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دانشگاه ی افیزیک و مهندسی هستهدانشکده  فیزیک  دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته  علی آبادی سهیلا صابری  اینجانب

انم دکتر خ تحت راهنمائی.یرو دینو صفحات اکسنا هیبر پا یگاز یحسگرها یساز هیشب صنعتی شاهرود نویسنده پایان نامه

 متعهد می شوم . طیبه مولاروی

 ینجانبتحقیقا ا امه توسط  رانجام شد ت در این پایان ن  است.ه است و از صحت و اصالت برخوردا

 . ز نتایج پژوهشهای محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است  ا  در استفاده 

 ام ا مطالب مندرج در پایان ن ه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک ی

ئه نشده است . را  امتیازی در هیچ جا ا

   ا نشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج ب ثر متعلق به دا ا کلیه حقوق معنوی این 

ام  نشگاه صنعتی شاهرود » ن به  « Shahrood  University  of  Technology »و یا « دا

 پ خواهد رسید .چا

  ند در ر بوده ا امه تأثیرگذا نتایح اصلی پایان ن فرادی که در به دست آمدن  حقوق معنوی تمام ا

امه رعایت می گردد. ز پایان ن ا  مقالات مستخرج 

  افتهای آنها ( استفاده ا ب امه ، در مواردی که از موجود زنده ) ی نجام این پایان ن ا در کلیه مراحل 

 اخلاقی رعایت شده است .شده است ضوابط و اصول 

 نامه، در مواردی که به ین پایان  نجام ا فراد دسترسی  در کلیه مراحل ا ا حوزه اطلاعات شخصی 

بط و ا زداری ، ضوا یا استفاده شده است اصل را نسانی رعایت شده استیافته                                                                                                                                                                     .صول اخلاق ا

                                  تاریخ                                                                                                                        

 دانشجو امضای
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 مالکیت نتایج و حق نشر

  اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های کلیه حقوق معنوی این 

افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی  ، نرم  رایانه ای 

باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر  . این مطلب  شاهرود می باشد 

 شود .

 از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر م رجع مجاز نمی استفاده 

 .باشد

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های کلیه حقوق معنوی این 

افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی  ، نرم  رایانه ای 

باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه  . این مطلب  ذکر شاهرود می باشد 

 شود .
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 چکیده
ل را به یک سیگنا که می توانند غلظت یک گاز بخصوص حسگرهای گازی به قطعاتی اطلاق می شود

اکسید روی یکی از مهم ترین نیمرساناهایی است که همواره خاصیت حسگری  ،الکتریکی تبدیل کنند

الکترون ولت  7/ 73 رژی پهنک نیمه رسانا با گاف اناکسید روی ی .گازی خوبی از خود نشان داده است

 .می باشد

بر روی  HCl-C2N2-HCN-H2S-CNCl سمیگازهای مولکول جذب فیزیکی ن پژوهش خواص در ای 

نیروی وان دروالس  ب و تقری DFT) (با استفاده از رهیافت نظریه تابع چگالی خالص، ZnOنانوصفحات 

VDW  توسط کد محاسباتیSIESTA ( 7،7دسته صندلی ) ی نانوصفحهه شده است. محاسبات رومطالع

  شده  بهینه  در دو حالت افقی و عمودی در فاصلهمولکول گاز  ( صورت گرفته است. 0،5و زیگزاگ )

محاسبه  پس از بهینه شدن ساختار را  انرژی جذبو هر دو نانو صفحه به آن نزدیک  آنگستروم از 0/2

حاسبه منواری و بار انتقالی  میزان تغییرات گاف ،له تعادلی بعد از جذب مولکولهمچنین فاص  شده است.

)منفی ترین هر گاز برای حالت های بهینه و چگالی حالت های کلی و جزئی  و بعد از آن ساختار نواری

 ،افقی جذبمولکول های گاز در حالت های  مشاهده شد کهمحاسبه شده است.  جذب (انرژی های 

ی همچنین در حالت های .دنه جذب شیمیایی برقرار می کننو صفحانرژی منفی تری داشته و با سطح نا

 فاصله تعادلی بعد از جذب کاهش یافته و   که مولکول به صورت شیمیایی جذب نانو صفحه می شود

اهده گردید مشساختارنواری  با محاسبهگاز و نانو صفحه  افزایش می یابد. میزان بار انتقالی بین مولکول 

ین همچن .ی جذب شیمیایی صفر است و ساختار خاصیت فلزی پیدا می کندکه گاف نواری در حالت ها

و  (0،5منفی ترین انرژی جذب به دست آمد که نشان می دهد نانو صفحه زیگزاگ )  HCNدر مولکول

 .باشد HCNبرای گاز  می تواند حسگر قوی ( اکسید روی7،7)

  SIESTAظریه تابع چگالی، کد ن ،جذب شیمیایی ،ZnOنانوصفحات ، حسگرهای گازی :کلمات کلیدی
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 فهرست جدول ها

 صفحه                                                                                                                           عنوان

 72......................................................: خصوصیات حسگری برخی از نانو ساختارهای اکسید روی به چند نوع گاز1-2جدول

بر  C6H6،C3N3H3، B3N3H6: مقایسه انرژی جذب و فاصله تعادلی جذب برای جذب مولکول های1-7جدول 

 DFT-D2................................................................................................................48و   DFTبا استفاده از نیترید-روی گرافین و بورن

 62...............................(7,7( و نانوصفحه خالص )5,0: انرژی کل بر حسب انرژی قطع برای نانوصفحه خالص )1-4جدول 

 67.............................(7،7( و نانوصفحه خالص )5,0برای نانوصفحه خالص ) Kانرژی کل بر حسب تعداد نقاط :2-4جدول
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 ZnO........................................................63 نانو صفحات خالص c,bی ثابت شبکه  درراستای محوریترها: پارام0-4جدول 

 63.................................................شش ضلعی مقابل مولکول جذب شده Oو  Zn: طول پیوندهای بین اتم های 6-4جدول 
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 32.................................................................................ها در این پژوهشی ساختارهای تشکیل دهنده: معرفی اتم 9-4جدول 

 37............................(0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  HClانرژی جذب بر روی موقعیت های مختلف گاز  :15-4جدول 

 34................(7،7بر روی نانو صفحه دسته صندلی  )  HClت های مختلف گاز انرژی جذب بر روی موقعی :11-4جدول 

( 7،7( و دسته صندلی)0،5) : مقادیر انرژی کل  برای مولکول های گازی روی  نانو صفحه خالص زیگزاگ12-4جدول 

ZnO  36..................................................................................................................................................موقعیت مرکز شش ضلعیدر 

 38.........................( در فاصله های مختلف0،5روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  HClانرژی کل مولکول :17-4جدول 

 39.......................( در فاصله های مختلف7،7سید روی )روی سطح نانو صفحه اک  HClانرژی کل مولکول  :14-4جدول 

رو ی نانو  HClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی گاف ات انرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر :10-4جدول 

 85........................................................................................................................................................................( 0،5صفحه  زیگزاگ )

رو ی نانو  HClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی گاف ات تغییر : انرژی جذب، فاصله جذب ،16-4 جدول

 85...............................................................................................................................................................(7،7صفحه  دسته صندلی )

 84...........................( درفواصل مختلف0،5(روی سطح نانو صفحه اکسید روی   C2N2: انرژی کل  مولکول 13-4جدول 

 84..........................( در فواصل مختلف7،7روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  C2N2مولکول : انرژی کل 18-4جدول 





 س
 

رو ی نانو صفحه   C2N2انرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر گاف و میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  :19-4جدول 

 86........................................................................................................................................................................................(0،5زیگزاگ )

رو ی نانو صفحه   C2N2: انرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر گاف و میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول 25-4جدول 

 86...............................................................................................................................................................................(7،7صندلی )ه ستد

 89........................................بر حسب فاصله از سطح آن ZnO روی نانو صفحه  CNCl : انرژی کل مولکول  21-4جدول 

رو ی  CNClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  انرژی گاف اتتغییر : انرژی جذب، فاصله جذب ،22-4جدول 

 89..................................................................................................................................................................(0،5نانو صفحه  زیگزاگ )

رو ی  CNClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  انرژی گاف ات: انرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر27-4جدول 

 95.........................................................................................................................................................(7،7نانو صفحه  دسته صندلی )

 94....مختلف ( در فاصله ی0،5روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  HCNانرژی کل بعد ازجذب مولکول :24-4دول ج

رو ی نانو  HCNالی پس از جذب مولکول و میزان بار انتقانرژی گاف  ات: انرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر20-4جدول 

 94...........................................................................................................................................................................(0،5صفحه  زیگزاگ )

رو ی  HCNو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی گاف  اتتغییر ذب ،: انرژی جذب، فاصله ج26-4جدول 

 90.........................................................................................................................................................(7،7نانو صفحه  دسته صندلی )

روی نانو H2Sو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی گاف  اتتغییر : انرژی جذب، فاصله جذب ،23-4 جدول

 98.................................................................................................................................(7،7(  و دسته صندلی )0،5صفحه زیگزاگ )

 151 ...........................................................( پس از جذب مولکول ها 0،5نانو صفحه ) Zn-O: طول پیوند های 28-4دول ج

 151.............................................................( پس از جذب مولکول ها 7،7نانو صفحه ) Zn-O: طول پیوند های 29-4جدول 

 152 ......................................................( پس از جذب مولکول ها 0،5نانو صفحه ) Zn-O: زوایای شش ضلعی 75-4جدول 

 152 ......................................................( پس از جذب مولکول ها 7،7نانو صفحه )Zn-O : زوایای شش ضلعی 71-4جدول 
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 فهرست شکل ها

 صفحه                                                                                                                         عنوان

  

 4........................................................................................................................................... رحسگ یک شماتیکی ساختار : 1-1 شکل

 11..................... ......................................................................................................................................نانو حسگر زیستی:  2-1شکل 

  12.....................................................................................................................................گازی حسگر یک کلی شماتیک : 7-1شکل

 23..............................................................................................................................یرو دیاکس یاز ساختارها یریتصاو  :1-2شکل

 29........................................................................................................................نمایش کلی نانو ساختارها از لحاظ بعد:  2-2شکل 

 43....برای مقایسه ،پتانسیل غیر میراR: سهم پراکندگی در پتانسیل برهم کنش دو اتم کربن در فاصله جدایی 1-7شکل

 08..........(7،7دلی )( ب( نانو صفحه دسته صن0،5شمایی از ابر سلول اکسید روی الف( نانو صفحه زیگزاگ ): 1- 4شکل 

 09.....................................................................................................................................: فضای حقیقی شبکه بندی شده2-4شکل 

 62.................(7,7( ب( نانوصفحه خالص )0،5: نمودار انرژی قطع بر حسب انرژی کل الف( نانوصفحه خالص )7-4شکل 

 64.................(7,7( ب( نانوصفحه خالص )0،5بر حسب انرژی کل الف( نانوصفحه خالص ) Kتعداد نقاط : نمودار 4-4شکل 

 Zn....63و رنگ بنفش  اتم های  O: اتم های شش ضلعی انتخابی نانو صفحه اکسید روی، اتم های رنگ قرمز0-4شکل 

 69...................................................زیگزاگ ب( دسته صندلی  الف(  ZnOساختار نواری نانو صفحه های خالص :  6-4شکل 

 35.........................................الف ( زیگزاگ ب( دسته صندلی  ZnO نانو صفحه خالص کلیهای :  چگالی حالت 3-4شکل 

 35......................................الف ( زیگزاگ ب( دسته صندلی  ZnO نانو صفحه خالص جزئی های:  چگالی حالت 8-4 شکل

روی  (O  2( بالای اتم1جذب مولکول روی سطح نانو صفحه اکسید روی  ): نمایش چهار حالت )جایگاه فعال  9-4شکل

 ZnO.....................................................................32ی مرکز شش ضلعی بالا (Zn4  بالای اتم  (Zn-O7  عمودمنصف پیوند 

 HCl...................................................................................................................................................................37: مولکول 15-4شکل 

قبل از بهینه سازی الف(جذب افقی از سراتم   ZnOبرروی نانو صفحه   HClگاز جذب  متفاوت حالت های  :11-4شکل 

H بالای مرکز شش ضلعی(H-M)  )جذب عمودی از سر اتم  بH  بالای مرکز شش ضلعی (H-A) )جذب افقی از  ج

 33.......................(Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clعمودی از سراتم  جذب د(  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی Clسر اتم 

بعد از بهینه سازی الف( جذب  ZnO( 0،5برروی نانو صفحه زیگزاگ )  HClجذب  مولکولحالت های متفاوت  :12-4شکل 

جذب  ج( (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH ب( جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hافقی از سراتم 

    38...............(Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clسراتم جذب عمودی از  د( (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی Clاتم افقی از سر
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بعد از بهینه سازی  ZnO( 7،7برروی نانو صفحه دسته صندلی)  HClمولکولمتفاوت جذب  حالت های  :17-4شکل 

   بالای مرکز شش ضلعی H اتم ب(جذب عمودی از سر (H-M)شش ضلعی بالای مرکز Hالف( جذب افقی از سراتم 

(H-A)   ج(جذب افقی از سر اتمCl بالای مرکز شش ضلعی(Cl-M)    د(جذب عمودی از سراتمCl  بالای مرکز شش

 38.........................................................................................................................................................................................(Cl-A)ضلعی

الف(جذب  ZnO (0،5برروی نانو صفحه زیگزاگ )  HClجذب گاز  حالت های متفاوت پسساختار نواری برای  :14-4شکل 

جذب   ج( (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hافقی از سراتم 

                     شش ضلعی  بالای مرکز Clجذب عمودی از سراتم   د( (Cl-M) بالای مرکز شش ضلعی Clافقی از سر اتم 

(Cl-A).....................................................................................................................................................................................................81 

         (     7،7برروی نانو صفحه دسته صندلی )  HClجذب گاز  متفاوت پس حالت های ساختار نواری برای  :10-4شکل 

ZnO)جذب افقی از سراتم  الفH بالای مرکز شش ضلعی(H-M)  ب(جذب عمودی از سر Hبالای مرکز شش  اتم

بالای مرکز  Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی Clج(جذب افقی از سر اتم  (H-A)ضلعی

 82.............................................................................................................................................................................(Cl-A)شش ضلعی

 C2N2................................................................................................................................................82: مولکول خطی  16-4شکل 

-N)به نانو صفحه الف(حالت افقی اتم نیتروژن بالای مرکز شش ضلعی C2N2ی نزدیک کردن گاز : حالت ها4-13 کلش

M)  2حالت عمودی اتم نیتروژن بالای مرکز شش ضلعی)(N-A) 7حالت افقی اتم کربن بالای مرکز  ضلعی)(C-M) 

.................................................................................................................................................................................................................87 

( پس از بهینه سازی ساختار الف( جذب 0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2: حالات مختلف  جذب گاز 18-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر اتم (N-A)ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن (N-M)تروژن حالت افقی از سر اتم نی

 87.........................................................................................................................................................................................(C-M)کربن 

( پس از بهینه سازی ساختار الف( جذب 7،7بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2: حالات مختلف جذب گاز  19-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر   (N-A)ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن (N-M) حالت افقی از سر اتم نیتروژن 

 87....................................................................................................................................................................................(C-M)اتم کربن 

حالت  ( الف( جذب0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2: حالات مختلف ساختار نواری پس از جذب گاز  25-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر اتم کربن (N-A)ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن (N-M)افقی از سر اتم نیتروژن 

(C-M)...................................................................................................................................................................................................86 
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( الف( جذب حالت 0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2: حالات مختلف ساختار نواری پس از جذب گاز 21-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر اتم (N-A) ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن   (N-M)افقی از سر اتم نیتروژن 

 83....................... .................................................................................................................................................................(C-M) کربن

 CNCl............................................................................................................................................................83: مولکول  22-4کل ش

 قبل از بهینه سازی ساختار  ZnO( 7،7( یا )0،5(برروی نانو صفحه  CNClجذب گاز  متفاوت حالت های  :27-4شکل 

-N)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)ش ضلعیبالای مرکز ش Nالف(جذب افقی از سراتم 

A)  ج(جذب افقی از سر اتم Clبالای مرکز شش ضلعی(Cl-M)  د(جذب عمودی از سراتمCl  بالای مرکز شش

 88.........................................................................................(C-M)بالای مرکز شش ضلعی Cه(جذب افقی اتم  (Cl-A)ضلعی

پس از بهینه سازی ساختار الف(جذب   ZnO(0،5برروی نانو صفحه )  CNClجذب گاز  متفاوت حالت های  :24-4شکل 

ج(جذب  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nافقی از سراتم 

ه(جذب  (Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)شش ضلعیبالای مرکز Cl افقی از سر اتم 

 88....................................................................................................................................(C-M)بالای مرکز شش ضلعی Cافقی اتم 

پس از بهینه سازی الف(جذب افقی  ZnO( 7،7برروی نانو صفحه )  CNClجذب گاز  متفاوت  حالت های :20-4شکل 

ج(جذب افقی  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nاز سراتم 

ه(جذب  (Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعیCl از سر اتم 

 88......................................................................................................................................(C-M)بالای مرکز شش ضلعی Cافقی اتم 

پس از بهینه ZnO( 0،5ه )برروی نانو صفح  CNClگاز  جذب   متفاوت ساختار نواری برای حالت های  :26-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی N(جذب افقی از سراتم فال  سازی 

بالای مرکز  Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M) بالای مرکز شش ضلعی Cl جذب افقی از سر اتم )ج (N-A)ضلعی

 C-M) (...............................................................91مرکز شش ضلعی  بالای Cه(جذب افقی از سر اتم (Cl-A)  شش ضلعی 

پس از بهینه ZnO( 7،7برروی نانو صفحه )  CNClگاز  جذب   متفاوت ساختار نواری برای حالت های  :23-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی N(جذب افقی از سراتم فال سازی 

بالای مرکز  Clد(جذب عمودی از سراتم ( Cl-Mبالای مرکز شش ضلعی ) Clجذب افقی از سر اتم  )ج (N-A)ضلعی

 C-M) (..............................................................92بالای مرکز شش ضلعی  Cه(جذب افقی از سر اتم (Cl-A)  شش ضلعی 

 HCN.................................................................................................................................................................92ولکول : م28-4کل ش
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جذب افقی از قبل از بهینه سازی الف( ZnOبرروی نانو صفحه    HCNجذب گاز متفاوت حالت های  : 29-4شکل 

ج(جذب افقی  (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hسراتم 

ه(جذب عمودی  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی  Cجذب افقی از سر اتم  د( (N-M)بالای مرکز شش ضلعیNاز سر اتم

 97.....................................................................................................................................(C-M)بالای مرکز شش ضلعیN از سراتم 

بعد از بهینه سازی ساختار الف(جذب افقی  ZnOبرروی نانو صفحه   HCNجذب گاز متفاوت حالت های  : 75-4شکل 

ج(جذب  (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH دی از سر ب(جذب عمو (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hاز سراتم 

ه(جذب  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی  Cجذب افقی از سر اتم  د( (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nافقی از سر اتم

 97.......................................................................................................................(C-M)بالای مرکز شش ضلعیN عمودی از سراتم 

پس از بهینه ZnO( 0،5برروی نانو صفحه ) HCNگاز  جذب   متفاوت ساختار نواری برای حالت های  :71-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی H(جذب افقی از سراتم فال سازی

بالای مرکز  N( د(جذب عمودی از سراتم N-Mبالای مرکز شش ضلعی ) Nز سر اتم جذب افقی ا )ج (H-A)ضلعی

 C-M) (................................................................96بالای مرکز شش ضلعی  Cه(جذب افقی از سر اتم (N-A) شش ضلعی 

پس از بهینه ZnO( 7،7برروی نانو صفحه ) HCNگاز  جذب   متفاوت ساختار نواری برای حالت های  :72-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی H(جذب افقی از سراتم فال سازی 

بالای مرکز  N( د(جذب عمودی از سراتم N-Mبالای مرکز شش ضلعی ) Nجذب افقی از سر اتم  )ج (H-A)ضلعی

 C-M) (..............................................................93بالای مرکز شش ضلعی  Cاتم  ه(جذب افقی از سر(N-A)   شش ضلعی 

 H2S..................................................................................................................................................................93: مولکول  77-4شکل 

بالای مرکز شش  Sالف(جذب افقی از سراتم ZnO  برروی نانو صفحه   H2Sجذب گاز متفاوت حالت های  : 74-4شکل 

 98 ..........................................................................(H-M)بالای مرکز شش ضلعی H ب( جذب افقی از سر اتم (S-M)ضلعی 

بعد از بهینه سازی ساختار الف(جذب  ZnO برروی نانو صفحه   H2Sجذب گازپس از  متفاوت حالت های  : 70-4شکل 

 98..............(S-M)بالای مرکز شش ضلعی Sب( جذب افقی از سر اتم (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hافقی از سراتم 

پس از ZnO ( 7،7و ) (0،5برروی نانو صفحه ) H2Sگاز  جذب   متفاوت ساختار نواری برای حالت های  :76-4شکل 

جذب افقی  (  ب(0،5در نانو صفحه زیگزاگ ) (S-M)بالای مرکز شش ضلعی Sجذب افقی از سراتم  (فال بهینه سازی

بالای مرکز شش  Sجذب افقی از سر اتم  )(  ج0،5در نانو صفحه زیگزاگ ) (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH از سر 
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 99...........................................................................................................................................................(H-M)  (  7،7دسته صندلی )

 155 ........................................................................................................: شش ضلعی مقابل مولکول ها و شماره اتم ها73-4کل ش
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جذب افقی از سر  (1پس از جذب مولکول های گازی ( 0،5) زیگزاگ  ZnOنانو صفحه های  : ساختار نواری: 42-4شکل

HمولکولHCl2 جذب افقی از سر اتم)C مولکولC2N27)  جذب افقی از سر اتمClمولکولCNCl  4)  جذب افقی از

 H2S............................................................................................150مولکول H( جذب افقی از سر اتم HCN0مولکول Cسر اتم 

جذب افقی  (1پس از جذب مولکول های گازی (7،7) دسته صندلی  ZnOنانو صفحه های  : ساختار نواری: 47-4شکل

جذب  (CNCl  4مولکولClجذب افقی از سر اتم  (C2N27مولکول C(جذب افقی از سر اتم HCl2مولکولHاز سر 

 H2S.............................................................................156مولکول H( جذب افقی از سر اتم HCN0مولکول Cافقی از سر اتم 

جذب افقی از سر  (1پس از جذب مولکول های گازی  زیگزاگ  ZnO: ساختار نواری :نانو صفحه های 44-4شکل شکل

HمولکولHCl2 جذب افقی از سر اتم)C مولکولC2N27)  جذب افقی از سر اتمClمولکولCNCl  4) افقی از  جذب

 H2S...........................................................................................153مولکول H( جذب افقی از سر اتم HCN0مولکول Cسر اتم 

جذب افقی  (1پس از جذب مولکول های گازی (7،7) دسته صندلی  ZnO: ساختار نواری :نانو صفحه های  40-4شکل

جذب  (CNCl  4مولکولClجذب افقی از سر اتم  (C2N27مولکول C(جذب افقی از سر اتم HCl2مولکولHر از س

 H2S........................................................................158مولکول H( جذب افقی از سر اتم HCN0مولکول Cافقی از سر اتم 
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 مقدمه1-1

 تولید و سمی که منبعا به خاطر تولید گازهای آلاینده آلوده شدن هو و افزایش جمعیت جهانی 

طور مداوم به   ،باشند می  غیرهاتومبیل ها و  ،منازل ،معادن ،کارخانه ها ها آلاینده و گازها این از هریک

 ،منابع بالا سبب گرم شدن کره زمینو نشر گازهای گلخانه ای از هوا  آلودگی .حال افزایش است در

دی که خطر بسیار ج می شود زونوتخریب لایه ا و های اسیدیبارش باران ،تولید غبارهای فتو شیمیایی

های مختلف آشکارسازی این گازهای روش رو این از .شود ها محسوب میبرای محیط زیست و انسان

 توسعه ضرورت مسئله این . است ضروری آنها محیطی زیست های آسیب رلکنت جهته ندآلای وسمی 

 تشخیص در هاساز آشکار این  .کند می دو چندان را بالا حساسیت با گازی آشکارسازهای تکامل و

 چنین .کاربرد دارند غیره و گازها نشت از جلوگیری سمی، غیر مواد به آنها تبدیل و ها آلاینده

 محیط در مشخص گاز یک چگالی کمی و انتخابی گیری اندازه و تشخیص قابلیت باید  آشکارسازهایی

دهنده بر مبنای سنسورها یک راه حل های هشداردر واقع سیستم .باشند داشته پیوسته صورت به را

          ایمختلف و کاهش  نشر گازهای گلخانه افزایش بازده انرژی مورد استفاده سیستم های احتراقی

کیفیت محصول و افزایش سود دهی در یند با بهبود وه بر این حسگرها برای کنترل فرآعلا می باشد.

  ،کنترل فرآیند صنعتی کنترل کیفیت هوا، .گرفته شوندتوانند به کار  های مختلف صنعت میبخش

 ،معادناشتعال و منفجر شونده در  گازهای قابل ،، سلامت و ایمنی )آشکارسازی سمومنقلحمل و 

 جمله کاربردهای حسگر، بازیافت مواد و غیره از شخیص بیماریعلم ت های مسکونی (،و محیط صنایع

 باشد.می

شود. سنسور گاز یک نوع مبدل  گاز استفاده می آشکارسازی یبرا گوناگونی  های  روش از امروزه

ند. از ک می نظر، سیگنال تولید و متناسب با غلظت گاز مورد یگاز را آشکارساز یها است که مولکول

گاز هستند  یسنسورهاترین  از نوید بخش یفلزاکسید  یها یگاز،  نیمه هاد  یمیان انواع  سنسورها

 . اندهای کم استفاده شدهغلظتدر  گازها حتی تشخیص یکه برا



3 
 

 ی، به ویژه ساختارهاازی با استفاده از اکسیدهای فلزیهای اخیر ساخت آشکارسازهای گ در دهه

 ردترینو  پرکارب از مهمترین یکی ZnO یرو اکسید  های فلزی مورد توجه قرار گرفته است.اکسید یینانو

یل گوناگون از جمله هزینه این حسگرها به دلا گاز کاربرد دارد. یاست که در سنسورها یفلز یاکسیدها

جه دید توج قابلیت انطباق با تکنولوژی ساخت قطعات الکترونیکی ،حساسیت بالا ،سبک بودن ،پایین

 شناسایی یبراگاز  یدر حسگرها یاکسید رو یاز نانوساختارها .[1]زیادی را به خود جلب کرده است

 شود.گازها  استفاده میطیف وسیعی از 

ازهای رفی گمع ،نانوحسگرها در این فصل به معرفی حسگرها و انواع آن،کاربرد نانو صفحات در  تولید 

  پردازیم. وتوضیحاتی پیرامون  جذب سطحی می این پایان نامهسمی کار شده در 

 حسگرتعریف  1-2

 پاسخ الکتریکی سیگنال یک با کرده و دریافت را اثر یک یا سیگنال یک که ای استحسگر وسیله

 یک که است سیستمی زیرا گرفت نظر در کننده تبدیل یک توان میرا  حسگربنابراین، . [2] دهدمی

 کننده محدود تعریف این  .دکن می تبدیلاست،  اولی مقدار از تابعی که گردی به نوعی را فیزیکی مقدار

 حسگر  .دارد بیشتری خیلی های ظرفیت حسگر که حالی در کمی است ای وسیله مبدل یک زیرا است

 کندمی ترجمه گیری اندازه قابل خاصیت یک را به آن و کرده شناسایی خاص روش به را محیط  ابتدا، در

به عبارت دیگر تعریف دیگر حسگر . [7]شود می تبدیل الکتریکی سیگنال یک به مبدل سطتو ا  بعد که

 قابل علائم به را اندازه گیری و آنها راشیمیایی و فیزیکی  تغییراتکه  ای وسیله به اینگونه است که

ایی و یشیم های سیگنال مورد در را اطلاعاتی حسگر یک .گویندحسگر می نماید می تبدیل گیری اندازه

در  واقع حسگرها یک ابزار   .شود درک تواندنمی ما حواس توسط مستقیم طور به که بردارد در فیزیکی

 حسگرها کلی طور به یا و باشند، می داخلی نیز و محیطی اطلاعات کسب و  خارج دنیای با ارتباط برای

           نشان انتظار مورد و شده بینی پیش هایواکنش خود از خاص، شرایط تحت که هستند ابزارهایی

 . با[ 0،4]آورد حساب به ساخت بشر که حسگرهایی اولین جزء بتوان را دماسنج احتمالا   دهند. می
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 پیدایش تجهیزات و ی اخیر به وقوع پیوستکه در چند دهه تحولات عظیمی و دنیا در علم پیشرفت

برهه  .شد احساس بیشتر هایقابلیت رایدا و کوچکتر تر، دقیق حسگرهای ساخت به نیاز  الکترونیکی،

 .] 6[ شروع شد 1985دهه  جدیدی در زمینه حسگرها در زمانی

 همانطور  است. اساسی قسمت سه دارای ولی ،باشد پیچیده خیلی است ممکن حسگر یک هرچند

 کننده عمل یا کننده اصلاح قسمتدوم   ورودی، قسمتاول  ،شود ملاحظه می1-1شکل  در که

 را خود اطراف محیط از ایمشخصه حسگر بخش ورودی در. شدبا می خروجی سوم قسمت و سیگنال

 قسمت در کند.می دریافت الکتریکی و شیمیایی تابشی، گرمایی، مکانیکی، مغناطیسی، ،نوری صورت به

 که سوم بخش در و شودمی غیره و عددی مقادیر به تبدیل یا و شودمی تقویت ورودی سیگنال دوم

 .]7-2[ شوند می تبدیل شناسایی قابل علائم به ها سیگنال شودمی نامیده حسگر خروجی حا اصطلا

 

 

 

 

 حسگر یک شماتیکی ساختار 1-1 شکل

 ساختار کلی یک حسگر-1-3

در طراحی و ساخت حسگرها  شیمی  ،فیزیک  الکترونیک، بیولوژی،  بیوشیمی، همانند مختلفی علوم

 عنصرمسئول .که در تماس با یک آشکارساز استآن است  عنصر رحسگ هر اصلی قسمت . کاربرد دارند

 هایسیگنال آشکارساز،سپس  .است پیچیده ینمونه یک در نظر مورد یگونه با شدن پیوند و شناسایی

 یک سیگنال به را است، شده تولید موردنظر گونه با حسگر عنصر شدن پیوند نتیجه در که را شیمیایی

  .[3]کند می تبدیل یگیر اندازه قابل خروجی

 خروجی حسگر عمل کننده ورودی حسگر
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 یکیزیف چند مشخصه ای کی حسگر،گاز هدف با ساختار یها حسگر گاز، تعامل مولکول کیدر 

 گنالیبه س راتییتغ نیا لیدهد. با تبد یم رییرا تغ (و غیره یخازن تیظرف ،ییجرم، رسانا)حسگر 

 .می شودحسگر به گاز مورد نظر حاصل  پاسخ ،یکیالکتر

و پاسخ  یحسگر سامانه یتنها ورود هدف گاز یهاتراکم مولکول ،یحسگر ساامانه نیتردر سااده  

 یطیمح یپارامترها ریپاسخ به گاز هدف تحت تاث شهیهم عملدر کنیل ،آن است یحساگر تنها خروج

در پاساخ حسگر  اثرشاان موارد یعوامل بعضاا  قابل برآورد و در برخ نی. اردیگ یقرار م یگرید متعدد

 و از موارد قابل ملاحظه است  یلیپاسخ، در خ یرو طیمح یدما و رطوبت نسب رییقابل جبران است. تغ

 روش با توان یم طیمح یسطح رطوبت و دما شیبا پا گردد.  یآشاکارسااز در باعث اشاتباه می تواند

 نیجبران موفق ا اولین بار .نمود ها بار کمترعوامل را در پاسااخ حسااگر ده نیا نیاثر ا یافزار نرم یها

عامل موارد فوق ر اساااس ب. ]8[ گرفته اساات صااورت EML1تک حسااگر گاز  یها پاسااخ درعامل دو 

وزه امر اصاار حسااگر و محیط اساات.حسااگر کیفیت برهم کنش بین عن کیتعیین کننده در عملکرد 

 پیشاانهاد مواد و قیاز طر مواد، کیفیت بر هم کنش حسااگرها با یارتقا یبر روتحقیقات گسااترده ای 

 است. افتهیبه عنوان عنصر حسگر تمرکز  دیجد یساختارها

 حسگرها خصوصیات -1-4

 :   باشد داشته را زیر خصوصیات برای دارا بودن بیشترین بازده بایدحسگر یک

 ،باشد داشته طولانی عمر، باشد داشته بالایی پاسخ سرعت، گر باشدگزینش ،باشد پذیر بازگشت

 قابل  ،قابلیت بکارگیری آسان داشته باشد ، نباشد یکننده و سم آلوده، باشد داشته بالایی حساسیت

نداشته  محیط دمای به کارکرد حساسیت  ،باشد ساده داشته  ساخت، باشد حمل و اندازه آن کوچک

به عوامل مزاحم محیطی مثل دما ، قدرت یونی  ، باشدو در دسترس   ارزان ،باشد داشته کمی نویز ،باشد

 .]9[ محیط و ... پاسخ ندهد

                                                            
1 Etronic -Material -Labaratory  
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 هدف اما ت بالا را داشته باشد وجود نداردتاکنون حسگری که تمامی خصوصیا که است ذکر به ملاز

 .کند تامین را فوق اهداف از بیشتری تعداد که بسازند حسگرهایی که است این محققین

 کاربرد حسگرها -1-5

 طیف وسیعی یکه دارا دادند گاز را توسعه یسنسورها ، دانشمندان انواعتاکنون سال گذشته 85از 

 تواند که به موارد ذیل در این مورد مینباشمی یکشاورز و پزشکی از کاربردها در مهندسی شیمی،

 اشاره کرد:

 ی)به عنوان مثال، تشخیص گاز متان در معادن و همچنین آشکارساز صنعتی تولید یندآفر 

 ( انبار سوخت ینشت گاز در سامانه ها

 ( غیره  خودرو و آلاینده در خروجی اگزوز یگازها یآشکارساز استفاده در صنعت خودرو) 

 (غیره  بویایی انسان و ی) بینیِ الکترونیکی به عنوان سیستم شبیه ساز پزشکی یکاربردها 

 (غیره تشخیص گاز مونوکسیدکربن و بسته )  محیط یهوا  نظارت بر کیفیت 

  (غیره  و یاگلخانه ی) نظارت بر گازهامطالعات زیست محیطی 

  15[سمی و غیره است یگازها یآشکارساز ،یآلودگی شهرکنترل [. 

 هوشمند یسامانه ها یو نگهدار تعمیر و نیز یند،آکنترل فر ایمنی و یا یاز در ارائهگ یسنسورها

  ،شامل حساسیت ،گاز یسنسورها یهمه اصول اساسی در بررسی عملکرد . کنندمی ایفانقش  مهمی را 

این  ،آشکارساز یگزینش پذیر. با توجه به حساسیت و باشد یم یبرگشت پذیر و یگزینش پذیر

حمیل ت  باعث مختلف یموارد، کاربردهادر اغلب  .دارد مختلف سنسور یعملکرد سطوح به نیاز  بردهاکار

معمول حساسیت  به طور. اگرچه شودتوان می مصرف یهامحدودیت، وزن و بالا، ابعاد یشدن هزینه

است و  ترسخت بسیار یگزینش پذیر ترسیدن به قابلیاما معمولا   ، باشد یاصلی نم نگرانیآشکارساز 

طیف  یبنابراین در عمل نیز بکارگیر ؛ [11آید]دست می و  پیچیدگی سیستم به عمدتا  با افزایش هزینه

 اصول سنجش متفاوت مورد نیاز است. یمختلف گاز بر پایه یوسیعی از سنسورها
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 استفاده گاز نسورس عنوان به که است یترین مواد مهمیکی از 1 یاکسید فلز یهاینیمه هاد  

 یبه عنوان  یک نیمه هاد یرو اکسید .[12]شودشناخته  می نیزعنوان مقاومت شیمیایی  به و شودمی

 در یکاربرد زیاد یاین ماده دارا . شودمی یجدول تناوبی طبقه بند 6و  2مرکب از گروه  یاکسید فلز

، فرابنفش یلیزرهامانند: رومکانیکی الکت الکتروشیمی و  ،ینورالکترونیک ، رونیکیالکت یهادستگاه

 یهالولس بالا، بیوسنسورها، با کارایی ینانوحسگرها، میدان یکننده گسیل یهادستگاه ،ینور یدیودها

  .[17]استک وترونیپیز و پیزوالکتریک ینانوژنراتورها فوتوولتایی، قطعات ،یخورشید

، باعث  طبقه بندی آن در بسیاری از زمینه های فناوری ZnOارهای نانو متری متنوع وجود ساخت

از نانو ساختارهای اکسید روی در حسگرهای گاز  .شودنانو در میان مواد جدید با کاربردهای بالقوه می

 .[10،14]برای طیف وسیعی از  گازها استفاده می شود

 مواد ساخت حسگرها -1-6

 .کرد بندی میتقس مریو پل کیتوان به دو دسته کلاسیه در ساخت حسگرها را ممورد استفاد مواد

 

 کیمواد کلاس 1-6-1

است. به عنوان مثال خواص  ییایمیش طیبه مح یکیپاسخ الکتر  حالت جامد یکار حسگرها اساس

به کار  ییایمیش یگونه ها صیتشخ یبرا راتییتغ نیکند. ا یم رییگاز تغ ای عیبا حضور فاز ما یکیالکتر

 یبرا ازیمورد ن یو تکنولوژ متیاند، اما ق افتهیتوسعه ی کونیلیس ییایمیش یرود. اگرچه حسگرها یم

 یفلز دیاکس یرسانا مهین یساخت آنها باعث شده است تا کاربرد آنها همچنان محدود باشد. حسگرها

 دارند.  زین یستیکاتال یسازاثر فعال SnO2 نازک یها لمیفشرده و ف یمانند پودرها

 مرهایپل 1-6-2 

                                                            
1 Metal oxide semiconductor MOS” 
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رده ساخت حسگرها به کار ب یتکنولوژ نهیدر زم یعیوس اریبس زانیدر دهه گذشته به م یمریپل مواد

           باشند که از آن جملهیکاربرد در ساخت حسگرها دارا م یرا برا یادیز یایمواد مزا نیشده اند. ا

 :اشاره کرد ریتوان به موارد ز یم

 از بسترها نشاند یانواع مختلف یتوان بر رو یرا م مرهایپل. 

 شاند و ن یمریپل یبسترها یبر رو ییایمیتوان به صورت ش یرا م ییایمیش یاز گونه ها یبرخ

  .نشت واکنشگر را درون محلول نمونه کاهش داد زانیم

 این دباردار بو ایو  یجانب یرهایدارا بودن زنج رینظ یساختار یها یژگیاز نظر و مرهایتنوع پل 

  .شود یم یحسگر یمناسب برا ییایمیو ش یکیزیف اتیخصوص جادیکه باعث ا رهیبودن ذرات و غ یخنث

  باشد یم ایّمه مریدر بافت پل ییایمیشناساگر ش کنواختیکاملا   یپراکندگ ایامکان انحلال و. 

 ب آنرا سب یبالا یداریپا جادیمدت از حسگر و ا امکان استفاده دراز مرهایپل یکیمکان یداریپا

 .شود یم

 شود یم تیو حساس یمانند انتخابگر یموارد باعث بهبود خواص یدر برخ مریساختار پل. 

 به  باشد و یساخت آنها ساده و راحت م یها کیهستند و تکن یمتیمواد نسبتا  ارزان ق مرهایپل

لازم  ونیزاسیرمیپل ، شگاهیآزما یعاد طیدر شرا یحت یندارد. در موارد ازین یا ژهیخاص و و طیشرا

 .شود یحسگر انجام م هیلا کیساخت  یبرا

  :خاص داشته باشند که عبارتند از یژگیو یتعداد دیساخت حسگرها با یو مواد مناسب برا مرهایپل

 یریجهت گ ایمهاجرت و  ایشدن  یبلور عدم،  عمر مناسب طول،  مریشناساگر در بافت پل تیحلال

ازها ب -دهایمثل اس ییایمیدر مقابل مواد ش یداریپا، و استهلاکاثر کهولت  نداشتن،  مجدد گونه ها

 نسانسیلوم ایرنگ  نداشتن، نبودن مواد( ی)سم یسازگارستیز،  در مقابل نور تیشفاف،  ها و اکسنده

 .(نهی)در کاربرد به عنوان زم یذات
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 حسگرها بندی دسته -1-9

 حسگرها مبنا این بر . باشد می حسگرها در گیری اندازه قابل کمیت در تفاوت ها، بندی دسته از یکی

 .]16[ شوند می دسته بندی زیر صورت به

 1 حسگرهای مغناطیسی 1-9-1

ای است که توانایی حسگری میدان مغناطیسی و استخراج اطلاعات آن یک حسگر مغناطیسی قطعه

ساخت  کند. برایسیگنال الکتریکی مناسب تبدیل می را دارد. این حسگر میدان مغناطیسی را به یک

 که فلز آن شامل   MeO.Fe₂O₃و انواع مختلف فریت ها ) (Fe₃O₄) ،  (Fe₃S₄)به فرم  یک حسگر مغناطیسی

Ni , Co , Mg , Zn , Mn )داستفاده می شو و غیره می باشد. 

 2 حسگرهای گرمایی 1-9-2

 گیرند.رار میها در این دسته قهای ترمومقاومتی و ترموکوپل، حسگرحسگرهای ترمودینامیکی

 3حسگرهای مکانیکی 1-9-3

بدیل مکانیکی را به الکتریکی تهمه ی حسگرهای مکانیکی بر پایه برخی اصول فیزیکی، سیگنال 

 .کنند. این روش ها به دو دسته ایستا و تشدیدی تقسیم می شوندمی

 4صوتی حسگرهای 1-9-4

 هرتز  گیگا پایین  محدوده تا تزهر  مگا فرکانسی محدوده در را کشسان امواج صوتی، حسگرهای

  بالای  حساسیت  .گیرندمی کار به بیولوژیکی و شیمیایی فیزیکی،  های مقادیرکمیت گیری اندازه  برای

 حسگر نوع این امروزه  است. ساخته مناسب  شیمیایی تشخیص گازهای برای را هاآن ها، دستگاه  این

                                                            
1  Magnetic sensors 
2 Thermal sensors 
3 Mechanical sensors 
4 Acoustic sensors 
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 پزشکی علوم در نوعی طور به و هااتومبیل کنترل احتراق نظامی، هوایی، نقل و حمل های سیستم در  ها

 .اند کرده پیدا کاربرد زیستی های حسگر عنوان  به

 1بیوحسگرها 1-9-5

بیوحسگرها از یک برهم کنش بیوشیمیایی برای تعیین یک ترکیب خاص استفاده می کنند. در 

حیط م زیرونه تغییر خاص در تا ناظر هر گحالت کلی بیوحسگر با یک آنزیم ساکن ترکیب می شود 

 حسگر بر پایه گلوکز اکسیداز است که برای نمایش دادن های بیوحسگر،کاربرد بهترین از باشد. یکی

 .رود. این کاربرد برای بیماری دیابت و همچنین فرآیند تخمیر مفید استبه کار می سطح گلوکز در خون

 2نانو حسگرها 1-9-6

رائه و ا ییو حساس که قادر به شناسا قیحال دق نیو در ع فیظر اریاست بس یالهیوس نانوحسگر

تره . گساندافتهیدر علوم مختلف  یمتعدد یاست. نانوحسگرها کاربردها یکیزیف یهاپاسخ به محرک

 ییبالا اریبس یریپذ شاز دقت و واکن لیدل نیحسگرها در ابعاد نانومتر است، به هم نیعملکرد ا

دهند. از  یالعمل نشان مگاز هم عکس کینسبت به حضور چند اتم از  یتکه ح یبه طور ،برخوردارند

نوحسگرها شود. نایساخت حسگر استفاده م یبرا شتریب یسیو نانو ذرات مغناط یها، نانوذرات فلزنانولوله

گوناگون مانند حمل و نقل،  عیدر صنا یلفمخت ینانو کاربردها یتوانمند شده با فناور یو حسگرها

ارامترها پ قیدق یریگ اندازه. دارند یو دفاع یسلامت ،یپزشک ،یرفاه لاتی، ساخت و ساز و تسهارتباطات

تفاده از مستلزم اس ییایمیش یهاحضور گونه ای یکیزیف راتییتغ لی)نانو(، از قب زیر اریبس اسیدر مق

ه ک می کنندنانو استفاده  اسیدر مق ینانو است. نانو حسگرها از عناصر حسگر اسیدر مق ییحسگرها

که از نانو حسگرها ساخته  یمواد نی. همچنباشند یبالا م ینوع از نانو مواد به حد کاف نیا تیحساس

ه امروزه ک ییحسگرها داشته باشند. یخوب یکیو استحکام بالا و خواص الکتر دوام  یستیبا  ،شوندی م

از، از هر گ یزیناچ ریکه به مقاد یهستند به طور ییبالا تیحساس یدارا رند،یگیمورد استفاده قرار م

                                                            
1 Biosensors 
2Nanosensors  
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 های دفن شده در، مین، داروهاانو حسگرها برای تشخیص سم هانهمچنین ، تشعشع حساسند ایگرما 

  ].13[به کار برده می شود وذرات موجود در هوانمواد منفجره و نا زمین،

 1نانو حسگرهای  زیستی 1-9-9

گونه  صیسطح آنها، نسبت به تشخ یرو یاصخ یها میآنز تیتثب قیاز طر یستیز یحسگرها نانو

 بریحسگرها به لحاظ استفاده از ف نیها حساس شده اند. امورد نظر در سلول کیولوژیب ای ییایمیش یها

 میقست یکیولوژیو ب ییایمیش ی شده اند و به دو دسته دهینام «ینور یحسگرها»در ساختارشان  ینور

  .شوند یم

 

 

 نانو حسگر زیستی 2-1شکل 

 

 2گازی حسگرهای 1-9-8

 وامع دربه موازات پیشرفت های صنعتی ج تکنولوژی مورد نیاز جهت اندازه گیری و کنترل گازها

ی آلی ها، نیاز اساسی که برای آشکار سازی و کنترل گازهایی مانند سوختگسترش یافت 25میانه قرن 

خود نیاز  لشد که به دنبا دیدارکه بخش مهمی از نیازهای زندگی خانگی و صنعتی بودند، پ و شیمیایی

قه از آشکارسازهای سه طباز جمله نیازهای رایجی که از ]. 18[ پی داشتبه حفظ محیط زیست را در 

 :گازی پیروی می کنند 

مقابل وقایع ناخواسته همانند آتش  محافظت صحیح درمورد گازهای قابل اشتعال در هوا و نیز در  -1

 وزی و انفجارس

                                                            
1 Biological nanosensors 
2 gas sensors 
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 ن در ارتباط یا کنترل گازهای قابل تنفس و کنترل فرآیند احتراقبرای اکسیژ -2

که مورد استفاده  برای گازهای سمی موجود در هوا که نیاز به کنترل غلظت در اطراف محدوده ای-7

سطح آلودگی های  در .باشد ppmتا چند صد  ppmکمتر از یک  این محدوده می تواند .قرار میگیرند

 [ .19] قرار داردppb 100  ه بالاتر  از در  محدود ازن، محیطی،

 عبارتند ها کاربرد این از مهم گروه دو .اند کرده پیدا کاربرد مختلفی های زمینه در گازی حسگرهای 

صورت منفرد و تشخیص  به SOₓ ,H₂ , CH₄ , CO , O₃ ,NH₃ , NOₓ  همچون گازهایی آشکارسازی : از

 نشتی، آشکارسازهای آتش، آشکارسازهای به عنوان  نمونهتوان  بوها. از حسگرهای گازی منفرد می

 حد از بیش خطرناک گازهای وجود دهنده هشدار وسایل هواپیماها، و ماشین در سوخت گرهای کنترل

 محصولات یا غذاها از شده ایجاد بوی یا فرار آلی ترکیبات آشکارسازی  .کرد اشاره کار محیط در مجاز

 پیدا اهمیت خانگی مصارف در هوا کیفیت کنترل در و غذایی صنایع در افزون روز طور به نیز خانگی

 .دهد می ارائه را شیمیایی گازی حسگر یک کلی ساختمان 1-7شکل  .اند کرده

 
 ]25 [گازی حسگر یک کلی شماتیک 1-7 شکل

 :کنندمی تقسیم گروه سه به ساخت فناوری نوع و استفاده میزان اساس بر را گازی حسگرهای

  .نگاری طیف هایسیستم اپتیکی، گازی حسگرهای جامد، حالت گازی هایحسگر
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 نوع این .کنندمی گیریه انداز  را است شده تحریک نور با که گازی جذبی طیف ،اپتیکی حسگرهای 

 برای اپتیکی حسگر یک و تکرنگ نور تولید منبع یک شامل ،پیچیده سیستم یک نیازمند حسگرها از

 .شندبا می جذبی طیف تحلیل

 .سیستم های طیف نگاری بر پایه تحلیل مستقیم جرم مولکولی یا طیف ارتعاشی گاز هدف قرار دارند 

. کنندگیری میهزای متفاوت را با دقتی خوب انداکلی ترکیبی از گازه این حسگرها به طور

 کروماتوگرافی جرمی و طیف سنجی جرمی مهم ترین سیستم های حسگر گاز طیف نگاری هستند.

 آیند می حساب به تجاری گازی های حسگر گسترش برای گزینه بهترین جامد حالت گرهایحس.  

 در کم های غلظت آشکارسازی در بالا حساسیت کوچک، اندازه حسگرها نظیر این های برتری

 ویژگی ترین مهم .است داده قرار توجه مورد را ها آن گازی شیمیایی ترکیبات از وسیعی محدوده

 مثل) آلی مواد .است جامد سطح با گاز پذیر برگشت کنشبرهم جامد حالت گازی حسگرهای

 فعال لایه عنوان به توانندمی ( فلز -اکسید رساناهایمانند نیم)  آلی غیر یا ( هاپروفین پلیمرهای

 دیود، های آرایه الکترودها، طریق از نیز ها خروجی شوند. استفاده قطعات این در حسگری عمل برای

 .] 21 [شوند می خوانده غیره و ستورهاترانزی

 جامد حالت ی حسگرها انواع 1-9-7

 حسگرهای ی عمده گروه سه هستند، جامد حالت گاز قطعات شده تثبیت گاز های حسگر اکثریت

 ترکیبات جامد، های الکترولیت ی پایه بر شوند، می استفاده گسترده طور به که جامد حالتگاز

در اینجا به حسگرهای گاز اکسیدی .] 21[باشند می رسانا  نیمه اکسیدهای تمقاوم تغییر و کاتالیزوری

 نیمه رسانا )حسگرهای مقاومتی (پرداختیم.

 حسگرمقاومتی گاز مبتنی بر نیمه هادی های اکسید فلزی  1-9-7-1

  .کنندمی ثبت ) الکتریکی هدایت(  مقاومت تغییر یبوسیله را ذرات تراکم مقاومتی، حسگرهای 

    از عمدتا    حسگرها این  .باشد می خاطر  همین به  نیز مقاومتی  بنام  حسگرها این  شهرت علت
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 قبل های سال از  .شوند می ساخته(  SnO₂ , ZnO₂, Fe₂O₃)همچون  فلزی اکسید های هادی نیمه

 صخوا تغییر باعث داده واکنش هادی نیمه سطح با گاز های مولکول و ها اتم که بود شده مشاهده

 بر1907 سال به گاز حسگرهای عنوان به ها هادی نیمه از استفاده اندیشه لیکن .شوند می آن سطحی

 را گاز به حساسیت اثر ژرمانیوم روی بر کار هنگام به 7بل آزمایشگاه در2 باردین و1 براتین که گردد می

 گازی اتمسفر نقش یبررس به دیگری محققین دو، این مشاهدات دنبال به کردند. مشاهده عنصر آن در

 های هادی نیمه حساسیت4 سیاما بعد سال ده حدود  .پرداختند ها هادی نیمه الکتریکی هدایت بر

 اساس بر گاز سنسورهای اختراع0 تاگوشی سال همان در .نمود گزارش گازها از برخی به را فلزی اکسید

 شش SnO₂ گاز حسگرهای هک فیگارو شرکت در 1968 سال در  .رساند ثبت به را فلزی های اکسید

 آغاز تاگوشی برپایه گاز های حسگر انبوه تولید ، بود شده گذاری بنیان تاگوشی توسط آن از قبل سال

 .شد

کربن، متان،  دیمونوکس ازجمله ) یو سم ریپذ اشتعال یاز گازها یعیدر حال حاضر، گستره وس

 یساده و مرکب عمدتا  توسط حسگرها یو بوها گازهااز گرید یاریو بس (دروژنیها، هخانوده الکل

نیمه هادی های اکسید فلزی به  .می شودآشکار  یفلز دیاکس یهایهاد مهیبر ن یمبتن گاز یمقاومت

دلیل هزینه ساخت کم و سادگی نسبی به طور گسترده به عنوان سنسور گاز مورد مطالعه قرار گرفته 

ر اثر جذب ب ریکی آنهای به تغییر در هدایت الکتعملکرد سنسورهای گاز مبتنی بر اکسید فلز .]22[اند 

حال  در و نیقلع اول دیاکس ].27[های گاز بر روی سطح فیلم نازک آن وابسته استسطحی مولکول

 1935است که از حدود دهه  یتجارگاز یماده حساس مورد استفاده در حسگرها نیتر جیحاضر را

 دیو اکس یرو دیاکس گریپرمصرف د یدهایاکس داشته است. حضوردر بازار وستهیطور پ تاکنون به

  .باشندیم ومیتانیت

                                                            
1 Bratin 
2 Bardin 
3 Bell 
4 Seiyama 
5 Tagushi 
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 نهیبالا، هز تیحساس لیبه دل  )1MOS ( یفلز دیاکس یهاد مهیگاز ن یحسگرها ر،یاخ یدر سال ها

را به خود  یادیمدرن توجه ز یکیساخت قطعات الکترون یانطباق با تکنولوژ ییتوانا سبک بودن و ن،ییپا

هوا،  یها یاز آلودگ یمراقبت دائم رینظ یینوع حسگرها در کاربردها نیا .]1[جلب کرده است

کنون تا].  24[بکار برده شده اند رهیمنازل و غ یمنیا ع،یخطرناک در صنا یگازها یآشکارسازها

 یدرویحسگرها اکس نیا انیساخته شده است. در م دیساختار اکس یبر مبنا یمتنوع یگاز یحسگرها

و  میمستق یانرژ دشکاف بان ،ییایمیو ش ییدما یبالا یداریپا ریوجه خود نظخواص قابل ت لیبه دل

 یها حامل یبالا یریمختلف، تحرک پذ ینسبت به گازها تیحساسداشتن   eV 4 /7 حدودبزرگ در 

 یحسگرها .] 26،20 [ مورد استفاده قرار گرفته است  یعیبطور وس نییپا نهیبودن و هز یسم ریانتقال، غ

 صیتشخ یبرا یمتفاوت یها تاکنون توسط گروه یرو دیاکس یبعد کی ینانوساختارها گاز براساس

 یحسگر زمیمکان .] 28،23[ است گزارش شده  COو CH4   ،NH3متانول،  ،H2  ،NO2 رینظ ییگازها

سطح حسگر است. مقدار  یبر رو ( گرید یگاز ای ) یژنیاکس یها واجذب گونه/ براساس واکنش جذب

ماده  یبند سطح حسگر و اندازه دانه هیساختار، ناح ،یه شدت وابسته به مورفولوژگاز جذب شده ب

 یافزودن ناخالص[ 75]عاملدارکردن  ،یساز آماده طیشرا نیبر اعلاوه ]. 29،1[ باشد یحساس م

 نشیگز ت،یحساس رینظ یگازمعمولا بر روی خواص حسگری  ]77،23[ساختار مرکب   ]72،71[

 انیمدر .گذارندیم ریتاث یعملکرد یو دما صیو بازگشت، محدوده تشخ پاسخ یهازمان ،یریپذ

 میو نانو س ها لهینانوم ها، وپینوتنا رینظ یبعد کی ینانوساختارها یرو دیمختلف اکس یها یمورفولوژ

 .] 74[باشند یم یعیسر یهاو پاسخ ادیز تیحساس ینسبت سطح به حجم بالا داراداشتن  لیبه دل ها

 جیانجام و نتا یرو دیاکس یبر خواص حسگر گاز هایناخالص ریتاث یدر مورد بررس یرایبس مطالعات

را  یبهبود قابل توجه کی یرو دیبه اکس  Mnو  Co   ،Cr رینظ ییهایافزودن ناخالص کهدهدینشان م

  .] 29،26 [کند یم جادیا  یرو دیگاز اکس یحسگرها یدر خواص حسگر

                                                            
1 Metal oxide semiconductor MOS 
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 ارشده ک شماری ازمولکول های گازی-1-8

که  ییهاتیهستند که در حرارت بصورت گاز باشند. مسموم یاز مواد سم یگروه یسم یگازها

  .، منجر به مرگ فرد مسموم خواهند شدموقع هدر صورت عدم درمان ب ،می شود جادیگازها ا نیتوسط ا

 یخصوصاز آنها روش ب کیهر  مشخص کردن یو برا شوندینم مشخص نیفرمول مع کیگازها تحت  نیا

و  شوندیخون م انیبسهولت وارد جر شوند،یچون از راه تنفس وارد بدن م یسم یبکار برد. گازها دیبا

علوم م یاز سموم گاز یبعض دیو شد ی، اثر آننجایو از ا رسندیم یبه مراکز عصب هیبه فاصله چند ثان

  .گرددیم

  ) 2N2C ( سیانوژن 1-8-1

می و محرک با بوی تند که اگر مقدار این گاز زیاد باشد، سیانوژن گازی است بی رنگ و خیلی س

ید. آدقیقه در اثر فلج شدن مراکز تنفسی و عضلات قلب و سنکوپ پیش می 2-7مرگ آنی به فاصله 

 ،و به فاصله یک ساعت می شود، سرگیجه و ضعف عمومی ایجاد ، حالت استفراغاگر مقدار گاز کم باشد

    .میردمسموم میفرد 

   (HCN)  هیدروژن سیانید 1-8-2

این ترکیب یک مایع بدون رنگ شدیدا  سمی  .است HCNیک ترکیب معدنی با فرمول شیمیایی 

 .آگاهند ،هم وجود دارد CO و  HCN ها در مورد این حقیقت که هر جا دود هستاغلب آتش نشان است.

درصد  70تا  HCN  77 است کهو آن این  ولی آنچه بیشتر نگران کننده و ناشناخته است را نمی دانند

یستم های بدن می شود. است. زیرا این ماده از راه های مختلفی باعث آسیب به س CO خطرناک تر از

در  .بدون بو است CO ، استنشاق، تزریق و تماس پوستی، هر دو گاز بی رنگ هستند. ولیمثل بلعیدن

ن دو ل حریق متوجه آن نمی شوید. ایبوی ملایم بادام تلخ دارد که شما هرگز در طو HCN حالی که

رسیدن به ملکول های اکسیژن درون بدن متصل شده و با ممانعت از  CO گاز عملکردهای متفاوتی دارن

 HCN ولی .، در مدت کوتاهی باعث کمبود اکسیژن و خدمات می گردداکسیژن به اندام های حیاتی
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، باعث آشفتگی و ا هدف قرار دادهتیروئید و خون ر ،سیستم اعصاب مرکزی، سیستم گردش خون

سمی است  این گاز شدیدا . کندبر روی کارشان مختل می نشان ها شده و تمرکز آنها را اضطراب آتش

 ولیدت پلاستیک انواع از بعضی و ابریشم ،پشماز مواد محتوی نیتروژن مانند:  تعدادی نسوخت در اثر و

  . میگردد

 (HCl) هیدروکلریک اسید 1-8-3

. باشدو دارای بوی بد و نافذی می در آب است (HCl) لریدهیدروژن ک از رنگشفاف، بی محلول یک 

های صنعتی زیادی است. هیدروکلریک اسید با استفاده اسید قوی و یک خورنده بسیار اسید معدنی یک

همچنین گفته  .باشدمی 2تا  5این اسید بین  (pH) اچ. پیمی شودیافت  اسید معده طور طبیعی در به

گیری از سطوح مختلف است. ازاین اسید برای جرم این اسید را کشف کرده جابر بن حیان می شود

ات تنفس بخار .کندوجود دارد و به هضم غذا کمک می . هیدروکلریک اسید در معده نیزمی شوداستفاده 

 در پوست با تماس بواسطه .رساندبه دستگاه تنفسی آسیب می هیدروکلریک اسید خطرناک است و

   بینی تیغه شدن زخم سبب بالا های غلظت با مکرر تماس و گردد می التهاب باعث و شده حل رقع

 . می شود

 (CNCl) مولکول گازی سیانوژن کلرید 1-8-4

ها  و حیوانات  منجر  به انسداد سوخت و این گاز  یک عامل سمی برای خون است و در  بدن انسان

معروف است گازی است بی رنگ و بسیار CK سیانوژن که به  .شود ها و نارسایی تنفسی میساز سلول

    و پیوند یگانه (C-N)و دارای پیوند کوالانسی سه گانه که به صورت خطی است  با بوی زننده سمی

(C-Cl) اس تماز  پس . این گازهای  کاربردی جنگ شیمیایی استفاده می شودرنامه. این گاز در  باست

علایم آن آبریزش  .]70[در  بدن انسان تجزیه می شودعث آسیب فوری شده و فسی و چشم بابا اندام تن

 . رگ استفلج و م ، گیجی،تشنج ، سرفه،گلو درد، تهوع، خواب آلودگی ،بینی

 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AD%D9%84%D9%88%D9%84
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AD%D9%84%D9%88%D9%84
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%98%D9%86_%DA%A9%D9%84%D8%B1%DB%8C%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%98%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%98%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AE%D9%88%D8%B1%D9%86%D8%AF%D9%87&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AE%D9%88%D8%B1%D9%86%D8%AF%D9%87&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%82%D9%88%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%82%D9%88%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%A7%D8%A8%D8%B1_%D8%A8%D9%86_%D8%AD%DB%8C%D8%A7%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%A7%D8%A8%D8%B1_%D8%A8%D9%86_%D8%AD%DB%8C%D8%A7%D9%86
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 (H2S) مولکول گاز هیدروژن سولفید 1-8-5

 H2S منشاءتوانند آید. این مواد آلی میگازی است بسیار سمی که از تجزیه مواد آلی بوجود می 

 گردد در بعضی مواقع بهواقع فرآیندی که موجب تولید نفت می حیوانی یا گیاهی داشته باشند. در

صرفا  یک مشکل در صنایع نفت و گاز   H2S د.گردنیز می H2S  صورت همزمان و ناخواسته باعث ایجاد

های زیر نیز کاندر صنایع دیگری نیز مشاهده شود. ممکن است شما در م می تواندنیست. این گاز 

 .غیره و ایییمعادن، کارخانه های مواد  شیم کارخانه های تولید کاغذ، ،فاضلاب ها: مواجه شوید  H2S با

ن فرد های پاییبه دلیل بوی بد متمایزی که در غلظت ،های بسیار دیگری نیز داردسولفید هیدروژن نام

 :اندازد، دارای اسامی زیر استرا به اشتباه می

گاز تخم مرغ  ،، هیدروژن سولفاته شدهگاز مرداب، سولفید دو هیدروژنه، گاز فاضلاب ،شگاز تر

 .گندیده 

ن سولفید هیدروژن را شناسایی تواکرد که تنها بر اساس این بو، نمی تأکید در اینجا باید

 (های خطرناک، علائم فیزیکی )محسوسگازی است بسیار موذی که قبل از رسیدن به غلظت H2S  کرد.

شوید، یکی های خطرناک سولفید هیدروژن مواجه میکه با غلظت . هنگامیدهدکمی از خود نشان می

، درزمان بسیار کوتاهی ppm  155 از اولین اثرات این گاز روی حس بویایی است. در غلظتی به کمی

 مکانی هر در توان می را گاز این.می شودعصب بویایی فلج شده و گاز از طریق بینی تشخیص داده ن

 .کرد ردیابی، شود می یافت آن ترکیبات و گوگرد که

 و معادن در همچنین .دهدمی روی پتروشیمی و گاز و نفت صنایع در معمولا گاز این با مسمومیت

              بعد از اکسید نیتریک . H2Sدارد وجود مواجهه امکان چسب و لاستیک صنایع ،فاضلاب کارکنان

(NO) ن و مونوکسیدکرب(CO) کشورمان  با توجه به اینکه در   .رود می خطرناک ترین گاز جهان به شمار

همراه است و همچنین  H2Sاغلب موارد نفت و گاز با غلظت های بالای مخازن عظیم هیدروکربنی که در 

 ،ط لوله انتقال، مبدل های حرارتی، خطوصنایعخورندگی  درمخربی که مقادیرکم این گاز نقش 

ه وجود و تشخیص دارد توجه ب غیرهمحیط زیست و  های ، مسمومیتکار ، آلودگی محیطها پالایشگاه
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صنایع مختلف در ارتباط  مشکلاتی از این قبیل  ،رای اهمیت فراوانی استاز محیط داو زدایش این گاز 

  H2Sهای گازی به تلاش جهت ساخت حسگرمحققان زیادی را  ورا تحت تاثیر خود قرار داده از با این گ

 ]. 76 [واداشته است

 خواص نانو صفحه ها -1-7

نانو صفحه ها به خاطر آرایش اتمی خاص خود، دارای خواص می باشند که در اینجا به چند ویژگی 

 مشترک بین آن ها اشاره می کنیم.

 خواص مکانیکی 1-7-1

یل در برابر نانو صفحه ها دارای پیوند های محکمی در بین اتم هایشان می باشند و به همین دل

نیروی های کششی مقاومت و استحکام زیادی از خود نشان می دهند. به عنوان مثال نیروی لازم برای 

فحه با ضخامتی معادل یک نانو ص شکستن یک نانو صفحه کربنی چند برابر شکستن یک قطعه فولاد

 احتیاج داریم.

ا علاوه بر ایجاد استحکام بالا، شکل اما  جالب است بدانیم که پیوند های بین اتمی در نانو صفحه ه

ی  های کششفولاد تنها در برابر نیرودر حالی که  پذیری آسان و حتی پیچش را در آنها میسر می سازد

صفحه ها و به کار دارای مقاومت است و برای پیچش انعطاف پذیری لازم را ندارد. دربررسی کاربرد نانو 

     :ماشاره کنی ،یبات به عنوان رشته در مواد مرکباز این ترک ، می توانیم به استفادهگیری خواص آنها

ی است. کاه گل مخلوط« کاه گل» ملموس ترین مثال کامپوزیت به چنین موادی کامپوزیت می گویند. 

کاه به عنوان رشته هایی که استحکام و انعطاف پذیری بهتری نسبت است که در آن « گل»و « کاه»از 

می نامیم. نانو « زمینه»شده است تا مانع از ترک خوردن آن شود. گل را اصطلاحا  ، پراکنده دارد به گل

پلیمری  ،در مواد مرکب  با زمینه های فلزی صفحه ها به دلیل استحکام و شکل پذیری خوبی که دارند،

 سرامیکی استفاده می شوند. اما مهم ترین فاکتوری که باعث برگزیدن نانو صفحه به عنوان رشته در ،

، وزن کم آن است، در حالی که استحکام آن بالاست. از مهم ترین شده است مواد مرکب )کامپوزیت(
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های  راکت بدنه هواپیما و هلیکوپتر، توان به موارد زیر اشاره کرد:مواد استفاده ی چنین مواد مرکبی می

 تنیس و غیره.

 خواص فیزیکی -1-7-2

یت الکتریکی آنهاست. هدایت الکتریکی نانو صفحه ها مهم ترین خاصیت فیزیکی نانو صفحه ها، هدا

بسته به زاویه و نوع پیوند ها، از دسته ای به دسته ی دیگر متفاوت است؛ هر اتم در جایگاه خود در 

 ارتعاش اتم ها شود،می  تریکی( وارد مجموعه ای از اتم ها)بارالک حال ارتعاش است، وقتی یک  الکترون

 ورد با یکدیگر با الکتریکی را انتقال می دهند.بیشتر شده و در اثر برخ

 مشخصات نانو صفحه ها-1-11

  برابر فولاد است. 155استحکام ویژه آنها حداقل 

 .اکسایش نانو صفحه از دو سر آغاز می شود 

 .رسانای گرمایی آنها در جهت محوری بالاست 

  اری گرمایی بالایی برخوردارند.فحه ها مقاومت خوبی در برابر مواد شیمیایی داشته و از پایدصنانو 

 .نانو صفحه ها از لحاظ کاتالیزوری فعال است 

 ها و مایعات را در خود جای دهند.خاصیت مویینگی بالایی دارند و می توانند گاز نانو صفحه ها 

 سرعت انتقال الکترون در نانو صفحه بیشتر از الکترود های کربنی است. 

 ه عنوان الکترود در واکنش های بیوالکتروشیمایی استفاده شده از نانو صفحه های چند دیواره ای ب

 است.

  1سطحی جذب1-11

جذب سطحی فرآیند جذب اتم ها یا مولکول های موجود در یک گاز یا مایع در تماس با یک سطح  

جامد است. در عمل جذب سطحی نیروهای مختلفی اعم از شیمیایی و فیزیکی موثرند. مقدار جذب 

                                                            
1 Adsorption 
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ی جذب شونده و جسم جاذب بستگی دارد. جذب سطحی به دو صورت انجام ت مادهسطحی به طبیع

می گیرد. در عملیات جذب سطحی انتقال یک جزء از فاز گاز یا مایع به سطح جامد صورت می گیرد 

به تصفیه که در جریان آن مولکول ها به سطح جامد می چسبند. از کاربردهای این فرآیند می توان 

 جذب .یا خوراکی و حذف مواد آلاینده از هوا یا مخلوط گازهای دیگر اشاره کرد روغن های صنعتی

 های کوالانسی پایان می یابد.ورروالس آغاز و با نیسطحی با نیروهای وان د

، بیولوژیکی و شیمیایی ضر در بسیاری از سیستم های طبیعی، فیزیکیجذب سطحی در حال حا

بردهای صنعتی استفاده  می شود. فرآیند جذب شامل دو جزء وجود دارد و به طور گسترده ای در کار

 جاذب و جذب شونده است. جاذب سطحی است که مولکول های جذب شونده روی آن قرار می گیرند.

 جذب شونده + جاذب جذب          

 

 عبارتند از: جذب سطحی دو نوع

 واندروالس یا فیزیکی  -1

 شیمیایی جذب - 2

 واندروالس یا1 فیزیکی جذب1-11-1

های واندروالس به سطح  ورلکول ها یا نیکه مواست  یند برگشت پذیرجذب مربوط به فرآ این نوع

جامد بوجود            ماده جاذب می چسبند. جذب فیزیکی در نتیجه اثر متقابل ضعیف بین گاز و سطح 

، و مقدار انرژی جذب آن دخیل هستندالسی تقریبا  ضعیفی در بوجود آمدن وید. نیروهای واندرمی آ

الکترون ولت نمی باشد. این نوع جذب ،پیوندهای ضعیفی دارد که به آسانی برگشت  1بیشتر از 

  ].73[پذیرند.جذب فیزیکی فرآیندی است که در آن ساختار الکترونی سیستم زیاد تغییر نمی کند

                                                            
1 Physical adsorption 
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 1شیمیایی جذب1-11-2 

 مادة جذب و جامد بین شیمیایی یوندپ نتیجه شده، فعال سطحی جذب یا شیمیایی سطحی جذب

 اما نشوند، تشکیل شیمیایی ترکیبات و ممکن است بوده متفاوت شیمیایی پیوندهای قدرت. است شده

 دلیل واکنش است. به بیشتر فیزیکی جذب از جذب نوع این در چسبندگی در هر صورت نیروی

 این فرآیند. است فیزیکی جذب از بزرگتر معمولا   شیمیایی جذب طی در شده آزاد گرمای شیمیایی،

مولکول هایی که به طور شیمیایی  در فرآیند تشکیل پیوند با ماده جاذب  است. ناپذیر برگشت غالبا 

ن بعضی از مولکول ها درودچار تغییر آرایش الکترونی درونی می شوند. پیوندهای   جذب شده اند،

   .]78 [وندکشیده و ضعیف و حتی پیوند بعضی از آنها شکسته می ش

 مقایسه جذب فیزیکی و شیمیایی1-11-3

 ،(در جذب سطحی فیزیکی نیروهای ضعیف وان دروالس باعث جذب می شوند ولی در جذب شیمیایی1

 ایی موجب انجام عمل جذب می شوند.یپیوندهای شیم

 (جذب فیزیکی در پایین تراز نقطه جوش جذب شونده اتفاق می افتد ولی جذب سطحی شیمیایی،2

 ذب در دماهای بالاتر نیز می تواند اتفاق افتد.ج

 (آنتالپی جذب سطحی فیزیکی کمتر از جذب شیمیایی است.7

میزان جذب از خصوصیات جسم جذب شونده است، در صورتی که در جذب شیمیایی  ،(جذب فیزیکی4

 میزان جذب از خصوصیات هر دو جسم است.

گیرد ولی جذب شیمیایی حداکثر به یک  ( جذب سطحی فیزیکی به صورت چند لایه صورت می0

 لایه منتهی می شود. 

  

                                                            
1 Chemical adsorption  
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 مقدمه-2-1

 

1 لایرلک  توسط فلز بخار اکسیداسیون روش بهمیلادی  1870 سال در بار اولین برای روی اکسید 

 پودر صورت به لا معمو ترکیباین است ZnO فرمول دارای آلی غیرترکیبی داکسی روی ]. 79[شد تولید

و داشته مرئی ناحیه در  زیاداپتیکی  شفافیت که  است پهن  نواریگاف  با رسانایی نیمو  رنگسفید

  باشد. می مرئی و های فرابنفش موج طول محدوده در لومینسانس خواصدارای 

 علمی را در مجامع یبا آینده روشن توجه زیاد یا عنوان یک مادهه ب (ZnO) یبه تازگی اکسید رو

و امروزه  است بصورت گسترده مورد مطالعه قرار گرفته 1970به خود جلب کرده است. این ماده از سال 

 یساختارها افزون بهاخیر توجه روز یهادر سال از صنایع به شدت به این ماده وابسته اند. یبسیار

مربوطه از   )اسناد علمی( انتشارات که به افزایش طوریه شدت افزایش یافته است، ب به یاکسید رو

 مورد 70555با بیش از  ها  آموزشی و سمپوزیوم یهامتعدد، کارگاه یها شامل همایش 2555 سال

 مورد155ن زمینه کمی بیشتر از در ای یها تعداد نشریه 1935اشاره نمود. درحالی که در سال  توان می

و  اکسید روی خواصو ساختار کاربردها، ، روی اکسیدی دربارهمختصری فصل  ایندر]. 45[بود

 .است شدهپرداخته نانوساختارها 

 اکسید روی 2-2

 یبند طبقه تناوبی جدول 6و  2مرکب از گروه  یاکسید فلز یهاد عنوان یک نیمه به2 یاکسید رو

گاف  یدارا  ZnO دارد.قرار کوالانسییونی و  یهای هاد شود که شکاف باند آن در مرز بین نیمهیم

حرارتی و  یهمچنین از پایدار (meV65حدود بالا ) 4و با انرژی پیوندی اکسایتون  eV333/ 3 انرژی

لقوه در با ی استفاده یجذاب برا ی ماده برخوردار است که آن را به یک  الاب یمکانیکی در دما

                                                            
1 Laclair 
2 Zinc oxide 
3 Bandgap energy 

3 Exciton binding energy 
4Piezoelectric 
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از خاصیت پیزو  . ]14[کرده استتبدیل پیرو الکتریک  و لیزر  یتکنولوژ ، یالکترونیک نور  الکترونیک،

و همچنین  یژنراتور انرژ مبدل، عنوان یک سنسور، به توان می ZnO 2و پیروالکتریک 1الکتریک

 بزیست تخری و خاصیت بودن فوتوکاتالیست در تولید هیدروژن استفاده کرد. همچنین غیر سمی

 حامی محیط یها و سامانه پزشکی زیست  یبرا علاقه  مورد یآنرا به یک ماده ، ZnOکم  یپذیر

 .] 42[ زیست تبدیل کرده است

های مهم این ماده چند کاربردی بودن آن است: به علت داشتن فوتورسانش سریع و بزرگ در  مزیت

شود تولید یک  آلایش داده می Ga و Al ، وقتی با عناصری مثلمی شود حسگرهای نوری استفاده

وقتی با ا  کند و نهایتخاصیت فروالکتریکی پیدا می Li و Mg کند، با آلایشاکسید رسانای شفاف می

شود آلاییده می Eu های کمیاب مناسب مثلیا خاک Cr و Mn  ، Co ، Fe عناصر فلزات واسطه مثل

 . [47اسپینترونیک بسیار کاربرد دارد]شود که در ابزار یک نیمه رسانای مغناطیسی می

 است که معمولا  جلای الماس گونه دارد و سرچشمه( Zinccite ) یک کانی قرمز رنگ اکسید روی،  

با  ZnO  تولید انبوه .[44های ساختار بلوری آن است] و آهن یا کاستی آن وجود منگنز ی رنگ قرمز

تر با سوزاندن روی در هوا یا با گرما دادن  شکل خالصتواند به  شود یا میگداختن کانی روی انجام می

 .[40]روی تهیه شود های دیگر هیدروکسید روی، کربنات روی یا نمک

های سال است که  ی تازه پیدا شده نیست پژوهش بر روی اکسید روی سال اکسید روی یک ماده 

 . ZnO و صنعت برخوردار استادامه دارد و تا این زمان هنوز این ماده از اهمیت بسیاری در پژوهش 

، از این رو برای کاربردهای اپتو الکترونیکی مناسب است. در برخی استدارای گاف نواری پهن مستقیم 

رسانایی با گاف  نیمه GaN د.به کار بر GaN را به جای  ZnO تواناز کاربردهای اپتوالکترونیکی می

های  ای در ساخت دستگاه به طور گسترده است کهدمای اتاق ولت در الکترون  7/ 4  نواری پهن

دارد.  GaN  هایی نسبت به مزیت  ، ZnOا. امرودآبی و سبز به کار می، ی نور سفید، فرابنفش گسیلنده

                                                            
5 Pyroelectric 
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مهمترین آن داشتن انرژی پیوند اکسیتون بزرگتر و دسترسی نسبتا  خوب به تک بلور کپه ای با کیفیت 

تری دارد که این امر بطور بالقوه منجر به  ی رشد بلور سادهتکنولوژ  ZnO است. همچنین  ZnO بالای

ساختار  ZnO به علاوه، [ . 47دارد] ZnO یهای کمتری برای تولید دستگاه های برپایه صرف هزینه

تواند به عنوان زیر لایه برای  دارد و بنابراین می  GaNی نزدیک به های شبکه کریستالی مشابه و ثابت

های قابل توجه ذکر شده،  در کنار ویژگی .[47با کیفیت بالا استفاده شود] GaN ایه رشد برآرایی فیلم

      ممتاز دیگری دارد که آن را در مقایسه با مواد دیگر با گاف انرژی پهن  های  اکسید روی ویژگی

ی، گهای پر انرژی است که این ویژ سازد. از جمله شفافیت در برابر نور و پایداری در برابر تابش می

  .]47[ سازد می ای مناسب برای کاربردهای فضایی اکسید روی را ماده

 های نازک اکسید روی آلاییده یا غیرآلاییده به دلیل شفافیت، به عنوان پوشش شفاف و ضد لایه

 های نازک اکسید روی، در آینه لایه .] 47[شودهای خورشیدی نیز استفاده می بازتاب در ساخت سلول

اکسید روی همچنین به عنوان  .[46گیرد] وسایل پیزوالکتریک مورد استفاده قرار میهای گرمایی و 

ی این  های برجسته یکی دیگر از ویژگی  .] 43[ رود میدیود نور گسیل فرابنفش و دیود لیزری به کار 

[ . 48سازد] ، مشخصه جریان ولتاژ غیر خطی آن است که آن را برای ساخت وریستور مناسب می ماده

 .] 05 [رود می به عنوان کاتالیزور به کار  و نیز] 49[ سید روی همچنین به عنوان حسگر گازیاک

 اکسید روی  شبکه یو پارامترها یساختار بلور2-3

باشد.  می هگزاگونال ( 7،  زینک بلند ( 2نمک طعام ،  ( 1:  اکسید روی دارای ساختارهای بلوری

در ساختار هگزاگونال پایدار است در حالی که  ZnO، ( طفشار کم و دمای محی )در شرایط متعارفی 

توان از طریق رشد در بسترهایی با ساختار مکعبی تولید کرد؛  ساختار زینک بلند اکسید روی را می

 ه هایلای بنابراین ساختار ،کند رشد می  الاب  در فشار نسبتا  احتمالا  بر این ساختار نمک طعام علاوه 

به وسیله چهار  Zn در شبکه ورتزایت هر یون .] 01[ اختار ورتزایت تعلق داردنازک اکسید روی به س

باعث تقارن  این مختصات چهار وجهی   و بالعکس به صورت چهار وجهی احاطه شده است، O یون
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شامل   ZnO شود. این قطبش پاسخگوی تعدادی از خواص قطبی در راستای محور هگزاگونال می

با ساختار ورتزایت،  ZnO ترین صفحات انتهایی باشد. معمولبه خودی می پیزوالکتریکی و قطبش خود

فحات به همراه باشند. این ص می O و Zn به یافته پایان ترتیب (به 5551̅و )  )5551(صفحات قطبی 

هستند و دارای  c و a رتیب در راستای محورهایت به که(  151̅5) و ( 112̅ 5) صفحات غیر قطبی 

 .ددهنروی را تشکیل می بلور اکسید باشند، که چهار صفحه اصلی می O و Zn های از اتمتعداد برابری 

  دهنده شود، نشان بر این که سبب قطبش خود به خودی در تبلور می علاوه  ZnO مختصه چهار وجهی

که به  خاصیت یونی نیز دارد    O-Zn اما پیوند باشد.  در این ترکیب می  s𝑝3 کوالانسیوجود پیوند 

   باشد؛ در نتیجه پیوند بین می ( 44/7) و اکسیژن (60/1) مقادیر الکترونگاتیویته روی  اختلاف علت

در مرز ترکیبات یونی ا  ZnO است و کوالانسیهای روی و اکسیژن حد واسط بین پیوند یونی و  اتم

 اتاق  عی، که در دمایشش ضل  دارای یک سلول واحد ورتزایت   ساختار. [02گیرد] قرار میکوالانسی 

(   K892=T) 859242/3  ی آن به مقدارهای  های شبکه ثابت=  a=b 816609/4  و=c  وآنگستروم 

 .ساختارهای اکسید روی نشان داده شده است (1-2)در شکل  [.07] باشد می  c/a=66/0نسبت 

 
 یرو دیاکس یااز ساختاره یریتصاو : 1-2شکل                                        
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 یرو دیاکس یکاربردها 2-4

ن تنوع در ترین نانوساختارها از نظر از تنوع مورفولوژی و کاربرد است. ای یکی از غنی روی  اکسید  

اکسید روی بدلیل زیست  ژگی ها و کاربردهای منحصر بفرد در آن می گردد.یمورفولوژی باعث بروز و

 هرد فراوان دارد. این ماده در صنایع دارویی و پزشکی بسازگاری و ایمن بودن درصنایع مختلف کارب

رود. این ترکیب با نام زینک اکساید در پودر بچه، پمادهای  راحتی و حتی بدون روکش به کار می

درمان ضایعات پوستی مستعد عفونت کاربرد  ، همچنین درپوستی، کرم ضد آفتاب، شامپو ضد شوره

خواص   ،مقاومت حرارتی بالا بودن و دارابودن شکاف باند پهن،اکسید روی بدلیل نیمه رسانا  .دارد

ترونیک، الک پیروالکتریک و پیزو الکتریک علاوه بر مصارف پزشکی در سایر صنایع از جمله اپتیک،

     شیشه، چوب، سیمان، رنگ و چسب بطور وسیع مورد استفاده قرار  لاستیک، پلاستیک، سرامیک، 

  .می گیرد

سازد که در است، که آن را قادر می ZnO یبودن گاف انرژ پهناکسید روی  صیاتخصواز یکی دیگر

 یودهاید ،UV یزرهایل نظیر ، ( فرابنفش و آبی )کوتاه  یها موج در طول کیاپتوالکترون یابزارها

 یرو دیاکس یکاربردها گریاز د[. 04] به کار رود UV یو آشکارسازها UV نور آبی به ی کننده لیگس

موجبرهای ]  08،03[پیزوالکتریک ها ، ] 06،00 [ترانزیستورها :توانمی ک،یاپتوالکترون  یرهاابزا در

 ]65[عیما ستالیکر شیصفحه نما ،] 09صوتی سطحی ] یشفاف و ابزارها یالکترودها  ]08 [ نوری

 .[67] را نام برد کیفتوولتائ یوابزارها ] 62، 61] وسنسورها،یو ب یگاز یسنسورها

 ZnOنانو ساختارهای انواع  2-5

های فناوری نانو  بندی آن در بسیاری از زمینه باعث طبقه ، ZnO وجود ساختارهای نانومتری متنوع

شود. چند دلیل اصلی برای استفاده از مواد نانومتری بجای  در میان مواد جدید با کاربردهای بالقوه می

آن کاهش ابعاد است،  دلایلدارد، یکی از های کاربردی وجود  مواد با ساختار میکروسکوپی در برنامه

در سطوح مختلفی از انرژی  ،های آن محدود بوده و بنابراینزمانی که یک ساختار کوچک باشد، الکترون

ای ه نسبت به ساختار میکروسکوپی تجمع خواهند کرد. که طبق تعریف فیزیک کوانتومی، این چاه
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نانوساختارها ازلحاظ ابعاد به چهار  د. شو هادی می نیمهکوانتومی باعث افزایش انرژی باند ممنوعه در 

  .شوند ی کلی تقسیم میدسته

           ه ساختاری گفتهب3D  )1 ( بعدی شود. ساختار سه مشاهده می  2-2این تقسیم بندی در شکل 

ها را  ونی حرکت آزادانه الکتر بزرگ باشد و اجازه z و  x ،y ی کافی در سه بعد شود که به اندازه می

ی نازک در یک بعد محدود است و اگر  همانند یک صفحه 2D ) (2دوبعدی  به اطراف بدهد. ساختار 

 آید؛  دست میب 7(1D) محدود باشیم ساختار تک بعدی  باشد و نسبت به دو بعد این محدودیت بیشتر

گیرد که در هر میشکل 0D 4) )گام نهایی کاهش ابعاد در ساختار صفر بعدی  .نازک های : سیم مانند

اکسید روی در سه  .[64]های کوانتمی اشاره دارد به نقطه لا سه بعد محدودیت داریم؛ این ساختار معمو

بزرگترین گروه را  ییک بعد گیرد. ساختارهای نوع ساختار یک بعدی، دو بعدی و سه بعدی شکل می

 دهند. تشکیل می

 

 ]64[ دنمایش کلی نانو ساختارها از لحاظ بع :2-2شکل 

                                                            
1 3-dimentional 
2 2-dimentional 
3 1-dimentional 
4 0-dimentional 
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تواند بدست و غیره می 7، نانوگلوله 2، نانوورقه1: نانوصفحه اکسید روی در ساختارهای دوبعدی مانند 

ی نانوساختارها را از لحاظ تنوع در ساختار در میان تمام  آید. اکسید روی یکی از بزرگترین مجموعه

 .] 60[کندشده فراهم می مواد شناخته

 فته مروری بر کارهای انجام گر 2-6

 همچنین از گازها و یبه دلیل حساسیت آنها به بسیار ، ZnOاز قبیل  یاکسید فلز یها یهاد نیمه

 .هستند گازی حسگر یاستفاده در کاربردها یهزینه، انتخاب مناسبی برا ساخت ساده و کم یها روش

 4اکسیدکننده یگازها : گروه اول، شوند می یبند گاز به دو گروه اصلی طبقه یها در حالت کلی، گونه

 ی دهنده یا 0کاهندهی باشند و گروه دوم، شامل: گازها می O2 ، NO2الکترون مانند  یپذیرنده یا

ته وابس  یبطور قو یاکسید رو یحساسیت نانوساختارها  اتانول و غیره. ، H2 ،H2S ،CO:  الکترون مانند

  و همچنین ساختار پرمنفذتر باشد بطوریکه هرچه سایز نانوساختارها کمتر ،است سطحی آن یبه ناحیه

ی بعد یک  یساختارها ،یاکسید رو یساختارها حاضر، از میان انواع نانو درحال. است حساسیت بیشتر

 ،الابها، ناحیه سطح به حجم  مناسب، انتقال و برانگیختگی مؤثر الکترون یمورفولوژ داشتنبه دلیل 

. ندا گرفته و وزن کم، بیشتر مورد توجه قرار یانرژبا حداقل مصرف  بالا شیمیایی و گرمایی یپایدار

و آرایش  عملکردی سطح و دما یمورفولوژ  ،بشدت وابسته به روش ساخت ZnOگاز  یسنسورها کارایی

 شده است. سنسور ساخته

 H2 ،CO  ،O2 ، H2S،  NO2، C2H5OH C2H5OH ،HCHO:  مختلفی مانند یانواع گازها 

،C6H4(CH3)2  ،NH3  یتعیین کارایی سنسورها یبرا ، پروپان و غیره ها ازقبیل متان ربنو هیدروک 

 گاز، حساسیت، زمان پاسخ سنسور یک یعملکرد برا یاند. مهمترین پارامترها تست شده ZnOگاز 

سنجش  خصوصیات. [60 [هستند بهینه عملکرد یو دما یآشکارساز ی دهی و زمان بازیابی، محدوده

                                                            
1 Nanosheet 
2 Nanoplate 
3 Nanopellet 
4 Oxidizer 
5 Reducer 
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در حالت کلی، حساسیت  نشان می دهدآورده  ینسبت به گازها ZnO یرهابرخی از نانوساختا یگاز برا

 . شودمی سنسور با افزایش غلظت گاز نمونه زیاد

 کهآورده شده است. همانطور 1-2مختلف در جدول  یبرخی از نانوساختارها به گازها حساسیت

شده  مقایسه دیگر گازها ها به گاز اتانول نسبت به توان مشاهده کرد، حساسیت نانومیله در جدول می

 نسبت به گازاتانول مورد بررسی یاکسید رو ییک بعد یاست. تاکنون انواع مختلفی از نانوساختارها

       ها و نانومیله (2 رندم رشد در جهات یا1ی بصورت رشد عمود )ها  قرار گرفته است مانند: نانوسیم

ت نسبت به حال ها نانوسیمی ، که رشد عموددهدنتایج نشان می (وغیره یساختارشبه گل، رشد عمود)

 یساختارها نانو یمجموعه دهد. در میاناز خود نشان می یرشد در جهات رندم حساسیت بیشتر

حساسیت به گاز اتانول را  بیشترین یدارا ،یبا رشد عمود یها نانومیله ، 1-2آورده شده در جدول 

 باشند. میppm 155و غلظتC755 یدر دما

و  H2 ، NO2دیگر مانند:  یدر مقایسه با گازها H2Sبه گاز  بالاتریحساسیت  ZnO یارهانانوساخت 

 H2Sگاز  بیشترین حساسیت به یدارا یا دهند. ساختار درخت مرتبه ها از خود نشان می هیدروکربن

مانند:  یبعد یک یاست. حساسیت دیگر ساختارها C75 یدر دما NO  2و  NH3 ،H2در مقایسه با 

 آن یبرا بازیابی است. زمان پاسخ دهی و زمان یا ها به مراتب کمتر از ساختار درخت مرتبه هنانومیل

تا  20 بین H2Sحسگر گاز  یها برا نانومیله یعملکرد بهینه برا یباشد. دماثانیه می 45و  25

C25566[تر است اتانول پایین یدرجه سانتیگراد است که در مقایسه با حسگر].  

 با این است. H2به گاز  ZnO ی، بیانگر حساسیت ضعیف نانوساختارهامقالاتا در ه گزارش همچنین

اتاق  یتوانند در دمامی را و همچنین تک نانومیله تک نانوسیم یمشاهده شده است که سنسورها حال

 اتاق انجام شده یدر دما H2سنجش  یها برا یادآور شود که این گزارش باید البتهکنند.  یآشکارساز

  Cالانسبتا  ب یدر دماها H2توجهی به گاز  حساسیت قابل یاکسید رو ینانوساختارها ،حال با این است،

                                                            
1 Vertically aligned 
2 Randomly distributed 
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گاز  یآشکارساز یبرا ZnO  ینانوساختارها .[63،  66] دهند از خود نشان می ( 205-455)

 .دهند می پاسخ خوبی از خود نشان NO2 ی اکسیدکننده

نانو سیم های رشد داده  یابد می گیرد افزایشقرار میکه در معرض این گاز  مقاومت سنسور هنگامی 

درجه  205و دمای ppm  0/5 در غلظت کمتر از NO2قادر به آشکار سازی گار   SiO2شده روی بستر 

 . ]68[هستند

 خود اتاق از یدر دما CO  ،O2  ، CH4یپاسخ ضعیفی از خود در مقابل گازها ZnO ینانوساختارها 

 یگیر اندازهCO مختلف نسبت به گاز  یها با ضخامت و طول یها نانوسیمدهند. حساسیت نشان می

 یها نانوسیم با طول بلندتر و ضخامت بیشتر نسبت به یها شده است. مشاهده شده است که نانوسیم

 همچنین پاسخ ZnO ینانوساختارها. ]69،66[ترند حساس COتر و ضخامت کمتر به گاز  با طول کوتاه

 .]31،35[دارند : متان، پروپان و غیره ها مانند ربندهی خوبی به هیدروک

 

 ]31-60[: خصوصیات حسگری برخی از نانو ساختارهای اکسید روی به چند نوع گاز1-2جدول
گاز مورد 

 تست

دمای  ابعاد نوع نانو ساختار غلظت

 (Cعملکرد)

نوع  حساسیت

فرمول 

 (umطول) (nmضخامت) حساسیت

 

 

 

 

 اتانول

100ppm Nanowire 25 - 300 43 A 

100ppm Nanowire 80 1 300 32 A 

100ppm Nanorod(flower like) 150 Few micro 300 14.6 A 

100ppm Nanorod 50 0.5 300 100 A 

- Thin film(sol-gel) 10 - RT 2.1 A 

300 Nanosheet(CBD) 5 2 250 62.45 E 

150ppm Thin film(pyolysis tech) 25 - 300 52.4 F 

100ppm Nanosheets 5 1 400 40 A 

 

 

 

 

2NO 

 

1ppm Thin film 30 - 200 20.8 D 

1ppm Nanorod 65 10 200 10.2 D 

1ppm Nanowire 30 0.5 200 0.12 D 

20ppm Fibre-mats 100-300 - 20 >100 D 

1ppm Nanofibre - - 350 1.25 B 

1-5ppm Nanosheets 100 5 RT 133 F 

1-5ppm Aundoped nanosheets 100 5 RT 455 F 

 

 

 

2H 

200ppm Nanowire 10-30 0.005-0.025 RT 3 A 

200ppm Nanorod 500 - 250 8.5 A 

200ppm Nanorod(single) 70-110 0.2-1.3 RT 4 C 

500ppm Nanorod(pd coated) 30-150 42045 RT 4.2 C 

0.8 of 

vol 

Thin film(spray pyrolysis) 30-35 0 RT-200 44.3 F 
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H2S 

0.05ppm Nanorod 70-110 0.2-1.3 25-200 1.7 A 

100ppm Hierarchical dendrite 600-800 - 30 17.3 A 

25ppm Thin film(spray pyrolysis) 3100-3500 - RT 433 A 

 

CO 

500ppm Nanowire 50-125 1.1-5.4 320 57 F 

100ppm Nanosheets - 1 300 11.2 A 

 

NH3 

20ppm Flower-like thin film 20 - 200 300 E 

20ppm Wire-like thin film 100-150 - 200 100 E 

 

 

 استون

150ppm Thin film(pyolysis tech) 25 - 250 85.2 F 

100ppm Nanosheet(solvothermal) 15.1 - 420 37 A 

100ppm Pb- doped nanosheet 22 - 335 70 A 

 1ppm Nanosheets(two-step) 50 - 220 70 E فرمالدهید

 1ppm Nanosheets(two-step) 50 - 220 78 E استالدهید

 of %1 پروپان

vol 

Nanobeit 10 0.05 370 0.17 C 

 

 گیری نتیجه 9-2

اکسید روی یک نیمه هادی اکسید فلزی مرکب از گروه دوم و شش جدول تناوبی است که شکاف باند 

روی همچون  مرز بین نیمه هادی های یونی و کوالانسی قراردارد. ویژگی های خاص اکسید آن در 

و پایداری حرارتی  (meV65)حدودپیوندی اکسایتون بالا  الکترون ولت و انرژی 73/7ممنوعه  پهنای باند

 های مختلفزمینه باعث کاربردهای وسیع این ماده در و تنوع مورفولوژی آن  و مکانیکی در دماهای بالا 

 شده است. 

         در طول چندین سال گذشته، گرچه مطالعات فراوانی در ارتباط با سنجش گازهای خطرناک مانند

CO  پذیری  گرفته است، اما همچنان یک مشکل شایع در این زمینه وجود دارد و آن گزینش انجام

از  بالاگازهای بحث شده در  نسبت به لا سنسور به گازهای خاص است. سنسورهای اکسید فلزی معمو

نسبت به  CO مثال آشکارساز گاز عنوان ساز است. به دهند که این امر مشکل خود پاسخ نشان می

تواند از خود سیگنال کاذب تولید کند و باعث ایجاد اشتباه شود.  و یا گاز اتانول می لاوجود رطوبت با

سنسورهای مبتنی  .ترند گاز هستند، مطلوب پاسخ خاص و قوی به یک سنسورهایی که دارای ،بنابراین

 .دهای خیلی کم هستن گیری رنج وسیعی از گازها در غلظت بر نانوساختارهای اکسید روی قادر به اندازه

 ورها این سنس ،حال بااین . دهی و بازیابی از چند دهم ثانیه تا چند دقیقه دارند این سنسورها زمان پاسخ
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ذیری ضعیف، پ قابلیت گزینش  برای بیشترآنها، بالاعملکرد در دمای نسبتا  دارای یک سری معایب مانند: 

 .زمان بازیابی زیاد و طول عمر کوتاه هستند

شوند. این گوناگونی روشهای  های متنوعی تولید میامروزه نانوساختارهای اکسید روی توسط روش  

وساختارهای با مورفولوژی متفاوت شود. نان ی بزرگی از ساختارها می سنتز باعث بوجودآمدن مجموعه

دارای خواص حسگری متفاوت نسبت به هم هستند که باعث حساسیت بیشتر یک ساختار نسبت به 

 یشترذرات ب ساختارها نسبت به نانو شود. در حالت کلی پاسخ نانودیگر ساختارها به یک گاز خاص می

  .بوده و همچنین دارای پایداری بهتری هستند
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 سومفصل 
 

گالی)نظریه روش محاسبات:  و تقریب وان دروالس (DFTی تابعی چ
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 مقدمه-3-1

نظریه های مکانیک کلاسیک و کوانتومی دو نظریه اصلی مورد استفاده برای توصیف اکثر قریب به 

ی  و اک ذرههای تشان این است که تنها مسالهاما محدودیت اصلی ،های فیزیکی هستنداتفاق سیستم

هایی با بیش از دو ها دارای حل تحلیلی دقیق هستند و برای بررسی سیستمای در این چارچوبدو ذره

های محاسباتی شد. های توسعه یافته و روشها و تقریبذره در حالت کلی باید دست به دامان نظریه

 ی توسعه پیدا کرده است کهاذرههای بسراهکارهای متعدد و مختلفی برای توصیف محاسباتی سیستم

های نظری مختلفی استفاده ها ومدلهر یک، بسته به اهداف مسائل و خواص مورد مطالعه از تقریب

و  ای نظیر مولکولذرههای بسهای مهم و پایه برای بسیاری از محاسبات سیستمکند. یکی از نظریهمی

، با معرفی تابعی جهان شمول انرژی ( است. در این نظریهDFT)1ی تابعی چگالیبلورها، نظریه

 . [72آید]های الکترونی ماده )در اینجا چگالی الکترون( بدست میگیری از آن، ویژگیوردش

های ای از سیستممنجر به یک توصیف تک ذره 2شم-استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن

ها دارد و به همین امروزه مبنای اکثر آن که تاثیر بسزایی در ساده سازی محاسبات می شودای ذرهبس

رود. در این محاسبات کوانتومی بلورها که جز مسائل اساسی فیزیک ماده چگال هستند به شمار می

شم -فصل ابتدا مروری کوتاه بر مفاهیم اولیه نظریه تابع چگالی داریم و سپس با معرفی رهیافت کوهن

 کنیم.میای مربوطه را استخراج هامیلتونی تک ذره

 نظریه تابع چگالی -3-2

تا  یمدار یازن یچارچوب نظر یکبه  ی، و اتم یالکترون یفمحاسبه خواص مواد بر اساس توص برای

 فادهاست را فراهم کرده است. یچارچوب ی چنینچگال یتابع یه. نظریمنشان ده یآنها را در قالب مناسب

جدید و برآورد خواص  مواد  ی نانو در پیشگویی در فیزیک ماده چگال و علوم محاسبات  یهنظر یناز ا

 آن ها بسیار تاثیر گذار بوده است.

                                                            
Density functional theory0  

Sham scheme-Kohn8  
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 .است 1یاچند ذره یها یستمس یفتوص یبرا یازمورد ن یتعداد پارامترها یمعرف،  DFTیاصل هدف

15تا   2 آن یکه ممکن است در هر جا ییهایستمس ینچن در
27

 ییکه هر کدام با سه مختصه فضا ذره 

 یدام ان ییهادستگاه یناست حل معادلات چن یهی. بدمی شود یفتوص ینیمختصه اسپ یک یدشا ایو 

 یاآ که یرندناپذ یزذرات تم ی،کوانتوم یکباشد. علاوه بر آن از آنجا که در مکان یر ممکنغ یاکننده 

 .است یهودهذره منفرد، کاملا ب یکو درک  نمکا یینتع یبوزون، پس تلاش ما برا یااند یونفرم

  برای درک خواص حالت پایه الکترونی سامانه، از روش محاسبات اولیه بر پایه نظریه تابعی چگالی

( DFT) ایم، گرچه کارآیی نظریه تابعی چگالی شناخته شده است. بنابراین این بخش را با بهره گرفته

( مورد استفاده در   DFT) هایهای مهم و البته شناخته شده مربوط به روشای از بعضی ویژگیخلاصه

 کنیم.کدهای کامپیوتری، برای سامانه مورد نظر دنبال می

 ایذره -مسئله بس 3-3

 

ای هذریکی از اهداف فیزیک ماده چگال، مطالعه نظری خواص الکترونی مواد است. یک سیستم بس

    ای از جموعهی برهم کنش کننده تشکیل شده است. بررسی ماز تعداد زیادی )بیش از سه ذره( ذره

ها و دهند که تشکیل شده از الکترونها، جامدات، گازها و مایعات و غیره را شکل می اتم ها، مولکول

ها را ها و هستهکنشی از الکترونتوان یک سیستم برهمباشند. توسط مکانیک کوانتومی میها میهسته

                                    توسط معادله شرودینگر توصیف کرد:                       

(1-7) EѰ = HѰ 

 باشد:ای به صورت زیر میباشد وعملگر هامیلتونی بس ذرهویژه مقدارانرژی می  Eکه

(2-7) 
 

22 2 21 1

2 2 2 2

I Ji I
tot nucl i

i I i i j I Ji I i j I J

z z eP P e
H V r

m M r r R R 

    
 

    
 

                                                            
Many body system0  



38 
 

ها و سه بخش آخر به ترتیب ها و هستههای جنبشی الکترونبخش اول و دوم انرژی 2-7درمعادله 

  و   Mثابت پلانک ℏباشند. ، الکترون هسته، و هسته هسته می های بین الکترون الکترونکنش بر هم

mی الکترون و هسته، به ترتیب جرمها𝑧𝐼  عدد اتمیI ،امین اتم e ،بار الکترون 𝑟𝑖 و 𝑅𝐼 موقعیت ، i امین

 باشند.امین هسته میI الکترون و

های موجود در این کنش است. با توجه به تعداد زیاد بر هم ای بسیار پیچیدهحل معادله بس ذره

مسئله حل کردن آن حتی امروزه برای قویترین ابر کامپیوترها، بسیار مشکل است. بنابراین محققان 

های زیادی را انجام داده ها که به سادگی این عمل را انجام دهد، تلاشبرای پیدا کردن بعضی از تقریب

 . [23بیان شد]1923در سال  1، توسط بورن و اپنهایمرهااند. اولین آن

ها نها هستند و بسیار کندتر از الکتروتر از الکترونها بسیار سنگینکند هستهاین تقریب بیان می

ها را جدا کرد. فرض بر این است که ها و الکترونتوان حرکت هسته. در نتیجه میمی کنندحرکت 

ها به دو قسمت تابع موج الکترونی و یونی جداسازی درحالی که الکتروناند ها ثابت شدهموقعیت اتم

 :می شودشود. درنتیجه معادله شرودینگر برای قسمت الکترونی بصورت زیر نوشته 

(7-7) Ĥe(r. R)Ψe = EeΨe(r. R) 

 :می شودکه عملگرهامیلتونی الکترونی،توسط معادله زیر بیان 

(4-7) 
Ĥe = ∑ −

ħ2

2m

Ne

i=1

Vi
2 +

1

2
∑

e2

⎹ri − rj⎸
i≠j

+ Vext  

𝑉𝑒𝑥𝑡 ین کنش بکند. توجه شود که برهمها عمل میها روی الکترونپتانسیلی است که توسط هسته

 -. اگرچه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنمی شودها به عنوان یک پارامتر وارد هسته

 . الکترون همچنان مشکل است-کنشی الکترونکاهش یابد اما حل مسئله برهم ی تواندماوپنهایمر 
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سه با ها در مقایها است. تعداد الکترونبعلاوه تابع موج الکترونی وابسته به مختصات تمام الکترون

ف وصیباشند. همانطور که در ادامه نشان داده خواهد شد، استفاده از تها بسیار بیشتر میتعداد هسته

به  باشد. نظریه تابعی چگالیتر میای بسیار کاربردینظریه تابعی چگالی بجای تابع موج های بس ذره

 هد.دمحاسبات کمتری نیازمند بوده و توصیف خوبی برای خواص الکترونی حالت پایه سیستم ارائه می

 نظریه توماس فرمی -3-3-1 

ای بطوریکه مسئله بس ذره[، 73( ارائه شد]3192-1928درسال ) 1یک رویکرد متفاوت توماس فرمی

 n(r)گیرد و درجات آزادی سامانه تنها در چگالی الکترونی در قالب چارچوب نیمه کلاسیکی قرار می

 کنش تبادلیکه در آن برهم [.43] 1975در سال  2متمرکز شده است. توسعه این روش توسط دیراک

که اثرات هم  7ظرگرفته شده، و همچنین بوسیله اسلیترها برحسب تابعی از چگالی در نبین الکترون

 .ها پایه و اساس توسعه نظریه تابعی چگالی بودندبیان شد. این  بستگی را در نظر گرفت،

 (DFT) شمای کلی نظریه تابع چگالی -3-4 

 

گرچه درمدل توماس فرمی امکان اصلاح همانند اثرات همبستگی و تبادلی یا گرادیان چگالی با 

توان بعنوان اولین روش منجر به نتایج واقعا خوبی شود، آن را نمی می تواندط دیراک وجود دارد و بس

بوسیله 1964ساده نظریه تابعی چگالی در نظرگرفت. اولین پایه علمی نظریه تابعی چگالی در سال 

فی شد به کوهن شده بود معر1998هوهنبرگ وکوهن که منجر به دریافت جایزه نوبل شیمی در سال 

، اشها نشان دادند که همه خواص الکترونی سامانه، در پیکربندی حالت پایه غیر تبهگن[. آن30]

توان : علاوه بر این انرژی و پتانسیل را میمی شودمشخص  n(rسامانه )بطورکامل توسط چگالی الکترونی 

، یک طرح  شم -کوهن ،1960تنها بعنوان تابعی از چگالی الکترون بیان کرد. یک سال بعد، در سال

ر ذره غی - ای به یک مجموعه از معادلات تککنشی بس ذرهمنظور نگاشت مسئله برهم سازگار بهخود
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ی از اکنشی، فرمولبندی دوباره روش میدان میانگین با یک اصل وردشی که تنها بر اساس پایه بر هم

 .  [36باشد، ارائه دادند]چگالی الکترون می

هن و کو-بر اساس نظریه هوهنبرگ می تواندنقطه عطف نظریه تابعی چگالی،  بنابراین اولین

 شم، درنظر گرفته شود.-معادلات کوهن

 کوهن-نظریه هوهنبرگ 3-4-1 

 کنشی بر اساس چگالی الکترونی بجای توابعهدف اصلی نظریه تابعی چگالی، یک سیستم برهم

دو نظریه بنیادی، توسط هوهنبرگ و کوهن در  باشد. نظریه تابعی چگالی براساسای میموج بین ذره

( توسط کوهن و  DFT [. راهبرد مهم ویژه برای حل مسئله عملی )38،33] پایه ریزی شد 1964سال 

 [.39شم معرفی شده است]

 1ها، تابعی یکتاکنشی از الکترونکند که انرژی حالت پایه یک سیستم برهمنظریه اول بیان می

است. به عبارت دیگر یک ارتباط یک به یک بین تابع موج حالت پایه و چگالی  از چگالی بار الکترون

کوهن فقط اثباتی است بر وجود تابعی از چگالی -الکترونی حالت پایه وجود دارد. نظریه اول هوهنبرگ

             کوهن این مطلب اثبات- الکترونی اگر چه درست تابعی ناشناخته است. از نظریه دوم هوهنبرگ

 2که انرژی کل هر سیستم بس الکترونی نسبت به چگالی حالت پایه آن، از یک اصل وردشی می شود

بر حسب  7کند. به عبارت دیگر برای هر سیستم بس الکترونی یک تابعی انرژی جهان شمولتبعیت می

 یچگالی الکترونی وجود دارد که کمینه مطلق آن، به انرژی حالت پایه سیستم مربوط است و چگال

[. برطبق این نظریه 85کند چگالی حالت پایه سیستم است ]الکترونی که تابعی انرژی را کمینه می

 تواند به صورت زیر بیان شود:( می4-7مقدار چشم داشتی هامیلتونی در معادله )

(0-7) < Ψ⎹ Ĥ ⎸Ψ >= E[n(r)] 
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توان می، نرژی مشخص باشدچگالی الکترونی است. اگر شکل تابعی ا n(r)تابعی انرژی کل و  E[n(r)]که 

 چگالی الکترونی را تا جایی که تابعی انرژی توسط اصل وردشی کمینه شود تغییر داد:

(6-7) 𝛿𝐸[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛
⃒𝑛=𝑛0

= 0 

 

   𝑛0(𝑟) ، چگالی حالت پایه می شودچگالی الکترونی که به کمینه انرژی مربوط  6-7از معادله 

 به صورت زیر بیان شود: می توانداول، انرژی حالت پایه  باشد. بر طبق نظریهمی

(3-7) 𝐸0 =< 𝛹0⎹ Ĥ ⎸𝛹0 >= 𝐸[𝑛0(𝑟)] 

 (KS)شم -معادلات کوهن 3-4-2 

ی تک الکترونی کمکی توسط کوهن و ای حقیقی، به یک مسئلهراه حلی برای کاهش مسئله بس ذره

ربردی کردن نظریه تابعی چگالی یک سیستم را کوهن و شم به منظور کا1960شم مطرح شد. درسال

 [.81برای حل مسئله بس الکترونی مطرح کردند ]

، شد انرژی  کنندحرکت می 1کنشی که تحت پتانسیل موثرکنشی، جایگزین غیر برهمهای برهمالکترون

 به صورت زیر نوشته شود: می تواند( 0-7تابعی کل درمعادله )

 (8-7) E[n(r)] = To[n(r)]

+
1

2
∬

n(r)n(r’)

r − r’
drdr’ + ∫ Vext(r)n(r)dr + Exc [n(r)] 

کنشی، بخش دوم انرژی تابعی انرژی جنبشی سیستم الکترونی غیر برهم 𝑇𝑜[𝑛(𝑟)] (8-7درمعادله )

ی باقی همهباشند و بخش آخر ها مییا انرژی هاتری و بخش سوم انرژی خارجی ناشی از هسته الکترواستاتیکی

. با کمینه کردن می شودنامیده  2مانده آنچه که تصحیح کننده انرژی است، که انرژی تبادلی و همبستگی

 :آیدای کوهن شم بدست می، معادلات تک ذره ( نسبت به چگالی8-7ی )معادله
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(9-7) 
[−

𝑉𝑖
2

2
+ 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)] 𝛹𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝑟) 

(15-7) 
𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡 + ∫

𝑛(𝑟’)

⎸𝑟 − 𝑟’⎹
𝑑𝑟’ +

𝜕𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛(𝑟)
 

ها فقط دهند. آن، هیچ معنی فیزیکی مستقیمی را نمی 𝛹𝑖( rشم )-توجه شودکه توابع موج کوهن

 -موج کوهن توابعتوسط  می تواندتوابع کمکی برای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی 

 . شم بدست آید

(11-7) 
𝑛(𝑟) = ∑ ⎹𝛹𝑖(𝑟)⎸2

𝑁

𝑖=1

 

 شم به صورت خودسازگار توسط-، باید معادلات کوهن به منظور یافتن چگالی الکترونی حالت پایه

 . روش تکرارحل شوند

 . شوندتعریف می n(r، ) یک حدس اولیه چگالی الکترونی-1

 . می شود، محاسبه  ، توسط چگالی الکترونی حدس زده شده 𝑉𝑒𝑥𝑡پتانسیل موثر، -2

 شود.حل می 𝛹𝑖( r، ) شم-شم به منظور بدست آوردن تابع موج کوهن-معادلات کوهن-7

 .می شودشم محاسبه -چگالی الکترونی با استفاده از تابع موج کوهن-4

یرد گحله بعد مورد استفاده قرار می، به عنوان چگالی اولیه برای مر چگالی الکترونی محاسبه شده-0

، سپس چگالی الکترونی حالت پایه بدست آورده و برای محاسبه  تا جائیکه چگالی الکترونی همگرا شود

 گیرد.ها و غیره مورد استفاده قرار می، تنش ، نیروها انرژی

  (LDA1تقریب چگالی موضعی) -3-5 
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به یک مسئله تک الکترونی موثر تبدیل کنیم که  رویکرد کوهن شم نشان داد که چگونه مسئله را

 مشخص باشد. Exc[n(r)]بستگی هم -البته نیاز است که تابعی تبادلی

یب بستگی به سادگی شناخته شده نیست، بنابراین باید از تقرهم-متاسفانه شکل دقیق تابعی تبادلی

. این تقریب برای می شودنامیده  ( LDA ، تقریب چگالی موضعی ) ترین تقریب. ساده استفاده نمود

 . [81ارائه شد ] 1960شم در سال  -بستگی توسط کوهنهم -پتانسیل تبادلی

 LDAی بستگهم -. تابعی تبادلی آیدهمبستگی گاز الکترونی همگن بدست می -که انرژی تبادلی

 :می شودبه صورت زیر نوشته 

(12-7) Exc
LDA[n(r)] ≅ ∫ n(r)εxc

homo(n(r))dr 

 

εxcکه 
homo تبادلی گاز الکترونی همگن، با چگالی الکترونی -بستگیانرژی همn(r) باشد.می 

 توان به صورت زیر نوشت:( را می12-7رابطه )

(17-7) EXC = ∫ n(r)[εx
homo(n(r)) + εc

homo (n(r))]dr 

εxعبارت 
homo(n(r))   می شودبه صورت زیر محاسبه: 

(14-7) 
εx

homo = −
3

4
(
6n(r)

π
)

1
3 

εcمحاسبه عبارت 
homo(n(r))  تر از عبارت قدری مشکلεx

homo(n(r))    است و محاسبه دقیق

،  های قطبیده اسپینیبرای سیستم LDAگیرد. تعمیم کوانتومی انجام می 1آن به روش مونت کارلو

εxc( است که LSDA)2تقریب چگالی اسپینی موضعی
± (r) = εxc

± (n+(r), n−(r)) [18باشد ]می . 
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 (GGA)1تقریب شیب تعمیم یافته  -3-6 

باشدکه می GGAتقریب  می شودمحسوب   LDAی دیگری که نسخه تعمیم یافتهتقریب پر استفاده

ونگ  -پردو ، تابع های این تقریبترین تابعفرمولبندی متفاوتی از آن توسعه پیدا کرده است. پر استفاده

(PW91در سال )بورگ-و تابع پردو1992- ( انزوهرف PBE در سال )با پارامترهای مختلف 1996

 . فرمولبندی شد

همبستگی علاوه بر چگالی الکترون در هر نقطه به تغییرات چگالی -، انرژی تبادلی GGAدر تقریب 

 : می شودت زیر نوشته . به همین ترتیب رابطه انرژی تبادلی به صور در آن نقطه وابسته است

(10-7) Exc
GGA = ∫ n(r)εxc[n(r). ⎸∇n(r)⎹)dr = n(r)εxc

homoFxc(n. ⎹∇n⎸)dr 

 :می شودیک تابع بدون بعد است که به صورت زیر نوشته  𝐹𝑋𝐶که دراین رابطه عبارت

(16-7) Fxn(n. ⎸∇n⎹) = Fx(n. ⎹∇n⎸) + Fc(n. ⎸∇n⎹) 

های تابع FCباشد اگرچه نقش آن درعبارت بالا کمتر است. برای می FXتر ازمشکل FCمحاسبه 

که در بالا به دو مورد آن  می شودذکر  FXهای مربوط به . اما تنها نام تابع مختلفی پیشنهاد شده است

های قطبیده برای سیستم . [88]باشد می 𝐹𝐶نسبت به  𝐹𝑋اشاره شد آن هم به علت اهمیت بیشتر 

 . اسپینی چگالی انرژی در این تقریب به صورت زیر است

(13-7) εxc
± (r) = εxc

± (n+(r)، n−(r)و⎹∇n
+(r)⎸. ⎸∇n

−(r)⎹) 

 بر همکنش وان دروالس-3-9

لی وئهنگامی که یک الکترون درون یک سیستم چند الکترونی حرکت می کند، به واسطه بر هم کنش پا

ولی ناشی از پاد متقارن بودن کنش پائو کولنی ، از طرف الکترون های مجاورش دفع می شود. برهم 

نتیجه این که  .تابع موج چند الکترونی است و در مورد الکترون هایی با اسپین موازی عمل می کند
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ز کولنی ا . برهم کنشاستاحتمال یافتن الکترون دیگری با اسپین موازی و در همان موقعیت صفر 

 گالی ابزاری کارآمد برای محاسبه ی. نظریه تابع چبین جفت الکترون ها ناشی می شود r /1دافعه 

، در این با وجود طح و فصل مشترک است. ساختار الکترونی مواد در فاز جامد از قبیل حالت انبوهه ، س

افعه دضعیفی داشته باند،  صورتی که در فصل مشترک دو یا چند ماده توابع موج الکترونی هم پوشانی

ولی سبب باز توزیع تابع چگالی خواهند شد. در این وضعیت، تقریب های کولنی به علاوه اصل طرد پائ

توصیف مناسبی از از پراکندگی های  ،GGAو LDA همبستگی همانند  –معمول برای تابعی تبادلی 

ی وان در والس برای دو سیستمی که از ابتدا انرژ  𝑟−6ه نمی دهند.به عبارت دیگر وابستگی ئدوربرد ارا

جدا از یکدیگر بوده و اکنون در مجاورت هم قرار گرفته اند، به درستی بیان نمی شود. از همین رو تلاش 

های زیادی صورت گرفته است تا این گونه برهم کنش ها به نحوی شایسته در محاسبات در نظر گرفته  

ای این منظور را می توان به دو بخش عمدهء روش های نیمه رهیافت های گسترش یافته برشوند. 

 تجربی و ابتدا به ساکن تقسیم بندی کرد. در ادامه کلیات هر کدام را توضیح می دهیم. 

-1-9-3 رهیافت نیمه تجربی  

یکی از روش هایی که به وسیله آن می توان نیروهای پراکندگی دوربرد را در محاسبات در نظر گرفت 

               رابطهبه صورت  ،شود ه سهم این پراکندگی ها را به طور کاملا  مستقل محاسبه میاین است ک

 .]82[زیربه انرژی کل اضافه می شود7-18

EDFT−D = EDFT + Edisp       (18-7                                                                       )              

یک تصحیح تجربی است که بر همکنش    Edispمقدار انرژی بدست آمده از حل خودسازگار و   EDFT که

 ].87 [د های دور برد بین  دو اتم را در نظر می گیردو با رابطه زیر داده می شو

(19-7) 

Edisp = − {∑
C6 ij

Rij
6i>j +

C8 ij

Rij
8 +

C10 ij

Rij
10 + ⋯ } ( 
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ضرایب پراکندگی وان در والس هستند. برای تعیین این ضرایب که به ترتیب مربوط  𝐶𝑛که پارامترهای  

ی و ساز... هستند. بایستی پاسخ قطبش سیستم را شبیه  چهار قطبی، هشت قطبی و به دو قطبی و

گیریم ل را در نظر میاز رابطه ی بالا تنها تقریب مرتبه ی او. ]84[های تجربی برازش کرد سپس با داده

و این بر هم  هر نوع اتم باشد دهیم که قابل کاربرد در توصیف بر هم کنشو آن را طوری تغییر می

ها به درستی محاسبه کند. به عبارت دیگر، از آنجا که نیروی وان در والس را در تمامی فاصله کنش

دو سیستم کوچک باشد، چگالی  ی بینهای بلند برد است، هنگامی که فاصلهناشی از برهم کنش

𝑅−𝜎الکترونی همپوشانی بیشتری دارد و وابستگی   مناسب نیست. بنابراین بایستی یک تابع میرایی را   

و    𝐶8ی بالاتر  به انرژی وان در والس اضافه کنیم. با در نظر گرفتن چنین تابعی حذف ضرایب مرتبه

𝐶10 ناسبی است. در نهایت که کوتاه برد هستند. تقریب مEdisp  را به صورت زیر بازنویسی                 

 .]84[کنیممی

(25-7) 

𝐸𝑑𝑖𝑠𝑝 = −𝑠6 ∑

𝑁𝑎𝑡−1

𝑖=1

∑

𝑁𝑎𝑡

𝑗=𝑖+1

𝐶6
𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
6 𝑓𝑑𝑚𝑝(𝑅𝑖𝑗) 

C6 انه، ها در سامتعداد اتم  Natبت جهانی یک ثا 𝑠6که در آن  
ij  ضریب پراکندگی برای جفت اتم ij  و

این ضرایب ارتباطی به چگالی الکترونی ندارند ]. 80[ است دو قطبی _مربوط به برهم کنش دو قطبی 

ی بین اتمی است. برای اجتناب از تکینگی در مواردی فاصله   Rijو وابسته به موقعیت هسته هستند. 

که صورت یک تابع فرمی را داراست، به صورت زیر تعریف   𝑓dmp ییکوچک است، تابع میرا 𝑅که 

 .]82[شودمی

(21-7) 

fdmp(R) =
1

1+e
−α[R

R0
⁄ −1]
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  𝐸𝑑𝑖𝑠𝑝 ی فوق به این دلیل انتخاب شده است که رابطه ].86[های وان در والس است جمع شعاع 𝑅0که  

صفر میل کند تا پیوندهای معمولی تحت تأثیر این تصحیح  کوچک به سرعت به سمت  Rدر مقادیر 

برابر با یک و در مقادیر کوچک  برابر با صفر خواهد بود    Rقرار نگیرند. مقدار این تابع در مقادیر بزرگ 

از یکدیگر  Rی   ی به کارگیری این جمله برای دو اتم کربن که در فاصلهنتیجه(  1-7 ) شکل ].82[

 دهد. نشان می قرار دارند را

د ی چنی جذب و فاصلهنیمه تجربی وان در والس برای انرژنتایج به کارگیری تصحیح  )1-7)جدول

شود، نتایج طور که مشاهده میدهد. همانرا نشان می 1نیترید _مولکول مختلف بر روی گرافین و بورن 

DFTذب ی جی جذب و فاصلهانرژنند. از روی مقادیر مربوط به کبینی میجذب بسیار ضعیفی را پیش

DFTنتایج   توان نتیجه گرفت که جذبی روی نداده است.می DFTبه دست آمده توسط   − D2  نسبت

ای ی جذب در محدودهرژی جذب و انبه طوری که فاصله اند، کاملا بهبود یافته DFTهای   بینی به پیش

 ها جذب سطحی را متصور شد.توان برای این مولکولاست که می

 

 

 

 

 

. برای مقایسه ،پتانسیل غیر میرا با R: سهم پراکندگی در پتانسیل برهم کنش دو اتم کربن در فاصله جدایی  1-7شکل

 .]83 [خط چین نشان داده شده است

                                                            
1 boron nitride 
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بر  C6H6،C3N3H3، B3N3H6: مقایسه انرژی جذب و فاصله تعادلی جذب برای جذب مولکول های1-7جدول 

 ].DFT-D2 ]22و   DFTبا استفاده از نیترید-روی گرافین و بورن

 

 

 

 

 رهیافت ابتدا به ساکن-3-9-2

ی های دور ) جایطور که در ابتدای این بخش بیان شد، برای توصیف نیروهای پراکندگی در فاصلههمان

 یشود( بایستی سهم انرژشود زیرا به صورت نمایی میرا میی تبادلی تقریبا صفر میانرژکه سهم 

در  توان بر هم کنش وانی آن میملا دقیق محاسبه کنیم. رهیافت دیگری که به وسیلههمبستگی را کا

و همکاران گسترش یافته است   1والس را در نظر گرفت، رهیافت ابتدا به ساکن است که توسط دیون 

 شود. داده می( 22-7)ی ی کل با رابطهدر این روش انرژ].89،95[

(22-7) 

EvdW−DF = EDFT
GGA − Exc

GGA + Ex
xdW−DF + Ec

LDA + Ec
NL 

EDFTکه در آن 
GGA های شیب تعمیم یافته برای تابعی انرژی انرژی کل است که توسط یکی از تقریب_ 

EDFTشود. در روش فوق سهم تبادلی تبادلی همبستگی تعیین می
GGA  با تابعی تبادلیEx

xdW−DF  جایگزین

vdWمثال این سهم در تقریب  است. به عنوان فوک_دلی هارتریشود که نشانگر تبامی − DF1
8

از  

                                                            
1 Dion 
2 van der Waals-Density Functional 1 
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vdW تقریب  در و 𝑟𝑒𝑣𝑃𝐵𝐸0تبادلی   تقریب − DF22 از تقریب تبادلی PW967  به دست           

شود. که جمع ی فوق جایگزین میبا دو جمله آخر معادله GGA  سهم همبستگی تقریب ] 91[آیدمی

Ec ی چگالی موضعیانرژی همبستگ
LDA  و غیر موضعی Ec

NL .به صورت زیر است 

(27-7) 

Ec
NL =

1

2
∬ dr dr′  n(r̅)φ(r̅ − r ′̅)n(r′̅) 

φ(r̅و  𝑟̅یچگالی الکترونی در نقطه  𝑛(𝑟̅)که − r r̅)تابعی است که به  (̅′ − r  𝑟̅و چگالی در اطراف  (̅′

𝑟و  های دور به همراه میرایی در دارد. این تابع تأثیر بر هم کنش وان در والس در فاصلهبستگی  ̅′

 گیرد. های نزدیک را در نظر میفاصله

 یهای وان در والس مختلف برای گرافیت و مقایسهنتایج به کارگیری چند نمونه از تقریب (7-1) جدول

 PBEتقریب  شود،طور که مشاهده می. همان]92 [دهدهای تجربی را نشان مینتایج محاسباتی با داده

 اند،شده PBEکن وان در والس سبب بهبود نتایج های ابتدا به سابدترین نتیجه را داده است. از تقریب

اید کند که بن میی تجربی است. این موضوع روشدر بهترین توافق با نتیجه LDAاما با این وجود، نتایج 

اصل تری حهای وان در والس صورت گیرد تا نتایج دقیقسترش تقریبکارهای نظری بیشتری برای گ

 شود.

 شم-ای کوهنهای حل معادلات تک ذرهروش -3-8

 می کنندبرای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده   DFTکدهای زیادی وجود دارند که از روش

ها و عموما مربوط به مجموعه پایه است های به کار گرفته درآنتفاوت اساسی بین کدها در تقریب [.97 -90]

  وندش. این مجموعه پایه ها به سه گروه عمده تقسیم میمی شودتوابع موج کوهن شم را بر اساس آن بسط داده 

                                                            
1 revised Perdew–Burke–Ernzerhof 
2 van der Waals-Density Functional 2 
3 Perdew-Wang 96 
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 و QuantumEspresso ,VASP: کدهایی نظیر  (PWهای غیر جایگزیده امواج تخت )روش پایه -1

 باشد.غیره براین مبنا می

و اوربیتال اتمی نظیر  Gaussian، مانندکد  Gqussian ، ای جایگزیده: از جمله توابعهپایه روش -2

 .غیرهو  SIESTAکد

ز تین خطی. این روش تلفیقی ا -، نظیر اوربیتال مافین های اتمیروش هیبریدی و ترکیبی کره -7

  وش استوار استبر این ر WIEN2K.کد محاسباتی می کننددو روش بالا است که دو نوع پایه استفاده 

 همانطورکه ذکر شد یکی که برای بدست آوردن نتایج دقیق، انتخاب یک پایه مناسب ضروری است.

مجموعه  ای، های دورهباشد برای سیستمهای انتخابی ممکن، امواج تخت میهای پایهاز مجموعه 

 رسد.های امواج تخت انتخابی مناسب به نظر میپایه

 

 

  SIESTAکد 3-8-1 

ای هشم برمبنای ترکیب خطی از اوربیتال-، یعنی بسط تابع موج کوهن سیستا برمبنای روش دوم کد

در اینجا  باشد. کههای مغزی و هسته میی اتمی و تقریب شبه پتانسیل برای توصیف الکترونجایگزیده

  دهیم.را ارئه می SIESTAبه طور مختصر توصیفی از کد 

 اوربیتال اتمی مجموعه پایه جایگزیده-3-8-1-1

 

شم از ترکیب خطی اوربیتال های اتمی جایگزیده به -ی کوهنبرای حل معادله ،SIESTAدرکد 

توانند به صورت حاصل های اتمی می. این اوربیتالمی شودعنوان مجموعه پایه به منظور بسط، استفاده 

 ضربی از یک بخش شعاعی در یک بخش هماهنگ کروی نوشته شوند:
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(24-7) Φlmn(r. θ. ∅) = Rn.l(r)Ylm(θ. ∅) 

 

ای یک هماهنگ کروی حقیقی برای تکانه زاویه 𝑌𝑙.𝑚و  nیک بخش شعاعی برای اوربیتال 𝑅𝑛.𝑙که   

می صفر  𝑟𝑐. تابع شعاعی فراتراز یک شعاع خاص  باشدمی mو عدد کوانتومی مغناطیسی  Lاوربیتالی 

ای ه. بر خلاف امواج تخت نتایج، دقیق برای سیستم داده شده بر مبنای اوربیتال 𝑅𝑛,𝑙( 𝑟𝑐= )5یعنی  شود

باشد که ( چندگانه می𝛏)  یها بر مبنای تعداد پایههاست. اندازهاتمی، وابسته به اندازه و شکل پایه

های زتای تال، تعداد اختیاری از توابع شعاعی بدون گره استفاده کرد که اوربی m, Lتوان برای هرمی

ی کروی مشابه و مشترک هامربوط به هماهنگ 𝛏هر اوربیتال زتای .  [96] می شودمرتبه بالاتر گفته 

    SIESTEهای متفاوت که درباشد. در اینجا به معرفی مجموعه اندازه پایهبا توابع شعاعی متفاوت می

 .می شودباشد پرداخته موجود می

 هامجموعه پایه3-8-1-2 

ها در آن ینتریجاست. را یالزام یقدق یجبه دست آوردن نتا یمناسب برا ییهپا یک خابانت 

 یمتعدد یایمزا است و هم یعیانتخاب طب یکو متناوب، امواج تخت است که هم  یادوره یهایستمس

 تعداد امواج، یشدقت بالا با افزا ،1یهپا یمجموعه یبر هم نه یدارد از جمله، عدم وجود خطا یزن

 اقعو امواج تخت در مرکز هسته ی، از طرف هاساده آن یریو به کارگ یتناوب یستمس یطبا شرا یسازگار

، شوندیم یرتکث یبار یچاند و در کل سلول بدون حضور هنشده اند بلکه در سرتاسر فضا پخش شده

 یستمس یکدر  یرونساختار الکت یامحاسبات شبکه یامواج تخت برا ییهاستفاده از مجموعه پا ینبنابرا

 یهایتالاورب که 2یقو یمدل بستگ ینبنابر ا دهدیم یشافزایدا بزرگ، حجم محاسبات را شد یدوره ا

  کار دراساس  است. یانتخاب مناسب گیردینظر م در (LCAO)یگزیده جا یهبه عنوان توابع پا ی رااتم

SIESTA ود و محد یبسط شعاع یک یدما باباشند، ا یبه هر شکل توانندیم یهاست که توابع پا این

                                                            
0Basis set superposition Error 
8Strongly correlated model 
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 یروهماهنگ ک یکو  یاز توابع شعاع یبیبه صورت ترک یاتم یهایتالداشته باشند. پس اورب یمتناه

 :می شودنوشته 

(20-7) ϕlmn(r. θ. φ) = Rn.l(r)Yl.m(θ. φ)  

 یایهتکانه زاو یبرا یقیحق یهماهنگ کرو یک  𝑌𝑙,𝑚و   یتال  اورب یبرا یتابع شعاع یک 𝑅𝑛,𝑙که 

 cr در فراتر از شعاع خاص یچون تابع شعاعاز طرفی .  باشدمی  𝑚یسیمغناط یعدد کوانتوم و 𝑙یتالی اورب

 . می شودپس شرط محدود بودن بسط توابع لحاظ  می شود صفر

 هاتعداد پایه-3-8-1-3

ها را هیوابسته است. تعداد پا یزها نیه، به تعداد پا بر شکل  علاوه یستمس یکدر  یجنتا دقت   

 یهماهنگ کرو به  𝛏 یتالداد. هر اورب (  بسط 𝛏) چندگانه زتا یهپا یبا استفاده از مجموعه توانیم

و  1ی توابع شعاع یبه ازا یعنی،  دارند یمختلف یتفاوت که توابع شعاع ینبا ا می شودمربوط  یمشابه

 . [93] هستند TZیا گانه  و زتای سه DZیا  و زتای دوگانه SZیا  یگانه یب زتایترت به  7و  2

 یهاکه شامل پوسته دهندیرا پوشش م یتظرف یهلا یها الکترون یشآرا ،1ی زتای یگانههااوربیتال

 یلبه دل ،7دوگانه 𝛏 یهایتالاورب و .شوندیعناصر واسطه م در  dیه بسته مانند لا یهاگاه پوسته و 2باز

ز ا یشکل ناش ییرتغ یبرا توانیم ینبر ا علاوه .شوندیم ساخته Gaussian ییهپا یشکافت مجموعه

 دارند 0یایهتکانه زاو یک  در نظر گرفت. تابع یزن را 4قطبشبلورها، توابع  یاها در مولکول یوندپ یلتشک

 یبرا توانمی p یها یتالاز اورب باشد یعنییدر اتم ماشغال شده  یواحد بالاتر از حداکثر فضا یککه 

 .نمود استفاده pی هایتالکردن اورب یقطب یبرا توانمی d یهایتالاز اورب و sی هایتالکردن اورب یقطب

                                                            
0Single zeta 
8Open shells 

 3Double shells 

 0Polarization function 

 8Angular momentum 
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  𝛏 یزاسیونتوابع پولار یعنی DZPلا ث. مدهندیم نمایش P را با یهدر پا یزاسیوناضافه کردن توابع پولار

 .دهدیرا م یتریفیتبا ک یجها نتایستمس یمعمولا  در محاسبات ساختارکه  دوگانه

 (SZهای زتای یگانه )اوربیتال-3-8-1-4

دهد که محتوای (، آرایش الکترونی لایه ظرفیت را پوشش میSZی زتای یگانه )مجموعه پایه

در عناصر واسطه  dلایه های بسته با انرژی بالا از قبیل های باز و در بعضی مواقع پوستههمه پوسته

شعاعی شرودینگر برای اتم با پتانسیل محدود کننده بدست  باشد. این توابع پایه توسط حل معادلهمی

 آید.می

 (DZ)های زتای دوگانه اوربیتال-3-8-1-5

ساخته  Gaussianی با توجه به ادامه روند شکافت مجموعه پایه( DZ  )های زتای دوگانه اوربیتال

، اوربیتال  𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡ی اوربیتالی تحلیلی که به آرامی درشعاع اوربیتال شکافت، توسط ساختن پایه شود.می

آید شکل تابع استفاده شده برای اوربیتال شکافت به صورت زیر زتای اولیه را منطبق کند، به دست می

 باشد:می

(26-7) 
𝑅𝑙

2𝜉(𝑟) = {
𝑟𝑙(𝑎𝑙−𝑏𝑙𝑟2)

𝑅1𝜉(𝑟)
                           

𝑖𝑓     𝑟 < 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡

𝑖𝑓                𝑟 ≥ 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 

𝑟𝑙ها دربا استفاده از پیوستگی توابع موج و مشتقات آن 𝑎𝑙،𝑏𝑙های ثابت
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 شوند. تابع تعیین می

𝑅𝑙یعنی  𝛏شعاعی دومین زتا 
2𝜉   در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡  ای مشابه اولین زتا دنباله𝛏 شعاع شکافت  دارد .𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 

یک اوربیتال تحلیلی که  (𝑟𝑚). این پارامتر، شعاع انطباق می شود، توسط پارامتر نرم شکافت تعیین 

، با مشخص کردن  𝑟𝑚کند. شعاع انطباق ا می، پید شکافدی زتای دوگانه میاوربیتال زتای اولی را به پایه

تعیین  باشد،  1اینکه روند شکافت اوربیتال نسبت به روند اوربیتال زتای اولی باید دارای مقدار نرم شکافت

،  𝑟𝑐( قرار دارد. 1و5)به غیر از شامل شدن خود  1تا 5ی بین نرم شکافت دربازه مقدار معتبر  .می شود

                                                            
norm-Split0  
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باشد. ی اوربیتال زتای دومی می، شعاع محدود کننده 𝑟𝑚ی اوربیتال زتای اولی ونندهشعاع محدود ک

 .می شود، توسط پارامتر نرم شکافت کنترل  𝑟𝑚، توسط انرژی برانگیختگی و مقدار 𝑟𝑐مقدار

 شبه پتانسیل  3-8-2

ر ث تغییراتی بسیار سریع دها باعهای مغزی به شدت مقید در اتمپتانسیل کولنی قوی و الکترون

شوند. در نتیجه به تعداد زیادی توابع پایه برای توصیف نیاز داریم. توابع موج با تعداد زیادی گره می

ا در هکنیم. برای کاهش تعداد حالتبرای کاهش تعداد توابع پایه از روش شبه پتانسیل استفاده می

 .های ظرفیت و مغزی تقسیم کردرونهای یک اتم را به الکتتوان الکترونمحاسبات می

کنند و مسئول های خارجی اتم را اشغال میهایی هستند که پوستههای ظرفیت الکترونالکترون

باشند. بنابراین خواص الکترون این حالت به میزان بسیار زیادی به محیط پیوندهای شیمیایی می

 های داخلی اتم وهایی هستند که پوستهونهای مغزی الکترها بستگی دارد. اما الکترونشیمیایی آن

 های شیمیایی مشارکت ندارند.و در پیوند می کنندنزدیک به هسته را اشغال 

توان ها بستگی دارد. پس میها به میزان بسیارجزئی به محیط شیمیایی آنخواص الکترونی این حالت

مغزی  هایتوان الکتروننتیجه میهای مغزی مستقل از محیط است. در فرض کرد که پتانسیل الکترون

توان پتانسیل ناشی از های ظرفیت را درنظر بگیریم. پس میرا از محاسبات حذف کنیم و فقط الکترون

ه شوند، نیاز بی پیوند تعیین میهای مغزی و ظرفیت در جامدات توسط چگالی بار در ناحیهالکترون

یل توان این پتانسیل موثر را با شبه پتانسابراین میتوصیف چگالی بار در نزدیکی هسته وجود ندارد بن

𝑉𝑃𝑃  جایگزین کرد تا از تکینگی در هسته جلوگیری شود. در نتیجه در فواصل دورتر از هسته پتانسیل ،

های مغزی آن توسط شبه پتانسیل جایگزین شود شبه صحیح را ایجاد کند. به اتمی که هسته و الکترون

 .[98] می شودمارتین استفاده  -های ترولیرشبه پتانسیل SIESTAگویند. در اتم می
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 Kنقاط ویژه  3-8-3 

وابع به محاسبه انتگرال ت یازن یو انرژ یچگال یراز خواص بلور نظ یاریبس استخراج یکه برا گفته شد

𝑓(𝑘)   یرنظ یتناوب = 𝑓(𝑘 + 𝐺) است: یرکه به صورت ز یمدار یلوئناول بر یهاحسر ن سرتا در 

(23-7)          f̅ =
1

ΩBZ
∫ f(k) dk =

Ωcell

(2π)d ∫ f(k) dk=
1

Nk
∑ f(k)k  

در  یطبس یاختهحجم  Ω𝑐𝑒𝑙𝑙 :و  تعداد نقاط : 𝑁𝑘 و  kیدر فضا یطبس یاخته: حجم    Ω𝐵𝑍 : که

 یاختهازاء هر  بهf  یانگین معادل آن م یا و  Kازاء  هر به  f  یانگین: م̅ 𝑓 و بعاد بلور: تعداد ا dو   rی فضا

 است. یمعمول یدر فضا یطبس

تنها به  ییمنما محاسبه  BZ  آن که در کل یرا به جا یرانتگرال اخ توانیآن است که م واقعیت 

̅ f  همان یخوب یبمحاسبه و با تقر خاص k ازاء چند  یحموضوع را توض یبا مثال  .یمست آوردبه را 

 باشد: یرهدف محاسبه انتگرال ز ید. فرض کندهیمیم

(28-7) I1 = ∫ dk sin(k) = cosk 
2π

0
= cos (2π) − cos (0) = 1 − 1 = 0 

I1 انتگرال ینجواب ا یقبا محاسبه دق بنابراین =  .می شود حاصل  0

I1 جواب ینهم توانیم حال = است که مقدار  یندست آورد و آن ا به یزن یگرید یقبه طر را 0

kمیانگین  K  یکعلامت انتگرال( را به ازاء  یر)عبارت ز ل انتگرا = π  ییمنما محاسبه : 

(29-7) f1(k) = sin(k) → sin(k = π) = 0  

 یرا به جا یتناوب یهاانتگرال عبارت توانیمیدرست است و ما م یزن یقاعده در حالت کل این

             . درکدییممحاسبه نما یخوب یببا تقر خاص،K  انتخاب چند با، تنها  K یفضار دیق محاسبه دق

SIESTA می  استفاده  یلوئنبر یدر فضاگیری نمونه برای . [99]1پک -نقاط ازروش منخارست انتخاب

 یندر ا یبند. شبکه می شودزده  تقریبW  یشاخص وزن با k  نقاط یتعداد کم یو انتگرال رو شود

                                                            
0Monkhorst- Pack 
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N به صورت یروش در حالت کل × M × K  و یحکه پارامترها عدد صح باشدمی N. M. K ≠  باشندمی  0

 یبعد یک یساختارها یبرا . روندیمختلف به کار م یوارون در راستاها یفضا یبند و به منظور شبکه

1  ورت به صیگر د یدر دو راستا یتمحدود و c⃗  یدر راستا یدرجه آزادیک ها با  مثل نانولوله × 1 ×

N برای ساختارهای دو بعدی دو درجه آزادی در راستای   و b⃗⃗⃗ و در یک راستای دیگر به صورت  c⃗و  ⃗

1 × M × N  یراستا سه دریت سه درجه محدود یی که دارایساختارها یبراو  a⃗⃗ و  b⃗⃗⃗⃗⃗ و c⃗ مانند 

1  به صورت ها مولکول × 1 ×  ین. بنابراباشدیم نیلوئمنطقه بردرΓ که همان نقطه  می شود انجام 1

وارون آن  یداشته باشد، فضا یقیحق یفضار د یبزرگتر ابعاد ی،هر چه سلول و ساختار مورد بررس

ارون به و یشدن فضا تربا کوچک بنابراینو بالعکس.  خواهد داشت ی( ابعاد کوچکتریلوئن)منطقه بر

 .یازمندیمن یلوئندر منطقه بر کمتری Kو نقاط  یبندتعداد مش
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 فصل چهارم
 نتایج

 
 بررسی خواص فیزیکی جذب سطحی مولکول های گازی روی نانوصفحات اکسید روی

ZnO 
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 مقدمه 4-1

-C2N2 لاینده آ گازهایهای اکسید روی و جذب نانو صفحه  فیزیکی خواصبررسی به فصل ایندر

HCN- HCL-CNCl-H2Sذب جثیر  تأ سیبرر پروژه این هدف  پردازیم.یمها صفحه نانو این سطح روی

 پایدارترینه  ب یافتن دستوو صفحه ها نان الکترونی و ساختاری خواص بر مختلف ازهایگ سطحی

 چوبرچا در ما محاسبات . صفحه های اکسید روی است نانو روی بررسی  مورد گازهای جذب موقعیت

های  داده سازیبهینه ابتدا فصل این در است. گرفته انجام SIESTA محاسباتی کد با چگالی تابعه نظری

های صفحه نانو برای خروجیهایدادهبررسی به سپس دهیم،می انجام بعدی محاسبات برای را ورودی

 را جذب سازیمدل کارخالص،هاینانو صفحه خواص بررسی از پس پردازیم.مینظر موردZnO خالص 

 سطح روی بر توانندمی هامولکول که مختلفی های جذب حالت انرژی یمحاسبه با دهیم ومی انجام

 بر جذب أثیرت آن از پس .می شود انتخاب پایدارترین حالت و ترین بهینه ،وندش جذب هاصفحه نانو

 نواری گاف میزان یمحاسبه به گیرد ومی قرار بررسی مورد ها فحهو صنان یالکترون و ساختاریواص خ

 .پردازیممی جذب از سپ انتقالی بارزان می و

 های اکسید روی انتخاب شده نانو صفحه 4-2 

عداد ( که شامل ت0،5نانو صفحه زیگزاگ اکسید روی )  اند،شده انتخاب تحقیق این برای که ساختارهایی

 75( که شامل تعداد 7،7دسته صندلی )نانو صفحه باشد و همچنین اتم روی می 75اتم اکسیژن و 75

با نوع دسته  (0،5)زیگزاگ نانو صفحه ی نتایج نوع . جهت مقایسهاتم روی می باشد 75اتم اکسیژن و 

و صفحه قابل مقایسه ، چرا که از نظر اندازه طول وعرض نان( استفاده کردیم7،7ز نانو صفحه )صندلی ا

 . دو نوع نانو صفحه را نشان می دهد( شمایی از ابر سلول این  1-4باشد. شکل ) ( می0،5با نوع )
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 )ب(                                                                 )الف(                                      

 (7،7( ب( نانو صفحه دسته صندلی )0،5الف( نانو صفحه زیگزاگ ) ول اکسید رویشمایی از ابر سل: 1 - 4شکل 

 بهینه سازی پارامترها 4-3   

، باید تعدادی از پارامترها را به مورد محاسبات انجام شده و نتایج در ابتدا قبل از ورود به بحث در

. این پارامترها شامل انرژی یش دقت و سرعت همگرایی بهینه کرد، افزامحاسبات منظور کاهش در زمان

 .در فضای وارون است که به اختصار توضیحی در مورد هر یک اشاره خواهیم کرد Kقطع و تعداد نقاط 

  SIESTA محاسباتی کد به کمک  (DFT)چگالی تابعی نظریة از استفاده باتحقیق مطالعات  این در

 .ستا شده نجاما (VDW) نیروی وان دروالس  تقریبو

 

 انرژی قطع   4-3-1   

 انرژی یک بصورت کاربر، توسط آن مقدار و کندمی تعریف را 1حقیقی شبکه نقاط چگالی پارامتر،ینا

   Δxانرژی قطع به طور ضمنی مولفه  .است 100RY فرضپیش  صورت  به  مقدار  این ،می شود  وارد

 .( را تعریف می کند1 -4معادله  ) 2ادله موج تخت قطع) فاصله  بین نقاط در شبکه بندی حقیقی ( مع

 

 

 

 
 : فضای حقیقی شبکه بندی شده2-4شکل  

                                                            
1 Real-space grids 
2  Plane wave cut-off 
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(1-4       )                     if m,h=1       ∆𝑋 =
𝜋

√2𝐸𝑐𝑢𝑡

             =
𝑘𝑐

2ℎ2

2𝑚𝑒
 𝐸𝑐𝑢𝑡           =

𝜋

∆𝑋
 𝐾𝑐  

 قطع مش بنابراین باشد،می الکترون جرم  𝑚𝑒و قطع انرژی E𝑐𝑢𝑡 و قطع تخت موج بردار  Kcآن در که

  قیحقی یشبکه در شود، بیشتر قطع انرژی مقدار چه هر است. حقیقی شبکه فضای دقت به مربوط

 روی گیری انتگرل در آنها از بیشتری تعداد نتیجه در ،می شود بیشتر آنها تعداد و کمتر، نقاط یفاصله

 .می شود حقیقی یشبکه در گیری انتگرال دقت افزایش باعث این و می کنند مشارکت فضا این

 در فضای وارون  K بردار شبکه بندی و تعداد نقاط 4-3-2

ه ک اآنج از است. زیاد بسیار هاالکترون تعداد نتیجه در و ها مات تعداد ،محدود نا تناوبی جامد یک در

 ارب چگالی مثل هاییکمیت یمحاسبه برای باید اند،گسترده جامد یههم روی ایذره تک موج توابع

n(r)  ینقطه در  r، شوند. محاسبه اند، ستردهگ فضا در محدود صورت به که موج توابع زیادی تعداد 

 کموج ت تابع تعداد Ne~1023 محاسبه یمساله توانیممی (2-4معادله  (بلوخ یقضیه از بااستفاده

Ψi ایذره (
1
r

Ψnkی  مساله به را( (
1
r

 کاهش نوار محدودی تعداد ازای به و بریلوئن اول منطقه در  (

 .دهیم

(2-4                                                         )                         Ψ𝑛(𝐾𝑈𝑟𝑙 + 𝑅𝑈𝐿) = Ψ𝑛(𝐾𝑢. 𝑟𝑢𝑙)𝑒(𝑖 𝐾𝑈𝑅𝑈𝐿) 

ی یرگانتگرالوان تمی اند،مشابه بسیار هستند هم نزدیککه  Kنقاط  به مربوط توابع موج که جا آن از

ای تهناپیوس یهمجموع روی جمع با را  kنقاط یهمه روی ( شد داده توضیح قطع انرژی بخش در که)

 را بریلوئن اول یمنطقه در  kنقاط تمام ازای به موج توابع باید اصولا  چه اگر زد. تقریب  kاز نقاط

 گرالانت برای باشیم. داشته را نقاط این از محدودی تعداد در موج توابع است کافی لعم در اما بدانیم،

روش های متعددی برای برای ایجاد . بندی کنیم ، باید فضای وارون را شبکهنقاط این روی گیری

روش  از آن بهره می بریم SIESTAروشی که در کد  ،مراجع ارائه شده استدر  Kشبکه نقاط 
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 که پذیردمی انجام ساختار ای دوره و آزادی راستاهای در بکه بندیباشد. شمی پکمنخارست

 منظور به  (K, M, N≠0 ) صحیح اعداد پارامترهااین . باشدیم N×M×K صورت به کلیحالتدر

مثل  آزادی درجه سه با هایی ستمسی برای . باشندمی مختلف راستاهای در وارون بندی فضای شبکه

 برای  (N×N×N) صورت به دارند  (c=b=a) یکسان یکهبش بردارهای که یاکپه های سیستم

 c راستای در محدودیت درجه و a,b با دو درجه آزادی در راستای ها گرافن مثل بعدی دو هایشبکه

 و ها سیمنانو ها،نانولوله بعدی همانند یک شبه و بعدی یک ایبرای ساختاره، ) ×1N×N) صورت به

 سه درجه با ساختارهایی برای و)  N) ×1×1صورت به  cراستای در آزادی درجه با ها نانو ریبون

 و سلول هچ . هرپذیردمی انجام 1×1×1صورت به ها لکولوم همانند a,b,c راستای سهدر محدودیت

 (بریلوئنآن )منطقه  وارون ، فضایداشته باشد فضای حقیقی در بزرگتری ابعاد ما بررسی مورد ساختار

  .بلعکس ومتناسبا  ابعاد کوچکتری خواهد داشت 

 

 

 خالص زیگزاگ و دسته صندلی   ZnOتعیین پارامترهای ورودی نانوصفحه  4-3-3

 انرژی قطع 4-3-3-1

، محاسبات روی نانوصفحه دسته  ZnO( خالص n,n( و دسته صندلی )n,0فحات زیگزاگ )از بین نانوص

( انجام شده است. ابر سلول این دو نانوصفحه طوری انتخاب 5,0( و نانو صفحه زیگزاگ )7،7صندلی )

های اند که اولا طول هر دو نانوصفحه تقریبا  یکسان و همچین هر دو نانوصفحه دارای تعداد اتمشده

(را 7،7سه برابر  و نانو صفحه واحد)  z( در راستای محور0،5باشند به این منظور نانو صفحه واحد ) کسانی

، باعث افزایش سرعت محاسبات و افزایش سرعت انتخاب درست پارامتر انرژی قطعپنج برابر کردیم. 

ژی قطع بهینه منظور یافتن انر. به می شودهمگرایی و افزایش دقت در امر محاسبات و کاهش خطا 

، غیر از انرژی قطع در فایل ورودی معین و همچنین دیگر پارامترها به K، به ازای تعداد نقاط قطع شده

و با  ،تا خطایی در محاسبات صورت نگیرد پارامترهای ورودی دیگر را نیز دقیق و بالا در نظر گرفتیم



62 
 

. نتایج حاصل شده متفاوت پرداختیمهای ، به بررسی انرژی قطعدادن انرژی قطع در هر مرحله تغییر

 .گزارش شده است 7-4و شکل 1-4، در جدول ی خالصبرای دو نوع نانوصفحه

 (7,7( و نانوصفحه خالص )5,0نانوصفحه خالص )انرژی کل بر حسب انرژی قطع برای : 1-4جدول              

 قطعانرژی 155 255 755 455 055 655 355

(Ry) 

 انرژی کل -19802/ 475 -19807/ 197 -19807/ 227 -19807/ 475 -19807/ 725 -19807/ 726 -19807/ 771

(eV()5,0) 

 انرژی کل -11915/ 120 -11911/ 839 -11911/ 972 -11911/ 981 -11911/ 991 -11911/ 997 -11911/ 993

(eV()7,7) 

      

 

 

 

 

 

 

 

 (7,7( ب( نانوصفحه خالص )0،5فحه خالص )انرژی قطع بر حسب انرژی کل الف( نانوص : نمودار7-4شکل 

ی زیگزاگ تغییرات انرژی کل بر حسب انرژی قطع برای نانوصفحه 7-4شکل  و 1-4با توجه به جدول 

(5,0 )ZnO  تقریبا ازRy 455 ( 7،7ی دسته صندلی )به بعد مقادیر انرژی یکسان است و برای نانوصفحه

ZnO  تقریبا ازRy 755 و بنابراین در محاسبات مقدار  باشدی یکسان میبه بعد مقادیر انرژ Ry455  را

( را به عنوان 7،7) ZnOرا برای نانوصفحه دسته صندلی  Ry755( و مقدار 5,0) ZnOبرای نانوصفحه 

 .ایمانرژی قطع بهینه انتخاب کرده
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 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط  بردار شبکه 4-3-3-2

ها و نیز تعداد الکترون ها در یک جامد تناوبی و از آنجا که توابع و اتمبه دلیل زیاد بودن اعداد    

هایی مثل چگالی بار ای روی کل جامد گسترش پیدا کرده است باید برای محاسبه کمیتموج تک ذره

n(r)  ، در نقطهr دشو، محاسبه رت محدود در فضا گسترده شده استتعداد زیادی توابع موج که به صو .

. که برای باشدمی ( N×M×Kبندی یک ساختار به صورت ) آزادی در حالت کلی برای شبکهراستای 

بعد از بهینه . باشدمی )N×M1×) های دو بعدی مانند نانو صفحات با دو درجه آزادی به صورتساختار

جا که . از آندر هر راستا از فضای وارون است K، مرحله بعدی بهینه سازی تعداد نقاط سازی انرژی قطع

شرایط مرزی اعمال شده به این صورت است که  باشد،ساختار مورد نظر نانوصفحه است و دو بعدی می

کنش در این راستا به اندازه کافی خلا منظور شده تا از بر هم aدر یک راستای  a,b,cاز سه راستای 

جمله انرژی قطع بهینه . حال همانند بهینه سازی انرژی قطع ابتدا تمامی پارامترها از جلوگیری شود

با  N×N1×و با توجه به راستای آزادی نانو صفحه که به صورت  کنیمشده را در فایل ورودی وارد می

. کنیمدر هر مرحله و بررسی انرژی کل مقدار بهینه را برای بردار شبکه بندی پیدا می Nتغییر دادن 

رای . نتایج بایماستفاده نموده حاسبات بعدیمتر بهینه شده برای ملازم به ذکر است که از این دو پارا

 گزارش شده است . 4-4و شکل  2-4هر دو نانوصفحه خالص در جدول 

 

 (7،7( و نانوصفحه خالص )5,0نانوصفحه خالص )برای  Kانرژی کل بر حسب تعداد نقاط: 2-4جدول

 Kتعداد نقاط 2×2 7×7 4×4 0×0 6×6

 eV انرژی کل -19807/ 26057 -19807/ 7110 -19807/ 7186 -19807/ 7199 -19807/ 7252
(5,0) 

 انرژی کل -11915/ 30587 -11911/ 8591 -11911/ 9472 -11911/ 9321 -11911/ 9397

eV (7،7) 
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 (7,7( ب( نانوصفحه خالص )0،5بر حسب انرژی کل الف( نانوصفحه خالص ) K تعداد نقاط نمودار: 4-4شکل 

برای نانوصفحه  K، تغییرات انرژی کل بر حسب تعداد نقاط  4- 4شکلو  2-4با توجه به جدول 

. و بنابراین به بعد مقادیر یکسان است 7از  ZnO( 5,0( و نانوصفحه زیگزاگ )7،7دسته صندلی )

بهینه انتخاب   Kرا به عنوان تعدا نقاط  7زیگزاگ و دسته صندلی مقدار  Nدر محاسبات برای 

 . گردید

 هایهمجموعه پا 4-3-3-3

 کند انتخاب یک پایه مناسبهایی که به افزایش دقت در محاسبات کمک مییکی دیگر از کمیت   

 سوم توضیح طور که در فصل. همانتشکیل دهنده ساختار مورد نظر استهای های اتمبه ازای اوربیتال

های ز پایهشم را بر حسب ترکیب خطی ا -ای کوهنتوابع موج تک ذره SIESTA، کد داده شده است

های چندگانه زتا بسط وسط تعدادی از پایه می تواندهای اتمی . پایهدهدهای اتمی بسط میاوربیتال

( عموما  جوابی با کیفیت بالا با هزینه محاسباتی کم و درکمترین  1DZP داده شود زتای دوگانه قطبیده )

 .ایم، استفاده کردههای اتمیلاوربیتا . پس در تمام محاسبات از این پایه به ازایکندزمان فراهم می

 

                                                            
1 Duble Zeta 
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 ) زیگزاگ و دسته صندلی (ZnO های خالص بررسی خواص فیزیکی نانو صفحه 4-4

 سازی ساختارهابهینه 4-4-1

ررسی ب از قبل یدبا محاسبات، اولین عملی که نیاز برای انجام بهینه سازی پارامترهای مورد از بعد

 طتوس این قسمتباشد. در می ها موقعیت اتم و سازی ساختار بگیرد، بهینه الکترونی انجام خواص

 .می شود پرداخته ینیروهای بین اتم دینامیک یونی و مطالعه به (MD)لی دینامیک مولکو رهیافت

 میوغه شیب روش از محاسبات دری ول دارد، وجودامر های دینامیک مولکولی متفاوتی برای اینروش

( CG )  انرژی  زمانی که تا می کنندتغییر  های اتمی دائما جایگاه موقعیت و آن توسط که استفاده شد

 یاتمین ب یروین دقت .یابد می ادامه کمینه شود ها، یون و ها ازای موقعیت اتم سیستم بهو ساختار کل

 به توانمی ساختاربهینه کردن با شود. ورودی تعریف می پارامتر عنوانبه تغییرات آن، بیشینه و

 بررسی خواص منظور اتمی، به پیوندهای همچنین طول ی تعادلی وهای شبکهاتمی، ثابت هایجایگاه

ای صفحه ه نانو برای محاسبات شده گرفتهنظرترین پارامترهای ورودی در مهم. یافت الکترونی دست

 .آمده است 4-4و  7-4درجدول  (روی ) دسته صندلی و زیگزاگ خالص اکسید 

 

 خالص ZnO( 7،7:پارامترهای ورودی محاسبات ، برای نانوصفحات دسته صندلی ) 7-4جدول 

 (CGشیب همیوغ) ⟸(MDروش دینامیکی مولکولی) شبه پتانسیل ⟸تقریب کد

  eV/ ang54 /5   ⟸همگرایی نیرو VDW(BH) ⟸ تعادلی-تابعی همبستگی

 (DZPدوگانه قطبیده) ⟸هامجموعه پایه K ⟸ 7×7×1بردار شبکه بندی فضای 

 5−10 همگرایی چگالی بار Ry 755 ⟸انرژی قطع
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 خالص ZnO( 0،5های زیگزاگ )پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه :4-4جدول 

 (CG)شیب همیوغ ⟸(MDروش دینامیکی مولکولی) شبه پتانسیل ⟸ تقریب کد

 eV/ ang54 /5 ⟸همگرایی نیرو VDW(BH) ⟸تبادلی -تابعی همبستگی

 (DZP)دوگانه قطبیده ⟸هامجموعه پایه K ⟸ 7×7×1بردار شبکه بندی فضای 

  5−10 همگرایی چگالی بار Ry 455 ⟸انرژی قطع

 ZnOخواص ساختاری نانو صفحه های خالص  4-4-2

 ثابت شبکه 4-4-2-1

 شبکه بردار سه با واحد سلول یک تخصیص توسط تناوبی سیستم یک ،SIESTA  یمحاسبات کددر

  عادیاب محدودیت دارای نظر مورد سیستم اگر .می شود تعیین سلول این داخل در هااتم مکان تعیین و

 از و کرد اعمال را سبامن یمرز شرایط توانمی محدودیت، راستاهای در مناسب ءلاخ اعمال با د،شبا

اگ صفحات زیگز نانو ما بررسی مورد سیستم که آنجا کرد. از نظر صرف راستاها آن در هااتمکنش برهم

 ک، در یهر دو نوع نانو صفحه بررسی شده ، لذا برایی دارای ساختار دو بعدی می باشندو دسته صندل

ای در نظر گرفته شده ای دوره( راست  c. و راستای )ر گرفته شده استخلاء مناسب در نظ( a راستای ) 

 واهلش رآیندفر د. ( بهره برده شد CG. در نهایت برای واهلش ساختارها  از روش شیب همیوغ ) است

ه طی این فرآیند هم پارامترهای شبک که منظور بدین شد، فعال شبکه پارامترهای تغییر گزینه ساختارها

در نظرگرفته شد  . از آنجا که در یک  راستا خلاءهای داخل شبکه تواما  بهینه شوندو هم موقعیت اتم

. در این تحقیق برای می باشند c ،b، پارامتر محوری شبکه رهای شبکه که قابل بررسی می باشدپارامت

دیم زیرا گرچه از نظر ( استفاده کر7،7( و دسته صندلی )0،5مقایسه بهتر نتایج نانو صفحه زیگزاگ )

نانو صفحه  b،c. پارامتر شبکه هستندثابت شبکه تقریبا  با هم مساوی تفاوت هستند اما از نظرکایرالیتی م

 گزارش شده است . 0-4ها در جدول 
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 ZnO نانو صفحات خالص b،cپارامترهای ثابت شبکه  درراستای محوری  :0-4جدول 

 نانو صفحه تعداد اتم )ابرسلول ( b (A°) ثابت شبکه c(A°)  ثابت شبکه

 (0،5زیگزاگ ) 65 16/ 314295 13/ 735

 (7،7دسته صندلی) 65 13/ 735 16/ 314295

 

 طول و زوایای پیوند 4-4-2-2

ضلعی ( را برای یکی از شش Zn-O) O و Znقصد داریم طول پیوند تعادلی  و زوایای بین  ادامهدر 

های مورد نظر مولکول ( قبل از جذب0-4)شکل  ZnOسته صندلی ( ، دهای  وسط نانو صفحه )زیگزاگ

 .گرد آوری شده است 3-4و  6-4یج این گزارش در جدول . نتاگزارش کنیم

 

 

 

 (7،7ب( حالت دسته صندلی )       (            0،5الف( حالت زیگزاگ )

 Znاتم های   بنفشو رنگ  Oقرمز اتم های رنگ ،: اتم های شش ضلعی انتخابی نانو صفحه اکسید روی0-4شکل 

 شش ضلعی مقابل مولکول جذب شده ) مقادیر بر حسب آنگستروم ( Oو  Zn: طول پیوندهای بین اتم های 6-4جدول 

𝑑6−1 𝑑5−6 𝑑4−5 𝑑3−4 𝑑2−3 𝑑1−2 ساختار 

 (0،5زیگزاگ) 1/ 8909 1/ 8908 1/ 8961 1/ 8909 1/ 8961 1/ 8908

 (7،7دسته صندلی ) 1/ 8903 1/ 89030 1/ 89035 1/ 89035 1/ 89030 1/ 89035

 شش ضلعی مقابل مولکول جذب شده ) مقادیر بر حسب درجه ( Zn و Oهای : زوایای بین اتم 3-4جدول 

6-1-2 

O-Zn-O 

0-6-1 

Zn-O-Zn 

4-0-6 

O-Zn-O 

7-4-0 

Zn-O-Zn 

2-7-4 

O-Zn-O 

1-2-7 

Zn-O-Zn 

 ساختار

 (0،5زیگزاگ ) 125/ 5548 125/ 5511 119/ 9913 125/ 5526 119/ 9993 119/ 9998

 (7،7دسته صندلی ) 119/ 96947 125/ 51028 125/ 51028 119/ 966947 125/ 51028 125/ 51028
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شده در این تحقیق برای نانو صفحه  بهینهZnO ر  نانو صفحه د Zn-O مقدار میانگین طول پیوند 

آنگستروم بدست آمد که در  1/ 89031و برای نانو صفحه دسته صندلی   آنگستروم1/ 89097زیگزاگ

 آنگستروم   975/1مقدار مقدار تجربی  طول پیوند   مقالات  برابر با   واقعیت  است.  با خوبی  توافق 

 9999/119برای نانو صفحه زیگزاگ  ZnOهمچنین مقدار میانگین زوایای شش ضلعی  ]. 155[می باشد

. مشاهده می شود طول پیوند درجه محاسبه شد9990/119ی نانو صفحه دسته صندلی  درجه  و برا

ر نانو صفحه دسته صندلی برابتقریبا  ( 0،5میانگین و مقدار میانگین زوایا برای نانو صفحه زیگزاگ )

  ( است.7،7)

 صندلی( دسته)زیگزاگ،  ZnOبررسی خواص الکترونی نانوصفحات خالص  4-4-3

 از شده، بهینه ساختاری پارامترهای دادن قرار با ساختارها، سازیبهینه و واهلش یحلهمراز بعد  

 خواص یمطالعه به شده، بهینه یشبکه هایثابت به مربوط پارامترهای و اتمی های موقعیت جمله

 چگالی و نواری ساختار یمطالعه هب بخش ایندر پردازیم.می خالص  ZnOانو صفحه های ن الکترونی

 .دشو می پرداخته صندلی خالصدسته و زیگزاگ ZnO صفحه های  نانو جزئی و کلی هایحالت

 بررسی ساختار نواری  4-4-3-1

 

م می شود تا انرژی فرمی بدست حال برای محاسبه ساختار نواری ابتدا محاسبات خود سازگار انجا       

ون ر، انتخاب مسیر  مناسب انتگرال گیری در فضای وابعد از انجام محاسبات خود سازگاره مهم . نکتآید

رین . این مسیر ها دارای بیشتنرژی می باشدن به منظور  محاسبه نوارهای ادر  ناحیه کاهش ناپذیر بریلوئ

 بالا در مرزاط با تقارن و غیره به طور گسترده برای نق   M , L , K , Z , X , Γنام های  تقارن می باشد.

، مسیر می باشد b,c، ساختار دو بعدی در راستای محوری منطقه به کار می رود. از آنجا که سیستم

صورت ( -Gamma –K -Gamma ) M ازانتگرال گیری در فضای وارون برای محاسبه ساختارهای نواری 

شکل های در تمام  .شوندردارهای شبکه وارون معین می حسب ب.که مختصات نقاط برگرفته است

ان افقی مستقیم  نش ، سطح انرژی صفر بیانگر موقعیت تر از فرمی می باشد که با خطساختار نواری
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  (Ec−Efاختلاف سطح انرژی کمینه نوار رسانش نسبت به تراز فرمی )  8-4. در  جدول داده شده است

 همچنین اندازه گاف نواری موقعیت تراز فرمی و ، (E𝑓−E𝑣)و بیشینه نوار ظرفیت  نسبت به تراز فرمی 

 خالصصفحه  برای نانو آمده نواری بدست ساختار .برای نانو صفحه های مورد بررسی گزارش شده است

   مشخص 8-4جدول از همانطورکه اند.شدهرسم  6-4در شکل  (7،7) صندلی دسته و (0،5)زیگزاگ 

 نانو و ولت الکترون 2/ 18483 حدود در مستقیمنواری  ( دارای گاف 0،5) گزیگزاصفحه  نانو شود، می

 باشد. می ولت الکترون 2/ 18388 حدوددرمستقیم  نواری گاف دارای ( نیز7،7)صندلی  دسته صفحه

روی  داکسی گاف نواری نانو صفحه زیگزاگ با ف نواری نانو صفحه دسته صندلیگا که می شود مشاهده

  است.برابر 

 

                            

                 

 

 )ب(                               )الف(                                               

 دسته صندلی  ب( زیگزاگ  الف(  ZnOساختار نواری نانو صفحه های خالص  6-4شکل 

 و موقعیت تراز فرمی  آن ها نسبت به نوارهای انرژی ZnOحه های خالص گاف نواری نانو صف :8-4جدول    

 نانو صفحه موقعیت تراز فرمی Ef-Ev(ev) Ec-Ef(ev) (ev) گاف نواری

 (0،5زیگزاگ ) -2/ 899995573  1/  12790 -1/ 56592 2/ 18483

 (7،7دسته صندلی ) -2/ 89345218 1/ 11740 -1/ 53147 2/ 18488

 (PDOS( و جزیی ) DOS) به چگالی حالت های کلی محاس 4-4-3-2

 

 عمودی چین خط با که دهدمینشان را فرمی تراز موقعیت صفر، انرژی سطح هاشکل یهمه در  

+ در نظر گرفته شده eV0تا  -eV0 بین هاحالت چگالی رسم برای انرژی، ی بازه است. داده شده نشان

 اتم نوع دوهر گرچه نظر، مورد هصفح نانو دو برای کلی هایحالت چگالی هایشکل به جهتو با. است

 شکل در نواری گاف مقدار و هاپیک به مربوط نتایج دارند. هاحالت چگالی ایجاد در سهمی نوار، دو در
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 شد، رسم لا قب که نواری ساختار نمودار در نواری گاف مقدار و ترازها تجمع نتایج با ها حالت چگالی

  Zn های اتم بین اوربیتالی هیبریداسیون از ناشی نوار دو در شده ایجاد هایحالت چگالی است. یکسان

 جادای هایحالت چگالی گیریشکل در هااتم تک تک اوربیتالی سهم شدن تر مشخص برای است. O و

 برای جزئی هایحالت چگالی شکل لذا داریم. هاآن جزئی هایحالت چگالی رسم به نیاز نوارها، در شده

 .اندشده رسم 8-4شکلدرصفحه  نانو نوع دو هر برای ،OوZn  اتم دو

 
                )الف(                                                       

 

 

 

 

 

 )ب(                                   )الف(                                                     

 الف ( زیگزاگ ب( دسته صندلی  ZnO نانو صفحه خالص کلیهای :  چگالی حالت 3-4شکل 

 

 

 

 

 

 
 )ب(                                                  )الف(                                                 

 الف ( زیگزاگ ب( دسته صندلی  ZnO نانو صفحه خالص جزئی های:  چگالی حالت 8-4شکل 

 

 

 

 سهم بیشتریندر هر دو نانو صفحه ظرفیت  نوار در ،می شود مشاهده 8-4در شکل  کههمانطور

 هر دو در رسانش نواردر و  Znاتم 3d آن از بعد و O مات 2P های وربیتالا مربوط به ،هاحالت چگالی در

 4S  اوربیتال هایبه مربوط  ها، حالتچگالی در  سهم بیشترینو دسته صندلی   نانو صفحه زیگزاگ

 ناشی نوار دو هر در فرمی تراز اطراف هایحالت کلی طور به .باشدمی O اتم 2Pبعد از آن و Zn اتم  

 چگالی نقش شکل ها، به توجه با باشند.می Znاتم 4S  و Oاتم  2P بین اوربیتالی هیبریداسیون از

سهم در نوار رسانش   و Znاتم   4Sوبعد از آندر نوار ظرفیت  Oم ات  2Sاوربیتال های  هایحالت
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 توانمی و باشدمی اندک بسیار شده رسم ی انرژیبازه در ، Oاتم 2S و بعد از آن   Znاتم 3d اوربیتال

 هایالکترون جایگزیدگی به موضوع این که اندشده توزیع مغزی یناحیه در هاحالت این که گرفت نتیجه

 .ددار اشاره هااین اوربیتال

 بندی جمع4-5

 مربوط پارامترهای از تعدادی خطا کاهش و محاسبات دقت افزایش منظور به ابتدا قسمت این در

 به سپس کردیم. سازی بهینه را (7،7)صندلی دسته و (0،5) زیگزاگ انتخابی ZnO صفحه  نانو به

 نانو دو نوع که هر رسیدیم نتیجه این به و پرداختیم نظر مورد هایصفحه نانو الکترونی خواص بررسی

( دارای گاف نواری 0،5) زیگزاگصفحه هستند، نانو نیمرسانا ZnO فحه زیگزاگ و دسته صندلی ص

 لکترونا  2/ 18488 مستقیم نواری گاف دارای (7،7نانو صفحه  دسته صندلی ) و2/ 18483مستقیم 

 سازی مدل آشکارساز، عنوان به ZnOصفحه  نانو بررسی منظور به کار یادامه در حال .می باشد ولت

 های مولکول جذب اثر ادامه در و دهیممی انجام را هاصفحه نانو سطح روی گازی مولکول چند جذب

 .نماییممی بررسیها صفحه نانو الکترونی  و ساختاری خواص روی  را نظر مورد

 

 های گازی جذب مولکول 4-6

 

 بررسی و( 7،7) ( و دسته صندلی0،5زیگزاگ ) ZnOصفحه های  نانو سلول ابر انتخاب از پس   

 نانو دو این روی گازی هایمولکول جذب بررسی و سازیمدل به ها، آن الکترونی و ساختاری خواص

 که است شده تشکیل مختلفی های اتم از ها مولکول وها صفحه نانو پژوهش این پردازیم. درمی صفحه

 .است معرفی شده 9- 4 جدول در هااتم این
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 ها در این پژوهشی ساختارهای تشکیل دهنده: معرفی اتم 9-4جدول 

S N C Cl H O Zn نام اتم 

    
   

شکل و 

 رنگ

  

 سازی جذب فیزیکی مدل 4-6-1

 

استفاده  ATK افزار نرم از ،موردنظر هایصفحهنانو  روی گازی هایمولکول جذب سازی مدل برای   

 افزار نرم محیط داخل نظر مورد مولکول با همراه را نظر مورد ینانو صفحه که صورت بدین  .کردیم

 نزدیک نانوصفحه سطح به را مولکول و گرفته نظر در ثابت هااتم موقعیت نظر از را نانوصفحه ،داده قرار

 مولکول (ه شوند جذب و نانوصفحه ( ( جاذب ی ماده دو ختلفم سطوح و موقعیت به توجه با .کنیم می

               اهمیت پر حالات توضیح به اینجا در .دارد وجود جذب برای زیادی بسیار حالات تعداد ،)گازی

( 9- 4شکل )  ، درای جذب مولکول روی سطح نانو صفحهمعمول بر فعال های موقعیت. پردازیم می

یک شامل ها و ساختارهایی استفاده شده است که هر ر این پژوهش از مولکول. دنشان داده شده است

های مجزا در جدول ها را با رنگ. به منظور تمییز دادن اتم ها طی تحقیق آندو یا چند اتم  می باشند

ا در موقعیت های گاز ر HClحال برای یافتن بهترین موقعیت جذب برای گاز  .ایممعرفی کرده 4-9

به سطح نانو صفحه زیگزاگ  15-4به صورت عمودی و افقی طبق شکل    ClوH از سر اتم   9-4  شکل

انرژی جذب بهینه  .و سپس انرژی جذب را محاسبه می کنیم نمودهنزدیک  ZnO و دسته صندلی 

و 15-4در جدول . ت برای جذب مولکول گازها می باشد)منفی ترین انرژی( نشان دهنده بهترین موقعی

که درجداول فوق اندیس های ستون . محاسبه نموده ایم HClی جذب را برای گاز انرژ دیرمقا 4-11

اولین اندیس نشان دهنده ی اتمی است که مولکول گاز  ،بیانگر حالت های جذب  مولکول استاول که 

بیانگر جذب   M، بیانگر جذب عمودی A ؛دومین اندیس ؛ن اتم به نانو صفحه نزدیک می شوداز سر آ
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-4شکل  4تا 1( و اندیس سوم بیانگر اتمی از نانو صفحه )یا بیانگر کلی از موقعیت های  افقی ) زیموا

بیانگر جذب مولکول گاز روی عمود  (Zn-O)  مولکول گاز روی آن جذب می شود. می باشد(که 9

 بیانگر جذب مولکول گاز روی مرکز شش ضلعی است. Centerو  Zn-Oمنصف پیوند 

 

       ( بالای اتم 1جذب مولکول روی سطح نانو صفحه اکسید روی  )ش چهار حالت )جایگاه فعال : نمای 9-4شکل

O  2)  روی عمودمنصف پیوند  Zn-O7)  بالای اتم  Zn4)  بالای مرکز شش ضلعیZnO 

 بر روی نانو صفحه زیگزاگ  HClهای مختلف گاز  بر روی موقعیت )بر حسب الکترون ولت(:انرژی جذب15-4جدول 

(0،5) 

Eads Egas HCl Enanosheets(5−0) ETotalnanosheet+gas حالت جذب 

829962 /0- 290519 /435- 94370 /09009- 532771 /65576- H-A-O 

085127 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 8224924 /65576- H-M-O 

158316 /5- 290519 /435- 94370 /09009- 701580 /65575- Cl-A-O 

754290 /2- 290519 /435- 94370 /09009- 046664 /65572- Cl-M-O 

849287 /0- 290519 /435- 94370 /09009- 591602 /65576- H-A-Zn 

879078 /0- 290519 /435- 94370 /09009- 581953 /65576- H-M-Zn 

758932 /5- 290519 /435- 94370 /09009- 001741 /65575- Cl-A-Zn 

999906 /1- 290519 /435- 94370 /09009- 242720 /65572- Cl-M-Zn 

16052 /5- 290519 /435- 94370 /09009- 453789 /65575- H-A-(Zn-O) 

041549 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 387418 /65576- H-M-(Zn-O) 

706808 /5- 290519 /435- 94370 /09009- 099223 /65575- Cl-A-(Zn-O) 

428270 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 635454 /65576- Cl-M-(Zn-O) 

045123 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 382496 /65576- H-A-Center 

673690 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 885564 /65576- H-M-Center 

440504 /5- 290519 /435- 94370 /09009- 683427 /65575- Cl-A-Center 

022588 /6- 290519 /435- 94370 /09009- 364403 /65576- Cl-M-Center 
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بر روی نانو صفحه دسته   HClهای مختلف گاز  روی موقعیت)بر حسب الکترون ولت( :انرژی جذب 11-4جدول 

 (7،7) صندلی 

Eads Egas HCl Enanosheets(3−3) E𝑇𝑜𝑡𝑎𝑙𝑛𝑎𝑛𝑜𝑠ℎ𝑒𝑒𝑡+𝑔𝑎𝑠 الت جذبح 

792170 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 083424 /65576- H-A-O 

137780 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 468634 /65576- H-M-O 

260314 /5- 290519 /435- 95523 /09009- 461557 /65575- Cl-A-O 

268824 /2- 290519 /435- 95523 /09009- 464117 /65572- Cl-M-O 

84494 /0- 290519 /435- 95523 /09009- 545229 /65576- H-A-Zn 

842813 /0- 290519 /435- 95523 /09009- 578156 /65576- H-M-Zn 

135044 /5- 290519 /435- 95523 /09009- 760877 /65575- Cl-A-Zn 

963291 /1- 290519 /435- 95523 /09009- 162085 /65572- Cl-M-Zn 

900422 /1- 290519 /435- 95523 /09009- 105311 /65572- H-A-(Zn-O) 

498331 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 694565 /65576- H-M-(Zn-O) 

282744 /5- 290519 /435- 95523 /09009- 433677 /65575- Cl-A-(Zn-O) 

001189 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 346430 /65576- Cl-M-(Zn-O) 

0689 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 367316 /65576- H-A-Center 

089579 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 384728 /65576- H-M-Center 

726882 /5- 290519 /435- 95523 /09009- 022131 /65575- Cl-A-Center 

069168 /6- 290519 /435- 95523 /09009- 364403 /65576- Cl-M-Center 

 

روی نانو  HClو مقدار انرژی جذب برای موقعیت های مختلف جذب مولکول جه به جداول فوق با تو

در حالت  ( Centerیا  4( مشاهده می شود موقعیت مرکز شش ضلعی )موقعیت 0،5صفحه زیگزاگ )

بهترین  دارای کمینه انرژی والکترون ولت  -6/ 673690با انرژی جذب  Hمولکول از سر اتم جذب افقی 

در عمودی مولکول از سر اتم کلردر حالت جذب  می باشد و HClعیت برای جذب مولکول گاز موق

 می باشد.انرژی  دارای بیشینه الکترون ولت -5/ 440504با انرژی جذب   موقعیت مرکز شش ضلعی

و برای حالت   ضلعیموقعیت مرکز شش  ،ته صندلی  نیز بهترین موقعیت جذببرای نانوصفحه دس

بیشینه انرژی در این  و می باشد الکترون ولت  -6/ 089579با انرژی جذب  Hز سر اتم جذب افقی ا

 الکترون ولت-726882/5با انرژی جذب  Clاز سر اتم  عمودی برای جذب مولکول در حالت موقعیت 

چه برای جذب مولکول  به صورت افقی و چه عمودی نسبت به دیگر  (Center)  4موقعیت . می باشد

کمترین انرژی جذب و بهینه حالت برای جذب مولکول می باشد در تمام حالت ها  جذب  اموقعیت ه
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از  و هر دو حالت جذب افقی H جذب عمودی از سر  ،جذب فیزیکی  و Clاز سر اتم  عمودی مولکول

نشان دهنده ی  eV 1- جذب شیمیایی است ، زیرا انرژی جذب کمتر )منفی تر( از  Clو  H سر اتم 

بهترین موقعیت جذب برای نشان دهنده ی جذب فیزیکی می باشد.  1eV- ایی و بیشتر ازجذب شیمی

همه ساختارها مرکز حلقه شش ضلعی است چرا که وقتی مولکول  در مرکز حلقه ی شش ضلعی قرار 

انرژی جذب در حالت   .همپوشانی داشته باشد Oو  Znمی تواند با تعداد بیشتری از اتم های ، می گیرد

ی جذب از حالت افقی می باشد که نشان دهنده ( 1eV-از  بیشتر )بزرگاز سر اتم کلر  مودی های ع

انرژی جذب و عمودی از سر اتم هیدروژن  ،از نوع فیزیکی هستند و در  حالت های جذب افقی گاز

 .نانو صفحه و مولکول گاز است ی جذب شیمیایی بیننشان دهندهکه (1eV-از  کمتر)است  کوچک

دارای  Zn-O بعد از موقعیت مرکز شش ضلعی موقعیت وسط طول پیوند  11-4و  15-4دول  طبق ج

 Znکمینه انرژی جذب در دو حالت افقی و عمودی می باشد که دلیل آن همپوشانی مولکول با دو اتم 

  .باشدمی   Oو

 موقعیت در را مولکول که این از پس است لازم جذب، تعادلی ی فاصله بهترین یافتن برای حال

آنگستروم  5/ 0نظر گرفته و سپس در هر مرحله  درآنگستروم 5/ 0 را آن ی فاصله ،دادیم قرار نظر مورد

 و ها حالت تمامی که این از پس .دهیمآنگستروم ادامه می 4ر را تا مولکول را دورتر می بریم و این کا

 یهمه پیکربندی، پایدارترین کردن و پیدا جذب انرژی یافتن برای ،کردیم سازی شبیه را ها فاصله

 آوردن بدست برای ،هاتی حالهمه سازی بهینه از پس می کنیم. بهینه را شده ساخته هایحالت

 انرژی باید ،جایگاه ها ازاین هرکدام در مطالعه مورد گازی مولکول های قرارگیری موقعیت پایدارترین

 های انرژی ی با مقایسه سپس و بیابیم فتهگر قرار آن روی که سطحی به نسبت را مورد نظر گاز جذب

 (باشد می ت جذبموقعی پایدارترین یدهنده نشان جذب انرژی مقدار کمترین) آمده بدست جذب

 .کندمی انرژی میل مقدار کمترین یعنی حالت پایدارترین سمت به همواره طبیعت دانیم می که چرا

 بصورت مجزا جذب از قبل را نظر مورد طحس و مولکول انرژی باید جذب انرژی آوردن بدست برای
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آید. بدست جذب انرژی مقدار تا کنیم کم سطح و گاز یمجموعه کل انرژی مقدار از و کرده محاسبه

 .]151،152،157[بیان شده است  7-4معادله  در جذب انرژی فرمول محاسبه

(4-7              )= ( Enanosheets+molecuhe) − (  Enanosheets) − ( Emolecule)             Eads 

 گاز مولکول و نانوصفحه کل انرژی Enanosheets+molecuheجذب ، انرژی Eads  بالا یرابطه در

 Emolecule و گاز غیاب در و تنهایی به نانو صفحه کل انرژی (Enanosheets) ، آن روی بر شده جذب

 .باشد می حهنانو صف غیاب در گاز مولکول کل انرژی

تمی از توضیح اینکه در شبیه سازی تمام گازها و در شکل ها حرف اول علامت اختصاری نام ا

را نشان   (M) یا افقی (A) و حرف دوم حالت جذب عمودیمولکول است که جذب نانو صفحه می شود 

ضلعی  نشان دهنده ی جذب افقی از سر اتم کربن بر روی مرکز شش  (C-M)برای مثال   می دهد.

نشان دهنده ی جذب عمودی از سر اتم نیتروژن بر روی مرکز شش ضلعی است حرف (N-A) است یا 

A   نشان دهنده ی حالت عمودی و حرفM  .نشان دهنده ی حالت موازی )افقی( جذب مولکول است 

برای گازهای  در موقعیت مرکز شش ضلعی( به محاسبه انرژی کل 7-4) معادله طبق 12-4در جدول 

C2N2 - HCl - HCN - CNCl - H2S نانو صفحه خالص زیگزاگ و دسته صندلی    رویZnO پرداختیم . 

و دسته  (0،5) نانو صفحه خالص زیگزاگ روی  برای مولکول های گازی کل : مقادیر انرژی 12-4جدول 

 موقعیت مرکز شش ضلعیدر  ZnO( 7،7صندلی)

Emolecule   Enanosheets(5.0)   Enanosheets(3.3)  E مولکول nanosheets+
molecuhe(5.0)

  Enanosheets+
molecuhe

(3.3) 

C2N2 224969 /830-  94370 /09009-  795523 /09009-  191327 /65470-  12024 /65470-  

CNCL 539458 /892-  94370 /09009-  955237 /09009- 085263 /65402-  93968 /65401-  

H2S 497650 /743-  94370 /09009-  955237 /09009- 044590 /09953-  79788 /09953-  

HCL 290519 /435-  94370 /09009- 955237 /09009- 692427 /65575-  19029 /65575-  

HCN 256452 /407-  94370 /09009- 955237 /09009- 210730 /65517-  15668 /65517-  
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 ZnOروی سطح نانو صفحه ( HClجذب مولکول گازی هیدروژن کلرید ) 4-6-2

پس از  مشخص شدن بهترین موقعیت برای جذب مولکول گازها به بررسی حالت های مختلف 

را از سمت  HCl مولکولابتدا  .می پردازیم ZnOجذب بر روی نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی 

های مختلف  الت )مرکز شش ضلعی ( برای پیدا کردن فاصله بهینه در ح 4در موقعیت   HوCl های اتم

دلی  انتخاب زیگزاگ و دسته صن  ZnOآنگستروم  به سطح نانو صفحه  4تا  0/5 فاصلهدر  11-4شکل

 4تا 0/5 از فاصله  HCl را برای فواصل مختلف مولکول گاز . مقدار انرژی جذب شده نزدیک می کنیم

 .استفاده کردیم 7-4رابطه  . برای این محاسبات ازبدست آوردیم VDWآنگستروم  با استفاده از تقریب 

 15-4. در  شکل ه استگردآوری شد 14- 4و 17-4جدولنتایج حاصل برای هر دو نانو صفحه در 

های مختلف نزدیک  حالت 11-4شکل در  . روژن کلرید نشان داده شده استهید مولکول دو اتمی

 های مختلف حالت 17-4و12-4در شکل و قبل از بهینه سازی    ZnOبه نانو صفحه  HClکردن مولکول 

 . شده استنشان داده بعد از بهینه سازی  گاز به نانو صفحه  پس از جذب مولکول 

 

 

 
 

 HCl: مولکول 15-4شکل 

 
 

 
 

جذب افقی از  الف(قبل از بهینه سازی   ZnOبرروی نانو صفحه   HClگاز جذب  متفاوت حالت های  :11-4شکل 

جذب  ج( (H-A) بالای مرکز شش ضلعی  H جذب عمودی از سر اتم (ب  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hسراتم 

 (Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clجذب عمودی از سراتم  د(  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی Clافقی از سر اتم 
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 الف(بعد از بهینه سازی   ZnO( 0،5برروی نانو صفحه زیگزاگ )  HCl مولکول جذب متفاوت  حالت های  :12-4شکل 

 (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH جذب عمودی از سر  ب( (H-M) بالای مرکز شش ضلعی Hب افقی از سراتم جذ

 (Cl-A)ضلعیبالای مرکز شش  Clد(جذب عمودی از سراتم   (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی Clج(جذب افقی از سر اتم 

 

 

 

 

 

بعد از بهینه سازی  ZnO( 7،7)سته صندلیبرروی نانو صفحه د  HClمولکولجذب  متفاوت حالت های  :17-4شکل 

   بالای مرکز شش ضلعی H اتم ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hجذب افقی از سراتم  الف(

(H-A)   ج(جذب افقی از سر اتمCl بالای مرکز شش ضلعی(Cl-M)    د(جذب عمودی از سراتمCl  بالای مرکز شش

 (Cl-A)ضلعی

 ( در فاصله های مختلف0،5روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  HClمولکول کلانرژی  :17-4جدول 

 )د(

Cl-A 

 )ج(

Cl-M 

 )ب(

H-A 

 )الف(

H-M 

   حالت جذب 

 (Aفاصله )

242769 /65575- 69822 /65510- 936914 /65523- 153854 /65575- 0 /5 

727927 /65579- 6497 /65525- 421180 /65529- 77014 /65576- 1 

260494 /65547- 6832 /65523- 473504 /65529- 669791 /65542- 0 /1 

337529 /65544- 12817 /65529- 48159 /65529- 034298 /65544- 2 

943273 /65544- 40781 /65529- 753176 /65529- 914241 /65544- 0 /2 

360807 /65544- 74897 /65529- 107186 /65529- 34204 /65544- 7 

016366 /65544- 27186 /65529- 162344 /65529- 064303 /65544- 0 /7 

73177 /65544- 11294 /65529- 578387 /65529- 451687 /65544- 4 
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 ( در فاصله های مختلف7،7روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  HClمولکول  کلانرژی  :14-4جدول 

 )د(

Cl-A 

 )ج(

Cl-M 

 )ب(

H-A 

 )الف(

H-M 

   حالت جذب 

 (Aفاصله )

436428 /65577- 64984 /65518- 83938 /65526- 93327 /65550- 0 /5 

731557 /65579- 81771 /65522- 42119 /65529- 093492 /65525- 1 

717523 /65547- 66441 /65523- 42988 /65529- 178316 /65578- 0 /1 

825156 /65544- 27571 /65529- 46269 /65529- 63674 /65547- 2 

994710 /65544- 40016 /65529- 75317 /65529- 817074 /65544- 0 /2 

306982 /65544- 76902 /65529- 10619 /65529- 330903 /65544- 7 

067840 /65544- 21517 /65529- 5963 /65529- 427332 /65544- 0 /7 

418456 /65544- 11429 /65529- 57839 /65529- 750378 /65544- 4 

 

با مقایسه این مقادیر و با توجه به کمینه منحنی جذب بهترین و ول اداده های جد با توجه به

 0/2 تا2 فاصلهدر محدوه   ZnOدر هر دو نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی  HClفاصله جذب گاز 

 باشد. مورد نظر می صفحهآنگستروم از 

 باید ،جذب انرژی یبهمحاس برای موردنظر در فاصله بهینه ساختارهای سازی شبیه از پس

 کنیم سازی بهینه جداگانه طور به را جذب از پس صفحه نانو مولکول مجموعه ی و مولکول ،نانوصفحه

به محاسبه انرژی جذب  7-4محاسبه کنیم و با استفاده از رابطه  را حالت هر کل جذب  انرژی مقدار و

بدست VDW را با استفاده از تقریب  4قعیت در مورا   . مقدار انرژی  جذب برای فاصله  بهینه یمبپرداز

میزان تغییرات  بهینه کردن وپس از جذب فاصله و  مقادیر انرژی جذب 16-4و 10-4در جدول  .آوردیم

 . گزارش شده استگاف انرژی و بارانتقالی 
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رو ی نانو  HClل و میزان بار انتقالی پس از جذب مولکو انرژی گاف ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب: 10-4جدول 

  (0،5) زیگزاگ صفحه 
 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی

اندازه گاف بعد 

 از جذب مولکول

 گاف نانو صفحه خالص

(0،5) 

فاصله 

 (A)جذب 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 حالت جذب

 H-Mالف( -6/ 673690 1654869 2/ 18483 5 -2/ 18483 5/ 258

 H-A    ب(     -6/ 045123 1654960 2/ 18483 5 -2/ 18483 5/ 258

 Cl-Mج( -6/ 022588 1654869 2/ 18483 5 -2/ 18483 5/ 999

 Cl-Aد( -5/ 440504 26450 2/ 18483 2/ 27201 5/ 54364 -5/ 591

 

ی نانو رو  HClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی گاف  ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب :16-4جدول 

 (7،7) دسته صندلی صفحه 
 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی

اندازه گاف بعد از 

 جذب مولکول

گاف نانو 

صفحه خالص 

(7،7) 

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 حالت جذب

 H-Mالف( -6/ 089579 165054 2/ 18488 5 -2/ 18488 5/ 258

 H-A    ب(   -6/ 0689 1654868 2/ 18488 5 -2/ 18488 5/ 258

 Cl-Mج( -6/ 069168 165673 2/ 18488 5 -2/ 18488 5/ 258

 Cl-Aد( -5/ 726882 26450 2/ 18488 2/ 7604 5/ 18502 -5/ 591

 

 0/2در فاصله  ZnOاز مقایسه مقادیر انرژی جذب دیده می شود که حالت پایدار در نانو صفحه 

افقی از سر  جذب برای این موقعیت برای جذب حالت  نظر که مقدار انرژیآنگستروم از جایگاه مورد 

و برای نانو صفحه دسته صندلی -673900/6  (ev)( با مقدار انرژی جذب0،5برای نانو صفحه )  Hاتم 

ZnO (7،7 برای موقعیت مرکز شش وجهی و در فاصله )آنگستروم  از جایگاه مورد نظر مقدار  2/ 0

الکترون ولت می باشد  -089579/6  (ev)با انرژی جذب   Hاز سر افقی  حالت ذبانرژی جذب برای ج

( مقادیر نزدیکی با 7،7( و )0،5که با مقایسه  این مقادیر می بینیم که انرژی جذب در دو نانو صفحه )

همچنین با مقایسه فاصله بین مولکول و گاز . و جذب در نانو صفحه زیگزاگ بهتر می باشدهم دارند 

از جذب  مشاهده می کنیم که ارتباطی بین مقدار انرژی جذب و فاصله وجود دارد همانطور که از  پس

مشخص است در حالت های با انرژی جذب بالا که نشان  17-4و 12-4شکل  و16-4و 10-4جدول 

دهنده پیوند قوی بین مولکول و نانو صفحه است  طول پیوند نیز کاهش یافته است و نشان دهنده ی 

ن است که نانو صفحه مولکول را بیشتر جذب کرده است و پیوند شیمیایی بین مولکول و نانو صفحه ای
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شود که گاف انرژی  برقرار شده است در این حالت با مقایسه گاف انرژی برای همه حالت ها مشاهده می

 تو منفی اس طول پیوند کم مقدار تغییرات گاف بزرگ و)منفی تر( جذب بالا در حالت هایی با انرژی 

است که نشان دهنده ی این است که پس از جذب گاز بر روی نانو صفحه و برقراری پیوند شیمیایی به 

  .دیل شده استفلز تب

با مقایسه بار انتقالی  بین نانو صفحه ها و مولکول چون در اینجا مقادیر برای مولکول گاز محاسبه 

ی این است که مولکول از نانو صفحه بار دریافت کرده شده است مقادیر مثبت بار انتقالی نشان دهنده 

صفحه  به سمت نانو HClی این است که بار از سمت مولکول  و مقادیر منفی بار انتقالی نشان دهنده

جریان یافته است و در حالت کلی  با مقایسه حالت های مختلف جذب گاز بر روی نانو صفحه مشاهده 

از  های افقی جذبوحالتاز نوع فیزیکی  از سر اتم کلر عمودیهای جذب  جذب در حالتمی شود که 

 ختار نواری برای حالتسا 10-4و  14-4در شکل   .شیمیایی است سر اتم های کلر و هیدروژن جذب

. نشان داده شده است ZnO نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی روی HClگاز  جذب های مختلف

 نانو صفحه مشخص است  گاف بعد از بهینه سازی ساختار از بینهمانطور که از ساختار نواری در هر دو 

و ساختار به فلز تبدیل شده است و فقط در حالت جذب عمودی از سر اتم کلر )حالت د( رفته است 

 .همچنان نیم رسانا باقی مانده استساختار 

 

 

 

 

 
 )د(                )ج(                      )ب(                                )الف(                         

    ZnO( 0،5)زیگزاگ برروی نانو صفحه   HClجذب گاز  متفاوت پس حالت های ساختار نواری برای  :14-4شکل 

 بالای مرکز شش ضلعی اتمH جذب عمودی از سر  ب(   (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hجذب افقی از سراتم  الف(

(H-A)  )سر اتمجذب افقی از  ج Cl بالای مرکز شش ضلعی (Cl-M)  د(جذب عمودی از سراتمCl  بالای مرکز شش

 (Cl-A) ضلعی
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  )د(                         )ج(                                  )ب(                             )الف(             

    ZnO( 7،7)دسته صندلی برروی نانو صفحه   HClجذب گاز  پس متفاوت حالت های ساختار نواری برای  :10-4شکل 

 بالای مرکز شش ضلعی اتمH جذب عمودی از سر  ب(   (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hجذب افقی از سراتم  الف(

(H-A)  )جذب افقی از سر اتم ج Cl بالای مرکز شش ضلعی (Cl-M)  د(جذب عمودی از سراتمCl  بالای مرکز شش

 (Cl-A) ضلعی

 

 ZnO( روی سطح نانو صفحه C2N2جذب مولکول گازی سیانوژن )  4-6-3

تا  0/5)مرکز شش ضلعی ( در  فاصله  4در موقعیت  Nو C های را از سمت اتم C2N2مولکول 

صندلی  انتخاب شده زیگزاگ و دسته   ZnOآنگستروم به صورت عمودی و موازی به سطح نانو صفحه 4

مولکول گاز را می توان از سر  (16-4شکل )  C2N2به شکل مولکول خطی با توجه  .نزدیک می کنیم

اتم نیتروژن هم به صورت عمودی و هم موازی و اتم کربن را تنها به صورت موازی در موقعیت مرکز 

حالت های  19-4و  18-4در شکل . به هر دو نانو صفحه نزدیک کرد 13-4شش وجهی  طبق شکل 

پس از بهینه سازی   ZnOروی نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی  بر  C2N2مختلف جذب مولکول 

 . مشاهده می شودساختار 

 

 

 

 C2N2: مولکول خطی  16-4شکل 
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-N)نیتروژن بالای مرکز شش ضلعی حالت افقی اتم  الف(  به نانو صفحه  C2N2: حالت های نزدیک کردن گاز 4-13 شکل

M)  ش ضلعی(حالت عمودی اتم نیتروژن بالای مرکز شب(N-A)   حالت افقی اتم کربن بالای مرکز  ضلعیج)(C-M)  

 

الف( جذب پس از بهینه سازی ساختار ( 0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2جذب گاز  : حالات مختلف  18-4شکل 

از سر ج( جذب حالت افقی (N-A)  ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن (N-M)  حالت افقی از سر اتم نیتروژن 

 (C-M)اتم کربن 

 
الف( جذب  پس از بهینه سازی ساختار (7،7بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2: حالات مختلف جذب گاز  19-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر   (N-A)ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن (N-M)   حالت افقی از سر اتم نیتروژن 

 (C-M)اتم کربن 

 

آنگستروم  با  4تا  5/ 0از فاصله  C2N2 را برای فواصل مختلف مولکول گاز کل مقدار انرژی 

استفاده کردیم . نتایج حاصل  7-4بدست آوردیم . برای این محاسبات از رابطه VDW استفاده از تقریب 

 گردآوری شده است .  18-4و  13-4برای هر دو نانو صفحه در جدول 
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 ( درفواصل مختلف0،5(روی سطح نانو صفحه اکسید روی   C2N2مولکول  کل : انرژی  13-4جدول 

 )ج(

(C-M)            

 )ب(

(N-A) 

 )الف(

(N-M) 

            حالت جذب 

 (Aفاصله )

169619 /65179- 816974 /65424- 646609 /65786- 0 /5 

034119 /65732- 773237 /65477- 674798 /65457- 1 

720349 /65420- 953362 /65477- 636319 /65449- 0 /1 

104869 /65474- 486552 /65474- 950573 /65401- 2 

855059 /65474- 27556 /65474- 254004 /65407- 0 /2 

406939 /65474- 545187 /65474- 58539 /65407- 7 

210799 /65474- 796587 /65474- 320494 /65402- 0 /7 

530879 /65474- 879032 /65477- 463988 /65402- 4 

 

 ( در فواصل مختلف7،7روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  C2N2مولکول  کل: انرژی  18-4جدول 

 )ج(

(C-M) 

 )ب(

(N-A) 

 )الف(

(N-M) 

         حالت جذب 

 (Aفاصله )   

12834 /65472- 48338 /65447- 86584 /65471- 0  /5 

266349 /65428- 622826 /65401- 43932 /65479- 1 

30578/ 65449- 79564 /65448- 68354 /65449- 0 /1 

67504 /65402- 503216 /65407- 19834 /65407- 2 

59494 /65407- 653352 /65402- 04064 /65407- 0 /2 

89494 /65402- 30564 /65401- 36724 /65402- 7 

44634 /65401- 30564 /65401- 06524 /65402- 0 /7 

17854 /65401- 79504 /65401- 78054 /65402- 4 
 

مشخص است و با مقایسه این مقادیر و با توجه به کمینه منحنی جذب  که از جداول  همانطور

افقی از سر کربن و  حالت جذب 2در هر در هر دو نانو صفحه و  C2N2بهترین فاصله برای جذب گاز 

از جایگاه  آنگستروم  2 آنگستروم و در حالت جذب عمودی از سر نیتروژن فاصله 2/ 0نیتروژن فاصله 

 .مورد نظر می باشد
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 باید ،جذب انرژی محاسبه ی برای موردنظر در فاصله بهینه ساختارهای سازی شبیه از پس

 کنیم سازی بهینه جداگانه طور به را جذب از پس نانوصفحه مولکول یمجموعه مولکول و ،نانوصفحه

 ازیم.به محاسبه انرژی جذب بپرد 7-4تفاده از رابطه محاسبه کنیم  و با اس را حالت هر کل انرژی مقدار و

. نتایج بدست آوردیم VDWبا استفاده از تقریب   4بهینه شده در موقعیت فاصله  درمقدار انرژی جذب 

گزارش  25-4و  19-4( در جدول 7،7( و دسته صندلی) 0،5حاصل برای هر دو نانو صفحه زیگزاگ )

دول مشخص است پایدارترین حالت جذب ) کمینه انرژی ( مولکول های ج. همانطورکه از دادهشده است

C2N2 ( در  حالت جذب افقی از سر اتم 0،5ی زیگزاگ )روی نانو صفحهC با مقدار انرژی جذب       

(eV) 406216841- ( برای حالت جذب افقی از سر اتم 7،7و در نانو صفحه دسته صندلی ) N  با

)منفی ترین انرژی( جذب مولکول  با توجه به انرژی جذب. باشدمی - 86020253(eV)مقدارانرژی جذب 

بعد از جذب در حالت جذب  .می باشد  ZnO فحه دسته صندلی انو صفحه زیگزاگ بهتر از نانو صدر ن

نشده است و با توجه به عمودی مولکول در هر دو نانو صفحه پیوندی بین مولکول و نانو صفحه ایجاد 

جذب افقی  ، ولی در  حالتاین حالت از نوع فیزیکی می باشد چک آن جذب دری جذب کومقدار انرژ

های شود که مولکول گاز با نانو صفحه پیوند گاز بر روی نانو صفحه در هر دو  نانو صفحه مشاهده می

قوی برقرار کرده و ساختار خطی مولکول و صفحه به هم ریخته شده است و همچنین با توجه به مقادیر 

بعد از جذب و با محاسبه   ها این نوع جذب شیمیایی است.چک انرژی جذب در این حالتخیلی کو

ذب فاصله جذب در هر دو نانو صفحه مشاهده می شود برای حالت های افقی جذب که مقدار انرژی ج

لی بار انتقا تو همچنین در این حالت ها مقدار بار انتقالی نیز بیشتر اسبیشتر است فاصله کمتر می باشد 

محاسبه شده که مقادیر مثبت نشان می دهد جریان بار از سمت نانو صفحه به  C2N2 برای مولکول

سا ختار نواری  21-4و  25-4در شکل  . ی مقادیر منفی بار انتقالی بلعکسسمت مولکول بوده و برا

. است نشان داده شده ZnO در نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی  C2N2برای حالت های مختلف گاز 

نانو در هر دو   Nدر حالت جذب افقی از سر اتم با مقایسه تغییرات گاف انرژی مشاهده می کنیم که 
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به صورت نیم ساختار   Nدر دو حالت جذب عمودی از سر اتم  وه است صفحه ساختار به فلز تبدیل شد

 رسانا است. 

ی نانو رو C2N2ر انتقالی پس از جذب مولکول و میزان با انرژی گاف ات، فاصله جذب ،تغییر:انرژی جذب19-4جدول 

 (0،5زیگزاگ )  صفحه

 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی
اندازه گاف بعد 

 از جذب مولکول

گاف نانو صفحه 

 خالص

(0،5) 

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب

Eads 

 پارامترها

 

 حالت جذب    

 N-Mالف( -3/ 846690 1/ 4596 2/ 18483 5 -2/ 18483 5/ 022

 N-Aب -5/ 840107 1/ 39 2/ 18483 5/ 96917 1/ 21034 -5/ 543

 C-Mج( -40/ 216841 1/ 095 2/ 18483 5 -2/ 18483 5/ 807

 

ی نانو رو C2N2و میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  انرژی گاف ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب :25-4جدول 

 (7،7) دسته صندلی صفحه 

 قالیبارانت

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی
اندازه گاف بعد 

از جذب 

 مولکول

گاف نانو 

صفحه خالص 

(7،7) 

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 حالت جذب

087 /5 18488 /2- 5 
 N-Mالف( -8/ 020253 1/ 7247 2/ 08488

541 /5- 21166 /1 93722 /5 
 )N-Aب -5/ 368242 1/ 920 2/ 08488

424 /5 18488 /2- 5 
 C-Mج( -8/ 47621 1/ 767 2/ 08488

 

 

 

 

 

 )الف(                                  )ب(                                       )ج(                          

الف( جذب حالت ( 0،5بر روی نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2پس از جذب گاز ساختار نواری : حالات مختلف  25-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر اتم   (N-A)ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن   (N-M)افقی از سر اتم نیتروژن 

 (C-M)کربن 
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 )ب(                                       )ج(                                      (الف )                      

( الف( جذب 7،7) دسنه صندلیبر روی نانو صفحه   C2N2پس از جذب گاز ساختار نواری لات مختلف : حا21-4شکل 

ج( جذب حالت افقی از سر (N-A)  ب( جذب حالت عمودی از سر اتم نیتروژن  (N-M)حالت افقی از سر اتم نیتروژن 

 (C-M)اتم کربن 

  ZnOنانوصفحه  سطح روی (CNCl) گازی مولکول جذب 4-6-4

 موقعیت  در را مولکول قبل  قسمت همانندصفحه  نانو نوع دو هر روی CNCl مولکول جذب برای

 و افقی حالت دو در C وCl و N های اتم سمت از آنگستروم 4تا 5/ 0در فاصله مرکز شش ضلعی 

مولکول  22-4شکل   CNClبا توجه به شکل مولکول خطی  کنیممی نزدیک صفحه نانو سطح به عمودی

هم به صورت عمودی و هم موازی و اتم کربن را تنها به صورت موازی  Clو N توان از سر اتم   گاز را می

و  24-4شکل های به هر دو نانو صفحه نزدیک کرد . 27-4در موقعیت مرکز شش وجهی  طبق شکل 

 نشان می دهد. را پس از بهینه سازی ساختار   ZnOبر روی نانو صفحه  CNClجذب مولکول   4-20

 

 

 

 

 CNCl: مولکول  22-4شکل 
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 قبل از بهینه سازی ساختار  ZnO (7،7( یا )0،5(برروی نانو صفحه  CNClجذب گاز  متفاوت حالت های  :27-4شکل 

 (N-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)جذب افقی از سراتم  بالای مرکز شش ضلعی الف(

-Cl)بالای مرکز شش ضلعی Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)ز شش ضلعیبالای مرکCl ج(جذب افقی از سر اتم 

A)  ه(جذب افقی اتمC بالای مرکز شش ضلعی(C-M) 

 

 

الف(جذب پس از بهینه سازی ساختار   ZnO(0،5برروی نانو صفحه )  CNClجذب گاز  متفاوت حالت های  :24-4شکل 

ج(جذب  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ودی از سر ب(جذب عم (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nافقی از سراتم 

ه(جذب  (Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعیCl افقی از سر اتم 

 (C-M)بالای مرکز شش ضلعی Cافقی اتم 

 
الف(جذب افقی  ینه سازیپس از به ZnO (7،7برروی نانو صفحه )  CNClجذب گاز  متفاوت حالت های  :20-4شکل 

ج(جذب افقی  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nاز سراتم 

ه(جذب افقی  (Cl-A)بالای مرکز شش ضلعی Clد(جذب عمودی از سراتم  (Cl-M)بالای مرکز شش ضلعیCl از سر اتم 

 (C-M)بالای مرکز شش ضلعی Cاتم 
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آنگستروم  با  4تا  5/ 0از فاصله  CNCl را برای فواصل مختلف مولکول گاز  کل مقدار انرژی

. نتایج حاصل استفاده کردیم 7-4سبات از رابطه . برای این محاست آوردیمبد VDW استفاده از تقریب  

 .گزارش شده است 21-4در جدول 

 صله از سطح آنبر حسب فا ZnO روی نانو صفحه   CNCl مولکول  کل: انرژی  21-4جدول 

 )ه(

C-M 

 )د(

Cl-A 

 )ج(

Cl-M 

 )ب(

N-A 

 )الف(

N-M 

 حالت جذب 

 (A)فاصله 

06449 /65781- 62700 /65444- 45586 /65793- 68141 /65472- 27568 /65791- 1 

96267 /65478- 24964 /65446- 70364 /65441- 15372 /65449- 46723 /65445- 0 /1 

33732 /65443- 21501 /65443- 18803 /65449- 44811 /65449- 57460 /65449- 2 

61258 /65449- 71527 /65443- 94127 /65449- 53614 /65449- 90302 /65449- 0 /2 

931493 /65448- 17413 /65443- 69528 /65449- 56401 /65449- 3226 /65449- 7 

522214 /65448- 83638 /65446- 26451 /65449- 56467 /65449- 52636 /65449- 4 
 

 نانوصفحه باید جذب ، انرژی محاسبه ی برای در فاصله بهینه موردنظر ساختارهای سازی شبیه از پس

 مقدار و کنیم سازی بهینه جداگانه طور به را جذب از پس نانوصفحه مولکول یمجموعه و مولکول ،

ه کنیم و با استفاده از رابطه انرژی کل هر حالت را محاسب مقدار ومحاسبه کنیم   را حالت هر کل انرژی

-4و  22-4مقادیر بدست آمده برای انرژی جذب در جدول  .پرداختیم به محاسبه انرژی جذب  4-7

 آورده شده است . 27

رو ی  CNClو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول انرژی  گاف  اتانرژی جذب، فاصله جذب ،تغییر :22-4جدول  

 (0،5نانو صفحه   )

 قالیبارانت

𝑄𝑟(𝑒) 

گاف  تغییرات

 انرژی
اندازه گاف بعد 

از جذب 

 مولکول

گاف نانو 
 صفحه خالص

(5،1) 

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب

Eads 

 پارامترها

 حالت جذب   

739 /5 18483 /2- 5 
 N-M الف( -8/ 176278 1/ 99802 2/ 08487

153 /5- 67717 /5 818 /2 
 N-A(ب -5/ 654772 1/ 94819 2/ 08487

797 /5 18483 /2- 5 
 Cl-M  ج( -8/ 336357 1/ 9270 2/ 08487

518 /5- 73417 /5 009 /2 
 Cl-Aد( -5/ 462960 1/ 17274 2/ 08487

206 /5 18483 /2- 5 
 C-Mه( -6/ 06841 1/ 9017 2/ 08487
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رو ی  CNClذب مولکول و میزان بار انتقالی پس از جانرژی گاف  ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب :27-4جدول 

 (7،7) دسته صندلی نانو صفحه 

 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 

گاف  تغییرات

 انرژی

اندازه گاف بعد 

 مولکولازجذب 

گاف نانو صفحه 

 (7،7خالص )

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب

Eads 

 پارامترها

 

 حالت جذب   

 N-M الف( -6/ 43862 1/ 837 2/ 08488 5 -2/ 18488 5/ 237

 N-Aب( -5/ 440981 1/ 94 2/ 08488 2/ 251 5/ 51612 -5/ 150

 Cl-M  ج( -6/ 63206 1/ 986 2/ 08488 5 -2/ 18488 5/ 281

 Cl-Aد( -5/ 789296 2/ 779 2/ 08488 2/ 232 5/ 58312 -5/ 517

 C-Mه( -6/ 9716 2/ 52415 2/ 08488 5 -2/ 18488 5/ 280

 

 4برای موقعیت   ZnOه می شود که حالت پایدار در نانو صفحه  از مقایسه مقادیر انرژی  جذب دید   

 آنگستروم از جایگاه مورد نظر است که مقدار انرژی جذب برای این موقعیت برای جذب 2/ 0در فاصله 

و برای نانو صفحه دسته برای نانو صفحه زیگزاگ   - 86336357(ev)با مقدار انرژی  Clاتم  افقی از سر

از جایگاه مورد نظر آنگستروم  2/ 0برای موقعیت مرکز شش وجهی و در فاصله ZnO(7،7 ) صندلی 

الکترون ولت می باشد که با مقایسه این  -669716مقدار انرژی جذب برای جذب از سر  اتم کربن 

(  0،5زیگزاگ ) بر روی سطح نانوصفحه CNClمقادیر بهترین حالت جذب برای قرار گرفتن گاز خطی 

 ( است . 7،7حه )بهتر از نانو صف

حالت های عمودی جذب  مشاهده می شود انرژی جذب  برای  27-4و  22-4همچنین  بنابر جدول 

و در این حالت ها بار انتقالی نیز منفی می باشد  مولکول در هردو نوع نانو صفحه اعداد منفی کوچک

های جذب افقی در حالت  .است که نشان می دهد بار از سمت  مولکول به صفحه منتقل می شود

ی پیوند قوی بین مولکول و نانو صفحه  مولکول انرژی جذب اعداد منفی بزرگتری است که نشان دهنده

می باشد و همچنین در این حالات بار انتقالی مثبت است که نشان دهنده ی این است که مولکول از 

حالت جذب عمودی گاز بر  ، درپس از جذب و بهینه سازی ساختارهااز طرفی  نانو صفحه بار میگیرد. 
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روی هر دو نانو صفحه شاهد هیچ پیوندی بین مولکول و سطح نانو صفحه نبودیم ، بنابراین مقادیر جزیی 

های جذب عمودی انرژی جذب و همچنین عدم پیوند بین مولکول و سطح نانو صفحه در همه حالت

حه یک جذب فیزیکی بوده و بر روی سطح نانو صف CNClنشان می دهد که جذب مولکول  CNClگاز 

ح نانو صفحه باشد شکل بر روی سط   CNClهیچ گونه پیوند قوی که بیانگر جذب شیمیایی مولکول

، اما در حالت جذب افقی گاز  ) گاز موازی با نانو صفحه ( بر روی هر دو نانو صفحه شاهد نگرفته است

 ابراین مقادیر انرژی جذب و همچنین، بنین مولکول و سطح نانو صفحه بودیمتشکیل پیوندهای قوی ب

دهد نشان می  CNClهای جذب افقی گاز تشکیل  پیوند بین مولکول و سطح نانو صفحه در همه حالت

 23-4و  26-4در شکل . نو صفحه یک جذب شیمیایی استروی سطح نابر  CNClکه جذب مولکول 

 انو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی بر روی ن CNClساختار نواری برای حالت های مختلف جذب مولکول 

ZnO مشاهده  برای هر دو نانو صفحه آورده شده است با مقایسه گاف نواری ساختار های رسم شده   

      گاف صفر شده است که نشان Clو   Cو Nمی کنیم که در حالت های افقی جذب از سر اتم های 

  Nو در دو حالت جذب عمودی از سر اتم  می دهد ساختار بعد از بهینه شدن به فلز تبدیل شده  است

 .گاف نواری وجود دارد و ساختار بعد از بهینه شدن به صورت نیمرسانا باقی مانده است  Clو 

 

 

 

 

 )ج(                         )د(                            )ه(     )ب(                        )الف(                  

پس از بهینه ZnO (0،5برروی نانو صفحه )  CNClگاز  جذب   متفاوت حالت های اختار نواری برای س :26-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی N(جذب افقی از سراتم فال  سازی 

بالای مرکز  Clسراتم د(جذب عمودی از ( Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی  Clجذب افقی از سر اتم  )ج (N-A)ضلعی

  ((C-Mبالای مرکز شش ضلعی  Cجذب افقی از سر اتم ه((Cl-A)    شش ضلعی
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 )د(                          )ه(        )ج(                          )ب(                 )الف(                            

پس از بهینه ZnO  (7،7برروی نانو صفحه )  CNClگاز  جذب   تفاوتم حالت های ساختار نواری برای  :23-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمN ب(جذب عمودی از سر  (N-M)بالای مرکز شش ضلعی N(جذب افقی از سراتم فال  سازی 

بالای مرکز  Clد(جذب عمودی از سراتم ( Cl-M)بالای مرکز شش ضلعی  Clجذب افقی از سر اتم  )ج (N-A)ضلعی

 ) (C-Mبالای مرکز شش ضلعی  Cه(جذب افقی از سر اتم (Cl-A)    شش ضلعی

 ZnOروی سطح نانو صفحه  HCNجذب مولکول گازی  4-6-5

در موقعیت   NوC و Hرا از سمت اتم های  HCNمراحل قبلی که توضیح داده شد مولکول  طبق

  ZnOسطح نانو صفحه آنگستروم به صورت عمودی و موازی به  4تا  5/ 0)مرکز شش ضلعی ( در فاصله 

ردن فاصله بهینه را نشان بدست آو 24-4جدول  .کنیمصندلی انتخاب شده نزدیک می زیگزاگ و دسته

مولکول  HCN . با توجه به شکل مولکول خطیرا نشان می دهد  HCNمولکول  28-4. شکل می دهند

را تنها به صورت موازی در  Cهم به صورت عمودی و هم موازی و اتم  H , Nگاز را می توان از سر اتم 

ساختار  75-4در شکل  .به هر دو نانو صفحه نزدیک کرد 29-4موقعیت مرکز شش وجهی  طبق شکل 

 را پس از جذب در حالت های مختلف نشان می دهد. 

 

 

 

 HCN: مولکول 28-4شکل 
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الف(جذب افقی از زی قبل از بهینه سا ZnO برروی نانو صفحه   HCNگازجذب  متفاوت حالت های  : 29-4شکل 

ج(جذب افقی از  (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hسراتم 

ه(جذب عمودی از  (N-A)بالای مرکز شش ضلعی  Cجذب افقی از سر اتم  د( (N-M)بالای مرکز شش ضلعیN سر اتم

 (C-M)بالای مرکز شش ضلعیN سراتم 

 

الف(جذب افقی از بعد از بهینه سازی ساختار  ZnOبرروی نانو صفحه   HCNگازجذب  متفاوت الت های ح : 75-4شکل 

ج(جذب افقی از  (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH ب(جذب عمودی از سر  (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hسراتم 

ه(جذب عمودی از  (N-A)لعیبالای مرکز شش ض  Cجذب افقی از سر اتم  د( (N-M)بالای مرکز شش ضلعی Nسر اتم

 (C-M)بالای مرکز شش ضلعیN سراتم 
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 ( در فاصله های مختلف0،5روی سطح نانو صفحه اکسید روی )  HCNمولکول بعد ازجذبانرژی کل  :24-4جدول 

 )ه(

C-M 

 )د(

N-A 

 )ج(

N-M 

 )ب(

H-A 

 )الف(

H-M 

 حالت جذب 

 (Aفاصله )

753538 /65557- 05170 /09999- 87327 /65551- 65929 /65559- 05419 /65552- 0 /5 

485264 /65514- 3918 /65515- 65677 /65511- 158381 /65512- 789511 /65511- 1 

15689 /65529- 148029 /65529- 39923 /65528- 125117 /65512- 16618 /65523- 0 /1 

240092 /65529- 40503 /65529- 299526 /65529- 288950 /65512- 558242/ 65528- 2 

009664 /65529- 230238 /65529- 494540 /65529- 164366 /65512- 204390 /65529- 0 /2 

203979 /65529- 561632 /65529- 200461 /65529- 540136 /65512- 210229 /65529- 7 

204114 /65529- 832139 /65528- 865007 /65528- 908290 /65511- 849187 /65528- 0 /7 

12229 /65529- 372228 /65528- 306940 /65528- 891163 /65511- 301454 /65528- 4 

 

با مقایسه این مقادیر و با توجه به کمینه منحنی جذب بهترین و ول ابا توجه به داده های جد

 2/ 0 تا2 فاصلهدر محدوه   ZnOدر هر دو نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی  HCNفاصله جذب گاز 

در هر دو حالت موازی و انرژی  جذب برای فاصله بهینه  مقدار باشد مورد نظر می صفحهآنگستروم از 

بدست آوردیم VDW نسبت به  نانو صفحه  در موقعیت مرکز شش ضلعی را با استفاده از تقریب  یعمود

 مقادیر انرژی جذب گزارش شده است . 26-4و   20-4که در جدول 

ی نانو رو HCNو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  انرژی گاف اتب ،تغییر، فاصله جذانرژی جذب :20-4جدول 

 (0،5) زیگزاگ صفحه 

 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی
گاف بعد از 

 جذب مولکول
گاف نانو 

 صفحه خالص

(0،5) 

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 حالت جذب

492 /5 18488 /2- 5 
 H-M الف( -8/ 578056 1/ 523 2/ 08488

776 /5 18488 /2- 5 
 H-Aب( -3/ 835203 1/ 66 2/ 08488

024 /5 18488 /2- 5 
 N-M  ج( -8/ 097722 1/ 518 2/ 08488

598 /5- 58348 /5- 5934 /2 
 N-Aد( -5/ 018772 2/ 573 2/ 08488

63 /5 18488 /2- 5 
 C-Mه( -40/ 493532 1/ 771 2/ 08488
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رو ی نانو  HCNو میزان بار انتقالی پس از جذب مولکول  انرژی گاف ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب :26-4جدول 

 (7،7) دسته صندلی صفحه 

 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
گاف  تغییرات

 انرژی
گاف بعد از 

 جذب مولکول

گاف نانو صفحه 

 (7،7خالص )

فاصله جذب 
(A) 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 ذبحالت ج

408 /5 18483 /2- 
5 

 H-M الف( -3/ 741492 1/ 040 2/ 18483

742 /5 18483 /2- 
5 

 H-Aب( -3/ 390154 1/ 984 2/ 18483

3 /5 18483 /2- 
5 

 N-M  ج( -47/ 558100 1/ 836 2/ 18483

 N-Aد( -5/ 998579 2/ 472 2/ 18483 2/ 1570 -5/ 58173 -5/ 508

294 /5 18483 /2- 
5 

 C-Mه( -3/ 588379 1/ 862 2/ 18483

 

 0/2در فاصله  ZnOاز مقایسه مقادیر انرژی جذب دیده می شود که حالت پایدار در نانو صفحه 

افقی از سر  جذب برای این موقعیت برای جذب حالت  آنگستروم از جایگاه مورد نظر که مقدار انرژی

و برای نانو صفحه دسته صندلی  -493532 /40  (ev)( با مقدار انرژی جذب0،5برای نانو صفحه )  Cاتم 

ZnO (7،7 برای موقعیت مرکز شش وجهی و در فاصله )آنگستروم  از جایگاه مورد نظر مقدار انرژی  0/2

الکترون ولت می باشد.  -558100 /47 (ev)با انرژی جذب   Nاتماز سر افقی  حالت جذب برای جذب

جذب  مشاهده می کنیم که ارتباطی بین مقدار  همچنین با مقایسه فاصله بین مولکول و گاز پس از

مشخص است در  17-4و 12-4و شکل  10-4انرژی جذب و فاصله وجود دارد همانطور که از جدول 

حالت های با انرژی جذب بالا که نشان دهنده پیوند قوی بین مولکول و نانو صفحه است  طول پیوند 

نانو صفحه مولکول را بیشتر جذب کرده است و  نیز کاهش یافته است و نشان دهنده ی این است که

پیوند شیمیایی بین مولکول و نانو صفحه برقرار شده است در این حالت با مقایسه گاف انرژی برای همه 

حالت ها مشاهده می شود که گاف انرژی در حالت هایی با انرژی جذب بالا وطول پیوند کم مقدار 

نشان دهنده ی این است که پس از جذب گاز بر روی نانو تغییرات گاف بزرگ و منفی است است که 

  .صفحه و برقراری پیوند شیمیایی به فلز تبدیل شده است



96 
 

با مقایسه بار انتقالی  بین نانو صفحه ها و مولکول چون در اینجا مقادیر برای مولکول گاز محاسبه 

ه از نانو صفحه بار دریافت کرد شده است مقادیر مثبت بار انتقالی نشان دهنده ی این است که مولکول

به سمت نانو صفحه  HCNی این است که بار از سمت مولکول  و مقادیر منفی بار انتقالی نشان دهنده

جریان یافته است و در حالت کلی  با مقایسه حالت های مختلف جذب گاز بر روی نانو صفحه مشاهده 

های افقی جذب از وحالتز نوع فیزیکی ا Nهای جذب عمودی از سر اتم  جذب در حالتمی شود که 

سا ختار نواری برای حالت های  10-4و  14-4در شکل  جذب شیمیایی است.  Cو  Hو  Nسر اتم های 

نشان داده شده است . همانطور  ZnO روی نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی HCNمختلف جذب گاز 

بعد از بهینه سازی ساختار از بین رفته  که از ساختار نواری در هر دو نانو صفحه مشخص است  گاف

ساختار همچنان  Nاست و ساختار به فلز تبدیل شده است و فقط در حالت جذب عمودی از سر اتم 

ساختار نواری برای حالت های مختلف جذب مولکول  72-4و  71-4در شکل نیم رسانا باقی مانده است .

HCN  بر روی نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی ZnO  آورده شده است. 

   

 

 

 

 

 

 

 الف(                     )ب(                       )ج(                         )د(                            )ه(

پس از بهینه ZnO   (0،5برروی نانو صفحه ) HCNگاز  جذب   متفاوت حالت های ساختار نواری برای  :71-4شکل 

بالای مرکز شش  اتمH جذب عمودی از سر  ب( (H-M)بالای مرکز شش ضلعی Hی از سراتم جذب افق (فلاسازی 

بالای مرکز شش  Nد(جذب عمودی از سراتم ( N-M)بالای مرکز شش ضلعی  Nجذب افقی از سر اتم  )ج (H-A)ضلعی

 ) C-Mبالای مرکز شش ضلعی  Cه(جذب افقی از سر اتم (N-A)   ضلعی
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 )ب(                       )ج(                         )د(                            )ه(               الف(      

پس از بهینه ZnO  (7،7برروی نانو صفحه ) HCNگاز  جذب   متفاوت حالت های ساختار نواری برای  :72-4شکل  

بالای مرکز شش  اتمH جذب عمودی از سر  (ب (H-M)بالای مرکز شش ضلعی H(جذب افقی از سراتم فالسازی 

بالای مرکز  Nجذب عمودی از سراتم  د(( N-M)بالای مرکز شش ضلعی  Nجذب افقی از سر اتم  )ج (H-A)ضلعی

 (C-M)بالای مرکز شش ضلعی  Cجذب افقی از سر اتم  ه((N-A)    شش ضلعی

  ZnOنانوصفحه  سطح روی ( H2S ) گازی مولکول جذب 4-6-6

اگ و زیگزZnO  به سطح نانو صفحه   S وH  اتم سمت از را H2S مولکولمراحل قبل  همانند 

 نشان داده شده است H2S شکل مولکول  77-4در شکل  ، کنیمنزدیک میدسته صندلی انتخاب شده 

 2/ 0فاصله  در H2Sرا برای مولکول گاز  مقدار انرژی جذب (74-4)شکل  در همه این حالت ها سپس 

. برای این آوردیمبدست  VDWدروالس سبت به سطح نانو صفحه با تقریب نیروی وانآنگستروم ن

. نتایج حاصل برای هر دو نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی در استفاده کردیم 7-4سبات از رابطه محا

  . حالت های پس از جذب نشان داده شده است  70-4. در  شکلآورده شده است 23-4جدول 

 

 H2Sمولکول :  77-4شکل 
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 )ب(                                            )الف(                                

بالای مرکز شش  Sالف(جذب افقی از سراتم ZnO  برروی نانو صفحه   H2Sگازجذب  متفاوت حالت های  : 74-4شکل 

  (H-M)یبالای مرکز شش ضلع H جذب افقی از سر اتم ب( (S-M)ضلعی 

 

 

 

 

 

بعد از بهینه سازی ساختار  ZnO برروی نانو صفحه   H2Sگازجذب پس از  متفاوت حالت های  : 70-4شکل 

 (S-M)بالای مرکز شش ضلعی S جذب افقی از سر اتم ب( (H-M)بالای مرکز شش ضلعی  Hالف(جذب افقی از سراتم 

روی نانو  H2Sمیزان بار انتقالی پس از جذب مولکول و انرژی  گاف  ات، فاصله جذب ،تغییرانرژی جذب :23-4جدول 

 (7،7و دسته صندلی ) ( 0،5صفحه زیگزاگ )

 بارانتقالی

𝑄𝑟(𝑒) 
 تغییرات

 گاف انرژی
گاف بعد از 

جذب 

 مولکول

گاف نانو 

 های صفحه

 خالص

فاصله 

 (A)جذب 

 انرژی جذب
Eads 

 پارامترها

 

 حالت جذب 

059 /5 18488 /2- 5 
                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                             
08488 /2 

 S-M        (5-0) الف( -6/ 39748 1/ 521

651 /5 18488 /2- 5 
       H-M  (0-5)   ب( -6/ 399621 1/ 041 2/ 08488

 

050 /5 18483 /2- 5 
 S-M         (3-3)  ج( -6/ 38983 1/ 264 2/ 08487

056 /5 18483 /2- 5 
 H-M       (3-3)د( -6/ 39983 1/ 276 2/ 08487
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بر روی نانو صفحه زیگزاگ  H2Sساختار نواری برای حالت های مختلف جذب مولکول  76-4در شکل 

             بهینه شده مشاهده با مقایسه گاف نواری ساختار های .آورده شده است ZnO و دسته صندلی 

بعد از بهینه شدن به رفته است و ساختار  می کنیم که گاف نواری در حالت های مختلف جذب از بین

 ه است. فلز تبدیل شد

 

 

 

 

 

 

 )الف(                                )ب(                                   )ج(                              )د(          

پس از  ZnO (7،7و ) (0،5و صفحه )برروی نان H2Sگاز  جذب   متفاوت حالت های ساختار نواری برای  :76-4شکل 

 افقیب(جذب   (0،5) در نانو صفحه زیگزاگ (S-M)بالای مرکز شش ضلعی S(جذب افقی از سراتم فال  بهینه سازی 

بالای مرکز شش  Sجذب افقی از سر اتم  )ج  (0،5) در نانو صفحه زیگزاگ (H-A)بالای مرکز شش ضلعی اتمH از سر 

در نانو صفحه   بالای مرکز شش ضلعی Hاز سراتم  افقید(جذب (  7،7سته صندلی )در نانو صفحه د( S-M)ضلعی 

 (H-M)  (  7،7دسته صندلی )

 نتیجه گیری و جمع بندی 4-6-9

بهترین موقعیت جذب برای همه ساختارها مرکز حلقه شش ضلعی است چرا که وقتی مولکول  

همپوشانی  Oو  Znاد بیشتری از اتم های ، می تواند با تعدرکز حلقه ی شش ضلعی قرار می گیرددر م

ی جذب از نوع فیزیکی ، انرژی جذب در حالت های عمودی کوچک می باشد که نشان دهندهاشدداشته ب

ی جذب است که نشان دهنده )منفی تر( انرژی جذب بزرگ ،هستند و در حالت های جذب افقی

که مولکول موازی با محور نانو صفحه  . جذب در حالتیسطح نانو صفحه و مولکول  است شیمیایی بین

جذب در نانو صفحه زیگزاگ در  .گاز عمود بر محور نانو صفحه باشدباشد قوی تر از حالتی است که 

جذب در حالت افقی از سر اتم کربن  سر اتم کربن به صورت افقی و بعد از آن از HCN  جذب مولکول 
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 انرژی جذب را دارد در حالت کلی نانو صفحه زیگزاگ کم ترین   C2N2در نانو صفحه زیگزاگ در مولکول 

 . است نانو صفحه دسته صندلی ری برای مولکول های گازی نسبت بهبهتجاذب 

  HCNپایدارترین سیستم ) منفی ترین انرژی جذب ( مربوط به جذب افقی از سر کربن برای گاز 

حالت های جذب افقی مربوط به  هااست. همانطور که در جدول آورده شده است پایدارترین سیستم

ر ای است که ابها و ساختار به گونه، هنگامی که شعاع مولکولی و الکترونگاتیوی اتمگازها می باشد

زیاد می شود که افزایش  جذبالکترونی تحت میدان خارجی بیشتر دچار اعوجاج می شود و انرژی 

 ه به بار انتقالی در اکثر موارد بار انتقالی مثبتبا توج . نجر به  انتقال بار بیشتر می شودم جذب انرژی 

 در  حالت هاییبوده و نشان دهنده این است که بار از نانو صفحه ها به سمت مولکول منتقل می شود. 

که مولکول با نانو صفحه پیوند شیمیایی بر قرار کرده بود طول پیوند کمتر از حالت هایی  است که 

ده است و در پیوند های شیمیایی  قوی گاف نواری  صفر است که نشان مولکول جذب فیزیکی برقرار کر

 .دهد ساختار به فلز تبدیل شده استمی 

 روی خواص ساختاری و الکترونی نانو صفحه ها  ی تاثیر جذب مولکول هابررس 4-9

 خواص ساختاری-4-9-1

 

( و مقادیر 73-4طول پیوند و زوایای بهینه سازی شده  شش ضلعی مقابل مولکول ها )شکل 

 و  71-4ها در جدول بهینه شده ثابت شبکه محوری قبل و بعد از جذب مولکول روی سطح نانو صفحه

 .  ه شده استارائ28-4،29-4،75-4

 

 

 

 

 : شش ضلعی مقابل مولکول ها و شماره اتم ها 73-4شکل 
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ذب در  مقایسه ج نانو صفحه و طول پیوند میانگین نانو صفحه ها بعد از a,bثابت شبکه محوری 

. بیشترین مقدار تغییرات مربوط به جذب مولکول کاهش یافته استهر دو نانو صفحه با قبل از جذب در 

H2S طول کاهش یافته است است . میانگین زوایا بعد از جذب برای همه ساختارها به میزان جزیی .

ست که بیشترین تغییرات در هر دو نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی کاهش یافته ا Zn-Oپیوند 

  .( است0،5در نانو صفحه زیگزاگ ) H2Sمربوط به جذب گاز 

 ( پس از جذب مولکول ها  )کلیه مقادیر بر حسب آنگستروم (0،5نانو صفحه ) Zn-O: طول پیوند های 28-4جدول 

d 

 میانگین

d 

6-1 

d 

5-6 

d 

4-5 

d 

3-4 

d 

2-3 

d 

1-2 

پارامتر 

 bشبکه 

پارامتر 

 aشبکه 

 ساختار

9299 /1 975/1 9299/1 975/1 169299 975/1 975/1 735/13 3142/16 Zno(5,0) 

8961 /1 896/1 8967/1 8909/1 8967/1 8967/1 8909/1 6477 /19 4927 /10 ZnO+ C2N2 

9554 /1 9554 /1 9554 /1 9550 /1 955 /1 9553 /1 9554 /1 5607 /18 6741 /10 ZnO+ CNCl 

95590 /1 9551/1 9551/1 951/1 951/1 9519/1 9513/1 6730 /19 5520 /10 ZnO+ HCN 

89808 /1 8984/1 8988/1 8995/1 8981/1 8982/1 8995/1 1354 /13 0720 /16 ZnO+ HCl 

5751 /2 5332/1 5368/1 9797/1 9739/1 5326/2 533/2 9318 /25 5158 /14 ZnO+ H2S 

 (مقادیر بر حسب آنگستروم پس از جذب مولکول ها  )کلیه  (7،7نانو صفحه ) Zn-O: طول پیوند های 29-4جدول 

dمیانگین d 

6-1 

d 

5-6 

d 

4-5 

d 

3-4 

d 

2-3 

d 

1-2 

پارامتر شبکه 
b 

پارامتر شبکه 
a 

 ساختار

9299 /1 9299/1 9299/1 9299/1 975/1 9299/1 975/1 31429/16 735/13 Zno(3,3) 

8961/1 8967/1 8962/1 8967/1 8961/1 8962/1 8965/1 6273 /16 5026 /13 ZnO+C2N2 

9553 /1 9528 /1 9516 /1 8938 /1 8938 /1 9516 /1 9528 /1 0661 /16 1342 /13 ZnO+CNCl 

5110 /2 2735/2 8990/1 9573/1 9578/1 8993/1 2207/2 487 /16 127 /13 ZnO+HCN 

98500 /1 9198/1 1520/2 1502/2 9138/1 9133/1 9163/1 0722 /16 1317 /13 ZnO+HCl 

134 /2 9739 /2 9791 /1 5332 /2 533 /2 5361 /2 9738 /1 487550/16 127241/13 ZnO+H2S 
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 ( ( پس از جذب مولکول ها  )کلیه مقادیر بر حسب درجه0،5نانو صفحه ) Zn-O: زوایای شش ضلعی  75-4جدول 

 O-Zn-O میانگین زوایا

6-1-2 

Zn-O-Zn 

5-6-1 

O-Zn-O 

4-5-6 

Zn-O-Zn 

3-4-5 

O-Zn-O 

2-3-4 

Zn-O-Zn 

1-2-3 

 ساختار 

551287 /125 5559 /125 9985 /119 5559 /125 5559 /125 9985 /119 5559 /125 Zno(5/0) 

9999 /119 9985/119 5559/125 5559/125 9985/119 5559/125 5559/125 ZnO+C2N2 

9485 /119 0395 /121 7594 /118 6162 /121 2030 /118 6180 /121 7538 /118 ZnO+CNCl 

39458 /118 0436 /121 7398 /116 0054 /121 4457 /116 4507 /121 4411 /116 ZnO+HCN 

84820 /119 3915 /119 9584 /119 3825 /119 8808 /119 8411 /119 8812 /119 ZnO+HCl 

38178 /115 0263 /115 8436 /157 4192 /125 8643 /150 6961 /119 7745 /154 ZnO+H2S 

 

 ( ( پس از جذب مولکول ها  )کلیه مقادیر بر حسب درجه7،7نانو صفحه )Zn-O : زوایای شش ضلعی  71-4جدول 

 O-Zn-O میانگین زوایا

6-1-2 

Zn-O-Zn 

5-6-1 

O-Zn-O 

4-5-6 

Zn-O-Zn 

3-4-5 

O-Zn-O 

2-3-4 

Zn-O-Zn 

1-2-3 

 ساختار 

99990 /119 9993 /119 5526 /125 9918 /119 5511 /125 5543 /125 9998 /119 Zno(3.3) 

9999 /119 5526/125 9918/119 5511/125 5543/125 9998/119 9993/119 ZnO+ 

C2N2 

7459 /119 1217 /124 6529 /114 1670 /124 6577 /114 1259 /124 4773 /114 ZnO+ 

CNCl 

5076 /113 0656 /126 3530 /112 6617 /128 5353 /117 4646 /126 8034 /94 ZnO+ 

HCN 

32350 /118 6421 /116 1383 /127 7938 /153 4412 /127 0773 /116 1688 /120 ZnO+HCl 

052 /118 163 /119 545 /119 021 / /111 153 /119 680 /118 490 /119 ZnO+H2S 

 بررسی خواص الکترونی   4-9-2

دن پارامترهای ساختاری ، با قرار دااختارهابعد از مرحله واهلش و بهینه سازی پایدارترین س 

، به به ثابت های شبکه ی بهینه شده ط، از جمله موقعیت های اتمی و پارامترهای مربوبهینه شده
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این بخش به مطالعه ساختار  . درکترونی ساختارها می پردازیممطالعه خواص فیزیکی  همچون خاصیت ال

  مده  می پردازیم.ی پایدار بدست آنواری و چگالی حالت های کلی و جزیی ساختارها

 ساختار نواری  -4-9-2-1

 

انا، دارای ( نیمرس0،5، نانو صفحه زیگزاگ )، همانطور که  از شکل ها مشخص شددر قسمت قبل

نیم رسانا، ( 7،7و نانو صفحه  دسته صندلی ) الکترون ولت 18488/2حدود گاف نواری مستقیم در 

. حال به بررسی ساختار نواری  ون ولت می باشدالکتر 18483/2دارای گاف نواری مستقیم در  حدود 

نواری همه ساختار 45-4و  79-4شکل . در عد از  جذب مولکول ها می پردازیماین نانو صفحه ها  ب

، ساختار نواری نانو صفحه های  شده است که برای مقایسه راحت تر پیکر بندی های پایدار جذب رسم

با توجه  به شکل های   سم کرده ایم.ر 78 -4را در  شکل ها لکول ها در  غیاب  نانو صفحه خالص و مو

مشاهده می کنیم گاف قبل از جذب ZnO پس از جذب و مقایسه با ساختار نواری ZnO ساختار نواری 

 بت به حالت خالص تغییر کرده است.نواری نس

 

 مولکول های گازی دسته صندلی و  (2زیگزاگ  (1خالص  ZnOنانو صفحه های  :: ساختار نواری78-4شکل 

  1 )HCl      2)   C2N27)   CNCl4)    HCN0)H2S 
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 الف(                     )ب(                       )ج(                         )د(                            )ه(

جذب افقی از سر  (1  های گازی پس از جذب مولکول( 0،5)زیگزاگ  ZnO: ساختار نواری :نانو صفحه های  79-4شکل

H مولکول     HCl2)  جذب افقی از سر اتم C مولکول    C2N27)  جذب افقی از سر اتم Clمولکول      CNCl   

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN0   مولکول C جذب افقی از سر اتم  (4

 

 

 

 

 ج(                         )د(                            )ه(الف(                     )ب(                       )

جذب افقی  (1پس از جذب مولکول های گازی ( 7،7 ) دسته صندلی ZnO: ساختار نواری :نانو صفحه های  45-4شکل

 (CNCl  4  مولکولC جذب افقی از سر اتم  (C2N27  مولکول N جذب افقی از سر اتم  (HCl2   مولکول Hاز سر 

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN0  مولکول N جذب افقی از سر اتم 

 

با توجه شکل مشاهده می شود تغییرات منحنی ها بر روی نوار فرمی نشان دهنده این است که جذب 

 .  د روی به آن خاصیت فلزی داده استمولکول های گازی بر روی نانو صفحه اکسی
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ن تراز فرمی اضافه شده است که می تواند بیانگر هیبریداسیون اوربیتال های نوار در  بالا و پایی  تعداد 

 . جذب باشداز  مولکول های  مورد نظر و نانو صفحه پس

 محاسبه چگالی حالت های کلی و جزیی پس از جذب  -4-9-2-2

، به بررسی چگالی حالت های سیستم ساختار نواری سیستم های مورد بحثاز بررسی  پس 

لت همه پیکر بندی های شکل چگالی حا 47-4و  42-4در  شکل   .پس از جذب  می پردازیمپایدار 

،  چگالی  حالت های نانو صفحه های خالص و برای مقایسه راحت تر ، رسم شده است کهپایدار جذب

همه ی شکل ها  سطح  انرژی   . دررسم کرده ایم 41-4مولکول ها در  غیاب نانو صفحه را در شکل 

. بازه ی انرژی خط چین عمودی  نشان داده شده استوقعیت تراز فرمی  را نشان می دهد که با م صفر 

 . در  نظر گرفته شده است  5eV+تا   5eV-برای  رسم چگالی حالت ها بین 

  

 

 HCl2)C2N27)CNCl4)HCN0)H2S(1مولکول های گازی  : چگالی حالت های کلی 41-4شکل 
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جذب  (1پس از جذب مولکول های گازی ( 0،5) زیگزاگ ZnOنانو صفحه های ای کلی : چگالی حالت ه 42-4شکل

  CNClمولکولCl جذب افقی از سر اتم  (C2N27 مولکول  Cجذب افقی از سر اتم (HCl2 مولکول H افقی از سر 

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN 0 مولکولC جذب افقی از سر اتم  (4

 

 

 (1پس از جذب مولکول های گازی (7،7)  دسته صندلی ZnOنانو صفحه های الت های کلی چگالی ح:  47-4شکل

  CNClمولکول C جذب افقی از سر اتم (C2N27 مولکول N جذب افقی از سر اتم  (HCl2 مولکول Hجذب افقی از سر 

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN0  مولکول  Nجذب افقی از سر اتم  (4
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و مقایسه آن ها  شکل های چگالی حالت ها ی کلی ساختارهای پایدار  بعد از جذب به با توجه

اختلاف پیک ها قبل و بعد از جذب بسیار  که با چگالی نانو صفحه ها قبل از جذب  مشاهده می شود

چون در جذب شیمیایی قوی اختلاف پیک ها   ،زیاد  است که می تواند دلیلی بر جذب شیمیایی باشد

طح فرمی پیک های  س. از همه مهم تر اینکه در اطراف د از جذب  نسبت به هم زیاد استبعقبل و 

 برای مشخص تر شدن سهم . ی دهد جذب شیمیایی بوده استمده است که نشان مجدیدی به وجود آ

م  رسشکل گیری  چگالی  حالت های ایجاد شده  پس از جذب  نیاز به اوربیتال های تک تک اتم ها در 

پس از  های جزیی برای سیستم های پایدار . لذا شکل  چگالی حالتجزیی داریمحالت های چگالی 

   رسم شده است.  40-4و  44-4جذب در شکل 

 

 

  

(1) (2) 

 

 

 

                                                                    

   (7)                                                                         (4) 

 

  

          (0) 

 

جذب  (1پس از جذب مولکول های گازی ( 0،5) زیگزاگ ZnOنانو صفحه های : چگالی حالت های جزئی   44-4شکل

  CNClمولکولCl جذب افقی از سر اتم  (C2N27 مولکول  Cجذب افقی از سر اتم (HCl2 مولکول Hافقی از سر  

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN 0 مولکولC جذب افقی از سر اتم  (4
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(1) (2) 

 

   (2) 

 

 

(7) (4) 

 

 

    (4) 

                               (0) 

 (1پس از جذب مولکول های گازی (7،7)  دسته صندلی ZnOنانو صفحه های چگالی حالت های کلی :  40-4شکل

  CNClمولکول C جذب افقی از سر اتم (C2N27 مولکول N ر اتم جذب افقی از س (HCl2 مولکول Hجذب افقی از سر 

 H2Sمولکول Hجذب افقی از سر اتم  (HCN0  مولکول  Nجذب افقی از سر اتم  (4

 

ن ها با شکل یی ساختارها پس از جذب و مقایسه آبا توجه  به شکل های چگالی حالت های جز

چگالی حالت ها مربوط به اوربیتال ین سهم در فیت بیشترنوار ظرشود در می مشاهدههای قبل از جذب 

ل های . اوربیتامی باشد O-2Pبعد از آنZn-4S در  نوار رسانش مربوط O-2P از آنبعد Zn-3d های

 . چگالی حالت ها نقش داشته انددر  سایر اتم ها نیز
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اد و زی بدست آمده برای ساختار های پایدار میزان انتقال باربه مقدار انرژی جذب  توجهبا 

های اکسید روی و مولکول  بین نانو صفحهوسیع همگی نشان از جذب شیمیایی  تغییرات گاف نواری

 .استها 

 جمع بندی و نتیجه گیری  -4-8

در  این پژوهش  به بررسی خواص فیزیکی جذب سطحی مولکول های  گازی  روی نانو  صفحه 

 SIESTAو با استفاده از کد محاسباتی ( به کمک نظریه تابع چگالی 7،7( و )0،5های اکسید روی )

انو . نانو صفحه های مورد نظر پرداختیم. در ابتدا به بررسی خواص ساختاری و الکترونی  نپرداختیم

. اتم می باشد 65( نیز شامل 7،7) دسته صندلینانوصفحه اتم و  65شامل  انتخاب شده (0،5صفحه )

 89031/1و 1/ 89097به ترتیب Zn-O ل پیوند میانگین طو، مقدار سازی ساختارها پس از بهینه

درجه محاسبه  9990/119 و Zn0  9999/119آنگستروم و همچنین مقدار میانگین زوایای شش ضلعی  

الکترون ولت و برای نانو صفحه دسته صندلی  18488/2. مقدار گاف نواری برای نانو صفحه زیگزاگ شد

. با توجه نیم رسانا می باشندخالص  ر دو نانو صفحه الکترون ولت بدست آمد و نتیجه شد ه 18483/2

  3dکه بیشترین سهم در  نوار ظرفیت مربوط به اوربیتال چگالی حالت های جزیی  مشاهده شد به 

 می باشد. Oاتم  2Pو در  نوار رسانش مربوط به اوربیتال  Zn  اتم

-C2N2-HCN-CNClدر قسمت بعد محاسبات خود را معطوف  به جذب سطحی  مولکول های  

HCl-H2S  موقعیت های پایدار برای  همه ساختارها روی مرکز شش ضلعی  نانو صفحه ها و کردیم .

. انرژی جذب  برای همه موقعیت های پایدار  مقادیر آنگستروم  محاسبه شد 2/ 0تا  2فاصله  محدودهدر 

. برای مولکول های می باشددهد جذب از نوع شیمیایی  بدست آمد  که نشان می  1از  بزرگترمنفی و 

با توجه به مقادیر  انرژی جذب  مشاهده شد جذب روی  است، شیمیایی خطی  جذب در  حالت افقی 

یزان . مستا دسته صندلینانو صفحه زیگزاگ پایدارتر )انرژی جذب منفی تر( از جذب روی نانو صفحه 

نشان دهنده ی این است بار از سمت برای حالت های مختلف محاسبه شد که مقادیر مثبت بار انتقالی 
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حالت افقی جذب از سر منفی ترین مقدار انرژی جذب برای .  و صفحه به سمت مولکول جریان میابدنان

 می باشد.  (0،5در نانو صفحه زیگزاگ )  C2N2و بعد از آن  HCNاتم کربن برای مولکول 

 .تندرسانا  هس  میایییش پس از جذب نتایج حاصل از محاسبات الکترونی نشان داد که نانو صفحه ها 

برای  ،جذب تغییرات بسیار زیادی داشت. پارامتر شبکه، طول پیوند و زوایای میانگینگاف نواری بعد از 

ده متوجه به نتایج بدست آ . باتغییر کردساختارهای پایدار بعد از جذب  نسبت به قبل از جذب ی همه 

یل عمل کند و به دل HCNر برای این گازها و بالاخص گاز می تواند به عنوان حسگ  ZnOنانو صفحه 

 . مقدار انرژی  جذب بالا حسگر قوی می باشد
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Abstract 

Gas sensors are called components that can convert the concentration of a particular gas 

into an electrical signal. Zinc oxide is one of the most important semiconductors that has 

always shown good gaseous sensitivity. Zinc oxide is a semiconductor with a broad-band 

gap of 3.37 electron volts. In this study, the physical properties of the adsorption of the 

toxic gases of HCl-C2N2-HCN-H2S-CNCl on pure ZnO nanosheets were studied using 

the VDW- DFT by the SIESTA computational code. The calculation have been made on 

(3,3) armchair and (5,0) zigzag ZnO nanosheets. The gas molecules are adsorbed on the 

nanosheet surface in both horizontal and vertical modes at an optimized distance of 2.5 

angstroms and the absorption energies are calculated after optimization. The adsorption 

distance, the value of band gap and the charge transfer between the molecule and 

nanosheet are calculated, and then the band structure and the total and partial density of 

states for the optimized structures is calculated.It was observed that the gas molecules in 

the horizontal adsorption modes have more negative energy with chemical adsorption. 

Moreover in chemisorption states the adsorption distance decreases and the amount of 

charge transfer between the gas molecule and the nanosheet increases. By calculating the 

electronic band structure, it is observed that the band gap in the chemical adsorption states 

is zero and the structures show metallic property. Furthermore the most negative energy 

is obtained for HCN molecule, suggesting that the (5,0) zigzag and (3,3) armchair ZnO 

nanosheets could be a good sensor for the HCN gas.

 Keywords: Gas sensors, ZnO nanosheets, Chemical adsorption, Density function theory, 

SIESTA code. 
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