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	چکیده:

در چند سال اخیر، ترانزیستور​های بر پایه نانو لوله​های کربنی بسیار مورد توجه قرار گرفته​اند. با این وجود هنوز شناخت کافی از ناحیه مربوط به اتصال بین نانو لوله و الکترود فلزی به دست نیامده است و نتایج مربوط به محاسبات  تئوری، با یکدیگر و همچنین با نتایج مربوط به اندازه​گیری​های عملی، هم​خوانی ندارند. هدف ما در این پروژه، بررسی مقاومت اتصال و ربط دادن آن به انواع نقص​های موجود در نانو لوله کربنی می​باشد. برای این منظور کار را با محاسبه مقاومت اتصال بر اساس کوپلینگ بین نانو لوله و الکترود فلزی آغاز می​کنیم. سپس محاسبات اب-اینیشیو، بر روی ناحیه مربوط به اتصال انجام می​پذید. در گام بعد، پارامتر کوپلینگ در مدل تایت-بایندینگ به گونه​ای به دست می​آید که ساختار باند مربوط به این مدل بر نتیجه به دست آمده از محاسبات اب-اینیشیو، تقریبا منطبق گردد. خواهیم دید که وجود نقص در نانو لوله  می​تواند باعث افزایش کوپلینگ گردد. از این رو، وجود نقص در مورد اتصال​های جانبی بلند و کوتاه به ترتیب باعث افزایش و کاهش مقاومت اتصال می​گردد.
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	Abstract:

In recent years, carbon nanotube based transistors have been attention; But there is no sufficient knoweledge about the contact between nanotube and metallic electrod, and the result related to theorical calculation are not compatible with both eath others and experimental ones. In this thesis, the aim is the contact resistance calculation and the study of its dependence on various defects in nanotube. To this ends, contact resistance is calculated on the basis of the coupling between carbon nanotube and metallic electrode. Then, ab-initio calculation is performed on contact region. In next step, coupling parameter in tight-binding model is determined by mapping the tight-binding band structure on the ab-initio one. The coupling may be increased by introducing defects on the nanotube. Therefore, defects could be effective on the contact resistance value.




