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 چکیده
، پیش و است صندلی گروه دستهکه جزء ( 5و5)در حالت  ی آلومینیوم فسفید نانولوله و مغناطیسی ری و خواص الکترونیهای ساختا ویژگی ،در این پژوهش

از بسته نرم افزارهای  PWscfمحاسبات بر اساس نظریه تابعی چگالی با استفاده از نرم افزار  .گیرد مورد بررسی قرار می پس از افزودن ناخالصی منگنز

این برنامه بر اساس نظریه تابعی چگالی و با در نظر گرفتن امواج تخت به عنوان توابع موج . های بالای آن انجام شده است به علت قابلیت کوانتوم اسپرسو

نشان می و  الکترون ولت را تأیید می کند 46/2 دارای گاف غیر مستقیم AlPنانولوله ی  ایینتایج نیمرسان .بنا شده است پایه در بسط توابع موج الکترونی

 .که نانولوله نیترید آلومینیوم آلاییده با منگنز حالت نیمرسانایی خود را حفظ می کند وفقط گاف آن تغییر میکند دهد
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Abstract 
 

In this paper, structural, electronic and magnetic properties of aluminium phosphid nanotube which is from 

armchair group with and without Mn in the state of (5,5) are investigated. The computations are performed 

based on the Density Functional Theory (DFT) and using PWscf software of Espresso quantum software. The 

results illustrate that the nanotube is semiconductor and has indirect band gap with 2.64 ev.  

 

 

 قدمهم
تحقيقات [ 1]های کربنی توسط ایجيما بعد از کشف نانولوله

فراوانی برای کشف خواص و کاربردهای این مواد جدید انجام 

سنتز نانولوله ها برای اهداف خاص کاری  اما. [2-4] شده است

به  دشوار بوده است زیرا آنها رفتارهایی فلزی یا نيمه رسانایی بسته

 .[5] ای مختلف از خود نمایش می دهندهای لولهقطرها و کایرال

تلاش های قابل توجهی جهت بررسی نانولوله های غير کربنی با 

های وابسته به عوامل منحصر به  فرد عناصر گروه سوم و ویژگی

از ميان این عناصر ميتوان به [. 6-7] پنجم انجام شده است

BN،AlN ،BP  وAlP  ود که دارای خاصيت اشاره نم

همچنين [. 8-11]ایزوالکترونيکی و اپتوالکترونيکی می باشند 

ی آلومينيوم فسفيد به لحاظ تحقيقات نشان داده اند که نانولوله

ليسنکوف و همکاران، در سال  .انرژی دارای ساختار پایداری است

  AlP، خواص الکترونی و ساختار نانولوله های غير کربنی 2005

 [.15]مطالعه قرار دادند  را مورد

، از طریق روش محاسبه ای 2010ميرزایی و همکاران، در سال 

تابعی چگالی خواص نانولوله آلومينيوم فسفيد را بررسی کردند 

با ترکيب عنصر کربن با نانولوله  2011همچنين آنها در سال [. 11]

آلومينيوم فسفيد توانستند به خواص متفاوتی از این ترکيب دست 

آلاینده نيتروژنی  علاوه بر این در همان سال به بررسی[. 16]ابند ی
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پرداختند  DFTبر روی نانولوله های آلومينيوم فسفيد به روش 

، به بررسی پایداری و ساختارهای 2011جيانپينگ، در سال  [.17]

 [.18]الکترونيکی نانولوله تك لایه آلومينيوم فسفيد پرداخت 

، CO، مطالعه تئوری از جاذب 2012ال بهشتيان و همکاران، در س

بر روی سطح نانولوله های آلومينيوم فسفيد ارائه دادند 

، اصول اوليه جذب 2012سلطانی و همکاران، در سال[.11]

ها ، بر روی سطح آلومينيوم فسفيد و دیگر نانولولهSCNشيميایی 

 [.20]را مورد مطالعه و بررسی قرار دادند 

 روش انجام محاسبات
موورد مطالعوه در ایون مقالوه، هگزاگونوال       یاخته بسيط نانولوله     

دسوته   ،یاختوه بسويط  در این  نانولوله فسفيدآلومينيومساختار . است

انتخاب شده است، بنابراین یاخته یکه ( 5،5)با بردار کایرال  یصندل

 .باشد یم فسفراتم  10و  ومينياتم آلوم10 شامل

و  یو الکترونو  یسواختار  یتمام محاسوبات مربووب بوه ویژگو         

از بسوته   PWscfبا استفاده از نرم افوزار   پژوهش در اینمغناطيسی 

 یروش برا نیدرا. انجام شده استESPRESSO [21 ] یمحاسبات

 ی هیو از روش تواب  مووج الکتورون لا    افتوه یگسوترش   امواج تخت

استفاده  PBE ليپتانس هسته از روش شبه یالکترونها یوبرا تيظرف

تعداد حالتهای هور   (DOS)چگالی حالتهای یك سيستم .شده است

بازه از انرژی در هر توراز انورژی کوه بورای اشوغال شودن توسوط        

 همچنين ویژگی هوای . الکترون ها موجود است را توصيف می کند

مغناطيسی، الکتریکی و اپتيکی هر ماده وابسته به چگوالی حالتهوای   

 .آن ماده است

 Å 18 خلاء گزاگونال با ضخامتهمه محاسبات در یك ابریاخته ه

که در منطقه اول بریلوئن با استفاده از یك شبکه با . شود انجام می

و انرژی قط  شده برای تاب  موج و چگالی بار به  1×1×10ابعاد

برای رسيدن به حداقل انرژی با . باشد می Ry400و Ry40 ترتيب 

 mRy 1 های اتمی با دقت انرژی  واهلش دقيق از موقعيت

سازی  مام ساختارها بهينهبرای ت mRy/bohr 1نيروهای کمترازو

 .شده اند

 

 

 تحلیل و بررسی
فسفيد آلومينيوم  (5و5)ی دسته صندلی  ساختار برای نانولوله     

لوله ی آلومينيوم  ی سلول واحد نانو دهدهن نشان( 1)شکل . بهينه شد

م فسفيد نانولوله آلومينيو( 2)فسفيد پيش ازافزودن ناخالصی وشکل 

 را نشان می دهند صیلافزودن ناخا بعد از
                 

 
 نانولوله فسفيد آلومينيوم خالص:  1شکل

 

 

 
 آلایيده با منگنزنانولوله فسفيد آلومينيوم :  2شکل

 

ی  ی فسفيد آلومينيوم خالص و نانولوله خواص الکترونی نانولوله

ها  نمودار چگالی حالت فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز  که شامل

چگالی حالت ( 1)شکل. شود باشند، بررسی می و ساختار نواری می

ی  نانولوله( 4)ی فسفيد آلومينيوم خالص و شکل الکترونی نانولوله

ساختار نواری ( 5)فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز و در شکل 

ی  لهنانولو( 6)مربوب به نانولوله فسفيد آلومينيوم خالص و درشکل 

برای دو حالت اسپين بالا و اسپين  فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز

مشخص است (  5)همان طور که در شکل. پایين رسم شده است
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نمودار ساختار نواری نانولوله فسفيد آلومينيوم خالص تراز فرمی 

نوارهای انرژی را قط  نکرده که حاکی از این است که 

ات انجام شده دارای گاف غيرمستقيم رساناست و بر طبق محاسب نيم

مشخص است ( 6)باشد وهمچنين از شکل الکترون ولت می 64/2

نمودار ساختار نواری نانولوله فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز تراز 

نيمرسانا بودن آن فرمی نوارهای انرژی را قط  نکرده که تأیيد بر 

. ولت استالکترون   2184/0است و دارای گاف غير مستقيم 

همچنين از نمودار چگالی حالت می توان دیدکه هيچ حالتی برای 

 رسانا ميبر ن یدیيتأ. اشغال شدن در تراز انرژی فرمی وجود ندارد

ی فسفيد آلومينيوم  ولولهفسفيد آلومينيوم خالص و نان بودن نانولوله

 ((1)شکل) ها از نمودار چگالی حالت .است منگنز با آلایيده

توان مشاهده کرد که منحنی اسپين بالا که همچنين می 

ها با اسپين بالاست با منحنی اسپين پایين  ی تعداد حالت دهنده نشان

هم  ها با اسپين پایين است کاملاً شبيه به گر تعداد حالت که بيان

است که حاکی از غيرمغناطيسی بودن نانولوله فسفيد آلومينيوم 

چنين یکسان بودن نمودار ساختار نواری برای  هم و خالص است

، اما در .تأیيدی بر این امر است( 5)شکل)اسپين بالا و اسپين پایين 

 نمودار چگالی حالتها ی فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز نانولوله

در حالت اسپين بالا و پایين با هم متفاوت است که (( 4)شکل)

ی فسفيد آلومينيوم آلایيده با  نولولهنانشان دهنده مغناطيسی بودن 

 برای اسپين بالا و اسپين پایيناست و نمودار ساختار نواری  منگنز

ی  نانولولهیکسان نيست که تأیيد مغناطيسی بودن  ((6)شکل)

 .است فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز

 
لت در دو حا خالص آلومينيوم فسفيد نانولوله  حالت ینمودار چگال:  1شکل

 نیيپا نيبالا و اسپ نياسپ

 
در دو  آلایيده با منگنز آلومينيوم فسفيد نانولوله  حالت ینمودار چگال:  4شکل

 نیيپا نيبالا و اسپ نيحالت اسپ
 

  
در دو حالوت   خوالص  فسفيد آلومينيوم ساختار نواری الکترونی نانولوله:  5شکل

 اسپين بالا و اسپين پایين
 

  
در دو  آلایيده با منگنوز  فسفيد آلومينيوم ری الکترونی نانولولهساختار نوا:  6شکل

 حالت اسپين بالا و اسپين پایين
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های خالص ، مشخصات ساختاری مربوط به نانولوله1در جدول 

همانطور که مشخص است طول . گزارش شده است آلاییدهو 

پیوند پس از آلیاژ شدن افزایش یافته و پارامتر شبکه کاهش 

 .یافته است

 
 ALPNT-Mn خالص نمونه

AL-P (Aطول پيوند 
o
) 2772/2 2177/2 

Mn-P (Aطول پيوند 
o
) - 1151/2 

A)قطر بزرگ 
o
) 6187/11 8221/11 

A)قطر کوچك 
o
) 5510/10 5050/10 

A)پارامتر شبکه 
o
) 72/1 61/1 

 .آلایيده با منگنزهای خالص و مشخصات ساختاری مربوب به نانولوله. 1 جدول

 

 نتیجه گیری
 یو الکترون یخواص ساختار یرو پژوهش مطالعه بر نیدر ا     

ی فسفيد آلومينيوم  خالص و نانولوله فسفيد آلومينيومنانولوله 

 ی نانولوله انجام شده است که( 5،5)آلایيده با منگنز در حالت

 64/2 ميرمستقيبا گاف غ ییرسانا مين فسفيد آلومينيوم خالص

ی فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز  و نانولوله استالکترون ولت 

ی  است و همچنين نانولوله 2184/0 تقيمرمسيبا گاف غ ییرسانا مين

ی فسفيد آلومينيوم  فسفيد آلومينيوم خالص پایدارتر از نانولوله

خالص خاصيت  فسفيد آلومينيومنانولوله . آلایيده با منگنز است

ی فسفيد آلومينيوم آلایيده با منگنز خاصيت  نانولولهغيرمغناطيسی و 

 ..مغناطيسی دارد

 

 ها مرج 
[1] S. Iijima, Helical microtubules of graphitic carbon, Nature 354 

(1991) 56-58. 
[2] H. Terrones, F. López-Urías, E. Muñoz-Sandoval, J.A. Rodríguez-

Manzo, A. Zamudio, A.L. Elías, M. Terrones, Magnetism in Fe-

based and carbon nanostructures: Theory and applications, Solid 
State Sciences 8 (2006) 303-320. 

[3] F. Moreau, R. Langlet, P.h. Lambin, P.P. Kuzhir, D.S. Bychanok, 

S.A. Maksimenko, Onion-like-carbon-based composite films: 
Theoretical modeling of electromagnetic response, Solid State 

Sciences 11 (2009) 1752-1756. 

[4] R. Joshi, J. Engstler, P. Haridoss, J.J. Schneider, Formation of 
carbon nanotubes from a silicon carbide/carbon composite,  Solid 

State Sciences 11 (2009) 422-427. 

[5] P.J.F. Harris, Carbon Nanotubes and Related Structures. 
Cambridge University Press, Cambridge, 1999. 

[6] A. Loiseau, F. Willaime, N. Demoncy, N. Schramcheko, G. Hug, 
C. Colliex, H. Pascard, Boron nitride nanotubes, Carbon 36 

(1998) 743-752. 

[7] X. Chen, J. Ma, Z. Hu, Q. Wu, Y. Chen, AlN Nanotube:   Round 
or Faceted?, Journal of the American Chemical Society 127 

(2005) 7982-7983. 

[8] X. Balasé, A. Rubio, S.G. Louie, M.L. Cohen, Stability and Band 
Gap Constancy of Boron Nitride Nanotubes, Europhysics Letter 

28 (1994) 335-340. 

[9] I. Vurgaftman, J.R. Meyer, Band parameters for nitrogen-
containing semiconductors, Journal of Applied Physics 94 

(2003). 

[10] C.Y. Su, W.Y. Chu, Z.Y. Juang, K.F. Chen, B.M. Cheng, F.R. 
Chen, K.C. Leou, C.H. Tsai, Large-Scale Synthesis of Boron 

Nitride Nanotubes with Iron-Supported Catalysts, Journal of 

Physical Chemistry C 113 (2009) 14732-14738. 
[11] M. Mirzaei, M. Mirzaei, Aluminum phosphide nanotubes: 

Density functional calculations of aluminum-27 and phosphorus-

31 chemical shielding parameters, Journal Molecular Structure 
951 (2010) 69-71. 

[12] M. Mirzaei, M. Giahi, Computational studies on boron nitride 

and boron phosphide nanotubes: density functional calculations 
of boron-11 electric field gradient tensors, Physica E 42 (2010) 

1667-1669. 

[13] A. Ahmadi, J. Beheshtian, N.L. Hadipour, Interaction of NH3 
with aluminum nitride nanotube: Electrostatic vs. covalent, 

Physica E 43 (2011) 1717-1719. 

[14] M. Zhao, Y. Xia, D. Zhang, L. Mei, M. Zhao, Y. Xia, D. Zhang, 
L. Mei, Stability and electronic structure of AlN nanotubes, 

Physical Review B 68 (2003) . 

[15] S. V. Lisenkov, G. A. Vinogradov, N. G. Lebedev, New class of 
non-carbon AlP nanotubes: Structure and electronic properties, 

Journal of Experimental and Theoretical Physics Letters, 81 (4) 

(2005) 185–189. 
[16] M. Mirzaei, M. Mirzaei, A DFT study of N-doped AlP 

nanotubes, Monatshefte für Chemie - Chemical Monthly (2011) 

142:115–118. 
[17]  M. Mirzaei, M. Mirzaei, The C-doped AlP nanotubes: a 

computational study, Solid State Sciences 13 (2011) 244–250. 
[18] S. Jianping, Stability and Electronic Structures of Single-Walled 

Alp Nanotubes by First Principle Study, Procedia Engineering 

15 (2011) 5062 – 5066. 
[19] J. Beheshtian, M. T. Baei, A. A. Peyghan, Theoretical study of 

CO adsorption on the surface of BN, AlN, BP and AlP 

nanotubes, Surface Science 606 (2012) 981–985. 
[20] A.  Soltani,  M.  R.  Taghartapeh,  H.  Mighani,  A.  A.  

Pahlevani, R.  Mashkoor, A first-principles study of the SCN− 

chemisorption on the surface of AlN, AlP, and BP nanotubes, 
Applide  Surface  Science 259 (2012) 637– 642. 

[21] P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini, M. Calandra, R. 

Car,C.Cavazzoni, D. Ceresoli, G.L. Chiarotti, M. Cococcioni, I. 
Dabo, A.D. Corso, S.d. Gironcoli, S. Fabris, G. Fratesi, R. 

Gebauer, U. Gerstmann, C. Gougoussis, A. Kokalj, M. Lazzeri, 

L. Martin-Samos, N. Marzari, F. Mauri, R. Mazzarello, S. 

Paolini, A. Pasquarello, L. Paulatto, C. Sbraccia, S. Scandolo, G. 

Sclauzero, A.P. Seitsonen, A. Smogunov, P. Umari, R.M. 

Wentzcovitch, J. Phys.: Condens. Matter 21 (2009). 
 

۲۴۸ نامهسیزدهمینکنفرانسمادهچگالانجمنفیزیکایرانمقاله


	P21



