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 دهیچك
 یبعدسه نانو ساختار    به بررسی عملکرد الکترو اپتیکی      (،DFT)  یچگال  یتابع  یتئوربر اساس    هیمحاسبات اصول اولا استفاده از  بتحقیق    نی در ا

کربن،  در راستای یککک پکک وهی نککوین، -علاوه بر  بررسی پایداری دینامیکی و استاتیکی، ساختار بهینه شده یاخته واحد تی  .پردازیممی  کربن-تی

شککبیه  ،گیگاپاسکال با بکارگیری کدهای محاسباتی 9تاثیر تنی هیدرواستاتیکی همه جهته بر یاخته واحد تا  کربن، تحت-خواص الکترواپتیکی تی

و مککی تککوان   باشدجاذب اپتیکی میمناسب    ماده  کی به عنوان  نانوساختار    بیانگر عملکرد قابل قبول این  آمده    دست  به  جی نتا  است.  سازی گردیده

، های تشککدید نککوردسککتگاهسنسور های الکترواپتیکککی،    مانندای  نوآورانهقطعات    استفاده در طراحین نانوساختار سه بعدی را جهت  یا

  .پیشنهاد داد یآل  ت یپروسک  و سلول های خورشیدی  آشکارسازهای اپتیکی
 

 .الکترواپتیکی، خواص نکرب-تی یبعد سهنانو ساختارتابع چگالی، آلتروپ کربنی،  یتئور :يد یكل يهاهواژ
 

 مقدمه .۱
هککای الکترواپتیکککی فرآوری نانوساختارهای جدید با وی گی

تواند نقی مهمککی در توسککعه ابزارهککای الکترونککوری متنوع، می

، [ 1]  2004نوین داشککته باشککد. پککس از  سککنتز گککرافن در سککال 

فرد این ساختار دوبعدی از کربن سبب شد که خواص منحصربه

وری انککواع نککانو آای جهککت پککیی یککابی و فککرمطالعات گسترده

های کربن صککورت ساختارهای دوبعدی و سه بعدی از آلتروپ

یابی شککده های اخیر نانو ساختارهای متعددی پییگیرد. در سال

 [ 22-2] و مورد مطالعه قرار گرفته است  

کککربن، بککه -آلتروپ مکعبی سه بعدی جدید کربن به نام تی

با باندگاف مسقیم معرفی گردیککده  و  بککا  عنوان یک نیمه هادی

(، سککاختار پاشککندگی DFT)    1استفاده از نظریککه تککابعی چگککالی

ی این نانوسککاختار بککرای در  لکترونخواص افونونی، انرژی و  

امکککان سککننی سککنتز ایککن نککانو سککاختار و کککاربرد آن در نککانو 

 [.23الکترونیک مورد مطالعه قرار گرفته است ] 

از یاختککه واحککد   ، پس از محاسبه ساختار بهینه شدهمقاله  نیا  در

به تئککوری تککابعی   مبتنیاصول محاسبات اولیه    ، بر پایهکربن-تی

علاوه بر  بررسی پایداری فونونی و سککاختاری،   (،DFTچگالی )
 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1 - Density Functional Theory 



 

 

-و اپتیکی تککی تای یک پ وهی نوین، خواص الکترونیدر راس

همه جهتککه بککر یاختککه   1هیدرواسیاتیکی تنیتاثیر  کربن، تحت 

گیگا پاسکال مورد بررسی قککرار مککی  9کربن، تا فشار  -واحد تی

لحککا    طیدهد که با توجککه بککه شککرا  ینشان م  یینها  جینتاگیرد.  

 یدسککتگاه هککا  یتواند در طراحکک   یشده، نانوساختار مورد نظر م

 کبه عنوان  ی   . و  داشته باشد  ییچند منظوره کارا  یکیالکترواپت

 گردد.  پیشنهاد اپتیکیجاذب  مناسب   ماده

 

 یروش محاسبات. 2

اصککول بر پایککه    قیتحق  نیدر ا  استفاده شده  یمحاسبات  یهاروش

 یبککرا  باشککد.  یمکک   یچگال  یتابع  یتئور  مبتنی بر  هیمحاسبات اول

 ینانوسککاختار از بسککته محاسککبات نیکک ا یفونککون  یداریکک پا  یواکاو

از   استفاده گردیده است. 8×8×8 یبا می بند    2کوانتوم اسپرسو 

 یالکترون  یمحاسبه جنبه ها  یبرا   WIEN2k  یمحاسبات  یکدها

 [.24] استفاده گردیککده اسککت    ینانوساختار سه بعد  این  یو نور

 ی، از روش امواج تخککت خطکک   3کوهن شمبسط تابع موج   یبرا

( FPLAPW + LO) یمحلکک  تککالیکامل به عککلاوه اورب لیبا پتانس

 یتبککادل  لیبسککط پتانسکک   یبککرا  نیاسککت. هم نکک   دهیکک استفاده گرد

( بککه کککار GGA)  افتککهیمیتعم  انیکک گراد  ب یروش تقر  ،یهمبستگ

 [.  25رفته است ] 

 لککو نیدر منطقه اول بر   Monkhorst-Pack  ب یاز  تقر  نیهم ن

اسککتفاده   یو نککور  یمحاسبات الکترون  یبرا  4  (PBEروش )از  و  

 RMTKmax یمحاسککبات یورود ی[. پارامترها26است]  دهیگرد

= 7  ،Gmax = 14 Ry1 / 2  ،lmax = 10  گرفتککه شککده در نظککر

  ی، انککرژ  یالکترونکک   یهککا  ی گ یدر محاسبه و  هک   یدر حال  .است 

در  دبرگیکک ر -8 ت یکک ظرف هیکک لا یهککاهسته از الکترون  یجداساز

بککدون قطککبی لحککا    ینینظر گرفته شده است.  محاسبات  اسپ

و روش   5گیکک کرون-روابککط کرامککرزاز    نیاسککت. هم نکک   دهیگرد

تابع   هایبدست آوردن مولفه  ی( براRPA)  6یفاز تصادف  ب یتقر

 [.27شود]  ینانوساختار استفاده م نیک مختلط ایالکتر ید

 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1 - Hydrostatic tension 
2 - QUANTUM ESPRESSO 
3 - Kohn-sham 
4 - Perdew–Burke–Ernzerhof 
5 - Kramers-Kronig 
6 - Random Phase Approximation 

  يداریو پا يساختار خواص. 3

 ییگککروه ف ککا  یکککربن دارا-یتکک   یسه بعککد  یمکعب  نانوساختار

Fd3m  ،  هککر اتککم   ینیگزیاست که با جککا  ینانوساختار بلور  کی

. بککا توجککه دیآ  یتترا کربن بدست م  کیکربن در بلور الماس با  

( بککا اسککتفاده از a,b,cکککربن )-یشککبکه تکک   ی، ثابت ها1به شکل

 دهیکک گرد  نککهیبه  7مورنگککان،  -چریکک معادلککه ب  یکینامیحالت ترمود

 [. 28اند] 

 

-یواحککد تکک   اختککهینشانگر آرایککی  (  a)بخی      ،1شکل    مطابق 

 سککتالیکراین      2×    2×    2  اختهی( چند  b)  بخی  می باشد.  کربن

را   برحسب حنککم    یانرژ  ی( منحنc)  بخی  می دهد.  نماییرا  

 نیکک ا  ممینینقطه م  .دهد  ینشان م  را  کربن  -یواحد ت  اختهی  یبرا

 یواحد م اختهی یشده در حداقل انرژ  نهیحنم به  انگریب  ،یمنحن

برحسککب فشککار   یمنحنکک   ،ری( تصککو d)  بخککی  ت یباشد. و در نها

شککبکه   هککایدهککد.  پارامتر  یواحد را نشان مکک   اختهی  یحنم برا

  7/ 52برابککر در حالت بهینه    (a = b= c) کربن -یتیاخته واحد 

 یکینککامیبککا اسککتفاده از حالککت ترمود  کککه  باشککد  یآنگستروم مکک 

   :[ 28] دنبدست می آی  مورنگان-چریمعادلات ب
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(،  1رابطه )  در
0B    مدول ساختار انبوهککه و 

0B  مشککتق مککدول

ساختار انبوهه نسبت به فشار است   
0V  ه،یکک حنم اول  V   حنککم

کککربن -ی( تa = b= cشده ) نهیشبکه به یپارامترها یبرا داریپا

  .باشد یم

 

 

 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

7 - Birch-Murnaghan 



 

 

 

حنککم  - یانرژ ی( منحنc) اختهی ( چند  bواحد )  اختهی (  a)   .  1  شکل

(dمنحن )کربن- یفشار ت -حنم  ی 

 

 انیکک ب  یهمبسککتگ  یواحد با محاسبه انککرژ  اختهیساختار    یداریپا

کککربن  بککه شکککل - یواحد تکک   اختهی  یهمبستگ  یگردد. انرژ  یم

 باشد:  یم لیذ

 

(2 )                   𝐸𝑐𝑜ℎ = (𝐸𝑇−𝐶
𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 − 𝑚𝐸𝐶) 𝑚⁄ 

 

اتم کربن   یانرژ  CE  ،کربن–  یواحد ت  اختهیکل    یانرژ   C-TE  که

-  یواحککد تکک   اختککهیکربن در هر    یتعداد اتم ها   m  نیو هم ن

باشککد. بککر اسککاس محاسککبات اننککام شککده، انککرژی  یکککربن مکک 

 بر  ولت   الکترون)    6/ 645برابر    کربن–یواحد ت  اختهی  یهمبستگ

ایککن   سککاختاری خککوب  اتثبکک   بیانگر  که  .آمده است   بدست (  اتم

 .باشدمی  کربنی آلتروپ

 نانوسککاختارمحاسبه شککده    یساختار  یهاداده  جی، نتا1  درجدول

کککل،   یشده شبکه ، انککرژ  نهیبه  یپارامتر ها  از قبیل :    کربن-یت

با اسککتفاده از  قیتحق نیدر ا  یهمبستگ  یو انرژ  یگاف نوار انرژ

 یهککا بککا روش بیککان شککده اسککت و PBE-GGA یبکک یروش تقر

 .است   دهیگرد سهیمقا نیشیپ محاسباتی تحقیقات

 

 

 
کککربن بککه روش -  یمحاسککبه شککده تکک   یسککاختار  ی. داده ها1  جدول

 .PBE-GGAو  GGA  ،LDA یبی تقر

 
 ی همبستگانرژي 

 ( الكترون ولت)

 گاف انرژي 

( الكترون ولت)  

طول پیوند  

 )آنگستروم( 

 روش محاسباتی

577/7 22/2 446/7 LDA  [22]  

573/6 25/2 522/7 GGA  [23]  

645/6 26/2 5۱9/7 
PBE-GGA 
 ) روش مقاله( 

 

 

 از  کربن بککا  اسککتفاده  -ساختار پاشندگی فونونی یاخته واحد تی

شککبه پتانسککیل   تقریککب   بر اسککاسکد محاسباتی کوانتوم اسپرسو  

بککا مککی بنککدی ن  یمنطقه بریلو   Г-L-X-W-K  نقاط وارونبرای  

 سککاختار نککوار مطککابق رسم گردیده اسککت.  2شکل    در      8×8×8

 -تککیتشکیل دهنده یاخته واحککد  هایفونونی برمبنای  تعداد اتم

مککی باشککد.  (3p)مد  24 تعداد کل مدهای فونونی (p = 8)کربن 

مککد  7)   نککوری مککد 21برابککر  (3p-3) تعداد مد های نوری  که 

 ،فرکککانس پککایین  مد  3و    مد اپتیکی عرضی(  14اپتیکی طولی و  

مککد صککوتی   2مد صککوتی طککولی و    1)    می باشد  صوتیمدهای  

همانطور کککه در نمککودار پاشککندگی فونککونی مشککخ    .عرضی(

یکسککان بککوده و دارای  Г-Lدر مسککیر    مد صوتی عرضی  2است  

 عدم وجککود مککد هککای منفککی دریک تبهگنی دو گانه می باشند. 

 یموهککوم  یحالت ها  وجود  عدم  دهندهفونونی نشان  نوارساختار

است که کربن  -یت  یفونون  یها  فیدر ط  نیلو یدر کل منطقه بر

 جینتککا  ن،یکک علاوه بککر ا  باشد.  یساختار م  یجنبش  یداریپا  بیانگر

بککا   قابککل قبککولی، تطککابق  پکک وهی  نیبه دست آمده در ا  یفونون

 [.22دارد]  یقبل قاتیتحق

 



 

 

 
 کربن - یت یفونون یساختار نوار. 2 شکل

 

 یالكترون خواص. 4

-ی ابتدا نانو ساختار تکک   ، ی الکترون   ات ی مطالعه خصوص   ی برا    

شککود.    ی مکک   ی بدون فشککار  بررسکک   ط ی شده در شرا   نه ی کربن به 

حالات  کککل و    ی چگال   ، ی انرژ   ی ساختار نوار   انگر ی ، ب 3شکل  

باشککد.    ی آزاد م   ط ی کربن در شرا -ی ( ت PDOSو    DOS)   ی جز  

  ک ی به عنوان    ی نانوساختار سه بعد   ن ی ا   ر، ی تصو   ن ی بر اساس ا 

الکترون     2/ 26  ی با مقدار گاف انرژ   م ی گاف مستق   ی هاد   مه ی ن 

مقککدار گککاف    ن یکک شود.  ا   ی شناخته م    Γنقطه    ی ولت ، بر رو 

  اسککت.   کسککان ی حالتهککا    ی و چگککال   ی انککرژ   ی ساختار نوار   ن ی ب 

توافق    ، روش محاسبه   ن ی در ا   ی مقدار گاف انرژ   ن ی ا   ن ی هم ن 

.  [ 22] دارد   ی قبل   ی بدست آمده در پ وهی ها   ر ی با مقاد   ی خوب 

ی ایککن نانوسککاختار  انککرژ   ی ساختار نککوار   در   نکته قابل توجه 

  گستره انرژی نوار ظرفیت و لبه صاف و    انرژی   لبه تیز وجود  

توانند بککه  رسانا می نیمه   یک در  ها  لکترون ا . نوار رسانی است 

و    نککواری هککای انتقککالی  دو حالت انتقالی تقسیم شوند: حالت 

، که به عنوان  نواری های انتقالی  حالت   .های انتقالی لبه حالت 

شوند، در نککوار انککرژی  های انرژی آزاد نیز شناخته می حالت 

ها به طور معمول توسط  رسانا قرار دارند. این حالت ماده نیمه 

هککا در آنهککا بککه تعککداد  ها پر شککده و تعککداد الکترون الکترون 

رسککانا بسککتگی دارد.  هککای موجککود در مککاده نیمه الکترون 

قککرار دارنککد، بککه طککور    نواری های  هایی که در حالت الکترون 

شککوند و بککرای  هککای پایککه شککناخته می کلی به عنوان الکترون 

توانند به طور مستقیم  جابنایی و انتقال جریان الکتریکی نمی 

های  های انتقالی لبه، که به عنوان حالت حالت .  استفاده شوند 

رسککانا  شوند، در نزدیکی سککطم مککاده نیمه سطحی شناخته می 

های انککرژی  ها به دلیککل وجککود گسککتره قرار دارند. این حالت 

کوچک در لبه نوار ظرفیت و لبه صاف و پهککن در لبککه نککوار  

    ی انککرژ   نککوار سککاختار  ،  3مطابق شکل    . گیرند رسانی شکل می 

هایی که  الکترون   کربن دارای این شرایط می باشد.  بنابراین   -تی 

های انتقالی لبه قرار دارند، به طور معمول با سککطم  در حالت 

های  بککرای پدیککده   مککی تواننککد تعامککل دارنککد و    نانوسککاختار 

الکترونیکی مانند رسانی و انتقککال جریککان الکتریکککی مککورد  

های انتقالی لبه در  برای استفاده از حالت   .استفاده قرار گیرند 

انتقال الکترونیکی، معمولاً تغییرات در سککاختار سککطم مککاده  

رسانا )مانند تغییرات در فلزات گذار( یککا اعمککال میککدان  نیمه 

گیرد. این تغییرات باعث تغییر  الکتریکی خارجی صورت می 

شککود و  هککای انتقککالی لبککه می های انککرژی حالت در گسککتره 

مناسککب    نککواری هککای  سازد تا به حالت را قادر می ها  الکترون 

بککا اسککتفاده از    .برای انتقال جریان الکتریکککی جابنککا شککوند 

ماده    این توان جریان الکتریکی را در های انتقالی لبه، می حالت 

رسانا بهبود بخشید و عملکردهای الکترونیکککی را بهبککود  نیمه 

  انرژی   ها این حالت   نانوساختارهای دارای   داد. علاوه بر این، 

ماننککد    ای نوآورانه قطعات    طراحی جهت استفاده در    می تواند 

و   های تشککدید نککور دسککتگاه   ، اکسککید   -های فلککز ترانزیسککتور 

محاسککبات      .نقی مؤثری داشته باشند آشکارسازهای اپتیکی  

-ی هر اتککم کککربن در تکک   ی حالات کل و جز    ی چگال   ی بر رو 

یکسککان    ی حالات  جز کک   ی چگال   بیانگر   ، شده   ی اب ی   ی ی کربن پ 

سککهم  و    باشککند   ی مکک    2pzو    2px  ،2py   ی هککا   تککال ی اورب   در 

باشد. به طور    ی م   2s  ی ها   تال ی از اورب   شتر ی ب   2p  ی ها   تال ی اورب 

دهککد کککه تککراکم    ی مکک   ن تراکم بار نشا   ل ی و تحل   ه ی ، تنز    ه ی و 

هککا  تتراکککربن   ی درونکک   ی ونککدها ی در اطراف پ   ی الکترون   ی چگال 

کککربن    -ی آنها در ساختار تکک   ی رون ی ب   ی وندها ی بالاتر از پ   ار ی بس 

 باشد.   ی م 

 

 



 

 

 
و  DOS)  یحککالات الکترونکک   یو چگککال   یانرژ  نوارساختار    .  3شکل

PDOSنهی( پنتا گرافن در حالت به 

 

 کیدرواسککتاتیکربن تحت فشار ه-یبلور ت  یانرژ  ینوار  ساختار

 نیکک داده شده اسککت. در ا  یی، نما4پاسکال در شکل    گایگ    9تا  

 یکککاهی مکک   یکم  ستالیکر  یشود، گاف انرژ  یم  دهید  ت یوضع

 مانککد.  یمکک   یبککاق  Γدر نقطککه    میو به صککورت گککاف مسککتق  ابدی

 گککایگ  9و  6،  3 یدهد در اثر اعمال فشارها یمحاسبات نشان م

الکترون ولککت    2/ 26بلور در حالت آزاد از    یپاسکال گاف انرژ

کاهی الکترون ولت    2/ 099و    2/ 12،    2/ 143ریبه مقاد  ب یبه ترت

 .ابدی یم

 

 
 یفشار تنی ریتحت تاث کربن -تی یانرژ یساختار نوار  .4 شکل

 

   یكیاپت خواص. 5
 طیکککربن تحککت شککرا -یدر  بهتر رفتار تکک  یبخی، برا  نیا  در

مهککم سککاختار   یکیاپت  یاز جنبه ها  یبرخ  ،یکیاستات  درویه  تنی

 یقرار م  یبررس  ولت، موردالکترون  16  یال  0  یدر محدوده انرژ

مشخصککه   نیتککرمهم  کیکک الکتریتککوان گفککت تککابع د  یمکک   .ردیگ 

ماده مقابل تابی نککور   ینور  یرفتارها  انگریاست که ب  یساختار

جذب ، بازتابی    رینظ  یکیاپت  یها  ی گ یاز و  یاریباشد و بس  یم

مخککتلط  کیکک الکتری. تککابع دنککدیآ  یمشخصککه بدسککت مکک   نیاز ا

 :شودیم فیتعر ریصورت زبه

 

            (3  )        ( ) R iI   = +                                                                                                                                               

تککابع  یو موهککوم یقکک یحق یهاقسککمت   ب یکک بککه ترت ԑIو  ԑR کککه

-بککا اسککتفاده از رابطککه کرامککرز  .باشککندمککی  مختلط  کیالکترید

برحسککب   تککوانیرا م  کیالکتریتابع د  یقیقسمت حق  نگیکرون

 [ :27نوشت ]  ریصورت زآن به  یقسمت موهوم

 

0

( )
( ) r

I
R P d
 

 
   

  

  
 = +

− 2 2

2          )4(       

تککابع  ی، قسککمت موهککوم ԑI و ی، تککابع کوشکک  rPدر آن  کککه

گککردد   یاسککتنتاج مکک   لیکک مختلط است که از رابطه ذ  کیالکترید

 [29:] 

(5)    ( )n n n n n nc v v c c v

k k k k k k k

n

h e
I d P P E E

m

 

      
 

= − −
2 2

2 2 2
 

 

  ماتریس دوقطبی و  P  که در رابطه فوق
nV    و

nC   های  حالت

های حقیقی و موهومی  قسمت باشند. با محاسبه  اولیه و نهایی می

دی میتابع  مختلط،  وی گیالکتریک  اپتیکی توان  مانند     های 

شکست هر  ،  خاموشی،  ضرایب  جذب  ضریب  و  انعکاس 

 .ی به دست آوردسادگ به را ساختاری

-یمربوط به بلککور تکک  کیالکتر یتابع د یموهوم و  یقیحق  فیط

 گککایگ  9و تحککت فشککار تککا  نککهی، در حالککت بهZکربن در جهت  

 ، نشان داده شده است.6و   5در شکل  ب یپاسکال، به ترت

الککی   0در طیف انککرژی    ،یقینمودار بخی حق  فیبا توجه به ط 

مقادیر منفککی وجککود نککدارد کککه بیککانگر تککداوم   ولت الکترون  16

نمککودار بخککی  فیکک ط  دوده اسککت.شککار در ایککن محکک ترکیب انت

بککا نتککایج   ست کهدارای گاف اپتیکی االکتریک  موهومی تابع دی

با   .دارد  ی مناسبیسازگار  انرژی  به دست آمده از ساختار نواری

حقیقککی تککابع بخککی  دامنه طیف    پاسکال،  گایگ  9تا  فشار    ییافزا

  بخیدر کاهی  یاندک  و یابدمی  یی افزا یاندک الکتریکدی

 



 

 

 
 

کککربن در حالککت -یبلککور تکک   کی الکتر  یتابع د  یقیحق  فیط  .5  شکل

 پاسکال گایگ 9و تحت فشار تا  نهیبه

 

 
 

کککربن در حالککت -یبلور تکک  کی الکتر یتابع د یموهوم  فیط  .6  شکل

 پاسکال گایگ 9و تحت فشار تا  نهیبه

 

. بککه دهککدرخ می یاعمال طیتحت شرا  کیالکتر  یتابع د  یموهوم

 یهادر پلات  یجز   راتییبا توجه به اعمال فشار ، تغ  ،یطور کل

سککاختار مشککاهده  نیکک ا کیکک الکتر یتککابع د یو موهککوم یقکک یحق

 شود.یم

قطعککا جککذب و   یککک یاپت  یجنبه ها  یبررس  یمهم برا  ی گ یو  دو

تحککت تحککت   یککک یخککواص اپت  نیباشد. در ادامه  ا  یبازتابی م

کربن ، مورد مطالعه قرار -یبلور ت  یپاسکال برو  گایگ   9فشار تا  

در  Zدر جهککت قطککبی محککور  یککک یخواص اپت  نیگرفته است.ا

 شده است. می، ترس8و   7شکل  

 در   نسککبتاً  بککالای ایککن سککاختار  جککذب  شدت  ،  بیانگر7شکل   

شدت     یدارا  نی، هم ن  باشدمی  ینور مر   فیطمحدوده بالای  

مککی   الکترون ولککت   6الی    4در محدوده    یجذب نور قابل توجه

الکترون ولت دامنککه شککدت  5/ 7باشد.  به نحوی که در محدوده 

0.8جذب به حککدود   × 106𝑐𝑚−1     مککی رسککد.که ایککن میککزان

قابککل مقایسککه و   ی،فککرود  فوتککون  جذب در این محدوده انرژی

. [ 30اسککت ]  یآلکک  ت یپروسککک یدیخورشکک   یبا سلولها  سازگاری

 2جککذب نککوری از حککدود    آسککتانه  باتوجه بککه شککروعهم نین  

بیانگر تطابق این جنبه نوری با   که  نمودار جذب  ولت درالکترون

ایککن مککی تککوان     ،باشداین نیمه هادی می  الکترونی    گاف انرژی

جهت استفاده در   مناسب   به عنوان یک جاذب اپتیکی  ساختار را

  .کرد عرفیم  یالکترونور  یسنسورها یطراح

پاسکککال   گککایگ   9فشککار تککا    ییبا افزا  رها،نمودا  نیبه ابا توجه   

 ابدی یم ییافزا یجذب و بازتابی به آهستگ  فیبلور ، ط  یبرو

در محککدوده   نییاپجذب نسبتا بالا و بازتابی    کیآرام(. پ  ریی)تغ

 یکیاپت  یآرام جنبه ها  راتییهمراه با تغ  فو بالاتر  یکیاپت  یانرژ

 طیشککرا  انگریکک ب  ،یکیدرواسککتاتیفشار همه جانبه ه  طیتحت شرا

سککاختار جککاذب  کیکک بککه عنککوان  ینانوآلتروپ کربن نیمطلوب ا

   باشد. یم یکیامواج  اپت

 

 

 
و تحت فشار تا   نهیکربن در حالت به-یجذب بلور ت  فیط  .  7  شکل

 پاسکال گایگ 9

 

 

 

 



 

 

 
 

و تحت فشککار   نهیکربن در حالت به-یبازتابی بلور ت  فیط  .  8  شکل

 پاسکال گایگ 9تا 

 

 يریگجهینت. 6

 یداریکک پا  طیمقالککه ضککمن مطالعککه شککرا  نیطور خلاصه، در ا  به

کککربن خککواص -یت  ینانو ساختار سه بعد  یکیو استات  یکینامید

فشککار   طیشککرا  ریتحت تککاث  ،ینانوآلتروپ کربن  نیا  یکیالکترواپت

 هیکک در قالب نظر  هیاول  یمحاسبات اساس  یبر مبنا  یکیدرواستاتیه

 یو کدها  یساز  هیشب  یاو با استفاده از نرم افزاره  یچگال  یتابع

مورد مطالعه قرار گرفتککه   یکاربرد  یریگ   نهیجهت نت  یمحاسبات

 مهین کینانوساختار  به عنوان   نیا  یخواص الکترون  جیاست. نتا

 لیاز قب  یکیدرواستاتیتحت فشار ه  میمستق  یبا گاف انرژ  یهاد

 یکککاهی جز کک   انگریب  یحالات الکترون  یو چگال  یساختار نوار

 هیکک و تنز  یباشککد. بررسکک   یفشککار مکک   ییدر اثر افزا  ینرژگاف ا

جککذب و بازتککاب، تحککت   لیکک از قب  یککک یاپت  اتیخصوصکک   لیتحل

و نککرم در  یجز  راتییتغ انگریب زین یکیدرواستاتیفشار ه  طیشرا

  یکککه از خککواص نککور  یرفتارهککا  نی. هم نباشدمی  هاجنبه  نیا

 تخراجکککربن اسکک   یاز آلتروپ ها  یکینانو ساختار به عنوان    نیا

  نیکک ا   یو  الکترونکک   یکیاپت  یتوافق جنبه ها  انگریاست ب  دهیگرد

نانوساختار بککا توجککه  نیتوان اظهار داشت ا  ینانوماده است. و م

 یدر محککدوده انککرژ  نییجذب نسبتا بالا و بازتککابی پککا  کیبه پ

تحککت  یککک یاپت یآرام جنبککه هککا راتییکک همراه با تغ یکیامواج اپت

را بککه   یمطلککوب  طیشککرا  ،یکیدرواستاتیه  بهفشار همه جان  طیشرا

توانککد   یمکک   نیداراست. هم نکک   یکیساختار جاذب اپت  کیعنوان  

 یالکترونککور یسنسککورها یجهت استفاده در طراح  یماده مناسب

 نیکک شککده در ا  ینکک یب  ییپکک   طیدر شککرا  یدیخورشکک   هایو سلول

 متنوع باشد.  یمطالعه با کاربردها
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