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Abstract Key words 
     Quantum  calculations on the most  stable  structure were carried 
out for calculating the electronic properties,  energies  and the charge 
density at the Carbon  and Hydrogen atoms by Semi-empirical 
method (PM3)  of zigzag carbon nano tube CNT (9,0) (SWCNTs), at 
the  equilibrium  geometry depending on the pictures of Zigzag 
CNT(9,0)  which was  found to has  D3d  symmetry point group  by 
applying for (Gaussian 2003) program. In this work the results 
include calculation the relation for axial bonds length, which are the 
vertical C-C bonds (annular bonds) in the rings and bonds length 
which are in the outer ring that called the circumferential bonds. Also 
include a different kind of vibration modes like breathing, puckering, 
and deformation bending. They allow a comparative view of the 
charge density at the carbon atom too. The aromaticity is graded 
according to the space distribution of the atoms in zigzag nano tube 
(9,0), the nature of their molecular orbitals  depend on, their  
symmetry, and chirality. Many studies were done measurements to 
characterize nanotube mechanical properties for successful 
applications in nanotechnology. 
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(انبوب (9,0) دراسة في ميكانيك الكم  للصفات الالكترونية للانابيب النانوية نوع زكزاك 

  النانوكاربون احادية الطبقة)

  العاني ھدى نجم الدين

  جادرية، بغداد، العراقال قسم الكيمياء، كلية العلوم، جامعة بغداد،

  الخلاصة
، تم اجراء حسابات الكم على التركيب الكيميائي الاكثر استقرارية حيث تم حساب الخواص الالكترونية     

  (PM3)على ذرات الكاربون والھيدروجين بواسطة الطرائق شبه التجريبية بطريقة  والطاقات وكثافة الشحنات
للشكل الھندسي المتوازن لانابيب النانوكاربون نوع زكزاك وجد انه  (9,0)لانبوب النانوكاربون نوع زكزاك 

نتائج تضمنت ال في الحساب 2003 تطبيق برنامج كاوسنب ،حسب مجموعة النقطة D3dيمتلك تماثل من نوع 
واطوال الاواصر في ، المحورية والتي تكون وضعھا عمودي في الحلقة C-Cحساب العلاقة لاطوال الاواصر 

مثل الانماط وتصنيفھا دراسة الانماط الاھتزازية مختلفة الانواع  كذلكو ،خارجيه التي تسمى بالمحيطيهالحلقه ال
وتمت مقارنة الكثافة الالكترونية على ذرات . ئةالتنفسيه والانبعاجية والانحناءات التي تسبب تشوة للجزي

في الانبوب النانوكاربون نوع  وجد ان الصفات الاورماتية متدرجة حسب ترتيب الذرات.الكاربون ايضا 
اجريت عدد من الدراسات . وان طبيعة الاوربيتالات الجزيئية تعتمد على التماثل والترتيب الفراغي .زكزاك

  .النانوية وخواصھا الميكانيكية وذلك لتطبيقاتھا الناجحة في حقل النانوتكنولوجيوالحسابات لوصف انابيب 
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Table 3: The calculated bond distances of 
a zigzag CNT (9,0) by Gaussian 03. 

Atom- bond no. Bond  Length(A0)
C29--C35(C-Cc) 1.415 
C30--C33(C-Cc) 1.415 
C30=C34(C-Cc) 1.403 
C30=C34(C-Cc) 1.403 
C26-- C30(C-Ca) 1.420 
C25--C29(C-Ca) 1.420 

C2--H37 1.102 
C33--H40 1.102 

 
Conclusion 
     Calculations of quantum mechanics 
were carried out by Gaussian 03 
program, the result investigated the 
unique  electrical properties, The  
geometry structure for a zigzag 
Nanotube are sensitive, In this paper  
we studied some electronic properties 
for  a zigzag carbon Nanotubes 
(SWCNTs), like the (MO), the LUMO, 
and the  HOMO, The charge localized 
at the cap, which  charged negatively,  
and the  charge density was  calculated  
at the atoms  in zigzag  CNTs. The 
comparative view the charge density 
allowed at the carbon atom. The 
calculations show that the charge 
densities are mainly concentrated at the 
hydrogen atoms (positively charge) 
and at the circumferential outer carbon 
atoms (negatively charge). The axial 
carbon atoms and the circumferential 
carbon atoms have diminishing 
charges from outer to the center of the 
CNTs that increasing electro 
negativity. Depending on CNTs 
structure, They (armchair, some 
zigzag) have metallic properties, the 
study of vibration modes of 
zigzag(9,0)  nanotube causes a 
deformation in its geometry fig.3, that 
expected to change their thermal and 
electronic properties, CNTs are much  
better conductors of electricity because 
there is less scatter off electrons 
Carbon nanotubes possess 
extraordinary mechanical properties 

and are among the strongest materials 
known. 
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