
  83  1397 بهار، 1، شمارة 37مهندسی، سال  مواد پیشرفته در

  
 
 
 

 يهامیدر حالت انبوهه و نانوس دیکاربومیتانیت یکیو اپت یالکترون يهایژگیو هیاصول اول یبررس
  یچگال یتابع هیآن توسط نظر کیبار

  
  
  

   يریام مانیو پ *مطلق یمیلو نیاسمی ،یحمداله صالح

  ، اهواز، ایرانچمران اهواز دیدانشکده علوم، دانشگاه شه ک،یزیگروه ف
  

  )20/10/1396 دریافت نسخه نهایی: - 06/10/1395ه: (دریافت مقال
DOI: 10.29252/jame.36.3.1 

  
 ـآن در چـارچوب نظر  کیبار يهامیو نانوس دیکارب ومیتانیساختار انبوهه ت یکیو اپت یالکترون يهایژگیمقاله و نیدر ا -چكيده  یتـابع  هی

در ساختار انبوهه  بیترک نیاز آن است که ا یحاک جیاند. نتاقرار گرفته یکوانتوم اسپرسو مورد بررس یو با استفاده از بسته محاسبات یچگال
 ـ. ادهندیرا نشان م رسانامیبرخلاف ساختار انبوهه، رفتار ن هامیکوچک نانوس يقطرها یول دهدیخود نشان م از يرفتار فلز  تیص ـخصو نی

 ،یمربوط به ساختار مـورد بررس ـ  یکیبا محاسبات اپت یالکترون جیتر قابل اغماض است. در هر دو ساختار نتابزرگ يدر قطرها ییرسانامین
مقدار با کـاهش قطـر    نیشکست است، ا بیمقدار ضر نیشتریب يدارا دیکارب ومیتانیساختار انبوهه ت ،یکیاپت جی. با توجه به نتاتسازگار اس

 ـ شیمقدار تابع اتلاف افزا هامیاندازه نانوس شیکه با افزا دهندینشان م یکیاپت جینتا نی. همچنافتیکاهش خواهد  ها،مینانوس و بـه   ابـد ییم
  .شودیم کیآن در ساختار انبوهه نزد رمقدار متناظ

  

  .ت، تابع اتلافشکس بیضر ک،یالکتريها، تابع دحالت یچگال ،يساختار نوار ل،یپتانسشبه :يدیکل يهاواژه
  
  

First Principeles Initio Study of the Electronic and Optical Properties of 
Bulk TiC and Its Narrow Nanowires by Density Functional Theory 
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Abstract: In this article, the electronic  and optical properties of bulk TiC and  its narrow nanowires  were investigated using 
Quantum-Espresso/PWSCF computational package in the framework of density functional theory. According to the results, this 
compound showed a  metallic behavior in the bulk structure, but the small diameters of the nanowires  against the bulk structure  
showed a semiconducting behavior. This deviation became negligible at the higher diameters. In  both structures, the electronic 
results were compatible with  the optical  calculations of the structure under consideration. Considering the optical results, the 
structure of bulk TiC had  the  maximum amount of  refractive index value and this amount could be decreased by a reduction in 
the nanowire diameters. Also, the optical results indicated that by increasing the size of nanowires, the ELLOS value  was raised 
toward the corresponding bulk value. 
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  مقدمه -1
 21قـرن   اوایـل (فلزات واسـطه کاربیـدي) در    TMC1ترکیبات 

 ـمعرفی شده کـه   TMC]. کاربیـدهاي فلـزي بـا سـاختار     1[د ان
, Hf, V, NbM=Ti, Zr   است، داراي تقارن بالا، ساختار مکعبـی

و پیوند بسیار قوي کووالانسـی هسـتند. ایـن مـواد بـه        1B نوع
فاز مقاوم در برابـر خـوردگی معـروف هسـتند کـه      اي با خانواده

العـاده اسـت.   دلالت بر اثر شیمیایی بـالا همـراه بـا سـختی فـوق     
و در اکسیداسـیون  همچنین این مواد در برابر سایش بسیار مقـاوم  

پایدار هستند. تیتانیوم کاربید نماینده گروهی از کاربیدهاي فلزات 
]. در میان مواد در ابعاد نانو توجه 2[ت واسطه با نقطه ذوب بالاس

نانومواد تک بعدي و شبه یک بعـدي شـده اسـت. ایـن      زیادي به
توان به دو گروه اصلی تقسیم کـرد. گـروه   مواد توسعه یافته را می

ــو خــالی شــناخ او ه شــده تل شــامل ســاختارهاي یــک بعــدي ت
اصطلاح موادي ها هستند که بهها) و دومین گروه نانوسیم(نانولوله

 هـاي پارچه یک بعدي در ابعاد نانو که داراي طولی بـا بخـش  یک
تواننـد  مختلف و منظم هستند؛ مشخص شده است. این مواد مـی 

 هـا از یـک  نانوسـیم  هاي نانولولـه عمـل کننـد.   سازهعنوان پیشبه
تري از ترکیبات معدنی با انـواع مختلـف سـاختار    مجموعه وسیع

دسـت  بلوري بـراي مثـال از کاربیـدها، نیتریـدها و اکسـیدها بـه      
 TiCهـاي اخیـر نانوسـاختارهاي یـک بعـدي      انـد. در سـال  آمده
هاي مختلف در ابعـاد نـانو، از   شکل دست آمده است. علاقه بهبه

فرد که داراي دلیل ترکیباتی منحصربهمواد نانو به عنوانها بهکاربید
خواص حرارتی و مکانیکی همـراه بـا پایـداري شـیمیایی بـالا و      

]. 3[د شـو مقاوم در برابر تابش الکترومغناطیسی است، استفاده می
رفتار الکتریکی ساختار انبوهه از نانوسیم متفاوت است. تغییر یک 

ایجاد خواص فیزیکـی جدیـد   منجر به  بعد از یک سیستم معمولاً
هـاي اخیـر   شود. مطالعه نانوسـاختارها و تغییـر قطـر در سـال    می
هـاي  توجهی مورد بررسی قرار گرفته اسـت. نانوسـیم  طور قابلبه
اي هسـتند و  هاي اپتیکی و الکترونی ویـژه رسانا داراي ویژگینیم

قـرار  گیري در ابعاد نانو مورد اسـتفاده  در ابزارهایی که براي اندازه
عنـوان اتصـال دهنـده    گیرند، کاربرد دارند و نقش حیاتی را بـه می

الکترونیکی و نوري در آینده ایفا  هايقطعات کاربردي در دستگاه

الوارد و همکاران ساختار نـواري   1976در سال  ].4[د خواهند کر
پذیري دو فلز کاربیدي واسـطه  و خواص اپتیکی که شامل بازتاب

)TiC  وZrCنیکـل  ]. 5صورت تجربی بررسی کردند [به ) بود را 

مـوج تخـت بهبـود     روشبا استفاده از  1975و همکاران در سال 
ز جملـه تیتـانیوم   ا نواري برخـی ترکیبـات   ساختار) APW( 2افتهی

آیوجا و همکـاران بـا    1995در سال  .]6[بررسی کردند کاربید را 
FP-( 3لاستفاده از روش امواج تقویت شده خطی با پتانسیل کام ـ

LAPWبـالاي حالـت    هاي ساختاري، کشسانی و فشـار ) ویژگی
پایداري ایـن ترکیـب را   و  هدست آوردانبوهه تیتانیوم کاربید را به
بـا توجـه بـه اطلاعـات موجـود       ].7[د در نوع نمک طعـام یافتن ـ 

تـوان شـروع مطالعـات بـر نانوسـیم ترکیـب تیتـانیوم کاربیـد         می
و  واســطه کــار انیاشــینبــه 2006صــورت نظــري را از ســال بــه

نانوبلورهـاي   ههمکارش دانست که ساختار الکترونی توسعه یافت ـ
 یبسـتگ  بیروش تقرتیتانیوم کاربید از جمله نانوسیم را براساس 

دست آوردند که در ایـن  به DFTB 4یچگال یبر حسب تابع يقو
با سه قطر مختلف  Xکاربید را در راستاي  تیتانیومبررسی نانوسیم 

ولـت  الکتـرون  8/0دست آمده را اند. آنها گاف بهي کردهسازشبیه
 2016در ســال  .]3[د بــراي قطــر اول گــزارش دادنــ Γدر نقطــه 

هــاي اپتیکــی ویژگــی FP-LAPWجعفــري بــا اســتفاده از روش 
نانوسیم تیتانیوم کاربید را محاسبه کرد؛ در ایـن بررسـی قطـر اول    

 .]4[ند رسانا اعلام کرداین نانوسیم را نیم

 
  روش انجام محاسبات -2

 هاي تیتانیوم کاربیدتمامی محاسبات مربوط به انبوهه و نانوسیم
و با استفاده از بسـته   )DFT( 5در چارچوب نظریه تابعی چگالی

]. در ایـن بسـته   8[ت محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شده اس ـ
شـم بـا اسـتفاده از روش     -محاسباتی معادلات تک ذره کـوهن 

هـاي ظرفیـت براسـاس    بسط توابع موج الکتـرون  پتانسیل وشبه
شـم،   -شود. پس از حـل معـادلات کـوهن   امواج تخت حل می

خواص سـاختاري و الکترونـی از طریـق محاسـبه پارامترهـاي      
]. 9[د شــوفیزیکــی نظیــر انــرژي، نیــرو، تــنش و ... تعیــین مــی

هاي تیتـانیوم هاي مورد استفاده در پژوهش براي اتمپتانسیلشبه
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  هاي بزرگ (آبی رنگ) ودایره(هاي مورد مطالعه اولین، دومین و سومین قطرهاي نانوسیم -1 لشک

  )یکیدر نسخه الکترون ی(رنگ )دهندهاي تیتانیوم و کربن را نمایش میترتیب اتمتر(قرمز رنگ) بههاي کوچکدایره
  

-تـابعی تبـادلی   و کربن به روش بار پایسته ساخته شده است و
  است. GGA-PBE 6افتهی میتعم بیش همبستگی آن از نوع

انرژي قطع بسط تابع موج  هاي همگرایی،پس از انجام آزمایش
نقطه در فضـاي   10×10×10و مش یکنواخت ریدربرگ  90تخت 

ن انبوهـه و مـش   ئگیري در ناحیه اول بریلومنظور انتگرالوارون به
منظـور  وسـیم انتخـاب شـد. بـه    نقطه بـراي نان  1×1×10یکنواخت 

ها در تمامی دستیابی به کمینه انرژي و پایدارترین ساختار، مکان اتم
 یبـر واحـد اتم ـ   دبرگی ـر یلیم یک ساختارها تا نیروهاي کمتر از

شدگی استفاده شده در محاسـبات از نـوع   اند. پهنکاملاً بهینه شده
mp در  ب شد.انتخاریدربرگ  001/0 شدگی آنبوده و پارامتر پهن
 7يدی ـبریتـابع ه  توسـط تقریـب   TiCهـاي  نوسیمتمامی نا کاراین 

HSE ه آنها مورد مطالعبررسی شده و ساختارNaCl و راستاي  ودهب
] درنظـر گرفتـه شـده اسـت.     001ها جهت بلـوري [ رشد نانوسیم

ها چهـارگوش  سازي نانوسیمابرسلول درنظر گرفته شده براي شبیه
دربرگیرنـده نانوسـیم (در    لاوه خـلأ ع ـاست که شامل نانوسـیم بـه  

هاي مجاور منظور جلوگیري از اندرکنش میان سیم) بهyو x صفحه

) 1. شکل (استآنگستروم  12اعمال شده برابر با خلأ اندازه است. 
ترتیـب  ) بـه 2در شـکل (  دهد.ها را نمایش میبرش مقطع نانوسیم

افـزار  توسط نرم ساختار تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهه و نانوسیم
Xcrysden .آورده شده است  

  

  نتایج -3
  هحالت انبوه -3-1

هاي آزاد سطوح انرژي مجزا وجود در اتم :ساختار نواري) الف
هـم  به قدريبههاي قابل دسترس دارند، اما در مواد جامد انرژي

هـاي درون  دهند. الکترونشوند که تشکیل نوار را مینزدیک می
عنـوان  شوند. گاف نواري بهانرژي مرتب می بلورها در نوارهاي

اخــتلاف میــان بــالاترین نــوار اشــغال شــده (نــوار ظرفیــت) و 
. شـود ترین نوار اشغال نشده (نـوار رسـانش) تعریـف مـی    پایین

گاف نواري از این جهت که مشخص کننـده نـوع مـاده اسـت،     
  حائز اهمیت است.

با تقریب) ساختار نواري ترکیب تیتانیوم کاربید را 3شکل (
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  (ب)  (الف)

هاي تیتانیوم ترتیب اتمهاي آبی و قرمز رنگ بهکره(ب) نانوسیم  و الف) انبوهه :ساختار بلوري ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار -2ل شک
  )یکیدر نسخه الکترون ی(رنگ )دهندو کربن را نمایش می

  

  
    (الف)

  (ب)
  HSEو ب)  GGAلف) : اي ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهه با تقریبنوار ساختارنمودار  -3شکل 

  
GGA  منظـور مقایسـه دو   دهـد. بـه  در ساختار انبوهه نشان مـی
، ساختاري نواري ساختار انبوهـه ترکیـب   HSEو  GGAب تقری

) نشـان  3که در شکل ( شدهم بررسی  HSEموردنظر با تقریب 
تراز فرمی بر انرژي صفر قرار  دو نمودار داده شده است. در هر

شود که در اطراف داده شده است. در هر دو تقریب مشاهده می
تراز فرمی سهمی از چگالی الکترونی وجود دارد که سطح فرمی 

شـود.  را قطع کرده، بنابراین در این نمودارها گافی مشاهده نمی

بر خاصیت فلزي  HSEتوان نتیجه گرفت که تقریب بنابراین می
خاصـیت  ، یب تأثیري نداشته و همچنان با وجـود اعمـال آن  ترک

 شود که با دیگر نتایج موجـود سـازگاري  فلزي ترکیب حفظ می
ترین نـوار انـرژي مربـوط بـه     خوبی دارد. در هر دو شکل پایین

  اتم کربن است. S2اربیتال 
هـا  سطح زیرمنحنـی چگـالی حالـت   : هاچگالی حالت) ب

 لکترونـی در بـازه مشخصـی از   هـاي مجـاز ا  بیانگر تعداد حالت

Ti 

C 

 خلأ
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  کلی ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهه يهاچگالی حالتنمودار  -4شکل 

  
ها اوربیتالانرژي است. هنگامی که اتم در بلور واقع شود، شکل 

هـاي الکترونـی نسـبت بـه     اوربیتـال توزیـع تعـدادي از    هو نحو
هایی کـه در  ربیتالاوکند. ساختاري که اتم منزوي باشد تغییر می

دهند و اصـطلاحاً هیبریـد   تغییر شکل می کنند،پیوند شرکت می
شـدگی منحنـی   ها در پیوند باعث پهنشوند. شرکت الکترونمی

هاي الکترونـی کلـی در   شود. چگالی حالتها میحالت چگالی
ولت بـراي ترکیـب تیتـانیوم کاربیـد بـا      الکترون 13-8محدوده 
رسم شـده و تـراز فرمـی بـر صـفر       )4در شکل ( GGAتقریب 

شـود در اطـراف   طور که از شکل مشاهده می. همانمنطبق است
تراز فرمی سـهمی از چگـالی الکترونـی وجـود دارد و در ایـن      

در نتیجه ترکیب تیتانیوم کاربیـد   شود،نمودار گافی مشاهده نمی
بـراي   دهـد. در ساختار انبوهه از خود رفتاري فلـزي نشـان مـی   

هاي مختلف در نوار رسانش اوربیتالی مشارکت بررسی چگونگ
 هـاي حالـت هاي موجود در نمودار چگـالی  و ظرفیت و نیز قله

، sهـاي  اوربیتالجزئی مربوط به  هايحالتکلی، نمودار چگالی 
p ،d  وf هـاي تیتـانیوم و  تما s  وp   تقریـب   بـا کـربنGGA  در

ورده آ ولـت الکتـرون  10تـا   -15بازه انرژي بـین  در ) 5شکل (
و تراز فرمی بر انرژي صفر قرار داده شده است. ایـن   شده است
 pاتـم تیتـانیوم و    dهاي اوربیتالکه  بیانگر این هستندنمودارها، 

اي را در ایجاد نوارهاي انـرژي در اطـراف   اتم کربن نقش عمده
  کنند.تراز فرمی ایفا می

رساناها در محدوده گاف نواري اکثر نیم: خواص اپتیکی )ج

هایی با انرژي کـافی  ولت است. فوتونالکترون 4انرژي صفر تا 
ها از نوارهاي ظرفیت پـر بـه   تحریک الکترون توانند منجر بهمی

نوارهاي رسانش خالی شـوند. ایـن خـواص مبنـاي بسـیاري از      
رساناها از قبیل لیزرها، دیودهـاي گسـیل نـور و    کاربردهاي نیم

هـاي  ویژگـی  کار نیـز ین در ا ].10[د آشکارسازهاي نوري هستن
الکتریک و تـابع اتـلاف مـورد بررسـی     اپتیکی از جمله تابع دي

  گیرد که در ادامه آورده شده است.قرار می
الکتریـک کـه بـراي توصـیف     تابع دي الکتریک:تابع دي-

تـرین  رود، مهـم کار میپاسخ بلور به میدان الکترومغناطیسی به
که بـا اسـتفاده از آن    تابع پاسخ در فیزیک ساختار جامد است

، رسـانندگی الکتریکـی و   هـاي اپتیکـی مـاده   تـوان ویژگـی  می
الکتریـک  کنولوژي بسیاري را تعیین کرد. تابع ديت کاربردهاي

)مختلط )  گر خواص اپتیکی یک ماده اسـت. ایـن   توصیف
تشکیل  )1رابطه (صورت تابع از دو سهم حقیقی و موهومی به

  ]:11[ت اسشده 
)1(       i       1 2  

 این تابع در حقیقـت تانسـوري از مرتبـه دوم اسـت و حـداکثر     
مؤلفه براي سـاختارهاي مکعبـی و    نهمؤلفه است. این  نهداراي 

تانسور صفر  عناصریابد و سایر مؤلفه تقلیل می سهتتراگونال به 
ساختار مکعبی  تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهه داراي شوند.می

سـت.  ا  c=b  =a مرکز سطحی است. در این ساختار ثابت شبکه
 الکتریک کافی است.بنابراین فقط محاسبه یک مؤلفه از تابع دي



  1397، بهار 1، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   88

  
  (الف)

 
  (ب)

  GGAب) اتم کربن با استفاده از تقریب  الف) اتم تیتانیوم و :هاياوربیتالهاي جزئی مربوط به نمودار چگالی حالت -5شکل 
  

    
  (ب)  (الف)

  الف) سهم حقیقی و ب) سهم موهومی براي: الکتریک ساختار انبوهه ترکیب تیتانیوم کاربیدتابع دينمودار -6ل شک
  

الکتریـک  تابع دي هاي حقیقی و موهومیسهم نمودار مربوط به
  ) آورده شده است.6ساختار انبوهه تیتانیوم کاربید در شکل (

ریک در انـرژي صـفر منجـر    الکتجذر سهم حقیقی تابع دي
) 2کـه از رابطـه (   شـود ضریب شکست استاتیک سیسـتم مـی  به
  :]12[آید دست میبه

)2(     n   0 1 0  
میزان ضریب شکست ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهـه  

شود که این ست. از نمودار سهم حقیقی دیده میا 22/13برابر با 
از انـرژي داراي مقـادیر منفـی اسـت. در      اينمودار در محدوده

شوند و فرایندهاي امواج منتشر نمی ،نفی استم 1اي که ناحیه
  گیرد.جذب و اتلاف صورت می

چنـین نتیجـه   الکتریـک  نمودار سـهم موهـومی تـابع دي   از 
هاي بسیار کوچک شروع شده اسـت  که جذب از انرژي شودمی

انگر این واقعیت است که ماده در سـاختار انبوهـه   که این امر بی
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  اتلاف انرژي مربوط به ساختار انبوهه ترکیب تیتانیوم کاربید نمودار تابع -7شکل 

  
یابد و گاف انرژي ندارد. سپس نمودار با شیب تندي افزایش می

 دنبال آن گـذارهاي این افزایش ناگهانی بیانگر جذبی است که به
عـدم وجـود   افتند که در اینجا با توجـه بـه  ق میمیان نواري اتفا

انرژي قـادر خواهنـد    ها بدون نیاز بهگاف انرژي نواري الکترون
 و گـاف نـواري   بود از نوار ظرفیـت وارد نـوار رسـانش شـوند    

را تأییـد   هـا حالـت دست آمده از سـاختار نـواري و چگـالی    به
  کند.می

ت طیـف اتـلاف الکتـرون کمیتـی مهـم جه ـ     تابع اتلاف: -
 بررسی خواص ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامـدات اسـت.  

هـاي  در برگیرنـده تحریـک دسـته جمعـی الکتـرون     این طیـف  
 اشغال نشده در نوار رسانش اسـت.  هايحالتداخل  ظرفیت به

  ]: 13[د آیدست میبه زیرتابع اتلاف انرژي از رابطه 

)3(  
 

EELS Im
  

   
      

2
2 2
1 2

1  

تابع اتلاف انرژي با سهم موهـومی   کند کهبیان می )3(رابطه 
ــابع دي ــا کــه در  .الکتریــک رابطــه عکــس داردت ــدین معن ب

هـاي  هایی از انرژي که تابع اتلاف داراي قله است، سـهم بازه
الکتریک مقـادیر بسـیار کـوچکی    حقیقی و موهومی تابع دي

  دارند.
) نمودار تابع اتلاف براي ساختار انبوهه ترکیب 7در شکل (

کاربید آورده شده است. با مشاهده سهم موهـومی تـابع   تیتانیوم 
دلیل عدم وجود گاف در سـاختار  یابیم که بهالکتریک در میدي

ولـت شـروع   انبوهه این ترکیب جذب از انرژي صـفر الکتـرون  
هـا بیـانگر   ولت حضور قلـه الکترون 5/1شده و در بازه صفر تا 

آنجا که تـابع  گذارهاي بین نوار ظرفیت و نوار رسانش است. از 
رود کـه  الکتریک نسبت عکس دارد، انتظار میاتلاف با تابع دي

علت شدت گذارهاي بـین نـواري،   در بازه مذکور تابع اتلاف به
  ).7ل (شکد کمینه باش

شـود و بلنـدترین قلـه در    چندین قله دیده می این شکلدر 
ي هـا ولت است که متناطر با انرژي پلاسمونالکترون 20انرژي 

 ولت کـه بیشـترین  الکترون 20حجمی است. بنابراین در انرژي 
اتلاف انرژي وجود دارد، شدت انتقـال بـین نـواري بسـیار کـم      

ولـت، تـابع اتـلاف    الکتـرون  20هاي بالاتر از است و در انرژي
ازاي کنـد. همچنـین بـه   سـمت مقـادیر صـفر میـل مـی     انرژي به
یقـی و  هاي حول و حـوش انـرژي ذکـر شـده سـهم حق     انرژي

   الکتریک بسیار ناچیز هستند.موهومی تابع دي
  
  هانانوسیم -3-2

سـمت  هـاي الکترونیکـی و نـوري بـه    تر شدن سامانهبا کوچک
هـا  ها جهت اتصال اجزاء این سـامانه مقیاس نانو، تولید نانوسیم

آنکـه   با توجه به رسد.نظر میناپذیر بهاجتناب امري یکدیگر، به
روالکترونیک هسـتند، انتظـار   کلی قطعات میرساناها بستر اصنیم
مهمـی در سـاخت    رسانا نقش بسیارهاي نیمرود که نانوسیممی

]. بـا توجـه بـه    9[د کنن ـابزارهاي الکترونیک و فوتونیک ایفا می
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 (ج) (ب) (الف)

  ، ب) قطر دوم و ج) قطر سوم: الف) قطر اولHSEها با تقریب نمودار ساختار نواري مربوط به ساختار نانوسیم -8شکل 
  

بررسی خواص الکترونی و اپتیکی ترکیب اهمیت این موضوع به
تیتانیوم کاربید در ساختار نانوسیم و مقایسه آن با ساختار انبوهه 

    پردازیم.می
) نمودارهاي سـاختار نـواري   8شکل ( ساختار نواري:) الف

دهـد.  یرا نشان م ـ HSEمربوط به هرسه قطر نانوسیم با تقریب 
در این شکل تراز فرمی روي صفر قرار گرفتـه اسـت. کمتـرین    

تـر از  ولـت پـایین  الکتـرون  -10تـا   -12نوار انرژي که در بازه 
اتم کربن است کـه   s2سطح فرمی قرار گرفته، مربوط به اربیتال 

 5/4تــا  چهــارایــن نــوار از پــایین تــا نــوار ظرفیــت در حــدود 
هاي انرژي حاصـل از پیونـد   ولت گاف دارد. دیگر نوارالکترون

اتـم کـربن    p2اتـم تیتـانیوم و اربیتـال     d3هیبریدي بین اربیتال 
هستند که مسئول اصلی ایجاد پیوند بـین اتـم تیتـانیوم و کـربن     

ترتیـب  هستند. با توجه به شکل براي نانوسیم قطر اول و دوم به
ولـت  الکتـرون  1/0ولت گـاف مسـتقیم و   الکترون8/0در حدود 
دلیل کاهش شود. این مقدار گاف بهستقیم مشاهده میگاف غیرم

هاي کوانتومی با افزایش قطـر کـاهش   آثار سطحی و محدودیت
رسـانایی  طوري که در نانوسیم قطر سوم گاف نیمکند؛ بهپیدا می

شـود و رفتـار نانوسـاختار مشـابه سـاختار انبوهـه       پوشیده مـی 
  شود.می

هـاي  د نانوسـیم طور که گفته شهمانها: چگالی حالت )ب
ازاي راسـتاي  ترکیب تیتانیوم کاربید در سه قطـر مختلـف و بـه   

) نمــودار چگــالی 9انــد. در شــکل (ســازي شــدهشــبیه z رشــد
ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار نانوسیم بـراي   ي کلیهاحالت

طـور کـه در   آورده شده است. همـان HSE با تقریب هرسه قطر 
 8/0ه انـداز گـافی بـه   انوسـیم شود در قطـر اول ن شکل دیده می

 اما با افزایش قطر نانوسیم مقـدار . شودولت مشاهده میالکترون
سـاختار انبوهـه خـود     شود و ترکیب بـه تر میاین گاف کوچک

حال در قطر دوم همچنـان خاصـیت   شود. ولی با ایننزدیک می
بنـابراین تیتـانیوم کاربیـد     رسانایی خود را حفظ کرده اسـت. نیم

داد در اختار انبوهه که از خود رفتاري فلزي نشان میبرخلاف س
شود ولی با افـزایش قطـر   رسانا تبدیل میساختار نانوسیم به نیم

هـا بـه رفتـار انبوهـه     دلیل کاهش آثار سطحی رفتـار نانوسـیم  به
دهـد.  تر شده و خواصی همانند انبوهه از خود نشان مـی نزدیک

رسانایی پوشیده شده مکه در قطر سوم نانوسیم گاف نی طوريبه
شود. ولی در قطرهاي اول و و رفتار نانوساختار مشابه انبوهه می

ولـت  الکتـرون  1/0و  8/0ترتیب گافی برابر با ها بهدوم نانوسیم
  دارند.

  
  خواص اپتیکی) ج

در  دلیل اعمال خـلأ در ساختار نانوسیم به تابع دي الکتریک:
اگونـال اسـت. در   ترکیب داراي سـاختار تتر  yو  xهاي جهت

 اخـتلاف  cو بـا ثابـت شـبکه     b=aاین ساختار، ثابت شـبکه  
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  (ب)  (الف)

  
  (ج)

  الف) قطر اول، ب) قطر دوم و ج) قطر سوم :هاي ترکیب تیتانیوم کاربیدي کلی ساختار نانوسیمهاحالتچگالی نمودار  -9شکل 
  

یـن  الکتریـک در ا هـاي اصـلی تـابع دي   دارند. بنابراین مؤلفـه 
xxصورت ساختار به yy zz     تـوان نتیجـه   است که مـی

سـاختاري   yو xگرفت که سـاختار تتراگونـال در راسـتاهاي    
  همسانگرد است.

الکتریک نانوسیم ترکیـب تیتـانیوم کاربیـد    سهم حقیقی تابع دي
) نشـان داده  10در شـکل (  zو  xسه قطر در راسـتاي   براي هر

 کـه گفتـه شـد جـذر سـهم حقیقـی تـابع       طور شده است. همان
الکتریک در انرژي صفر منجر به ضریب شکسـت اسـتاتیک   دي

شود. با توجه به نمودار سهم حقیقـی میـزان ضـریب    سیستم می
داراي مقـدار   zو  xدر راسـتاي   شکست براي نانوسیم قطر اول

و  9/3 ترتیببه zو x، براي قطر دوم در راستاي 5/1تقریباً برابر 
 0/7ترتیب برابر با نیز به zو  xراي قطر سوم در راستاي و ب 6/5

شود ضـرایب شکسـت   طور که مشاهده میست. همانا 9/15و 
 ترند کـه استاتیکی در قطر اول در مقایسه با انبوهه بسیار کوچک

نسبت سطح بـه حجـم در ایـن قطـر از      دلیل افزایشبه تواندمی
هـا  قطـر نانوسـیم  . با کاهش این نسبت و افـزایش  باشدنانوسیم 

ضــرایب شکســت اســتاتیکی رشــد کــرده و بــه مقــدار انبوهــه 
  شوند.تر مینزدیک

نتایج مربوط به ضریب شکست ترکیب تیتـانیوم کاربیـد در   
.) آورده شده است1هر دو ساختار انبوهه ونانوسیم در جدول (



  1397، بهار 1، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   92

    
  (ب)  (الف)

  
  (ج)

  ج) قطر سوم ب) قطر دوم و قطراول، الف): هاي ترکیب تیتانیوم کاربیدیمالکتریک ساختار نانوسسهم حقیقی تابع دي -10شکل 
  

 هاریب شکست ترکیب تیتانیوم کاربید در هر دو ساختار انبوهه و نانوسیمضنتایج مربوط به  -1جدول 

  ساختار ترکیب تیتانیوم کاربید
  ضریب شکست

  zي راستا  xي راستا
  2/13  انبوهه

  5/1  5/1  نانوسیم قطر اول
  6/5  9/3  نانوسیم قطر دوم
  8/15  0/7  نانوسیم قطر سوم

  
نمودار سهم موهومی هرسه قطر هـم هماننـد سـهم حقیقـی در     

طور کـه در  ) رسم شده است. همان11در شکل ( zو  xراستاي 
 الکتریـک سـهم موهـومی تـابع دي    .شکل نشان داده شده است

لـت بـراي   والکتـرون  9/0هاي تا قبل از انرژي نانوسیم قطر اول

، بـراي نانوسـیم   zولت بـراي راسـتاي   الکترون 7/0و  xراستاي 
ولت براي الکترون 1/0و  xبراي راستاي  2/0قطر دوم تا قبل از 

داراي تغییرات آرامی اسـت. ایـن تغییـرات آرام کـه      ،zراستاي 
 توانـد منجـر بـه   می ،هاي کم انرژي استناشی از جذب فوتون
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  (ب)  (الف)

  
  (ج)

  ج) قطر سوم ب) قطر دوم و، الف) قطر اول :هاي ترکیب تیتانیوم کاربیدالکتریک ساختار نانوسیمتابع دي موهومیهاي سهم -11کل ش
  

هـــاي بـــالاتر از گـــذارهاي درون نـــواري شـــود. در انـــرژي
طور ناگهانی افـزایش  هایذکر شده در بالا سهم موهومی بهانرژي
دنبـال آن گـذارهاي   است که بهیابد که این امر بیانگر جذبی می

دسـت آوردن ایـن   هـا بـا بـه   افتد و الکتروننواري اتفاق میبین 
گاف نواري را طـی کـرده و از نـوار ظرفیـت وارد نـوار      انرژي 

نانوسیم قطر سوم همانند ساختار انبوهه در شوند اما رسانش می
ایـن امـر   و هاي بسیار کوچک شروع شده است جذب از انرژي

  است که نانوسیم قطر سوم گاف انرژي ندارد. بیانگر این
) 11(ل شـک ر د ولـت الکتـرون  1/0تـا   0و  8/0صفر تـا   انرژي

هاي قطر اول و قطر دوم انرژي لازم براي ترتیب براي نانوسیمبه
 دهد. این انـرژي آسـتانه جـذب میـان    عبور از گاف را نشان می

یـن نیـز   نواري و بیانگر گاف اپتیکی نانوسیم است که پـیش از ا 
هاي نواري محاسبه شـد و مقـدار   کمک منحنی چگالی حالتبه

دست آمده از نتایج مربوط چگـالی  این نقطه تأیید کننده گاف به
دهنده گذارهاي هاي دیگر نشانهاي کل ترکیب است. قلهحالت

گـذار  دلیل کاهش یافتن احتمالاحتمالی بعدي هستند. باز هم به
 ـدر انرژي در  هـاي ظـاهر شـده   ن نـواحی قلـه  هاي بالاتر، در ای

  2 هـاي  یابنـد و قلـه  اي کـاهش مـی  طور قابل ملاحظـه به
ضعیف بعدي ناشی از گذارهاي بین نواري ظرفیت و نوارهـاي  

  رسانش بالاتر هستند.
) تابع اتلاف انرژي نانوسیم تیتـانیوم  12شکل (تابع اتلاف: 

دهد. ایـن تـابع متناسـب بـا     می کاربید براي هرسه قطر را نشان
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  (ب)  (الف)

  
  (ج)

 ب) قطر دوم و ج) قطر سوم الف) قطر اول، :هاي ترکیب تیتانیوم کاربیدتابع اتلاف انرژي مربوط به ساختار نانوسیم -12شکل 

  
در  در واحد طـول بـراي یـک الکتـرون     Eاحتمال اتلاف انرژي 

هایـآن  این نمودار قلهترین بخش حال عبور از محیط است. مهم
است که بیانگر رفتارهاي مشخصه مرتبط بـا نوسـانات پلاسـما    

  هستند.
نانوسیم  الکتریکبا مشاهده نمودار سهم موهومی تابع دي

ولت و نانوسیم قطر دوم در الکترون 1تا 5/0در بازه  قطر اول
هـا  یابیم که حضور قلـه ولت در میالکترون 1/0تا  05/0بازه 
ر گذارهاي میان نواري است. در ایـن بـازه انـرژي    اي بنشانه

هاي بین دلیل شدت انتقالرود نمودار تابع اتلاف بهانتظار می
نواري، مقدار بسیار کمی داشـته باشـد. نمـودار تـابع اتـلاف      

ولـت در  الکتـرون  5/7تا  5/1در بازه  نانوسیم قطر اول انرژي

اي چنـدین  دار z ولت در راسـتاي الکترون 5تا 1و  x راستاي
و در  xولت بـراي راسـتاي   الکترون 6/4قله است. در انرژي 

بیشـترین مقـدار را    zولت براي راسـتاي  الکترون 1/4انرژي 
ــما اســت و در   ــان پلاس ــا نوس ــاظر ب ــینه متن ــن بیش  دارد. ای

 5/7و  zولت بـراي راسـتاي   الکترون 5/5هاي بالاتر از انرژي
هش احتمـال گـذار در   دلیل کابه xولت براي راستاي الکترون

نمـودار تـابع اتـلاف     اما .کندسمت صفر میل میانرژي بالا به
ولـت در  الکتـرون  6تـا   5/4در بـازه   انرژي نانوسیم قطر دوم

ولـت در  الکتـرون  5/5 تـا  5/4داراي چندین قله و  xراستاي 
 4/5داراي تنهــا یــک قلــه اســت. در انــرژي     zراســتاي 
 ولـت  الکتـرون  5انـرژي  و در  xولت بـراي راسـتاي   الکترون
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  ساختار ترکیب تیتانیوم کاربید
  کمینه مقدار اتلاف انرژي  بیشینه مقدار اتلاف انرژي

  zي راستا xي راستا zي راستا xي راستا
  250/0  5/138  انبوهه

  020/0  150/0  7/1  2/2  نانوسیم قطر اول
  005/0  014/0  0/13  0/5  نانوسیم قطر دوم
  005/0  011/0  0/28  0/19  نانوسیم قطر سوم

  
بیشـترین مقـدار را دارد ایـن بیشـینه در      zبراي راسـتاي  

 5/5و  xولت بـراي راسـتاي   الکترون 5/6هاي بالاتر از انرژي
کاهش احتمـال گـذار در    دلیلبه zولت براي راستاي الکترون

همچنـین در نانوسـیم   . کنـد سمت صفر میل مـی انرژي بالا به
ولـت  الکتـرون  5ولت و الکترون 3/5هاي قطر سوم در انرژي

  بلندترین قله را داریم. zو  xترتیب در راستاي به
نتایج مربوط به تابع اتلاف انرژي ترکیب تیتانیوم کاربیـد در  

  ) آورده شده است.2سیم در جدول (هر دو ساختار انبوهه ونانو
  
  گیرينتیجه -4

هـاي الکترونـی و اپتیکـی ترکیـب تیتـانیوم      در این مقاله ویژگی
 مورد بررسی قرار گرفتکاربید در دو ساختار انبوهه و نانوسیم 

که نانوسـیم ایـن ترکیـب در سـه قطـر مختلـف بررسـی شـد.         
روش و محاســـبات در چـــارچوب نظریـــه تـــابعی چگـــالی  

براســاس نتــایج حاصــل از چگــالی  نســیل انجــام شــد.پتاشــبه
این ترکیب، در ساختار انبوهه آن گافی مشاهده نشد.  يهاحالت

لذا ترکیب تیتانیوم کاربید در ساختار انبوهـه یـک فلـز اسـت و     
چگــالی نتیجــه حاصــل از نتــایج ســاختار نــواري تأییــد کننــده 

سـطحی   ها است. ولی در ساختار نانوسیم، با افزایش آثارحالت

رسـانا  دهد و بـه نـیم  ترکیب خاصیت فلزي خود را از دست می
ــه تبــدیل مــی ــدازه  شــود. در نانوســیم قطــراول گــافی ب  8/0ان

دلیل کـاهش  ولت مشاهده شد. با افزایش قطرنانوسیم بهالکترون
نزدیـک شـدن بـه     هـاي کوانتـومی بـا   محدودیت آثار سطحی و

کـرد. همچنـین    کـاهش پیـدا   نـواري  ساختار انبوهه مقدار گاف
 بیانگر این استئی ساختار انبوهه زج هايحالتنمودار چگالی 

ــالکــه  ــال  dهــاي اوربیت ــانیوم و اربیت اتــم کــربن در  pاتــم تیت
  رسانندگی الکتریکی این ترکیب مشارکت دارند.

هاي اپتیکی اعـم از سـهم حقیقـی و    نتایج حاصل از ویژگی
اتلاف انرژي  الکتریک، ضریب شکست و تابعموهومی تابع دي

با مفاهیم اولیه برآمده از خواص الکترونی سازگاري خوبی دارد. 
همراه با چگالی الکتریک نتایج حاصل از سهم موهومی تابع دي

ترکیب در ساختار انبوهه و پیدایش  فلز بودن ي برتأییدها حالت
ها با قطرهـاي کوچـک   رسانایی در ساختار نانوسیمخاصیت نیم

خـواص   ، با کاهش قطر،هادر مورد نانوسیمز محاسبات نی است.
انبوهـه فاصـله    سـاختار  الکترونی و اپتیکی از خواص متناظر در

ــی ــد م ــه گیرن ــه ک ــر ب ــن ام ــلای ــطحی  دلی ــار س ــزایش آث و  اف
ویـژه در حـد قطرهـاي کوچـک     بـه  هـاي کوانتـومی  محدودیت
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