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  )05/03/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 30/08/1396 :افت مقالهی(در

  دهیچک

 ـ تـابعی چگـالی   ۀنظری این پژوهش با استفاده از اصول اولیه مبتنی بر در ار الکترونـی  ، پایـداري و سـاخت  ا در نظـر گـرفتن نیروهـاي وانـدروالس    ب

انرژي تشکیل و انرژي  د بررسی قرارگرفته است. با محاسبۀمور =n 11-17) شامل n(@ )0،6، 0( سیلیکون کارباید زیگزاگ هاي دوجدارةنانولوله

درون جداري مطلوب به لحاظ پایداري در این دسته مشـخص شـده    ۀاصلها، وجود یک نانولوله دو جداره با انرژي و فنانولولهپیوندي هر یک از 

باشد. می Å53/3 درون جداري حدود  ) با فاصلۀ6،0( ترین مزدوج براي نانولوله داخلی) مطلوب13،0( د نانولوله خارجیندهاست. نتایج نشان می

هاي انرژي آنها از تـک جـداره بـه دوجـداره کـاهش      هستند وگاف سانارنیمهاي مورد بررسی دهند که تمام نانولولهمحاسبات ساختاري نشان می

الکترون ولـت   216/0در پایدارترین نانولوله دو جداره مقدار آن حدود  یابد وهمچنین با افزایش قطر نانولوله، گاف نواري آن افزایش می. یابندمی

  .باشدمی

  

  

  يداریپا ،يساختار نوار د،یکاربا کونیلیس ةردو جدا ۀنانولول ،یچگال یتابع ۀینظر :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1

هستند که در حـال   یینانوساختارها نیترمهماز  یکیها نانولوله

 اریامـروزه رشـد بس ـ  ]. 3-1[ رندیگیقرار م یحاضر مورد بررس

بعـدي بـه وجـود    ي شبه یکنوع ساختارها نیا نهیدر زم يادیز

حیـرت آور و  هـاي فیزیکـی   آمده اسـت کـه دلیـل آن ویژگـی    

باشـد. از  کاربردهاي بسیار زیاد آن در صـنعت الکترونیـک مـی   

، تحقیقـات  ]4[1991هـاي کربنـی در سـال    نانولولهزمان کشف 

]. در این میـان  10 -5اي در این حوزه آغاز شده است [گسترده

) به دلیـل خـواص شـیمیایی و فیزیکـی     SiC( سیلیکون کارباید

ر صنایع اپتیکـی والکترونیکـی   جالب، پتانسیل کاربردي بالایی د

دارد چرا که این ماده بـا داشـتن گـاف نـواري پهـن، رسـانش       

ــر  ــت در براب ــالا و مقاوم ــایی ب ــتفاده در   گرم ــراي اس ــابش، ب ت

ــامحــیط ــا شــرایط ســخت مناســب اســت ه . ]11[ ي کــاري ب

) از واکـنش سـیلیکون   SiCNTsهاي سیلیکون کارباید( نانولوله

کربنـی چنـد جـداره بـه عنـوان      هـاي  با نانولولـه  SiOحاصل از

 صفحات قالب، در دماهـاي مختلـف سـنتز شـده و سـاختار و     
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تـابع چگـالی مـورد بررسـی      نظریـۀ پایداري آنها با اسـتفاده از  

هـاي  نانولولـه ]. نتایج حاکی از آن است که 12قرارگرفته است [

ــایگزین  ــدهاي ج ــا پیون ــد ب ــیلیکون کاربای ــدارتر از  Si-Cس پای

 باشـند مـی  Si- Si یـا  C-Cه حاوي پیوندهاي هایی هستند کلوله

نند فلز توامیهاي کربنی بسته به قطر و کایرالیتی، ]. نانولوله13[

هـاي  نانولولـه  ]، درحـالی کـه  10 ،9 ،7 ،5[ باشـند  رسـانا نیمیا 

هاي نواري انرژي آنهـا  هستند وگاف رسانانیمسیلیکون کارباید 

نــد، بــه طــوري کــه اهــاي آنهــا وابســتهبــه قطرهــا و کــایرالیتی

هـاي کربنـی   نانولولـه مزایاي برتري نسبت به  SiCهاي نانولوله

  دارند.

 يهـا نانولولـه  2002در سـال   سان و همکاران بار یناول يبرا

SiC  قـرار   یآنها را مورد بررس ـ يده و خواص ساختارکررا سنتز

کامـل در   یـت بـا موفق  SiC يهـا نانولولـه پس از آن  ].12[ دادند

در  ].17- 14[ مختلف مورد سنتز قرار گرفـت  يهاوهگر یقاتتحق

 سـاختاري  خـواص  يرو یمطالعات محاسـبات  ین، اول2004سال 

 یافـت توسـط ره  و همکـاران  نتوسط مادهومنو SiC يهانانولوله

 یلیکونس ـ يهـا صورت گرفـت. آنهـا نانولولـه   ی مولکول ینامیکد

) را 6،6(صـندلی   دسـتۀ و  )12،0(یگـزاگ  ز ةتک جـدار  یدکاربا

 يهـا و همکاران نانولوله یکاريآده]. 13[ قرار دادند یورد بررسم

SiC ةدوجدار یصندل ۀدست (n,n) @ )5،5(    نظریـۀ را بـه کمـک 

مـورد   GAUSSIAN یکد محاسـبات  توسط (DFT) یچگال یتابع

 هر اتـم  یونديپ يانرژآنها نشان دادند که  ].18[ قراردادند سیبرر

)bE (ها، نه تنها به تعداد اتم سی،از ساختارهاي دوجداره مورد برر

 يدارد و انـرژ  یبسـتگ  یـز تـک جـداره ن   ۀبلکه به مزدوج نانولول

حـدود   يدرون جـدار  ۀخواهد شد که فاصل کمینه یزمان یلتشک

) اسـت.  5،5( @) 9،9( که مربوط به نانولولـۀ  باشد آنگسترم 5/3

ــان ــاران مرادیــ ــال و همکــ ــه 2009 در ســ ــانانولولــ  يهــ

)11،11(@)n,n()8 - 5 = n( 19[ دادنـد قـرار   یورد بررس ـرا م .[

 ـ دادنشان  آنها پژوهش یجنتا  ینتـر آرمـانی ) 6،6( یداخل ـ ۀکه لول

 اريدرون جـد  بـا فاصـلۀ   )11،11( یخارج ۀنانولول ينانولوله برا

مطالعات نظـري و تجربـی    این کهم غرعلی باشد.یمآنگسترم  3/4

د بای ـهـاي سـیلیکون کار  زیادي روي خواص سـاختاري نانولولـه  

صندلی صورت گرفته است، اما روي خـواص سـاختاري و    دستۀ

زیگزاگ مطالعات  هاي سیلیکون کارباید دوجدارةلولهپایداري نانو

. لـذا در  کردچندانی صورت نگرفته تا بتوان نتایج را با آن مقایسه 

و  این پژوهش سعی شده اسـت، خـواص سـاختاري، الکترونـی    

د دوجــداره کون کاربایــســیلی هــاي دو جــدارةپایــداري نانولولــه

تـابعی چگـالی بـا در نظـر گـرفتن       زیگزاگ در چارچوب نظریۀ

  نیروهاي واندروالس مطالعه شود.

  

  روش محاسبات .2

تـابعی   نظریـۀ محاسبات انرژي کل و ساختار نواري الکترونی، بر پایه 

، بـه  ]vdW-DFT (]20( با در نظر گرفتن نیروهاي واندروالس چگالی

صـورت گرفتـه    ]SIESTA ]21 کد محاسباتی روش شبه پتانسیل در

تعریـف شـده اسـت و بعـد از      DZPپایه به صورت  است. مجموعۀ

بندي فضاي حقیقی براي سازي پارامترها انرژي قطع به جهت مشبهینه

بریلـوئن   در ناحیۀ kو تعدا نقاط  Ry500هاي زیگزاگ حدود نانولوله

ا توسـط رهیافـت   سـاختاره  سازيبهینهانتخاب شده است و  39برابر 

گرایی جام شده و محاسبات این فاز به هم) انMDلکولی (ودینامیک م

  صورت گرفته است.  0001/0انرژي در حدود 

 

  نتایج و بحث .3

 پایداري .الف

ــه ــژوهش نانولول ــن پ   )n(@)6،0،0زیگــزاگ ( ةهــاي دوجــداردرای

ساختارهاي پایدار  1 موردبررسی قرارگرفته است. شکل n=11- 18با 

دهـد.  مـی  هاي دو جداره نشاننانولوله پایدار را براي این خانوادةو نا

) فـرو مـی پاشـد    6،0(@)0،11( مطابق این شکل نانولولۀ دوجـدارة 

اي ) از حالت اسـتوانه 6،0(@)0،12( شکند) و نانولولۀ دو جدارة(می

انـد کـه   باشد اما دیگرساختارها پایدار ماندهشکل خارج و ناپایدار می

) n-m( ≥6زیگـزاگ بـه ازاي    هاي دوجدارةدر نانولوله دهدینشان م

  شوند.ساختارهاي دو جداره تشکیل نمی

به  bو aشود که درآن ) محاسبه می1( ۀها از رابطانرژي پیوندي اتم

 Si، به ترتیب انرژي کل اتم E(C)و  E(Si)و Cو Siهاي ترتیب تعدا اتم

  ل نانولوله دو جداره است:انرژي ک E(SiC) و Cو انرژي کل اتم

)1(  
     

.
aE Si bE C E SiC

Eb a b

   

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  .SiCزیگزاگ  ناپایدار دوجدارة (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نماي مقطعی از ساختارهاي پایدار و .1شکل 

  

  هاي دوجداره.خارجی نانولوله لولۀدرون جداري، انرژي پیوندي، انرژي تشکیل و میانگین قطر  صلۀفا .1جدول 

  خارجی میانگین قطر لولۀ

)Å(  

 انرژي تشکیل

)eV(ΔE  

انرژي پیوندي هراتم 

)eV(  

  درون جداري فاصلۀ

)Å(  
  هاتعداد اتم

 دوجداره نانو لولۀ

  )6و  n(@ )0و  0(

 -  

 -  

02/13  

88/13  

91/14  

79/15  

81/16  

  شودتشکیل نمی

  شودتشکیل نمی

12/5 -  

71/4 -  

84/3 -  

75/2 -  

31/1 -  

 -  

 -  

838/7  

836/7  

828/7  

818/7  

805/7  

 -  

 -  

53/3  

02/4  

42/4  

91/4  

40/5  

68  

72  

76  

80  

84  

88  

92  

  )6و  0( @)11و  0(

  )6و  0( @)12و  0(

  )6و  0( @)13و  0(

  )6و  0( @)14و  0(

  )6و  0( @)15و  0(

  )6و  0( @)16و  0(

  )6و  0( @)17و  0(

  

) 2) طبق رابطۀ (DWNTدوجداره ( همچنین انرژي تشکیل هر نانولولۀ

  آید:به دست می

)2(         , @ , , , .E E n m E n E m     0 0 0 0  

بالا  در رابطۀ ,E n داخلی و  انرژي کل لولۀ 0 ,E m انرژي  0

خـارجی و   کل لولـۀ    , @ ,E n m  0 نانولولـه  انـرژي کـل    0

باشد. طبق ایـن  داخلی و خارجی می دوجداره یعنی مزدوج لولۀ

شد، باتعریف هر چه انرژي تشکیل کمتر و انرژي پیوندي بیشتر 

تنـوع   1دوجداره تشکیل شده پایدارتر اسـت. جـدول    ۀنانولول

ا با توجه به تعدا کل اتم ها در یک ساختار هاي پیوندي رانرژي

هاي پیوندي روند کاهشی را نشان دهد، اگر چه انرژينشان می

را  eV 838/7تا  805/7دهند اما تفاوت چندانی ندارند و بازة می

هاي پیوندي انرژيکه تنوع  1 توجه به جدول شوند. باشامل می

دهـد،  ن مـی درون جداري ساختارها را نشـا  و تشکیل و فاصلۀ

 Å 5/3شود که به ازاي فواصل درون جداري کمتـر از  نتیجه می

ساختارهاي دو جداره بـه سـمت ناپایـداري و فروپاشـی میـل      

ــی ــدم ــی   .کنن ــان م ــباتمان نش ــین محاس ــه ازاي همچن ــد ب   ده

7 ≥ (n-m) زیگزاگ شـکل لولـه اي هـم     ةهاي دوجدارنانولوله

پایـدار بـاقی    هـا  DWNT انـد و کردهمحورخود را کاملاً حفظ 

) کـه داراي  n(@)6،0،0( مانند. پایدارترین ساختار در دستۀمی

 باشد نانولولـۀ ینه انرژي تشکیل میبیشترین انرژي پیوندي و کم

  ) است که انرژي پیونـدي هـر اتـم آن   6،0(@)13،0( ةدوجدار

eV 838/7  و انرژي تشکیل آن حدودeV 12/5- باشد وایـن  می

 ۀترین مزدوج براي نانولول) مطلوب13،0( خارجی یعنی نانولولۀ

باشـد.  مـی  Å 53/3درون جداري حـدود   ) با فاصلۀ6،0( داخلی

تغییرات انرژي تشـکیل سـاختارهاي دوجـداره     نمودار 2 شکل

دهـد.  خارجی آنها نشان مـی  ۀزیگزاگ را بر حسب قطر نانولول

خـارجی   ۀترین نانولولمطابق این شکل واضح است که مطلوب

زیگـزاگ، کمینـه انـرژي     ن، ساختارهاي دوجـدارة آکه به ازاي 

باشد می Å02/13) با قطر حدود 13،0( ۀتشکیل را دارند نانولول

هاي تشکیل رونـد  تر، انرژيهاي با قطر بزرگو به ازاي نانولوله
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  خارجی. هاي دو جداره بر حسب قطر نانولولۀتغییرات انرژي تشکیل نانولوله. 2شکل 

 

 
  خارجی. ۀها بر حسب قطر نانولولانرژي پیوندي اتمتغییرات  .3شکل 

  

تـرین  افزایشی دارند به طوري که اختلاف بین بالاترین و پـایین 

 زیگـزاگ کـه مـورد    سـاختارهاي دوجـدارة   انرژي تشـکیل در 

 باشد. می eV 81/3 اند حدودبررسی قرارگرفته

هاي دو جداره بر تغییرات انرژي پیوندي نانولوله 3در شکل 

ی خـارج  رسم شده است. نانولولـۀ قطر نانولوله خارجی  سبح

  داخلـی  ترین نانولولۀ خارجی بـراي نانولولـۀ   آرمانی) 13و  0(

نانولولـه، انـرژي    باشد زیرا با مـزدوج شـدن ایـن دو   ) می6، 0(

ها به یک مقدار کمینـه کـه همـان     DWNTتشکیل این دسته از 

 ـرسـد. همچنـین بیشـترین ا   پایدارترین حالت اسـت مـی   رژي ن

) 6، 0( @)13، 0( پیوندي نیز مربـوط بـه نانولولـۀ دو جـدارة    

  باشد.می

  ساختار نواري .ب

) و 0,6( هاي تک جدارةنانولولهساختارهاي نواري الکترونی  4شکل 

 .دهـد ) را نشـان مـی  6 ,0( @)13 ,0( ةدو جدار ۀ) و نانولول13 , 0(

ایــد ب سـیلیکون کــار  ةهــاي تـک جــدار شـود نانولولــه مشـاهده مــی 

)SWSiCNTهایی با گاف نواري مسـتقیم هسـتند   رسانامی) زیگزاگ، ن  

  و eV 480/0) بـه ترتیـب   13 , 0) و (6 , 0( ةو گاف محاسـبه شـد  

eV 829/1 گاف نـواري   ةدو جدار هايباشند که با تشکیل نانولولهمی

  @)13 ,0شـود کـه بـه عنـوان مثـال گـاف انـرژي (       تـر مـی  باریک

دهد ایـن مقـدار گـاف از    است که نشان می eV 216/0) برابر با6 ,0(

خود کمتر است که این  ةهاي تک جدارنانولولهنواري تک تک  ةحفر

  شود.هاي دو جداره نیز مشاهده مینانولولهروند در سایر 
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  (ج)  (ب)  (الف)

  ).6، 0( @)13، 0) و (ج): (13، 0)، (ب): (6، 0هاي (الف): (براي نانولوله DFTوش رساختارنواري محاسبه شده با . 4شکل 

  

  زیگزاگ. ةهاي تک جداره ودو جدارگاف انرژي نانولوله .2جدول 

 (eV)  گاف انرژي  دوجداره ۀنانو لول (eV) گاف انرژي  تک جداره ۀنانولول

  )6و  0(

  )13و  0(

  )14و  0(

  )15و  0(

 )16و  0(

 )17و  0(

480/0  

829/1  

878/1  

925/1  

993/1  

024/2  

 
 )6و  0( @)13و  0(

  )6و  0( @)14و  0(

  )6و  0( @)15و  0(

  )6و  0( @)16و  0(

 )6و  0( @)17و  0(

  

216/0  

364/0  

446/0  

446/0  

443/0  

  

  
  زیگزاگ بر حسب قطر نانولوله. ةهاي تک جدارگاف انرژي نانولوله .5شکل 

  

هاي تک جـداره و  نانولولهمیزان گاف انرژي محاسبه شده براي 

آورده شـده   2سیلیکون کاربایـد در جـدول    زیگزاگ ةدو جدار

هاي تک جـداره و  نانولولهاست. همچنین تغییرات گاف انرژي 

خـارجی بـه    ۀدو جداره سیلیکون کارباید بر حسب قطر نانولول

دهـد  رسم شده است. نتـایج نشـان مـی    6و  5ترتیب در شکل 

هاي تک جداره بـا افـزایش قطـر نانولولـه،     نانولولهگاف انرژي 
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  زیگزاگ بر حسب قطر نانولوله خارجی. ةهاي دوجدارگاف انرژي نانولوله .6شکل 

  

معتبـر اسـت کـه از    یابد که این روند به طـور کلـی   افزایش می

مقـدار گـاف انـرژي     بـه دو جـداره   تـک جـداره   هـاي نانولوله

نیتریـد   -هـاي بـور  شود به طوري که در نانولولـه تر میکوچک

. همچنـین در  ]22[اهده شـده اسـت   دوجداره نیز این روند مش

خارجی و در نتیجه  ۀهاي دوجداره با افزایش قطر نانولولنانولوله

درون جداري، میزان گاف انرژي روند افزایشی  ۀبا افزایش فاصل

کـه گـاف محاسـبه شـده بـا       کرددارد. البته در اینجا باید اشاره 

شـته  زیادي دا ۀتابعی چگالی با مقادیر تجربی فاصل نظریۀروش 

  آید.و کمتر از مقادیر تجربی به دست می

  

  گیرينتیجه .4

هـاي دو  نانولولـه پایـداري   در این پژوهش ساختار الکترونـی و 

 =n 11-17) شـامل  n(@ )0 ،6، 0(سـیلیکون کاربایـد    ةجدار

بـه ازاي  دهنـد  مورد مطالعه قرارگرفته اسـت. نتـایج نشـان مـی    

اي دو جـداره بـه   ساختاره Å 5/3 فواصل درون جداري کمتر از

همچنـین، نتـایح    .کننـد مـی سمت ناپایداري و فروپاشـی میـل   

هـاي  )، نانولولهn-m( ≤7 دهند که به ازايمحاسبات ما نشان می

را کاملاً حفـظ   زیگزاگ شکل لوله اي هم محور خود Zدوجدار

مانند. پایدارترین سـاختار  باقی می پایدارها  DWNT اند ودهکر

) که داراي بیشترین انـرژي پیونـدي و   n( @ )6،0،0در دسته (

) 6،0(@)13،0( ةدوجدار ۀباشد نانولولکمینه انرژي تشکیل می

تـرین مـزدوج بـراي    ) مطلوب13،0( خارجی ۀلذا نانولول .است

 Å 53/3درون جـداري حـدود    ۀ) با فاصـل 6،0( داخلی ۀنانولول

 یداخل SiCهاينانولولهتک تک که  دهدینشان مباشد. نتایج می

جداره را  ها که ساختار دوآن دوجزمبوده و  رسانانیم ی،خارج و

 يگـاف نـوار  مانـد.  یم ـ یبـاق  رسـانا نـیم  یـز ن دهـد یمل یتشک

 يهاتک تک نانولوله واريدوجداره کمتر از گاف ن يهاساختار

  .باشدمیآن  ةتک جدار
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