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Abstract 
 
The effective Hamiltonian describing indirect exchange interactions of 
type Ruderman- Kittel-Kasuya-Yosida [RKKY] between the magnetic 
impurities near the Dirac Points is based on the first-order energy. 
Besides, the points where the impurities are located are important in 
identifying the oscillatory behaviour of these interactions. Then in this 
paper, we first intend to obtain the effective Hamiltonian elements near 
the Dirac points for 2D graphene structures using the tight-binding 
approximation and then the phase factors between neighbor Dirac 
points are noticed. The obtained results are extended to obtain the 
effective Hamiltonian and then the first-order energy for carbon 
nanotubes. Using the quantized wave vector in the circumferential 
direction of nanotubes at Dirac Points, we examine the condition for 
nanotubes to be metallic or semiconductors. The obtained results based 
on the tight binding could be used to study the magnetic interactions at 
low energy for graphene structures as well as carbon nanotubes.   
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 محاسبة انرژي مرتبه اول حول نقاط ديراكي 

  ١هاي كربني با كايراليتي اختياري براي گرافن و نانولوله 

 ٢عباس ظريفي 

 
  ١٤٠١/ ٢٢/٠٣تاريخ دريافت: 

  ٢٣/٠٥/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ١٢/٠٧/١٤٠١تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

هاي تبادلي غيرمستقيم از نوع رودرمن، كيتل، كاسويا و يوشيدا ميان كنش هاميلتوني موثر جهت شرح برهم

مي ناخالصي  ديراكي  نقاط  حول  اول  مرتبه  انرژي  نوع  از  مغناطيسي  افزون  هاي  گرفتن باشد.  قرار  اين،  بر 

ها نيز اهميت دارد. از اين كنش ها در نقاط مختلف ديراك نيز در تعيين رفتار نوساني اين نوع برهمناخالصي 

به روش   را  دو بعدي گرافن  ديراكي براي ساختار  نقاط  موثر حول  عناصر هاميلتوني  ابتدا  اين مقاله  در  رو 

ف فاز موجود در عناصر ماتريسي در هر راس شش گوشي نسبت به نقاط  بستگي قوي بدست آورده و اختلا

شود. سپس روابط بالا را تعميم داده تا هاميلتوني موثر و در نتيجه انرژي مرتبه اول اطراف  همسايه بيان مي 

نانولوله براي  ديراك  كربني نقاط  محيط   هاي  درراستاي  كوانتيده  بردارموج  مولفه  كمك  به  آيد.  بدست 

راسنانولو  بر روي  ديراك  مختلف  نقاط  در  نانولولهله  تشكيل  برحسب  هاي شش گوشي شرط  رسانا  هاي 

مي  بررسي  نيز  انرژي  مي ترازهاي  قوي  بستگي  پايه روش  بر  شده  انجام  محاسبات  براي شود.  مبنايي  توانند 

برهم انرژيكنشمطالعه  در  نانولولهها  انواع  ويژه  به  و  گرافن  براي ساختار  پايين  قرار  هاي  استفاده  مورد  ها 

 گيرند.
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 مقدمه  .١

اي مقيد و بر  كنش قوي درون لايه اي، كه داراي بر همبا لايه لايه كردن مواد چند بعدي چندين لايه

هاي نازك را  اي به شكل لايه لايهتوان مواد دو بعدي تكباشند، مياي ضعيف ميكنش بين لايههم

مي بعدي  دو  مواد  اين  مهمترين  از  كرد.  گرافن،  توليد  بورتوان  سولفيد    نيتريد  دي  موليبدين  و 

2(MoS هاي  اي، متفاوت با ويژگيهاي فيزيكي مواد دو بعدي تك لايه را نام برد. اغلب ويژگي(

MoS)2اي است. به عنوان مثال، براي يك لايه  ها در حالت كپهفيزيكي آن كه داراي ساختار    (

به مقدار شش گوشي شبيه گرافن مي در حالت    1.3eVباشد، انتقال از شكاف انرژي غيرمستقيم 

دهد و اين شكاف  اي رخ ميلايهدر ساختار تك  1.8eVاي به شكاف انرژي مستقيم به مقدار كپه

فيزيكي   هايويژگي]. افزون بر اين،  ٤-١باشد [مستقيم منشاء كاربردهاي مختلف اپتوالكتريك مي

انرژي به  هاي نقاط ديراك اين گونه ساختارها ميهاي پايين در لبه اين مواد، اغلب ناشي از  باشد. 

مثال برهمعنوان  بيان  در  و همچنين  مواد  اين  بيان رسانندگي  در  و  ،  فرومغناطيسي  و  كنش كولني 

)هاي مغناطيسي از نوع رودرمن، كيتل، كاسويا و يوشيداكنش تبادلي ميان ناخالصيبرهم )RKKY 

Kو  Kهاميلتوني موثر در اين گونه ساختار، مربوط به نقاط    هاي نقاط ديراكي در ناحيه اول  لبه

 ].١٠-٥[ استبريلوئن 

گرافن به دليل دارا بودن پاشندگي انرژي خطي، توجه زيادي را به خود جلب كرده است. چرا كه  

رفتار  هاي ديراك بدون جرم هستند، كه اين امر منجر به  ها در گرافن از نوع فرميونبر انگيختگي

دهند. در شرح  هاي دو بعدي استاندارد از خود نشان ميفيزيكي متفاوت با رفتاري است كه سيستم

)كنش غيرمستقيم  برهم )RKKY    در اطراف نقاط ديراك اغلب شكل خطي از پاشندگي انرژي

نظر مي قرار گرفتن  گرافن مورد  به  فاز مربوط  اختلاف  ديگر  از سوي  نقاط  ناخالصيباشد.  در  ها 

Kو   Kمختلف ديراك، چون نقاط     هاي  ها در مكانكنش تبادلي ميان ناخالصيدر شرح برهم

اي برخوردار است؛ به صورتي كه اين اختلاف فاز در تعيين رفتار نوساني اين  مختلف از اهميت ويژه 

  ].١٢-١١[ تبادلي نيز داراي اهميت استكنش  نوع بر هم

ابتدا تلاش مي به ساختار گرافني را  شود هاميلتوني موثر در انرژيدر اين مقاله،  هاي پايين مربوط 

بدست آورده و ويژه مقادير انرژي و بردارهاي ويژه مربوطه را به صورت تحليلي در نقاط مختلف  

هاميلتوني موثر براي ساختار دو بعدي نيتريد بور را نيز  شش گوشي گرافن محاسبه كرد. سپس شكل  

هاي كربني هاميلتوني بالا را تعميم داده تا شكل  بيان نموده و مهمتر اينكه با توجه به ساختار نانولوله

هاميلتوني موثر در نقاط ديراكي و در نتيجه، ويژه مقادير انرژي مرتبه اول حول نقاط ديراك براي  

هاي كربني شامل زيگزاگ، آرمچير و كايرال نيز بدست آيد. با توجه به نتايج  ولولهانواع مختلف نان



 
  ظريفيعباس ؛   هاي كربني با كايراليتي اختياريمحاسبة انرژي مرتبه اول حول نقاط ديراكي براي گرافن و نانولوله  /٣٥

 

  

رسانا بر حسب بردار انتقال و بردار محيطي  هاي كربني فلزي و نيمهبدست آمده، شرايط ايجاد نانولوله

circumferential   نيز بيان خواهد شد. با توجه با اطلاعات موجود، تاكنون محاسبات تئوري براي  

هاي كربني بر پايه روش بستگي  بدست آوردن انرژي مرتبه اول حول نقاط ديراك براي انواع نانولوله

-كنشتواند براي محاسبه برهمقوي گزارش نشده است. از اين رو اطلاعات موجود در اين مقاله مي

نانولوله براي  ويژه  به  مواد،  اين  در  مغناطيسي  گوشهاي  مختلف شش  نقاط  در  كربني  هاي  يهاي 

  هاي كربني، مورد استفاده قرار گيرد. ساختار نانولوله 

  چارچوب بستگي قوي  .٢
) (a١شكل  و  واحد  لوزي  b١) سلول  به صورت  (گرافن)  بعدي  دو  بريلوئن گرافيت  اول  ناحيه   (

1aدهد كه در آن بردارهاي  دار را نشان مياي و شش گوشي سايهنقطه


2aو    


بردارهاي سلول واحد    

1Bدر فضاي حقيقي و بردارهاي  


2Bو   


 باشند.  بردارهاي شبكه وارون مي 

  

  

دار نشان داده شده  ناحيه اول بريلوئن به صورت بيضي خط چين و شش گوشي سايه (b)سلول واحد و  (a) ١شكل 

2است. بردارهاي   1,a a
 

2بردارهاي واحد در فضاي حقيقي و بردارهاي    1,B B
 

بردارهاي واحد در شبكه وارون   

,اند. بردارهاي  نشان داده شده    1,2,3ib i 


كند.  وصل مي Bرا به سه اتم همسايه نزديك آن يعني   Aاتم   

,موقعيت نقاط شش گوشي نيز با مختصات     1,2,...,6iK i   اند. نشان داده شده 
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صفحه   در  بردارها  اين  صورت    xyمختصات  به  مستقيم  شبكه  براي 

1 2

3 1 3 1
, , ,

2 2 2 2
a a a a

   
        
   

 
برابر     گرافن  شبكه  ثابت  كه  صورتي  به  است، 

1 2 2.46a a a A    
صورت     به  وارون  شبكه  اصلي  بردارهاي  مختصات  و 

1 2

2 2 2 2
, , ,

3 3
B B

a aa a

           
   

 
مي   مختصات  تعريف  شكل  به  توجه  با  شوند. 

,نقطه  شش   1,2,3,4,5,6iK i  شوندنيز به صورت زير تعريف مي:  

 

   

1 2 3

4 5 6

2 2 4 2 2
, , 0, , , ,

3 3 33 3

2 2 4 2 2
, , 0, , ,

3 3 33 3

K K K
a a aa a

K K K
a a aa a

    

    

             
                 

  

روابط   كه،  صورتي  3به  6 4 1 5 2, ,K K K K K K         نقاط بين  تقارن  دليل وجود  به 

بر پايه محاسبات تابع چگالي و بستگي قوي، پاسخ نوري درون صفحه   شش گوشي برقرار است. 

هاي  هاي پايين به كمك انتقالگرافن در گستره طيفي انرژي    ١٣-١٥شود [مديريت مي .[

باشد. به كمك تقريب بستگي  مي  Bو   Aكربن  )، سلول واحد گرافن شامل دو اتم  ١براساس شكل(

هاي نزديك براي هر اتم، عناصر ماتريس هاميلتوني با ناديده  قوي و با در نظر گرفتن اولين همسايه

اتم گرفتن هم ميان  A,هاي همسان  پوشاني  A    يا B,و  B    يعني( ) ( ) 0AA BBH k H k     به

  :]٢٠-١6[ شوندشكل زير بيان مي

3

0
1

( ) ( ),

( ) ,     1, 2,3
A

l

BA AB

ik b
AB

l

H k H k

H k e l



 





 
              (٢) 

آن،   در  0كه 
ˆ( ) ( ) 3.033eV,  1, 2,3A

lr H r b l      
 

انتگرال     عنوان  به 

Aانتقال بين دو اتم و  
lb  ترين بردارهاي اتم كربن از محل  نزديكA    به محلB  در حالي    .است

/كه،   3A
l c cb a a 


مي   تعريف  پيوند  باند  طول  عنوان  مشخصه  به  معادله  حل  با  شود. 

  ]:١٧و١6[آيد هاميلتوني، انرژي كل مربوط به گرافن به شكل زير بدست مي

)١ (  
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0( ) ( ) ,

( ) 3 2cos( ) 4cos( / 2) cos( 3 / 2)y y x

E k f k

f k k a k a k a



  
                 (٣)  

هاي همسان تنها موجب انتقال ترازهاي انرژي به اندازه  پوشاني ميان اتم بايد توجه داشت كه اعمال هم

يك مقدار ثابت خواهد شد و در چگونگي رفتار ترازهاي انرژي اثري نخواهد داشت. در ادامه تلاش  

بدست آوريم. سپس با    iKهاي پايين اطراف نقاط  هاميلتوني مربوط به گرافن را در انرژيشود مي

  هاي كربني بدست خواهيم آورد. هاي پايين را اطراف اين نقاط در نانولوله تعميم روابط بالا انرژي

   iKبسط عناصر ماتريسي اطراف نقاط  .٣
  توان نوشت:مي Aهاي اتم  ترين همسايه) بر حسب نزديك٢با بسط رابطه (

 
 

31 2

1 2 1

0

0

( )

1

ik bik b ik b
AB

ik b ik a ik a

H k e e e

e e e





    

    

  

  

    

                                                                    (٤)  

3)، از عبارات  ١كه در آن براساس شكل ( 1 1 2 1 2,b b a b b a   
    

نيز  استفاده شده است.     

1، بردار موج به صورت  1K) اطراف نقطه  ٤حال براي بسط رابطه ( 1, ( )k q K q k K   
   

 

1شود. همچنين، با توجه به روابط   تعريف مي 1 1 2 1 1

4 2 2
, ,

3 3 3
K a K a K b

  
     

   
  

  آيد: نتايج را در معادله بالا قرار داده كه رابطه زير بدست مي

         

1 2 1

2 2

3 3
0( )

i iiq b iq a iq a
ABH k e e e e e

 


    

   
 

    

   
  (٥) 

با انجام عمليات جبري ساده و بسط مقادير توابع نمايي و نگهداشتن عبارات خطي مرتبه اول عنصر  

  توان به شكل زير ساده كرد. ماتريسي بالا را مي

                                   

5

6( )
ii

AB fH k qv e e


  

 

0كه در آن  

3

2fv a  همچنين با كمك هميوغ مختلط عبارت بالا، عنصر ديگر ماتريس است .

هاميلتوني به شكل     
5

6( )
ii

BA fH k qv e e


  شود. با تعريف بردار موجداده مي q


به روش   

تساوي از  استفاده  و  گرافن  گوشه  شش  بر  واقع  ديراكي  نقاط  از  كدام  هر  اطراف  هاي  بالا 

 (6) 
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4 1 5 2 3 6, ,K K K K K K     
     

نقاط مختلف ديراك  مي   اطراف  توان عناصر ماتريسي 

  را بدست آورد. 

بردار موج   تعريف  با  2kبه صورت مشابه،  q K 
 

  ) رابطه  از  بدست آوردن  ١و استفاده  در   (

2عبارات   1 2 2 2 1

2 2
, , 0

3 3
K a K a K b

 
      

   
نقطه     حول  ماتريسي  با    2Kعناصر 

)2رابطه   )
ii

AB fH k qv e e


  آيد.  بدست مي 

از عبارات   استفاده  با  3همچنين  1 3 2 3 1

2 4 2
, ,

3 3 3
K a K a K b

  
        

   
عناصر   

با رابطه    3Kماتريسي حول نقطه  
5

6( )
ii

AB fH k qv e e


 آيد.بدست مي  

عبارات    از  استفاده  4همچنين،  1 4 2 4 1

4 2 2
, ,

3 3 3
K a K a K b

  
        

   
عناصر   

با رابطه   4Kماتريسي حول نقطه  
5

6( )
ii

AB fH k qv e e


 آيد.بدست مي  

5همچنين، با استفاده از عبارات   1 5 2 5 1

2 2
, , 0

3 3
K a K a K b

 
      

   
عناصر ماتريسي    

)2با رابطه  5Kحول نقطه   )
ii

AB fH k qv e e


  آيد.  بدست مي  

موج   بردار  تعريف  با  نهايت،  6kدر  q K 
 

عبارات     و 

6 1 6 2 6 1

2 4 2
, ,

3 3 3
K a K a K b

  
     

   
نقطه     حول  ماتريسي  شبكه    6Kعناصر  از 

شش گوشي نيز با رابطه  
5

6( )
ii

AB fH k qv e e


   .داده مي شود  

شكل در  موجود  تقارن  به  توجه  رابطه   ،با 

1 4 2 5 3 6( ) ( ), ( ) ( ), ( ) ( ),AB AB AB AB AB ABH K H K H K H K H K H K      ميان

مشخصه  مولفه معادله  حل  با  است.  برقرار  هاميلتوني  ماتريس  عناصر  detˆهاي  0qH E     

صورت   به  گوشي  شش  ديراكي  نقاط  اطراف  گرافن  انرژي  مقدار  ويژه  بالا  عبارات  تمامي  براي 

0

3

2q fE qv a q    شود كه تابع مرتبه اولي از بردار موج است. داده مي  

  شوند:هاي دو بعدي نيتريد بور نيز عناصر ماتريسي هاميلتوني به صورت زير تعريف ميبراي ورقه 
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)٧ (          

3

0
1

( ) ( )

( ) ( ),

( ) ,     1, 2,3
A

l

BB NN

BN NB

ik b
BN

l

H k H k c

H k H k

H k e l



 



  



 
 

  

2.75eVcكه در آن، ثابت     باشد. در نتيجه  هاي بور و نيتريد ميخواهي اتممربوط به الكترون

,ويژه مقدار انرژي حول نقاط    1,2,...,6iK i  هاي نيتريد بور  گوشي براي ورقه در شبكه شش

  شود: به شكل زير نوشته مي

)8 (     

2 2 2 2 2 2 2
0

3

4q fE c q v c a q        

انرژي در ورقه به شعاع و  به صورتي كه، شكاف  نيتريد بور بدون توجه  نانوساختار  هاي دو بعدي 

2ها با مقدار تقريبي  كايراليتي آن 5.5eVg BB NNE c E E    شود.داده مي  

  هاي كربنيمحاسبه ويژه مقادير انرژي مرتبه اول نانولوله .۴
را در شبكه شش گوشي گرافن به همراه    Bدر مبدا مختصات و سه اتم همسايه   A) اتم ٢شكل (

دوار   مختصات  )دستگاه  , )Y X    نشان نانولوله  محور  و  پيراموني  محيط  راستاهاي  در  ترتيب  به 

  دهد. مي

  

. زاويه ميان طول باندهاي  در سه راس شش گوشيBدر مبدا مختصات و سه اتم همسايه   Aمكان اتم   ٢شكل 

Cپيوند دو اتم با محور كايرال  


دستگاه مختصات دوار به   Yو  Xهاي  نشان داده شده است. مولفه نيز با   

به عنوان زاويه ميان يردار   شوند. زاويه كايراليتي ترتيب در راستاهاي محيط پيراموني و محور نانو لوله انتخاب مي

Cكايرال 


1aو بردار   


  شود. تعريف مي 
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Tبراي ساخت نانولوله، بردار انتقال  


Cدر راستاي محور نانولوله و بردار كايرال    


در راستاي محيط    

در راستاي    Xموازي با محور انتقال و محور    Yشود. از اين رو، محور  نانولوله در نظر گرفته مي

1Kمحيط در نظر گرفته شد، به صورتي كه، بردارهاي موج  


2Kو    


به ترتيب در راستاي محيط و    

/شوند. همچنين زاويه  محور نانولوله تعريف مي 6       زاويه بين محور كايراليتي با راستاي

x̂    تعريف شده است. به صورتي كه، زاويه كايراليتي
2 2

2
cos

2

n m

n m nm
 


 
زاويه ميان    

Cبردار  


1aو بردار   


0بوده و مقدار عددي آن در بازه    30    با توجه  ١8شود [تعريف مي .[

هاي كربني  هاي گرافني ويژه مقدار انرژي براي نانولولهبه ويژه مقدار انرژي بدست آمده براي ورقه 

2با رابطه   2
0

3

2q X YE a q q    شود كه در آن  داده ميXq    وYq  هاي  به ترتيب مولفه

  شوند، در حالي كه: بردار موج در راستاهاي محيط پيراموني و محور نانو لوله تعريف مي

 )9 (     1
ˆ ˆ( ) ,

/ /
X i i

Y

q k K X K K X

T q T



 
     

  

  

  

  

آن   1Kكه در  


رابطه     اساس  بر  نانولوله  راستاي محيط  در  كوانتيده  1بردار موج  2C K   
 

  

)هاي اختياري  ها با مشخصه شود. براي انواع نانولوله تعريف مي , )n m   هاي بردار موج مجاز مولفه

1K 


  شود:در راستاي محيط پيراموني به كمك رابطه زير تعريف مي 

)١٠(                     1 2 ,    0,1,..., 1,K L N      

2در روابط بالا،   2L C a n m nm   


طول محيطي نانولوله و    
3

R

L
T T

d
 


طول    

و   انتقال  گوشي  Nبردار  شش  نانولوله  تعداد  واحد  سلول  در  ها 
 2 22

R

n m nm
N

d

 
  

مي كه،  تعريف  صورتي  به  ميان  بزرگ  Rdشوند.  مشترك  عليه  مقسوم  ترين  2n m    و

 2m n ] ١9و١6است.[  
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2حال با توجه به ويژه مقدار انرژي بدست آمده   2
0

3

2q X YE a q q      بردار موج كوانتيده

Xq    را اطراف هر كدام از نقاطiK  هاي كربني با كايراليتي  هاي شش گوشي براي نانولوله در راس

نقطه   عددي  مقادير  به  توجه  با  ابتدا  شد.  خواهد  آورده  بدست  1اختياري 

2 2
,
33

K
aa

  
 
 

در    

مختصات   y,چارچوب  x   دوار  مولفه در چارچوب  آن  )هاي  , )Y X  مي براساس  بدست  آيند. 

1با رابطه   1Kحول نقطه   Xq)، مولفه  9معادله ( 1
ˆ ,Xq K K X  


  شود كه در آن: داده مي 

)١١(       
1

2 2ˆ cos sin ,
33

K X
aa

    


  

/حال به كمك رابطه  6     توان مقادير با محاسبات جبري ساده ميsin   وcos 

نانولوله انواع  براي  با مشخصه را  اختياري  ها  )هاي  , )n m    بدست نانولوله  محيطي  طول  بر حسب 

  آورد. به صورتي كه: 

)١٢(      

3
cos ( ),

2

sin ( ),
2

a
n m

L
a

n m
L





 

 
  

1با قرار دادن مقادير بالا و همچنين رابطه   2K L   ) مقادير مجاز بردار موج 9در معادله ،(

  شود:به صورت زير داده مي 1Kهاي كربني اطراف نقطه  كوانتيده در نانولوله

 )١٣(             
 2
3 2 ,    0,1,..., 1,

3Xq n m N
L

      

  
نقطه   براي  مشابه،  روش  2به 

4
0,

3
K

a

 
 
 

رابطه    X̂مولفه     با  نيز  موج  بردار 

 2
3

3Xq n m
L

       نقطه براي  3و 

2 2
,
33

K
aa

  
 
 

موج   X̂مولفه     بردار 

 2
3 2

3Xq n m
L

     نقطه براي   ،4

2 2
,

33
K

aa

  
  
 

موج   X̂مولفه     بردار 
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 2
3 2

3Xq n m
L

     نقطه براي   ،5

4
0,

3
K

a

  
 

موج   X̂مولفه     بردار 

 2
3

3Xq n m
L

       نقطه براي  6و 

2 2
,

33
K

aa

  
 

 
موج   X̂مولفه     بردار 

 2
3 2

3Xq n m
L

     روابط بالا مقادير مجاز بردار موج محيطي را براي    شوندداده مي

)هاي كربني با كايراليتي اختياري  انواع نانولوله , )n m  هاي  نمايد. در روابط بالا براي نانولوله ارائه مي

)نوع زيگزاگ مقدار   0)m  هاي نوع آرمچير مقدار  و براي نانولوله( )n m شود.   اعمال مي  

    

    

هاي كربني حول يك نقطه ديراك اختياري. نوارهاي انرژي  نانولوله ترازهاي انرژي مرتبه اول براي انواع  ٣شكل 

همديگر را در نقطه ديراك قطع كرده در حاليكه براي دو نانولوله   (6,6)و  (6,0)مربوط به دو نانولوله رساناي  

,4)رساناي  نيم  گاف كوچكي در نقطه ديراك ايجاد شده است. (8,0)و   (2

) نانولوله٣شكل  انواع  از  اول بدست آمده براي برخي  پاشندگي مرتبه  انرژي  هاي كربني شامل  )، 

)aكايرال  ٣  ((4, 2))  ،bرسانا  ٣ ,6)) زيزاگ  0)  )  ،cنيم٣ زيگزاگ  (   (8,0)رسانا  )   )   d٣و 

,6)آرمچير رسانا    دهد. رانشان مي (6

دو تراز از    (6,6)و آرمچير    (6,0))، براي دو نانولوله زيگزاگ  d٣) و (b٣هاي (بر اساس شكل

نقطه   در  را  همديگر  رسانش  و  ظرفيت  0yqنوارهاي     كرده نشانقطع  كه  ويژگي  اند  دهنده 
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نانولوله  اين  بر اساس شكلها است. در حاليرسانايي  نانولوله  c٣) و (a٣هاي (كه  نوع  )، براي دو 

,4)كايرال رسانا بودن اين نوع  شكاف كوچكي وجود دارد كه نشان از نيمه  (8,0)و زيگزاگ   (2

 ها دارد.نانولوله 

نانولوله   براي  قوي  بستگي  تقريب  روش  به  آمده  بدست  انرژي  اول  مرتبه  عبارت  به  توجه  هاي  با 

0Yqكربني، در       براي تمام نقاط شش گوشي,   1,2,...6,iK i     فقط براي مقادير صحيحي

0Xqكه به ازاي آنها    از       است، دو نوار ظرفيت و رسانش همديگر را در نقطه فرمي قطع

به عنوان مثال، براي رابطه  مي كنند.  2
3 2

3Xq n m
L

       انرژي حول نقطه ،  6Kبسط 

را   همديگر  كه  نانولوله  از  نواري  دو  براي  فرمي  0Yqدر  نقطه    مي مقدار  قطع  با  كنند، 

2

3

n m 
   شود و براي ساير مقادير داده مي     نوارهاي ظرفيت و رسانش  با يك شكاف

  انرژي از هم فاصله دارند. 

,6))،  دو نوار مربوط به نانولوله رساناي  زيگزاگ a٤وb٤شكل ( را حول    (6,6)و آرمچير    (0

6نقطه  

2 2
,

33
K

aa

  
 

 
كنند.  دهد، به صورتي كه همديگر را در نقاط فرمي قطع مينشان مي  

نقطه   حول  مثال،  عنوان  به  رسانش  و  نوار ظرفيت  دو  بالا،  روابط  به  توجه  مقدار    6Kبا  ازاي  به 

2

3

n m 
  مي قطع  را  زيگزاگ همديگر  كربني  نانولوله  نوع  دو  براي  مقادير  اين  كه  كنند 

(6, آرمچير(0 ترتيب    (6,6)و  2به      6و   نقاط  مي به  بستگي  رو،  اين  از  باشند. 

,   1,...,6iK i   گوشي، مقاديري از هاي ششهاي مختلف رأسدر مكان  ها  كه به ازاي آن

  كنند نيز متفاوت خواهد بود.ظرفيت و رسانش همديگر را قطع ميدو نوار 

    
6در نقطه   (6,0)براي نانولوله زيگزاگ   مقدار   (a) ٤شكل  ( 2)K    و(b)  (6,6)براي نانولوله

6در نقطه   ( 6)K   كنند. ها دو نوار ظرفيت و رسانش همديگر را قطع ميكه به ازاي آن  
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)هاي رساناي آرمچير با  بايد توجه داشت كه براي تمامي نانولوله  , )n n   دو نوار ظرفيت و رسانش

1براي نقاط   3 4 6, , ,K K K K    همديگر را در مقدارn     قطع نموده و اين در حالي است كه

0دو نوار در مقدار   5Kو    2Kبراي دو نقطه      نمايند. همچنين براي نانولولهبا هم برخورد مي -

)هاي رساناي از نوع زيگزاگ   , 0)n    1براي نقاط 2 5 6, , ,K K K K    دو نوار در مقدار/ 3n   

3و براي دو نقطه  4,K K   2در مقدار / 3n   هاي  نانولوله كنند. براي ساير  همديگر را قطع مي

با توجه به مقادير صفر   توان  گوشي نيز ميدر نقاط مختلف شش  Xqكربني رسانا از نوع كايرال 

  نمايند، پيدا كرد.ها دو نوار ظرفيت و رسانش همديگر را قطع ميرا كه براي آن  مقادير 

     گيرينتيجه .۵
هاي گرافن و بنابراين  مقاله به كمك روش تقريب بستگي قوي، هاميلتوني موثر براي ورقه در اين  

گانه ديراك بدست آمده است. سپس با  هاي پايين اطراف نقاط ششهاي كربني در انرژي نانولوله 

هاي كربني رسانا  توجه به انرژي مرتبه اول بدست آمده اطراف نقاط ديراك چگونگي ايجاد نانولوله 

نانولوله بر انواع مختلف  بيان شده اي  است. محاسبات بدست  ها شامل كايرال، زيگزاگ و آرمچير 

هاي كربني،  آمده حاكي از آن است كه با توجه به مكان نقاط ديراكي درون ساختار گرافن و نانولوله 

انش  ها دو تراز ظرفيت و رسهايي كه براي آن فاز ايجاد شده در عناصر ماتريسي و همچنين شاخص

مي قطع  را  ميهمديگر  بالا  محاسبات  است.  متفاوت  نيز  مطالعه  كنند  براي  منبعي  عنوان  به  توانند 

 هاي پايين براي اين گونه ساختار مورد استفاده قرار گيرند.   هاي مغناطيسي در انرژي كنشبرهم
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