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Introduction:The development of advanced functional 

nanomaterials is crucial for next-generation optoelectronic devices. 

Germanium Carbide Nanotubes (GeCNTs) have emerged as 

promising candidates due to their unique electronic properties and 

potential for structural tunability, making them highly relevant for 

high-tech applications. 

Methods:In this study, the electronic and optical properties of 

GeCNTs with various chiral indices were investigated under the 

influence of hydrostatic strain. The calculations were performed 

using first-principles methods based on Density Functional Theory 

(DFT) within the Perdew-Burke-Ernzerhof Generalized Gradient 

Approximation (PBE-GGA) framework. 

Findings:The results demonstrate a significant dependence of 

electronic behavior on the nanotube chirality. Specifically, the (5,0) 

GeCNT exhibits a near-zero direct bandgap, behaving as a quasi-

metallic structure, whereas the (10,0) GeCNT functions as a 

semiconductor with a direct bandgap of 1.29 eV. Optical property 

analysis in out-of-plane polarization reveals that the most 

significant optical transitions occur within the 1.5 to 4 eV energy 

range. Furthermore, both changes in chirality and the application of 

hydrostatic strain lead to substantial modifications in the optical 

response of these nanostructures. 

Conclusion:GeCNTs offer exceptional tunability in both 

electronic and optical domains. These characteristics position 

GeCNTs as highly suitable materials for applications in optical 

sensors, photonic devices, and infrared detectors, particularly 

within the aerospace and defense sectors. 
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 مقالٍ پضيَطی؛

های کربید ژرمانیوم تحت تنش با  الکترونیکی و اپتیکی نانولولهتحلیل 

 رویکرد نظریه تابغ چگالی

2قثاز محمس کزیمی ، 1،2حمیسرضا الثزسویا
 

 ٌطٜٚ فیعیه، زا٘كٍبٜ آظاز اؾلأی، وطٔب٘كبٜ، ایطاٖ  . ٘ٛیؿٙسٜ ٔؿئَٛ،1

 ایطاٖ . ، ٌطٜٚ ٟٔٙسؾی ثطق، ٚاحس خٙٛة تٟطاٖ، زا٘كٍبٜ آظاز اؾلأی، تٟطاٖ،2

 چکیده اطلاعبت مقبله
 تارید زریافت: 

03/12/1404 

 
 تارید پذیزش:

08 /02/1405 

تًسؼٍ واوًمًاز ػملکززی پیطزفتٍ ترزای وسرب تؼرسی ازيات اپتًالکتزيویر       :مقسمٍ

   ٍ ( ترٍ زلیرب ذرًاظ    GeCNTsَرای کزتیرس صرمراویً       تسیار حیراتی اسرت. واوًلًلر

تىظری  سراذتاری، ترٍ ػىرًان کاوسیرساَای تسریار       فزز ي قاتلیرت   الکتزيویکی مىحػزتٍ

َا را ترزای کارتززَرای فىرايری ترای تسریار مرزتث         اوس کٍ آن وًیسترطی ضىاذتٍ ضسٌ

 ساسز. می
ٍ   :َا ريش ترا   GeCNTَرای   زر ایه پضيَص، ذًاظ الکتزيویکی ي اپتیکری واوًلًلر

زفرت.  َای مرتلف ي تحت اػمال تىص َیسرياسرتاتیکی مرًرز تزرسری قرزار       ضاذع

( ي زر DFTَای اغًل ايلیٍ مثتىی تز وظزیٍ تاتؼی چگالی   محاسثات تا استفازٌ اس ريش

 اوجا  ضسٌ است. PBE-GGAچارچًب تقزیة 
زَىسٌ ياتستگی ضسیس رفترار الکتزيویکری ترٍ ضراذع پری ص       وتایج وطان:َا یافتٍ

 Chirality ٍ ً  5,0طرًر مطررع، واوًلًلرٍ      ( واوًلًلٍ است. تر اری ( زارای ضرکا  ور

( یر   10,0فلشی زارز، زر حالی کٍ واوًلًلٍ   مستقی  وشزی  تٍ غفز است ي رفتاری ضثٍ

يلت است. تزرسی ذًاظ اپتیکی زر  الکتزين 1.29رساوای تا ضکا  وًاری مستقی   ویمٍ

 1.5تزیه  ذارَای اپتیکی زر تاسٌ اورزصی   زَس کٍ مُ  قطثص ذارج اس غفحٍ وطان می

زَىس. َم ىیه، تغییز ضاذع ي اػمال ترىص َیسرياسرتاتیکی    يلت رخ می الکتزين 4تا 

 .ضًز مىجز تٍ تغییزات محسًط زر پاسد اپتیکی ایه واوًساذتارَا می

ٍ : یرزی  وتیجٍ قاتلیرت تىظری  اسرتیىایی زر َرز زي حرًسٌ       GeCNTَرای   واوًلًلر

ٍ َا، ایه واوًسراذتارَا را ترٍ  ش   زَىس. ایه يیض ی الکتزيویکی ي اپتیکی را ارائٍ می ای  یىر

تسیار مىاسة تزای کارتزز زر حسرگزَای اپتیکری، ازيات فًترًویکی ي آضکارسراسَای     

 کىس َای ًَافضا ي زفاػی تثسیب می يیضٌ زر ساماوٍ فزيسزخ، تٍ
 

 َا: کلیسياصٌ

هبی  نبنولوله تئوری تببع چگبلی،
، خواص اپتیکی، کربید ژرمبنیوم 

 خواص الکترونیکی. 
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 مقدمه-۱
ؾبظ پیكطفت چكٍٕیطی زض قٙبذت  ٞبی اذیط، ظٔیٙٝ ٞبی ٔرتّف وطثٗ زض زٞٝ ثیٙی ٚ ؾٙتع آِٛتطٚح پیف

فطز ایٗ ٔٛاز، اظ خّٕٝ ٘ؿجت  ٞبی ٔٙحهطثٝ [. ٚیػٌی7-1٘ب٘ٛؾبذتبضٞب قسٜ اؾت ]ذٛال فیعیىی ٚ قیٕیبیی 
ؾغح ثٝ حدٓ ثبلا، لبثّیت تٙظیٓ ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ پبیساضی ٔٙبؾت، ٔٛخت قسٜ اؾت وٝ وبضثطزٞبی 

٘س، [. زض ازأٝ ایٗ ض32ٚ-8ای زض ازٚات ٘ب٘ٛاِىتطٚ٘یىی، اپتٛاِىتطٚ٘یىی ٚ فٛتٛ٘یىی پیسا وٙٙس ] ٌؿتطزٜ
ٞب، ثٝ زِیُ ثطذٛضزاضی اظ  ٞبی وبضثیسی آٖ ٚیػٜ ٘بِِ٘ٛٛٝ ٘ب٘ٛؾبذتبضٞبی ٔجتٙی ثط ؾیّیؿیٓ ٚ غضٔب٘یْٛ، ثٝ

ضؾب٘بٞب، تٛخٝ پػٚٞكٍطاٖ ضا  پبیساضی ؾبذتبضی ٔغّٛة، لبثّیت تٙظیٓ قىبف ٘ٛاضی ٚ ؾبظٌبضی ثب فٙبٚضی ٘یٕٝ
ٞبی  زض ؾبَ. [55-33]ٔٛفمیت ٌعاضـ قسٜ اؾتٞبی ٔرتّف ثب  ٞب ثب ضٚـ ا٘س ٚ ؾٙتع آٖ ثٝ ذٛز خّت وطزٜ

ٞبی وبضثیس ؾیّیؿیٓ ا٘دبْ قسٜ اؾت  اذیط، ٔغبِؼبت ٔتؼسزی ثط ضٚی ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ
ٚیػٜ تحت اػٕبَ تٙف ٚ تأثیط آٖ ثط ذٛال  ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ، ثٝ [، أب ثطضؾی خبٔغ ضفتبض ٘ب36ِِٝٛٛ٘]

ٞبی ٔؤثط ثطای تٙظیٓ  چٙبٖ ٔحسٚز اؾت. اظ آ٘دب وٝ اػٕبَ تٙف یىی اظ ضٚـاِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی، ٕٞ
تٛا٘س زض عطاحی ٔٛاز ثب ػّٕىطز لبثُ  قٛز، ٔغبِؼٝ ایٗ اثط ٔی ؾبذتبض ٘ٛاضی ٚ پبؾد اپتیىی ٘ب٘ٛٔٛاز ٔحؿٛة ٔی

بی پیكطفتٝ ٞ تٙظیٓ ثطای وبضثطزٞبی اپتٛاِىتطٚ٘یىی، آقىبضؾبظٞبی فطٚؾطخ، حؿٍطٞبی ٘ٛضی ٚ ثطذی ؾبٔب٘ٝ
ٞبی وبضثیسی، تبوٖٙٛ  قسٜ ثط ضٚی ٘بِِ٘ٛٛٝ ثب ٚخٛز ٔغبِؼبت ا٘دبْ .ٞٛافضب ٚ زفبػی ٘مف ٟٕٔی ایفب وٙس

ٞبی ظیٍعاي وبضثیس  ظٔبٖ اثط قبذم ؾبذتبضی ٚ تٙف ثط ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ثطضؾی ٞٓ
ٗ پػٚٞف ثب اؾتفبزٜ اظ ٔحبؾجبت انَٛ اِٚیٝ ضٚ، زض ای ٔٙس ٌعاضـ ٘كسٜ اؾت. اظایٗ نٛضت ٘ظبْ غضٔب٘یْٛ ثٝ

ٞبی ظیٍعاي  ، ضفتبض اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی ٘بGGA-PBEِِٝٛٛ٘ ٔجتٙی ثط ٘ظطیٝ تبثؼی چٍبِی ٚ تمطیت
ٞبی ٘ٛاضی  وبضثیس غضٔب٘یْٛ تحت اػٕبَ تٙف ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفتٝ ٚ تأثیط تغییط قبذم ؾبذتبضی ثط ٚیػٌی

 .اؾتٞب تحّیُ قسٜ  ٚ اپتیىی آٖ

ؾبذتبض ٔمبِٝ ثٝ ایٗ نٛضت اؾت: زض ثرف ثؼس، ضٚـ ٔحبؾجبتی تكطیح قسٜ اؾت. زض ثرف ؾْٛ، ذٛال 
ٞبی اپتیىی اذتهبل زاضز ٚ زض پبیبٖ،  ٌیطز. ثرف چٟبضْ ثٝ تحّیُ ٚیػٌی اِىتطٚ٘یىی ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٔی

 .قٛز ضائٝ ٔیٞبی پػٚٞف ٚ پیكٟٙبزٞبیی ثطای ٔغبِؼبت آیٙسٜ ا تطیٗ ٘تبیح، ٔحسٚزیت ٟٔٓ

 یريش محاسثات -2

ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ ثب اؾتفبزٜ اظ ٔحبؾجبت انَٛ اِٚیٝ  زض ایٗ پػٚٞف، ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ
افعاضی  ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفت. تٕبٔی ٔحبؾجبت ثب اؾتفبزٜ اظ ثؿتٝ ٘طْ (DFT) ٔجتٙی ثط ٘ظطیٝ تبثؼی چٍبِی

SIESTA  ٓٞثطن–یبفتٝ پطٚزٚ ٕٞجؿتٍی زض چبضچٛة تمطیت ٌطازیبٖ تؼٕیٓ–تجبزِی وٙف ا٘دبْ قس ٚ ثط–

[. ثطای ثطضؾی اثط تٙف، ؾبذتبضٞبی ٔٛضز ٔغبِؼٝ پؽ 37،38ؾبظی ٌطزیس ] ٔسَ (GGA-PBE) اض٘عضٞٛف
ٞب ٔحبؾجٝ ٚ  ؾبظی ٞٙسؾی لطاض ٌطفتٙس ٚ ؾپؽ ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی آٖ اظ اػٕبَ تٙف ٔٛضز ثٟیٙٝ

ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ  ضٚیىطز أىبٖ ثطضؾی تأثیط تٙف ثط ؾبذتبض ٘ٛاضی ٚ پبؾد اپتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ تحّیُ قس. ایٗ
 .[.44-43]وٙس ضا فطاٞٓ ٔی

 

 ساذتار اتمی 2-1
، ثٝ XY   ٚXZٞبی  زض نفحٝ (GeCNTs) ٞبی ظیٍعاي وبضثیس غضٔب٘یْٛ ؾبذتبض اتٕی ؾَّٛ ٚاحس ٘بِِ٘ٛٛٝ

ٞبی غضٔب٘یْٛ ثب  ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. زض ایٗ ٔسَ، اتٓ 1ٕٞطاٜ پبضأتطٞبی قجىٝ زض حبِت تؼبزَ، زض قىُ 
ػٙٛاٖ ٔسَ اِٚیٝ ثطای  ا٘س. ایٗ ؾبذتبض ثٝ ٞبی ذبوؿتطی ٕ٘بیف زازٜ قسٜ ٞبی وطثٗ ثب وطٜ ٞبی آثی ٚ اتٓ وطٜ
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اػٕبَ تٙف ثط ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی  ا٘دبْ ٔحبؾجبت انَٛ اِٚیٝ ٚ ثطضؾی تأثیط قبذم ؾبذتبضی ٚ
 .ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفتٝ اؾت

ٞبی ٔرتّف ٔحبؾجٝ ٚ  ٔٙظٛض تؼییٗ پبضأتطٞبی قجىٝ زض حبِت تؼبزَ، اثتسا ا٘طغی وُ ؾبذتبض ثطای حدٓ ثٝ
[. ایٗ ٔؼبزِٝ یىی اظ 39ٔٛض٘بٌبٖ ثطاظـ قس ]–حدٓ ثب اؾتفبزٜ اظ ٔؼبزِٝ حبِت ثطذ–ؾپؽ ٔٙحٙی ا٘طغی

ٞبی قجىٝ  ٞبی ٔتساَٚ ثطای تؼییٗ پبضأتطٞبی تؼبزِی ٔٛاز خبٔس اؾت ٚ أىبٖ اؾترطاج زلیك ثبثت ضٚـ
آٔسٜ ٔجٙبی تٕبٔی ٔحبؾجبت اِىتطٚ٘یىی ٚ  زؾت وٙس. پبضأتطٞبی ثٝ ٔتٙبظط ثب وٕیٙٝ ا٘طغی وُ ضا فطاٞٓ ٔی

 .ا٘س قسٜ زض ایٗ پػٚٞف لطاض ٌطفتٝ اپتیىی اضائٝ
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  XZ  غفحٍ  XY (b)غفحٍ  (a)کزتیس صرماویً   واوًلًلٍ ياحس یاذتٍ( :  1ضکب  

 
زض ضاؾتبی ذبضج اظ نفحٝ، ثطای ٔمبزیط  وطثیس غضٔب٘یْٛ ٞبی  ٞبی اِىتطٚ٘یىی ٚ ٘ٛضی ٘بِِ٘ٛٛٝ زض ازأٝ، ٚیػٌی

 ٔٛضز ٔغبِؼٝ لطاض ٌطفتٙس. PBE-GGAٔرتّف ، ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ تمطیت 
 

 ذًاظ الکتزيویکی: 2-2
(، 7,4(، )6,4(، )5,4ٞبی ) ٞبی ظیٍعاي وبضثیس غضٔب٘یْٛ ثب قبذم زض ایٗ ثرف، ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٘بِِ٘ٛٛٝ

 ٚ ؾبذتبض ٘ٛاض ا٘طغی زض چبضچٛة تمطیت (DOS) ٞب ٝ چٍبِی حبِت( اظ عطیك ٔحبؾج14,4( ٚ )9,4(، )8,4)

PBE-GGA  ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفتٝ اؾت. ٘تبیح حبنُ، اعلاػبت اضظقٕٙسی زضثبضٜ تأثیط تغییط قبذم
 .زٞس ؾبذتبضی ثط ضفتبض اِىتطٚ٘یىی ایٗ ٘ب٘ٛؾبذتبضٞب اضائٝ ٔی

ٞبی اِىتطٚ٘ی زض ٘عزیىی  ٘بِِ٘ٛٛٝ، تٛظیغ حبِت قٛز، ثب افعایف قبذم ٔكبٞسٜ ٔی 2ٌٛ٘ٝ وٝ زض قىُ  ٕٞبٖ
قٛز. ایٗ ضفتبض  خب ٔی ٞبی ثبلاتط خبثٝ تطاظ فطٔی زؾترٛـ تغییط قسٜ ٚ ِجٝ ٘ٛاض ضؾب٘ف ثٝ ؾٕت ا٘طغی

ٞبی اتٕی غضٔب٘یْٛ ٚ وطثٗ  ٞبی ٔطظی ٚ تغییط زض ٕٞپٛقب٘ی اٚضثیتبَ وٙف اٚضثیتبَ زٞٙسٜ وبٞف ثطٞٓ ٘كبٖ
قٛز. ٕٞچٙیٗ وبٞف ا٘حٙبی ٘بِِ٘ٛٛٝ ثب افعایف لغط،  افعایف قىبف ٘ٛاضی ٔی اؾت وٝ زض ٟ٘بیت ٔٛخت

 .قٛز وط٘ف ذٕكی ؾبذتبض ضا وبٞف زازٜ ٚ ثٝ پبیساضی ثیكتط ؾبذتبض اِىتطٚ٘یىی ٔٙدط ٔی
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 .(10,0) ( تا5,0َای   َای سیگشاگ کارتیس صرماویً  تا ضاذع واوًلًلٍ (DOS) َای الکتزيوی چگالی حالت . ( :2ضکب  

 

( 5,4زٞس وٝ ثب افعایف قبذم ٘بِِ٘ٛٛٝ اظ ) ا٘س. ٘تبیح ٘كبٖ ٔی اضائٝ قسٜ 3ؾبذتبضٞبی ٘ٛاضی ٔتٙبظط زض قىُ 
( زاضای قىبف ٘ٛاضی ٔؿتمیٓ ٘عزیه 5,4یبثس. ٘بِِ٘ٛٛٝ ) تسضیح افعایف ٔی (، قىبف ٘ٛاضی ٔؿتمیٓ ث14,4ٝثٝ )

نٛضت  س، زض حبِی وٝ ثب افعایف قبذم، قىبف ٘ٛاضی ثٝزٞ فّعی اظ ذٛز ٘كبٖ ٔی ثٝ نفط ثٛزٜ ٚ ضفتبض قجٝ
ضؾس. زض تٕبٔی ؾبذتبضٞبی زاضای  ِٚت ٔی اِىتطٖٚ 1.292( ثٝ ٔمساض 14,4پیٛؾتٝ افعایف یبفتٝ ٚ ثطای ٘بِِ٘ٛٛٝ )

لطاض زاض٘س وٝ  Γ زض ٘مغٝ (CBM) ٚ وٕیٙٝ ٘ٛاض ضؾب٘ف (VBM) قىبف ٘ٛاضی، ثیكیٙٝ ٘ٛاض ظطفیت
 .ٞب اؾت ؾب٘بی ثب قىبف ٔؿتمیٓ ایٗ ٘بِِ٘ٛٛٝض ثیبٍ٘ط ٔبٞیت ٘یٕٝ

تٛاٖ ثٝ تغییط زض ٞٙسؾٝ ؾبذتبض، وبٞف اثطات ا٘حٙبی زیٛاضٜ  افعایف قىبف ٘ٛاضی ثب افعایف قبذم ضا ٔی
وٙف  ٘ؿجت زاز. ایٗ تغییطات ٔٛخت وبٞف ثطٞٓ Ge ٚ C ٞبی ٘بِِ٘ٛٛٝ ٚ تغییط ٔیعاٖ ٞیجطیساؾیٖٛ اٚضثیتبَ

ٞبی ثبلاتط ٘یبظٔٙس ا٘طغی ثیكتطی  ٞب ثٝ ا٘طغی ب٘ف قسٜ ٚ زض ٘تیدٝ، ا٘تمبَ اِىتطٖٚٞبی ظطفیت ٚ ضؾ ثیٗ حبِت
تٛاٖ اظ عطیك  ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ ضا ٔی زٞس وٝ ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ذٛاٞس ثٛز. چٙیٗ ضفتبضی ٘كبٖ ٔی

طاحی ازٚات نٛضت ٔؤثطی تٙظیٓ وطز وٝ ایٗ ٚیػٌی ثطای ع ا٘تربة قبذم ؾبذتبضی ٚ اػٕبَ تٙف ثٝ
 .٘ب٘ٛاِىتطٚ٘یىی ٚ اپتٛاِىتطٚ٘یىی لبثُ تٙظیٓ إٞیت ظیبزی زاضز
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 (10,0) ,(9,0) ,(8,0) ,(7,0) ,(6,0) ,(5,0)( : ساذتارَای وًار اوزصی 3ضکب  

 

 ذًاظ اپتیکی:2-3
ٔٛضز ٔغبِؼٝ لطاض ٌطفتٝ اؾت. تبثغ  GeCNTs ٞبی اِىتطیه ٔرتّظ ٘بِِ٘ٛٛٝ زض ایٗ ثرف، تبثغ زی

قٛز.  ٞبی اپتیىی ٔب٘ٙس عیف خصة ٚ ثبظتبثٙسٌی ٔحؿٛة ٔی اِىتطیه ٔرتّظ ٔطخؼی ثطای قٙبؾبیی خٙجٝ زی
 .[40] قٛ٘س ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی اؾت وٝ تٛؾظ ٔؼبزِٝ ظیط ٔكرم ٔی ایٗ تبثغ قبُٔ ٔؤِفٝ

            (2               )                                                                                ( ) R iI                                                                                                                 

-اِىتطیه ٔرتّظ . ثب اؾتفبزٜ اظ ضاثغٝ وطأطظ ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ زی لؿٕت ثٝ تطتیت  R ٚI وٝ

 : [29]نٛضت ظیط ٘ٛقت  تٛاٖ ثطحؿت لؿٕت ٔٛٞٛٔی آٖ ثٝ اِىتطیه ضا ٔی وطٚ٘یًٙ لؿٕت حمیمی تبثغ زی
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ثب ٔحبؾجٝ   ثبقٙس. ٟ٘بیی ٔیٞبی اِٚیٝ ٚ  حبِت nV  ٚnCٔبتطیؽ زٚلغجی ٚ  Pوٝ زض ضاثغٝ فٛق 

اِىتطیه ٔرتّظ، ٔی تٛاٖ ٚیػٌی ٞبی اپتیىی  ٔب٘ٙس ضطایت قىؿت ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ زی لؿٕت

( )n  ذبٔٛقی ،( )k  ثبظتبة ،( )R  ٝآیس. ؾبزٌی ثٝ زؾت ٔی ٚ ضطیت خصة ٞط ؾبذتبضی ث 

 ٞبی ظیٍعاي اِىتطیه ٔرتّظ ٘بِِ٘ٛٛٝ تطتیت لؿٕت حمیمی ٚ لؿٕت ٔٛٞٛٔی تبثغ زی ثٝ 5ٚ  4ٞبی  قىُ

GeCNT زٞٙس ( ضا ٘كبٖ ٔی14,4( تب )5,4ٞبی ) ثب قبذم.  
ِٚت ظبٞط  اِىتطٖٚ 2زض حسٚز ( یه لّٝ قبذم 5,4قٛز، زض ٘بِِ٘ٛٛٝ ) ٔكبٞسٜ ٔی 4ٌٛ٘ٝ وٝ زض قىُ  ٕٞبٖ

( 14,4خب قسٜ ٚ ثطای ٘بِِ٘ٛٛٝ ) ٞبی ثبلاتط خبثٝ تسضیح ثٝ ؾٕت ا٘طغی قٛز وٝ ثب افعایف قبذم ٘بِِ٘ٛٛٝ ثٝ ٔی
٘بقی اظ افعایف قىبف ٘ٛاضی ٚ تغییط زض  (Blue Shift) ضؾس. ایٗ ا٘تمبَ آضاْ ِٚت ٔی اِىتطٖٚ 3ثٝ حسٚز 

ٞبی  ؾت. ثب وبٞف اثطات ا٘حٙبی ؾبذتبض ٚ تغییط ٔیعاٖ ٕٞپٛقب٘ی اٚضثیتبَٞب ا ؾبذتبض اِىتطٚ٘یىی ٘بِِ٘ٛٛٝ
اِىتطیه ثٝ  ٞبی زی ٘ٛاضی افعایف یبفتٝ ٚ زض ٘تیدٝ لّٝ غضٔب٘یْٛ ٚ وطثٗ، ا٘طغی لاظْ ثطای ٌصاضٞبی ثیٗ

 .قٛ٘س تط ٔٙتمُ ٔی ٘ٛاحی پطا٘طغی
ثب   ی وطثیس غضٔب٘یْٛ ٘بِِ٘ٛٛٝاِىتطیه  قٛز، عیف ثرف ٔٛٞٛٔی تبثغ زی ٔكبٞسٜ ٔی 5عٛض وٝ زض قىُ  ٕٞبٖ

ٞبی انّی ایٗ ٕ٘ٛزاضٞب ٔطثٛط ثٝ عیف خصة ٔیبٖ  زٞس وٝ پیه ٘كبٖ ٔی 10تب  n=5 ٔرتّفٞبی قبذم
 .زٞٙس ِٚت ضخ ٔی اِىتطٖٚ 4تب  2ی ا٘طغی  ٘ٛاض ظطفیت ٚ ٘ٛاض ضؾب٘ف ٞؿتٙس وٝ زض ثبظٜ

ِٚت  اِىتطٖٚ 2.4( زض حسٚز 5,4ی ظیٍعاي ) ٞب ٔطثٛط ثٝ ٘بِِ٘ٛٛٝ قبیبٖ شوط اؾت وٝ ثیكتطیٗ قست ایٗ پیه
ی ا٘طغی ٘ٛض ٔطئی لطاض زاض٘س. زض  ِٚت اؾت؛ ایٗ ٔمبزیط زض ٔحسٚزٜ اِىتطٖٚ 2( زض حسٚز 6,4ی ) ٚ ٘بِِ٘ٛٛٝ

ِٚت ٔٙتمُ  اِىتطٖٚ 4تب  3ی  ی ثبلاتط زض ثبظٜٞب ٞب ثٝ ا٘طغی (، ایٗ پیه14,4ی ظیٍعاي ) ٟ٘بیت، ثطای ٘بِِ٘ٛٛٝ
 .وٝ ایٗ ضفتبض ثب افعایف قىبف ٘ٛاضی ٚ تغییط ٔىبٖ تطاظٞبی اِىتطٚ٘ی وبٔلاً ؾبظٌبض اؾت .قٛ٘س ٔی
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 (10,0) ,(9,0) ,(8,0) ,(7,0) ,(6,0) ,(5,0) ( : طیف حقیقی تاتغ زی الکتزی 4ضکب  
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 (10,0) ,(9,0) ,(8,0) ,(7,0) ,(6,0) ,(5,0) ( : طیف مًًَمی تاتغ زی الکتزی  5ضکب 

 

ٞبی ٘ٛضی،  ی ٟٔٓ اظ ٚیػٌی ػٙٛاٖ زٚ خٙجٝ ثٝ GeCNTs ٞبی ظیٍعاي ٞبی خصة ٚ ثبظتبثٙسٌی ٘بِِ٘ٛٛٝ عیف
 5تب  4ی ا٘طغی  زض ثبظٜ 7ٚ  6ٞبی  ا٘س، زض قىُ اِىتطیه ٔرتّظ اؾترطاج قسٜ ٞبی تبثغ زی وٝ اظ ٔؤِفٝ

ست ق  n=5  ٚ6 قٛز، ثطای ٔمبزیط ٞب ٔكبٞسٜ ٔی عٛض وٝ زض ایٗ قىُ ٕٞبٖ .ا٘س ِٚت تطؾیٓ قسٜ اِىتطٖٚ
ثب افعایف  .زٞس ِٚت( ضخ ٔی اِىتطٖٚ 2تب  1.5ی ا٘طغی ٘ٛض ٔطئی ) ٞبی خصة ٚ ثبظتبثٙسٌی زض ٔحسٚزٜ پیه
تب  3ی  ٞبی ثبلاتط زض ثبظٜ ٚ ثٝ ا٘طغی ٞبی خصة ٚ ثبظتبثٙسٌی افعایف یبفتٝ ، ایٗ پیه14ٚ  9، 8، 7ثٝ  n ٔمساض

 .یبثس ٞب ٘یع افعایف ٔی ظٔبٖ قست آٖ ِٚت ٔٙتمُ قسٜ ٚ ٞٓ اِىتطٖٚ 4
تٛاٖ ثٝ افعایف قىبف ٘ٛاضی ٚ تغییط زض ؾبذتبض اِىتطٚ٘یىی  ضا ٔی  ٞبی ثبلاتط ایٗ ا٘تمبَ ثٝ ؾٕت ا٘طغی

ٞبی  ٞب ٘ؿجت زاز. افعایف قبذم ؾبذتبضی ٚ اػٕبَ تٙف، ٔٛخت تغییط زض ٕٞپٛقب٘ی اٚضثیتبَ ٘بِِ٘ٛٛٝ
قٛز. ثٙبثطایٗ، ثیكیٙٝ خصة ٚ  ٘ٛاضی ٔی غضٔب٘یْٛ ٚ وطثٗ ٚ زض ٘تیدٝ افعایف ا٘طغی لاظْ ثطای ٌصاضٞبی ثیٗ

قٛز. ایٗ لبثّیت تٙظیٓ پبؾد اپتیىی اظ عطیك تغییط قبذم ؾبذتبضی ٚ  ٞبی ثبلاتط ظبٞط ٔی بة زض ا٘طغیثبظت
ای ٔٙبؾت ثطای عطاحی حؿٍطٞبی ٘ٛضی، ازٚات  ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ ضا ثٝ ٌعیٙٝ اػٕبَ تٙف، ٘بِِ٘ٛٛٝ

 .وٙس فٛتٛ٘یىی ٚ آقىبضؾبظٞبی فطٚؾطخ تجسیُ ٔی
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 n=5,6,7,8,9,10طیف جذب ( : 6ضکب  
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 وتیجٍ  یزی-4

ی ٔحبؾجبت انَٛ  ثط پبیٝ وطثیس غضٔب٘یْٛ ٞبی عٛض ذلانٝ، ثطضؾی ضفتبضٞبی اِىتطٚ٘یىی ٚ ٘ٛضی ٘بِِ٘ٛٛٝ ثٝ
اظ خّٕٝ ٞبی اِىتطٚ٘یىی ایٗ ٘ب٘ٛؾبذتبضٞب  زٞس وٝ خٙجٝ ٘كبٖ ٔی ی تبثغ چٍبِی اِٚیٝ ٚ زض چبضچٛة ٘ظطیٝ

 =nٞبی تحت قطایظ ٔٛضز ٔغبِؼٝ زض تٙف ظیٍعاي ثب قبذم ٞب ؾبذتبضٞبی ٘ٛاض ا٘طغی ٚ چٍبِی حبِت

( ثب قىبف 5,4ی ظیٍعاي ) ثیبٍ٘ط آٖ اؾت وٝ قىبف ٘ٛاضی اِىتطٚ٘یىی نفطِ ٘بِِ٘ٛٛٝ  ، 5,6,7,8,9,10

ٞبی ٘ٛضی  خٙجٝ .ضؾس ِٚت ٔیاِىتطٖٚ 1.29( ثٝ ٔمساض 14,4ی ) تسضیح افعایف یبفتٝ ٚ ثطای ٘بِِ٘ٛٛٝ ٔؿتمیٓ، ثٝ
ٞبی خصة ٚ  ، پیهn=5  ٚ6 زٞٙس وٝ ثطای قسٜ زض لغجف ذبضج اظ نفحٝ ٘كبٖ ٔی تحت قطایظ ثطضؾی

ٚ  9، 8، 7ثٝ  n زٞٙس. ثب افعایف ٔمساض ِٚت( ضخ ٔی اِىتطٖٚ 2تب  1.5ی ا٘طغی ٘ٛض ٔطئی ) ثبظتبثٙسٌی زض ٔحسٚزٜ
 قٛ٘س.  ِٚت ٔٙتمُ ٔی اِىتطٖٚ 4تب  3ی  ٞبی ثبلاتط زض ثبظٜ ٞب افعایف یبفتٝ ٚ ثٝ ا٘طغی ، ایٗ پیه14

تٛاٖ اظ  ٞبی وبضثیس غضٔب٘یْٛ ضا ٔی ٘تبیح ایٗ پػٚٞف ثیبٍ٘ط آٖ اؾت وٝ ذٛال اِىتطٚ٘یىی ٚ اپتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ
ٚیػٌی، لبثّیت اؾتفبزٜ اظ ایٗ  عٛض ٔؤثط تٙظیٓ وطز. ایٗ عطیك تغییط قبذم ؾبذتبضی ٚ اػٕبَ تٙف ثٝ

ٞبی ذٛضقیسی  ٘ب٘ٛؾبذتبضٞب ضا زض عطاحی حؿٍطٞبی اپتیىی، ازٚات فٛتٛ٘یىی، آقىبضؾبظٞبی فطٚؾطخ، ؾَّٛ
ٞبی  اظ ٔحسٚزیت.زٞس ٚیػٜ زض وبضثطزٞبی ٞٛافضب ٚ زفبػی، افعایف ٔی ٞبی اپتٛاِىتطٚ٘یىی، ثٝ ٚ ؾبیط ؾبٔب٘ٝ

ثطآٚضز قسٖ ٔمساض  اقبضٜ وطز وٝ ٔؼٕٛلاً ٔٙدط ثٝ وٓ GGA-PBE تمطیتتٛاٖ ثٝ اؾتفبزٜ اظ  ایٗ پػٚٞف ٔی
 GW یب ضٚـ HSE06 تط ٔب٘ٙس ٕٞجؿتٍی زلیك–ٞبی تجبزِی ضٚ، اؾتفبزٜ اظ تبثغ قٛز. اظایٗ قىبف ٘ٛاضی ٔی

ٞبی ؾبذتبضی،  تٛا٘س زض ٔغبِؼبت آیٙسٜ ثٝ ثٟجٛز زلت ٘تبیح ٔٙدط قٛز. ٕٞچٙیٗ ثطضؾی اثط ٘مم ٔی
تط  تٛا٘س ثٝ زضن ػٕیك ؾبظی تطاثطز اِىتطٚ٘ی تحت قطایظ ٔرتّف ٔی نفحٝ ٚ قجیٝ ، لغجف زضٖٚٞب ٘بذبِهی

 .ٞب وٕه وٙس ضفتبض ایٗ ٘ب٘ٛؾبذتبضٞب ٚ ٌؿتطـ وبضثطزٞبی ػّٕی آٖ

 تطکز ي قسرزاوی-5
-ضؾب٘ی زا٘كٍبٜ پسافٙس ٞٛائی ذبتٓ الا٘جیبء)ل( وهٝ ٔٙهبثغ ؾهرت   ٘ٛیؿٙسٌبٖ اظ وبضوٙبٖ ٔطوع اعلاع

 ٕ٘بیٙس. ٞبی ایٗ ٔمبِٝ زض اذتیبض ٌصقتٙس تكىط ٚ لسضزا٘ی ٔیؾبظیافعاضی لاظْ ضا خٟت اخطای قجیٝ

 تؼارؼ مىافغ-6
یهٗ،  أٙهبفغ ٚخهٛز ٘هساضز. ػهلاٜٚ ثهط       زاض٘س وٝ زض ٔٛضز ا٘تكبض ایٗ ٔمبِٝ تضبز اػلاْ ٔی (ٌبٖ)٘ٛیؿٙسٜ

ٞب، ا٘تكبض ٚ اضؾبَ ٔدهسز   خؼُ زازٜ ضفتبض، ضضبیت آٌبٞب٘ٝ، ؾٛء ٔٛضٛػبت اذلالی قبُٔ ؾطلت ازثی،
 .تٛؾظ ٘ٛیؿٙسٌبٖ ضػبیت قسٜ اؾت ٚ ٔىطض

 زستزسی آساز-7
اخبظٜ اقتطان )تىثیط ٚ ثبظآضایی ٔحتٛا ثٝ ٞهط قهىُ( ٚ ا٘غجهبق    اؾت ٚ  زاضای زؾتطؾی ثبظ ایٗ ٘كطیٝ

 .زٞس )ثبظتطویت، تغییط قىُ ٚ ثبظؾبظی ثط اؾبؼ ٔحتٛا( ضا ٔی

 

 



 یتاتغ چگال ٍیوظز کززیتحت تىص تا ري ً یصرماو سیکزت یَا واوًلًلٍ یکیي اپت یکیالکتزيو بیتحل 

 

61/ 

 مزاجغ-8
 

[1] Novoselov, K. S., Geim, A. K., Morozov, S. V., Jiang, D., Zhang, Y., 

Dubonos, S. V., et al. (2004). Science, 306, 666. 

[2] Okada, S. (2008). Physical Review B, 77, 041408. 

[3] Novoselov, K. S., Geim, A. K., Morozov, S. V., Jiang, D., Katsnelson, M. I., 

Grigorieva, I. V., et al. (2005). Nature, 438, 197. 

[4] Su, C., Jiang, H., & Feng, J. (2013). Physical Review B, 87, 075453. 

[5] Mukhopadhyay, G., & Behera, H. (2013). World Journal of Engineering, 10, 

39. 

[6] Zhu, J., Yang, D., Yin, Z., Yan, Q., & Zhang, H. (2014). Small, 10, 3480. 

[7] Alborznia, H. (2024). Journal of Optoelectronical Nanostructures, 9, 53–76. 

[8] Malko, D., Neiss, C., Vines, F., & Görling, A. (2012). Physical Review 

Letters, 108, 086804. 

[9] Liu, C. C., Feng, W., & Yao, Y. (2011). Physical Review Letters, 107, 

076802. 

[10] Alborznia, H. (2023). International Journal of Modern Physics B, 2450085. 

[11] Amirian, S., Alborznia, H., & Yalameha, S. (2024). Solid State 

Communications, 394, 115693. 

[12] Watanabe, K., Taniguchi, T., & Kanda, H. (2004). Nature Materials, 3, 

404. 

[13] Alborznia, H., & Hosseini Moradi, S. A. (2023). Aerospace Defense, 1, 1–

11. 

[14] Balendhran, S., Walia, S., Nili, H., Sriram, S., & Bhaskaran, M. (2015). 

Small, 11, 640. 

[15] Zhang, S., Zhou, W., Ma, Y., Ji, J., Cai, B., Yang, S. A., et al. (2017). Nano 

Letters, 17, 3434. 

[16] Althib, H., Flemban, T. H., Aljameel, A. I., Mera, A., Ashiq, M. G. B., 

Mahmood, Q., et al. (2021). Bulletin of Materials Science, 44, 254. 

[17] Lopez-Bezanilla, A., & Littlewood, P. B. (2015). The Journal of Physical 

Chemistry C, 119, 19469. 

[18] Benidris, M., Aziz, Z., Khandy, S. A., Terkhi, S., Ahmad, M. A., 

Bouadjemi, B., et al. (2021). Bulletin of Materials Science, 44, 221. 

[19] Zhou, W., Guo, S., Zhang, S., Zhu, Z., Song, X., Niu, T., et al. (2018). 

Nanoscale, 10, 3350. 

[20] Alborznia, H., Naseri, M., & Fatahi, N. (2019). Optik, 180, 125. 

[21] Alborznia, H., Amirian, S., & Mohammadi, S. T. (2021). Journal of 

Research on Many-Body Systems, 11, 1. 

[22] Wakhare, S. Y., & Deshpande, M. D. (2019). Bulletin of Materials Science, 

42, 206. 

[23] Alborznia, H. R., & Mohammadi, S. T. (2021). Bulletin of Materials 

Science, 44, 180. 

[24] Celik, F. A. (2022). Bulletin of Materials Science, 45, 108. 

[25] Alborznia, H. R., & Mohammadi, S. T. (2020). Iranian Journal of Physics 

Research, 20, 259. 

[26] Alborznia, H., & Mohammadi, S. T. (2022). Indian Journal of Physics, 32, 



 1445 تاتستان ،2 ِضمار ،5 زيرِ زفاع ًَافضایی، فػلىامٍ

 

/62 

2. 

[27] Tayran, C., Caglayan, R., Mogulkoc, Y., Cakmak, M., & Alkan, B. (2021). 

Journal of Electronic Materials, 50, 6253. 

[28] Alborznia, H., Amirian, S., & Naziradeh, M. (2022). Optical and Quantum 

Electronics, 54, 608. 

[29] Belkhanchi, H., Ziat, Y., Hammi, M., Laghlimi, C., Moutcine, A., 

Benyounes, A., et al. (2021). Optik, 229, 166234. 

[30] Hoat, D. M., Amirian, S., Alborznia, H., Laref, A., Reshak, A. H., & 

Naseri, M. (2021). Indian Journal of Physics, 95, 2365. 

[31] Alborznia, H., Naseri, M., & Fatahi, N. (2019). Superlattices and 

Microstructures, 133, 106217. 

[32] Alborznia, H. (2022). Surface Review and Letters, 29, 2250078. 

[33] Hofheinz, M., Jehl, X., Sanquer, M., Molas, G., Vinet, M., & Deleonibus, 

S. (2006). Applied Physics Letters, 89, 143504. 

[34] Zhang, X. Q., Li, H., & Liew, K. M. (2007). Journal of Applied Physics, 

102, 073709. 

[35] Alborznia, H. (2024). Indian Journal of Chemistry, 9, 855–859. 

[36] Vatankhah, C., & Badehian, H. A. (2021). Optik, 237, 166740. 

[37] Perdew, J. P., Burke, K., & Ernzerhof, M. (1996). Physical Review Letters, 

77, 3865. 

[38] Soler, J. M., et al. (2002). Journal of Physics: Condensed Matter, 14, 2745. 

[39] Birch, F. (1986). Journal of Geophysical Research: Solid Earth, 91, 4949. 

[40] Abt, R., Ambrosch-Draxl, C., & Knoll, P. (1994). Physica B: Condensed 

Matter, 194–196, 1451–1452. 

[41] Alborznia, H. (2024). Iranian Journal of Physics Research, 24, 255–262. 

[42] Zarhri, Z., Cano, A., Oubram, O., Ziat, Y., & Bassam, A. (2022). Micro and 

Nanostructures, 166, 207223. 

[43] Hosseini Moradi, S. A., & Amirzadeh, M. (2024). Removal of acidic dye by 

electrochemical method using polymeric nanofiber containing reduced graphene 

oxide nanoparticles and catalyst. Journal of Color Science and Technology, 

17(4), 287–301. 

[44] Alborznia, H., & Hosseini Moradi, S. A. (2025). Calculation of reflection 

coefficient of radar absorbing composite lattice grids using silica and carbon 

nanofibers. Aerospace Defense, 4(1), 121–129. 

 

 

  

 


