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 چکیده
شود. این بینی میپیش از نظریه تابعی چگالیبا استفاده  32βCو  28αCجدید  رسانایدر این تحقیق، دو آلوتروپ کربن فوق سخت 

گرفته تحت آنسامبل انجام سازی دینامیک مولکولی هستند. شبیه P4/MMMساختارهای چهار ضلعی پایدار متعلق به گروه فضایی 

کلوین، پایداری حرارتی آنها را  1000و  300در دماهای  32βCو  28αCهای کربنی جدید به منظور بررسی پایداری حرارتی کریستال کانونیک

گردید. این  کند. به منظور بررسی پایداری مکانیکی و الکترونیکی این دو ساختار، ضرایب مکانیکی و نوارهای انرژی آنها محاسبهتایید می

و 7/45دهندۀ خواص مکانیکی عالی با سختی ویکرز تشکیل شده است که نشان 3spو  2spهای کربن جدید از هیبریداسیون پیوندی آلوتروپ

( 5/273، 7/254(، مدول برشی )9/284، 8/265مدول حجمی )توان به میها خواص مکانیکی این کریستالاز دیگر است.  الکگیگا پاس 9/47

دارد. نتایج مربوط به ساختار نوارهای الکترونیکی  این ساختارهاتاییدی بر فوق سخت بودن اشاره نمود که ( 6/621، 1/579مدول یانگ )و 

است.  eV 20باشد. پهنای هر دو نوار رسانش و ظرفیت برای هر دو ساختار حدود می رساناییدهد که هر دو ساختار دارای خواص نشان می

ای در وسایل کاربردهای بالقوه تاتواند در آینده به صورت آزمایشگاهی سنتز شوند می 32βCو  28αCدهد که نشان می محاسبات نتایج

 مکانیکی و الکترونیکی خواهد داشت.
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 مقدمه: .1

 اسرت کره 2p22s2 دارای ساختار الکتررون ررفيرت 1سختدهندۀ مواد فوقترين عناصر تشکيلعنوان يکی از مهمکربن به 

را بره وجرود آوردب برا توسرنه صرننت و  متفراو های جديد برا خروا  آلوتروپ ۳spو sp،2spتواند با انواع پيوندهای هيبريدی می

 بر پايه کربن پديرد آمرده کره بره دليرل سرختی برا ، سختجديد به نام مواد فوق های مستمر در علم مواد، انواع ترکيبا پيشرفت

مقاومت عالی در برابر خوردگی و مقاومت منحصر به فرد در دمای با ، تقاضای جهانی برای استفاده از اين قبيل مرواد نيرز در حرا  

باشد که با توجه به کمبود آن در جهران و شرراي  الماس میسخت افزايش استب در ميان آنها، منروفترين و پرکاربردترين ماده فوق

 ]۳-1[پيچيده برای سنتز آزمايشگاهی، جستجو برای مواد فوق سختِ جديد توجه بسياری از محققان را به خود جلب کررده اسرت

 اشاره کررد برخی از آنها به توان میاند که گزارش کرده در ساليان اخير سختِ فراوانی راهای کربن سه بندی فوقمحققان آلوتروپ.

-bct، کربن]10[  C14کربن  ،]9[ t-C32کربن  ، ]8[ Occ، کربن ]7[ M، کربن ]6[ TC، کربن ]5[ Hcc، کربن ]P ]4کربن 

C4 ]11[، کربن bct-C5 ]12[ کربن ،tp176 ]2[ کربن ،C16-C24 ]13[ کربن ،Pmma-C24 ]14[ کرربن ،Fmma-C80 

  و غيرهب ]16[ OC48، کربن ]15[

 برهدر مرواد فروق سرخت را  یکاملاً متفاوت يکیخوا  الکترون ،کربن یهااتم يوندیپ يبريداسيوندر ه متنوع يریپذاننطاف

با   eV 25/7 برا انررژی گراف I-43d به همراه ساختار کرربن ننرد شرکلی eV 47/5 ساختار الماس با انرژی گاف آوردبیوجود م

 کربن، Cm کربن، 20C سختی مانند کربن پنج تايیمواد فوق. ]17[ اندعنوان نارسانا شناخته شدهبه  3spهيبريداسيون يك دست 

oI20 ،24 کربنC ،54 کربنC ،16 کربنC ،56 کربنC-T  کربنو oP8 پيوندهای .]19-18[هنددرسانا نشان میاز خود رفتار نيمه 

تشکيل يك پيکربندی با سختی با  شده و از سوی ديگرر بره دليرل های کربنی، از يك سو منجر به کووا نسی سه بندی در شبکه

 سراختارهایدهد اغلرب ها نشان میکندب نتايج گزارشسخت را محدود میهای فوقويژگی غيررسانايی کاربردهای الکترونيکی کربن

 ،گررافنتروان بره مری سرختفوقير غ یهادارای خوا  رسانا هستند که از جمله کربن 3sp-2sp و ساختارهای ترکيبی 2sp تماماً

K4 ،K6 کربن و T6  توان کربنهای فوق سخت نيز میکربنو Fddd-C96 ،کربن oP-c24، کربن C5، کربن h-C63، کربن 

Cmcm-C24، کربن  C14-diamond کربنو CP-C20 سرختدر ساليان اخير، يافتن مواد کربنری فروق ب]24-20[اشاره کرد 

 های الکترونيکی به موضوعی بسيار حيراتی بررای محققران تبرديل شرده اسرت کره اتفاقراًمشخصهجديد با خوا  مکانيکی عالی و 

                                                 
    Superhard1  
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 شرامل نرانو 3spو  2sp های مهمی نيز در اين زمينه حاصل شده استب اخيراً آلوتروپ کربن سره بنردی برا هيبريداسريونپيشرفت

 اند کره هيبريداسريون و ضررايببينری شردهپيشتوس  محققين به صور  تئروری  C=C يوندهاینازک و پ يارالماس بس ینوارها

 ژانگ و همکارانش در جستجوی ايرن 2022 در سا . ]26-25[کندسخت و رسانا بودنشان را تضمين میسختی اين ساختارها، فوق

 سه ساختار فروق سرخت رسرانا دارای هيبريداسريون ترکيبری نگالی ینظريه تابنبا روش  2022 مواد پايه کربنی توانستند در سا 

3sp-2sp  گيگا پاسکا  بدست بياورند، که کانديدای مناسبی برای کاربرد در وسرايل الکترونيکری برا  77و  69، 44را ب  سختی ه ی

 .]21[فشار با  هستند

 پيشنهاد کرديم که خوا  الکترونيکی و 32βCو  28αCدر اين مطالنه، ما دو ساختار کربن مکنبی فوق سخت جديد با نام 

 کربنری هرای اطلاعراتیبانكبا جستجوهای فراوانی که در  مورد بررسی قرار گرفته استب 1نگالی یتابن نظريهمکانيکی آن از طريق 

SACADA  وRCSR  بررای نويسرندگان محررز شردب ايرن دو سراختارصور  گرفت، بديع و جديرد برودن  مقا   اين حوزهو 

تشرکيل شرده اسرتب خروا   2spو  3spضلنی و هيبريداسيون پيونرد  ۸و  6، ۵، 4های کربنی ساختارهای کريستالی فوق از حلقه

ساختاری شبکه، خوا  الکترونيکی، خوا  ا ستيك، خوا  ناهمسانگردی ا ستيك، پايداری گرمايی، ديناميکی و مکرانيکی ايرن 

 32βCو  28αCساختارها در اين کار تحقيق مورد بررسی قرار گرفته استب محاسبا  مکانيکی و ساختار الکترونيکی نشران داد کره 

باشد و اين نتايج د لت برر سراختار گيگا پاسکا  می 9/47و 7/4۵هستند و سختی ويکرز اين دو ساختار نيز به ترتيب  رساناهر دو 

 داردب بديع با کاربردهای متنوع فوق سخت اين خانواده کربنی

 روش محاسبات .2

 

-کريستا  يزيکیخوا  ف ينیبيشپ یمهم برا یابزار نظر يكبه عنوان  روش محاسباتی نظريه تابنی نگالی ير،اخ یدر سا  ها    

هسته ثابت با  موج تخت تقويت شده محاسبا  با استفاده از روشدر اين مقاله، ب مورد استفاده قرار گرفته استمختلف  جديد های

تقریب شیب از  3ههمبست یتبادل يلپتانسو تغيير  برای پارامترسازی ، که در آن]27[انجام گرفت 2سيستاسازی کمك کد شبيه

                                                 
1 Density functional theory (DFT) 

2 SIESTA 

۳  potential correlation-exchange 
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 ، حجمنگالی یتابنب استفاده از امواج تخت در روش ]28[ه استاستفاده شد 2بارک-پردوهمبستگی کد  با تابع 1تنميم يافته

به  که بتواند خوا  بلورها را توصيف کند، ضروری 3هايیگيری از شبه پتانسيلمحاسبا  با يی را به همراه خواهد داشت، لذا بهره

 پايسته بهنجار قرار 4مارتينز-ترولير هایتحت تاثير تقريب هسته ثابت، با استفاده از شبه پتانسيل های هستهرسدب الکتروننظر می

 بهره برده شده و در تمام محاسبا  از مجموعه پايه ،يك گروه مبنای پلاريزه شده  يه آخر ازهای برای توصيف الکتروندارندب 

يکی محاسبا  ساختار الکترون ی انجامبرا سختمورد نياز اين مواد فوق آرامش استب شدهها استفاده برای اتم ۵قطيده  دوبل-زتای

 یرو ینگال ی ماتريسبرا 6يیهمگرا شاخص استبتامين شده  Ry 002ی با انرژی قطع بس  واقن یبرش مش فضا يكطریق  از

ب   مزدوج شيبکلوين صور  گرفته استب روش  ۳00ای فرمی در دمای الکترونيکی و صاف کردن توابع پله شده است يمتنظ 5-10

سازی مختصا  استفاده برای بهينه 3Å/eV 4-10 استرس بيشينه و Å/eV 3-10 فاينمن-نيرو هلمنبيشينه گسترۀ تغييرا  

 برای محاسبا  ساختار ۸×  ۸×  ۸با ابناد هايی از ابرسلو  7پك -مونخورست روش از منطقۀ او  بريلوئن،گيری برای نمونهشودب می

ا  جه تمامو شراي  مرزی در انجام شده  8لمپسمحاسبا  ديناميك مولکولی با نرم افزار تمام  بهره برده شده استب الکترونی

از استفاده فمتوثانيه بوده و برای کنتر  دما و فشار  1پيکوثانيه با گام زمانی  10سازی زمان کل شبيهشده استب متناوب انتخاب 

 مورد استفاده در اغلب پتانسيل گردد،خاطر نشان می پاياندر  در محاسبا  لحاظ گرديده استب رفهو-زنو باروستا ترموستا  و 

 .است کووا نسی پيوندهایبررسی برای  یمناسب پتانسيل کهباشد می 9ترسوف ساختارهای کريستالی پايه کربنی

 نتایج و بحث .3

 1باشند کره در شرکل می P4/MMM پيشنهادی دارای تقارن نهارضلنی و گروه 32βCو  28αC ساختارهای کربنی فوق سخت

                                                 
1 Generalized Gradient Approximations (GGA) 

2 (PBE) Ernzerhof-urkeB-Perdew  

۳ pseudopotentials 

4 Martins-Troullier 

۵ Double zeta polarized (DZP) 

6 convergence criterion 

7 Pack-Monkhorst 

۸ Lammps 

9 Tersoff 
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  اندبهای مختلفی مشخص شدهاند که در شکل با رنگنوع اتم کربن غير مناد  تشکيل شده 4اندب اين ساختارها از نشان داده شده

  

 )ب( )الف(

 32βC، )ب( ساختار 28αCساختارهای فوق سخت کربنی جديدب )الف( ساختار  .1شکل 

.32, (b) βC28New superhard carbon structures. (a) αC .Fig 1 

 

( های قرمز و بنفشاتم)  3Cو  2C هایبوده که اتم 3spو  2sp گونه دارای هيبريداسيون تلفيقیاين ساختارهای فوق سخت الماس

  باشندبمی 3sp های زرد و آبی( دارای پيوند) اتم C4و  1C هایو اتم 2sp دارای پيوند

 1جدول. 

 V (/atom3Å)( و حجم تنادلی محاسبه شده 3gr/cm) ρ(، گروه فضايی، نگالی Åطو  پيوند و پارامترهای سلو  واحد )

) and calculated equilibrium volume 3unit cell parameters (Å), space group, density ρ (gr/cmThe atomic bond length and  Table 1

./atom).3(Å V 

 گروه فض یی کریست ل
1C-1C 2C-1C 3C-2C 3C-3C 4C-3C 4C-4C a b c V ρ 

 Fd-3M(227) Ǻ 44/1      57/3   68/5 517/3 الم س

28αC P4/MMM 44/1 48/1 52/1 56/1 53/1 50/1 08/6 08/6 68/5 499/7 658/2 

32βC P4/MMM 46/1 49/1 50/1 54/1 55/1 52/1 09/6 09/6 19/7 345/8 392/2 

 

 اند که پارامترهرای شربکه آنهرا درهای کربنی غيرمنتظم نهار، پنج و هشت وجهی تشکيل شدههای مورد بررسی از حلقهکريستا 

 Åبراباار  32βC و برررای سرراختار Å 67975/5=cو  Å 08171/6=a ،Å 08171/6=bبراباار  28αC فشررار محرري  برررای سرراختار

0944/6=a ،Å 0944/6=b  وÅ 190/7=c   هرای عرلاوه برر ايرن مکان. محاسبه گرديده است 1هستند که به طور کامل در جدو

 .آورده شده است 2های اتمی وايکوف در جدو غيرمناد  کريستالوگرافی در موقنيت
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 2جدول. 

 های اتمی وايکوفسازی در موقنيتوگرافی دو ساختار جديد مورد شبيههای غيرمناد  کريستالمکان

Table 2 In equivalent crystallographic positions of two new simulated structures in Wykoff atomic positions.. 
 های اتمی وايکوفموقنيت کريستا 

28αC (198/0 ، 117/0 ، 117/0)r8 (5/0 ، 5/0 ، 3147/0 )o4 (25483/0 ، 5/0 ، 2104/0 )t8 (13663/0، 28509/0 28503/0)r8 

32βC (38936/0 ، 5/0 ، 31743/0 )t8 (20083/0 ، 5/0 ، 2046/0)t8 (1556/0 ،11677/0 ، 11677/0)r8 (10791/0،  2841/0 ، 2841/0 )r8 

 

های پيوندی متنوع، دارای مقادير متفاو  هسرتند نيز با توجه به هيبريداسيون 32βCو  28αC های کربنیزوايای پيوندی کريستا 

 و بررسریيناميکی از منيارهای اساسری و ترمود يکیمکان يداریپا يناميکی،د يداریپا گيردبدرجه قرار می 1۳۵تا  90 در گستره که

 32βCو  28αC انرژی کل هر اتم بر حسب حجم بررای المراس،، 2در شکل . باشدیم يدماده جد يك پايداری ر موردگيری دنتيجه

و -eV/atom 817/8 مقااار بره ترتيرب دارای حرداقل 32βCو  28αC آمده استب روشن است که مقدار انررژی کرلنمايش دربه 

eV/atom 901/8- هسرتند و درباشد که پارامترهای شبکه مربوط به کمينه انرژی متناسب با پارامترهای بهينره شرده سرلو  می 

از  32βCو  28αC در همين حا ، حرداقل انررژی. باشندجديد، پايدار می های بهينه شدۀ فوق سختِکريستا توان گفت مینتيجه 

 بيشتر است که نشان دهنده پايداری ترموديناميکی کمتر آنها نسربت،  -eV/atom083/9  مشابه در ساختار الماس با مقدارمقدار 

به  شود، منحنی انررژیمشاهده می 2 در شکل باشدب همان گونه کهمی،  -eV/atom 817/8 گرافيت با مقدار همچنينبه الماس و 

است که نشان دهنرده پايرداری ترمودينراميکی  32βC بسيار نزديك منحنی مشابه به کربن 28αC عنوان تابنی از حجم برای کربن

 مشابه آنهاستب

 

نمودار انرژی بر هر اتم نسبت به حجم برای ساختار الماس در مقايسه با ساختارهای  .2شکل 

 32βCو  28αCفوق سخت کربنی جديد 

Fig 2. The calculated energy per atom as a function of volume for the diamond 

structure compared to the new superhard carbon structures αC28 and βC32. 
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 سازیکلوين، شبيه 1000و  ۳00فر مانند در دمای با ی ص 32βCو  28αC های کربنیبه منظور بررسی پايداری حرارتی کريستا 

اتم  16384و  28αC اتم برای 14۳۳6دارای های جديد کربنی کريستا ديناميك مولکولی تحت آنسامبل کانونيك صور  پذيرفتب 

. دهردرا بره صرور  ترابنی از زمران نشران مری 32βCو  28αC ب( انرژی پتانسيل سراختارهای-)الف ۳شکلهستنا.  32βC  برای

)اتاق( بسيار جزيی است و هيچ تغيير اساسی در پيکربنردی اوليره  K300 شود، افت و خيز انرژی در دمایهمانطور که مشاهده می

 ين باعث به همباشد و همکلوين می 300 ها بيش ازاين کريستا برای  K1000 شودب اما نوسان انرژی در دمایها مشاهده نمیسازه

-شربيه رسردب در تمرام مرد شود، اما در نهايت پيکربندی به تناد  مریسازی میهای اتمی در ابتدای شبيهجايگاهريختگی جزيیِ 

بنابراين اين فازهای کريسرتالی حو  يك مقدار ثابت در نوسان است،  K1000و  K۳00سازی، مقدار کل انرژی پتانسيل در دمای 

 جديد پايداری حرارتی خوبی در گستره دماهای اشاره شده دارندب

  

 )ب( )الف(

 32βC، )ب( ساختار 28αCکلوينب )الف( ساختار  1000و  ۳00افت و خيزهای انرژی نهايی ساختارهای فوق سخت کربنی جديد در دمای  .3شکل 

32, (b) βC28Total energy fluctuations of new superhard carbon structures at 300 and 1000 K. (a) αC Fig 3. 

هرای کريسرتا مربروط بره  66Cو  11C ،12C ،13C ،33C ،44C های ا سرتيك مسرتقلبرای تنيين پايداری مکانيکی، مقادير ثابت

مکرانيکی دو  یليست شده اسرتب در فشرار محري ، بررای پايردار ۳محاسبه و نتايج بدست آمده در جدو   32βCو  28αC کربنی

: ]29[کريستا  نهار ضلنی متنامد مورد بررسی، شش عنصر ثابت ا ستيك مستقل غير صفر بايد از منراد   برورن تبنيرت کننرد

> 044 C ،> 066 C ،12> C11 C  12(و+C 11(C33 < C 
2

132C.  28 يكثابت ا ست یهامولفه، ۳دو  با اطلاعا  جمطابقαC  و

32βC  از نظرر ي  محر توان نتيجه گرفت سراختارهای پريش بينری شرده در فشرارکه می مطابقت دارند ه بورنبا مناد   ذکر شد

تروان مردو  که در جامدا  تك بلوری، خوا  فيزيکی تابع جهرت هسرتند، میدر نظر گرفتن اين موضوع ب با است يدارپا يکیمکان

 Bو  Eنحروه تغييررا   4شرکل ب ]30[رسم کرد (2و1)را بر حسب جها  مختلف بر اساس مناد    (B)و مدو  حجمی (E)يانگ

0 2000 4000 6000 8000 10000
-8.75

-8.7

-8.65

-8.6

-8.55

-8.5

-8.45

-8.4

C
28

 structure

Time (fs)

T
o

ta
l 

E
n

er
g

y
 (

eV
/a

to
m

)

 

 

1000K

300K

0 2000 4000 6000 8000 10000

-8.9

-8.85

-8.8

-8.75

-8.7

-8.65

-8.6

C
32

 structure

Time (fs)

T
o

ta
l 

E
n

er
g

y
 (

eV
/a

to
m

)

 

 

1000K

300K

A
C
C
E
P
T
E
D
 M

A
N

U
S
C
R
IP

T



 دهدبدر سه جهت اصلی نمايش می 32βCو  28αC کريستا  های کربنی
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کسينوسرهای هرادی نسربت بره محورهرای هرا،  lو تمرام  ij(C( منکوس ماتريس ثابت های ا ستيك  Sدر اين مناد   ماتريس  

 ب اندشده محاسبهکه از روی ضرايب ميلر برای جها  مختلف  باشدکريستا  میمختصا  

  

 )ب( )الف(

  

 ) ( )پ(

 بر حسب جهتب 32βC ( مدو  حجمی برای  32βCپ( مدو  يانگ برای  28αCب(مدو  حجمی برای  28αCالف( مدو  يانگ برای  .4شکل

, 32, (c) Young's modulus for βC28, (b) Bulk modulus for αC28The directional dependence of (a) Young's modulus for αC Fig 4.

.32(d) Bulk modulus for βC 
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. باشردهرای جديرد غيرهمسرانگرد میپيداست، با توجه به مقادير مدو  يانگ محاسبه شده، اين دو کريسرتا همانگونه که از شکل 

 است کره ميرانگين آن را در GPa 530و  GPa 620 ،GPa 620به ترتیب  cو  a  ،b برای راستای محورهای  28αC مدو  يانگ

 GPaباه ترتیاب  cو  a  ،b برای راسرتای محورهرای  28αC در نظر گرفتب مدو  حجمی GPa 590 توان حدودتمام جها  می

900 ،GPa 900  وGPa 600 است که ميانگين اين کميت در تمام جها  برابر GPa 800 32 باشدب از طرفی مدو  يانرگمیCβ 

 ترواناست که ميانگين آن را در تمام جها  می GPa 600و  GPa 660 ،GPa 660به ترتیب  cو  a  ،b برای راستای محورهای

، GPa 910باه ترتیاب  cو  a  ،b برای راستای محورهای  28αC مدو  حجمیبه همين ترتيب در نظر گرفتب  GPa 640 حدود

GPa 910  وGPa 700 است که ميانگين اين کميت در تمام جها  برابر GPa 840 باشدب شکل مربوط به مدو  يانگ تقريبرامی 

 گون استب با فرض آنکه اين جامدا  بتوانند ساختار پلی کريستا  ايجراد کننرد،بيضیصليب گونه و تصوير مربوط به مدو  حجمی 

 تروان خروا  مکرانيکی شرامل مردو ب در اين حالت میبودخواهد نبه جهت آنها ديگر وابسته  آنگاه جامد همسانگرد شده و خوا 

محاسربه را  (8-3) بر اساس مناد   1 له-رس-ويگت ضريب پواسون را از تقريب(، E(، مدو  يانگ)G(، مدو  برشی)Bحجمی)

  :]31[ کرد
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2 با مقادير
1 11 12 33 13( ) 2Q C C C C   2و 11 12 33 132  4 Q C C C C    . مردو  يانرگ و نسربت پواسرون بررای سراختارهای

 نهارگوش کربنی عبارتند از 
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گيگرا پاسرکا  اسرت کره ايرن  9/284و  8/265 نشان داده شده است، مدو  حجمی اين کريستا  ها برابر ۳همانطور که در جدو  

                                                 
1 Hill (VRH)-Reuss-Voigt 
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پذير کريستا  ها از نسبت مدو  حجمی به مقدار نشان دهندۀ کشش حجمی و مقاومت فشاری قوی آنهاستب ماهيت شکننده/شکل

 تروان نتيجره گرفرتمی، 32βCو  28αC متنلق به B/G بتنسب مطابق نتايج به دست آمده برای ]32[ شودمدو  برشی برآورد می

 فرمرو توان برا یرا م يکرزو یسختشودب برای آنها برآورده می > B/G 7۵/1گی بوده و شرط شکننداين دو ساختار دارای مشخصه 

  :]33[مد  نن یتجرب

   
0.585

22 3                                                                                                                   8ChenH k G   

 ب است k=G/B که در اينجا محاسبه کرد

 3جدول. 

 ( محاسبه شدهv(، نسبت پواسون )E(، مدو  يانگ )B) مدو  حجمی (،ijC)مقادير ضرايب ا ستيك 

Table 3. Calculated values of elastic coefficients (Cij), bulk modulus (B), Young's modulus (E), Poisson's ratio (v). 

 11C 33C 44C 66C 12C 13C B (GPa) G (GPa) E (GPa) v B/G vH (GPa) کریست ل

   07/0 1116 522 431  1/120  7/566  2/1056 الم س

28αC 672 535 281 193 162 56 8/265 7/254 1/579 136/0 044/1 7/45 

32βC 697 627 286 223 125 75 9/284 5/273 6/621 135/0 042/1 9/47 

بررای بررسری خروا  الکتريکری،  .گيرنردها در ردۀ سخت قرار مریتوان گفت که اين کريستا می ۳با توجه به اعداد داخل جدو  

 نمايش داده شده است )سطح فرمی در صفر قرار دارد(ب  ۵ها در نقاط متقارن محاسبه شده که در شکل ساختار نواری اين کريستا 

  

 )ب( )الف(

 32βC، )ب( ساختار 28αC)الف( ساختار  .های کربنی جديدساختار نواری کريستا : 5شکل

32, (b) βC28Electronic band structures of new carbon crystals. (a) αCFig 5.  
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در  شود، هر دو ساختار رسانا هستند و هيچ شکاف انرژی بين نوار رسانش و ررفيت وجود نداردبگونه که در شکل مشاهده میهمان

آورده شده است )در اينجا هم فرض  6ادامه نگالی حا   الکترونی اين دو کريستا  نيز محاسبه شد که نتايج مربوطه در شکل 

هستند و هيچ شکاف انرژی بين حا    رساناشده که انرژی فرمی در صفر است(ب اين شکل هم نشان داده که هر دو ساختار 

 .است eV 20ار رسانش و ررفيت برای هر دو ساختار حدود ررفيت و رسانش نيستب پهنای هر دو نو

  

 )ب( )الف(

 32βC، )ب( ساختار 28αCهای کربنی جديدب )الف( ساختار نگالی حا   الکترونی برای کريستا : 6شکل

32, (b) βC28Density of electron states (DOS) for new carbon crystals. (a) αC Fig 6. 
به بررسی و محاسبه نگالی ابر الکترونها در های کربن، اطمينان از برقراری پيوند و تشکيل هيبريداسيون بين اتمدر پايان برای 

ب همانگونه که شکل نشان به نمايش درآمده است 7در شکل  محاسبا حاصل از پرداخته شد که نتايج  ی داخلی سلو  واحدفضا

 ابر الکترونی اندب به عبار  ديگر،ها نيز در اطراف پيوندهای اتمی گسترش يافتهشده و الکترونپيوندهای مربوطه تشکيل دهد، می

 سبب پيوند کووا نسی بين آنها و در نهايتاند و سبب ايجاد ها به اشتراک گذاشتهباشد که اتميی میهالکترونموجود ناشی از ا

 منحصر به فرد گرديده استبتشکيل ساختار کريستالی فوق سخت جديد کربنی با خوا  
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 )ب( )الف(

 32Cβ، )ب( ساختار 28Cα)الف( ساختار  .های کربنی جديدنگالی ابر الکترونی برای کريستا  .7شکل

32, (b) βC28Fig 7. Electron density of new carbon crystals. (a) αC 

 گیرینتیجه .4

باشند، پيش جديد که دارای خوا  فلزی نيز می در اين تحقيق بر پايه محاسبا  تابنی نگالی، دو ساختار فوق سخت کربنی       

صور  گرفت، بديع و جديد بودن آن برای  RCSRو  SACADA های کربنیب با جستجوهای فراوانی که در ديتابيسبينی شدند

ری، مکررانيکی، ناهمسررانگردی ا سررتيکی، الکترونيکرری و ترمودينرراميکی ايررن خرروا  سرراختا. ]35-34[نويسررندگان محرررز شررد

نظرر از  32βCو  28αC منرد مرورد بررسری قررار گرفتنردب در ابتردا مشرخص شرد سراختارهایهای کربنی به طرور نظرامکريستا 

باشندب سپس ست، پايدار میگرفته ايك انجام ا ست یهاثابتمحاسبه انرژی و  بررسیتوس  به ترتيب که  يکیمکان ويناميکی ترمود

های فوق سخت گروه کربنيد کردند که اين ساختارها در زيرمدو  يانگ، مدو  حجمی و مدو  برشی تاي اصل از محاسبا ِنتايج ح

را تاييرد  رسانا بودن هر دو ساختار نتايج مربوطه وگيرندب در پايان نگالی حا   الکترونی اين دو کريستا  نيز محاسبه شد قرار می

 يونردنشران از وجرود پهرا برين اترم یوجود ابر الکترونر هيچ شکاف انرژی بين حا   ررفيت و رسانش وجود نداردب نمودند، يننی

 بباشدیبا خوا  جالب م یکربن يدفوق سخت جد يستالیساختار کر يلتشک يتآنها و در نها ينب یکووا نس

 

 تشکر و سپاسگزاری .5

 نکرده استب  يافتدر يرانتفاعیو غ یصننت ی،از مؤسسا  عموم یخاص يتحما يقتحق ينا
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 تضاد منافع .6

 پژوهش ندارندب ينا یبرا یسازمان يابا شرخص، شرکت  ینوع تضاد منافن يچمقاله اذعان دارند ه يسندگاننو
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ABSTRACT  

In this research, two new superhard metallic carbon allotropes αC28 and βC32 are predicted using density 

functional theory (DFT). These stable tetragonal structures belong to the P4/MMM space group. Molecular 

dynamics simulation performed under canonical ensemble (NVT) in order to investigate the thermal 

stability of new αC28 and βC32 carbon crystals at temperatures of 300 and 1000 K, confirms their thermal 

stability. In addition, we calculated mechanical coefficients and band gap energy of these two structures to 

examine their mechanical and electronic stability. These new carbon allotropes are composed of sp2 and sp3 

bond hybridization, which shows excellent mechanical properties with Vickers hardness of 45.7 and 47.9 

GPa. Other mechanical properties of these crystals such as bulk modulus (265.8, 284.9), shear modulus 

(254.7, 273.5) and Young's modulus (579.1, 621.6) also confirm the superhardness of these structures. The 

results related to the electronic band structures indicate that both structures have metallic properties.  The 

width of both conduction and valance bands for both structures is about 20 eV. The results of calculations 

show that αC28 and βC32 can be synthesized in laboratory in the future and will have potential applications 

in mechanical and electronic devices.  
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