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نانوالماس با استفاده از رهیافت محاسباتی نظریه تابعی چگالی شبکه ساختار به یوم اضافه کردن دی اکسید تیتاندر مقاله حاضر  –چکیده 

به  cm 2115-1و 6313به دست آمده در  مدهای ارتعاشی .است جهت بدست آوردن مدهای ارتعاشی ساختار ترکیب مورد ارزیابی گرفته

مدهای در . اختصاص یافته انددی اکسید تیتانیوم ساختار به  cm 732-1 و 612،  422 الماس و نانوالماس و مدهای ارتعاشیساختارهای 

اندکی جابجایی نسبت به مدهای اصلی گزارش شده وجود دارند که تغییر محسوسی در اعتبار نتایج بدست آمده وارد محاسبه شده ارتعاشی 

روش محاسباتی مورد استفاده مربوط همچنین به ابی و نکرده و می توانند به دلایلی نظیر تعداد اتم های مورد استفاده در محاسبات، پایه انتخ

 باشند.

 .نانوساختار، رهيافت محاسباتی، مدهای ارتعاشی، نظریه تابعی چگالی -كليد واژه

 

 

A computational investigation of adding titanium  
to the nanodiamond carbon nanostructures 
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Abstract- In the present article adding titanium dioxide to the structure of nanodiamond has been evaluated for obtaining 

vibrational modes by using density functional theory computational approach. The calculated vibrational modes at 1336, 1152 cm-

1 are assigned to the diamond and nanodiamond structures and the modes at 422, 612 and 732 cm-1 are attributed to the titanium 

dioxide structure. Slight displacement exist in the wavenumbers of the obtained vibrational modes which do not change the 

validity of the main results and can be related to the number of atoms in the calculation, basis set and  also the applied 

computational method. 
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 الماس ساختارهای نانوکربنی بهتیتانیوم افزودن  مطالعه دررهیافت محاسباتی  یک
 رسول ملک فر، احسان طالبيان 

 14115-175: پستی صندوق تهران، مدرس، تربيت دانشگاه پایه، علوم دانشکده فيزیک، بخش مولکولی، و اتمی فيزیک گروه
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 مقدمه -1

الماس یکی از مواد بسيار سخت )ناشی از پيوندهای قوی 

اشد. می ب)آلوتروپ كربن( ( و بر پایه اتم كربن C – Cیگانه 

س نانو الماس ها تکه های كوچکی از كربن در ساختار الما

نس ج[. الماس و نانو الماس هر دو ساختارهایی از 1]هستند 

د متفاوتی هستندارای طيف های رامان كاملا  و بودهكربن 

 های نانوالماس ها، مولکولكه آن ها را از هم جدا می كند. 

ردهای . بررسی كاربمی باشندنانومتر  5تا  ۲الماسی در ابعاد 

از  با تکيه بر اطلاعاتی است كهاین مواد فشاری و حرارتی 

 بدست می آید 3spو  2spارزیابی های هيبریداسيون اتمی 

ر ، كم خطر و قابل اطمينان دو یکی از راه های اصلی [۲]

این عرصه، استفاده از روش طيف سنجی رامان می باشد. 

ا همطالعات ساختاری و تبدیل های ساختارها در نانوالماس 

ی ها كه در رده مواد كربنی قرار می گيرند، به كمک ارزیابی

تراز اتمی صورت می گيرد كه استفاده از مدل سازی های 

فهم بهتر ساختار، پایداری و مولکولی می تواند باعث 

ی نانوساختارهاگذارهای فازی ساختارهای كربن گونه گردد. 

الماسی به علت كاربردهای آن در پوشش های ليتوگرافی 

اشعه ایکس، پوشش های ضد اصطکاک فوق نازک و فوق 

 وسخت، نانوكامپوزیت ها، نانو بلبرینگ، پوشش های نوری 

[ 3-5قطعات الکترونيکی ]لایه های عایق یا نيمه هادی در 

 فتهمورد توجه بسياری از پژوهشگران تجربی و نظری قرار گر

 [. طرز قرار گرفتن اتم های كربن در یک بلور می6است ]

تواند منجر به ظهور برخی خواص فيزیکی و شيميایی خاص 

 عاتبلورشناسی مربوط به نمونه توسط اطلادر هر بلور گردد. 

يل مورد بررسی قرار می گيرد. دلحاصل از پراش اشعه ایکس 

ن چنيو همز به علت پایداری این ساختار انتخاب نانوالماس ني

كه تا بحال مورد پژوهش و  استویژگی های گسترده ای 

  .اثبات بسياری از محققان قرار گرفته است

از امواج  یگسترده ا هيناح یالماس به علت شفاف بودن برا

را دارد و  ساختار اوليهقش پژوهش ن نیدر ا یسيالکترومغناط

ساختار در نظر گرفته  نیدر كنار ا وميتانيت دياكس یماده د

. كه این دو ساختار بر روی هم در نظر گرفته می شوندشده 

دو تراز رسانش  نيب ی)انرژ یتراز یبه علت بزرگتر بودن انرژ

( و نانوالماس eV 6/5 – 46/5( الماس )در حدود تیو هدا

)در  وميتانيت دياكس یبا د سهی( در مقاeV 5/3)در حدود 

 یبرا یگسترده تر یفيتوان به محدوده ط ی( مeV 3حدود 

سازد كه  یروشن م ریمقاد نیا .[7] افتیدست  یآشکارساز

با طول موج  ییجذب فوتون ها ییتوانا وميتانيت دياكس ید

 یم تيفرابنفش را دارا است و الکترون ها در تراز ظرف هيناح

 ییعلت وجود قله ها بهشوند.  جييتراز رسانش تهتوانند به 

در مسائل  ی، از دی اكسيد تيتانيومدر محدوده مرئ

 .[8] استفاده كرد می توان سانسيلوم

های  سازی در این پژوهش، نتایج محاسبات حاصل از شبيه

مدهای ارتعاشی تعيين ساختاری شامل بهينه سازی و 

كسيد او دی   مركب كربن برای ساختار)مدهای فونون( 

مولکول  ارائه شده است. ساختار پایه الماسیا لحاظ بتيتانيوم 

ساختار تعداد مشخصی اتم در دی اكسيد تيتانيوم بر روی 

مطالعه این ساختار .  (1)شکل ) گرفته است قرارالماس 

مركب با هدف ایجاد یک ساختار چندگانه است تا بتوان 

ا شش قرار داد. بوسيعی از ناحيه طيفی را تحت پو محدوده

ن توجه به ساختاری كه مورد استفاده واقع می شود، اكسيژ

 تمایل بوده ودر نقش پذیرنده و تيتانيوم در نقش دهنده 

 ساختار كربنی به جذب سطحی تيتانيوم می باشد.

 

 

در حضور دی اكسيد  بهينه سازی شده نانوالماس: ساختار 1شکل 

 تيتانيوم

باتی مورد محاسروش و طیف سنجی رامان  -2

 استفاده

پدیده ای در رابطه با پراكندگی از نوع طيف سنجی رامان 

ناكشسان است كه در چارچوب نظریه كلاسيک و نظریه 

یک روش بسيار اختلال مکانيک كوانتومی قابل بحث بوده و 

حساس و قوی برای مطالعه پيوندهای كربنی می باشد كه 

 3spو  2spقدرت تشخيصی بالایی در شناسایی قسمت های 

دارد. پدیده رامان در جابجایی فركانس نور پراكنده شده 

برای محاسبه نسبت به فركانس تهييجی مشاهده می شود. 
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مدهای ارتعاشی از روی بحث مربوط به پراكندگی رامان، نياز 

به حضور یک ميدان الکتریکی خارجی است تا پس از 

سيستم  ارتعاشات هسته ای به عنوان اختلال مرتبه دوم بر

. طبق اصل پایستگی انرژی، تغيير انرژی در عمل كند

مولکول در طی فرآیند پراكندگی منجر به تغيير انرژی در 

فوتون با همان مقدار ولی جهت متفاوت می شود. مدهای 

ارتعاشی توسط اعمال مشتق گيری مرتبه دوم از انرژی 

 بدست می آید )دامنه ارتعاشی( نسبت به موقعيت های اتمی

(
2

2

,0
QQ 






 
ه تایيد طبيعت بنيز . دليل این امر (

كمين های فركانس های حقيقی یا حالت  نقاط پایا به صورت

با توجه به شدت ضعيف سيگنال های گذاری بر می گردد. 

رامان، لازم است تا ساختار با تعداد اتم های بيشتری در نظر 

 بگيریم.

دی اكسيد تيتانيوم ر ارتعاشی ساختار الماس در حضو مدهای

اتم  60تعداد با لحاظ كردن با استفاده از نظریه تابعی چگالی 

تقریب چگالی محلی بدست در كل ساختار و با استفاده از 

محاسبات انرژی خودسازگار با استفاده از نرم  .آمده است

رهيافت نظریه تابعی انجام پذیرفته است.  09افزار گوسين 

ل معادله شرودینگر و با در نظر بر اساس ح 1(DFTچگالی )

گرفتن اوربيتال های مولکولی است كه به صورت مستقيم از 

اغلب به عنوان  DFTاصول نظری بدست می آیند. روش 

یک روش ابتدا به ساكن برای در نظر گرفتن ساختار 

الکترونيکی مولکول در نظر گرفته می شود. در این روش 

الکترون بجای تابع انرژی بر حسب جملاتی از چگالی تک 

موج توصيف می شود. استفاده از پتانسيل های تابعی جهت 

توصيف اندركنش های كوتاه برد بين اتم های كربن بوده كه 

می  3spو  2spباعث مدل سازی موفقيت آميز پيوندهای 

این انرژی شامل جملات انرژی جنبشی، انرژی شود. 

انرژی تبادلی  اندركنشی با ميدان خارجی، انرژی كولومبی، و

انتخاب جزئيات مربوط به انتخاب پایه، مدلسازی با . می باشد

در بسته محاسباتی  *31G-6با پایه انتخابی  B3LYPتابع 

Gaussian 03  پایه های اتم مركز و در نظر گرفتن و

                                                                                              
 
1 Density Functional Theory 

برای   2p2 2s2[He]الکترونی به صورت  های پيکربندی

م انجام گرفته برای تيتانيو  2s4 2d3 6p3 2s3[Ne] كربن و

انتخاب پایه یک توصيف ریاضی از اوربيتال های  .[9] است

درون یک سيستم جهت تركيب تقریب تابع موج الکترونيکی 

رای انجام محاسبات نظری می كل است كه مورد استفاده ب

انتخاب پایه همچنين مولفه ای می باشد كه توسط  باشد.

 DFTمحاسبات  استفاده كننده می تواند تغيير یافته و در

[. یک پایه انتخابی بطور جامع یک 10استفاده گردد ]

موعه ای از بردارهایی است كه یک فضا را در جایی كه جم

مساله جواب پيدا می كند را توضيح می دهد. پایه انتخابی 

)از نظر  برای مجموعه ای از تابع های تک ذره ای غير عمود

کولی بکار می رود. برای استفاده در اوربيتال های مول جهت(

های اساسی و مهم در  انتخاب این پایه ها یکی از عامل

 .[11] محاسبات می باشند

ه بعناصر ماتریسی هاميلتونی با استفاده از چگالی مربوط 

برای تابع موج پتانسيل در نظر گرفته شده و موج تخت 

به  بعد از محاسبات مربوطهاست.  بودهمورد استفاده سيستم 

برای آنگستروم  54/1ی، طول پيوندی بهينه بهينه ساز

آنگستروم برای پيوندهای  98/1 ،كربن-پيوندهای كربن

ا طول پيوندی تيتانيوم ب و اكسيژن –تيتانيوم مربوط به 

بدست آمد. همچنين، فاصله اتم  آنگستروم 57/۲ اكسيژن

و  آنگستروم ۲8/1 تيتانيوم در دی اكسيد تيتانيوم با كربن

 14/1 ول در دی اكسيد تيتانيوم با كربنفاصله اكسيژن ا

 با و فاصله اكسيژن دوم در دی اكسيد تيتانيومآنگستروم 

مدل در نظر همچنين، . آنگستروم می باشد 53/1كربن 

با در نظر گرفتن حجم ثابت و  اتم 60گرفته شده شامل 

( نيز نشان دهنده 1شکل ) است. ساختار در طول فرآیند

 Gaussviewبا استفاده از برنامه  ساختار مورد نظر است كه

 رسم شده است.

 

 مدهای ارتعاشی -1-2

بعد از بهينه سازی ساختار مورد مطالعه شامل نانوالماس + 

و محاسبه طيف ارتعاشی این ساختار (( 1)شکل )تيتانيوم 

مدهای ارتعاشی گوناگونی حاصل شد كه در ادامه درج 

ی چگالی نتایج حاصل از محاسبات نظریه تابعگردیده اند. 

منجر به ارائه مدهایی به صورت مد ارتعاشی مربوط به الماس 

، مد مربوط به فاز نانویی الماس در cm 6313 (g2T)-1در 
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1-cm ۲115  به قاعده انتخاب بنيادی رامان و مجاز شد كه

. همچنين [13و  1۲] شود بودن مدهای فونون مربوط می

 يد تيتانيومدی اكس نانویی هایمد محاسبات منجر به ارائه

 cm 73۲-1و cm 4۲۲ (gE)  ،1-cm 61۲ (g1A )-1در 

(g2A )مد عادی رامان  .قاعده انتخاب است اط بتبكه مر شده

مربوط به ارتعاش  61۲و  O – O پيوند مربوط به 4۲۲

و  14] بسيار حساس می باشد می باشد كه Ti – Oخمشی 

نيوم . داده های بدست آمده در رابطه با مدهای بين تيتا[15

و كربن چيزی را گزارش نمی كنند كه می تواند به علت 

هایی نظير عدم تمایل دو ساختار متفاوت برای تشکيل پيوند 

یا كم بودن تعداد اتم های درگير در هر یک از ساختارها 

 مربوط باشد.

 گیرینتیجه -3

مطالعه و بررسی ساختارهای نانوالماسی در حضور مولکول 

ستفاده از روش نظریه تابعی چگالی دی اكسيد تيتانيوم با ا

جهت بدست آوردن مدهای ارتعاشی ساختار مورد اشاره شده 

استفاده شده كه نتایج حاصل نشان می دهند كه مدهای 

ارتعاشی بدست آمده دارای اعتبار خوبی در مقایسه با نتایج 

می تواند در  نتایج بدست آمدهتجربی گزارش شده هستند. 

ی و نشر ميدانی مورد استفاده واقع كاربردهای لومينسانس

برخی جابجایی ها در مدهای ارتعاشی مشاهده می  گردد.

شود كه مربوط به استفاده از پایه انتخابی و همچنين اعمال 

دقت جهت بالا بردن اعتبار محاسبات می باشد. همچنين 

عدد در نظر گرفته  60تعداد اتم ها كه در این محاسبات 

 محاسبات می باشد. انجام يدی جهتشده، یکی از نکات كل

1cm 
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