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Abstract 
In this study, the density of states, heat capacity, and magnetic susceptibility of carbon nanodiscs 

and nanowires with different diameters are calculated via the tight-binding approximation and the 

Green’s function approach. The results indicate that by increasing the diameter, the nanodiscs 

move from a semi-conductive state and tend toward a semi-metal state which is in agreement with 

other theoretical works. Also, increasing the diameter of the nanowires causes them to exhibit a 

metallic behavior. It is also observed that increasing the diameter of these nanostructures increases 

the number of the Van Hove singularities in the density of states diagrams. A Schottky anomaly 

peak is seen in the heat capacity curves of these two nanostructures, which for the 

nanodisc/nanowire with the largest diameter, has a lower height. Due to the presence of the Van 

Hove singularities in the density of states diagram, a crossover is seen in the magnetic 

susceptibility curves, which splits these diagrams into two high temperature and low temperature 

regions. It is also concluded that at low temperatures, increase in the diameter of the nanodiscs 

and nanowires increases the magnetic susceptibility. These maximum values are also observed in 

the heat capacity and magnetic susceptibility curves of other graphene and graphene-like 

nanostructures. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت 
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م
هاي یمها و نانوسظرفیت گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی نانودیسکبررسی  

  بستکربنی در تقریب تنگ

  سمیرا جلیلوند ،حمزه موسوي
  گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه رازي، کرمانشاه، ایران

 12/05/1400پذیرش:    08/04/1400ویرایش نهائی:    27/03/1399دریافت: 
10.22055/JRMBS.2021.16986Doi link:  

  چکیده
ا قطرهاي هاي کربنی بها و نانوسیمهاي الکترونی، ظرفیت گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی نانودیسکدر این مقاله، چگالی حالت

ها انودیسکدهد که با افزایش قطر، نگردد. نتایج نشان میه میبست و رهیافت تابع گرین محاسبمختلف با استفاده از تقریب تنگ
ار فلزي از تها نیز با افزایش قطر، رفو نانوسیممطابقت دارد  نظريکه با دیگر نتایج کنند فلز میل میسمت شبهرسانا بهاز حالت نیم

هوف در نمودار چگالی -هاي وانا، تعداد تکینگیگردد که با افزایش قطر این نانوساختارهچنین مشاهده میدهند. همخود نشان می
 ،لهقشود، که این هنجاري شاتکی مشاهده میبی قلۀیابد. در منحنی ظرفیت گرمایی این دو نانوساختار، نیز افزایش می هاحالت

، هاحالت حنی چگالیهوف در من-هاي واندلیل وجود تکینگیبراي نانودیسک و نانوسیم با بیشترین قطر، ارتفاع کمتري دارد. به
یم ي بالا و پایین تقسها را به دو بخش دماهاگردد که منحنیهاي پذیرفتاري مغناطیسی مشاهده مییک مقدار بیشینه در منحنی

ش ها، پذیرفتاري مغناطیسی نیز افزایها و نانوسیمشود که در دماهاي پایین، با افزایش قطر نانودیسکچنین نتیجه میکند. هممی
این مقادیر بیشینه در منحنی ظرفیت گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی سایر نانوساختارهاي گرافینی و شبه گرافینی نیز مشاهده  بد.یامی

  شده است. 

  یسیبست، رهیافت تابع گرین، ظرفیت گرمایی، پذیرفتاري مغناطنانودیسک کربنی، نانوسیم کربنی، تقریب تنگ :واژگاندیکل

  مقدمه
اخیر، نانوساختارهاي کربنی در مقایسه  هايدر سال   

با دیگر نانوساختارهاي مورد مطالعه و سنتز شده، بسیار 
اند. این موضوع، در مورد توجه دانشمندان قرار گرفته

هاي واقع به توانایی بالاي اتم کربن در تشکیل دگرشکل
 sp،2spهاي متفاوت مختلف بر اساس هیبریداسیون

                                                        
 مسئول سندهینو: hamze.mosavi@gmail.com  

 

 پیوند نوعبه بستهها این دگرشکلمرتبط است.  3spو 

هاي همسایه در هیبریداسیون اتم کربن مرکزي با اتم
ا هاي کاملاً متفاوتی بشوند، که ویژگیشبکه، ایجاد می

عاد هاي با ابسامانهنانومواد کربنی شامل  یکدیگر دارند.

mailto:hamze.mosavi@gmail.com


  حمزه موسوي، سمیرا جلیلوند                      بررسی ظرفیت گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی  ...                123

 

 2هاي کربنی، نانولوله]1[صفر بعدي  1مانند فولرن پایین
شوند. می ]3،4[دو بعدي  3و یا گرافین ]2[یک بعدي 

 ست که جایزةا اياندازهاختارها بهاهمیت این نانوس
ها و در سال به کشف فولرن 1996نوبل فیزیک در سال 

جه به با توبه کشف گرافین اختصاص پیدا کرد.  2010
یمیایی ش یداريپا و کم یچگالساختار، اندازه، 

، یکیدر کنار خواص الکترون نانوساختارهاي کربنی
عنوان به این مواد ها،ی آنعال یکیو مکانگرمایی 

از  ياگسترده یفط يبرا یدوارکنندهام یدايکاند
شار انت يها، دستگاهیپزشک در ها از جمله کاربردبرنامه

 یتپوزمواد کامرسانا، وسایل نیمها، حسگر، یدانم
ا و مواد ها، ابررسانیک)، نانوالکترونیکسرام یا یمري(پل
  .]5-13[اند ي در نظر گرفته شدهانرژ ةیرذخ

با کشف گرافین توجه به نانوساختارهاي  2010در سال 
از  لایهگرافین ساختاري تک کربنی افزایش یافت.

ها در گرافین در یک این اتمهاي کربن است که اتم
ر اند. اگهم متصل شدهه زنبوري بهدو بعدي لان شبکۀ

صورت یک دفترچه از صفحات موازي در گرافیت را به
ها تمشود. انظر بگیریم به هر ورق آن گرافین گفته می

هم گرافین با پیوندهاي قوي کووالانسی به در صفحۀ
اند ولی صفحات با نیروي ضعیف متصل شده

فین ]. گرا14لغزند [واندروالس بر روي یکدیگر می

است؛ اتم کربن داراي چهار  2spداراي هیبریداسیون 
و  s در اوربیتالآن الکترون ظرفیت است، یک الکترون 

، sهاي ، اوربیتالقرار دارند pسه الکترون در اوربیتال 

                                                        
1  Fullerene 
2  Carbon nanotubes 
3 Graphene 
4  Carbon nanodisc 
5  Benzene 

xp  وyp 2شوند و سه اوربیتال هیبریدي هیبرید میsp 
سازند درجه می 120نمایند که با هم زوایاي می را ایجاد

 ۀبر صفح zpدهند. اوربیتال می و تشکیل سه پیوند
2sp  عمود است و یک پیوند کند. پس ایجاد می

و یک  گرافین سه پیوند  ۀهر اتم کربن در صفح
  .]51[عمود بر صفحه دارد  پیوند 

، ساختارهاي دوبعدي محدود، 4هاي کربنینانودیسک
ند لانه زنبوري هست شبکۀ میکرومتر با 4تا  1داراي قطر 

، 2006در سال وجود دارند. هاي متنوعیکه در شکل
 ،7زیگ زاگو  6، مثلثی آرمچیر5بنزنی ياهنانودیسک

سنجی روش طیفبه 9و زیگ زاگ 8شش گوشی آرمچیر
دلیل این نانوساختارها به]. 61ند [اهشد تولید 10جرمی

خواص مشابهی با دیگر  دارا بودن الکترون
 افینها و گرنانوساختارهاي کربنی مانند فولرن، نانولوله

مختلفی از  خواص الکترونی انواع .]17-19[دارند 
مورد بررسی قرار گرفت. توسط ایزاوا  هانانودیسک

ي مثلثی آرمچیر و شش هامشاهده شد که نانودیسک
رسانا هستند و با افزایش تعداد نیم ،گوشی زیگ زاگ

تر ي آنها گاف انرژي این ساختارها کوچکهااتم
ي مثلثی زیگ زاگ خاصیت هانانودیسکو  شودمی

واص مغناطیسی وي خ .]20[فلزي دارند 
هاي فلزي را بررسی نمود و مشاهده کرد که نانودیسک

ها خاصیت فرومغناطیسی از خود ارائه این نانودیسک
ست ها قابل کنترل ادهند که با تغییر اندازه نانودیسکمی

چنین خواص اپتیکی و الکترونی انواع مختلفی هم .]21[

6  Trigonal armchair nanodisk 
7  Trigonal zigzag nanodisk 
8  Hexagonal armchair nanodisk 
9  Hexagonal zigzag nanodisk 
10  Mass spectrometry 
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ا هآن. مطالعه شد توسط اولوا و همکارانها از نانودیسک
که این خواص تا حد زیادي به تعداد  کردندمشاهده 

  . ]22[ها و هندسۀ این ساختارها وابسته است اتم

تحت عنوان  ،طور کلی، نانوساختارهاي یک بعديبه
شوند. ، نانومیله، نانولوله و ... شناخته می1نانوسیم
داراي نسبت طول به قطر بیشتري  ها معمولاًنانوسیم

و انواع مختلفی دارند.  ها هستندیلهنسبت به نانوم
از واحدهاي مولکولی  ولیهاي مولکنانوسیم

 اندتشکیل شده یا معدنی 2اياندي مثل آلی ةتکرارشوند
هاي مورد نانوسیم واحدهاي تکرارشوندة .]32،42[

ها با قطرهاي مختلف نانودیسکمطالعه در این مقاله 
  .اندمشخصی از هم قرار گرفته در فاصلۀهستند که 

دلیل این نانوساختارها به هاي اخیر مطالعۀدر سال
و ها و نوري آن الکتریکی، مکانیکی، شیمیاییخواص 

صنایع الکترونیک و  چنین کاربردهاي فراوانشان درهم
کی، حسگرهاي زیستی و شیمیایی و دیگر پزش

. ]25-29بزارهاي نانوالکترونیک افزایش یافته است [ا
ناشی از خواص  فردهاي منحصر بهاین ویژگی همۀ

یکی از  شناسی این مواد است.ساختاري و ریخت
ها، ها و نانوسیمترین خواص نانودیسککاربردي

ت. چرا سا ظرفیت گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی آنها
 هايحالته چگالی طور مستقیم بکه این دو کمیت به
هاي ساختار الکترونی در ارتباط الکترونی و ویژگی

منعکس  خوبیهستند و جزئیات طیف برانگیختگی را به
هاي کنند، از این رو توصیف قابل قبولی از ویژگیمی

  دهند.این نانوساختارها در اختیار ما قرار می

                                                        
1  Nanowire 
2  DNA 

 3بستدر این مقاله براي بررسی این مواد از تقریب تنگ
هاي وشربست یکی از . تقریب تنگشده استستفاده ا

اي توصیف خواص ساختاري و مفید و کاربردي بر
فرض  تقریبی اجسام جامد است. در این الکترون

شود که پتانسیل بلور به قدري قوي است که هر می
الکترون در حرکت خود درون بلور توسط پتانسیل یک 

اتم  ی قوي بهافتد و تابع موج آن بستگیون به دام می
. ]30-32[پذیرد هاي دیگر تأثیر نمیخود دارد و از اتم

ان با توخواص الکترونی نانوساختارهاي گرافینی را می
بست توضیح در تقریب تنگ هاي بررسی الکترون

توان سهم تمام تر میدقیق ۀ] اما براي مطالع14داد [
تمی هاي اسهم تمام اوربیتالهاي ظرفیت یعنی الکترون

دانیم جسم جامد طور که میرا نیز بررسی نمود. همان
اي است یعنی از تعداد زیادي ذره ذرهبس سامانۀیک 

تشکیل شده است، پس بررسی آن در کوانتش نخست، 
سم یک ج در نتیجه براي مطالعۀپیچیده و دشوار است. 

 در این .شودکوانتش دوم استفاده میرهیافت جامد از 
جاي کار کردن با چگالی احتمال حضور رهیافت به

کنیم یعنی چه تعداد ذرات با عدد اشغال ذرات کار می
، خود عدد اشغال ذرات اندذره چه حالتی را اشغال کرده

نیز بر اساس عملگرهاي آفریننده و نابود کنندة ذره 
ع تواب در کوانتش دوم همین دلیلبهشود. تعریف می

حسب گرها در کوانتش نخست برموج و عمل
  وند.شعملگرهاي آفریننده و نابود کنندة ذره نوشته می

بست و در این پژوهش با استفاده از تقریب تنگ
ها، ظرفیت گرمایی حالت ، چگالی4رهیافت تابع گرین

3  Tight-binding approximation 
4  Green's function approach 
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هاي ها و نانوسیمو پذیرفتاري مغناطیسی نانودیسک
 ا. ابتدگرددکربنی با قطرهاي مختلف محاسبه می

ا بست و رهیافت تابع گرین ببندي تقریب تنگفرمول
. سپس با شوندارائه می هاي نظر گرفتن الکترون در

راي دست آمده ببه بستتنگ هايهامیلتونی استفاده از
 گالیها، چگرین متناظر با آن تابع ساختارهاي مختلف و

. پس از آن گردندمحاسبه میهاي نانوساختارها حالت
هاي محاسبه شده، کمیت هايحالتبا استفاده از چگالی 

 وها فیزیکی نام برده برحسب دما براي نانودیسک
ایج و نت یندآدست میها با قطرهاي مختلف بهنانوسیم

نهایت بحث و و در  شوندآن با هم مقایسه می
  .گرددبیان می گیرينتیجه

  نگریبست و رهیافت تابع تقریب تنگ
طور کلی در کوانتش دوم بست بههامیلتونی تنگ   
  ]:31-34شود [صورت زیر نوشته میبه
1                                          †

,
,ij i j

i j
H t c c  

†بالا عملگر که در رابطۀ
ic  جایگاهذره را درi آفریندمی 

 ijtکند.نابود می jجایگاه، ذره را در jcو عملگر
  jجایگاهبه   iجایگاهاحتمال جهش الکترون از 

تابع  و رهیافت 1با توجه به رابطۀ در ادامه حال است.
 شودمحاسبه می هاي حرکت الکترون ۀگرین، معادل

]35،36[.  
هاي ظرفیت همان تابع گرین تابع گرین الکترون

  :]53[ دو زمانی است که برابر است با 1بارايوماتس

2               †

( , ; ) ( ) (0) ,i jG i j Tc c   

                                                        
1  Matsubara  

itملگر ترتیب زمانی وع Tکه در آن    زمان

مقدار میانگین  دهندةنشان ...موهومی هستند و 
  باشد. با اثر دادن عملگر ترتیب زمانی داریم:می

3      † †

( , ; )

( ) ( ) (0) ( ) (0) ( ) .i j j i

G i j

c c c c



     



  
  

براي تابع گرین تأخیري  هدف این است که
 هاي الکترونیعنی همان  zpهاي اوربیتال الکترون

 . زیرا با داشتنیددست آبه ،نام برده شدههاي سامانهدر 
د هاي فیزیکی مورکمیت توانمی ،تابع گرین تأخیري

  .نمودنظر را محاسبه 
)مشتق زمانی اولین گام محاسبۀ , ; )G i j  با  است که

  برابر است با: 3توجه به رابطۀ

4    
†

† †

†

( , ; ) ( ) ( ) (0)

( ) ( )( ) (0) (0) ( )

( )( ) (0) ,

i j

i
j j i

i
j

dG i j c c
d

c c c c

cc

  


 
  

  
 


 







  

 
 


 



  

) اینکهبه با توجه ) ( )d d       ،است
  داریم:

5 
†

†

( )( , ; ) ( ) ( ) (0)

( )( ) (0) ,

i
ij j

i
j

cdG i j c
d

cc


    

 

 



 




 



ها الکترون باید مشتق زمانی عملگر نابودکنندةحال 
هایزنبرگ  رابطۀمحاسبه شود، براي این منظور از 

  ]:35[ شوداستفاده می

6                             ˆ( ) ˆˆ , ( ) ,dA H A
d 
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که در این رابطه  ... جاگر دو عملگر است. هنماد جاب
)جايبه )A  عملگر نابود کنندة( )ic  جايو به

H  را در زمان 1بستی تنگهامیلتون  جایگذاري
  :شوندمی

7    †( ) ( ) ( ), ( ) ,i
kl k l i

kl

dc t c c c
d


  


 
  
  
  

زیر که در آن  رابطۀبا توجه به ...  نماد پادجابجاگر
 دو عملگر است

8                   , , { , }AB C A B C A C B   
  شود با:برابر می 7رابطۀ

9                             ( ) ( ),i
il l

l

dc t c
d





  

  داریم: 3با استفاده از رابطۀ و 5در  9جایگذاري رابطۀبا 

10 ( , ; ) ( ) ( , ; ),ij il
l

dG i j t G l j
d


   


   

شود برابر می 10سازي، رابطۀاز مرتب کردن و سادهپس 
  با:

11       ( ) ( , ; ) ( ) ,il il ij
l

d t G l j
d

    


    

هاي ظرفیت لکترونحرکت ا ادلۀدر واقع مع 11رابطۀ
ام در گ بست است.براي یک جامد بلوري در مدل تنگ

، شودبرده میاز فضاي زمان به انرژي  11ۀبعدي معادل
از آنجا که تابع گرین داراي تقارن زمانی است پس 

دیل فوریه تب رابطۀتوان از تبدیل فوریه استفاده نمود. می
  ]:35[ صورت زیر استاز فضاي زمان به انرژي به

12      i1( , ; ) ( , ; i ),n
n

n

G l j e G l j  


   

1که در آن ( )Bk T  وn بارا وبسامدهاي ماتس
و پس از  شودگذاري میجاي 11در  12هستند. رابطۀ

  .درسزیر می رابطۀسازي بهساده

13         (i ) ( , ;i ) ,n il il n ij
l

t G l j      

هاي ظرفیت وط به الکترونحرکت مرب معادلۀ 13رابطۀ
اي ر فضبست براي یک جامد بلوري دتنگدر تقریب 

جا که جسم جامد در فضاي حقیقی و انرژي است. از آن
ادگی، س حقیقی نقاط بسیار زیادي دارد، در نتیجه براي

جام انفضاي وارون  درفضاي حقیقی  جايهمحاسبات، ب
ضاي براي تبدیل فوریه از ف 16تا  14. روابطشودمی

  حقیقی به وارون مورد نیاز است.

14                             
FBZ

i .1 ,il
il

c

e
N

   k R

k

  

 kبراوه، شبکۀ ۀهاي یکتعداد یاخته cNبالا در رابطۀ
اول بریلوئن و  ر موج ذره در مرز ناحیۀبردا

il i l R R R  که در آنiR ۀیکۀ موقعیت یاخت 
iدهد.براوه را نشان می ۀام شبک  

15                      
FBZ

i .1 ,il
il

c

t h e
N

  k R
k

k

  

hk تبدیل فوریۀ ilt و است  
16

FBZ
i .1( , ; i ) ( ; i ) .lj

n n
c

G l j G e
N

  



  k R

k

k  

و انجام  13در رابطۀ 16تا  14گذاري روابط با جاي
  رسیم:زیر می رابطۀمحاسبات به

17    
FBZ1 [(i ) ( ;i ) 1] 0,n n

c

h G
N

    k
k

k  

برقرار  kازاي تمام مقادیربه بالا عبارت شرط اینکه
  باشد این است که داخل کروشه باید برابر صفر باشد.

18              (i ) ( ;i ) 1 0,n k nh G   k  
  پس در نتیجه داریم:

19                        1( ;i ) ,
in

n

G
h





 k

k  
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و با بردار  nتابع گرین الکترون با انرژي 19رابطۀ
  اول بریلوئن است. ناحیۀدر  kموج
ژي دستگاه را نشان هاي تابع گرین ترازهاي انرقطب

هاي تابع گرین، موهومی قطب 19رابطۀدهند، طبق می
محض هستند، یعنی در تابع گرین زمان موهومی، 

  ترازهاي انرژي موهومی محض هستند.
20                   i 0 i ,n nh h    k k  

از طریق امتداد تحلیلی، ترازهاي موهومی محض به 
ش حقیقی و موهومی ترازهاي انرژي شامل دو بخ

هاي تابع تمام قطب. در این صورت شوندتبدیل می
ختلط م صفحۀبالاي نیمبسیار کوچک  گرین به فاصلۀ
گیرند که همان ترازهاي انرژي وابسته به انرژي قرار می

  :ها هستند. در نتیجه داریمالکترون
21                             i i0n E      

 نهایت کوچک است. پس دریک مقدار مثبت بی 0که
شکل ماتریسی تابع  21و  19نهایت با استفاده از روابط

  شود با:گرین برابر می
22                      1( ; ) ( ) ,E E   kG k I h  

زیر براي تابع گرین  رابطۀبه khۀبا تبدیل فوری
  رسیم:می

23                         1( ) ( ) ,E E  G I H  
ترین شکل تابع گرین است، تابع گرین در کلی 23رابطۀ

، باید هامیلتونی را هم در مورد نیاز باشدهر فضایی که 
. در نتیجه براي داشتن شکل ددست آورهمان فضا به

 مماتریسی تابع گرین باید شکل ماتریسی هامیلتونی ه
  .شودمحاسبه در همان فضا 

هاي الکترونی، ظرفیت گرمایی، چگالی حالت
  پذیرفتاري مغناطیسی

هاي چگالی حالت محاسبۀاین مقاله  هدف   
 .قطرهاي مختلف است ها باا و نانوسیمهنانودیسک

ها در فضاي براي این کار هامیلتونی نانودیسک
فضاي وارون ها در حقیقی و هامیلتونی نانوسیم

تابع گرین  23و با استفاده از رابطۀ شودمیوشته ن
ن استفاده از تابع گری و سپس با یدآدست میها بهآن
   دست آمدهبه

  الف

 
ب

ساختار هندسی نانودیسک کربنی. خطوط سبز رنگ مرز  . الف:1شکل
اتمی در  54و  24، 6دهد. براي مثال نانودیسک ها را نشان مینانودیسک

داده شده است. شکل نشان  این
0a  فاصلۀ بین اتمی و

0t  احتمال پرش
اتمی که طول  24نانوسیم  ب:ها است. ترین همسایهالکترون بین نزدیک

طول یاختۀ یکۀ  0cنهایت گسترش دارد. تا بی zآن در راستاي محور 
شبکۀ براوه، 

0t ون ها در درترین همسایهاحتمال پرش الکترون بین نزدیک

  اي است.احتمال پرش بین لایه ztلایه و 
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 5. در این مقاله گرددمیمحاسبه  هاحالتچگالی 
 حلقه)،7اتم (24انودیسک با قطرهاي مختلف شامل ن

حلقه) 91اتم (216حلقه)، 37اتم (96حلقه)، 19اتم (54
هاي متناظر با این حلقه) و نانوسیم169اتم (384و 

الف) ساختار 1. شکل(شوندها را بررسی مینانودیسک
اتمی را نشان  24ب) ساختار نانوسیم 1ها و (نانودیسک

بست در کوانتش دوم براي دهد. هامیلتونی تنگمی
 لعه در این مقاله برابر است باساختارهاي مورد مطا

]34-31:[  
24

† †

1 1 , 1 , 1

a c a cN N N N

i i i ij i j
i i j

H є c c t c c     

     

     

 jو  iها و به زیرجایگاه و   این رابطهدر 
 aNبراوه اشاره دارد.  ۀشبک ۀیک موقعیت یاختۀبه

iєیکه و  هاي یاختۀتعداد اتم
  انرژي درون جایگاهی

با استفاده از است.  امjدر جایگاه  الکترون اتم 
بست، ماتریس هامیلتونی مربوط به تقریب تنگ

یم. نمایه در بالا را محاسبه مینانوساختارهاي گفته شد
ا تعداد ها برابر ببعُد ماتریس هامیلتونی براي نانودیسک

ها برابر با تعداد اتم هر نانودیسک و براي نانوسیم
براوه است. براي مثال  ۀشبک ۀیک ۀهاي درون یاختاتم

اتمی،  24هاي هامیلتونی نانودیسک و نانوسیم ماتریس
شوند. محاسبات هامیلتونی بُعدي می 24هایی ماتریس

ت دسها در پیوست آورده شده است. با بهمربوط به آن
آمدن ماتریس هامیلتونی، تابع گرین نیز با استفاده از 

سپس با داشتن تابع گرین  ،شودحاصل می 23رابطۀ
یر ز رابطۀ توسطالکترونی را  هايحالتتوان چگالی می
  :]35[ ددست آوربه

25                     1( ) Tr Im ( ),D G E


  

براي  هاحالتچگالی  25رابطۀبا استفاده از 
  ها برابر است با:نانودیسک

26           
1

1( ) Im ( ),
aN

a

D g E
N






 

 
  

)هاي نانودیسک و تعداد اتم aNکه در آن  )g E 

گالی چ ،هستند عناصر قطر اصلی ماتریس تابع گرین
  شود با:ها نیز برابر میبراي نانوسیم هاحالت

27
FBZ

1

1( ) Im ( ; ).
aN

ii
c a

D g E
N N






 

 
k

k  

حال به بررسی ظرفیت گرمایی و پذیرفتاري     
 به یک جسم که مقدار گرماییپردازیم. مغناطیسی می

یک درجه افزایش  ةاندازرا بهآن تا دماي شود داده می
 قعوا د. درشوعریف میت ظرفیت گرمایین عنوادهد، به

مقدار گرماي داده شده به یک جسم با تغییر دماي آن 
جسم متناسب است و با ضرب کردن ظرفیت گرمایی 

تناسبی به یک تساوي  ۀ، رابطمعادلهدر طرف دوم این 
ظرفیت گرمایی در حجم ثابت برابر . شودتبدیل می

  است با:

28                                       .
V

uC
T
    

  

افزایش یابد، تغییر  Tاز صفر تا  سامانهاگر دماي یک 
  انرژي آن برابر است با:

29                                ( ) (0),u u T u    
  انرژي کل دستگاه بلوري برابر است با:

30                 
0

( ) ( ) ( , ),u T d D f T   
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)که در آن )d D  ةها در بازتعداد الکترون تا
d  ،است  انرژي یک الکترون و( , )f T 

باشند. چون در دماي صفر دیراك می -تابع توزیع فرمی
 تند پس احتمال وقوعتمامی ترازها تا تراز فرمی پر هس

  شود با:برابر می u(0)پسهاي پر برابر یک است. تراز

31                            
0

(0) ( ) ,Fu d D


     
ظرفیت گرمایی  31تا  28در نتیجه با توجه به روابط 

  :]37،30[گردد صورت زیر حاصل میبه

32          ( , )( ) ( ) .f TC T D d
T
  








  

پذیرفتاري مغناطیسی معیاري از قابلیت مغناطیسی شدن 
  ماده در یک میدان مغناطیسی است:

33                                             M B  
M  ،مغناطش  پذیرفتاري مغناطیسی وB  شدت

میدان  ياسامانهمیدان مغناطیسی است. هرگاه به 
این اعمال میدان، به سامانهمغناطیسی اعمال شود پاسخ 

مغناطش است و ضریب تناسب بین این دو، همان 
خواهیم می جایرفتاري مغناطیسی است. در اینپذ

را  zpهاي اوربیتال پذیرفتاري مغناطیسی الکترون
اي هحساب کنیم. سهم پارامغناطیس ناشی از الکترون

گویند که می 1تقریباً آزاد در نوار ظرفیت را سهم پائولی
  :]38-40[برابر است با 

34       ( , )( ) ( ) .f TT D d  






      

ه مربوط ب هايحالتطور کلی با داشتن چگالی پس به
ه دبا استفاو  مقاله در این نانوساختارهاي مورد بررسی

                                                        
1 Pauli 

ري پذیرفتا ظرفیت گرمایی و توانمی 34و  31از روابط 
   .مودها را محاسبه نمغناطیسی مربوط به آن

 بحث و نتایج

هاي الکترونی براي در این پژوهش، چگالی حالت   
اتم 54حلقه)، 7اتم (24هاي مختلف شامل نانودیسک

حلقه) 91اتم (216حلقه)، 37اتم (96حلقه)، 19(
 هاي متناظر باچنین نانوسیمهم حلقه) و169اتم (384و

محاسبه شده است و نمودار آنها ها این نانودیسک
نشان داده  3و  2هايترتیب در شکلبرحسب انرژي به

هاي فیزیکی برابر شده است. در این مقاله تمام ثابت
ي ها برایک در نظر گرفته شده است و در تمامی شکل

تقسیم شده  0tن بعد شود، بر اینکه محور افقی بدو
  است. 
 24شود نانودیسک مشاهده می 2طور که در شکلهمان

ش رسانا است و با افزایاتمی که کمترین قطر را دارد، نیم
ها، ها و در نتیجه افزایش قطر نانودیسکتعداد اتم

ند و کها در نزدیکی سطح فرمی تغییر میحالتچگالی 
ها از حالت ها کم شده و سامانهف انرژي نانودیسکگا
وجه روند. با تفلز شدن پیش میسمت شبهرسانا بهنیم
اتمی که کمترین  24شود، نانودیسک دیده می 2شکلبه

تر از سایر رسانا با گافی بزرگقطر را دارد، یک نیم
اتمی که بیشترین  384ها است و نانودیسک نانودیسک

فلز است. که در توافق خوبی با شبه قطر را دارد یک
قبلی است که در قسمت مقدمه کارهاي انجام شدة 

 13. با مشاهدة شکل]20،21[ها اشاره شد آنبه
رسانا اتمی نیم 54و  24هاي یابیم که نانوسیمدرمی
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ا جها خاصیت فلزي دارند. در اینوسیمهستند و سایر نان
کمترین قطر، اتمی با 24شود که نانوسیم نیز دیده می
ها، رسانایی دارد و با افزایش قطر نانوسیمخاصیت نیم

دهند. در هر دو ها رفتار فلزي از خود نشان میسامانه

 هاگردد که با افزایش تعداد اتممشاهده می 3و  2شکل
عداد ها تها و نانوسیمو در نتیجه افزایش قطر نانودیسک

  یابد.نیز افزایش می 1هوف-هاي وانتکینگی
   

  
  اتمی 384 :ه ،216 :د ،96 :ج ،54 :ب ،24 :الف هايهاي الکترونی نانودیسکچگالی حالت .2شکل

  

                                                        
1  Van Hove singularity 
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  .اتمی 384 :ه ،216 :د ،96 :ج ،54 :ب ،24 :الف هايسیمنانوهاي الکترونی چگالی حالت .3شکل

  

  
  .ها با قطر مختلفها و نانوسیمظرفیت گرمایی نانودیسک. 4شکل

                                                        
1. Schottky anomaly 

  

  

نتایج محاسبات ظرفیت گرمایی برحسب دما در     
بینیم در طور که میهماننشان داده شده است.  4شکل

ها یک قله وجود دارد که به قلۀ تمامی منحنی
معروف است. این مقدار بیشینه در  1هنجاري شاتکیبی

نمودار ظرفیت گرمایی سایر نانوساختارهاي کربنی 
ونوارهاي گرافینی مانند گرافین، گرافین دولایه و نان
گرافینی مولیبدینیوم آرمچیر و همچنین ساختار شبه

. از آن ]40-43[سولفید نیز مشاهده شده است دي
رود گویند که انتظار میهنجاري میاین قله، بیجهت به

 افزایش دما افزایش یابد یا ثابت که ظرفیت گرمایی با
ادي عجا این گونه نیست. این حالت غیردر این بماند ولی
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فر در دماي ص توان با مفهوم آنتروپی توضیح داد.را می
رابر اند و آنتروپی بترین سطوح انرژي اشغال شدهپایین

سطوح بالاتر انرژي بسیار کم صفر و احتمال گذار به
مال یابد و احتاست، با افزایش دما آنتروپی افزایش می

رژي ه انشود، زمانی کگذار به سطوح بالاتر نیز بیشتر می
اختلاف انرژي بین دو سطح انرژي  ةاندازگرمایی به

شود و ظرفیت گرمایی رسد، این قله ظاهر میمی
ا جبعد از آن در دماهاي بالا از آن بیشترین مقدار را دارد،

شوند تغییر دما، تأثیرات کمی سطوح اشغال می ۀکه هم
شود. در در آنتروپی دارد و ظرفیت گرمایی کم می

د شوها مشاهده میگرمایی نانودیسک مقایسۀ ظرفیت
رسانا از دماي غیرصفر هاي نیمکه منحنی نانودیسک

فلز است اتمی که شبه 384شود اما نانودیسک شروع می
گردد، سپس با افزایش دما ظرفیت از مبدأ آغاز می

یابد و همگی تقریباً در ها افزایش میگرمایی سامانه
له، ند اما ارتفاع این قرسدماي یکسانی به قلۀ شاتکی می

دلیل همان خاصیت اتمی، به 384براي نانودیسک 
ها انودیسکن فلز بودن، ارتفاع کمتري نسبت به سایرشبه

دهد که الکترون می چنین نشاندارد. این موضوع هم
 جۀ ها دراین نانودیسک نسبت به سایر نانودیسک

مقایسۀ ظرفیت گرمایی آزادي بیشتري دارد. در 
شود که ظرفیت گرمایی همۀ ها نیز دیده مینانوسیم
یابد ها با افزایش دما، تا قلۀ شاتکی، افزایش مینانوسیم

نه ها نیز در دماي تقریباً یکسانی به بیشیو همگی نانوسیم
جا نیز ارتفاع قلۀ شاتکی رسند و در اینار خود میمقد

 ها است.سایر نانوسیم اتمی کمتر از 384براي نانوسیم 
در هر دو ساختار، ظرفیت گرمایی بعد از قلۀ شاتکی با 

بررسی خاصیت حال بهیابد. افزایش دما، کاهش می

پائولی براي این نانوساختارها  پذیرفتاري مغناطیسی
نتایج محاسبات مربوط به پذیرفتاري پردازیم. می

نشان داده شده است.  5مغناطیسی پائولی در شکل
دلیل وجود بینیم، بهمیها طور که در شکلنهما

ها، در هوف در نمودار چگالی حالت-هاي وانتکینگی
د که وجو قلهپذیرفتاري یک  هاي مربوط بهتمام منحنی

کند. منحنی را به دو بخش دماهاي پایین و بالا تقسیم می
در دماهاي پایین با افزایش دما پذیرفتاري نیز افزایش 

ماهاي بالا، با بیشتر شدن دما پذیرفتاري یابد و در دمی
این رفتار در منحنی پذیرفتاري یابد. کاهش می

ینی، گرافمغناطیسی دیگر ساختارهاي گرافینی و شبه
مانند گرافین، گرافین دولایه، نانونوارهاي گرافینی 
آرمچیر و تک لایۀ مولیبدیوم دي سولفید نیز دیده شده 

تاري قطرهاي مختلف پذیرف ۀبا مقایس .]40-43[است 
کنیم که در دماهاي پایین، با ها مشاهده مینانودیسک

 دهیابد و دیافزایش قطر، پذیرفتاري نیز افزایش می
اتمی که  384شود که منحنی مربوط به نانودیسک می
تري نسبت به باقی فلز است، در دماي پایینشبه

رسد زیرا ها به بیشینه مقدار خود مینانودیسک
آزادي بیشتري  ۀدرج ،هاي این نانوساختارنالکترو

رفتاري پذی ها دارند. در مقایسۀنسبت به سایر نانودیسک
 جا نیز قبل ازگردد که در اینیز مشاهده میها ننانوسیم

یابد ش میافزای مقدار بیشینه، با افزایش قطر، پذیرفتاري
ها به تر از سایر نانوسیماتمی سریع 384و نانوسیم 

  رسد.قدارش میبیشینه م
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  فها با قطر مختلها و نانوسیمپذیرفتاري مغناطیسی نانودیسک. 5شکل
، با افزایش دما، قلهها، بعد از تمامی منحنیدر 

پذیرفتاري نانوساختارها به یک مقدار یکسان میل 
  .کندکند زیرا در دماهاي بالا، اثرات دمایی غلبه میمی

 گیرينتیجه

فاده از رهیافت تابع گرین در در این پژوهش با است   
ت هاي الکترونی، ظرفیچگالی حالت ،بستتقریب تنگ

ها و گرمایی و پذیرفتاري مغناطیسی نانودیسک
ام . پس از انجبررسی شدها با قطرهاي مختلف نانوسیم

اتمی،  24که نانودیسک  گردیدمحاسبات، مشاهده 
 گاف ،هارسانا است و با افزایش قطر نانودیسکنیم

فلزي از خود یابد و خاصیت شبهها کاهش مینرژي آنا
ها نیز با افزایش قطر از حالت دهند. نانوسیمنشان می

کنند. در هر دو ساختار دیده رسانا به فلزي میل مینیم
-وان هايها، تعداد تکینگیشود با افزایش تعداد اتممی

ها در دلیل وجود این تکینگییابد. بههوف افزایش می
، یک مقدار بیشینه در هاحالتحنی چگالی من

هنجاري بی قلۀهاي پذیرفتاري مغناطیسی و منحنی
 لۀقگردد. شاتکی در منحنی ظرفیت گرمایی مشاهده می

اتمی در ارتفاع  384شاتکی براي نانودیسک و نانوسیم 
تد. افنانوساختارها اتفاق می کمتري نسبت به سایر

ده گردید با افزایش چنین در مورد پذیرفتاري مشاههم
قطر نانوساختارها در دماي پایین، قبل از مقدار بیشینه، 

  یابد.پذیرفتاري افزایش می

  پیوست
 يبست براتنگ ماتریس هامیلتونی در این قسمت   

 . هامیلتونیگرددها محاسبه میها و نانوسیمنانودیسک
ها در فضاي حقیقی محاسبه بست نانودیسکتنگ
هاي هر ماتریس آن برابر با تعداد اتمشود و بعُد می

ها میلتونی مربوط به نانودیسکنانودیسک است. ها
  شود:صورت زیر نوشته میطور کلی بهبه
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H  

tبالا  رابطۀدر    احتمال جهش الکترون از اتم  به
tو  اش، اتم ترین همسایهکنزدی  انرژي درون 

براي اتم  است که در اینجا جایگاهی الکترون اتم 
عنوان مبدأ انرژي برابر صفر در نظر گرفته کربن است به

یس ماتر الف1شکل. براي مثال با توجه بهاستشده 
  شود با:اتمی برابر می 24هامیلتونی نانودیسک 
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0که در آن  2.8 t eV ]41[ طور که در همان
 مال جهشالف نشان داده شده است، احت1شکل

  الکترون بین دو اتم کربن همسایه است.
. ددرگها در فضاي وارون محاسبه میهامیلتونی نانوسیم

خطی که در  ۀصورت یکه شبکاین نانوساختار به
. تگرفته شده اسگسترش یافته در نظر  zراستاي محور 

ز استفاده ابست در فضاي وارون با هامیلتونی تنگ
طور ها بهنانوسیم براي ijtشود. محاسبه می 15رابطۀ

  کلی برابر است با:
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t  

ijtدر رابطۀ بالا    احتمال جهش الکترون اتم  در
اش در جایگاه ترین اتم همسایهام به نزدیکiجایگاه 

j ام وiit   لکترون اتم جایگاهی اانرژي درون 
ام است. براي مثال هامیلتونی نانوسیم i جایگاهدر 
  شود:صورت زیر نوشته میاتمی به24
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fدر این رابطه  k :برابر است با  
40                              02 cos ,z zf t k ck  

0که در آن  7zt t ]44[ ب 1طور که در شکلهمان
اي نشان داده شده است، پارامتر احتمال پرش بین لایه

اول بریلوئن است و  ۀبردار موج در ناحی zkاست. 
  برابر است با:

41                                    
0 0

,zk
c c
 

    

  طول یاختۀ یکۀ شبکۀ براوه است.  0cکه در آن
طور ها نیز بهها و نانوسیمهامیلتونی دیگر نانودیسک
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