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  )٦/١/١٤٠٠ :يينها نسخة افتيدر ؛ ٧/٨/١٣٩٩ :مقاله افتي(در

  دهيچك
 مــدل براســاس را هــاســامانه نيــا يالكترونــ ترابرد .ميدهيم قرار يبررس مورد را يفولران و فولرن يهانانوقفس در يالكترون ترابرد پژوهش نيا در

 را هــامولكــول بــه شــده متصل يالكترودها نوع پژوهش نيا در .ميكنيم مطالعه گرين تابع يبندفرمول و هاهمسايه تريننزديك تقريب با تنگابست
 مشخصــات .ميكنيمــ يبررســ شــده ادي يهانانوقفس يالكتريك رسانش بر را الكترودها موقعيت ريثأت و ميريگيم نظر در يكومولن يكربن يرهايزنج

 يكــيالكتر رســانش .ميــورآيمــ دســت بــه B3LYP يديــبريه يتابع يريكارگ به و يچگال يتابع يةنظر كمك اب را نظر مورد يهامولكول يساختار
 ،يچگــال يتــابع ةنظري از استفاده با نخست كار نيا يبرا .ميكنيم يبررس يكومولن الكترود دو نيب يمولكول يهاپل ليتشك با را شده ادي يهاامانهس

 بــه الكترودهــا اتصــال موقعيــت تغييــر بــا كه دهديم نشان ما نتايج .ميآوريم دست به را نظر مورد يهاسامانه به هاالكترود اتصال پايدار يهاحالت
 بــه نيهمچنــ شــود. مشاهده يفلز و يرساناينيم رفتار نيب فاز گذار كه كرد كنترل يطو را هاسامانه اين يالكتريك يهايويژگ توانيم ،يفولرن قفس

    هستند. قيعا همواره هافولران ،يدگيگزيجا ةديپد ليدل
  
  

  .كومولن فولران، فولرن، ،يچگال يتابع يةنظر تنگابست، مدل :يديكل يهاهواژ

  مقدمه .١
 بــه مــدارها اجــزا و ابعــاد ،كيالكترون صنعت گسترش با امروزه
 انــدازة كــاهش .هســتند شــدن كوچــك حــال در مــداوم طــور

 رانــدمان و عتســر شيافــزا بــر عــلاوه الكترونيكي هايدستگاه
 نتيجــه در و يانــرژ ،هيــاول مــواد مصرف كاهش موجب ،قطعات
 دنيــاي در عبــارتي شــود.مي زين ،اتقطع شده تمام متيق كاهش

ــنعت ــك ص ــرح الكتروني ــت مط ــه اس ــان ك ــدمي بي ــداد كن  تع
 دو هــر در تراشــه يــك ســطح واحد در موجود يستورهايترانز
 از عبــارت يــنا چــه اگــر .شوديم برابر دو يبيتقر طور به سال،
 اشــاره حقيقتــي به كلي طور به ولي نيست برخوردار كافي دقت
ــه دارد ــا ك ــة ب ــن ملاحظ ــم، اي ــت ضــرورت مه  صــنعت حرك

 الكترونيــك حتــي يــا و نانوالكترونيــك ســمت بــه الكترونيــك
 نانوالكترونيــك در شــود.مــي احســاس پــيش از بــيش مولكولي
 و ســرعت افــزايش براي هامولكول ذاتي هايويژگي از مولكولي
  ].٣-١[ شودمي استفاده الكترونيكي قطعات ابعاد سازي كوچك

 نانوالكترونيــك در انكــار غيرقابل نقشي كربني ساختارهاي
 هــانــانوقفس بــه توانمي شده شناخته نانوساختارهاي از دارند.
 مختلفــي هــاينانوقفس ساختار در تواندمي كربن كه كرد اشاره
 هســتند. هــافــولرنة خانواد هانانوقفس رينتفمعرو شود. واقع

 يك ند.اشده تشكيل گوش شش و پنج ساختارهاي از هافولرن
 ولــي شــودمــي شــامل را گوش پنج ١٢ خود ساختار در فولرن
 توضــيحات به توجه با د.كن تغيير تواندمي هاگوش شش تعداد
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  است. آمده هم كنار در انهآة اندازة مقايس براي ،٦٠H٦٠C شيمايي فرمول با )b( فولران و٦٠C  شيمايي فرمول با )a( فولرن ساختار .١ شكل

  
 كــه گرفــت نتيجــه ضــمني طــوره بــ پــس تــوانمــي شده داده
 و اســت شده تشكيل گوشپنج ١٢ از فقط فولرن رينتككوچ

 بيســت از فــولرن ايــن. ندارد گوشيشش هيچ خود ساختار در
ــربن ــي تشــكيل ك ــفمعرو ].٤[ شــودم ة خــانواد عضــو رينت
 هــم بــال بــاكي آن بــه كــه دارد نام ١نستريباكم فولرن ها،فولرن
 اتــم شصــت از كربنــية خوشــ يك مولكول اين شود.مي گفته
 ٢٠ و گــوش پنج ١٢از متشكل آن قفس ساختار كه است كربن
 ١٩٨٥ ســال در بــار اولــين نستريباكم فولرن است. گوش شش

 ايالــت رايــس دردانشــگاه همكــارانش و هارولــدكروتو توسط
 از ديگــري فرعــي ســاختارهاي بعدها ].٥- ٦[ شد تهيه گزاست

 بــا كــه هاييفولرن به كه ،٢فولران جمله از شد معرفي هافولرن
  شود.ميگفته باشند شده اشباع هيدروژن

 بــا نستريباكم فولرن براي را الكتروني ترابرد مقاله اين در ما
 وردمــ ٦٠H٦٠C يعنــي آن متنــاظر فولران و ٦٠C شيميايي فرمول
 هــايويژگــي آوردن دســته بــ بــراي .دهــيممــي قرار بررسي

 هــايپــل صــورت بــه را انهــآ يادشــده، هــايســامانه ترابــردي
 گيــريم.مي نظر در كربني فلزي هايالكترود به متصل مولكولي
ــات ســاخت ــل از الكترونيكــي قطع ــر ترانزســيتور قبي ــ ب ة پاي

 راآنهــا  ترابــردي هــايويژگــي بررســي اهميــت نانوساختارها،
 اتمــي هــايســيم نــوع از را الكترودهــا نوع ].٧[ كندمي نمايان
 از دســته آن بــه كــه اســت ذكــر به لازم ايم.كرده فرض كربني

 فلــزي هــايويژگــي الكتريكــي نظر از كه كربني اتمي هايسيم
 نظــر در كوشــش ايــن در مــا شود.ميگفته ٣كومولن باشدداشته
 رســانش روي بــر لنيكومــو الكتــرود موقعيت تغيير تاثير داريم

 چگــالي تــابعية نظري از استفاده با را فولران و فولرن الكتروني
ـــ ـ ــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ـــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـ  

 .١ Buckminster fullerene 

 .٢ Fullerane 

 .٣ Cumulene 

 از ايدســته نــام گرچــه فــولرن كنــيم. بررسي تنگابست مدل و
 ولــي شــدگفته قبلا آن مشخصات كه است كربني هاينانوقفس

 پرچمــدار و شــدهشــناخته ساختار اولين باكمينستر فولرن چون
 و هــاگفتــه در معمــول طــوره ب ود،شمي محسوب خانواده اين

 ايــن در اســت. نستريباكم فولرن همان فولرن از منظور هانوشته
 از فقــط باكمنيســتر فولرن جايه ب اختصار براي نيز ما كوشش

   .]٨[ كنيممي استفاده فولرنة كلم
  

  محاسبات روش .٢
 بهينه، مولكولي ساختارهاي آوردن دسته ب براي مقاله، اين در
ــابعية نظريــ تمحاســبا از  ].٩[ ايــمكــرده اســتفاده ٤چگــالي ت

 مــورد مولكــولي هــايپــل پايــداري بررسي و انرژي محاسبات
ــي ــا بررس ــابعي ب ــه LYP3B ٥ت ــراه ب ــع هم ــ تواب 6- ٦ةپاي

31+G(d,p) از اســتفاده با محاسبات اجراي و استشده انجام 
 مــدل ١ شــكل در ].١٠[ استگرفته صورت ٧گوسين افزار نرم

 ايــن در بررسي مورد فولران و فولرن مولكول دو ةميل و گلوله
 گرافيكــي صــورته بــ ٨ويوگوس افزار نرم از استفاده با تحقيق
   است.شده تنظيم

ه بــ راآنهــا  نظــر، مــورد هاينانوقفس رسانش بررسي براي
 بــه گيــريم،مــي نظر در كومولني الكترودهاي به متصل صورت

 كلــي طــوره بــ ].١١[ گوينــدمــي مولكــولي پــل ساختارها اين
 مــورد فــولران و فــولرن بــراي مولكــولي پــل تشكيل وضعيت
 كــه ايــن اول حالــت. اســت متصــور حالــت ســه در بررســي

ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــــــــــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ  

 .٤ DFT:  Density functional theory 

 .٥ Functional 

 .٦ Basis set 

 .٧ Gaussian 

 .٨ GaussView 
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 حالــت دورتــرين در هــم به نسبت الكترودها )a( است متصور فولرن با مولكولي پل تشكيل براي حالت سه(رنگي در نسخه الكترونيكي)  .٢ شكل
  باشند.داشته قرار يكديگر به نسبت ممكن حالت تريننزديك در الكترودها )c(و  باشند عمود هم به سبتن الكترودها )b( باشند، ممكن

  
 بــا وضــعيت دورترين در ٢چاه و ١چشمه كومولني الكترودهاي

 كــه ايــن دوم حالت گيرند. قرار هم به نسبت درجه ١٨٠ة زاوي
 پايــان، در و باشــند عمــود هــم بــه نســبت متصل الكترودهاي

 قــرار هــم بــه نزديــك حالــت در الكترودهــا كــه ســوم حالت
 بــراي ســازند.مي باهم درجه ٤٥ حدود در ايزاويه و گيرندمي

  است.آمده ٢ شكل در ممكن حالت سه از طرحي بهتر تصور
 را بررســي مــورد هــاينــانوقفس تنگابســت مــدل بــا حال
 را ســامانه هــاميلتوني) ١ة (رابطــ از استفاده با كنيم.مي توصيف

  ]:١٣-١٢[ آوريممي دسته ب

)١(  , ,( ),      n n n n nH n n t n n t n n ١ ١١ ١  
 از هريــك ٣جايگــاهي انــرژي بــه مربــوط n ،بــالاة رابطــ در
, و اســت بررســي مــورد هــاينــانوقفس هاياتم n nt  پــارامتر ١

 +1n و n شــماره هــاياتــم بــين در الكتــرون ٤جهــش انــرژي
 تنگابســت مــدل در دهد.مي نشان را بررسي مورد تارهايساخ

 با متناظر جهش انرژي ها،اتم بين پيوند طول افزايش با معمولا
 صــورته بــ را كــاهش ايــن هريسون قانون يابد.مي كاهش آن

  ]:١٣[ كندمي بيان) ٢ة (رابط

)٢(       

a
t t

a

٢
  

 انــرژي به وابسته پيوندهاي طول ترتيب به a و a آن در كه

 بــراي هريســون قــانون البتــه ].١٤[ اســت tو tجهــش هــاي
 از فقــط آن هيبريداســون كــه اســت اســتفاده قابــل پيونــدهايي

 زدن تقريــب بــراي مقالــه ايــن در ما باشند. p و s هاياوربيتال
 اوربيتــالي هيبريداســيون نخست پيوندها، نامعلوم شجه انرژي
 شــامل فقــط كــه شــويم مطمــئن تــا كنــيممــي بررســي راآنهــا 

ـــ ـ ــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ـــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـ  

 .١ Source 

 .٢ Drain 

 .٣ On-site energy 

 .٤ Hopping parameter 

 را نظــر مورد پيوندة بهين طول سپس باشند، p و s هاياوربيتال
، نظــر مــورد پيوندة بهين طول داشتن با حال آوريم.مي دسته ب
 طــول كــه نديپيو دادن قرار مبنا با هريسون قانون از استفاده با
 اتــم دو بين را جهش انرژي است مشخص آن جهش انرژي و

 وضــعيت توصــيف بــراي حــال آوريــم.مي دسته ب نظر مورد
  ]:١٥[ كنيممي استفاده) ٣ة (رابط از نظر مورد مولكولي هايپل
)٣(  DCDCSCS HHHHHH  

 نظــر در ايقطعــه نــانو صــورته بــ را بررســي مورد نانوقفس
 از) ٣ة (رابطــ. استگرفته قرار الكترود دو ميان در كه گيريممي

 بــه مربــوط هــايهــاميلتوني نشــانگر ترتيــب به راست به چپ
 مركــزي،ة نانوقطعــ بــه چشمه الكترود ٥اتصال چشمه، الكترود
 و مركــزية نانوقطعــ بــه چاه الكترود اتصال ٦مركزي،ة نانوقطع

 از گــرين تــابعة محاســب براي حال است. چاه الكترود پايان در
 كنيم:مي استفاده) ٤ة (رابط

)٤(  ( ) (( ) )    S DG E E i I H Q Q ١   
 بســيار دلخواه عدد يك  و واحد ماتريس I رابطه اين در كه

 گرين ماتريس پذيريوارون و همگرايي براي كه است كوچك
DSQ و است لازم  چــاه و چشــمه الكترودهــاي انــرژي خود /
ه بــ براي .است مولكول با هاالكترود كنشبرهم از ناشي و است
ه بــ را هــاانرژي خود اين بايد هاسامانه گرين تابع آوردن دست

ــت ــم. دس ــامانه در آوري ــه هاييس ــايپل ك ــولي ه ــه مولك  ب
 خــود اندشده متصل كومولني نامتناهينيم زنجيري الكترودهاي

 صــورت هبــ آندرســون - نيونز مدل اساس بر الكترودها انرژي
  ]:١٦[ شودمي بيان ٥ تحليلية رابط

)٥(  
/

[ ( ) ]
 

  
S D

eV eV
E E

iQ 
  

٢
٢٢ ٢١

٢ ٢
  

ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــــــــــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ  

 .٥ Junction 

 .٦ Center region 



  ۳ شمارة، ۲۱جلد   و مهديه بدخشان ينژند، فرهاد خوئينمحمد قاسم  ۴۴۴
  

  

  
. انــدداده تشــكيل را كومولن اتمي سيم و اندداده تشكيل دوگانه پيوند يكديگر با متوالي طوره ب كربن هاياتم رنگي در نسخة الكترونيكي)(. ٣ شكل

 دارد. فلزي رفتار كومولن كه دهدمي نشان تنگابست مدل كمك به آمده دسته ب دهي عبور ضريب و ساختارنواري

  
 β الكترودهــا، هــاياتــم بــين جهــش انرژي γ بالاة رابط در كه

 اعمــالي ولتــاژ V و الكترودهــا با نانوقطعه شدگي جفت انرژي
 احتمــال لانــداور،ة نظريــ براســاس دهــد.مي نشان را سامانه به

 ســبهمحا) ٦ة (رابطــ طبــق راســت و چــپ الكتــرود بــين عبور
  شود:مي

)٦(  )]()([ * EGEGtrT DS   
 و قطعــه فضــاي زير در سامانه گرين تابع G(E) بالا،ة رابط در

DS / وابســته چاه، و چشمه الكترودهاي با متناظر هايماتريس 
 شــدگيجفت اطلاعــات تمام و است هاالكترود انرژي خود به

 )٧ة (رابطــ از و شــودمي شامل را هاالكترود و مولكولي پل بين
  :شودمي محاسبه

)٧(  ][ †
/// DSDSDS QQi  

 دارد: رابطه) ٨ة (معادل صورته ب عبور ضريب با رسانش و

)٨(  
e

G T
h 

٢٢  

 طــور همان است. پلانك ثابت h و الكترون بار e بالاة رابط در
 له،مقا اين در استفاده مورد الكترودهاي شد اشاره مقدمه در كه

 متــوالية دوگانــ پيونــدهاي از شــده تشــكيل كربني زنجيرهاي
 عبــارت بــه گوينــد،مــي كومــولني زنجيرهــايآنها  به كه است

 تشــكيل درپــيپــي ١آلني ساختارهاي از كومولن زنجير رتقدقي
 كومــولن، در متــوالي آلنــي ســاختار وجــود علت به است.شده
 آلن، ساختار در كربن پيوند طول رشته، در كربن اتم دوة فاصل

 اوربيتــالي هيبريداســيون چــون و است آنگستروم ٣٠/١ حدود
ة رابطــ از تــوانيممــي پــس اســت sp نــوع از كومولني هايسيم
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 .١ Allene 

 كومــولني هايالكترود هاياتم بين در را جهش انرژي هريسون
 ساختار در جهش انرژي خود محاسبات در ما آوريم. دسته ب

 در اوربيتــالي هيبريداسيون هك چرا؛ دهيممي قرار مبنا را گرافين
 كــه ايــن از آگــاهي بــا و است 2sp نوع از گرافين هاياتم بين

ــرژي ــش ان ــرون جه ــدهاي در الكت ــا آن پيون  ٤٢/١ طــول ب
  ].١٧[ است ولت الكترون ٧/٢ة انداز به آنگستروم،

 از اســتفاده بــا كومــولن هــايكــربن ميــان در جهش انرژي  
 ٣/٣ حــدود فين،گــرا جهــش انــرژي اســاس بر هريسون قانون

 كومــولن ســاختارة ميل و گلوله مدل بود. خواهد ولت الكترون
 الكترونــي ترابــردي، هايويژگي به مربوط نمودارهاي همراه به
 شــكل در تنگابســت، مدل از حاصل نواري ساختار وضعيت و
  است.شدهداده نمايش ٣

 تنگابســت مدل كه گرفت نتيجه توانمي ٣شكل به توجه با
 دســته بــ گــافي نوارية نظري اساس بر كومولني ةزنجير براي
ة نكتــ كنــد.مــي معرفــي فلــز را آن الكتريكي نظر از و دهدنمي
 نتيجــه تــوانمــي تنگابست، محاسبات از كه ديگري توجه قابل

 ســيمة سازند كربن هاياتم از هريك چون كه است اين گرفت
 قابليــت الكترونــي كننــد،مــي كنشبرهم همسايه دو با كومولن

 دوة انــداز بــه حــداكثر كــه داشــت خواهد را سيم اين از بورع
 باشــد داشــته انــرژي ســيم ايــن هاياتم بين جهش انرژي برابر

]١٣-١٢.[  
، كومــولن ســيم مســير در مولكــولي يــا اتــم گيــري قرار با

 در يابــد. تشــكيل مولكــولي هــايپــل از ديگر انواعي تواندمي
   دهيممي قرار ولنيكوم سيم بين در را فولران و و فولرن ادامه



  ۳شمارة  ،۲۱ جلد  یو فولران یفولرن یهادر نانوقفس یترابرد الکترون یبررس  ۴۴۵
  

  

  هاي مورد بررسي.مشخصات ساختاري و ترازهاي مهم الكتروني براي فولرن و فولران .١جدول 
Bond length H-L 

Gap  LUMO  HOMO  Fullerene Fullerane  
C-H C-C 

-  ٤٠/٦  - ٦٨/٣  ٧٢/٢  ٤٠/١ ٤٥/١ -  60C  
٤٣/٦  - ٦٦/٠  ٧٨/٥ ٥٦/١  ٥٧/١  ٠٩/١ -  60H60C  

  

  
 در الكترودهــا كه حالتي (a) مختلف وضعيت سه در فولرني مولكولي پل براي الكتريكي رسانش نمودارهايدر نسخة الكترونيكي)  (رنگي .٤ شكل

 حــالتي در الكترودهــا كــه است حالتي براي )c( و هستند. عمود هم به نسبت الكترودها كه است حالتي براي )b(، دارند قرار هم از فاصله دورترين
    دارند. قرار گريكدي به نزديك

  
 چگونــه كربني نانوقفس دو اين از هريك كه كنيممي بررسي و

  .دهدمي تغييري را كومولن رسانش كامل الگوي
 

  نتايج. ٣
 نشــان فــولران و فــولرن بــراي ١يعــيطب ونــديپ تالياورب ليتحل
ــه دهــدمي ــدهاي ك ــد تشــكيل پيون ــولرنة دهن ــك ف ــه نزدي  ب

 هيبريداســيون بــه نزديــك انفولر و 2sp اوربيتالي هيبريداسيون
3sp .ــت ــس اس ــرط پ ــتفاده ش ــانون از اس ــون ق ــراي هريس  ب

 وردابــر بــراي حــال اســت. برقرار فولران و فولرن ساختارهاي
 لازم قــانون ايــن از استفاده با اتم دو بين الكترون جهش انرژي
 طــول باشــيم.داشــته را اتم دو آن بين پيوندهاي طول كه است
 از شــده حاصــل ســاختاري و ونــيالكتر مشخصــات بين پيوند

 مــورد هــايســامانه بــراي را چگــالي تــابعية نظريــ محاسبات
 بــر افــزون جــدول اين در ايم.دهكر تنظيم ١ در جدول بررسي

 مــورد ســاختارهاي هاياتم بين پيوند طول به مربوط اطلاعات
 تــرين پــايين ،(هومو)٢ شده اشغال تراز بالاترين سطح بررسي،

- هومــو گــاف بــه كــه تراز دو اينة فاصل و(لومو) ٣ خالي تراز
  است.آمده نيز است، معروف لومو

ـــ ـ ــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ـــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـ  

 .١ Natural bond orbital (NBO) 

 .٢ Homo: Highest occupied molecular orbital 

 .٣ Lumo: Lowest unoccupied molecular orbital 

 تقريــب دهــدمــي نشــان ٣ شــكل نمــودار كــه طــور همان
 يــك برابــر كومولني سيم از را الكترون عبور احتمال، تنگابست

 مولكــولي هايپل ترابرد نمودار تغييرات بنابراين. دهدمي نتيجه
 مولكــول بــه فقــط اســت كومــولني نــوع از آن هايالكترود كه

 بــه مربــوط نمودارهــاي ادامه در شود.مي مربوط پل در مركزي
 بررســي مــورد هايفولران و فولرن از هريك از الكترون ترابرد
 پــل در الكتــرون رســانش نمودارهــاي ٤ . شــكلاســت آمــده

 الكترودهــاي قرارگيــري وضــعيت ســه دررا  فولرني مولكولي
 بــه لازم دهــد.مــي شــانن فــولرنية قطعــ  بــه متصــل كومولني
 الكترودهــا كــه است زماني براي (a) نمودار كه است يادآوري

 حالتي براي (b) نمودار و دارند قرار هم از فاصله دورترين در
 نهايــت در و هســتند عمــود هــم به نسبت الكترودها كه است

 نزديــك حــالتي در الكترودها كه است حالتي براي (c) نمودار
  .دارند قرار يكديگر به

 جفــت يــك فــولرن ســاختار و كومــولني الكترودهــاي بين
 بــا كومــولن كــربن بينة فاصل كه چرا؛ دهدمي رخ قوي شدگي
ه بــ اســت ٤ هاآلكن در كربني پيوندهاي حدود در فولرن كربن

 و الكتــرود بــين الكتــرون جهــش بــراي لازم انرژي كه طوري
   در چون است. ولت الكترون ٣/١ حدود در فولرني ةقطع

ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــــــــــ ـــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــ  

 .٤ Alkene 



  ۳ شمارة، ۲۱جلد   و مهديه بدخشان ينژند، فرهاد خوئينمحمد قاسم  ۴۴۶
  

  

 
 در الكترودهــا كه حالتي (a) مختلف وضعيت سه در فولرني مولكولي پل براي الكتريكي رسانش نمودارهاي(رنگي در نسخة الكترونيكي) . ٥ شكل

 حــالتي در الكترودهــا كــه اســت حالتي براي )c( و هستند عمود هم به نسبت الكترودها كه است حالتي براي )b(، دارند قرار هم از فاصله دورترين
    دارند. قرار يكديگر به ديكنز

  
 مشــاهده كربنــي پيوند نوع دو الكترون، تشديد خاطر به فولرن

 وجــود فولرن هايكربن بين در كنشبرهم نوع دو پس شودمي
 هــاياتــم بين جهش انرژي نوع دو تنگابست بيان با پس دارد.
 تريننزديــك بــين جهــش انــرژي داشت. خواهيم فولرن كربن

 اســت برابــر خــوبي تقريــب با )٨( رابطة به جهتو با هاهمسايه

)با ) ( )( / )t t 
٢ ١١ )1( كه ١

t پيونــدهاي به مربوط جهش انرژي 

)2( و يگانه
t اســت دوگانه پيوندهاي به مربوط جهش انرژي 

 هــايپــل هاياتم براي را جايگاهي انرژي ديگر طرف از ].١٨[
 هســتند كــربن همگــي كه اين خاطره ب بررسي، دمور مولكولي

 رســانش ودارهــاينم ٥ شكل، ادامه در گيريم.مي نظر در صفر
 قرارگيــري وضــعيت ســه در فــولراني مولكولي پل در الكترون

 فــولرانة مرحل اين در كه قطعه، به متصل كومولني الكترودهاي
 است.آمده كنيم،مي لحاظ

ة انــداز به شدگي جفت فولران و كومولني الكترودهاي بين  
 پيونــد طــول كــه طوريه ب شودنمي ايجاد فولرني مولكولي پل
 ١/٥ حــدود فــولران ساختار كربن و كومولني الكترود كربن بين

 لازم انــرژي هريســون، قــانون از استفاده با كه است آنگستروم
 ولــت الكتــرون ٢/٤٧ حدود پيوند اين در الكترون جهش براي
 به مربوط رسانش نمودارهاي تحليل به هادام در شود.مي نتيجه

  پردازيم.مي فولراني و فولرني مولكولي هايپل از يك هر
  

  بحث و بررسي در نتايج. ٤
 مشــخص ٥ و ٤ هــايشــكل نمودارهــاي از كــه مهمــي نكتــة

 تــوانمــي الكترود موقعيت تغيير با كه است مسئله اين شودمي

 اخــتلاف ايــن بــا كــرد. ايجاد الكتروني امواج براي راه اختلاف
 بــه را الكترونــي امــواج نهــي بــرهم نــوع تــوانمي مناسب، راه

 فــولرن قفس از الكترون عبور امكان و داد تغيير سازنده تداخل
 جايگــاهي انرژي تغيير باعث نيز الكتريكي ميدان كرد. فراهم را

 مناســب الكتريكــي ميــدان اعمــال با كه شودمي قطعه  هاياتم
 يا داد افزايش را فولرني قفس از الكترون رعبو احتمال توانمي
 از الكتــرون عبــور احتمــال كــه حالي در رساند، صفر به را آن

 مقايســة بــا مطلــب ايــن اســت. صــفر همــواره فــولران قفــس
 اســت. توجيــه قابل فولران و فولرن ساختار دو خواهيالكترون

 زيــر ةرابطــ از توانمي هامولكول خواهي الكترون مقايسة براي
  :]١٩[ كرد فادهاست

)٩(  LUMOEEA   
 ترعميــق لومــو اوربيتــال چقــدر هر كه دهدمي نشان بالا رابطة
 بــا بــود. خواهــد بيشــتر مولكــول يــك خــواهيالكتــرون باشد

 فــولران و فــولرن ســاختار بــراي لومــو ترازهاي اندازة ملاحظة
 ٤ حــدود در فــولرن خــواهي الكتــرون كــه شــودمــي مشخص
 را خــواهي الكتــرون مشخصة كه حالي در است تول الكترون

   گرفت. نظر در صفر توانمي فولران براي
 بــودن جايگزيده خواهي،الكترون مشخصة مقايسة بر افزون

 ســامانه يــك بودن عايق از نشان نيز لومو و هومو هاياوربيتال
 دو بــراي لومــو و هومــو هايوربيتالا ٦شكل در ].٢٠[ دارد را

 در مســئله ايــن كــه اســت شــده رســم لرانيفو و فولرني قفس
   شود.مي مشاهده زير شكل
 هومــو هــاياوربيتال كه شويممي متوجه ٦شكل به توجه با

 الكتــرون همــين براي است، جايگزيده فولران قفس در لومو و
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LUMO HOMO   

  

C60 

  

C60H60 

 ايــن بــودن عــايق باعــث هــافــولران جايگزيــدگي. هســتند جايگزيده هافولران در لومو و هومو هاياوربيتال (رنگي در نسخة الكترونيكي) .٦ شكل
  نيستتند. جايگزيده هافولرن در لومو و هومو هاياوربيتال كه حالي در، شودمي الكترون عبور برابر در هاقفس

  

  
 پيونــدهاي اســت. شــده تشــكيل متفــاوت يهاطول با كربن -كربن دوگانه و گانهي يوندهايپ از فولرن قفس(رنگي در نسخة الكترونيكي)  .٧ شكل
   است. شده مشخص قرمز رنگ با رزونانسي پيوندهاي بالا شكل در است. آنگستروم ١/٤٠ و ١/٤٥ طول به ترتيب به دوگانه و يگانه

  

راهي براي عبــور از قفــس فــولراني نــدارد. در حــالي كــه در قفــس 
شــود كــه يكننــد و ايــن باعــث مــهــا تشــديد مــي، الكتــرونفولرن

هاي هومو و لومو در اسكلت فولرني پخش شوند و تشــديد اوربيتال
  ها عاملي براي ترابرد الكترون از قفس فولرني باشد.الكترون

- هومــو گــاف كــه رســدمــي نظــر به كه است ذكر به لازم  
 باشــد فولراني قفس بودن عايق براي مطلق دليلي بزرگ لوموي

 گــاف با مقايسه در رنيفول قفس گاف كه اينجاست مسئله ولي
 بتوانــد كه است قدري به خود ولي است كوچك فولراني قفس
  شود. فولرني قفس از هاالكترون ترابرد مانع
 كنــيم ملاحظه را ٥و ٤ هايشكل به مربوط نمودارهاي اگر  

 هــر كــه، ايــن اول شــويم. متوجــه توانيممي نيز را ديگر نكاتي
 عبــورالكتروني كانال يك روي بر بررسي مورد هايپل از كدام
 طــور همان بالا، نمودارهاي عبوردر ضريب بنابراين دارند قرار
 باشد. داشته تواندمي را يك مقدار حداكثر شود،مي مشاهده كه

 ويــژه از نشــان بالا نمودارهاي هايقله وجود كه، اين دوم نكتة
 تعــداد كــه زمــاني پــس است متناظر هايسامانه اجزاي مقادير

 نتيجــه نباشــد سامانه هاياتم تعداد به نمودار ديديتش هايقله
 مشــاهدة بــا بنــابراين دارد. وجود تبهگني سامانه در كه شودمي

 كــه كــرد كلــي گيرينتيجــه تــوانمــي ٥ و ٤ نمودارهــاي كلي
 شدت ولي دارد وجود فولران و فولرن قفس دو هر در تبهگني

 رد فــولرن در تبهگنــي شــدت علــت است. بيشتر فولرن در آن
 نتــايج در كــه طــور همــان اســت، مســئله اين فولران با مقايسه
 بــين چنــداني تفــاوت هــافولران در، شودمي مشاهده ١ جدول

 داراي هــااتــم فــولران در كــه چــرا؛ ندارد وجود هاپيوند طول
ــيون ــتند 3sp هيبريداس ــه هس ــراي ك ــين ب ــان از هم ــد مي  چن

 قفــس امــا ،را دارد كرنشــي انرژي كمترين n(CH) هايوجهي
 يهــاطول بــا كــربن - كربن دوگانه و گانهي يوندهايپ از فولرن

 چگــونگي ٧شــكل  .]٢٣- ٢١[ اســت شــده تشــكيل متفــاوت
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 شــده مشــخص قرمــز رنــگ با كه دوگانه پيوندهاي پراكندگي
  دهد.مي نشان فولرني قفس در را است

 شكســتن باعــث فــولرني قفــس پيوندهاي طول در تفاوت
 بــه منجــر ايــن كــه شــودمي يلمولكو يترازها از يكي يتبهگن

  .]٢٣[شود مي فولرن يكيالكتر رفتار در ياعمده اترييتغ
 اســت. نمــودار هايقله پيوستگي هم به مورد در سوم نكتة

 جفــت از نشــان نمــودار در تشــديدي هايقله پيوستگي هم به
تكــين و تيــز طــور همين و است مولكولي پل در قوي شدگي

 را دســتگاه ضــعيف گيشــد جفــت تشــديدي، هــايقلــه بودن
 ٥و ٤ نمودارهــاي بــه توجــه بــا صورت اين در پس رساند.مي

 تــرقــوي فــولرني هايپل در شدگي جفت كه شودمي مشخص
 انــرژي مقايســة بــا مطلب اين افتد.مي اتفاق فولراني هايپل از

 فهم قابل نيز فولران و فولرن پل در قطعه و الكترود بين جهش
 در فــولرن و الكتــرود بــين كتــرونال جهش انرژي كه چرا بود؛

 انــرژي %٨٠ حدود در فولران و الكترود بين در و ،%٩٠ حدود
  .است كومولني زنجير در جهش
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