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 63/63/893ریخ چاپ:تا         65/61/8931تاریخ پذیرش:    60/60/8931تاریخ دریافت:

 

 با استفاده از نظریه تابعی چگالی H18آلوتروپ جدید کربن  الکترونیسی خواص ربر

 رضا قلی پور دیزجیحمید ، *نفیسه معماریانمصطفی چنگیزی، 
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   مقدمه-1

شیمیایی پیوندهای  دلیل به 6با عدد اتمی  کربن

های شکل به رقرار کندمتنوعی که می تواند ب

در ای ویژه اهمیت از و شودمی یافت گوناگون

 اپتوالکترونیک برخوردار صنایع الکترونیک و

 مانند یمتفاوتهای آلوتروپدارای  است. کربن

 فولرن، شکل )آمورف(،بیکربن  الماس، گرافیت،

و ...  گرافن و کربنی لوله نان کربنی، الیاف نانو

تحقیقات چه به هه گذشته طی چند د. [2و  1] است

روی صورت نظری و چه به صورت تجربی بر 

کربن متمرکز شده  متفاوتهای مطالعه آلوتروپ

های صفر بعدی توان فولرنمیاز بین آنها است. 

و گرافن دو [ 4های کربنی یک بعدی ]نانولوله[، 3]

[ را نام برد که سه نمونه معروف و 5بعدی ]

دارای  کربن تفاوتم هایآلوتروپ. متداول هستند

هستند، به  گوناگونی الکتریکیفیزیکی و  خواص

الماس یک  و رسانای خوب یک گرافیتعنوان مثال 

الماس دارای  است. بزرگنواری  گاف عایق با

 و گرافیت دارای هیبریداسیون 3SP هیبریداسیون
2SP [6] است . 

 سییییییاختارهای کربنییییییی،  تفییییییاوتاز بییییییین انییییییوا  م

ای قیرار کیربن میورد تو یه وییژههای فلزی آلوتروپ

چگییالی هییای فلییزی بییه دلیییل اییین آلییوتروپانیید. گرفتییه

 [7] هییییای زیییییاد در نزدیکییییی تییییراز فرمیییییحالییییت

 کییییه از بییییین آنهییییا  ،کاربردهییییای گسییییترده ای دارنیییید

کاربردهییای کاتالیسییتی تییوان بییه مییواردی از قبیییل مییی

عنییوان آنیید [ و کییاربرد بییه11و  9ابررسییانایی ][، 8]

 [ اشییییاره کییییرد.12و 11هییییای لیتیییییومی ]در بییییاتری

شیدگی  فیت ماننید البی  ویژگی کربن فلزی همچنین

 .  [13]دهد را نشان میفونون  –پلاسمون 

در اییین مقالییه بییه بررسییی سییاختار  دیییدی از کییربن 

و  3SPکییه دارای دو نییو  هیبریداسیییون پییردازی  مییی
2SP  توسییچ چییان  2116اسییت. اییین سییاختار در سییال

بیییا نمیییاد [ و 11رانش معرفیییی شیید ]ژیانییو و همکیییا

H18 کربن  شود.نمایش داده میH18  دارای سیاختار

  است. P6/mmm191 فضایی هگزاگونال با گروه

 و ود دارد که این ات  18ساختار  این واحد سلول در

 هیییییای هیییییایی بیییییا تقیییییارن ایگیییییاه در هیییییااتییییی 

(1 ،2579/1 ،1289/1) 6l، (5/1 ،7915/1 ،

583/1 )6m  6( 8933/1، 4467/1، 5/1)وm 

ها را به سه دسیته تقسیی  بنیدی این ات . گیرندمی قرار

بییه رنییو خاکسییتری و  C1هییای دسییته اتیی  ،کنییی مییی

هیای بیا هیبریداسییون که فقچ با اتی  3SPهیبریداسیون 
3SP  های در ارتباط هستند. دسته اتC2  به رنو آبی

هییای بییا هیبریداسیییون کییه بییا اتیی  3SPو هیبریداسیییون 
2SP  3وSP  های در ارتباط هستند، و دسته اتC3  کیه

سیییاختار  1. شیییکل هسیییتند 2SPدارای هیبریداسییییون 

دهیید. را نشییان مییی H18بلیوری و سییلول واحیید کییربن 

 C3و  C1  ،C2هیای اتی  ،شیودهمانطور کیه دییده میی

همسییایه اول خییود  بییه ترتییی  بییا چهییار، چهییار و سییه

و  3SP ،3SPپیونیدهای پیوند دارند که مو   تشیکیل 
2SP شود.می  

 چکیده
ا استفاده از روش محاسبات اصول اولیه مبتنی ب H18الکترونی یکی از جدیدترین آلوتروپهای کربن به نام کربن خواص ه در این مقال

این سااختار دارای ییبریداسایون  بررسی شده است. (GGA) شیب تعمیم یافته و به کاربردن تقریب  (DFT)بر نظریه تابعی چگالی
یاای شامل ساختار نواری، چگاالی حالات H18الکترونی  ویژگی اتم کربن وجود دارد. 81است و در سلول واحد آن  3sp-2spدوگانه 

ایان سااختار خاصایت فلازی دارد.  ساختار نواری نشان داد کاه نتایجمحاسبه شد.  تفاوتم بلوری و چگالی بار در صفحاتالکترونی 
در نزدیکای تاراز فرمای مرباو  باه هم چگالی الکترونی بیشترین سیای یکسانی ندارند و یا توزیع چگالی حالتاتممشایده شد که 

 یا در نزدیکی تراز فرمی ندارند.ییچ تاثیری بر چگالی حالتتقریب به C2یای اتم است و  C3یای اتم  xPربیتال وا
 

   یای الکترونی.ساختار نواری، چگالی حالت، H18کربن ، کربن یایآلوتروپ، نظریه تابعی چگالی های کلیدی:واژه

n.memarian@semnan.ac.ir : ایمیل نویسنده مسئول  
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 مدل سازی -2

 اسپرسیو  کوانتیوم محاسیباتی بسیته ایین مقالیه از در

 پاییه بیر بسیته اسیت. ایین شیده [ اسیتفاده16و  15]

 شیبه چگیالی بیوده و از امیواخ تویت و تیابعی نظرییه

بیا اسیتفاده کیه کند  می استفاده محاسبات براي پتانسیل

  از روش خییود سییازگار بییه حییل معییاد ت کییوهن شیی

 GGAمیی پیردازد. بیرای انجیام محاسیبات از تقریی  

(PBE) ته اسیتفاده شیده اسیت. سیبا شبه پتانسیل نرم پا

برای بهینه سازی پارامترهیا ابتیدا مقیدار بهینیه بیرای 

و سپس تعداد نقیاط  (Ecutwfc)انرژی قطع تابع موخ 

و در انتهییییییا پارامترهییییییای  (kpoint)شییییییبکه وارون 

 د.سازی شساختار بلوری بهینه

 

 
 

 
 

نمای از  H18ساختار بلوری و سلول واحد  تصویر .1شکل

 بالا و نمای جانبی. 

 

 گیریبحث و نتیجه -3

بیر حسی  تغیییر نمودار تغییرات انرژی کیل  2شکل 

 همییانطور کییه دیییده دهیید. انییرژی قطییع را نشییان مییی

بیه  Ry 01ی  نبشیی ژسیست  به ازای انر د، شومی

منظیور افیزایش در بیه آستانه همگرایی رسیده است. 

در نظیر  Ry 81دقت محاسیبات مقیدار انیرژی قطیع 

انتویییاب مقیییادیر بیشیییتر تفیییاوت گرفتیییه شیییده اسیییت. 

کند و تنها مو ی  افیزایش چندانی در نتایج ایجاد نمی

 زمان و هزینه محاسبات خواهد شد. 

بیا اسیتفاده از  وارون شیبکه نقیاط تعیداد بعید گیام در

ه اول و منطقیییی شیییید هبهینییییپییییک  روش مونوییییورس

تییراز  .بنیدی شیدمییش 9×9×21 بریلیونن بیه صیورت

 .فرمی روی صفر تنظی  شده است

 

 

 
 . H18 زمون همگرایی انرژی کل ساختارآ .2شکل

 

 
  .H18 ساختار نوار انرژی کربن. 3شکل

 

 نمیییودار سیییاختار نیییواری انیییرژی را نشیییان  3شیییکل 

 مشییوا اسییت 3طییور کییه در شییکل همییاندهیید. مییی

 Kبیه   Mتقیارنیمسیر نقیاط  ی تراز فرمی در نزدیک

کنید با ترین نوار پرشده )نوار ظرفییت( را قطیع میی

نیوار هیدایت را قطییع  Aو همچنیین در اطیراف نقطییه 

اصیت فلیزی از خیود خ H18کربن  ،بنابراین ،کندمی

مو یود  تفیاوتطیول پیونیدهای م. [17]دهیدنشان میی

آورده  1در اییین سییاختار محاسییبه شییده و در  ییدول 

 پژوهشیییگرانبیییا نتیییایج سیییایر  ،همچنیییینشیییده اسیییت. 

تطیابق  ،شیودهمانطور که دیده مییمقایسه شده است. 

مناسبی بین نتایج بدست آمده در این پژوهش با نتیایج 

طیییول انیییدازه  ،همچنیییینسیییایر محققیییین و یییود دارد. 

طیییول پیونییید در مقیییداری بیییین مقیییادیر  C2-C3پیونییید 

 ( و طیییییول پیونییییید در المیییییاس Å 121/1گرافییییییت )
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(Å 011/1 قییییرار دارد کییییه ) گرافیییییت پیونییییدها در

 3SP ونیالمییییاس هیبریداسیییی در و 2SP هیبریداسیییییون

هییای الکترونییی بییرای چگییالی حالییت ،در ادامییهدارد. 

 1تییایج در شییکل محاسییبه شیید. ن H18سییاختار کییربن 

کییه بییه ترتییی  از بییا  بییه پییایین  نشییان داده شییده اسییت

 C2، اتی   C1های  زنیی اتی  مربوط به چگالی حالت

بیا هیای کلیی سیاختار اسیت. و چگالی حالیت C3، ات  

صیفر تنظیی  تو ه به این کیه تیراز انیرژی فرمیی بیر 

 هیییییییای کلیییییییی چگیییییییالی حالیییییییتشیییییییده اسیییییییت، از 

هیچ گاف انیرژی در اطیراف شود که گیری مینتیجه

 انرژی فرمی و ود ندارد. 
 

مقایسه روش محاسباتی و طول پیوندها بدست  .1جدول 

 .H18آمده برای 

 پارامترها [11] مرجع کار حاضر

GGA LDA تقری  بکار رفته 

 

091/1 091/1  (Å) طول پیوندC1-C1 

633/1 631/1 
  (Å) طول پیوندC1-

C2 

170/1 170/1 
  (Å) طول پیوندC2-

C3 

310/1 317/1 
  (Å) طول پیوندC3-

C3 

 

 

 

 

 
 ،H18 ساختار الکترونی هایحالتچگالی . 4شکل

برای  جزئیهای الی حالتچگ :به ترتیب از بالا
و چگالی  C3های اتم ،C2های ، اتمC1های اتم

 . های کلیحالت
 

 1هییای  زنییی در شییکل از چگییالی حالییت ،همچنییین

در هیر سیه  z, Py, PxPهیای شیود کیه اوربیتیالدیده می

نی ندارنید و یکسیا هیایحالیت دسته ات  توزیع چگیالی

 C3 هییایاتیی   xPربیتییال ودر نزدیکییی تییراز فرمییی ا

هییا دارنیید. را بییر روی چگییالی حالییت بیشییترین تییا یر

هیا در بر چگالی حالتی تقریبا هیچ تا یر C2های ات 

 نزدیکی تراز فرمی ندارند. 

 

 
 

 
در  KPDOS ی نواریهاچگالی حالت. 5شکل

 sهای به تفکیک برای اوربیتال H18 کربن
  متفاوت.های )شکل پایین( اتم pو )شکل بالا( 

 

را  (KPDOS) هییای نییواری چگییالی حالییت ،0شییکل 

هییا در اییین نمودارهییا چگییالی حالییتدهیید. نشییان مییی

منطقیه اول بریلیونن را  انتویابی در مسیرهای تقارنی

 طیییور کیییه مشیییوا اسیییتهمیییاندهنییید. نمیییایش میییی

در چگیالی  نیاچیزیهیر سیه اتی  سیه   sهیای اوربیتال

هیییا در اطیییراف تیییراز فرمیییی دارنییید و تیییا یر حالیییت

در هر سه نو  ات  کربن در بویش بیا یی  sاوربیتال 

هییای اتیی  sتنهییا اوربیتییال  نییوار رسییانش بیشییتر اسییت.

C1  نیوار های نزدیک به انرژی فرمیی در انرژیدر

کیه  انید،شیده مو   افزایش تراک  الکترونیی رسانش

بسییار کی    این تا یرگذاری در مسیرهای منتهیی بیه

 در ایییین بیییین،رسییید. صیییفر مییییبیییوده و تقریبیییا بیییه 

در ناحیییه نزدییییک بیییه  C3هیییای اتیی  pهیییای اوربیتییال

در هییر دو نییوار رسییانش و ظرفیییت،  ،انییرژی فرمییی

چگییالی نوارهییای مربوطییه در  بیشییترین تییا یر را در

های کیل )تویویر سیمت چی  در شیکل چگالی حالت

شود که این تیا یر یکنواخیت نبیوده . دیده میدارند( 0

 متفاوت است.  متفاوتو در راستاهای 



 (9318) دهمپانزدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

 

44 

 
مه

لنا
ص

ف
 

ی
لم

ع
-

ی
یج

رو
ت

 
IS

C
 

ن
را

ای
ی 

ور
فنا

و 
نان

ن 
جم

ان
 

 
نو ی نا

نیا د
 

هیا در سییاختار چگیالی ابیر الکترونییی اتی  6در شیکل 

 7( و در شیکل 111در دسیته صیفحات ) H18کربن 

( نمیایش داده 112چگالی ابر الکترونیی در صیفحه )

 شده است. 

 

 

 
 . (001) در صفحه H18کربن  الکترونی ابرچگالی  .6شکل

 

 

 
 . (002) در صفحه H18کربن الکترونی  ابرچگالی  .7شکل

 

نمییودار چگییالی ابییر الکترونییی نحییوه توزیییع بییار در 

را تفییاوت اطییراف اتیی  و نییو  پیونییدها در صییفحات م

دهیید. هییر چییه تییراک  ابییر الکترونییی بیشییتر نشییان مییی

باشد، نشاندهنده قویتر بودن نو  پیوند است. با تو ه 

ای چگیالی ابیر الکترونیی در ایین به عدم تقارن داییره

هیا در صیفحه کواوا نسی بیین اتی ساختار، پیوندهای 

 شود.( مشاهده می112)

 

 نتیجه گیری -1

کیه ییک  H18خیواص الکترونیی کیربن  در این مقالیه

با استفاده از روش نظرییه آلوتروپ  دید کربن است 

 سیاختار نیواری و چگیالیشید. بررسی تابعی چگالی 

نتییایج هییای الکترونییی محاسییبه و ترسییی  شییدند. حالییت

گیییاف انیییرژی نداشیییته و  H18بن نشیییان داد کیییه کیییر

همچنین چگالی دهد. خاصیت فلزی از خود نشان می

رونییی محاسییبه شیید. نتییایج نمودارهییا هییای الکتحالییت

هییر سییه اتیی  سییه   sهییای اوربیتییال دهیید کییهنشییان مییی

هییا در اطییراف تییراز فرمییی انییدکی در چگییالی حالییت

هییا در نزدیکییی تییراز فرمییی و چگییالی حالییت دارنیید

پیونیید بییین  .اسییت C3هییای اتیی   xPال ناشییی از اوربیتیی

هییا بییا اسییتفاده از ترسییی  چگییالی ابییر الکترونیییی اتیی 

 .  بودندبدست آمد که پیوند کووا نسی 
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