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رفتن های کربنی با در نظر گیلی پذیرفتاری الکتریکی نانولولهمطالعه تحل

 های مرتبه سومپوشانی میان همسایههم

 اطمه عطارف، عباس ظریفی

 ، ایرانیاسوج، یاسوج دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 دهیچک

میان  وشانیپهمکمک تقریب بستگی قوی با در نظر گرفتن های کربنی بهو همچنین نانولوله برای گرافین توصیف ترازهای انرژی

 های مرتبه سوم،تا همسایه پوشانیهمهای کربن و همچنین لحاظ نمودن اتم های اوربیتال توابع موج اتمی مربوط به الکترون

 باشد.برای این ساختارها در توافق می( first principle)اصول اولیه خوبی با نتایج حاصل از محاسباتبه
 [S. Reich, et all, Phys. Rev. B 66, 035412(2012)] 

ی و پذیرفتاری یکلذا در این تحقیق برآن شدیم با استفاده از این روش ساده علاوه بر ترازهای انرژی، عناصر ماتریسی دو قطبی الکتر

با  کربنی تک دیواره برای حالت نور قطبیده موازی لهصورت تابعی از فرکانس اپتیکی را برای چندین نانولوالکتریکی خطی به

مک روش بستگی کرا با نتایج حاصل از محاسبات به دست آمدههها بررسی نماییم. سپس پذیرفتاری الکتریکی خطی بمحور نانولوله

نمودارهای  مقایسه نماییم. پوشانیهمهای دوم بدون و با در نظر گرفتن های اول و سپس همسایههمسایه ر گرفتن صرفاًقوی با در نظ

رفی ضمن افزایش برد و از طی انرژی را از بین میارن ترازهاتق اولاً پوشانیاکی از آن هستند که وارد کردن همترازهای انرژی ح

 همراه دارد. به های کربنیلولهبرای همه نانویا انتقال به سرخ را در طیف پذیرفتاری الکتریکی  گرایی ویند سرخآدقّت محاسبات، فر

 های سومو همسایه بستگی قوی های کربنی،نانولوله پذیرفتاری الکتریکی، :واژگانکلید

 مقدمه

توسط  4994های کربن درسال از زمان کشف نانولوله   

ای بر روی این نانومواد به تحقیقات گسترده[ 4] ایجیما

خاطر خواص الکترونیکی، مغناطیسی، شیمیایی، و 

 هانآپذیری بالای همچنین استحکام مکانیکی و انعطاف

های کربن یکی از است. نانولوله صورت گرفته

داره جباشند که به دو دسته تککربن می هایآلوتروپ

[. این مواد دارای قطری 2] شوندمی و چندجداره ساخته

 هاآنلی در ابعاد میکرون هستند لذا در ابعاد نانو و طو

دست هگیریم. نتایج ببعدی در نظر میهای یکرا سیستم

ه ب هاآناز آن است که خصوصیات اپتیکی  آمده حاکی
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 راستای نور قطبیده نسبت به محور نانولوله بستگی دارد

خواص دلیل جداره بههای تک. نانولوله[6-1]

 هبردهای متنوع و فراوان در زمینالکترونیکی ویژه و کار

ین نوع اند. امورد توجه بیشتری قرار گرفته الکترونیک

 یصفحه گرافن در راستاها ها با چرخش یکنانولوله

واص خشوند و سپس شکل استوانه ایجاد میمختلف به

وی ه تقریب ساده بستگی قوسیلاغلب به هاآنفیزیکی 

ایط مرزی بر روی با اعمال شر شود.توصیف می

ان توکمک این مدل تقریبی میصفحات گرافنی به

الکترونی عبارات تحلیلی برای ترازهای انرژی 
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واص در مطالعه خ عموماً [.9،1] دست آوردبهها نانولوله

 کنش میان سه همسایه اولها فقط برهمفیزیکی نانولوله

کنند. طبق مدل بستگی قوی با هر اتم کربن را لحاظ می

های تشکیل دهنده هر سلول واحد تغییر تعداد اتم

)نانولوله و بنابراین تغییر دو کمیت صحیح , )n m 

کند. با توجه به رابطه نیز تغییر می هاآنخواص فیزیکی 

2 3n m p r   که طوریها، بهدر نانولولهp 

0,1,2rمقداری صحیح و   باشد این مواد به می

و  (SΙ)رسانای نوع یکترتیب به سه دسته فلز، نیم

عبارات . [9] شوندتقسیم می (SΙΙ)دو رسانای نوعنیم

کی قطبی الکتریتحلیلی مربوط به عناصر ماتریس دو

ر محور برای دو حالت نور قطبیده موازی و عمود ب

آمده و دستهای اول بهها در حد همسایهنانولوله

 ستا تاری الکتریکی خطی مربوطه مطالعه شدهپذیرف

یلی تحلعبارتی [ 7] محاسبات ریچ و همکاران [.1]

ی روش بستگهای کربن بهبرای ترازهای انرژی نانولوله

که در مقایسه  آورده دستبه های سومقوی تا همسایه

 هایهمسایهفقط مربوط به لحاظ نمودن  با محاسبات

 محاسبات اول انطباق بهتری با نتایج حاصل از مدل

کنون عناصر ماتریس  تا با این حال دارد. اصول اولیه

ها با الکتریکی و پذیرفتاری الکتریکی نانولولهدوقطبی 

ا است. لذ های سوم مطالعه نشدهدر نظر گرفتن همسایه

در این پژوهش ابتدا با استفاده از روش بستگی قوی و 

عنوان ویژه تابع به zpبا در نظر گرفتن اوربیتال اتمی

ن کنش سومیاتم کربن و همچنین در نظر گرفتن برهم

های اتمی، عناصر ماتریس هامیلتونی و همسایه

عنوان پایه ساختاری نانولوله گرافن به پوشانیهم

دست آمده و سپس با اعمال شرایط مرزی بر روی به

ها را ات گرافن ترازهای انرژی نانولولهصفح

ی یرفتاری الکتریکقطبی و پذآورده و در ادامه دودستبه

یند آفراست. محاسبات انجام شده، بررسی شده هاآن

گرایی ویا انتقال به سرخ را در طیف پذیرفتاری سرخ

. همراه داردهای کربنی بهلولهبرای همه نانوالکتریکی 

 مچیر یک قلههای رسانای نوع آرعلاوه برای نانولولههب

تند در پذیرفتاری الکتریکی نزدیک به انرژی فرمی 

شان از ایجاد گاف انرژی بسیار کوچک ایجاد شده که ن

 باشد.ها میبرای این قبیل نانولوله

 ترازهای انرژی
ول سلاینکه فرم کلی معادله مشخصه و با توجه به    

شد بان شامل دو اتم کربن میقراردادی مربوط به گراف

بردارهای هامیلتونی گرافن از روابط مقادیر و ویژهویژه

 :[7-9] آینددست میبه زیر
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 ،که درروابط فوق
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های سوم عبارات کنش همسایهبا در نظر گرفتن برهم

 شوند:شکل زیر تعریف میفوق به
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2باشد. در روابط فوقمی p  2انرژی اوربیتال ترازp 

0و  1 2, ,   نزدیکترینترتیب انتگرال انتقال به ،

0ها و دومین و سومین همسایه 1 2, ,s s s ترتیب به

اولین، دومین و سومین  پوشانیهمهای انتگرال

های تجربی که همگی با روش باشندها میهمسایه

 شوند.تعیین می

 Tگرافن بردار انتقال  هبرای ساختن نانولوله از صفح

عمود بر  Cدر جهت محور نانولوله و بردار کایرال 

دستگاه مختصات  Yشود. لذا محورمحور تعریف می

گیریم در جهت محور نانولوله در نظر می چرخیده را

های محوری و مؤلفه 2Kو 1Kکه اعدادموج طوریبه

x,باشند و جانبی بردار موج می yk k صورت زیر به

 [9،9] شوندتعریف می
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 های تک دیواره داریم:برای انواع نانولوله
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کایرال و ترتیب اندازه بردارهای به Tو  Lکه در آن 

 اند.انتقال

 الکتریکیطبی و پذیرفتاری قدو
قطبی الکتریکی برای همه های بردار دو مؤلفه   

ها با کایرالیتی دلخواه درحالت نور قطبیده نانولوله

های سوم با توجه وازی با محور نانولوله تا همسایهم

 آیندیدست مبع بهنجار متناظراز رابطه زیر بهویژه توابه

[1]: 
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) آنکه در  )( 0,1,2)Y A

iv k i   معرف بردارهای

 اند. دوقطبی

)رابطه  با استفاده از / )e c cp m e E d   قطبش

ه معادل دست آورد.توان بهها را نیز میانواع نانولوله

صورت زیر داده مربوط به پذیرفتاری خطی نیز به

 :[1] شودمی
9 
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که در آن  ,

i

cd k های دوقطبی الکتریکی فهلؤم

ها و نانولوله cE k مقادیر انرژی میان ترازهای ویژه

باشند. فرکانس مختلط ظرفیت و رسانش می

i     نیز شامل بسامد انرژی فرودی و پارامتر

ی دو قطبی الکتریکگذاری عبارت میرایی است. با جای

ها توان پذیرفتاری الکتریکی نانولولهدر رابطه فوق می

 حلیلی برای پذیرفتاریرا مطالعه کرد. اگر چه عبارت ت

کمک محاسبات به با این حال ست نیامدهدهالکتریکی ب

باشند. در راحتی قابل حل میهب mathematicaبرنامه 

پذیرفتاری الکتریکی را برای چندین  2و 4های شکل

 انیپوشهمها با و بدون در نظر گرفتن نمونه از نانولوله

 دستههای سوم بو همچنین با در نظر گرفتن همسایه

ایم. سپس نتایج با محاسبات مربوط به آورده

 است.های اول و دوم مقایسه شدههمسایه



 ...های کربنیمطالعه تحلیلی پذیرفتاری الکتریکی نانولوله                                                                      22

 
مربوط به  قسمت موهومی پذیرفتاری الکتریکی( a). 4شکل

نوع های نانولوله (b) و (4,2)کایرال نوع نانولوله کربنی 

با قطبش موازی برای دو وضعیت لحاظ نمودن  (10,0)زیگزاگ

های اول بدون و همسایه پوشانیهمهای سوم با همسایه

 .پوشانیهم

 
مقایسه قسمت موهومی پذیرفتاری الکتریکی نانولوله  .2شکل

کربنی رسانا  6,6 برای سه وضعیت لحاظ موازی  با قطبش

دوم با های همسایههای اول و های سوم و همسایهنمودن همسایه

 .پوشانیهم

 گیریبحث و نتیجه
که  شودها مشاهده میبا بررسی انواع مختلف نانولوله   

همچنین لحاظ کردن و  پوشانیهمدر نظر گرفتن 

نزدیک، از یک سو منجر به عدم های سومین همسایه

تقارن میان ترازهای انرژی شده و از سوی دیگر تغییر 

گاف انرژی میان ترازهای ظرفیت و رسانش را به دنبال 

 درویژه هبهای فلزی در نانولوله این تغییرات .دارد

 بر طبقد. همچنین نباشتر میترازهای پایه محسوس

مربوط به عبارات در نظر گرفتن  2و  4 هایشکل

 کلیطوربه ،های نزدیک در هامیلتونیسومین همسایه

 های پذیرفتاری الکتریکی در قطبشمنجر به انتقال قلّه

ای هقلّ 2شکلشود. موازی به سمت انرژی های کمتر می

با در نظر گرفتن قطبش موازی و حالت در تند را 

نشان های سوم در مجاورت نقطه صفر انرژی همسایه

 همسایه اول در قله با در نظر گرفتن صرفاً . ایندهدمی

دهد در که نشان می افتداتفاق مینقطه صفر انرژی 

های فلزی دو تراز انرژی ظرفیت و رسانش نانولوله

کنند، یعنی گاف انرژی صفر می همدیگر را قطع

 2برای توضیح قله تند ایجاد شده در شکل .باشدمی

مقادیر مربوط به اختلاف انرژی میان دو تراز ظرفیت و 

برای نانولوله نوع را رسانش در نقطه صفر انرژی 

در هر دو حالت یعنی لحاظ نمودن  (6,6)آرمچیر 

 .بررسی نمودیم پوشانیهمهای اول و سوم با همسایه

6های نوع آرمچیر صفر انرژی در برای نانولوله  

افتد که در این حالت با در نظر گرفتن اتفاق می

 از صفر به مقدارهای سوم این مقدار همسایه
103.1334 10 eV است و همین  تبدیل شده

مقدار باعث شده است که قله تندی در نزدیکی سطح 

، که نشان از ایجاد گردد (6,6)فرمی در نانولوله نوع 

این قله با در . باشدایجاد یک گاف بسیار کوچک می
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همسایه اول در نقطه صفر انرژی  نظر گرفتن صرفاً

های علت عدم لحاظ نمودن انتقالبهکه وجود دارد 

محاسبات ه ولاعهپوشی شده بود. بدرون ترازی چشم

ش دهد با افزاینشان می بیشتر برای دیگر نانولوله ها

ها ناچیز و قابل شعاع نانولوله افزایش تعداد قلّه
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Analytic Study of the Susceptibility of Carbon Nanotubes 

by Including the Overlap between Third Nearest 

Neighbors 

Abas Zarifi, Fatemeh. Attar 

1 Department of Physics, Faculty of Science, Yasouj University, Yasouj, Iran 

Abstract 

Including third nearest neighbors interactions, tight-binding description of electronic dispersion reproduces 

the first-principle calculations for graphene as well as carbon nanotubes [S. Reich, et all, Phys. Rev. B 66, 

035412(2012)]. Using a simple tight-binding method up to the third nearest neighbor interactions and 

considering the orbital overlap between wave functions, the energy dispersion, the electric dipole matrix 

elements and the linear electric susceptibility as a function of optical frequency of some single wall carbon 

nanotubes for polarized light parallel to the nanotube axis are investigated. The linear electric susceptibility 

obtained up to the third nearest neighbors including orbital overlap is compared with those obtained for the 

first nearest neighbors. The calculations show a red shift in linear electric susceptibility including third 

neighbors in comparison with those including only first nearest neighbors. 

Keywords: Carbon nanotubes, Tight-binding description, Linear susceptibility, Third nearest neighbors 
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