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با مولکول  یدگیآلائ اتاشباع شده و مطالعه تأثیر یکربن مینانوس يگاف انرژ یمهندس

  نیبه کمک محاسبات آغاز اكیآمون

 
  

  يمنور یدمصطفیو س یفرح مرصوص

  دانشگاه صنعتی امیرکبیر کیزیفگروه 
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  )29/09/1396 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 20/03/1396 :افت مقالهی(در

  دهیچک

 ـ  NH3( اكیبا مولکول آمون یدگیتأثیر آلائ نیرشد و همچن يریگ اندازه و جهت اتمقاله تأثیر نیدر ا بـا   یکربن ـ مینانوس ـ ی)، بـر خـواص الکترون

شم با  -) و حل معادلۀ کوهنDFT( یچگال یتابع ۀیبه روش نظر یبررس نیشده است. ا ی) بررسDNw:H( دروژنیاشباع شده با ه یر الماسساختا

بـا   يااز نـوع اسـتوانه   هـا سیمنانو ي) انجام گرفت. مورفولوژLDA( یموضع یچگال بی) و با در نظر گرفتن تقرSCFخودسازگار ( دانیم افتیره

به  هاسیمنانو نیا يگاف نوار دهدیمحاسبات نشان م جینتا. استاشباع شده  دروژن،یه يهااتم توسط هاآن یو سطح جانب )۱۱۱(رشد  يریگ جهت

 ـاز آلائ یمحاسبات ناش جیتر است. نتااز گاف الماس انبوهه، کوچک ،یسطح يهاوجود آمدن ترازه بودن نسبت سطح به حجم و ب لاعلت با  یدگی

ه ب ؛شد ي، منجر به کاهش گاف نوار)100(در جهت  دروژنیالماس اشباع شده با ه مینانوس یکربن سطح جانب يهااتماز  یکی با اكیمولکول آمون

  .شد لیتبد nنوع  يرسانا مهین کیبه  میکه نانوس ياگونه

  

  

 ،یحصـر کوانتـوم   ،یالکترون يهالتحا یخودسازگار، چگال ۀرشد، چرخ يریقطع، جهت گ يالماس، انرژ اك،یآمون ،یدگیآلائ :يدیکل يهاهواژ

  یچگال یتابع یۀنظر م،ینانوس ،يگاف نوار
  

  . مقدمه1

ترین علل بروز خـواص ویـژه در سـاختارهاي نـانو     یکی از مهم

اشیاء شـروع   ،نسبت سطح به حجم بزرگ است. در مقیاس نانو

آن غلبـه   ۀند و رفتار سطوح بر رفتـار انبوه ـ کنمیبه تغییر رفتار 

حقیقت در این مقیاس امکـان کنتـرل خـواص ذاتـی      د. درکنمی

ماده از جمله خواص الکتریکی، دماي ذوب، خواص مغناطیسی 

و حتی رنگ مواد و غیره، بدون تغییر در ترکیب شـیمیایی مـاده   

  .]1[وجود خواهد داشت 

اعتقاد بر این است که نانوساختارهاي کربنی نقش مهمی 

زیکی نسبت بـه انبوهـه   را در فناوري نانو و نانوتکنولوژي فی

خواهند داشت. در ایـن میـان، نانوسـاختارهاي کربنـی یـک      

اي ) مـورد توجـه ویـژه   هاسیمو نانو هالولهبعدي (مانند نانو 

از نظر هندسی تنها در  هاسیم. در حالی که نانو]2[قرار دارند 

 تـرین و تـأثیر  در اینجـا مهـم  یابنـد،  یک امتداد گسترش مـی 



  ۲، شمارة ۱۸جلد   يمنور یمصطف دیو س یفرح مرصوص  ۳۱۴

  

  

ــر   ــل در ب ــذارترین عام ــی،   گ ــی، اپتیک ــواص الکترون وز خ

بفرد اتم  مغناطیسی و شیمیایی ویژه تحت تأثیر رفتار منحصر

کربن در ساختار است. همچنین ساختار الکترونی تحت تأثیر 

گیري رشـد و بـالا بـودن نسـبت      کوانتومی، جهت اثر حصر

 .]4 ،3[سطح به حجم است 

) بـا  CNTsي کربنـی ( هـا لولـه ، نانو1990در ابتداي سال 

بـه   3sp) بـا پیونـد  DNWsي الماسی (هاسیمو نانو 2spوند پی

چـه   اگر .]6 ،5[کشف شدند  شیومی و ایجیما ترتیب توسط

CNTs  با سرعت بیشتري در مطالعات تئوري و تجربی مورد

ثر از أمت ـ آنهـا بررسی قرار گرفتنـد ولـی خـواص الکترونـی     

سـاخت   فرایند. این ویژگی ساختاري در ]7[است  1کایرالیتی

ي الماسی مشاهده هاسیمسختی قابل کنترل است و در نانو به

 . ]2 [دشومین

 هـاي منحصـر بفـرد المـاس نظیـر الکتـرون      با وجود ویژگی

 رسـانندگی گرمـایی و اسـتحکام مکـانیکی بـالا،      خواهی منفـی، 

ي الماسـی  هـا سیمهاي اندکی در خصوص نانومطالعه و پژوهش

  .]9 ،8[ت گرفته است ي سیلیکونی صورهاسیمدر مقایسه با نانو

به تـازگی شـندرووا و همکـاران نشـان دادنـد کـه خـواص        

گیري رشد آنهـا   به قطر نانوساختار و جهت هاسیممکانیکی نانو

ي هاسیم. همچنین مشخص شده است که نانو]10[ بستگی دارد

ي کربنی با قطر مشـابه، از لحـاظ   هالولهالماسی در مقایسه با نانو

تري دارند و به همین اص مکانیکی مناسبانرژي، پایدارتر و خو

ي کربنـی،  هـا لولـه ي الماسی نسبت بـه نانو هاسیمدلیل سنتز نانو

  .]11 [تر استساده

سـطح   ةبارنارد و همکارانش تـأثیرات مورفولـوژي و انـداز   

 مقطــع نانوســیم الماســی خــالص و اشــباع شــده بــا هیــدروژن 

)DNw:H شـد  ) را بر روي گاف انرژي بررسی کردند. مشخص

هـاي مختلـف   که با افزایش قطر نانوسیم الماسی در مورفولوژي

یابد. در این مطالعه نـانو  گاف نواري نسبت به انبوهه کاهش می

  .]12[انتخاب شد  )110(سیم در امتداد 

در پژوهش حاضر به کمک نظریه تابعی چگالی اثر اندازه 

هـاي الکترونـی   حالت مقطع نانوسیم برگاف انرژي و چگالی

ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــــــــــــــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــ  

.1  Chirality 

 با مولکول آمونیاك 2سی و خواص نانوسیم الماسی آلائیدهبرر

دهند کـه  د. نتایج پژوهش ما نشان میشومیمورد توجه واقع 

 ـ   شـدت تحـت تـأثیر    ه خواص الکترونی نانوسـیم الماسـی ب

دهـد کـه نانوسـیم    گیرد. نتایج ما نشـان مـی  آمونیاك قرار می

 n الماسی آلائیده با آمونیاك یک نیمـه رسـاناي دهنـده نـوع    

است. همچنین امکـان سـنجی سـاخت بـا محاسـبه سـاختار       

 ـبسامدفونونی مورد توجه قرار گرفته و  دسـت  ه هاي مثبت ب

آمده حاکی از پایداري سـاختار اسـت. بنـابراین نتـایج ایـن      

توانـد از کـاربرد بـالایی در ادوات الکترونیکـی     پژوهش مـی 

  برخوردار باشد.

  

  روش محاسبات .2

 تـابعی چگـالی و بـه روش شـبه     ریۀمحاسبات در چارچوب نظ

شم، از  -پتانسیل انجام شده است. به منظور حل معادلات کوهن

در کـد   LDAو تقریـب چگـالی موضـعی     هاي موج تخـت پایه

  استفاده شده است.    ABINITبسته محاسباتی 

همواره به منظور کمینه کردن انرژي یـا بـه عبـارت دیگـر     

هـایی را  م، پیکربنديهمان محاسبات ساختار حالت پایه سیست

ند که داراي کمترین انـرژي و نیـروي اعمـالی بـر     کنمیایجاد 

هـا  آمـده از ایـن روش   بـه دسـت  باشـند. اطلاعـات   ها مییون

د. همچنـین اگـر   کنمیخواص تعادلی نانوساختار را پیشگویی 

هاي با کمتـرین انـرژي و میـدان نیـرو را     بتوان تمام پیکربندي

توان تابع پارش مربـوط بـه   ، میبراي یک سیستم مشخص کرد

آن سیستم را بـا اسـتفاده از روابطـی کـه در مکانیـک آمـاري       

هـاي مغـزي بـا    . اثر یون]14 ،13[آورد  به دستموجود است 

در نظـر گرفتــه شــده و   هــاتر - تتــر - گیـودیکر  پتانســیل شـبه 

در  LDAها در تقریب چگـالی محلـی   بین الکترون کنشبرهم

اول بریلوئین در فضاي وارون بـه   ۀقنظر گرفته شده است. منط

ــا بردارهــاي  روش مونخــورس پــک ــ kب صــورت ه ب 1 1 4 

 eV820بندي شده است. همگرایی انرژي جنبشی با مقـدار مش

سـاختار را   ،هااتمسازي اندازه و موقعیت بهینهبا  آمد. به دست

اي کـه نیـروي   رسانده به گونـه  به حالت کمینه انرژي پتانسیل

ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــــــــــــــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــ ــــــــــــــــ ــــــــ ــــــــ ـــــ  

.2  Doped 



  ۲، شمارة ۱۸ جلد  ... یدگیاشباع شده و مطالعه تأثیرات آلائ یکربن مینانوس يگاف انرژ یمهندس  ۳۱۵

  

  

eVوارد بر هر اتم کمتر از  A505 شد. با انتخاب ابعـاد   1

/ابرسلول با مقـدار   / / A16 94 16 94 3 انـرژي کـل بـه     57

در  (PBC)اي همگرایی رسـید. همچنـین شـرایط مـرزي دوره    

  امتداد رشد اعمال شد. 

  

  کترونیبررسی اثر اندازه بر خواص ال. 3

گیري از محاسبات آغازین بـه مطالعـه اثـر    در این قسمت با بهره

ي الماس اشباع شـده  هاسیمتغییر اندازه بر خواص الکترونی نانو

   .اندرشد یافته )111(که در جهت  شودپرداخته میبا هیدروژن 

/در سه اندازه با قطر مقطع  هاسیمنانو nm0 74 ،/ nm0 88 

/و  nm01 ي کربن در ساختار هااتمطراحی شدند. پیوند میان  2

sp3الماسی از نوع
سـاختار قـرار    ۀیی کـه در لب ـ هـا اتـم بوده و  

 ـ  می ي هـا اتـم  ۀوسـیل ه گیرند داراي پیوندهاي آزاد هسـتند کـه ب

  اند.هیدروژن اشباع شده

ي هـا سـیم افزایش اندازه بر گاف نـواري بـراي نانو   نتایج اثر

گیـري رشـد    در جهت DNw:Hالماسی اشباع شده با هیدروژن 

  ارائه شده است. 1 در قالب جدول )111(

د گاف انرژي مربوط به الماس انبوهه شومیچنانچه مشاهده 

بـه   1 است و در جـدول  eV 49/5برابر پس از انجام محاسبات 

 ةد انـداز شومیشده است. چنانچه مشاهده منظور مقایسه آورده 

کـاهش   eV 5/2گاف نواري نانوسیم الماسی در حدود بـیش از  

در حالی کـه طبـق اثـر حصـر کوانتـومی مـا انتظـار         ؛یافته است

داشتیم که گاف انرژي نانوسیم الماسی بـیش از المـاس انبوهـه    

ي هیدروژن، ترازهـاي سـطحی در   هااتمدر واقع در اینجا  .باشد

اند و به این ترتیب گاف انرژي ن گاف انرژي به وجود آوردهمیا

 ۀتر اسـت. در مقابـل بـا مقایس ـ   نانوسیم از الماس انبوهه کوچک

یم که کنمیمتفاوت مشاهده  ةدر سه انداز هاسیمگاف انرژي نانو

به دلیل اثر حصر کوانتومی گاف انرژي با کاهش قطـر نانوسـیم   

تـوان گفـت افـزایش نسـبت     یابد. از طرف دیگر مـی افزایش می

C
H

ي الماس اشباع شده با هیدروژن هاسیما افزایش قطر نانوب 

دهـم   ۀموجب تغییـرات گـاف نـواري از مرتب ـ    )111(در جهت 

  د.شومیالکترون ولت 

در ادامه نتایج مربوط به محاسبات ساختار نواري و چگـالی  

سـاختار نـواري و سـطح    ند. شومیهاي الکترونی گزارش حالت

هاي با اندازه )111(گیري  ي با جهتهاسیممقطع بهینه شده نانو

هاي زرد و سـبز  آمده است. گوي 3تا  1هاي ذکر شده در شکل

ي کربن و هیـدروژن اسـت. همچنـین    هااتمبه ترتیب مربوط به 

نوارهاي ظرفیت و رسانش به ترتیـب بـا خطـوط آبـی و قرمـز      

ذکر است انرژي همه نوارها نسبت بـه   اند. لازم بهمشخص شده

  انرژي فرمی داده شده است.

نشـان   6تـا   4 يهـا در شـکل  نیمحاسبات آغـاز  جهینت

و بنـابراین افـزایش تعـداد     میقطر نانوس شیبا افزا دهندیم

) افـزایش  EDOSهاي الکترونـی ( حالت ها، چگالیالکترون

بـه   هاي نوار رسانشکند به علاوه مشخص شد ترازپیدا می

مراتب چگالی کمتـري نسـبت بـه ترازهـاي نـوار ظرفیـت       

  دارند.

  

  . بررسی اثر آلائیدگی آمونیاك بر خواص الکترونی4

در این بخش خواص الکترونی نانوسـیم الماسـی آلائیـده بـا     

شود. مولکـول آمونیـاك   بررسی می )100(آمونیاك در جهت 

هاي مختلفـی جـاي نشـانی شـود. در ایـن      تواند در مکانمی

طالعه سطح جانبی نانوسیم براي جاي نشانی انتخـاب شـد.   م

/در پژوهش اولیه نانوسیم الماسـی بـا قطـر     nm0 آلائیـده   88

  شد.

 سپس ساختار فونونی این ترکیب محاسبه شد. وجود بسامد

منفی نشان از عدم پایداري این ساختار در این قطر بود. در گـام  

برسلول خود را به دوبرابر افزایش دادیم در حـالی کـه   بعدي ما ا

تعداد مولکول آمونیاك را ثابت نگـه داشـتیم. اینـک بـا کـاهش      

هاي ساختار فونونی محاسبه شـده  چگالی آمونیاك تمامی بسامد

هـاي فونـونی نشـانگر پایـداري     مثبت است. مثبت بودن بسـامد 

بـا   7شـکل   ساختار و امکان ساخت و سنتز آن است. از مقایسه

کنیم به تغییر چشگیري را در ساختار نواري مشاهده می 8شکل 

شـود.  اي که در زیر نوار رسانش نوار جدیدي مشاهده مـی گونه

تـوان چنـین   این نوار محصول آلائیدگی با آمونیـاك اسـت؛ مـی   

هـاي غیرپیونـدي   کنش میان الکتـرون توضیح داد که در اثر برهم

ــا   ــربن ب ــم ک ــروژن و ات ــم نیت ــار  ات ــرژي، رفت ــاف ان ــاهش گ ک



  ۲، شمارة ۱۸جلد   يمنور یمصطف دیو س یفرح مرصوص  ۳۱۶

  

  

 مشخصات الکترونی و ساختاري ناشی از تغییر اندازه و آلائیدگی با آمونیاك. .1جدول 

  ساختار
قطر 

)nm(  

گاف نواري 

)eV(  

جهت گیري 

  رشد

طول پیوند 

C-C  
)A(  

طول پیوند 

C-H  
)A(  

  

طول پیوند 

C-N  
)A(  

تعداد 

C  

تعداد 

H 

نسبت 

C
H 

DNw:H 

74/0  86/3  )111( 52/1  11/1    -  13  16  81/0  

88/0  43/3  )111(  52/1  10/1    -  24  22  09/1  

2/1  08/3  )111(  53/1  12/1    -  42  30  42/1  

88/0  89/2  )100( 50/1  10/1    -  33  28  17/1  

DNw:H آلائیده با 

  آمونیاك
88/0  69/0  )100( 52/1  10/1    53/1  33  30  10/1  

  -  -  12  -    -  50/1 -  49/5  - انبوهۀ الماس

  

  
/قطر با یالماس مینانوس) b(ساختار نواري ) a(مقطع  سطح .1شکل  nm0   .)111(جهت  در افتهی رشد دروژنیه اتم با شده اشباع 74

  

  
/قطر با یالماس مینانوس )b(ساختار نواري  و )a(مقطع  سطح .2شکل  nm0   .)111(جهت  در افتهی رشد دروژنیه اتم با شده اشباع 88

  

)b( )a( 

)b( )a( 
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/طرق با یالماس مینانوس )b(و ساختار نواري  )a(مقطع  سطح. 3شکل  nm1   .)111(جهت  در رشد یافته دروژنیه اتم با شده اشباع 20

  

  
/قطر با اشباع شده الماس مینانوس) b(ی الکترون هايحالت یچگال و) a(ی جانب سطح .4شکل  nm0   .)111( جهت دررشد یافته  74

  

  
/قطر با اشباع شده الماس مینانوس) b(ی الکترون هايحالت یچگال و) a(ی جانب سطح .5شکل  nm0   .)111(جهت  دررشد یافته  88

  

)b(  )a(  

)b(  )a( 

)b( )a( 
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/قطر با اشباع شده الماس مینانوس) b(ی الکترون هايحالت یچگال و) a(ی جانب سطح .6شکل  nm1   .)111(جهت  دررشد یافته  20

  

  
  .دهیرآلائیغ یالماس ساختار با یکربن مینانوس ينوار ساختار) b( و مقطع سطح يمورفولوژ) a( .7 شکل

  

  
  . NH3مولکول کی با دهیآلائ یالماس ساختار با یکربن مینانوس ينوار ساختار) b( و مقطع سطح يمورفولوژ) a( .8 شکل

  

آیـد. بـه ایـن ترتیـب محصـول      وجود میبه  nرساناي نوع نیمه

 از یـک  nرسـاناي دهنـدة نـوع    چنین ساختار الکترونی یک نیمه

ساختار کربنی است که قـبلاً نظیـر آن را در نیمـه رسـاناهاي از     

ایم. تلفیق این اثر با خواص منحصـر بفـرد   جنس سیلیکون دیده

ــی  ــاس م ــوع   الم ــد ن ــد نوی ــمگیري در ادوات توان آوري چش

  باشد.  الکترونیکی 

در پی محاسبات عددي انجام شده و بهینه سـازي سـاختار،   

ــدهاي   ــول پیون ــاً  C-Cمتوســط ط /تقریب A1 52  ،H-C  ًــا تقریب

/111 A  وN-C  ًتقریبا/ A1 54    است. به منظور صحت سـنجی

هاي بارنارد و ا یافتهمحاسبه شده تطابق خوبی ب C-Cطول پیوند 

گـزارش شـده    1. این مطلـب در جـدول   ]15[همکارانش دارد 

  است.
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/قطـر  با ی غیرآلائیدهالماسکربنی با ساختار  مینانوس یالکترون هايحالت یچگال) b( و یجانب سطح )a( .9شکل  nm0  جهـت  دررشـد یافتـه    88

)100.(  

  
/قطربا  NH3ی آلائیده با یک مولکول الماسکربنی با ساختار  مینانوسی الکترون حالت هاي یچگال) b( و یجانب سطح )a( .10شکل  nm0 و  88

  ).100( جهت گیري رشد

  

در این قسمت ساختار نـواري، یعنـی ترازهـایی از انـرژي کـه      

ار ظرفیت) و یا حضـور  توانند حضور داشته باشند (نوها میالکترون

نداشته باشند (نوار رسانش) بررسی شـده اسـت تـا اثـر ناخالصـی      

آمونیاك بر رسانش الکترونی نانوسیم الماس اشباع شده با هیدروژن 

/با قطـر   nm0 د. شـو مشـخص   )100(گیـري رشـد    و جهـت  88

 ساختار نواري به همراه سطح مقطـع سـاختار بهینـه شـده نانوسـیم     

اشباع شده با هیدروژن و آلائیده با مولکول آمونیـاك بـه ترتیـب در    

هاي زرد، سـبز و قرمـز   نشان داده شده است. گوي 8و  7 هايشکل

ي کـربن، هیـدروژن و نیتـروژن اسـت.     هـا اتـم به ترتیب مربوط به 

همچنین نوارهاي ظرفیت و رسانش در ساختار نـواري نانوسـیم بـه    

  اند.شخص شدهترتیب با خطوط آبی و قرمز م

هـاي الکترونـی،   به منظور بـه دسـت آوردن چگـالی حالـت    

تـابعی   ۀمستقل از زمـان شـرودینگر بـا اسـتفاده از نظری ـ     ۀمعادل

د و پس از تعیین چگالی حالت پایـه سیسـتم   شومیچگالی حل 

  تمامی مشخصات حالت پایه قابل تعیین است.

 10 و 9 هـاي نتایج محاسبات چگالی الکترونی که در شـکل 

آلائیدگی بـا مولکـول آمونیـاك باعـث     دهد آمده است نشان می

آلائیـده  هاي الکترونی نسبت به حالت غیرشود چگالی حالتمی

افزایش یابد. همچنین افزایش آلائیدگی با آمونیاك بـه تعـداد دو   

هاي الکترونـی را کـاهش   و سه برابر حالت اولیه، چگالی حالت

اي ر کوانتومی و اثرات لبهدهد. علت این امر افزایش اثر حصمی

  نانوساختار است.

هاي نانوسـیم المـاس   همچنین به علت فرد بودن تعداد الکترون

هـا (تـراز   آخرین تراز اشغال شده توسط الکترون ،آلائیده با آمونیاك

ماند. در نتیجـه بـه منظـور بررسـی چگـالی      فرمی)، نیمه پر باقی می

هـاي بـالا و پـایین    پینهاي اس ـهاي الکترونی لازم است سهمحالت

صورت مجـزا محاسـبه شـود.    ه ها نیز در چگالی الکترونی بالکترون

  نشان داده شده است.      10 این مطلب در شکل
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هـاي نـوار رسـانش بـه مراتـب از      دهد تـراز نتایج نشان می

گستردگی انرژي و چگـالی کمتـري نسـبت بـه ترازهـاي نـوار       

هـاي آمونیـاك و   لکولظرفیت برخوردارند و با افزایش تعداد مو

ابر سلول، اثر حصر کوانتومی افزایش و بـه تبـع آن گـاف     ةانداز

  نواري کاهش یافته است

  

  گیرينتیجه. 5

نتایج محاسبات حاکی از این است که کاهش ابعاد کوانتومی بـه  

یک بعد، اثرات قابل تـوجهی درگـاف نـواري نانوسـاختار ایفـا      

م الماس اشباع شـده بـا   به نحوي که گاف نواري نانوسی ؛دکنمی

ــت   ــدروژن در جه ــه     )111(هی ــاس انبوه ــا الم ــه ب در مقایس

)/ / eV 05 46 5 /) به مقدار تقریباً  ]15[ 6 eV2 کاهش یافته  5

است. سـاختار نـواري نانوسـیم هـاي الماسـی اشـباع شـده بـا         

ان هیدروژن نسبت به المـاس انبوهـه تغییـر چشـمگیري را نش ـ    

ي هـا اتـم دهند این تغییر نتیجـه ترازهـاي سـطحی ناشـی از     می

اي که گاف انرژي نانوسیم الماسی تحت هیدروژن است به گونه

تـر از گـاف انـرژي المـاس انبوهـه      تأثیر اثرات سطحی کوچـک 

است. با کاهش قطر نانوسیم به علت اثر حصر کوانتـومی گـاف   

با آمونیـاك مـورد   یابد. آلائیدگی سطح نانوسیم انرژي کاهش می

بررسی قرار گرفت. مشخص شـد کـه مولکـول آمونیـاك تـأثیر      

چشمگیري در خواص الکترونی نانوسیم الماسـی دارد. بررسـی   

 ـ    ه ساختار نواري نانوسیم الماسی آلائیده بـا آمونیـاك نشـان از ب

دارد کـه از نظـر    nنـوع   ةوجود آمدن یک نیمـه رسـاناي دهنـد   

  .اي به همراه داشته باشدژهتواند نتایج ویفناوري نانو می
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