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  )19/02/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 18/01/1396 :افت مقالهی(در

  دهیچک

 روش از اسـتفاده  با خارجی، الکتریکی در حضور میدان نیتروژن اتم هاي کربنی آلاییده بانانوتیوب گرمایی ظرفیت و اپتیکی در این مقاله، خواص

 خواص، هاحالت چگالی در تغییرات ایجاد باعث خارجی هاياعمال میدان و افزودن ناخالصی. است شده بررسی بست تنگ تقریب در گرین تابع

 صـفر  و بـه  یافته کاهش الکتریکی میدان ةانداز افزایش با انرژي گاف. شودهاي کربنی مینانوتیوب گرمایی هدایت و الکتریکی رسانندگی، اپتیکی

 میـدان  مقدار به اپتیکی طیف و هاحالت طیف چگالی در هاقله انرژي و تعداد. تر بیشتر استبزرگ شعاع با هاياین اثرات در نانوتیوب و رسدمی

و پس از رسـیدن   یافته یشافزا دما با گرمایی هدایت و الکتریکی رسانندگی ها،در این دسته از نانوتیوب .دارد بستگی ناخالصی درصد و الکتریکی

 افـزایش  بـا  است. در محدودة دمایی بـزرگ،  متفاوت آلاییده و هاي خالصرفتار نانوتیوب، حضور میدان در. یابدمی کاهش مجدداً بشینه به مقدار

  .بدیامی کاهش هاي خالص و آلاییدهپارامترهاي محاسبه شده براي نانوتیوب مقدار، میدان افزایش شدت و ناخالصی درصد

  

  

  تروژنین یناخالص ،ییگرما تیهدا ،یکیتنگ بست، خواص اپت بیتقر وب،ینانوت :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1

الکتریکـی، اپتیکـی و مکـانیکی     بسیاري، خـواص  هايمقاله

را به صـورت تئـوري و تجربـی مـورد      هاي کربنینانوتیوب

، اند و با توجه به خواص منحصر به فرد آنهابررسی قرار داده

ــیش  ــی را در صــنعت الکترونیــک پ بینــی کاربردهــاي فراوان

اي تک بعدي هستند هاي استوانهها، سیستماند. نانوتیوبکرده

 بـه  توجـه  شوند و بـا که از پیچش صفحه گرافنی ساخته می

هـاي آرمچیـر،   شـکل  بـه  تواننـد راستاي محور پـیچش، مـی  

با دو عدد هاي تک دیواره نانوتیوب. زیگزاگ یا کایرال باشند

mهـاي  شوند که درحالـت مشخص می (n,m)صحیح  0  و

n m  هـاي زیگـزاگ و آرمچیـر را نشـان     به ترتیب شـکل

. ]1[سـازند  دهند و براي سایر مقادیر شکل کایرال را میمی

مضرب صحیحی از  |n-m|هاي کربنی در حالتی که نانوتیوب

]. بـا  2باشـد [ رسـانا مـی  اشد فلز و براي سایر مقادیر نیمب 3

استفاده از مدل تنگ بست، خواص الکتریکی و اپتیکی گرافن 

بررسی شده و تابع تحلیلی براي ساختار نواري آن به دست 
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و بـا اعمـال    . با استفاده از مدل تنـگ بسـت  ]3[آمده است 

توان یاي متناسب با راستاي پیچش نانوتیوب، مشرایط دوره

. در ]4[هـا را بـه دسـت آورد    خواص الکتریکـی نـانوتیوب  

عبارات مربوط به انتقالات مجـاز ناشـی از    ۀنهایت با محاسب

توان تابع جذب اپتیکـی را بـراي   تابع دوقطبی الکتریکی، می

. با توجه بـه پایـدار بـودن    ]6 و 5[ها محاسبه کرد نانوتیوب

یـق نیتـروژن، در   هاي کربنی در حضور تزرساختار نانوتیوب

اثرات جذب اتم نیتروژن را در این سـاختارها   ۀ حاضرمطالع

]. در مطالعات متعددي که با روش تـابعی  9- 7بررسی کنیم [

و  2COچگالی انجام شده است، اثرات جذب گازهایی مانند 

CO 8هاي کربنـی بررسـی شـده اسـت [    بر روي نانوتیوب ،

هاي نانوتیوبهمچنین خواص اپتیکی و رسانندگی  ].11و10

کربنی در حضور ناخالصی نیتروژن مورد مطالعه قرار گرفتـه  

هـا،  ]. براي افزایش کاربرد صـنعتی نـانوتیوب  16- 12است [

توان با اعمال میدان الکتریکی خارجی و تزریق ناخالصی، می

را تغییر داده و تحت کنترل  آنها اپتیکی - خصوصیات الکترو

توان به اثراتی مانند ینه می]. در این زم20- 17، 12در آورد [

هـا و  رسانا (و بالعکس) کربن نـانوتیوب گذار فاز فلز به نیم

ها اشاره کرد که باعث ایجـاد تغییـرات   برن نیترید نانوتیوب

- 21 و 16[شـود  اي در خواص الکتریکی و اپتیکی میعمده

26[  

در این مطالعه، بـراي بررسـی اثـرات تزریـق ناخالصـی      

 بـه کربن  نانوتیوب هاياتم ، تمامکربن وبنیتروژن در نانوتی

 ناخالصـی  هاياتم و شده گرفته نظر در واحد سلول صورت

ایـن شـیوه در مقـالات مختلفـی      .اندشده مستقیماً جایگزین

]. پـس از سـاختن   21 و 12مورد استفاده قرار گرفته اسـت [ 

ساختار آلاییده شـده بـا اتـم نیتـروژن، هـامیلتونین سیسـتم       

هـا، طیـف   با قطري کردن آن، چگالی حالـت  محاسبه شده و

جذب اپتیکی، رسانندگی الکتریکـی و هـدایت گرمـایی بـه     

آید. در ادامه با تزریق درصدهاي مختلف ناخالصی دست می

هـایی بـا   نـانوتیوب  بـر  خـارجی  الکتریکـی  اعمال میـدان  و

ها نسبت به همدیگر هاي مختلف، وابستگی این کمیتشعاع

  بررسی شده است.

  وش محاسبات. ر2

آلاییـده  کـربن  هـاي نـانوتیوب   براي به دست آوردن چگالی حالت

شده در حضور میـدان الکتریکـی، سـلول واحـد نـانوتیوب را بـه       

) و متشـکل از تمـام   0Tاي به ارتفاع بـردار انتقـال (  صورت استوانه

. هـر سـلول   ]27[گیریم نانوتیوب در نظر می ةهاي تشکیل دهنداتم

بـا   Bو  Aزیگزاگ شامل دو دسته اتم مشابه  (n,0)واحد نانوتیوب 

ــر  باشــد. در مــدل تنــگ بســت و در تقریــب  مــی n 2تعــداد براب

ترین همسایه، هامیلتونین سیستم به صورت زیـر نشـان داده   نزدیک

  :]21[شود می
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نشـان   B،,i) p(αو Aهاي کـربن نـوع   اتم ةنشان دهند  βو α که

ام، iدر سـایت   αامین اتم از جـنس  p ةدهند ,q i
c


و  
 ,p i

c

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عملگرهاي خلق و نابودي الکترون و 
( , )p q
ijt
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 پـرش  انتگـرال  

ــه ــک ب ــریننزدی ــایه ت ــاهمس ــی ه ــدم ــاهی  .باش ــرژي جایگ ان

 ,i p F نـرژي جایگـاهی در غیـاب    جمع ا برابر با حاصل

   [ ]pi 
و حضور  1   , ][ pi F

میدان الکتریکی بـراي   2

ام اسـت. در کـربن نـانوتیوب بـا حضـور      iدر سـایت   pاتم 

ترین ناخالصی نیتروژن، مقدار عددي انتگرال پرش براي نزدیک

کـربن و   -براي کـربن  -14/3و  -3بر با ها به ترتیب براهمسایه

]. همچنـین در  28کربن در نظر گرفتـه شـده اسـت [    -نیتروژن

غیاب میدان الکتریکی، انرژي جایگـاهی   
i
اتـم نیتـروژن و    1

بـا  ]. 29 و 28انتخاب شـده اسـت [   0و  -50/2کربن به ترتیب 

ــانوتیوب  (n,0)، هــامیلتونین اســتفاده از تبــدیل فوریــه کــربن ن

n زیگزاگ، به صورت ماتریس n4 خواهـد شـد. بـا قطـري      4

  c,vE(m,k,F)توان سـاختار نـواري   کردن ماتریس هامیلتونین می

بردار مـوج در   kشماره ترازها،  mرا به دست آورد که تابعی از 

میدان الکتریکـی اسـت. انـدیس     ةانداز F منطقه اول بریلوئن و

)v(c اشـغال شـده بانـد     حالت) هاي اشغال نشده باند رسـانش

هـاي  دهد. با استفاده از تبدیل فوریه، مؤلفهظرفیت) را نشان می
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  :]30[آیند تابع گرین به صورت زیر به دست می
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  . تبدیل فوریه ماتریس هامیلتونین است kکه ماتریس 

هـا از قسـمت   با حل عـددي رابطـۀ فـوق، چگـالی حالـت     

اندازه گـاف   .]30[موهومی ماتریس گرین به دست خواهد آمد 

بانـد   قلـۀ باند رسـانش و اولـین    قلۀبین اولین  ۀانرژي از فاصل

  شود.ها محاسبه میظرفیت در تابع چگالی حالت

هـاي مـورد   در ادامه براي بررسی رسانش الکتریکی سیستم

گرینوود بر حسب تابع طیفی  -رسانندگی کوبو ۀ، از رابطمطالعه

] که بر آن اساس رسانندگی جریان مستقیم 31کنیم [استفاده می

  T 32[شود زیر محاسبه می ۀاز رابط[:  
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که  f    ،تابع توزیع فرمی دیـراكv̂    سـرعت الکتـرون در

دمـاي سیسـتم اسـت.     Tبسامد نـور فـرودي و    x̂ ،جهت 

شـود.  اول بریلوئن محاسـبه مـی   ۀپیرامون تمام منطق dkانتگرال 

ر اساس ساختار بانـدي  و ب kدر فضاي  v̂هاي ماتریسی مؤلفه

)به شکل  )ˆ
ii

k iv E k
     شوند کـه در آن  محاسبه میiE 

. ]33[امین مقدار ویژه ماتریس هـامیلتونین اسـت   i ةنشان دهند

تابع طیفی بر حسب تـابع گـرین تـاخیري قابـل بیـان اسـت و       

آن،  اده و ردهـاي مجـاز الکترونـی را د   اطلاعاتی درباره حالـت 

  :]34دهد [چگالی حالت سیستم را می
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زیر قابل محاسبه است  ۀدر ادامه، ضریب هدایت گرمایی از رابط

]35:[  
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 که ضرایب مورد نیاز براي محاسبه تانسور 
  به صورت زیر
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e/ثابت  h  2
در بخش بعد، واحد رسانندگی الکتریکی است.  0

ها، تـابع جـذب اپتیکـی و    براي بررسی چگالی حالتنتایج عددي 

هـاي زیگـزاگ کربنـی در    رسانش و هدایت گرمایی براي نانوتیوب

اخالصی نیتروژن مورد بررسـی  حضور میدان الکتریکی خارجی و ن

  گیرد.قرار می

  

  خواص الکتریکی و اپتیکی. 3

زیگـزاگ بـراي مطالعـه انتخـاب      (n,0)هاي در این مقاله، نانوتیوب

. NT]-n4[Cاتم کربن هستند  n4اند که در حالت خالص، داراي شده

اتم ناخالصی از نـوع نیتـروژن در سـاختار نـانوتیوب      mاگر تعداد 

نشـان   NT-mNm-n4C، ساختار جدید بـه صـورت   خالص وارد شود

 شود.  داده می

ــکل  ــانوتیوب   1ش ــاختار ن ــربن س را در  NT]-64[C)16، 0(ک

دهـد. ایـن نـانوتیوب در    حضور ناخالصی هاي متفاوت نشـان مـی  

اتم کـربن اسـت و سـاختارهاي متفـاوت      64حالت خالص داراي 

هـاي  موقعیت هاي کربن با نیتروژن درآلاییده، با جایگزین کردن اتم

هاي خالص ها براي نانوتیوبچگالی حالت اند.مختلف ساخته شده

NT-64C  وNT-80C  هـاي الکتریکـی متفـاوت و    در حضور میـدان

نشان داده شـده اسـت.    2و  1هاي هاي مختلف، در شکلناخالصی

انـرژي   ة، در بـاز NT-64Cهـاي نـانوتیوب خـالص    چگالی حالـت 

/  E eV 1 بوده که به طور متقـارن در دو طـرف    قلۀداراي سه  5

تراز فرمـی   FE 0    .اول بانـدهاي رسـانش و    قلـۀ قـرار دارنـد

/ظرفیت در انرژي در حـدود    eV0 قـرار دارنـد. بـا اعمـال      33

دهد کـه  ها رخ میمیدان الکتریکی، تغییراتی در طیف چگالی حالت

ز وابستگی ساختار نواري نانوتیوب به میدان الکتریکی است. ناشی ا

/به طور مثال، در میدان الکتریکی   / ÅF eV0 ، شدت اولـین  15

یابد زیرا در ایـن  واقع در باندهاي رسانش و ظرفیت افزایش می قلۀ

تـرین تـراز بانـد    میدان الکتریکی، بالاترین تراز باند ظرفیت و پایین

، وابسـتگی خـود را نسـبت بـه     Γبریلوئن  ۀدر اطراف نقطرسانش 



۴، شمارة ۱۸جلد   بهزاد و رعد چگل هیسم  ۵۸۰  

  

  

 
  ) زیگزاگ کربنی در غیاب ناخالصی و در حضور ناخالصی نیتروژن.16، 0نانوتیوب ( ۀ(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) ساختار شبک .1شکل 

  

k دهند (نسبت به از دست میk شوند). افـزایش میـدان   مسطح می

/الکتریکی تا   / ÅF eV0 هـا و کـاهش   قله، باعث شکافتگی 25

شود. از بین رفتن تبهگنی دوگانه ترازهـاي  ملموس گاف انرژي می

ها است. همـان طـور   قلهانرژي در ساختار نواري، عامل شکافتگی 

نشان داده شده است، در غیاب  NT-1N63Cبراي  2(b)که در شکل 

هـاي  قلـه ي از میدان الکتریکی با تزریق یک اتـم نیتـروژن ، تعـداد   

  ها شکافته شده و گاف انـرژي برابـر بـا مقـدار    طیف چگالی حالت

eV 57/0 شود. در این حالت با توجه به انـرژي جایگـاهی اتـم    می

در انرژي بالاتر از تـراز فرمـی    هقلنیتروژن نسبت به اتم کربن، یک 

گیـرد. در ایـن حالـت، بـا اعمـال میـدان       در باند رسانش شکل می

/الکتریکی   / ÅeV0 هاي واقع در اطراف قلهترین ، تقارن نزدیک15

یابـد. در ایـن   تراز فرمی به هم خورده و شـدت آنهـا افـزایش مـی    

دهند. هنگامی کـه  جایی ناچیزي را نشان میها جابهقلهمیدان، سایر 

/شدت میدان الکتریکـی افـزایش یافتـه و بـه مقـدار        / ÅeV0 25 

رسد، تغییرات در اطراف تراز فرمی بیشتر از سایر نواحی خواهد می

ــکل   ــد (ش ــکل2(b)ش ــی را در   2(c)). ش ــدان الکتریک ــرات می اث

ــانوتیوب ــدن ــاي خــالص و آلایی نشــان  NT-1N63Cو  NT-64C ةه

دهد. همان طور که مشخص است در غیـاب میـدان الکتریکـی،    می

 ـ  قلهتزریق نیتروژن باعث شکافتگی  در بانـد   قلـه ک هـا و ایجـاد ی

شود که با مطالعات قبلی با اسـتفاده  می eV 24/0رسانش در انرژي 

. اعمال میدان باعث ]16[هاي چگالی تابعی در توافق است از روش

هایی در نزدیکی انرژي فرمی براي دو حالت خالص و ایجاد تفاوت

شود به طوري که برخلاف حالت خالص، تقـارن طیـف   آلاییده می

  هـا دردو سـوي تـراز فرمـی بـراي حالـت آلاییـده       چگالی حالـت 

NT-1N63C رود.از بین می  

درصـد،   50و  25هاي ناخالصی نیتـروژن تـا   با افزایش تعداد اتم

شوند ایجاد می n2Nn2(C-(NC NTو  C)3NC NT)-nNn3هاي نانوتیوب

 NT3NC-nZ و NCNT-nZکــه در ایــن حالــت از نمــایش نوشــتاري 

  (DOS)هـاي چگالی حالـت  3(a-b)اي هاستفاده شده است. در شکل

ها در حضور میدان الکتریکی نشان داده شده اسـت. در  این نانوتیوب

هـا غیررسـانا بـوده و داراي گـاف انـرژي      غیاب میدان، این نانوتیوب

هاي این ساختارها، ها در طیف چگالی حالتقلهمستقیم هستند. تمام 

  ناشی از ترازهاي داراي تبهگنی دوگانه هستند.

نشـان داده شـده اسـت،     3(a-b)هـاي  در شـکل همان طور که 

/اعمال میدان الکتریکی با شدت   / ÅF eV0 ، گـاف انـرژي را   1

هـا  هاي متوالی در طیف چگالی حالتقلهبین  ۀکاهش داده و فاصل

شـود. لازم بـه   ها نمیقلهدهد اما باعث شکافتگی این را افزایش می

هـا  قلـه میدان با شدت دلخواه، باعث شکافتگی  ذکر است که اعمال

 شـود. بـا مقایسـه بـین دو    هاي دورتر از سطح فرمی مـی در انرژي

هـایی بـا شـدت یکسـان،     توان دید که در میـدان نانوتیوب فوق می

 است. NCهاي بیشتر از نانوتیوب 3NCحساسیت نانوتیوب 

 ) در حالت خـالص 0،16(کربن نانوتیوب  JDOSتابع  4شکل 



  ۴، شمارة ۱۸ جلد  ... دهییآلاکربن  يهاوبینانوت ییگرما تیو هدا یکیخواص اپت یبررس  ۵۸۱

  

  

  

 
دو  ۀمقایس (c)با یک ناخالصی نیتروژن و  (b)خالص،  (a)هاي در حالت NT-64Cها براي نانوتیوب (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) چگالی حالت .2شکل 

 هاي الکتریکی متفاوت.حالت در میدان

  

  
  هاي الکتریکی متفاوت.در میدان NT-NC-20Z (b)و  NT-3NC-20Z (a)هاي ها براي نانوتیوب(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) چگالی حالت .3شکل 

  

    

  
دو حالـت   ۀمقایس (c)با یک ناخالصی نیتروژن و  (b)خالص،  (a)هاي در حالت NT-64Cبراي نانوتیوب  JDOS(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) تابع  .4شکل 

 هاي الکتریکی متفاوت.در میدان
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  هاي الکتریکی متفاوت.در میدان NT-NC-20Z (b)و  NT-3NC-20Z (a)هاي براي نانوتیوب JDOSونیکی) تابع (رنگی در نسخۀ الکتر .5شکل 

  

، تـأثیر میـدان   DOSمشابه با طیـف   دهد.و تزریق شده را نشان می

شـود بـه طـوري    می JDOSي تابع هاقلهالکتریکی باعث شکافتگی 

 مجـزا در حضـور   قلۀ(در غیاب میدان الکتریکی) به دو  هقلکه هر 

، NT-64Cشود. نـانوتیوب خـالص   میدان الکتریکی قوي شکافته می

ایـن   است کـه  eV 45/2و  44/1، 66/0هاي در انرژي قلۀداراي سه 

هسـتند و   ظرفیـت  و رسـانش  ترازهاي بین انتقالات از ناشی هاقله

  اول برابر با گاف انرژي این نانوتیوب است. قلۀانرژي 

/با اعمال میدان الکتریکی   / ÅeV0 اول افـزایش   قلـۀ ، شدت 1

کنـد. شـدت ایـن میـدان بـراي      یافته اما مکان آن تغییر چندانی نمی

کـافی نیسـت. بـا افـزایش شـدت       JDOSي طیف هاقلهشکافتگی 

/میدان الکتریکی تا   / ÅeV0  ـ  2 ی ، با توجه به از بـین رفـتن تبهگن

اول دچار شکافتگی شده و شـدت آن   قلۀترازها در ساختار نواري، 

یابـد. در میـدان الکتریکـی بسـیار قـوي بـا شـدت        نیز افزایش می

/  / ÅeV0 شـکافتگی آنهـا    ةافـزایش یافتـه و انـداز    هاقله، تعداد 3

شود. با وارد کردن ناخالصی نیتروژن در ساختار نانوتیوب، بیشتر می

شـود (شـکل   شـکافته مـی   هقل ـبه دو  JDODدر طیف تابع  هقلر ه

(c)4 که ناشی از برداشته شدن تبهگنی در ساختار نواري است. بـا ( 

 اعمـال  بـا  یافتـه و  افـزایش  هـا قله شدت ضعیف هايمیدان اعمال

 بـه  و شـده  زیـاد  هاقله شدت و شکافتگی میزان ترقوي هايمیدان

در طیـف تـابع    .اسـت  فـاوت مت خالص نانوتیوب با ملموسی طور

JDOD   انـرژي   ةي در محـدود هـا قلـه ، اعمال میدان الکتریکـی بـر

 E eV بین آنهـا را   ۀتأثیر بیشتري داشته و تعداد، شدت و فاصل 1

 دهد.افزایش می

و  NT-3NC-16Zهـاي  بـراي نـانوتیوب   JDOSتـابع   5در شکل 

NT-NC-16Z    وب نشان داده شـده اسـت. نـانوتیNT-3NC-16Z   هـیچ

E انرژي  ةي در بازاقله eV گـاف نـواري). اعمـال     ۀندارد (ناحی 1

/میدان الکتریکی ضـعیف بـا شـدت      / ÅeV0 باعـث افـزایش    025

ي هـا قلـه شود و تـأثیري بـر روي   می JDODاول تابع  قلۀدو  ۀفاصل

/ایش شـدت میـدان تـا    هاي بالاتر ندارد. افزانرژي ۀناحی  / ÅeV0 1 

/انرژي ةي در بازهاقلهباعث شکافتگی   E eV 2  ةشده، اما در باز 5

E انرژي  eV شـود  ي همسایه میهاقلهبین  ۀباعث افزایش فاصل 2

/در انرژي قلۀبه طوري که یک   eV0 گیـرد کـه ناشـی از    قرار می 53

کاهش گاف انرژي نواري در این نـانوتیوب اسـت. رفتـار نـانوتیوب     

NT-NC-16Z      16-در حضور میدان الکتریکـی مشـابه بـا نـانوتیوبZ

NT-3NC ي طیـف  هـا قلـه جا شدن است با این تفاوت که براي جابه

JDOS هــاي متفــاوتی نیــاز اســت. در غیــاب میــدان شــدت میــدان

/اول در انـرژي   قلـۀ ، NT-NC-16Zنانوتیوب الکتریکی، در   eV2 56 

/هاي الکتریکی با شدت و با اعمال میدان گرفته قرار  / ÅeV0 و  075

/  / ÅeV0 /هـاي بـه انـرژي   قلـۀ مکان ایـن   1  eV1 /و  87  eV1 55 

ترین مشخصـه تـأثیر میـدان الکتریکـی بـر ایـن       مهم شود.جا میبهجا

توان بـا اعمـال   ها، تنظیم گاف انرژي است به طوري که مینانوتیوب

هاي انرژي دلخـواه قـرار داد. در   را در بازه هاقلهمیدان مناسب، مکان 

، رفتــار گــاف انــرژي بــر حســب میــدان الکتریکــی بــراي 4شــکل 

هاي متفاوت نشان داده شده درصد ناخالصیهاي مختلف با نانوتیوب

  است.

نشان داده شده است، نـانوتیوب   6 (a)همان طور که در شکل 

) در غیــاب ناخالصــی و میــدان الکتریکــی، انــرژي 0،16خــالص (

/گاف  eV0 گـاف انـرژي    ة. با اعمال میدان الکتریکی انـداز دارد 63

میـدان الکتریکـی بـا شـدت     کاهش یافته به طوري که در حضـور  

/  / ÅeV0  ة، گاف انـرژي بـا شـیب ملایـم و تقریبـاً بـه انـداز       13

/  eV0 تـر باعـث کـاهش    هاي قويیابد. اعمال میدانکاهش می 05

گاف انرژي به صورت خطی شده به طوري که در میدان الکتریکی 
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  ناخالصی و میدان الکتریکی. (b)میدان الکتریکی و  (a)) در حضور 16،0کترونیکی) وابستگی دمایی رسانندگی الکتریکی ((رنگی در نسخۀ ال .7شکل 

(c) هاي وابستگی دمایی رسانندگی الکتریکی نانوتیوبNT-NC-16Z  وNT-3NC-16Z. 

  

/با شـدت    / ÅeV0 ، گـاف انـرژي از بـین رفتـه و گـذار فـاز       41

افتد. در غیاب میدان الکتریکی و در حضور فلز اتفاق می - رسانانیم

/گاف انرژي تا  ةن، اندازژناخالصی نیترو  eV0 یابـد.  کاهش مـی  53

با اعمال میدان الکتریکی بر سیستم آلاییـده بـا یـک اتـم نیتـروژن،      

هـاي  مشابه با نانوتیوب خـالص، گـاف انـرژي در حضـور میـدان     

تر با شـیب تنـد   هاي قويا شیب ملایم و در حضور میدانضعیف ب

  کاهش یافته تا در نهایت صفر شود. 

با تغییر مکـان ناخالصـی نیتـروژن نسـبت بـه راسـتاي میـدان        

کنـد کـه ایـن تغییـرات در     الکتریکی، رفتار گاف انرژي تغییـر مـی  

). همـان طـور   6(a)هاي با شدت بیشتر ملموس است (شکل میدان

) نشان داده شده است بـا افـزایش شـعاع    32،2وتیوب (که براي نان

تـر  گاف انرژي بر حسب شدت میدان الکتریکـی سـریع   ،نانوتیوب

  یابد.  کاهش می

نشـان داده شـده اسـت افـزایش      6(b)همان طور که در شکل 

درصد ناخالصی اتم نیتروژن باعث بروز رفتارهاي متفاوت با حالت 

 ـ  خالص می ده بـا یـک اتـم ناخالصـی     شود. مشابه بـا سیسـتم آلایی

نیتروژن، در سیستم با دو اتم ناخالصی، گاف انـرژي ابتـدا کـاهش    

کنـد.  ناچیزي داشته سپس به صورت خطی به سمت صفر میل مـی 

 ةهـا، انـداز  در غیاب میدان الکتریکی، با افـزایش درصـد ناخالصـی   

 50و  25هـایی بـا   گاف انرژي افزایش یافته به طوري کـه سیسـتم  

ی، داراي بیشترین مقادیر گاف نواري هستند. در ایـن  درصد ناخالص

ها نیز با اعمال میدان الکتریکی، مقدار گاف به صورت خطی سیستم

شـود. بـا وجـود ناخالصـی،     کاهش یافتـه و در نهایـت صـفر مـی    

تـري  تر نیاز به میدان الکتریکی کوچکهاي با شعاع بزرگنانوتیوب

  براي صفر شدن گاف انرژي دارند.

رسانندگی الکتریکی نانوتیوب کربنی خالص و آلاییـده   7شکل 

 دهد. درهاي الکتریکی متفاوت را نشان می) در حضور میدان16،0(

 سیسـتم خـالص   رسـانش  باند در آزادي الکترون هیچ کلوین صفر

اسـت. بـا    صـفر  نداشته و رسانندگی الکتریکـی آن برابـر بـا    وجود

سـانش زیـاد شـده و    هاي بـار در بانـد ر  افزایش دما چگالی حامل

 رسـد. در می بیشینهیابد و به مقدار رسانندگی الکتریکی افزایش می

 بـه  بار هايحامل پذیري تحرك و سوق سرعت، خیلی بالا دماهاي

 الکتریکـی  یافته و باعث کـاهش رسـانندگی   کاهش دلیل برخوردها

 . با اعمال میدان در دمـاي ثابـت، بـه دلیـل افـزایش     ]32[شوند می
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  ناخالصی و میدان الکتریکی. (b)میدان الکتریکی و  (a)) در حضور 16،0(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) وابستگی دمایی هدایت گرمایی نانوتیوب (. 8 شکل

  

    
  هـاي بنـانوتیو  ۀمقایس ـ (b)میـدان الکتریکـی و    (a)در حضـور   NT-3NC-16Z(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) وابسـتگی دمـایی هـدایت گرمـایی      .9شکل 

NT-NC-16Z  وNT-3NC-16Z هاي مختلف.در میدان 

  

هاي بار، رسانندگی الکتریکی کاهش سرعت سوق و برخورد حامل

  دهد.ها نیز به رخ مییابد. این رفتارها در حضور ناخالصیمی

در هر میدان الکتریکی دلخواه، با وارد کردن ناخالصی نیتـروژن  

دگی الکتریکـی کـاهش   و افزایش درصد ناخالصـی، مقـدار رسـانن   

یابد چون که ناخالصی همانند یـک مـانع عمـل کـرده و باعـث      می

. کاهش رسانندگی الکتریکـی  ]33[شود هاي بار میپراکندگی حامل

ــاز  ــی، در ب ــور ناخالص ــت   ةدر حض ــوس اس ــالا ملم ــاي ب   دماه

ــا افــزایش درصــد ناخالصــی، مقــدار رســانندگی  7(a)(شــکل  ). ب

که در هر حضور میدان الکتریکـی  الکتریکی کاهش یافته به طوري 

ــاز ــراي  ةدلخــواه و در ب ــانندگی الکتریکــی ب ــایی دلخــواه، رس   دم

تر از حالت مشابه در حضور ناخالصی اسـت  سیستم خالص بزرگ

در  NC). در نهایـت رسـانندگی الکتریکـی نـانوتیوب     7(c)(شکل 

است و دلیل آن تقارن موجود  3NCحالت مشابه بیشتر از نانوتیوب 

 است. NCار نانوتیوب در ساخت

هدایت گرمـایی نـانوتیوب کربنـی خـالص و آلاییـده       8شکل 

  دهد.  هاي الکتریکی متفاوت را نشان می) در حضور میدان16،0(

کلـوین،   دمـاي صـفر   مشابه با حالت رسانندگی الکتریکـی، در 

یابد است و مقدار آن با دما افزایش می هدایت گرمایی برابر با صفر

خیلی  دماهاي ةمحدود خود برسد و در نهایت در شینۀبیتا به مقدار 

یابد. با اعمال میدان الکتریکـی  می هدایت گرمایی کاهش ةانداز، بالا

دمایی ثابت، به دلیل افزایش سرعت سـوق و برخـورد    ةدر محدود

یابـد. بـا وارد کـردن    هاي بار، هـدایت گرمـایی کـاهش مـی    حامل

که ناخالصـی باعـث    ه اینناخالصی در ساختار نانوتیوب با توجه ب

ــل ــدگی حام ــیپراکن ــار م ــایی هــاي ب   شــود، مقــدار هــدایت گرم

هـدایت   ةیابد. بـراي سیسـتم بـا ناخالصـی بیشـتر انـداز      کاهش می

گرمایی در هر میدان و دماي دلخواه کمتر از سیسـتم بـا ناخالصـی    

 ).8(b)کمتر است (شکل 

الصی شود با افزایش ناخمشاهده می 9(a)همان طور که در شکل 

درصد، مقدار هدایت گرمایی نسبت به حالت خـالص کـاهش    25تا 

هـاي مـورد مطالعـه مشـابه     یابد و این رفتار کلی براي همه سیستممی
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هـدایت گرمـایی و محـل     ةاست و تنها تفاوت مشاهده شده در انداز

تـوان  مـی   3NCو  NCهـاي  نانوتیوب ۀبا مقایس آنها است. بیشینه قلۀ

ــانوتیوبمشــاهده کــرد کــه هــدا بیشــتر از  NCهــاي یت گرمــایی ن

با شعاع مشابه اسـت. بـا اعمـال میـدان الکتریکـی       3NCها نانوتیوب

 یابد.دلخواه، شدت هدایت گرمایی براي هردو حالت کاهش می

  

  گیريبحث و نتیجه. 4

خواص الکتریکی، اپتیکـی و رسـانندگی الکتریکـی و     مقاله این در

در حضـور ناخالصـی و میـدان    هـا  هدایت گرمایی کربن نانوتیوب

الکتریکی با استفاده از رهیافت تابع گرین و مدل تنگ بست مـورد  

دهـد کـه وارد کـردن    بررسی قرار گرفتـه اسـت. نتـایج نشـان مـی     

در  هـا قلـه ناخالصی در ساختار کربن نانوتیوب، باعـث شـکافتگی   

ها شده و ایـن تغییـرات مسـتقیماً در خـواص     طیف چگالی حالت

ترین اثر میدان الکتریکی شود. مشخصهتیوب منعکس میاپتیکی نانو

بر ساختارهاي نانوتیوب خالص و آلاییده، تنظیم گاف انرژي اسـت  

هاي خالص و آلاییده شده متفاوت اسـت.  که مقادیر آن براي حالت

هـاي  در نهایت رسانندگی الکتریکی و هدایت گرمایی براي ناتیوب

دهنـد کـه   . نتایج نشان میخالص و آلاییده بررسی شده استکربن 

میدان الکتریکی و حضور ناخالصی باعـث کـاهش ایـن پارامترهـا     

  شوند.می
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