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 های کليدی واژه  چکيده

ها با زمینه پلیمری به خصوص کامپوزيت ،جهت که مواد کامپوزيتی از آن

پذيری نسبت به صدمات ايجاد شده در فرم ترک و شکستگی ساختارهای آسیب

های علمی جديد در جهت ايجاد يک واحد کنترل های اخیر تلاش. در سالهستند

ها داخلی صورت گرفته است، تا بتواند به صورت خودمختار در ترمیم کامپوزيت

سازی عمل کند. نام اين نظريه خودترمیمی است. نظريه خودترمیمی ناشی از همسان

-ها به خودیها وبريدگیخمترين زگونه که عمیقدهد؛ همانبیولوژيیکی، نشان می

توان اين ادعا را کرد که تمام مواد طبیعی قابلیت ترمیم شوند، میخود ترمیم می

های موجود ساختار خود را دارند. در اين مقاله، مطالعه بر روی خواص میکروکپسول

از اين  هدف .گیردهای خودترمیم پايه کپسولی مورد بررسی قرار میدر کامپوزيت

 و کربنی هاینانولوله بین آن از ناشی انرژی و کنشبرهمگیری میزان ندازها بررسی

های موجود در مواد به عنوان ماتريس پايه در میکروکپسول فرمالدهیداوره پلیمر

 است. در ابتدا تأثیرات تئوری تابع چگالی روش خودترمیم پايه کپسولی، به

 عاملی هایگروه گرفت. پس از آنقرار  مورد بررسی هانانولوله قطر و کايرالیتی

 یپايه بر که يانگ مدول گیرند. در آخر میزانمی قرار نانولوله بر روی متفاوت

 قرار محاسبه دارد، مورد قرار شکل الاستیک تغییر یمحدوده در کرنشی انرژی

 گرفت.
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Since the composite materials, especially with polymer matrix 

composite is vulnerable structures to injuries in the form of cracks 

and fractures Since the composite materials, especially. In recent 

years, new scientific efforts have been made to create an internal 

control unit, to be able to act autonomously in composite 

restorations. The theory is resilient Biologically matched resilient 

theory of shows, just as the deepest wounds cuts to heal itself, can 

claim to be all natural substances have the ability to repair its 

structure. In this paper, the study on the healing properties of the 

microcapsules contained in the composite capsular base is 

examined and to investigate the interaction between carbon 

nanotubes and energy from urea formaldehyde polymer as the 

base matrix resilient material base in the microcapsules contained 

in the capsule, the method theory density function. At first the 

effect of chirality and diameter of the nanotubes was investigated. 

After that different functional groups are placed on the nanotubes. 

Finally, the Young's modulus that is based on the strain energy in 

the elastic deformation range, was calculated. 
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 مقدمه  -5

مخصوص،  وزن بودن پايین خاطر بهها امروزه کامپوزيت

 به مدول وزن) استحکام ويژه( و نسبت به نسبت استحکام

ناسب به طور مشخصی برتر از مواد فلزی وزن)مدول ويژه( م

 با شده تقويت هایکامپوزيت خاطر همین باشند. بهمی

مواد مهندسی شناخته  از اصلی گروه يک عنوان به الیاف

اند که در بسیاری کاربردهايی که کاهش وزن سازه شده

 تواندمی اهمیت دارد، مانند صنايع هوايی، شیمیايی و غیره

 . شوند فلزات جانشین

پذيری نسبت به صدمات ساختارهای آسیبها کامپوزيت

 در هاآسیب اين .ايجاد شده در فرم ترک و شکستگی هستند

 پلیمری هایکامپوزيت آن تبع به پلیمری و ساختارهای

د. شون ظاهر مختلف طولی هایمقیاس در است ممکن

در  ،کاربرد برای عمولاًم هاکه کامپوزيت جاآن  از همچنین

-می قرار استفاده مورد یفشار بارگذاری تحترهايی ساختا

 متری،میلی هایمقیاس در ذکر شده هایترک گیرند

 را موثری نواقص تجمیع، در نانومتری حتی و میکرومتری

 ساختار تخريب به منجر نهايت در و کرده بدنه ايجاد در

 گردند.می

از اين رو امروزه تحقیقات علمی در جهت شناخت و ساخت 

دی است که توان ترمیم ساختار خود را داشته باشند. اين موا

 شوند. موادمواد امروزه با عنوان مواد خود ترمیم شناخته می

-بادوام بودن، ترايمن جهت در را نوين مسیر يک خودترمیم

 قابل چهنکنند. آمی ما ايجاد برای مندیصرفه و بودن، تر

 خودترمیم مواد خلق و تفکر پايه که است اين است؛ تاکید

 ساخت پشتوانه که بود طبیعی مواد طبیعت، بیولوژيک قانون

 .]5-0[ توانمند به ترمیم خود گرديد اما غیرزنده مواد

 نشان( 5شکل ) در که طورهمان کلی طور به خودترمیم مواد

 شوند:بندی میدسته تقسیم سه به است شده داده

 ذاتا ادمو -9مويرگی  مدل -2کپسولی  پايه مواد -5

 خودترمیم

 

 .]7[ خودترمیمی هایروش بندیدسته (5)شکل 

 ايجاد حین در ترمیم مکانیزم نظر از هاديدگاه اين از يک هر

-ی اول مواد پايه کپسولی میهستند. دسته متفاوت آسیب

ها به صورت يکنواخت در اين مواد میکروکپسول باشند.

 دلیل انی که بهزم . تاشونددرون ماتريس پلیمری جاسازی می

در  های مکانیکی،شکافی ايجاد شودتنش فشار، ضربه و يا

 اثر در شکاف، معرض در کپسول تريننزديکاين زمان 

ترمیم  عامل و شودمی پاره شکاف انرژی گسیختگی برخورد

 [.1] گرددرها شده و فرآيند ترمیم آغاز می

 هب ترمیم عامل عنوان به که موادی ،مويرگی ترمیم روش در

و  مويرگی هایکانال صورت به هايیشبکه در روندمی کار

 به هاشبکه گیرند. اينمی قرار موئینه صورت به توخالی

در . دماننمی باقی ماده درون در داخلی اتصالات صورت

 خودترمیم موجود در اين اتصالات مواد ،آسیب زمان ايجاد

 [.3] گیرد. در نتیجه عمل ترمیم انجام میشوندمی آزاد

خود  ترمیم توان ذاتی صورت به که هستند موادی سوم دسته

 عامل هاآن داخل در نیست نیاز ديگر د. بنابرايندارن را

 ايجاد و زنجیره تحرک به استناد با مواد شود. اين ترمیم تعبیه

 پذير، ذوببازگشت پلیمريزاسیون ای،شبکه پیوندهای

 وانفعالاتفعل و هیدروژنی پیوندهای ترموپلاستیک، فازهای

 بهد. کننمی اندازیراه سیستم درون را خودترمیمی يونی،

 توان ها،واکنش اين از يک هر بودن پذيربازگشت دلیل

 [.53] دارد مواد وجود اين در ترمیم بار چندين

در اين مقاله مواد خودترمیم پايه کپسولی مورد تحقیق قرار 

 بسیاری از یبرا کپسولی پايه خودترمیم گرفته است. مواد
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-می پیشنهاد موادکامپوزيتی یتنش فشار تحت کاربردهای

 طی در هسته احتباس روش از بیشتر مواد اين شوند. در سنتز

شود. می استفاده پوسته جداره درجای پلیمريزاسیون فرايند

 يک در مکانیکی اختلاط جريان در ترمیم عامل اصل در

 مورد نظر زمان اتد. اين مواد افتمی گیر کامپوزيتی جداره

 جداره در بايستیايجاد شکاف در کامپوزيت می يعنی

 چالش خود کند. اين حفظ را خود اولیه شرايط کپسول

 جداره از است ممکن داخلی ماده که چرا بزرگی است،

 شود. بنابراين خارج از آن زمان مرور به و کند نشت کپسول

بسیار  سازیآماده و تهیه شرايط به هامیکروکپسول خواص

 خواص با هامیکروکپسول سازیآماده واقع در. است حساس

. خودترمیم لازم است نانوکامپوزيت يک تولید برای مطلوب

 مورفولوژی با حاوی مواد خودترمیم هایمیکروکپسول

مکانیکی  خواص و بالا حرارتی ومقاومت شده اصلاح

 دهما عنوان به فرمالدهید و اوره اختلاط با تنهايی به مطلوب

 بدون افزودن مواد اين چرا که نیست. پذير امکان جداره

 مقاومت و نیستند مطلوب خواص حرارتی دارای نانوذرات

دهند. به همین منظور نمی نشان خود از نیز ایويژه مکانیکی

 گردد.ها اضافه میهای کربنی به جدار میکروکپسولنانولوله

 هایيتکامپوز پلیمر برای اساسی از آن جهت که چالش

 بین مشترک فصل پیوندهای کربنی هاینانولوله حاوی

 پیوندها اين همچنین .است پايه پلیمری ماتريس و هانانولوله

-می مشخص نانولوله به پايه ماتريس از را بار انتقال راندمان

 شیمیايی پیوند که است شده شناخته امر يک اين ،]55[ کند

بارگذاری در تواندمی پلیمری ماتريس و هانانولوله بین قوی

 از را پلیمری، ساختار بری، نیروی وارد فشار سنگین های

 که جاآن از د.کن منتقل نانوذره به پلیمر هایمولکول

 شده شناخته کاملاً امروز کربنی هاینانولوله بالای استحکام

 به کامپوزيتی را یماده تواند تواننیرو می انتقال اين است،

 .]52-59[ اندبرس بیشینه مقدار

 کامپوزيت استحکام افزايش ها،نانولوله افزايش با بنابراين

 آزمايشگاهی، هایشیوه در. شد خواهد محرض کاملاً پايه

 و هانانوکامپوزيت مختلف خواص روی بر کافی مطالعات

 یمحدوده در مطالعات اما. است پذيرفته انجام هانانولوله

 حاوی هایکروکپسولمی برای سازیشبیه صورت به و اتمی

است.  نشده انجام فراگیر صورت به هنوز کربنی هاینانولوله

 جمله از اتمی هایبررسی برای مدنظر تئوريک هایشیوه

 مولکولی دينامیک ،(MM)5 کلاسیک مولکولی مکانیک
2(MD) روش) اينشیو.ب.آ کوانتوم مکانیکی هایروش و-

 برای هاهشیو اين. است( کوانتوم مکانیک یاولیه های

 هایسیستم مشترکیفصل پیوندهای بررسی

 .]54-50[ مفیدند کربنی هاینانولوله/پلیمرکامپوزيت

 تئوری هایدسته به اينشیو.آب کوانتوم مکانیک یشیوه

 (DFT) چگالی تابع تئوری روش و (H-F) فوک-هارتری

 روش تر،قدقی روش میان اين در که شودمی بندی تقسیم

DFT است. 

پلیمر  پايه نانوکامپوزيت و کربنی هاینانولوله برای ينبنابرا

 و داد انجام را خاص هایبررسی توانمی نیز فرمالدهیداوره

 آورد.  دست به اتمی یحیطه در را تئوريک خواص

 کايرالیتی،ر تأثی ]57[ زادهمیرعباس و پیمازمین 2352 سال در

 تک ربنیک هاینانولوله بین کنشبرهم در را دما و شعاع

. کردند محاسبه شده مخلوط پلیمری یگونهسه و جداره

نانولوله بین کنشبرهم که داد نشان هاآن محاسبات نتايج

 و کايرالیتی به وابسته شده مخلوط پلیمرهای و کربنی های

. نیست وابسته عملیات دمای به اما است نانولوله شعاع

 زيکفی جذب مورد در ] 51 [ همکارانش و زیهمچنین 

 مطالعه کربنی هاینانولوله روی فلوروکربن هایرزين

 اين در کربنی هاینانولوله مختلف فاکتورهای تأثیر. کردند

 یويژه نقش و شعاع تأثیر تنها و گرفت قرار مدنظر هابررسی

 و گو همچنین. گرديد مشخص خواص روی بر آن

نانولوله مشترک فصل کنشبرهم انرژی ]53[ همکارانش

                                                           

1 Classic molecular mechanics  

2 Molecular dynamics  
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 دريافتندها د. آنکردن بررسی را اپوکسی پلیمر و کربنی های

  برابر کنشبرهم اين از حاصل انرژی مقدار که

 قسمت در شده ذکر مطالعات تمام. باشدمی 

 هایمیدان در که بود پذيرفته انجام MD یشیوه به فوق

 .بودند شده محاسبه هاکنشبرهم بررسی برای متفاوت نیروی

 یزمینه در گوناگونی هایبررسیMD ی یوهش در

 و کربنی نانولوله برشی استحکام و مشترکیفصل پیوندهای

 شده انجام (پلیمری هاینانوکامپوزيت) پلیمر هایماتريس

  .است

 و هاSWNT بین هایکنشبرهم ،]23[ همکارانش و گيان

 انجامMD ی شیوه به را اتیلنپلی و پروپیلنپلی/ استايرنپلی

 نقش مونومری ساختار که دادمی نشان هاآن نتايج .اندداده

 بین کنشبرهم استحکام تعیین در را حساسی بسیار

SWNT نیز ]25[ همکارانش و گو. کندمی ايفا پلیمر و 

 تقويت هایSWNTمشترکیفصل پیوندهای که دادند نشان

 استحکامی خواص بر تاثیری چه اپوکسی ماتريس کننده

 در آمده دست به استحکام میزان. دارند صلهحا کامپوزيت

 از. بود  Mpa 71 با برابر MD یشیوه به هاآن تحقیقات

 روی بر استايرنپلی مونومر تأثیر نیز ]22[ لی و لیاوو یطرف

 به را کربنی هاینانولوله الکتريکی و مکانیکی مشخصات

 که دريافتند هاآن. دادند قرار بررسی مورد  MM روش

 يک برای  -ev 45/3 از استايرنپلی و فیلر بین یوندپ انرژی

 مونومری  13 یزنجیره يک برای -ev22/3 به منفرد مونومر

پلی مشترک فصل پیوندی استحکام هاآن. يابدمی افزايش

 تقريبی صورت به را جدارهتک کربنی ینانولوله/ استايرن

Mpa503 برای معمول مقدار از بیشتر که آوردند دست به 

 .است کربنی ینانولوله/ پلیمری هایکامپوزيت ساير

نانولوله بین چسبندگی شده ذکر مطالعات اينکه به توجه با

 در کلی طور به را کامپوزيت یپايه پلیمرهای و کربنی های

 به را هاآن وابستگی کند،می مطرح فیزيکی جذب حالت

 د.دهمی نشان واندروالس ضعیف کنشبرهم نیروهای

 نیروهای سبب به کربنی هاینانولوله معمولاً کهاين لدلی به

 گیرند،می قرار هم کنار در ایتوده صورت به واندروالسی

 علاوه به. است مشکل بسیار پلیمری ماتريس در هاآن توزيع

 تأثیر نانوذرات، خود العادهفوق مکانیکی خواص وجود با

 مدول و مکانیکی خواص روی خاص و شگرف

 پیوندهای اين امر دلیل شود.نمی ايجاد هامیکروکپسول

. است پايه پلیمری ماتريس و کربنی هاینانولوله بین ضعیف

 عدم ،مکانیکی خواص در تأثیر عدم دلايل از ديگريکی

 .است پلیمر هایمولکول بین هانانولوله يکنواخت توزيع

 هایکیفیت نانوکامپوزيت بهبود برای اصلی چالش بنابراين

 صورت به کربنی هاینانولوله بررسی پايه کپسولی خودترمیم

 به يابیدست برای ،فرمالدهیدپلیمری اوره ماتريس در منفرد

 به تا است؛ مولکولی راستاسازیهم و يکنواخت توزيع

 تنها اين. يابیم دست مناسب مشترکیفصل هایکنشبرهم

 ینانولوله به پلیمری ماتريس از نیرو انتقال بهبود برای راه

-العادهفوق مکانیکی خواص از گیریبهره در نتیجه و کربنی

 .باشدمی کربنی هاینانولوله ی

 سازیمدل -2

 های کوانتومينظریه -2-5

 مهم ابزاری به مولکولی، سازیمدل اخیر، هایسال در   

 الاستیک،خواص مانند مواد فیزيکی خواص تخمین برای

 خواص از بسیاری و ارتعاشی هایفرکانس ساختار اتمی،

 ترکیبی سازی مولکولیمدلاست.  شده تبديل ديگر،

 روش فرض اين که گیرد،می نظر در مواد برای را ناپیوسته

 طولی درمقیاس اتمی بین هایکنشبرهم یمطالعه برای را

 سازد.می قدرتمند بسیار نانومتر،

 نظريه کلاسیک و کوانتومی دو مکانیک هاینظريه         

 فیزيکی هایسیستم اکثر توصیف برای استفاده وردم اصلی

 هایمسئله تنها که است اين هااصلی آن محدوديت اما. هستند

 حل دارای هاچارچوب اين در ایذره دو و ایذره تک

 ذره دو از بیش هایسیستم بررسی برای و هستند دقیق تحلیلی

 و يافته توسعه هایتقريب و هانظريه از بايد کلی حالت در
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ذرهبس مسائل حل برای. استفاده نمود محاسباتی هایروش

 آمده به وجود متعددی هایروش جامدات و مولکولی ای

 فوک -هارتری و هارتری هایروش به جمله آن است. از

 برای وردش روش قضیه دو اين نمود. اساس اشاره توانمی

 است. دستگاه پايه حالت تابع و پايه حالت انرژی کردن پیدا

 در پايه حالت تابع برای شکل خاصی چون روش دو اين در

 با پايه انرژی و پايه حالت تابع نهايت در گیريم،می نظر

 در روش دو اين که است شده آيد. ثابتدست می به تقريب

 برای ولی دارند خوبی کارايی مولکولی و اتمی مسائل حل

 در روش دو اين از نیستند. بنابراين مناسب جامدات چندان

 ما در هدف شود. چونمی زيادی استفاده کوانتومی شیمی

 مورد در بیشتری توضیح است، جامدات مسائل حل اينجا

 انواع ایذرهبس مسائل حل دهیم. براینمی روش دو اين

 پايه حالت تابع جای به که دارد، وجود هاروش از ديگری

 الیچگ هاروش کنند. در اينمی استفاده الکترونی چگالی از

با استفاده از . شودمی محاسبه دستگاه پايه حالت در الکترونی

 پايه حالت جمله انرژی از دستگاه خواص چگالی الکترونی

 روش به هاروش اين جمله شود. ازمی محاسبه دستگاه

نمود.  اشاره توانچگالی می تابعی نظريه و فرمی-توماس

 مسائل حل در چگالی تابعی نظريه روش که است شده ثابت

قدرتمند است. استفاده از اين نظريه به همراه  بسیار جامدات

ايی از ذرهشم منجر به يک توصیف تک –رهیافت کان

-شود که تاثیر به سزايی در سادهايی میذرههای بسسیستم

به همین دلیل امروزه مبنای اکثر  ها دارد.سازی محاسبات آن

ساسی فیزيک ئل امحاسبات کوانتومی بلورها که جزء مسا

 .]29[ ماده چگال است، قرار گرفته است

 

 ساختار محاسبات انجام امکان WIEN2K افزارینرم بسته

 فراهم چگالی تابعی نظريه از استفاده با را جامدات الکترونی

 شده تقويت تخت موج روش مبنای بر افزارنرم اين. آوردمی

 از يکی که است، (FP_LAPW) کامل پتانسیل يا خطی

-می شمار به نواری ساختار محاسبه برای هاروش ترينیقدق

 و بلوری ساختارهای توانمی افزارنرم اين از استفاده با. آيد

 خصوصیات از بسیاری و کرده سازیشبیه را نانوساختارها نیز

 کرد. پیشگويی را هاآن فیزيکی و مکانیکی

توضیحات جامع و کافی در رابطه با نظريه تابعی چگالی و 

      سازی آن در پیوست ارائه شده است.های سادهرهیافت

 WIEN2Kافزار نرم - 2-2

يک برنامه محاسباتی نوشته شده  WIEN2k افزارینرم بسته

به زبان فورترن تحت سیستم عامل لینوکس است. اين برنامه 

نوشته شده و  (DFT)در چارچوب نظريه تابعی چگالی 

( LAPW)د يافته خطی  مبنای محاسبات آن موج تخت بهبو

 الکترونیکی ساختار محاسبات راستای در WIEN2kاست. 

 جامدات و هامولکول مولکولی دينامیک هایسازیشبیه و

 گیرد. می قرار استفاده مورد

پايه مجموعه ايجاد به منجر اتمی هایاوربیتال خطی ترکیب

 توانمی بهبود نتايج، راستای در که گرددمی ثابتی و عددی

کرد.  لحاظ نیز را زتا چند و هااوربیتالقطبی بودن  شرط

 در همبستگی-تبادل به تابعیت دستیابی برای موردنیاز تقريب

 چگالی تقريب از استفاده با شم،-کوهن معادلات حل

 (GGA)و يا تقريب شیب تعمیم يافته  (LDA)موضعی 

 .)مراجعه به پیوست(گردداعمال می

ک اين نرم افزار در ابتدا بايد برای انجام مدل سازی به کم

های غیر معادل مشخص گردد. پس از آن نوع تعداد اتم

Hی کربنی شبکه، که به عنوان مثال برای نانولوله
باشد.  می 5

 .گردددر ادامه پارامترهای شبکه بر حسب آنگستروم وارد می

ها به نرم سپس اطلاعات مربوط به مختصات هر يک از اتم

ها در شود. در آخر با مشخص کردن تعداد اتمافزار داده می

 کند. افزار ساختار مورد نظر را ترسیم میساختار، نرم

 توانمی افزارنرم استفاده با به کمک ساختار ارائه شده و 

 آورد: دست به موردنظر سیستم برای را زير اطلاعات

                                                           

1 Hexagonal 
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 های جزی و کلیانرژی -5

 نیروهای اتمی  -2

 فشاربررسی اثر  -9

 بار مولیکن -4

 الکترونیبار چگالی  -1

 خواص اپتیکی -0

 محاسبه خواص الاستیسیته -7

 چگالی حالت اوربیتالی وموضعی -1

 

 نتایج و بحث -9

کربني در  هایتاثير قطر و کایراليتي نانولوله-9-5

  اوره فرمالدهيد تعامل با

-پلیمر اوره جذب در ها کربنیدر ابتدا تاثیر قطر نانولوله

 هايیسیستم روی بر DFT محاسبات فرمالدهید، به کمک

 کربنی ینانولوله نوع سه فرمالدهید ومونومر اوره شامل

 ،119/53 )مختلف  قطرهای با( 54،3) ،(53،3) ،(0،3)

-بررسی می آنگستروم 44/23 ثابت طول و( 004/4 ،774/7

 طولی راستای در فرمالدهیدمونومر اوره از اين جهت .گردد

شود. چرا که برطبق محاسبات می ديکنز نانولوله به قطری و

 فرمالدهیداوره مونومر کنشبرهم صورت گرفته انرژی

 و کايرالیتی با کربنی هاینانولوله یجداره به شونده نزديک

 بود.  خواهد متفاوت شده ذکر قطرهای

 بر فرمالدهیدمونومر اوره جذب برای کنش بهینهانرژی برهم

دو جهت قطری و طولی  کربنی در هاینانولوله سطح روی

  نشان داده شده است. (9)و  (2) هایشکل در

کنش بین نانولوله و اوره ( تاثیر شعاع نانولوله بر انرژی برهم2شکل )

 فرمالدهید در جهت جذب قطری.

کنش بین نانولوله و اوره ( تاثیر شعاع نانولوله بر انرژی برهم9شکل )

 فرمالدهید در جهت جذب طولی.

-اوره مونومر به و فاصله تعادلی مربوط بهینه فضايی آرايش

 کربنی هاینانولوله یديواره به شونده نزديک فرمالدهید

 آرايش تحت زيگزاگ کايرالیتی با نقص بدون جدارهتک

 .است شده داده نشان  (4) شکل در مطلوب فضايی
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 های کربنی و اوره فرمالدهید.فاصله تعادلی بین نانولوله (4)شکل 

 کرد محاسبه توانمی آمده، دست به نتايج به توجه با بنابراين

 فرمالدهید اوره مونومر بین به ترتیب تماس یناحیه تأثیر که

 کربنی هاینانولوله بیشتر از (54،3) کربنی هاینانولوله و

 .است( 53،3) کربنی هاینانولوله و پس از آن (0،3)

 کربنی ینولولهنا دهد؛ سیستمنتايج بدست آمده نشان می

و  تربزرگ  دارای فرمالدهیدبه همراه پلیمر اوره( 54،3)

 شده بررسی هایسیستم ساير به نسبت کوچکتر فاصله تعادلی

بنابراين در میان اين سه نانولوله در تعامل با پلیمر  .هستند

 تر عمل خواهد کرد.فرمالدهید موفقاوره

-ها دو نوع نانولولهنوع نانولوله در ادامه برای بررسی تاثیر

آنگستروم مورد  44/23 (  با طول ثابت54،3( و )4،4کربنی )

بررسی قرار خواهد گرفت. نتايج حاصل از اين بررسی در 

 .ارائه شده است (5)جدول 

 

 

 اتم تريننزديک بین تعادلی فواصل و کنشبرهم هایانرژی (5)جدول 

 کربنی.یولهنانول کربن اتم و فرمالدهیداوره

 d( ) System 

235/3- 214/2 UFC/(14,0)SWCNT-

transversal 

542/3- 435/2 UFC/(14,0)SWCNT-

longitudinal 

519/3- 919/2 UFC/(4,4)SWCNT-

transversal 

554/3- 192/2 UFC/(4,4)SWCNT-

longitudinal 

 

 بین تعادلی فواصل و نشکبرهم هایمقادير مربوط به انرژی

کربنی یکربن نانولوله اتم و فرمالدهیداوره اتم تريننزديک

ی کربنی زيگزاک نانولوله ،دهد کهنشان می (5)در جدول 

باشد. بنابراين اين کنش بیشتر می( دارای انرژی برهم54،3)

ها در تعامل با پلیمر نانولوله هم از نظر قطر و هم نوع نانولوله

 باشد. رمالدهید دارای پايداری بیشتری میفاوره

 DOS یا موضعي یدانسيته ميزان -9-2

جا با با توجه به نتايج بدست آمده در قمست قبل در اين

 ینانولوله سطح در فرمالدهیداوره ، مونومرDOSمحاسبه 

الکترونیکی  ساختار بیشتر وضوح( 54،3) جدارهتک کربنی

 .قرار خواهد گرفت بررسی مورد

 سیستم کربنی، ینانولوله به مربوط  DOS(1) شکل

 و فرمالدهیدبه همراه پلیمر اوره (54،3) کربنیینانولوله

 تراز. دهدمی نشان را شده جذب فرمالدهیدمونومر اوره

 .است شده داده نشان (1) شکلنیز در  (Efفرمی)
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-ینانولوله سیستم اولیه، کربنی ینانولوله به مربوط  DOS (1)شکل 

 فرمالدهیدمونومر اوره و فرمالدهیدبه همراه پلیمر اوره (54،3) کربنی

 شده. جذب

 جذب فرمالدهید،( اوره54،3کربنی )نانولوله سیستم برای

 نزديک DOS بر تأثیری سطح روی فرمالدهیداوره مونومر

( سیستم) شده ايجاد ترکیب DOS و ندارد فرمی تراز به

-برهم بنابراين. است نانولوله کربنی DOS با قمنطب تقريبا

 ضعیف کربنی ینانولوله و فرمالدهیداوره مونومر بین کنش

 . است

 کربنی ینانولوله از شده منتقل خالص بار توانهمچنین، می

 .محاسبه نمود مولیکن بار آنالیز از استفاده با  مونومر را به

-اوره مونومر زا الکترون 22/3 بار دهدمی نشان هابررسی

کربنی سیستم نانولوله در کربنی ینانولوله به فرمالدهید

  .يابدمی انتقال فرمالدهیداوره و (54،3)

بین  غیرکووالانسی هایکنشبرهم ؛دهدنشان می نتايج اين

 و افتدمی فرمالدهید اتفاقکربنی و مونومر اورهنانولوله

نانولوله  روی رب فرمالدهیداوره مونومر فیزيکی جذب موجب

-شود با عاملاز اين روی در ادامه تلاش می .شودمیکربنی 

کنش بین نانولوله و پلیمر را دار نمودن سطح نانولوله برهم

 تر نمود.قويی

 های کربنيفرمالدهيد و نانولولهاوره مونومر -9-9

 شده دارعامل

 هاینانولوله روی بر ضعیف بودن جذب بین مونومر دلیل به

تر در جهت قوی تحقیقاتی تولید، اولیه با شرايط نیکرب

ها نمودن جذب صورت پذيرفته است. يکی از اين روش

 کربنی هاینانولوله روی بر فرمالدهیداوره مونومر جذب

 مانند عاملی هایگروه کل در. ]24[ باشدشده می دارعامل

-) هیدروکسیل ،(COOH-کربوکسیلیک) اسید گروه

OH)آمین یهاگروه يا و (-NH2) اصلاح فرايند درخلال 

 .گیرندمی قرار کربنی هاینانولوله روی سطحی

( در NH2-( و )OH-در اين مقاله دو نوع گروه عاملی )

فرمالدهید مورد ( در تعامل با اوره54،3کربنی )سطح نانولوله

 به فرمالدهیداوره در اينجا مونومرگیرد. بررسی قرار می

-اوره Oاتم شود کهکربنی نزديک میهای به نانولولگونه

 شود. نزديک نانولوله روی عاملی گروه H اتم به فرمالدهید

-فرمالدهید و نانولولهمیزان فاصله تعادلی بین مونومر اوره

قابل مشاهده  (7( و )0های )دار شده در شکلکربنی عامل

 است.

 

  OH-عاملی  روهدار با گفاصله تعادلی بین نانولوله کربنی عامل (0)شکل 

 فرمالدهید.و اوره
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-دار با گروه عاملی فاصله تعادلی بین نانولوله کربنی عامل (7)شکل 

NH2  فرمالدهید.و اوره 

-گروه دار شده باکربنی عاملکنش بین نانولولهبرهم انرژی

 با مونومر اوره فرمالدهید به  NH2- و  OH-عاملی  های

 . است  -ev 91/3و -ev45/3 برابر ترتیب به تقريبی صورت

کنش و فاصله تعادلی بین برهم بنابراين مقايسه مقادير انرژی

فرمالدهید  برای دو دار شده و مونومر اورهنانولوله عامل

-اورهو   SWNT-OH/فرمالدهیدسیستم اوره

-سیستم اوره دهد،نشان می  SWNY-NH2/فرمالدهید

تعادلی و فاصله  داشتن به علت  SWNT-OH/فرمالدهید

 اين باشد.کنش بیشتر دارای پايداری بیشتری میانرژی برهم

 بین را بهتری چسبندگی  OHعاملی گروه دهدمی نشان

 ضمن در. کندمی ايجاد فرمالدهیداوره و کربنی ینانولوله

 بیش  SWNT-OHو فرمالدهیداوره بین کنشبرهم انرژی

 است. ملعا بدون ی کربنیبه نانولوله مربوط مقدار از

 از بعد و ، قبل SWNT-OH سیستم DOSدر ادامه 

-ی کربنی عاملنانولوله روی بر فرمالدهیداوره مونومر جذب

 گردد.دار شده محاسبه می

سیستم DOS نشان داده شده  (1)همانطور که در شکل 

به  SWNT-OHنسبت به   SWNT-OH/فرمالدهیداوره

 همچنینمیزان اندکی به سمت راست حرکت داشته است. 

 فرمالدهیداوره ازالکترون که  9/3 بارباتوجه به میزان 

 بین تریقوی پیوندهای شده است. منتقل  SWNT-OHبه

SWNT-OH  نسبت سیستم  فرمالدهیدو اورهSWNT  و

 .پذيردمی فرمالدهید صورتاوره

 

 مونومر جذب از بعد و قبل،  SWNT-OH سیستم  DOS (1)شکل 

 دار شده.ی کربنی عاملنانولوله روی بر فرمالدهیداوره

مدول بر  فرمالدهيداوره مونومرتاثير جذب  -9-4

 کربني هاینانولوله یانگ

 ثابت فرمالدهید براوره مونومر تأثیر بررسی به بخش اين در

 عامل -2و  نقص بدون -5) صورت به SWNT الاستیک

 پردازيم.می DFT محاسبات از استفاده ( با OHبا شده دار

 و کربنی هاینانولوله يانگ مدول آوردن دستبه برای

 بايد محوری جهت در SWNT فرمالدهید/اوره سیستم

 انرژی حالت شود. در اين کشیده يا فشرده کمی نانولوله

 گام گردد. هرمی محاسبه کرنش مقدار هر برای کرنش

 گرفته درنظر A337/3 برابر زیسامدل اين در افزايشی

 انرژی تغییر در که دهدمی نشان( 3)است. شکل  شده

 فرمالدهید/بدون نقص و سیستم اورهSWNT کرنشی

SWNT در شده رفته کار به کرنش از تابعی عنوان به 

 کند.می تغییر هارمونیک یمحدوده
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 فرمالدهید/و سیستم اوره SWNT کرنشی انرژی ( تغییر در3شکل )

SWNT کرنش. از تابعی عنوان به 

 انرژی دوم مشتق يانگ،  مدول آوردن مقدار دست به برای

 ترتیب اين گردد. به محاسبه بايد کرنش به نسبت کرنشی

                                   آيد:     می دست به زير یرابطه توسط يانگ مدول

(5) 2
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1 sE
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جايی(  کرنش )جابه و کرنش انرژی SE آن در که

Vو  محوری  نیز پواسون است. نسبت سیستم تعادلی حجم 

محوری  کرنش به trans تراگذر کرنش نسبت صورت به

axial آيد:می دست به                                                     

(2) trans

axial









 

 مدول است. میزان فشردگی بیانگر منفی علامت آن در که

 بدون نقص برابرSWNT  برای شده محاسبه يانگ

GPa313 و برای  SWNT-OHبرابر GPa319  .است

 فیزيکی جذب از پس مذکور هاینانولوله يانگ مدول

 SWNT برای حالت GPa322 به فرمالدهیداوره مونومر

می کاهش SWNT-OH برای GPa311 بدون نقص و

 GPa07 نقص مدول يانگ بدون SWNT يابد. برای

 میزان نیز به شده دارعامل حالت يابد. برایکاهش می

GPa21 کاهش فرمالدهیداوره فیزيکی جذب از پس 

 بین چسبندگی افزايش دلیل به رفتار شود. اينمی مشاهده

 تأثیر از توانمی است. اما نانولوله و فرمالدهیدمونومراوره

نانولوله نسبت پواسون روی بر فرمالدهیداوره فیزيکی جذب

 نسبت مذکور هایسیستم تمام برای زيرا کرد نظر صرف ها

 بین پیوند انرژی کل است. در 50/3 یمحدوده در پواسون

  OH-عاملی گروه با هم آن دارعامل حالت در نانولوله

 انرژی یمحدوده اما شده است ذکر موارد ساير از بیش

 ماند.می باقی فیزيکی جذب یمحدوده در چنانهم جذب

 گيرینتيجه -4

 کنشبرهم بررسی برایDFT مطالعات  تحقیق در اين

 دو نوع با ربنیک هاینانولوله فرمالدهید بااوره مونومر

گرفت. نتايج حاصل از اين  قرار بررسی مورد کايرالیتی

 ها عبارت است از:بررسی

 سطح روی بر فرمالدهیداوره مونومر جذب -5

 جهت در( 54،3) و (53،3) کربنی هاینانولوله

 در اين. هستند بیشتری پايداری دارای قطری

 (0،3) کربنی هاینانولوله برای که است صورتی

 به را پايدارتری فضايی آرايش طولی راستای

 .دهدمی ارائه سیستم

 اوره مونومر بین به ترتیب تماس یناحیه تأثیر -2

 بیشتر از (54،3کربنی) هاینانولوله و فرمالدهید

 هاینانولوله و پس از آن (0،3)کربنی هاینانولوله

  .است( 53،3) کربنی

 
ب دهد که پايداری جذتاثیر نوع نانولوله نشان می -9

( زيگزاک بیشتر از نانو 54،3برای نانولوله )

 ( آرمیچر است.4،4لوله)

-دهد، برهمبدست آمده نشان می DOSنمودار  -4

ی فرمالدهید و نانو لولهکنش بین مونومر اوره

 باشد.کربنی غیر کووالانسی می
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های فرمالدهید بر روی نانولولهجذب مونومر اوره -1

-اوره دهد، جذب مونومردار نشان میعامل

دار شده با فرمالدهید بر روی نانولوله کربنی عامل

–OH گیرد. ای مطلوب صورت میبه گونه

کنش بیشتر نسبت به نانولوله ودارای انرژی برهم

 باشد.بدون نقص می

ی بدون شود مدول يانگ در نانولولهمشاهده می -0

پس از  OH–دار ی عاملنقص نسبت به نانو لوله

 يابد.ن بیشتری کاهش میجذب مونومر به میزا

 فهرست علائم -1

 

 Ei (ev)کنشانرژی برهم

 Es (ev)انرژی کرنش

 Ef (ev)انرژی فرمی

 DFT تئوری تابع چگالی

 DOS چگالی حالت

 کرنش
 

فرمالدهید و فاصله تعادلی بین مونومر اوره

 ()نانولوله کربنی

d 

 هاپيوست -6

 مسائل حل روش یک نوانع به چگالي تابعي نظریه

 کوانتومي ایذره بس

 حل برای چگالی تابعی نظريه معرفی ما هدف قسمت اين در

 در و جامدات هامولکول شامل کوانتومی ایذرهبس مسائل

 است.  دستگاه پايه حالت

 و اسپینی قطبش بدون شکل به تواندمی چگالی تابعی نظريه

 بندیلفرمو در شود. بندیفرمول اسپینی قطبش با شکل يا

 حاصل پايه که حالت چگالی معادلات اسپینی قطبش بدون

 هاالکترون وچگالی بالا اسپین با هاالکترون چگال جمع يعنی

 قطبش بندیفرمول در دهد. امامی را است پايین اسپین با

 اين آيد. ادامهمی دست به مجزا صورت ها بهچگالی اسپینی،

 و کنیممی اثبات را سپینیا قطبش بدون بندیفرمول متن

 .دهیممی توضیح را آن جزئیات

 بدون حالت در چگالي تابعي نظریه بندی فرمول

 اسپيني قطبش

هاست که به طور منظم در يک جامد بلوری تجمعی از اتم

ها به طور منظم که اتماند. هنگامیای قرار گرفتهکهبنقاط ش

اتم با  ونی هرابرهای الکتر. ايی قرار گیرنددر نقاط شبکه

 رفتار يک جامد با بنابراين رفتار د.کننیپوشانی ميکديگر هم

که يک اتم منزوی تفاوت دارد. در واقع دو اتم هنگامی

-توابع موج الکترونی هیچ برهم باشند کاملا از يکديگر جدا

کوچک شدن فاصله بین دو اتم، توابع  هم ندارند. با کنشی با

کنند. بنابر اصل طرد پائولی در پوشانی میموج شروع به هم

توانند کنش معین هیچ دو الکترونی نمیيک سیستم با برهم

دارای حالت کوانتومی يکسان باشند. پس بايد ترازهای 

 های منفرد به ترازهای جديد متعلق به هرانرژی مجزا از اتم

های ها در جامدات به انرژیدو اتم تقسیم شوند. الکترون

 های ديگرگرفتن در انرژی به قرار ومجاز معینی محدود شده

نیستند. يک جامد از ذراتی سنگین با بار مثبت به نام يون 

 ست.تر با بار منفی به نام الکترون تشکیل شده اوذراتی سبک

يک  هسته باشد با Nاگرجامدی رادر نظر بگیريم که دارای 

های الکترومغناطیسی کنشذره بابرهم N+NZی مسئله

-های زيادی به همکه اتماريم در واقع هنگامیسروکار د

های منفرد اتم آورندپديد می را يک جامد جوش خورده و

-داشته میهم نگه توسط نیروهای بین اتمی يا پیوندها کنار

فاصله بین  و کوچکند بسیار در اين جامد چون اجزا شوند و

لازم است از مکانیک  ها از مرتبه آنگستروم است،اتم

می بهره بگیريم. هامیلتونی دقیق مربوط به يک دستگاه کوانتو

جسمی در چارچوب مکانیک کوانتومی غیرنسبیتی زير  چند

 :شودتوصیف می
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(9) 

توان به صورت زير خلاصه نويسی کرد:     ( را می9معادله )  

(4) ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆe I e e e I I IH H H V V V
ki ki

      
 

( عملگر انرژی جنبشی برای 9ی )جمله اول در رابطه

باشد. جمله می riها در مکان جرم الکترون emها والکترون

M باشندها میدوم عملگر انرژی جنبشی برای هسته   جرم

کنش کولمب است. جمله سوم برهم Rها درمکانهسته

-های ديگر است. جمله چهارم برهمها و الکترونبین الکترون

ی آخر ولمب بین هسته و الکترون ها است و جملهکنش ک

های کنش بین هسته و هستهی برهمی بالا جملهدر اين رابطه

 ديگراست.

-در ادامه برای ساده کردن اين هامیلتونی از تقريب بورن

. همچنین برای حل معادله ]21[شوداپنهايمر بهره گرفته می

تلفی وجود مخهای ها، رهیافتشرودينگر مربوط به الکترون

 دارد که عبارت است از:

 رهيافت تابع موج  -6-5

 فوک –روش هارتری  -6-5-5

اپنهايمر روی هامیلتونی يک دستگاه  -با اعمال تقريب بورن

تر خواهد شد اما باز هم حل چنین ای هامیلتونی سادهبس ذره

هايی برای هامیلتونی دشوار است. در طول تاريخ روش

تر مطرح شده ايی سادهبه معادله( 4ی )کاهش معادله

 .]20[است

 رهيافت تابعي چگالي -6-2

های دستگاه چند الکترونی در اين رهیافت، چگالی الکترون

شود به عنوان متغیر اساسی در همه محاسبات به کار گرفته می

يک کمیت قابل اندازه گیری می باشد و فقط  چگالی 

در حالی که تابع موج کمیتی غیر تابع سه متغیر مکانی است 

باشد. لذا اين می    متغیر مکانی  N3 قابل اندازه گیری و تابع

های زيادی رهیافت نسبت به رهیافت تابع موج دارای برتری

باشد. نخستین روشی که برای حل دستگاه بس الکترونی می

 با اين رهیافت گسترش يافت روش توماس ـ فرمی است.

 بعي چگالي توماس ـ فرمينظریه تا -6-2-5

های بس در بررسی کوانتومی دستگاه ]27[ توماس و فرمی

ها را به عنوان متغیر اساسی به کار الکترونی، چگالی الکترون

بردند و و با قید ثابت بودن تعداد ذرات دستگاه و با وردش 

انرژی بر حسب چگالی، چگالی حالت پايه و انرژی حالت 

 محاسبه کردند.پايه را 

 وردش انرژی و پتانسيل کامل

پتانسیل کامل، مقدار انرژی است که در اثر اضافه و يا کم 

 شود.شدن ذره به سیستم منتقل می

 اما اين تقريب دارای مشکلاتی بود از قبیل: 

ـ چگالی باری که به کمک نظريه توماس ـ فرمی محاسبه 5

 می شود در مرکز اتم بینهايت است. 

 لی بار در فاصله دور از مرکز اتم به صورتـ چگا2

های دور يابد در حالی که چگالی واقعی در فاصلهکاهش می

 يابد. به صورت نمايی کاهش می

با وجود اشکالات فوق، اين نظريه يک الگوی اولیه برای 

آيد. اين نظريه به دلیل عدم نظريه تابع چگالی به شمار می

 5304بعضی از نتايج تجربی تا سال  موفقیت در توجیه

مسکوت ماند در حالی که نظريه هارتری ـ فوک که بر پايه 

رهیافت اول بنا شده بود گسترش يافت و نتايج تجری را به 

هوهنبرگ و  5304کرد. تا اينکه در سال خوبی توجیه می

-های الکترونی برهمکان با ارايه قضايايی در مورد دستگاه

مینه مبنای دقیق و محکمی برای نظريه کنشی در حالت ز

 تابعی چگالی بنا کردند.
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 کان  –قضایای هوهنبرگ -6-9

روشی که مورد توجه دانشمندان علم فیزيک بوده است با نام 

بر  5304شود که در سال میی تابعی چگالی شناخته نظريه

مبنای دو قضیه اساسی به نام قضايای هوهنبرگ ـ کان 

وهنبرگ و کان با به کار بردن دو قضیه بار بندی شد. هفرمول

 ديگر از تابع چگالی به عنوان متغیر اساسی استفاده کردند

]21[ . 

قضیه اول: يک تناظر يک به يک بین چگالی حالت پايه يک 

دستگاه چند جسمی و پتانسیل خارجی وجود دارد. 

هوهنبرگ ـ کان در قضیه اول ثابت کردند که چگالی حالت 

رت يکتا هامیلتونی حاکم بر دستگاه بس الکترونی پايه به صو

کند و با داشتن پتانسیل خارجی چگالی حالت را تعیین می

های شود و متعاقب آن تمام ويژگیپايه بطور يکتا تعیین می

دستگاه قابل استخراج است. ارزش اصلی اين قضیه اين است 

ای های بس ذرهدهد تا هنگام حل دستگاهکه به ما اجازه می

به جای جستجو  برای يافتن توابع موج دستگاه، به دنبال 

های ی دستگاه باشیم که به مراتب پیچیدگیچگالی پايه

ای دارد. تابع موج رياضی کمتری نسبت به تابع موج بس  ذره

های فضايی تمام يک دستگاه بس الکترونی به مختصه

ه ها وابسته است در حالی که چگالی فقط به مختصالکترون

 .]21[ مکانی بستگی دارد

شود که کان ثابت می-قضیه دوم: در قضیه دوم هوهنبرگ

انرژی کل هر دستگاه بس الکترونی نسبت به چگالی حالت 

کنند. به عبارت ديگر پايه آن از يک اصل وردشی پیروی می

برای هر دستگاه بس الکترونی، يک تابعی انرژی بر حسب 

ه مطلق آن، انرژی حالت چگالی الکترونی وجود دارد کمین

پايه دستگاه مربوطه است و چگالی الکترونی که تابعی انرژی 

 .]21[ کند، چگالی حالت پايه دستگاه استرا کمینه می

 

 

 

 دسته معادلات کان ـ شم  -6-4

نظريه تابعی چگالی  5301در سال  ]23[های کان ـ شممعادله

وردن را به يک ابزار عملی تبديل کرد. برای به دست آ

  های حالت پايه دستگاه بس الکترونی بايدويژگی

ای را حل کرد. اما حل چنین معادله شرودينگر بس ذره 

-ای مشکل بوده و بايد آن را به يک دستگاه با معادلهمعادله

ای تبديل کنیم. تبديل يک دستگاه بس های تک ذره

های هارتری و ای در روشالکترونی به دستگاه تک ذره

-های تقريبفوک نیز انجام شده، ولی در اين روش-هارتری

های زيادی وجود دارد. در نظريه تابع چگالی ابتدا بدون 

ای رسید، های تک ذرهتوان به معادلهلحاظ کردن تقريب می

هايی استفاده کرد. اين روش ها از تقريبسپس برای حل آن

هايی توسط کان و شم با معرفی يک دستگاه فرضی، با ذره

کنشی، که چگالی حالت پايه يکسانی با چگالی یر برهمغ

حالت پايه دستگاه واقعی دارد، پیشنهاد شد. که به مراتب از 

بسته های همتابع موج دستگاه اصلی که متشکل از الکترون

-های مختلف حل معادلهتر است. در ادامه به روشاست ساده

 پردازيم.ذره ای کان ـ شم میهای تک

 (APW) امواج تخت بهبود یافته روش -6-4-5

ها های يونی که الکتروندر اين روش در ناحیه دور از هسته

دهند تابع های آزاد از خود نشان میرفتاری شبیه الکترون

شود، در موج الکترون بر حسب امواج تخت بسط داده می

های نزديک هسته که رفتاری حالی که تابع موج الکترون

ارند، بر حسب توابع موج اتمی با شبیه يک اتم منزوی د

 .]93[ شودتقارن کروی بسط داده می

روش امواج تخت بهبود یافته  -6-4-2

 (LAPW)خطي

پیشنهاد شده،  APWروشی که برای رفع اشکال های روش 

 است. ]95[ استفاده از امواج تخت بهبود يافته خطی
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 تابعي انرژی تبادلي ـ همبستگي  -6-1

همبستگی در برگیرنده تمامی اصلاحاتی -یتابعی انرژی تبادل

است که بايد در مدل الکترون مستقل اعمال شود. تمام 

های کوانتومی دستگاه تحت مطالعه در اين جمله ويژگی

نهفته است و اگر آن را در نظر نگیريم معادل تقريب هارتری 

خواهد بود که در آن نه انرژی تبادلی منظور شده و نه انرژی 

های کوانتومی کنشه دلیل پیچیدگی در برهمهمبستگی. ب

 -توان به صورت دقیق انرژی تبادلیموجود در دستگاه نمی

همبستگی را محاسبه کرد. به طور نسبی سهم جمله مربوط به 

های ديگر در تابع تابعی تبادلی همبستگی نسبت به جمله

انرژی کل کوچک است و استفاده از تقريب برای محاسبه 

ای زيادی را به همراه نخواهد داشت. از جمله اين جمله خط

-همبستگی پیشنهاد می-هايی که برای انرژی تبادلیتقريب

توان از چگالی موضعی شود، می 
4

LDA تقريب شیب ،

تعمیم يافته  
4

GGA نام برد. در زير به اختصار به بیان اين ،

 .پردازيمها میتقريب

 تقریب چگالي موضعي -6-1-5 LDA 

از عبارت انرژی تبادلی ـ همبستگی گاز  ]92[ در اين تقريب

شود. هر وقت الکترونی همگن به صورت موضعی استفاده می

چگالی الکترونی تفاوت زيادی با چگالی دستگاه همگن 

ن تقريب توان از اينداشته باشد و تغییر چگالی کند باشد، می

 -توانیم انرژی تبادلیاستفاده کرد. در اين صورت می

همبستگی را حول شرايط دستگاه همگن بسط دهیم. در اين 

حالت فرض خواهیم کرد که در يک عنصر حجم حول هر 

 نقطه از دستگاه، چگالی الکترونی r  يکنواخت و برابر

  با مقدار چگالی در آن نقطه است.

همبستگی را به صورت زير  -توان تابع تبادلیبا اين فرض می

 نوشت: 

(1)      hom

xc xcE r r r dr           

                                    

 

که در آن  hom

xc r     انرژی تبادلی همبستگی به ازای

 يک الکترون در گاز الکترونی همگن است. r  چگالی

الکترون ها است. انتگرال بالا بر روی تمامی بلور گرفته می 

 شود.

تقریب شيب تعميم یافته  -6-1-2 GGA 

تقريب چگالی موضعی تقريبی نسبتا ساده اما کارآمد است و 

ها به آرامی هايی که چگالی الکترونی در آنبرای دستگاه

رود. ای ثابت است به کار میمحدودهکند و يا در تغییر می

-رغم کاربرد گسترده آن، در مواردی مانند دستگاهاما علی

های محدود و حل مسائل های همبسته قوی، بررسی دستگاه

 .]99[ مولکولی چندان کارآمد نبوده است
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