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ی کربنی و لولهعنصر بور در نان ابور، ارتعاشات مولکولی مرتبط ب ههای کربنی آلاییده بتوجه به کاربردهای فراوان و مختلف نانولولهبا  چکیده:

بور ثبت و  بهیده کربنی خالص و آلای یسازی شناسایی شد. در بررسی تجربی، طیف رامان نانولولهبور به سه روش تجربی، محاسباتی و شبیه هآلاییده ب

)زنجیره کربنی خالص و C-B و  C-Cبسامدهای ارتعاشی  ،مدهای حساس به رامان به ارتعاشات خاص ذیربط نسبت داده شد. در روش محاسباتی

 وش با ر نهایتدر  مشاهده شد. ترجایی بسامد ارتعاشی به بسامدهای کوچکسازی و جابهگر هماهنگ ساده، شبیهبور( با مدل نوسان بهآلاییده 

 D ارتعاشی دمگرفت. بسامد  گاوسی مورد مطالعه قرار افزاربور با استفاده از نرم -کربن و کربن -های کربنبسامدهای ارتعاشی مولکول ،سازیشبیه

cm شودمیجا تر جابهبه بسامدهای کوچک cm-18درصد باشد به مقدار 9تر از وقتی بور کم cm-1 -1(1336 1328 ی کربنی نانولوله یگآلایید .(

cm کندجا میموج بالاتر جابه هایبه عدد cm-118 به مقدارهای ارتعاشی را مددرصد بور، بسامد  71تا  8با درصدهای بین  cm-1 -1(1328 1346 ) .

یرابطه
D GI / I یابدنی با بور افزایش میی کربر ساختار گرافیتی نمونه( با میزان آلاییدگی نانولولهدغیرکربنی  شکل و مواد)نسبت ترکیبات کربنی بی 

(5/715/1).  های ارتعاشی مدتغییرات شدت و بسامدهای نتایجD  وG سازی مورد تأیید  های تجربی، محاسباتی و شبیهبا دقت قابل قبولی با روش

 .قرار گرفت
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Abstract: In this paper due to the abundant and also different applications of carbon nanotubes doped 

with boron, molecular vibrations related to boron element were identified and investigated in B-doped carbon 

nanotubes by experimental, computational and simulation methods. In the experimental approach, Raman 

spectra of MWCNTs and B- doped MWCNTs were recorded and the Raman active modes assigned to the 

relevant specific vibrations. In the computational approach, the vibrational frequencies of C-C and C-B (pure 

carbon chains and doped with boron) oscillators were simulated using simple harmonic oscillator model and 

shift of vibrational frequencies toward lower wavenumbers was observed. Finally, by software simulation 

approach, vibrational frequencies of carbon-carbon and carbon-boron were investigated using the Gaussian 

software. The D- band intensity increased as the boron concentration reached to 3% while the center of the 

peak downshifted by 8 cm-1 (1336 cm-1  1328 cm-1). Doping of carbon nanotubes with the boron concentration 

in the range of 4 to 10% upshifted the D- band central position by 18 cm-1 (1328 cm-1 1346 cm-1). The ID-IG 

ratio (the intensity of the disorder D mode divided by the intensity of the graphite G mode) was increased by 

B-doping of carbon nanotubes (0.751.5). In conclusion, the results of the present article reveals that the 

intensity and frequency variations of D and G modes in the pure and the B doped MWCNT structures were 

approved with acceptable accuracy by the experimental, computational and simulation methods. 
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 مقدمه  .1

ییر در علت تغ های کربنی با بور و نیتروژن بهلاییدن نانولولهفرایند آ

مختلف مورد توجه قرار  پژوهشیهای ها، توسط گروهخواص آن

د آمدن وجو علت به های کربنی بهنانولولهیدن گرفته است. آلای

 ساختارهای مناسبی را برای استفاده در  ،خواص منحصر به فرد

مواد کربنی با بور یدن . آلای]7 [کندهای آینده فراهم میآوریفن

 های کربنی تعمیم رافیت آغاز شد و سپس به نانولولهابتدا از گ

 گوناگونی برای آلاییدن گرافیت و  های. روش]9، 3[ داده شد

در  9O3Bهای کربنی با ترکیبات بور مانند بور اکسید نانولوله

. با وجود تحقیقات ]8 [( بررسی شده استC˚ 7419دماهای بالا )

ی کربنی با هانانولولهیدگی ی نظری و تجربی، کنترل آلایگسترده

ت و هنوز ناقص اسبور  ههای آلاییده بنانولولهیابی و مشخصهبور 

 تری دارد.ی بیشنیاز به پژوهش و مطالعه

 گرافیت با بور بر خواص یدنبراساس مطالعات انجام شده آلای

ای هکه نانولولهعلت این ثر است و بهؤارتعاشی و ساختاری آن م

 صورت ساختارای است که به ورقهگرافیت تککربنی همان 

نانومتر درآمده است، بنابراین خواص  3الی  7ای به قطر استوانه

 های انجام شده. بررسی]5[ی کربنی نیز تغییر خواهد کرد نانولوله

هد که ورود دبور نشان می بهپرتو ایکس بر روی گرافیت آلاییده  با

ر ، باعث افزایش فاصله دگرافیت ایگوشهششی بور در شبکه

 7. شکل ]6[شود می cو کاهش در سطح داخلی  aی صفحه

 ای از گرافیت را به نمایش گذاشته است. وارهساختار طرح

 

 
 

 .]1[وار گرافیت ساختار طرح. 1شکل 

 

بور  هالکتریکی و ساختاری گرافیت آلاییده بتغییر خواص 

های کربن مجاورش است. ی تأثیر عنصر بور بر اتمدهندهنشان

 بور نشان  هسنجی رامان گرافیت آلاییده بمطالعات طیف

ترین تأثیر را از حضور عنصر های ارتعاشی که بیشمددهد که می

 ی ارتعاشی در محدوده بسامد مداند مربوط به بور داشته
7-cm 7911  7تا-cm 7961 دمبور  هشود. در گرافیت آلاییده بمی 

  یتر )به اندازهموج کوچک هایبه طرف عدد Dارتعاشی 
7-cm 9 ارتعاشی  مد( وG  که نشان از نظم شبکه دارد به طرف

. در یک ]4[شود جا می( جابهcm6-7موج بالاتر )به میزان  هایعدد

های گزین کردن مقداری از اتمبا جای 3spکربن با هیبرید  یلایه

 وامکان تغییر خواص الکترونی، شیمیایی کربن و بور و نیتروژن 

رون ترتیب دارای یک الکتو نیتروژن به  مکانیکی وجود دارد. بور

ک اتم یتر در مقایسه با کربن هستند. برای مثال اگر تر و بیشکم

ی حفره یکگزین شود ساختار الکترونی شامل بور جایبا کربن 

است  pالکترونی خواهد بود که این خود دلیل تولید رساناهای نوع 

 ژن یک اتم نیترویک اتم کربن با یک گزینی که با جایدر حالی

  .]3[آید وجود می به nنوع  یماده

 مطالعات جدید در مورد خاصیت مکانیکی فیبرهای 

 ، افزایشی را در مدول کشسانی B هبیده اکرونیترات آلایپلی

  B ه. علاوه بر این برخی فیبرهای آلاییده ب]71[کند آشکار می

درصد( مقاومت نمونه را در مقابل اکسایش تا سه برابر افزایش  6/1)

در تولید آندهای ترکیبی برای  B هدهد. فیبرهای آلاییده بمی

تر( مورد درصد بیش 31)های یون لیتیم مثبت با ظرفیت بالا باتری

  .]77[اند گرفتهاستفاده قرار 

های کربنی با بور که باعث تغییر خواص نانولوله یدنآلای

راوانی شود، کاربردهای فها میالکتریکی، شیمیایی و مکانیکی آن

ای هشناسایی بور در مولکولبا توجه به اهمیت در صنعت دارد، 

 با سه روش محاسباتی،  های کربنی،گوناگون مانند نانولوله

سازی و آزمایشگاهی اقدام به شناسایی و تأثیرات بور بر طیف شبیه

دگی یهای کربنی شده است. اعتبارسنجی نتایج آلایرامان نانولوله

ازی و سکربنی با بور به سه روش محاسباتی، شبیه ینانولوله

تواند جالب باشد، زیرا خلأ وجودی نتایج آزمایشگاهی، می

سازی به همراه نتایج تجربی، در بسیاری بات ریاضی و شبیهمحاس

 خورد. المللی به چشم میاز مقالات بین

 پیوندهای کووالان

 طرح اساسی

nm 3856/1=α 

nm 6114/1=c 

 
 
nm 9958/1=b 
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  یدر این مقاله با رویکرد محاسباتی با استفاده از معادله

شود، به آن پرداخته می 7گر هماهنگ ساده، که در بخش نوسان

kیبسامد نوسان از رابطه / m بسامد ارتعاشی پیوندهای  و

و این بسامدها با هم شده دست آورده به  C-Bو  C-C مولکولی

تأثیر  یدمؤمقایسه خواهد شد نتایج مطالعات انجام شده در این مقاله 

های های نمونهمدکه مراکز بسامدی است به طوری یدنآلای

 شود. جا میتر جابهکوچک هایبه سمت عددیده، آلای

 افزارسازی با استفاده از نرم، روش شبیه3در ادامه در بخش 

شود و ترسیم می C-Bو  C-C، مولکول ویو گرافیکی گاوس

ی پایه و روش افزار گاوسی و انتخاب مجموعهسپس با نرم

گردد و ی مناسب، طیف ارتعاشی رامان ترسیم میمحاسبه

 آید.دست میبسامدهای ارتعاشی به

ی ، روش تجربی، با استفاده از سامانه9در بخش  نهایتدر 

س، رامان دانشگاه تربیت مدر -پراکندگی میکروسنجی پسطیف

 بور گزارش ههای کربنی خالص و آلاییده بطیف رامان نانولوله

 خواهد شد. 

های ارتعاشی حاصل از سه روش فوق مشاهده با مقایسه بسامد

ان های بور میزهای کربنی با اتمنانولوله یدنشود که با آلایمی

 ر تکمتر موج کوچک هایکاهش بسامد ارتعاشی به طرف عدد

تر در قسمت بعد توضیح داده خواهد یات بیشیشود که با جزمی

 شد.

 

 روش محاسباتی. 2
 C-Bو  C-C ی انرژی پیوندمقایسه 2.1

هم در ی مپدیدهور دو بهای کربنی با نانولولهیدن آلایفرایند در 

های رامان سنج رامان، باعث پراکندگیکنش با لیزر طیفبرهم

ون تمتفاوتی نسبت به حالت خالص خواهد شد و در نتیجه در فو

عاع که بور شدلیل اینگسیل شده تأثیر خواهد گذاشت. اولاً به 

ربن با گزین شدن کتری نسبت به کربن دارد و با جایاتمی بزرگ

گزینی یک تنش در کل ساختار منتشر و باعث ایبور، در محل ج

که طول ندلیل ای ، بهثانیاًشود. ون گسیل شده میتافزایش انرژی فو

 C-Bتر است، انرژی پیوند کوتاه C-Bاز طول پیوند  C-Cپیوند 

شود که رو باعث میتر است و از اینکم C-Cاز انرژی پیوند 

 د.تری را دارا باشکم ون گسیل شده در حالت آلاییده، انرژیتفو

ارند. د دیگر قراراین دو پدیده در یک رفتار رقابتی با یک

موجی  هایجایی مراکز مدهای رامان به سمت بسامدها و عددجابه

 جایی مدهای حساس به راماندوم بر جابه یتر ناشی از پدیدهپایین

ی اول در اثر پدیده الاترموجی ب هایها و عددبه سمت بسامد

 چیرگی دارد. 

 برابر است با: C-Bو  C-Cطول پیوند 

c cl pm 154  

c Bl pm 159  
 
  1kو  2kی بین ی رابطهمحاسبه 2.2

بور، دو  -بنکربن و کر -گرفتن پیوندهای شیمیایی کربن با در نظر

گر هماهنگ به جرم و فنر نسبت داده در نوسان Bmو  cm جرم

 هستند.  B-Cو  C-C به ترتیب ثابت فنرهای 3kو  7k شود.می

 

 
 

ها استفاده از نیروی بین اتم 7kو  3kی بین ی رابطهبرای محاسبه

ه با اند کها از نوع گرانشی و کولنیشود. نیروهای مهم بین اتممی

 برابر  3871الکترون تقریباً که نیروی کولنی بین به این توجه

 کنیم.ینظر متر از نیروی گرانشی است، از نیروی گرانشی صرفقوی
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 داریم F = -kxی نیروی فنر و ثابت فنر با توجه به رابطه
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 c-cωو  B-cω ی بینی رابطهمحاسبه 2.3

ی مولکولی عناصر مشابه و غیرمشابه بسامدهای ارتعاشی زنجیره

 ]73[ صورت زیر بیان شده است به (9و  3 های)شکل
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های به اتم (C-C)های مشابه نسبت بسامدهای ارتعاشی اتم

واحد جرم  4/71با توجه به جرم اتمی بور برابر با  B)-(Cغیرمشابه 

صورت زیر  اتمی بهواحد جرم  73اتمی و جرم اتمی کربن برابر با 

 .آیددست می به
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 .ی مولکولی عناصر مشابهزنجیره .2شکل 

 

 
 .ی مولکولی عناصر غیرمشابهزنجیره .3شکل 

 یارتعاشی زنجیرهید این حقیقت است که بسامد ؤاین مقدار م

جا هجاب ترچکواعداد موج کبه علت ورود بور به آن  کربنی به

 گر نشان (C-B) یشود. کاهش بسامد ارتعاشی در زنجیرهمی

و کاهش  C-Cنسبت به پیوند  C-B تر شدن قدرت پیوندسست

uگر هماهنگ، انرژی نوسانی نوسان kx 21
2

 ی ، در زنجیره

(C-B) شود.می 

 

 سازی . شبیه3

های کربنی نانولوله Gauss Viewافزار گرافیکی با استفاده از نرم

کربن  37یک اتم بور، و با  هآلاییده ب ،کربن 39و  38زیگزاگ با 

 سازی و بهینه شد. سپس توسط سه اتم بور شبیه هآلاییده ب

گیری از روش محاسباتی و با بهره Gaussianافزار محاسباتی نرم

ی و مجموعه B3LYP(3)، روش )DFT((7) ی تابع چگالینظریه

ی طیف رامان حاصل شد. طیف رامان نانولوله  31G-6یپایه

 نمایش داده شده است.  8کربن در شکل  38با خالص کربنی 

، در نانولوله Dω شود مد ارتعاشیطورکه مشاهده میهمان

 یک اتم بور به سمت مدهای ارتعاشی  هکربنی آلاییده ب

( و سپس در نانولوله کربنی 5شود )شکل جا میتر جابهپایین

ود شجا میسه اتم بور به مدهای ارتعاشی بالاتر جابه هآلاییده ب

 (. 6)شکل 

G/IDI  کربنی شکل و مواد غیرمقدار ترکیبات کربنی بینسبت

انتظار  دهد. بنابراینمینشان را به مقدار ساختارهای گرافیتی نمونه 

 رود با افزایش درصد بور در نمونه این نسبت افزایش یابد. می

های مختلف در نسبت G، G/IDIبه  Dنسبت شدت مد ارتعاشی 

 آید.دست می صورت زیر به( به 71%، 9%، °بور )
 

(77 )                                                  
D G /I / I (B, %)  

20 0 32
62

 

(73                                                   )
D G /I / I (B, %)  

353 0 53
65

 

(79                                                   )
D G /I / I (B, %)  

2010 0 28
70

 
 

شود با افزایش مشاهده می 79و  73، 77طورکه از روابط همان

که  یابدافزایش می G/IDI نانولوله کربنی نسبت دردرصد بور 

 کربنی است.نظمی در نانولولهگر افزایش بینشان

7k 7k 7k 

3k 3k 3k 
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 است. 7986 = DW (cm-7کربنی خالص که در آن ) 38ی کربنی طیف رامان نانولوله. 1شکل 
 

 
 

 
 

 است. cm 7934 =D W)-7یک اتم بور که در آن ) هآلاییده بکربنی  39ی کربنی طیف رامان نانولوله. 3شکل 
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 است. cm 7981 =D W)-7سه اتم بور که در آن ) هکربنی آلاییده ب 37ی کربنی نانولولهطیف رامان . 6شکل 

 

 تجربی روش. 1
  بور ههای کربنی آلاییده بساخت نانولوله 1.1

ه های کربنی آلاییدهای ساخت نانولولهتوان روشبه طور کلی می

ند که هایی هستی اول روشبور را به دو دسته تقسیم کرد. دسته هب

در حین تشکیل نانولوله وارد آلاینده  یهای مادهاتمها آندر 

ان توها میشوند. از جمله این روشگیری میساختار در حال شکل

کی ی قوس الکتریگیری شیمیایی و روش تخلیهبه روش رسوب

ها شود که در آنهایی میروشدوم شامل  یاشاره کرد. دسته

ی کربنی با خلوص بالا از قبل موجود است و در حین انجام نانولوله

های این نانولوله از طریق جانشانی و آزمایش تعدادی از اتم

از نانولوله خارج گزین شده و جایهای آلاینده استخلاف با اتم

 ترین روش این دسته روش جانشانی جزیی استمهم .شوندمی

]79[ . 

رامان  -پراکندگی ریزسنج پسبا استفاده از دستگاه طیف

نی ی کربدانشگاه تربیت مدرس، طیف رامان سه نمونه نانولوله

دست آمد. درصد بور به  71و  9 هخالص و نانولوله کربنی آلاییده ب

بور در محیط مایع )اتانول( با روش  ههای کربنی آلاییده بنانولوله

ی کربنی خالص و نانولوله یو طیف رامان نانولوله (9)کندگی لیزر

 دست آمد.  درصد بور به 71و  9 هکربنی آلاییده ب

 
  سنجیهای کربنی به روش طیفیابی نانولولهمشخصه 1.2

 رامان -پراکندگی ریزپس

 که تکفام است نور ی پراکندگی ناکشسانپدیده یک ،رامان اثر

نوری متشکل از  دهد. یک موجنور رخ می بسامد در آن تغییر در

 الکتریکی جزء تنها مغناطیسی است که میدان الکتریکی و میدان

شود. هنگامی که یک موج نوری سبب می را رامان پراکندگی آن

ند، میدان کمیرخورد به یک مولکول متشکل از الکترون و هسته ب

سراسر مولکول یکسان است زیرا  لحظه در الکتریکی موج در هر

که در مقایسه با طول  است نانومتر حدود چند در مولکول یهازاند

نانومتر است، کوچک است. بنابراین میدان  593موج نور که برابر 

 تمام بر روی را یکسانی الکتریکی موج الکترومغناطیسی، نیروی

ها را از کند و تمایل دارد آنمی اعمال در مولکول، هانالکترو

ثبت قرار ا بار مبموقعیت میانگین و تعادلی خود که در اطراف هسته 

71 
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 یک ایجاد باعث هاجاییجابه رامان، فرایند جا کند. دردارند، جابه

تقریب خوبی  با شود کهمی مولکول در P القایی ر دو قطبیوگشتا

یرابطهاز ربط پذیری ذیاست، قطبش الکتریکی متناسب میدانبا 

P E  پذیری الکتریکی مولکولآید که قطبشدست می به 

ی دهندهاست که نشان 99یک ماتریس  αشود. معمولاً نامیده می

 پذیری الکتریکی است. قطبش

 

(78)                        
xx xy xzx x

y yx yy yz y

z zx zx zz z

x x xp E

p x x x E

p x x x E

    
    

      
    

    

 

 

کنیم میدان اگر فرض است،  زمان از تابعی الکتریکی میدان

 الکتریکی به صورت زیر باشد

z max x yE (t) E cos( v t), E (t) , E (t)   2  
 

 آیددست میصورت زیر به به zP یلفهؤم

(75                                            )
z zz maxP (t) E cos( v t) 2 

 

ا به صورت زیر ر zzαپذیری توان قطبشبا استفاده از بسط تیلور می

 نوشت

(76)             zz
zz zz max vib

d
(t) r cos( v t) ...

dr

 
       

 
2 

 

 آیددست میصورت زیر بهبه zPی لفهنتیجه مؤ در

 

z zz maxP (t) E cos v t  2  
/ zz max max vib(d dr) r E cos (v V )t   0 5 2  

(71)          / zz max max vib(d dr) r E cos (v V )t    0 5 2 

 

جزء وابسته به زمان است.  9دارای  zPکه دهد این معادله نشان می

نور دهد که می، نشان 71ی سمت راست معادله یاولین جمله

است و تغییری در  vهمان بسامد فرودیدارای  ،پراکنده شده

رخ نداده است، به این نوع پراکندگی، در اثر پراکندگی  بسامد

 یسمت راست معادله دوم یجمله گویند.پراکندگی رایلی می

گر نور پراکنده شده با مجموع بسامدهای نورفرودی و بیان ،71

vib(vارتعاش مولکولی بسامد  v ) گی پراکند است که به آن

ر پراکنده گر نوبیانشود. سومین جمله، می گفتهرامان پاداستوکس 

 لیمولکوبا تفاضل بسامدهای نورفرودی و بسامد ارتعاش شده 

vib(v v ) تهگفپراکندگی رامان استوکس است که به آن  

پراکندگی رامان )استوکس و پاداستوکس(  1. شکل ]78[ شودمی

 دهد.و پراکندگی رایلی را نشان می

 سنجی پس پراکندگیسنجی رامان از سامانه طیفبرای طیف
 Alemga Dispersive Ramanرامان دانشگاه تربیت مدرس، مدل 

، که دارای پرتو خروجی Thermo Nicoletساخت شرکت 

 -میمی)نئودنانومتر ناشی از هماهنگ دوم لیزر  593ی قطبی شده

  استفاده شد.است یاگ( 

 دهد.خالص را نشان می کربنییطیف رامان نانولوله 4شکل 

  G/IDIعلت نبود آلاینده، نسبت کربنی خالص به یدر نانو لوله

  تر از یک است.کم

(47                                                             )
D G /I / I  

1800 0 75
2400

 

 

درصد بور  9 هی کربنی آلاییده بطیف رامان نانولوله ،3شکل 

که  Dدهد. با افزایش درصد بور شدت مد ارتعاشی را نشان می

مد شود افزایش یافته و شدت نمونه می هاییدگیبه آلای مربوط

 یابد. از گر نظم در نمونه است کاهش میکه نشان Gارتعاشی 

  یابد.افزایش می G/IDIرو، نسبت این

(37                                                             )
D G /I / I  

4700 2 1
2200

 

 

ی دهندهه نشانک Dشود مد ارتعاشی گونه که مشاهده میهمان

ی کربنی ی کربنی است، در نانولولهنانولوله گیآلاییدنظمی و بی

سمت  خالص به کربنی یدرصد بور نسبت به نانولوله 9 هآلاییده ب

 شود.جا میتر جابهبسامدهای کوچک

                                     DW : (cm ) (cm ) 1 11346 1328 
 

درصد  71 هی کربنی آلاییده ب، طیف رامان نانولوله71شکل 

درصد نسبت  71به  9دهد. با افزایش درصد بور از بور را نشان می

G/IDI  درصد بور کاهش یافته است.  9با  یدگیبه آلاینسبت 

(31                                                             )
D G /I / I  

700 1 75
400

 

 

ی دهندهکه نشان Dشود مد ارتعاشی که مشاهده می سانهمان

ی کربنی ی کربنی است، در نانولولهنانولوله یدگیآلاینظمی و بی

 .شده استجا جابهبالاتر سامدهای بدرصد بور به  71 بهآلاییده 
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 پراکندگی رامان و رایلی. .7شکل 

 

 
 

 .]cm 7986 = DW)-7)[ی کربنی خالص طیف رامان نانولوله. 9شکل 
 

 
 

 .]cm 7934 =D W)-7)[درصد بور  9 هی کربنی آلاییده بطیف رامان نانولوله. 9شکل 

ژی
انر

 

 ن(اس)کشرایلی پراکندگی  IRجذب 
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 ان )رامان(سپراکندگی کش

Virtual state 

3811 

3311 

3111 

7411 

7611 

7811 

7311 

7111 

411 

611 

811 

311 

3333 

36
33

 

35
61

 38
37

 39
64

 

39
13

 

33
96

 

73
16

 

7564 

7986 

ت
د

ش
 

9111 3411 3611 3811 3311 3111 7411 7611 7811 7311 

 cm)-1جایی )جابه

5111 

8511 

8111 

9511 

9111 

3511 

3111 

7511 

7111 

511 

9111 3511 3111 7511 7111 
 cm)-1جایی )جابه

 

ت
د

ش
 

 

33
19

 

3661 

39
98

 

31
14

 

75
64

 

7934 

77
31

 



 

  های رامان . . . سازی طیفبررسی تجربی، محاسباتی و شبیه

 

 
81 

 
 

 .cm 7994 =D [W)-7)[درصد بور  71ی کربنی آلاییده شده با طیف رامان نانولوله. 11شکل 
 

 گیری. نتیجه3
و نسبت  Gو  Dنتایج تجربی و نظری مدهای ارتعاشی  7در جدول 

G/IDI اند. مقایسه شده 

ی زنجیرهبه  9نشان داده شد که با ورود عنصر بور به مقدار %
سمت بسامدهای به ، D کربنی خالص، بسامد مد ارتعاشی

 جاییجابه Gشود. در بسامد ارتعاشی جا میتر جابهکوچک
و تجربی  سازی شدهشبیه G/IDI چنین نسبتشود. هممشاهده نمی
یابد. این در حالی است که ورود عنصر بور به مقدار افزایش می

سمت را به  D به زنجیره کربنی خالص، بسامد مد ارتعاشی %71
جایی جابه Gکند. در بسامد ارتعاشی جا میبسامدهای بالاتر جابه

ی شده و تجربی سازشبیه G/IDI چنین نسبتشود. هممشاهده نمی
 یابد.میکاهش

گونه توان اینقبول نتایج تجربی و نظری را میقابل سوییهم
تر بور مکبا مقادیر کربنی  ینانولوله یدگیتحلیل نمود که آلای

ا جتر جابهرا به بسامدهای پایین D( بسامد مد ارتعاشی 9%تر از )کم
 ورِگردد که ب تواند به این صورت بیانکند. دلیل این امر میمی

صورت یک اختلال  به 9از %تر ی کربنی، در مقادیر کمشبکه

شود. این کرده و باعث ایجاد پیوندهای جدید میل جزیی عم
نی کرب یعنوان یک میراکننده، در شبکه پیوندهای جدید به

شده و موجب کاهش شدت ارتعاشات کربنی ظاهر  ینانولوله
  شود.کربنی می یونی شبکهتفو

ی نمونه Gو  Dی نتایج تجربی و نظری مدهای ارتعاشی مقایسه .1جدول 

 G/IDIو نسبت ی کربنی نانولوله
 مشخصات نمونه 

 بور 71% هآلاییده ب بور 9% هآلاییده ب کربن خالص 
 cm 7986 (7-(cm 7934 (7-(cm 7994)-7) تجربی Dمد ارتعاشی 
 cm 7564 (7-(cm 7564 (7-(cm 7564)-7) تجربی Gمد ارتعاشی 

G/IDI 15/7 7/3 15/1 تجربی 

 cm 7986 (7-(cm 7934 (7-(cm 7981)-7) سازی شدهشبیه Dمد ارتعاشی 
 cm 7584 (7-(cm 7584 (7-(cm 7584)-7) سازی شدهشبیه Gمد ارتعاشی 

G/IDI 34/1 59/1 93/1 سازی شدهشبیه 

 

افزایش  درصد 71در ورای ی بور دهنآلای مقدارکه هنگامی

 شودجا میبه بسامدهای بالاتر جابه Dیابد، بسامد مد ارتعاشی می

 خوانی دارد. باسازی انجام شده در این مقاله همکه با شواهد شبیه

تار وجود آمدن ساخ ی کربنی شاهد بهبه شبکهبور درصد  71ورود 

 هبور هستیم. افزایش مقدار بور باعث ب -کربن یجدیدی در شبکه

شود. نمایان تری در طیف رامان میآمدن اغتشاشات بیشوجود 

های فراوان و با شدت کم، ناهمگنی را در کل ساختار شدن قله

 کند. افزایش این ناهمگنی در ساختار کربنی که اثبات می

 را  کربنی یتواند شبکهناشی از افزایش چگالی بور است می

  ریزد. کربنی را درهم فرو یالشعاع قرار داده و نانولولهتحت

 بور 9%نانولوله کربنی با مقادیر بیش از  یدگیبنابراین، آلای

 آوری )الکتریکی، شیمیایی،استفاده در اهداف مختلف فن برای

رل دقت و تحت کنت مکانیکی، حرارتی( مناسب نبوده و باید به

 انجام پذیرد.
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 هانوشتپی
1. Density Function Theory  

2. Becke-Style Three-Parameter 
3. Laser Ablation 

 

 

 

 

 هارجعم

 

 
 

[1] M. Terrones, A. Jorio, M. Endo, A.M. Rao, Y.A. 
Kim, T. Hayashi, Master Today Mag, (October 
2004) 30-45. 

 
[2] Lowell C.E. J. Amer. Ceram. Solid Solution of 

Boron in Graphite, Soc., 50 (1967) 142. 
 

[3] R. Czerw, P.W. Chiu, Y.M. Choi, D.S. Lee, D.L. 
Carroll, S. Roth, Y.W. Park, Substitutional 
boron – doping of Carbon nanotubes, Current  
Applied  Phys., 2 (2002) 473–477.  

 

[4] D. Golberg, Y. Bando, W. Han, K. Kurashima, 
T. Sato, Chem. Phys. Lett., 308 (1999) 337–342. 

 
[5] M. Endo, T. Hayashi, S.H. Hong, T. Enoki, M.S. 

Dresselhaus, J. Appl. Phys., 90 (2001) 5670–
6574.  

 
[6] C.E. Lowell, J. Amer. Ceram. Soc., 50 (1967) 

142. 
 
[7] The New Methods of Graphite Nodules 

Detection in Ductile Cast Iron, Materials and 
Manufacturing Processes, February (2011).  

 
[8] Y. Hishiyama, H. Irumano, Y. Kaburagi, Y. 

Soneda, Phys. Rev. B., 63 (2001) 245406-1–11. 

[9] E. Hernández, C. Goze, P. Bernier, A. Rubio, 
Elastic properties of single-wall nanotubes, 
Appl. Phys. A: Mater. Sci. Process. 68 (1999) 
287.  

 

[10] S. Allen, G.A. Cooper, R. M. Mayer, Carbon 
Fibres of High Young's Modulus Nature volume 
224, (15  November 1969) 684–685. 

 

[11] An investigation of vapor deposited boron rich 
carbon–a novel graphite-like material–part I: the 
structure of BCx (C6B) thin films CT Hach, LE 
Jones, C Crossland, PA Thrower - Carbon, 1999 
– Elsevier, 37 (1999) 221. 

 

[12] Elastic properties of single-wall nanotubes E 
Hernandez, C Goze, P Bernier, A Rubio- 
Applied Physics A, 1999 – Springer, 68 (1999) 
287. 

 

[13] D. Golberg, Y. Bando, L. Bouurgeois: Large – 
Scale Synthesis and HARTEM analysis of 
single- walled B- and N- doped carbon nanotube 
bundles, Carbon., 38 (2000) 2017-2027. 

 

[14] D.J. Gardiner, Practical Raman 
spectroscopy, Springer-Verlag. (1989), ISBN 
978-0-387-50254-0.

 

https://link.springer.com/article/10.1007/s003390050890
https://link.springer.com/article/10.1007/s003390050890
https://scholar.google.com/citations?user=eFgyIvYAAAAJ&hl=en&oi=sra
https://scholar.google.com/citations?user=eFgyIvYAAAAJ&hl=en&oi=sra
https://scholar.google.com/citations?user=ACARUSsAAAAJ&hl=en&oi=sra
https://scholar.google.com/citations?user=iBOgIvsAAAAJ&hl=en&oi=sra
https://en.wikipedia.org/wiki/Springer-Verlag

