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 شکر شایان نثار ایزد منان که توفیق را رفیق راهم ساخت...

 

ام  بخش آلام زمینی شان آرام کنم به آنان که مهر آسمانی هایم را تقدیم می آموختهماحصل 
 است

 گاهم، دستان پرمهر پدرم به استوارترین تکیه
گاه زندگی  ام، چشمان پاک مادرم به سبزترین ن

 ام  های زندگی  به برادران و خواهرانم، همراهان همیشگی و پشتوانه
کران  قطره ای از دریای بیشما آموختم و هرچه بکوشم ختم در مکتب عشق  که هرچه آمو

 تان را سپاس نتوانم گفت مهربانی
 ام به امید شماست و فردا کلید باغ بهشتم رضای شما امروز هستی

 تان را بزداید گونه غبار خستگی باشد که حاصل تلاشم نسیم
 بوسه بر دستان پرمهرتان
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 سپاس و قدردانی:

ایدیگرازخزانهعلمبیپایانشراعطاراکهدوبارهتوفیقکسبذرهحمدبیپایانخدایعلیم

فرمود.هرچندکهشکرایننعمترانمیتوانبهجایآوردامابهامیدرضایتوایصاحبعلم،شکر

وسپاس.

 به که اینپروردگاریاریحال مهربان است، رسیده پایان به میکار لازم خود بر ستاداازدانم

وهدایتهایشاندرطولانجامراهن سرکارخانمدکترطیبهمولارویبهپاسحمایتها مایگرانقدر،

اخلاقوعلمبودند.درعمل،استاداینپایاننامه،تشکروسپاسویژهدارمکهبهتحقیقاین

سعیدحسامیپیلهروددکترآقایدکترمحمدابراهیمقاضیویهمچنینازاساتیدارجمند،آقا

محترمتحصیلاتتکمیلی،آقایدکترکهزحمتمطالعهوداوریاینکاررامتقبلشدندونیزنماینده

کمالامتنانوسپاسرادارم.ونیزبرخودلازممیدانم،ازتمامیاساتیدبزرگوارسیدایمانحسینی

دوره این طی در که عزیزانی تمام فیزیکو گروه یاری و تشویق مرا تحصیلی وی تشکر نمودند

قدردانینمایم.
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 مالکیت نتایج و حق نشر
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 چکیده:

حسگرهایگازیبهدلیلکاربردوسیعشاندرصنعت،محیطزیستوغیرهتوجهفراوانیرادردنیایعلم

(نیمرساناییباپهنایگافبزرگاست.خواصالکترونیBNهاینیتریدبور)اند.نانولولهبهخودجلبنموده

مستقلازقطر،کایرالیته،تعداددیوارهلولهودمایبالایمحیطاست.بهدلیلاینخواصبسیارعالی،آن

هایکاربردیدروسایلوقطعاتنانوالکترونیکمانندحسگرنویدهدهندهاست.طوربالقوهبرایبرنامهبه

استفادهازکدمحاسباتی SIESTAدراینپژوهشبا استفادهازتقریببرپایهنظریهتا بعچگالیوبا

سیانوژنکلرید،GGAشیبتعمیمیافته هیدروژنفلوئورید، بهبررسیجذبگازهایکربنمونوکسید،

زیگزاگ) نیتریدبور هیدروژنسولفیدروینانولولهتکجداره آرمچیر)0,6فسژنو و خالصو9,9( )

هااینمنظورابتداخواصالکترونیوساختارینانولولهپرداختهشدهاست.برایGaوAlآلایشیافتهبا

سپسمولکول است. گرفته قرار بررسی نانولولهمورد روی نظر مورد نهایتهای در و شده جذب ها

است. برایهمهپایدارترینحالتجذببدستآمده حالتیمولکولپایدارترینموقعیتجذب در ها

هاواثرجذبرویآن،خواصبرایبررسیحساسیتنانولوله خالصرویمرکزششضلعیبدستآمد.

هایگازیوهمچنینمیزانبارانتقالیموردبررسیقرارگرفتههابعدازجذبمولکولالکتریکینانولوله

ساختارهایالکترونینشانمی نانولولهاست. هایزیگزاگوآرمچیرخالصقبلازجذببهترتیبدهد،

دارایگافنواری بعدازجذبتغییراتگافهردونوعنانولولهالکترونولتمی222/2و666/2، باشدو

مولکول جذب کم بسیار تأثیر آمده بدست نتایج است. اندک الکتریکیبسیار خواص بر گازی های

(0,6)تواندبیانگرجذبفیزیکیباشد.باتوجهبهنتایج،نانولولهدهدکهمیهایخالصرانشانمینانولوله

BN جذبمولکول داردحساسیتبهترینسبتبه زیگزاگ .ها نانولوله بهتر نتایج به جهتدستیابی

اتم0,6) توسط  ) Alهای مولکولGaو جذب بررسی به و آلایششدهآلایششده نانولوله روی ها

پایدارترینموقعیت انرژیجذب، محاسبه با استو شده تعادلیبپرداخته فاصله و بهها و دستآمده

پایدارترینموقعیتجذبهمه است. انتقالیافتهوخواصالکترونیپرداختهشده بار یمحاسبهمقدار

هاکاهشیافتهاستهارویاتمناخالصیبدستآمد.مقدارانرژیجذببرایپایدارترینموقعیتمولکول

هدکهباآلایشنانولولهخواصالکترونیدیجذبشیمیاییقرارگرفتهاست.نتایجنشانمیودرمحدوده

بهبودیافتهاستومیزانرسانشودرنتیجههدایتنانولولهافزایشیافتهاست.همچنیننتایجبیانگر

است.CNClحسگرخوبیبرایمولکولAlایناستکهنانولولهنیتریدبورآلایشیافتهبا

 

 ، گاف نواری، جذب.SIESTAکد محاسباتی ، حسگر گازی،  BN نانولوله کلمات کلیدی: 
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 مقالات مستخرج از پایان نامه

CNClمطالعهجاذبساطحیمولکاول"(،5932)؛یبهطی،مولارو؛محبوبه،امیریفدردی–5

،اولینکنفرانسملیفیزیکنانووفرا" DFTبااستفادهازروشBNروسسطحنانولولهتکجداره

،دانشگاهفسا،فسا.5932مهرماه22تاصنعت،موادازشبیهسازی

رویساطحH2Sبررسیجذبمولکاول"(،5932)؛یبهطی،مولارو؛محبوبه،امیریفدردی–2

آبانماه25ایونانومقیاس(،،کنفرانسسیستمهایبسذرهای)کپه"نانولولهتکجدارهنیتریدبور

طوسی،تهران.،دانشگاهصنعتیخواجهنصیرالدین5932

رویساطحHFبررسایجاذبمولکاول"(،5932)؛یبهطی،مولارو؛محبوبه،امیریفدردی-9

،دانشاگاه5932بهمن5دیو90کنفرانسفیزیکمحاسباتیایران،" نانولولهتکجدارهنیتریدبور

 شهیدرجایی،تهران.
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6-6 مقدمه 

منباعتولیادهرکادامازایانگازهااووجوددارنادکاهیادیزیندهآلایگازهامایرامونپیطدرمح

هااهاصنایع،اتومبیلومنازلهستند.همچنینگازهایآلایندهزیاادیدرمعاادنوحتایجنا آلاینده

ای،تخریابلایاهاوزون،هاایاسایدی،اثاراتگلخاناهها،تولیدباارانشود.نتیجهاینآلایندگیتولیدمی

یست.برایتشخیصاینگازهااهاازآنموجوداتزندهناشیهاومسمومیت،بیماریوحتیمرگانسان

نیازداریم.دراینفصلابتدابهمعرفیحسگر،خصوصیاتحساگرها،اناواع5مهلکبهابزاریبهنامحسگر

هاادرتولیادناانویکاربردنانولولاهپردازیم،درادامهتوضیحیدربارهحسگرها،نانوحسگرهاوانواعآنمی

یجذبوآشکارساازیینهانجامشدهدرزمیقاتوتحقیگازیهاازمولکولیتعداداومروریبرهحسگر

اتیخواهیمداشت.یوانواعآنتوضیحیجذبسطحداریم.درانتهادربارههاهاتوسطنانولولهآن

2-6 حسگر 

،نیارووارتواندپارامترهایفیزیکیازقبیالحارارت،فشایالکتریکیاستکهمیحسگریکوسیله

کندوتوسطیاکهایالکتریکیتبدیلهارابهسیگنالرااندازهگیرینمودهوآنتغییرمقاومتالکتریکی

یکهکلیهتغییراتبوجودآمدهدرموادقابلطبقهبندیدردودستهنمایشگرنشاندهد.باتوجهبهاین

تمااموقاایعوحاوادثانجاامشادهدرقریبااتوانتذابهکمکحسگرهامیفیزیکیوشیمیاییهستند،ل

رهاایفیزیکایوشایمیاییدرباسیگنالحسگر،اطلاعاتیرادرموردمحیطمادیراآشکاروثبتنمود.

توانددرکشود.حسگرهادرواقعابزارهاییهستندکهتحتداردکهبهطورمستقیمتوسطحواسمانمی

دهند.شایدبتواندماسنجراجزءشدهوموردانتظارنشانمیهایپیشبینیشرایطخاصازخودواکنش

 [.5،2]ساختاولینحسگرهاییدانستکهبشر

                                                 
1
 sensor 
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9-6 ساختار کلی یک حسگر 

هاایوشایمی،بیولاوژی،الکترونیاک،شااخهدرطراحییکحسگردانشمندانعلوممختلفنظیاربی

استکهبایکآشکارساازدرمختلفشیمیوفیزیکنقشدارند.قسمتاصلییکحسگر،عنصرحسگر

ییاردریپیچیده،ایجادتغیموردنظر،دریکنمونهکنشعنصرحسگرباگونهتماساست.حاصلبرهم

هاییباهباشدکهاینتغییراتبصورتسیگنالهایموجوددرعنصرحسگرمیساختارالکترونیکیگیرنده

شوند.برایاناسااسهایخروجیقابلاندازهگیریتبدیلمیآشکارسازارسالوازاینطریقبهسیگنال

کنشبینعنصارحساگرومحایطاسات.عاملاصلیوتعیینکنندهدرعملکردیکحسگرکیفیتبرهم

همکنشحسگرهاباهایدانشمندانبررویارتقایکیفیتبرظهایازتحقیقاتوتلاشبخشقابلملاح

مواد،ازطریقپیشنهادموادوساختارهایجدیدبهعنوانعنصرحسگرتمرکزیافتهاست.

9-6 خصوصیات حسگرها 

تاوانباهحساسایت،انتخاابعواملمختلفیدرکارایییکحسگرمؤثرهستندکهازآنجملهمای

ذیریوپایداریاشارهنمود.بهطورکلییکحسگرایدهآلبایدخصوصیاتزیرراداشتهباشد:پ

 باشدهدفگونهمیزانونوعبامتناسببایدخروجیسیگنال.

 کندعملنظرموردگونهبهنسبتاختصاصیبسیار.

 باشدداشتهبالاییپذیریگزینشوتفکیکقدرت.

 باشدداشتهبالاییصحتوپذیریتکرار.

 باشدداشتهبالاییدهیپاسخسرعت.

 [.9]،قدرتیونیمحیطوغیرهپاسخندهددمامانندمحیطیمزاحمعواملبه
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2-6 یکری اندازه گ یتو نوع خاص یریقابل اندازه گ های یتکم یحسگر ها بر مبنا یدسته بند 

 شده توسط حسگر

یان.باراباشادیدرحسگرهامیریقابلاندازهگیتتفاوتدرکمانواعحسگرها،یازدستهبندیکی

 .[2]شوندیمیدستهبندیرمبناحسگرهابهصورتز

6-2-6 6حسگرهای صوتی 

یبارایگااهرتزگیینمگاهرتزتامحدودهپاایامواجکشسانرادرمحدودهفرکانسی،صوتیحسگرها

دررهانوعحسگینامروزها .یرندگیبهکارمیولوژیکیوبیمیاییشیزیکی،فهاییتکمیرمقادیریگاندازه

باهیدرعلاومپزشاکیوبهطاورناوعهایلکنترلاحتراقاتومبی،نظامیی،حملونقلهواهاییستمس

.کردهاندیداکاربردپیستیزیعنوانحسگرها

2-2-6 2حسگرهای مکانیکی 

یلتبادیکایراباهالکتریکیمکاانیگنالسایزیکی،اصولفیبرخیهبرپایکیمکانیحسگرهایهمه

.کنندیم

9-2-6 9حسگرهای مغناطیسی 

واساتخراجاطلاعااتازیسیمغناطیدانمیحسگرییاستکهتوانایقطعهایسیحسگرمغناطیک

.برایسااختکندیمیلمناسبتبدیکیالکتریگنالسیکرابهیسیمغناطیدانحسگرمینآنرادارد.ا

استفادهمیشود.یکحسگرمغناطیسی،ازنانوذراتمغناطیسی

9-2-6 9حسگرهای گرمایی 

گیرند.هادرایندستهقرارمیترموکوپلحسگرهایترمومکانیکی،حسگرهایترمومقاومتیو

                                                 
1 Acoustic sensors 

2 Mechanical sensors 

3 Magnetic sensors 
4 Thermal sensors 
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2-2-6 6بیوحسگرها 

خااص مادهیکاندتابتوانندتنهاباشدهیطراحیاازحسگرهااستکهبهگونهینامگروهحسگربیو

.اندمشترکیسازوکاریدارایازنوعشان،همگیاماجدا،نداحسگرهامختلفینا.ددهننشانواکنش

0-2-6 2حسگرهای گازی 

گازهاکمیتمورداندازهگیریکلیدیدربسیاریاززمینههایصنعتیومصاارفخاانگیهساتند.

ایبرایآشکارسازیوکنترلگازهابهخاطرآگاهیازلزومحفاظتازمحیطدردههگذشتهتقاضایویژه

 ,SOXآشکارساازیگازهااییمانناد)ازجملاههایمختلفید.حسگرهایگازیدرزمینهشزیستایجاد

H2, CH4, CO, O3, NH3, NOXکاربردپیداکردهاند.حساگرهای[1] صورتمنفردوتشخیصبوها(به

گازیرابراساسمیزاناستفادهونوعفناوریساختبهسهگروهتقسایممایکنناد:حساگرهایگاازی

.[6،6]حالتجامد،سیستمهایطیفنگاری،حسگرهایگازیاپتیکی

 هایطیفنگاریبرپایهتحلیلمستقیمجرمملکولییاطیفارتعاشایگاازهادفقارارسیستم

کنند.دارند.اینحسگرهابهطورکلیترکیبیازگازهایمتفاوترابادقتیخوباندازهگیریمی

هایحسگرگازطیفنگاریهستند.ترینسیستمجرمیمهموگرافیجرمیوطیفسنجیکرومات

 ،کنناد.ایانتحریکشدهاسترااندازهگیریمیطیفجذبیگازیکهبانورحسگرهایاپتیکی

ررنا ویاکحساگنوعازحسگرهانیازمندیکسیستمپیچیده،شاملیکمنبعتولیدنورتاک

باشند.اپتیکیبرایتحلیلطیفجذبیمی

 آیناد.حالتجامدبهترینگزینهبرایگسترشحسگرهایگازیتجاریبهحسابمیحسگرهای

هایکمدرمحدودهبرتریاینحسگرهانظیراندازهکوچک،حساسیتبالادرآشکارسازیغلظت

گرهاپاایینهاراموردتوجهقراردادهاست.قیمتاینحسنوسیعیازترکیباتشیمیاییگازیآ

                                                 
1 Biosensors 
2 gas sensors 
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هایآنالیزسنتینظیرطیفسنجیجرموکروماتوگرافیبرایمصاارفسیستماستدرحالیکه

باشند.وحجیممیخانگیبسیارگران

0-6 6نانو حسگرها 

بهدلیلکاربردوسیعشاندرکارخانه،صنعت،نظارتمحیطزیسات،دارورساانیوحسگرهایگازی

ورکلیوظیفهوروشکارحسگرها،جذب،طاند.بهودهایعلمبهخودجلبنمتوجهفراوانیرادردنیغیره

کاملامشخصاستکههرچهساطحباشدوهایگازیروییکمادهحساسمیتشخیصودفعمولکول

افزایشیابدکهبهحسگرافزایشمیهایگازیوبیشترباشد،سطحتماسبینمولکولویژهمادهحساس

یاخیارامکاانطراحایوتکنولاوژیدردودهاهیشرفتدانشوانجامد.پقابلملاحظهحساسیتآنمی

هاایبیشاتررافاراهمسااختهاسات.ساختحسگرهایحالتجامدباابعاادفیزیکایکوچاکوقابلیات

سازیمقادیرناچیزیازگاز،گرمااوتاًبالاییبودهوقادربهآشکارحسگرهایامروزیدارایحساسیتنسب

هاانیاازباهسااختحساگرهایجدیادبااقابلیاتبرخیزمیناهیاتشعشعهستند.بااینوجودهنوزدر

وارتقاایکیفیاتحساگرهانیازمنادکشافماوادودشاوآشکارسازیبهترموادوتشعشاتاحساسمای

یناهزمیانحسگرهاانجامگرفتهاساتکاهدراییبهبودکارایبرایادیزیهاتلاشابزارهایجدیداست.

،2هاالولاهناانوشااملنانویسااختارهایاژهووباهیدجدیموادحسیانجامشدهبررویقتوانبهتحقیم

خاودیزنهانانوساختارینهرکدامازاهکیناشارهنمود.باتوجهبها1هایمونانوس2اهنانوتسمه،9هایلهنانوم

یازماوادبارایگستردهایفطینساختهشوند،بنابرایرهوغفلزی،یداکسیمر،ازکربن،فلز،پلتوانندیم

انجاامشادهباریونظاریعملیقاتتحقیخوددامنهیامربهنوبهینکاربرددرحسگرهامطرحشدهوا

یابزاربسیارریز .نانوحسگرهادهدیمیشافزایانانورابهطورقابلملاحظهیساختارهایخواصحسگر

                                                 
1 Nanosensors 
2 Nanotubes 

3 Nanorods 

4 Nano belts 

5 Nanowires 
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بسیارباالاییبرخوردارنادیواکنشپذیربودنابعادشانازدقتویهستندکهبهخاطرکوچکیونانومتر

قادربهشناساییودهندولعملنشانمیاکسبهحضورچنداتمازیکگازهمعحتینسبتکهیطوربه

یرینشااندادهکاهبکاارگینمحققاهااییبررساباشند.درمقیاسنانومیفیزیکییهاپاسخبهمحرک

هااراباهعناوانحساگرکااربردآنیاتوقابلیدهحسگرهارابهبودبخشاییتواندکاراینانومیساختارها

مطارحساازد.یارهوغیاابیحسگرجهاتی،حسگرنوری،حسگرگازیمیایی،حسگرالکتروشیولوژیکی،ب

موادمنفجرهونانوذراتین،دفنشدهدرزمهایینها،داروها،مسمیصتشخیبراسگرهانانوحینهمچن

.[8]شوندیمموجوددرهوابهکاربرده

6-0-6 ها ها در تولید نانو حسگر استفاده از نانولوله  

(ویااازتعادادی5جادارهیکنانولولهممکناستشاملفقطیکلایهازگرافیتباشد)نانولولهتاک

رهابارایباهدرحسگشود.نامیدهمی2جدارهیمتحدالمرکزتشکیلشدهباشدکهنانولولهچندهانانولوله

لاییداشاتهباشاند.ازهایسطحنیازبهموادیاستکهنسبتحجمبهسطحبااحداکثررساندنواکنش

هانسبتسطحبهحجمبالایآنهاستکهموردتوجهمحققینقارارگرفتاههایمهمنانولولهجملهویژگی

توانآنرابهشودکهمیهامیهاباعثتغییررسانشآننانولولهیکیوشیمیاییگازهادرجذبفیزاست.

لولهموجبتغییرقابلومجاورتنانساختارالکترونیکیگازهدفدر.درنظرگرفتیعنوانپارامترحسگر

.[8]دشولولهمیگیریدرهدایتالکتریکینانواندازه

وحساگرهای گاازییحساگرهایانباهدودساتهتاوهادرحسگرهارامایاربردنانولولهبهطورکلیک

مکانیکیتقسیمنمود.

6-6-0-6 ها به عنوان حسگر گازی نانولوله   

هاایگاازیرابااحساسایتهایبسیاراندکیازمولکولتواننددردمایاتاقغلظتاینحسگرهامی

                                                 
1 Single walled nanotubes 

2 Multi walled nanotubes 
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دارایحساسسیتبالاییبودهودرجدارههایتکلولهبسیاربالاآشکارکنند.حسگرهایتهیهشدهازنانو

دمایاتاقنیززمانواکنشسریعیدارند.اینخصوصیاتنتایجمهمیدرکاربردهایتشخیصیدارند.باه

هاایعنوانمثالدرصنعتهموارهخطرنشتگازهایسمیوجودداردوشناساییاینگازهاادرغلظات

گیردواینواقعیتلزوماستفادهازحسگرهایانجاممیپایینباحسگرهایگازیرایجبهکندیوباتاخیر

تهبرایشناساییدیوکسینساخ2000کند.اولیننانوحسگرگازیدرسالترراایجابمیترودقیقسریع

هایینظیرکربنفعالبرابرجاذب5092بودهوقادراستتاجدارهچندشد.اینحسگرشاملیکنانولوله

یکحسگرگازیبرمبناایارت(ساخ5-5درشکل) .جذبوحضورآنراآشکارنمایدخوددیوکسینرابه

.شماتیکینشاندادهشدهاستطوربههایتکلایهنانولوله





تغییرنانولوله)دراینحالتجریانایجادشدهدرولکولگازبرروییکحسگرگازینانولولهجذبچندم:5-0شکل

 دهد(یابدوشناساگراینتغییررانشانمیمی


2-6-0-6  ها به عنوان حسگرهای مکانیکی لولهنانو  

هنگامیکهبخشیازیکنانولولهبهسمتبالایاپایینحرکتاستبررسیهایمحققیننشانداده

،ایجادخواهدشد.ایننانولولهدادهشود،یکتغییرهدایتالکتریکی،متناسبباتغییرشکلمکانیکی

.[3]دهدعنوانحسگرمکانیکینشانمیهارابهوضوحامکاناستفادهازنانولولهبررسیبه
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هکا   ی جذب و آشکارسازی آن  زمینه تحقیقات انجام شده در گازی وهای  از مولکول شماری  6-7

 ها توسط نانولوله

نانولولاهیاکهاهساتند.نانولولهی،گازیازانواعحسگرهایکیشدیانونهکهدرقسمتقبلبگهمان

صفحهکربنباشد،ینایسازندهیهااستکهبهشکللولهدرآمدهاست.اگراتمینیگرافیمانندصفحه

کنااریونادپیاکبایاندرمیکیصورتهبNوBیاCوSiمختلفمانندیهاواگرازاتمینانولولهکربن

شود.بستهی(اطلاقمBNبور)یترید(ونSiC)یدکاربایلیکونسیهاهانانولولههمقرارگرفتهباشندبهآن

یمهااراخاواهازنانولولهیمتصلشدهباشند،انواعمختلفهمهبینیگرافیسرصفحهچگونهدوکهینبها

ساختی،هادایتالکتریکایوحرارتایباالاهمچاونیخاواصمنحصاربفاردیلهابهدلداشت.نانولوله

یهاباراقابلیتنانولوله.اشارهداشتیگازیتوانبهسنسورهافراوانیدارندکهازآنمیانمییکاربردها

هاااسات.ایانساطحتمااسناشیازتوخالیبودنوسطحتمااسزیاادآنیگازیاستفادهدرحسگرها

دراینقسمتبهبررسیتعدادیآناست.یتوخالیمرکزیاهوقسمتنانولولهمتشکلازدیوارهخارجی

هااهااازنانولولاههاراکهباهمنظاورآشکارساازیآنهایگازیوتحقیقاتانجامشدهرویآنازمولکول

پردازیم.فادهشدهاست،میاست

6-7-6 (CO)کربن مولکول گازی مونوکسید   

هاایفسایلیماننادنفات،گااز،بنازین،یاستکهدراثرسوختنناقصسوختکربنگازمونوکسید

شود.اینگازبیرن ،بیبووبیمزهاست،بنابراینمسمومیتباآنبهگازوئیلوزغالچوبحاصلمی

ساردرد،تهاوع،ربندارایعلائاممتعاددیازجملاه:کمسمومیتباگاازمونوکسایددهد.میسادگیرخ

باشد.شکلاتقلبیوتنفسیوحتیمرگمیکوفتگیبدن،خوابآلودگی،تپشقلب،بیهوشی،تشنج،م

اساتکاهدویژناتماکسیکاتمکربنویکاست،شاملیخطیمولکولیکربنازنظرهندسیدمونوکس

سهگانهبههممتصلشدهاند.دیوناتمتوسطپ
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COگستردهموردمطالعهقرارگرفت،نتیجهاینشدکهجاذبطوربههایکربنیروینانولولهCOجذب

رویCOهایقابلتاوجهیبارایبهباودانارژیپیونادهایکربنیضعیفاست.اگرچهتلاشروینانولوله

هایکربنیگزارششدهقابلاجرانیساتنانولولههایدادهشدهاست،حسگرهایکربنیاختصاصنانولوله

AlPوAlN،BPهایروینانولولهCO.همچنینگروهیازمحققینبهبررسیرفتارجذبمولکول[50]

رویساطحنانولولاهCOبهتازگیتحقیقاتنظاریبارجاذبمولکاول[.55]بهعنوانحسگرپرداختند

MgOمحاساباتنظاریباهباااساتفادهاز2008ارانشدرسال[.هان وهمک55،52است]انجامشده

[.دیو52سایلیکونکاربایادپرداختناد]یتوساطنانولولاهکربنمونوکسایدگاازیآشکارسازیمطالعه

باهعناوانحساگرZnOیروینانولولاهCOیجذبگروهیازگازهاازجملهگاازهمکارانشبهمطالعه

.[59]پرداختند

6-7-2 (HF)مولکول گازی هیدروژن فلوئورید  

طاورعمادهدرتارازهاوااسات.ایانگاازباهئوریدیکگازسمیشناختهشادهسابکهیدروژنفلو

شود.اثراتنامطلوبآنسالامتیفرآیندهایصنعتیومحصولاتاحتراقمحفظهحاویفلوئورمنتشرمی

تواندموجبآسیبازطریقمیHFندرمعرضگازاندازد.قرارگرفتانوسایرجاندارانرابهخطرمیانس

باعاثساوزشچشام،بینایوگلاوHFتنفسیاتماسمستقیمحاصلشود.استنشاقهوایحاویگااز

هاایعضالانی،ریاویوحتایتواندباعثآسیبقادیربالایاینگازمی.قرارگرفتندرمعرضمشودمی

گاازایان.ثسوختگیپوستوآسیببافتداخلیشاودتواندباعتماساینگازباپوست،می.مرگشود

جادیباهشاودوباعاثآسایبسارعتبوسایلهباارانشساتهمایبسیارمحلولدرآباستبنابراینبه

شود.مقدارزیاداینگازدرآبممکاناساتباعاثاخاتلالاتهاوبناهامیساختارهایفلزیوساختمان

راضارورتحاذفآندرساطحجهاانیHFشدگیاهانوموجوداتآبزیشود.چناینعاوارضجاانبیر

توسعهیافتهHF یبسیاریازمحققینبرایازبینبردنگازهایمختلفیبوسیله[.فناوری52]طلبدمی
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نظارهبهایجامدمناسببوآشکارسازیاینگازتوسطجاذبهایموجود،جذاست.درمیانتمامروش

.[51]هایکربنیانجاامشادهاساتروینانولولهHFارتباطباجذبمطالعاتنظریزیادیدر.رسدمی

[.52]بورموردبررسیقراردادندیدهاینیتراثرجذباینگازراروینانولولهنوهمکارانشیجاسل

6-7-9  (CNCl)مولکول گازی سیانوژن کلرید  

C،Nمولکولاینگازدارایسهاتمرن وبسیارسمیاست.گازیبیCKسیانوژنکلریدمعروفبه

متصالبهام(Cl , C)ویگاناه(C , N)استکهبهصورتخطیوباپیوندهایکووالانسیسهگانهClو

بسیارسمیبارایشود.اینگازعاملکاربردیجن شیمیاییاستفادهمیهایشدهاند.اینگازدربرنامه

هاادربدنانسانوحیواناتمنجربهنارساییتنفسیوانسدادسوختوساازسالولهمچنینخوناست.

وباهسارعتدربادنشاودااندامتنفسیباعثآسیبفوریمیشود.اینگازپسازتماسباچشمیمی

هاوع،ت[.علائمآنشامل:خوابآلودگی،آبریزشبینی،گلودرد،سرفه،گیجای،56شود]انسانتجزیهمی

هاانفاوذپیادااندکهاینگازبهشدتازفیلترماساک.تحقیقاتتصدیقکردهباشدتشنج،فلجومرگمی

محققاینجاذبایانگاازرارویکند.برایآشکارسازیآنتحقیقاتیانجامگرفتهاسات.گروهایازمی

.[56]دمطالعهقراردادندهایآلومینیومنیتریدبااستفادهازمحاسباتنظریمورایازنانولولهدسته

6-7-9 ( COCl2) 6مولکول گازی فسژن 

باشادکاهازمایCOCl2گازفسژنیاکربونیلدیکلرید،یکترکیبشیمیاییسامیباافرماول 

هایبالارن درغلظتشدهاست.اینگازبیهایکربن،کلرواکسیژنتوسطپیوندکوالانسیتشکیلاتم

شود.همچنیندرصنایعشیمیاییبهدلیلاستفادههیدروکربناستفادهمیانجن افزارشیمیاییبهعنو

شود.فسژنگازیخفهکنندهاساتکاهبیشاترینمارگومیارناشایازگازهاایهایکلردارتولیدمی

شیمیاییرادرجن جهانیاولسببشدهاست.بخاراینگازسهبرابرسنگینتارازهاوااساتودارای

                                                 
1
 Phosgene 
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کروشحسااسوقابالاعتمااددارد.ست.کنترلغلظتحدمجازاینگازنیازباهیاساختاریمسطحا

 تبهحجم،ایدهآلهستند.هابهدلیلسطوحمتخلخلوسطحبالانسباستفادهازنانولوله

6-7-2 (H2S)هیدروژن سولفید  یگازمولکول   

برخاوردارییبالایاربسیتازاهمیطکمآندرمحیاربسیرمقادیصبهتشخیازکهنییازجملهگازها

یگازبایکگازدرفشارودمایاستانداردین.اباشدیمیدروژنهیدخورندهسولفیاروبسیگازسماست

یطای،محیساتزی،خطاراتجاانتوانادیکامآنمایارهایبساغلظتیوقابلاشتعالاستوحترن 

درH2Sووجااودیلتشااکأراموجاابگااردد.منشاایصاانعتینسانگیزاتفلزاتوتجهخورندگیو

 (CO) یدکربنومونوکساNO) )یتریاکنیدبعادازاکساH2S.انساانوصانعتاساتیط،طبیعت،محا

کاهدراغلابیادروکربنیهیمبامخازنعظایرانکشورماادر.رودیجهانبهشمارمینگازتارخطرناک

یانکامایرکهمقاادیمخربیارنقشبسیزهمراهاستونH2Sهاایباالایمواردنفاتوگاازبااغلظات

کاار،یطمحایآلاودگهاا،یشاگاهپالایحرارتاهاایمبادلخطوطلولاهانتقااال،یع،صنایگازدرخوردگ

ویطآنازمحایاشوزدایصوجاود،تشاخدارد،توجااهبااهغیارهویسااتزیطمحاهااییتمساموم

رادرH2Sمختلفمرتبطباگازیعصناقبیل،یانازایبرخورداراست.مشکلاتییبسزایتازاهمیزاتتجه

وتلاشدریقرابهتحقیادیمحققانزیاتویژه،اهمیانخاودقاراردادهاسات.ایرتحتتاثیاسراسردن

.[58]واداشتهاستH2Sساختحسگرهایگاز

سمیاستکهبسیاررن ووگوگردتشکیلشدهاست،گازیبییدکهازدواتمهیدروژنسولفهیدروژن

قاراردهاساتننفجاراست.اینگازخطرنااکوکشاحلشدهودارایقابلیتاشتعالوابهآسانیدرآب

هاایباالایآنحتیغلظتشودیازجملهسردردوتهوعمیعلائمیجادگازباعثاینگرفتندرمعرضا

هاازجملهصانایعنفات،گااز،ریازفرآیندهایصنعتیوکارخانهاینگازدربسیاشود.منجربهمرگمی

هااازآنبسیارمهماسات.بسایاریازروششود.بنایراینآشکارسازیتولیدمیپتروشیمیوزغالسن 
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بااساطحهابررسیشدهاست.تعاملاینگازهایمختلفبرایآشکارسازیآنجملهجذبتوسطجاذب

گروهایازمحققاینباهبررسایاهمیتبنیادیدرحالبررسیاسات.هادردههگذشتهبهدلیلولولهنان

همچنیناثرایانگاازرویازطریقمحاسباتنظریپرداختند.MgOهایتعاملاینگازباسطحنانولوله

.[53]نیزبررسیشدهاستAlNهاینانولوله

8-6 6جذب سطحی 

(اباداعشاد.5320-5819اینریشکاایزر)فیزیکدانآلمانیهاتوسط5885یجذبدرسالکلمه

یموجوددریکگازیامایعدرتماسبایکساطحجامادهاهایامولکولسطحیفرآیندجذباتمجذب

د.مقدارجذبسطحیباهنیزیکیمؤثردرعملجذبسطحینیروهایمختلفیاعمازشیمیاییوفاست.

گیارد.دربهدوصورتانجااممایسطحیارد.جذبدجاذببستگییجذبشوندهوجسمطبیعتماده

گیردکهدرجریاانآنعملیاتجذبسطحیانتقالیکجزءازفازگازیامایعبهسطحجامدصورتمی

هاایصانعتییااتصافیهروغانتوانبهبند.ازکاربردهایاینفرآیندمیچسهابهسطحجامدمیمولکول

جذبسطحیبانیروهای.[20،25کرد]مخلوطگازهایدیگراشارهلایندهازهوایاکیوحذفموادآخورا

.یابدوبانیروهایکووالانسیپایانمیواندروالسیآغاز

وجودداردیمیاییهایطبیعی،فیزیکی،بیولوژیکیوشجذبسطحیدرحالحاضردربسیاریازسیستم

فرآیندجذبشاملدوجازءجااذبوجاذبشود.استفادهمیکاربردهایصنعتیایدرطورگستردههوب

گیرند.هایجذبشوندهرویآنقرارمیشوندهاست.جاذبسطحیاستکهمولکول

جذبشونده+جاذب جذب

6-8-6 انواع جذب سطحی 

.درجذبسطحیقابلمشاهدهاستجذبفیزیکیوجذبشیمیاییدوروشاصلی

                                                 
1 Adsorption 
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6-6-8-6  6جذب فیزیکی 

ببهسطحمادهجااذهابانیروهایواندروالسمولکولهپذیراستکپدیدهبرگشتجذبفیزیکییک

آیاد.نیروهاایجامدبوجودمایسطحیاثرمتقابلضعیفبینگازوچسبند.جذبفیزیکیدرنتیجهمی

الکتارون5ندخیلهستندومقدارانرژیجاذب،بیشاترازسیتقریباضعیفیدربوجودآوردنآواندروال

جاذبفیزیکایساانیبرگشاتپذیرناد..کاهباهآباشد.ایننوعجذب،پیوندهایضاعیفیداردنمیولت

[.22،29شود]تغییرنمیدچارزیادسیستمیندیاستکهدرآنساختارالکترونیفرآ

2-6-8-6  2یمیاییجذب ش  

جذبشیمیایینوعیازجذباستکهشاملیکواکنششیمیاییبینجاذبوجذبشوندهاسات.

شوند.قدرتپیونادشایمیاییحاصالباهطاورقابالپیوندهایشیمیاییجدیددرسطحجاذبتولیدمی

کندولینیروهایچسبندگیمعمولابیشترازآنچیزیاساتکاهدرتوجهیدرحالاتمختلفتغییرمی

حرارتآزادشدهدرجذبشیمیاییرسدالکترونولتمی5-50انرژیجذببهجذبفیزیکیوجوددارد.

برگشتفرآیندعموماًدرجذبشیمیاییقویمعمولازیادودرحدودحرارتیکواکنششیمیاییاست.

.[22]شودرشیمیاییدرآنمشاهدهنمیناپذیراستوبادفعوجداسازیاولیهمادهجذبشده،تغیی

 

 

 

                                                 
1 physisorption 

2 Chemisorption 
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 فصل دوم 2
 

(، BNنیترید بور )مروری بر 
 کاربردهاخواص و  ،هانانوساختار
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6-2 مقدمه 

ویاتمنیتروژنوبوربوجودآمدهباشدکهازتعدادمسامیBNترکیبیشیمیاییبافرمولبورنیترید

باشادکاهباهساببآرایاشمتفااوتمی9رخولوزی2مکعبی،5ششگوشیهایدارایساختاراستو

[.21د]شوهاینیتروژنوبورایجادمیاتم

2-2 ساختارهای نیترید بور 

یمیدتولیداکسیبورتریایکبوریدازاسیشگاهدرآزمایجهودرنتشودینمیافتیعتبوردرطبیتریدن

آنیشکلبلاوریدارترینشوند.پایمیدتولینمختلفبلوریهاوشکلبوربهصورتنامنظمنیتریدشود.

ماادهبههمیندلیلاین،داردیتگرافیهشبیایهلایشکلساختارینآناست.ایشکلششگوشها

 2200℃وخالادر5200℃درهااوا،ساانتیگراددرجه5000℃شودوتایمیدهنام2یدسفیتگراف

یکساانیبااتقرگرافیاتویشاشگوشایتریادبورنیساختاریاست.پارامترهاپایداراتمسفرفشارتحت

اناد،درمتصالشادههمبهیکووالانسیقویوندهایباپیتروژنبورونیهااتمیهدرهرلا[.21]باشندیم

یبورشاشگوشاایترید.نواندروالسبههممتصلشدهاندیفضعیهایوندهاباپیهلایتدرگرافیکهحال

یارخشک،ماوادغیهابالقوهمانندروانکنندهی،باکاربردهایتگرافشبیهشابهفلاز،یبااتازترکیکای

یشاهشیعوصانایمتاالورژیفلازات،پودرهاایاتفلاز،تقویذوبهاااهاا،بوتاهنازلیبرایرپذنشواک

[.26]باشدیم

یلایماادهخیانشاود.ایمیددردماوفشاربالاتولیششگوشبوریتریدنیآبکارازیمکعببوریتریدن

ینالماساساتوباهعنااواندوماایهشبیمکعببوریتریدشود.نیاستودرابزاربرشاستفادهمسخت

                                                 
1 Hexagonal 

2 Cubic 

3 Rohmbohedral 
4 White graphit 
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ویمیاییشیداریپایکهآنکمترازالماساستدرحالیسختود.شیبعدازالماسشناختهمسختمااده

.[21]استیشترآنبییگرما

بوریتریادنو5کاربنیناانولولاههاایادتولیبرایهکهمواداولی،ششگوشبوریتریدونیتساختارگراف

یدهد.هاردوماادهازشاابکههااایرانشانمدوینساختارا5-2شکلهماست.یهباشند،کاملاشبمی

.[26]شدهاستیلتشکگوشیشاش



[26]ها:الف(نیتریدبورششگوشیب(گرافیتنحوهقرارگرفتنلایه:5-2شکل

شادهیمتنظیهاطوریهلایبورششضلعیتریدهاست.درنیهمواددرشکللایناینبیتفاوتاصلیک

یقراردارندوبرعکس،وششضلعیتروژننیهااتمیبالایقابوردقیها(اتم5-2اندکه)باتوجهبهشکل

هاایششضالع،متفاوتاستهایفطرزقرارگرفتنردیتدرگرافیکهقراردارند.درحالیکدیگریهارو

91/9باوریتریادونیاتدرگرافیابهااباهترتیهلاینهمقرارنگرفتهاند.فاصلهبیورویستندمرتبن

نانولولاهیهشبیتریدبورنانولولهنیکروسکوپیکهساختارمییباشد.ازآنجایآنگسترومم99/9آنگسترومو

ماراینباساختارگرافیی(است،آشنایتتکصفحهگرافیک)رافینگیهشبیاستونانولولهکربنیکربن

.کندیکمکمیاربوربسیتریدنانولولهنییشناسایبرا

 [.28]باشادیماÅ10/2برابریششگوشبوریتریدنیوبرااست،Å26/2یاتگرافیثاباتشابکهبارا

شاوند،یجادامایکادیگرواندروالسازتریفضعیوندهایباپیت،گرافیهایهبالایسهدرمقاBN یهایهلا

                                                 
1 Carbon nanotubes 

 )ب( )الف(
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یرناد،گیهامقارارمایمعاروفاساتباررو5کهبهاُفستینشانیهروشلایکبایتگرافیهالایهاماا

شاشبوریتریادمجااورقاراردارد.درنیمرکزحلقهششگوشیینپایابالایدرروC اتمکههریطورهب

ینشانیهتفاوتدرلاین.ایردگیقرارمیگردیهلایبررویمامستقیهدرهرلاحلقههار،(h-BN)یگوشا

دربااریاعتوزیاهلایاکیبارایشاود.حتایمC-CوB-N یوندبارپتوزیعدریسبببروزتفاوتاساس

منتقاالN بااهB بااارازیمقاداریارانامتقاارناسات،زB-Nیوناداماادرپ،متقاارنC-Cیونادهایپ

دارد.انتقالیونییتخاصی(نبودهومقداریتگرافیه)شبیکااملاکووالانسایونادپینبناابراگاردد،یما

پهنیرساناباگافانرژیمنیکیهشبBNشودویاتمیناواررساانشوظرفینگافبایشبارباعثافزا

یتریدنیگذاریهروشلاینا[.23]دهدیمنشانازخاودیرفتاارفلازیتکهگرافیکنددرحالیرفتارم

مقابالشکساتدروتاریقااوC-CیوندباپیسهدرمقاB-Nیهدولاینبیوندهایشودتاپیباعثمبور

هاایهلابینفاصاله[.90]باشدیترمسختیلیخh-BNاستکهسنتزروینترباشندوازاسختیلیخ

خاواصکاهیشاددرحاالباایبههممیککاملانزد Å99/9مقدارh-BN یوبراÅ91/9یتگرافیبرا

یااکیساختارنواریمحاسباتنظر2-2متفاوتاست.شکلیکدیگرکاملاباh-BNویتگرافیالکترون

.[26د]دهیرانشانمh-BNویتازگرافلایه

روگرافنینکنند،ازایقطعمیفرمیرادرانرژیکدیگرورسانشیتدونوارظرف،ازگرافنیهلایکبرای

راقطااعیکاادیگرمتنااظرینوارهاا،h-BN ازیاهلایاکیفلزاست.بارخالافگارافن،بارایاکشبه

باوریتریادنیبارای،تجرباطاوربه.یردگیشکلمیالکترونولت1/2یحدودانرژیاکگافکننادوینم

 [26]الکترونولتاندازهگرفتهشدهاست8/1ددرحدویگافانرژیک2یحجم

                                                 
1 Offset 

2 Bulk boron nitride 
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[26]الف(نیتریدبورششضلعیب(گرافن::مقایسهساختارنورییکلایهاز2-2شکل

 

9-2 نانوساختارهای نیترید بور 

هاایعلمایبااورودباهعرصاهفنااوریناانوباهسامتهایاخیرصنایعتولیدیوپاژوهشدردهه

نانوساختارهایموادوبهدنبالآن،کوچکسازیقطعاتالکترونیکیسوقپیداکاردهاسات،کاهدرایان

اافازایشطورشگفتانگیازیبانیزازاینقاعدهمستثنینبودهاستچراکهخواصنانومواد،بهBNمیان

هاا،ها،نانوسیمشاملنانولولهBN.نانوساختارهای[95د]شومیسطحبهحجم،متفاوتازحالتکپهای

باشندکهبهدلیلگافنواریپهنهامیهایتوخالی،نانوفنرهاونانوذرهنانوکرهنانولولهها،ها،نانومیله

عناصرجدیددرعلمنانو،پتانسیلکااربرددرعلاومزیساتی،ومقاومتبالاوانرژیپیوندبزرگ،بهعنوان

.رادارند5سنسورها،الکترونیکجدید،اپتیکوالکترومکانیک

9-2 ها  بر پایه نانولوله یزمینه حسگر گازمروری بر کارهای انجام شده در  

رویهاایگاازیهایگزارششدهدرزمینهجذبمولکاولموردازکارشبهمطالعهچنددراینبخ

 پردازیم.هابهمنظورحسگریمینانولوله

(در0,8)جدارهراروینانولولهنیتریدبورتک(HCOH)5،جذبمولکولفرمالدهید2وان روکسیگروه

                                                 
1
 Electromechanic 

2
 Ruoxi Wang 
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تاابعچگاالیآلایشیافتهاست،بااستفادهازنظریاهی(Si)حالتخاصودرحالتیکهبااتمسیلسیوم

PBEوتاابعیGGAآنهادرمحاسباتخودازتقریبشایبتعمایمیافتاه.[92]ندموردمطالعهقرارداد

K،9×5×5گیریمنطقهبریلوئنبااستفادهازطرحمنخارستپکباتعادادنقااطلاستفادهکردند.انتگرا

بااگاافناواریرساانایاکنیمBN(8و0)هانشاندادکهنانولولهخاالصنمونهگیریشد.محاسباتآن

است.مدلساختاریمورداستفادهبههمراهنمودارچگالیحالتمربوطبهآندراینکارeV 601/9پهن

یانرژیجذبپاسازجاذبمولکاولماوردنظاررویرسمشدهاست.آنهابرایمحاسبه9-2درشکل

 استفادهکردند.5-2ازرابطهنانولوله

Eads = E (HCOH- BNNT ) – E (BNNT) –E (HCOH) 

پاسازجاذباسات،رژیکلنانولولهبههمراهمولکاولاولدرطرفدومبیانگرانیدراینرابطهجمله

جملهیدومانرژیکلنانولولهوجملهیسومانرژیکلمولکولبهتنهاییمیباشد.بهمنظوربررسای

هاجذبرویناستفادهکردند.آنارمولکیمیزانبارالکترونیانتقالیافتهبینمولکولونانولولهازآنالیزبا

هاایمختلافجاذبانجامدادند.تعدادیازحالت BNازنانولولهN وBنانولولهخالصرادرسایتهای

نشاندادهشدهاست.2-2شبیهسازیشدهپسازبهینهسازیدرشکل



BN[92.](0,8نمودارچگالیحالتنانولوله) (BNb(0,8ساختارینانولوله)مدلa):9-2شکل

                                                                                                                                                     
1
 Formaldehyde 

(2-5) 



 

25 

 



کهمولکولB1-B3وA1-A3بابرچسبهایHCOH-BNNT:ساختارهایبهینهسازیشدهسیستم2-2شکل

HCOH خالصبهنانولولهBNهایدرسایتBوN[.92]شوندنزدیکمی



-091/0و-012/0،-026/0،مقادارانارژیهاایجاذبBهایجذبدرسایتبرایپایدارترینحالت

آنگساتروم056/9و222/9،262/9 ونانولولهراHCOHالکترونولتوفاصلههایتعادلیبینمولکول

نتیجاهبدساتآمادهفاصالهتعاادلیبازرگهاباتوجهبهمقادیراندکانرژیجذبومحاسبهکردند.آن

ازنوعفیزیکیاست.آنهامقادیربارانتقالیBNگرفتندکهبرهمکنشمولکولموردنظربانانولولهخالص

رانیزمحاسبهکردندومقدارجزئیاینپارامتربرهمکنشضعیفمولکولونانولولهراتاییدکردوبهاین

هاارایآننتایجمحاسبهشده5-2نیست.جدولHCOHرخوبیبرایحسگBNNTنتیجهرسیدندکه

دهد.نشانمی

پرداختناد.SiجایگزینشادهباااتامBNNTهاسپسبهبررسیجذبمولکولموردنظرروینانولولهآن

کاردهوN(SiN)وجاایگزیناتامB (SiB (رابهعناوانناخالصایجاایگزیناتامSiبرایاینمنظوراتم

تغییرکردهاست.طولپیوندمحاسبهشدهبارایپیونادهایBNNT اهدهکردندکهخواصساختاریمش

Si-Nدرنانولوله ,BN(8,0) داپتشدهباSiبجایاتمN،656/5وبرایپیوندهای 660/5و،Si-Bداپات
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،BNروینانولولهSiآنگستروممحاسبهشد.پسازداپتاتم352/5وB،338/5بهجایاتمSiشدهبا


کهمولکولD1-D2وC1-C2بابرچسبهای-HCOH-BNNTSi:ساختارهایبهینهسازیشدهسیستم:1-2شکل

HCOH بهنانولولهخالصBNدرسایتSi[.92]شوندمینزدیک



هایمختلفجذبراموردبررسایقاراردادناد،کردندوپیکربندیموردنظرراروینانولولهجذب مولکول

هامتوجهشدندباجایگزینینشاندادهشدهاست.آن1-2هادرشکلچهارموردازپایدارترینپیکربندی

اتمناخالصیروینانولولهوجذبمولکولرویآن،خواصنانولولهبهشدتتغییرکردهاست.

ازسمتاتماکسیژنکاهHCOH حالتجذبمولکولقدارانرژیجذبرادرمSiBبرایموقعیتجذب

خاالصBNNTالکترونولتمحاسبهکردنادکاهنسابتباه-822/5پایدارترینحالتبررسیشدهبود،

تارازقاویSiB-BNNTباHCOHالکترونولتافزایشداشتوحاکیازآنبودکهبرهمکنش668/5

آنگساتروم613/5درایانحالاتباهمقادارSiواتمOبرهمکنشبیناتمیحالتخالصاست.فاصله

Siمحاسبهکردندکاهثاباتشادداپاتاتامe 291/0کاهشیافتهاست.مقداربارانتقالیرادراینحالت

بخشد.رابهبودمیBNNTخواصالکترونی

الکترونولتمحاسبهکردناد-566/5مقدارانرژیجذبرادرپایدارترینحالتSiNبرایموقعیتجذب

SiB-BNNT کهبیشترازمقدارمحاسبهشدهروینانولولهخالصاستولایازمقادارآندرمقایساهباا

محاسابهe268/0آنگسترومومقدارباارانتقاالیراSi665/5واتمOکمتراست.فاصلهتعادلیبیناتم

هااساپسباهقاویاسات.آنSiN-BNNTوHCOHردندونتیجهگرفتندکهبرهمکنشقاویباینک
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ازنانولولهN وBرویسایتHCOHدرحالتیکهمولکول(DOS)هایالکترونیچگالیحالتیمحاسبه

BNجذبشده،وهمچنینبرایحالتSiBوSiNداپتشدهرویBNNTدرنزدیکیمولکولHCOHبا

نشاندادهشدهاست. 6-2هایآندرشکل،پرداختندکهنمودارOجایگاهبرتر

Si[92.]باوسیستمآلایششده BNNT-HCOHهای:مقادیرمحاسبهشدهبرایسیستم5-2جدول

 








BNNT:نانولولهB،(bاتمجایگزینSiآلایششدهباBNNT:نانولولهa) هابراینمودارچگالیحالت:6-2شکل

d)جذبشدهاست،BرویاتمOازسمتاتمHCOHکهمولکولBNNTنانولولهN، (cاتمجایگزینSiآلایششدهبا

SiآلایششدهباBNNTنانولولهe)جذبشدهاستNرویاتمOازسمتاتمHCOHکهمولکولBNNTنانولوله

SiآلایششدهباBNNTنانولولهf)جذبشدهاست،SiرویاتمOازسمتاتمHCOHکهمولکولBاتمجایگزین

[.92]استجذبشدهSiرویاتمOازسمتاتمHCOHکهمولکولNاتمجایگزین
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SiN-BNNT،وnیکنیمههاادیازناوعSiB-BNNTهاباتوجهبهایننمودارنتیجهگرفتندکهآن

هیچتغییرNوBدرسایتHCOH-BNNTمربوطبهDOSاست.همچنیننمودارpنیمههادیازنوع

هدیدهشادکاSiN-BNNT وSiB-BNNTهبرایکندارددرحالیBNقابلملاحظهایبانانولولهخالص

ترشدهوسطوحانرژیجدیدیدرنزدیکیسطحفرمیرخمیدهد،ونتیجهگرفتندکهگافنواریباریک

BNNTداپتشدهبااتمSiآشکارسازیخوبینسبتبهگازHCOH.دارد

وهمکارانشکارشدهاست،بهمنظوربهرهبرداریازپتانسیلکااربردی5یدیگریکهتوسطزوندرمقاله

،بصورتتئوریوباMnشدهبااتمآلایشراروینانولولهخالصوSO2نانولولهنیتریدبور،جذبمولکول

2بااستفادهکدمحاسباتیوسا محاسبات.[99]دادندیتابعچگالیموردبررسیقراراستفادهازنظریه

،اساتفادهکاردهاناد.PBEهمراهباپتانسیلهمبساتگیGGAانجامشد.آنهادراینمحاسباتازتقریب

هااانجامشد.آنk،3×5×5گیریمنطقهبریلوئنبااستفادهازطرحمنخارستپکباتعدادنقاطانتگرال

باا2شاملدوسلولواحاد9رابهعنوانمدلشبیهسازیانتخابکردندوابرشبکهBNNT(0,8)نانولوله

نولولاهدروساطناNیاBبهجایاتمMnبود.بهمنظورآلایشنانولولهازاتمناخالص(B32N32)اتم62

 هزیراستفادهشد.جذبسیستمازرابطیانرژیاستفادهشدوبرایمحاسبه

Eads= E (SO2- BNNT ) – E (BNNT) –E (SO2) 

آنگساتروم20/6آنگساتروموقطارآنحادودB-N،21/5طولپیوندBNNTنانولوله پسازبهینهکردن

هایمختلافنزدیاکاتامراروینانولولهدرحالتSO2مولکول،محاسبهشد.پسازبهینهسازیساختار

B(سایتBونزدیکاتم)Nسایت(Nجذبکردندتاپایدارترینپیکربندیجذبرامحاسبهکنند). 

                                                 
1
 Zun 

2
 VASP 

3
 Supercell 

4
 Unitcell 

(2-2) 
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بعدB،(cرویسایتSO2بعدازجذبمولکولSO2،(bقبلازجذبمولکولBN:(aساختارنانولوله:6-2شکل

   N[99.]رویسایتSO2ازجذبمولکول



مقادارانارژیNوBدهد.بارایساایتجاذبهایمختلفجذبرانشانمیدونمونهازحالت6-2شکل

آنگساتروم902/9و365/2الکترونولتوفاصالهتعاادلیمتنااظر-016/0و-016/0جذببهترتیب

ودهدکاهبارایهاردمحاسبهشد.اینمقادیرکوچکانرژیجذبومقادیربزرگفاصلهتعادلینشانمی

دارد.همچنینمقداربارانتقاالیدرایانBNجذبفیزیکیضعیفیبانانولولهSO2،مولکولN وBسایت

هاباتوجهبهمحاسباتانرژیتشکیل،بارانتقاالیوفاصالهتعاادلینتیجاهآندوحالتبسیارجزئیاست.

شتهباشد.بنابراینباهمنظاورداSO2تواندحساسیتخوبینسبتبهمولکولنمی BN گرفتندکهنانولوله

(MnN-BNNوMnB-BNNT)Nو B هردوسایتدرMnراتوسطاتمBN غلبهبراینمشکلنانولوله

رتیابباهقطرلولهباهتN وBهایدرسایتMnباآلایششده.پسازبهینهسازینانولولهآلایشکردند

SO2آنگسترومبراینانولولهخالصاست.سپسمولکول2/6رسدکهبزرگترازآنگستروممی21/6و28/6

هایمختلافجاذب،پایادارترینپیکربنادیجاذبرارارویایندوسایتجذبکردندوبابررسیحالت

آلایشMnرویاتمOاتمازسمتSO2مولکول کهیدارترینپیکربندیجذبحالتیبودبدستآوردند.پا

ازجاذبو شادهقبالآلایاشنانولولاهتصاویریازجذبشد.MnNیاMnBدرسایتBNNTشدهروی

نشاندادهشدهاست.8-2هایجذبدرشکلپایدارترینحالت

(a) (b) (c
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،NبهجایاتمMn آلایششدهبااتمB،(bبهجایاتمMn آلایششدهبااتمBN:(aساختارنانولوله:8-2شکل

(cبعدازجذبمولکولSO2رویسایتMnBنانولولهBN،(dبعدازجذبمولکولSO2سایترویMnN[99.]  



و-339/0بهترتیب،MnNوMnB،فاصلهتعادلیبینمولکولونانولولهبرایسایتجذبمقادیرانرژی

مقادارآنگساترومو302/5و395/5بهترتیبمولکولونانولولهینبالکترونولت،فاصلهتعادلی-163/5

هااباهایاننتیجاهالکتارونمحاسابهشاد.آن-629/0و-211/0هنانولولومولکولینبیافتهبارانتقال

لولاهکاوچکترووبزرگتر،فاصلهتعاادلیمولکاولEfبهدلیلMnN-BNNوMnB-BNNTرسیدندکه

هاسپسبهبررسایخاواصالکترونایمیباشد.آنSO2مقداربارانتقالیبیشتر،سنسورخوبیبرایگاز

 BNNTبهایننتیجهرسیدندکهوپرداختندSO2وجذبمولکولMNاتمجایگزینیهاپسازولولهنان

جزئایمرباوطباهDOSالکترونولتاست.بابررسینمودار922/9یکنیمههادیباگافنواری(0,8)

دریافتندکهدرمکانهای،Oاتم2pوSاتمMn،2pاتم3dرویحالتهایSO2-Mn-BNNTسیستم

درMnاتام3dهاایزیااداسات.همچناینحالاتMnاتام3dهایحالتPDOSالکترونولت2تا-5

وهمکارانشباااساتفادهازنظریاهی5اکسیژنوگوگرداست.جاسلین2pهایکوچکترارکتباحالتمش

وآلاییدهشدهباکربنماوردبررسایقارارBNراروینانولولهیخالصHFتابعچگالیرفتارجذبگاز

رابهعنوانمدلشبیهساازیانتخاابکردنادکاه(9,9)دستهصندلیصلنانولولهخاها.آن[92]ادندد

زیارییانرژیجاذبازرابطاهرایمحاسبه.ب(3-2)شکلبودNاتم25وBاتم25ابرسلولآنشامل

استفادهکردند.

                                                 
1
 Jasleen 

(a) (b) (c) (d) 
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Ead = E (HF) + E (BNNT) – E (HF-BNNT) 


BN[92.]روینانولولهHFهایمختلفجذبموقعیت(انتخابیو9,9)دستهصندلینانولولهخالص :3-2شکل





 HFجذبمولکولهایمختلفموقعیتیتعادلیوفاصلهFوHانرژیجذب،گافنواری،طولپیونداتم:2-2جدول

BN [92.]روینانولوله



B3LYP/6-31هابرایبهینهسازیساختارازبرنامهآن
هااستفادهکردندوتجزیهوتحلیلچگالیحالت*

رویآندرHFوجاذبمولکاولBNانجاامشاد.پاسازبهیناهساازینانولولاه5گوساینیدربرنامه

هایمختلفدرموقعیتهایمختلف،مقدارانرژیجذب،مقدارگافنواریوفاصلهتعادلیمربوطبهسایت

گزارششدهاست.2-2جدول

زیراستفادهکردند.یقابلیتهدایتنانولولهازرابطهوEgدراینکاربرایارتباطبین

exp( )
2

gE

KT







کوچاکمتنااظربااهادایتEgثابتبولتزمناست.بارطباقایانمعادلاه،Kهدایتااکتریکیوکه

خاالصبااتوجاهباهBNNTبوسیلهHFهابهایننتیجهرسیدندکهحسگریگازالکتریکیبالااست.آن

                                                 
1
 Gassian 

(2-9) 

(9-9) 
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راتوسطBNNTتغییرکوچکدرخواصالکترونیکیآنعملینیست.برایعملیساختن،جذبنانولوله

جایگزینکردندوپسازآنمولکولNوBهایرابهجایاتمCآلایشکردند.برایاینمنظوراتمCاتم

هایمختلفبهنانولولاهنزدیاککردناد.نتاایجبدساتآمادهدر،درحالتCموردنظررادرنزدیکیاتم

.گزارششدهاست9-2جدول

برایH-F،گافنواری،انرژیجذب،دوقطبیمغناطیسیوطولپیونداتمHOMO،LUMO:انرژی9-2جدول

C[92.]داپتشدهبااتمBNروینانولولهHFهایمختلفجذباتمموقعیت



شاهدتغییرچشمگیریدرخواصالکترونیکایوسااختارینانولولاهBدرجایگاهاتمCهاباداپتاتمنآ

BNNTشدند،ولیجایگزینکردناتمCدرجایگااهاتامNتغییارقابالتاوجهیرویخاواصنانولولاه

شادهاسات.BجایگزیناتامCهاییبررسیکردندکهاتمرافقطرویحالتHFنداشت.بنابراینجذب

بهخواصدرسهحالتتکاتم،دواتم،وسهاتمبررسیکردند.باتوجهBدرجایگاهاتمCجانشینیاتم

الکترونیوساختارینانولولهپسازبهینهسازی،نتیجاهگرفتنادکاهبهتارینحالات،حالاتدومیعنای

شاودنامتقانمایBNNTباشد،چوندراینحالتساختار،میBجایگزینیدواتمکربنبهجایدواتم

یونادیوکااهشدارانرژیپروینانولولهراباافزایشمقHFکهاینعدمتقارن،جذبشیمیاییمولکول

کند.گافنواریتسهیلمی

BNجادارهدرکاردیگری،درویشنژادوهمکارانشبهبررسیخواصجذباستونروینانولولاهتاک
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(BNNT)آنهاادرمحاسابات.[91]پرداختناد5ابعچگالیواستفادهازکدسیستایتبااستفادهازنظریه

،استفادهکردهاند.محاساباتانارژیکالباراسااسPBEهمراهباپتانسیلتبادلیGGAخودازتقریب

      :استفادهکردندزیرجذبازرابطهیانرژیانجامشدهاست.برایمحاسبهیDZP پایه مجموعه

Eads = E (BNNT – Acet) – E (BNNT – Acet ghost ) – E(BNNT ghost –Acet )



یدوموه،جملااولبیانگرانرژیکلنانولولهویکمولکاولجاذبشادهاساتونرویآناساتیجمله

(0,1هایکلنانولولهواستونبهتنهاییهستند.نانولولهمورداستفادهازنوعزیگزاگ)یسومانرژیجمله

آنگساتروممای658/9،باقطارحادوداتمبور50اتمنیتروژنو50ملبودهاستکهسلولواحدآنشا

آنگساترومجهات56یحادودودوفاصلهباشد.سلولواحدآندرراستایمحورلولهسهبارتکرارشدهب

یقطعدریکشابکهمانظمفضاایمکرردرنظرگرفتهشدهبود.انرژجلوگیریازواکنشبینواحدهای

گیریمنطقهبریلوئنبااستفادهازطرحمنخارساتپاکدرنظرگرفتهشدهاستوانتگرالRy520واقعی

(0,1)شدهاست.دراینکاارجاذباساتونرویساطحبیروناینمونهگیریK،6×5×5باتعدادنقاط

SWBNNT.ستونرویسطحنانولولههایجذباهایمختلفیبهعنوانمکانموقعیتبررسیشدهاست

و(B-Top)،بالایاتمبورB-Nششضلعیتوخالی،بالایپیونددکهعبارتنداز:مرکزیکانتخابشدهبو

اتام90،اتامباور90شدهاست.سیستمشااملنشانداده50-2کهدرشکل(N-Top)بالایاتمنیتروژن

نیتروژنویکمولکولاستونبود.ساختارنانولولهومولکولثابتدرنظرگرفتهشددرحالیکهفاصالهی

نمودارانرژیجذبمحاسبهشدهسیستمرابهعنوان55-2نانولولهمتغیربود.شکلبینمولکولوسطح

دهد.نشانمیجدارهتابعیازفاصلهیبینمولکولوسطح

                                                 
1
 Siesta 

(9-2) 
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وc)بالایاتمنیتروژنb)بالایاتمبورa)موردبررسی:BNهایمختلفجذباستونروینانولوله:موقعیت50-2شکل

(dرویپیوندBN(eوسطششضلعیBN[91.] 

 

 
لهازسطحنانولولهدربرحسبفاصBN (0,1نمودارانرژیجذبمولکولاستونروینانولوله):55-2شکل

 [.91]یمختلفهاموقعیت



انرژیجذبشدهمحاسبهشده،نشاندادکهمولکولاستونترجیحااباالایاتامباورجاذبشادهمقدار

612/5و-eV39/0ومولکولبهترتیبBNNTیتعادلیبینیجذبوفاصله.مقدارانرژ(B-Top)است

باا(CNT(5,0))آنگستروممحاسبهشدهبود.برایمقایسه،جاذبمولکاولاساتونروینانولولاهکربنای

باودهCNT،مرکزششوجهیCNTرویکردیمشابهمطالعهشد.پایدارترینموقعیتجذبمولکولروی

الکتارونولاتوفاصالهیتعاادلیباین52/0است،کهمقدارانرژیجذبمحاسبهشدهدرایانحالات

-ادمولکاولآنگستروممحاسبهشد.مقدارانرژیجذبکموفاصلهیتعادلیزی183/2مولکولونانولوله

واستون،یکنیرویخیلیضعیفوجوددارد.CNTنانولوله،نشانمیدهدکهبین
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نشاندادکهمقادارانارژیBNNTوCNTنانولوله،بین-مقایسهانرژیجذبوفاصلهتعادلیمولکول

توناتصاالاسایدرحالیکه،فاصالهبود،CNTبسیاربیشترازمقدارآنرویBNNTجذباستونروی

اتصاالبازرگ،است.فاصلهاتصالکوتاهوانارژیCNTاتصالاستونروییکمترازفاصلهBNNTروی

دارد.CNTتواناییبیشتریبرایجذباستوننسبتبهBNNTنشانمیدهدکه

هاابررسیوتجزیهوتحلیلچگالیحالاتBNNTو برایبدستآوردندرکعمیقازتعاملبیناستون

(DOS)/براییکترکیباستونBNNTآنباایومقایسهDOSمرباوطباهBNNT منفاردواساتون

مربوطبهDOSنمودار52-2نیزانجامشد.شکلCNTمنفردپرداختند.همینروندبرایترکیباستون/

دهد.باتوجاهرانشانمیBNNT(b)وسیستماستون/CNT(a)پایدارترینحالتجذبسیستماستون/

مرباوطباهDOSبهطورکامالمنطباقبارCNTمربوطبهاستون/DOSرسدکهنظرمیهنمودارهاببه

CNTدهدکهاستونبرواستوناست.ایننشانمیCNTاثرمتقابلضعیفیداردوهیچهیبریدهشادن

کمیبرحسبانرژیبدستآمدهباود.بااطوربهمهمیبیناوربیتالهاوجودندارد.اینبرهمکنشاندک

زیرسطحفرمای،تحاتDOSدهدکهنتایجبدستآمدهنشانمیBNNTاینحالبرایسیستماستون/

BNNTمرباوطباهDOSدهدکاهاست.نتایجهمچنیننشانمیBNNTتاثیرجذباستونرویسطح

توانادننسبتانتقالقابالتوجاهمایدهد.ایمنفرد،تغییرمکانمیBNNTدرمقایسهباeV2/0حدود

توسطکاهشپتانسلمؤثرناشیازبارانتقالیافتهتوضیحدادهشود.ازسویدیگر،تفاوتدرسطحفرمی

BNNT(Ef=4.12 eV)/واستونBNNT(Ef=3.74 eV)بهوضوحنشانمایدهادکاهانتقاالباارباین

5ابراینبهبررسیبارماولکیننانولولهواستون،درروندجذباتفاقمیافتد.بن
بارایارزیاابیمیازانباار 

بارازمولکولبهe15/0دهدکهواستونپرداختند.تجزیهوتحلیلبارنشانمیBNNTانتقالیافتهبین

BNNTشود،درحالیکهحدوددرطولجذبمنتقلمیe08/0بارازمولکولبهCNT.منتقلمیشاود

                                                 
1
 Mulliken charge 
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واستونباهBNNTکندکهبرهمکنشوتجزیهوتحلیلبارمولکینتاکیدمیمطالعهساختارالکترونی

واستوناست.CNTشدتقویتراز








BNNT[91.]سیستماستون/CNT(bاستون/a) پایدارترینحالتجذبسیستم:DOSنمودار:52-2شکل
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 فصل سوم 3


گالی   (DFT)نظریه تابع چ
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6-9 مقدمه 

هایمکانیککلاسیکوکوانتومیدونظریهاصلیمورداستفادهبرایتوصایفاکثارقریابباهنظریه

ذرهائلتاکذرهایودوشانایناستکهتنهامسهایفیزیکیهستندامامحدودیتاصلیسیستمتفاقا

هاییباابایشازدوذرهدرهادارایحلتحلیلیدقیقهستندوبرایبررسیسیستمایدراینچارچوب

راهکارهایهایمحاساباتیشاد.هایتعمیمیافتهوروشهاوتقریبحالتکلیبایددستبهداماننظریه

5ایذرههایبسمتعددومختلفیبرایتوصیفمحاسباتیسیستم
ردهاستکههریکبستهتوسعهپیداک 

کنناد.یکایازهاینظریمختلفیاستفادهمیهاومدلبهاهداف،مسائلوخواصموردمطالعهازتقریب

هاا،هااوبلاورهاایباسذرهاینظیارمولکاولهایمهموپایهبرایبسیاریازمحاسباتسیساتمنظریه

منجربهیکتوصیفتکذه2اهرهیافتکوهنشمیتابعچگالیاست.استفادهازایننظریهبههمرنظریه

هااداردوباههماینأثیربسزاییدرسادهسازیمحاسباتآنشودکهتهایبسذرهایمیایازسیستم

اساسیفیزیکمادهچگالهساتندباهمسائلهاکهجزءدلیلامروزهمبنایاکثرمحاسباتکوانتومیبلور

روریکوتاهبرمفاهیماولیهنظریهتابعیچگالیداریموسپسبامعرفیرود.دراینفصلابتدامشمارمی

کنیم.شمهامیلتونیتکذرهایمربوطهرااستخراجمی-رهیافتکوهن

2-9 نظریه تابعی چگالی 

6-2-9 مسئله بس ذره ای 

ها،جامدات،گازها،مایعااتوغیارهراشاکلها،مولکولبررسیمجموعهایازاتممسئلهبسذرهای

تاوانیاکباشند.بااستفادهازمکانیککوانتومیمیهامیهاوهستهتشکیلشدهازالکتروندهندکهمی

هاراتوسطمعادلهشرودینگرتوصیفکرد:هاوهستهکنشیازالکترونسیستمبرهم

    (         )      (         )                                                               (9-5)  

                                                 
1
 Many body 

2
 Kohn-sham 
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یساتمسیلتونیهاام وعملگارباشادیمایانارژیرمقادویژهE  ویهدرحالتپایالکترون موجتابع   که

 :عبارتاستاز

(9-2) ̂  ∑ ( 
  

  
)

  
     

  ∑ ( 
  

  

    
     

 )  
 

 
∑

  

|     |
    ∑

    

|     |
 

 

 
∑

      

|     |        

  مکااندر    باارو M هستههاابااجارمو    مکاندر e بارو m هاباجرمالکترون (2-9)  معادلهدر

والکتارونهاایجنبشایهاایانارژترتیببه.بخشاولودومباشدیم5پلانکثابتh دارندوقرار     

-الکتارون،الکتارون-الکتارونینبیبرهمکنشهاوسهبخشآخربهترتیبهستهها،یجنبشیانرژ

.باشندیهستهم-هستهوهسته

2بسذرهایبسیارپیچیدهاست.برایسادهسازیمسئلهازتقریببورناوپنهاایمرحلمعادلهشرودینگر

هااهساتندوبسایارکنادترازتارازالکتارونهابسیارسانگینکندهستهاستفادهشدهاست،کهبیانمی

هاراجداکرد.فرضبرایناساتهاوالکترونتوانحرکتهستهکنند.درنتیجهمیهاحرکتمیالکترون

عکنند.تابهاحرکتمیهادرزمینهمیدانباریهستهکهالکترونهاثابتشدهانددرحالیکهموقعیتاتم

تواندبهدوقسمتتابعموجالکترونیویونیجداسازیشاود.درنتیجاهمعادلاهشارودینگرموجکلیمی

شود:برایقسمتالکترونیبهصورتزیرنوشتهمی

(9-9)(r,R) ( . )e e e eH E r R  

شود:هامیلتونیالکترونی،توسطمعادلهزیربیانمیکهعملگر

(9-2)  ̂  ∑  
  

  
  

  
 

 
∑

  

|     |
    

  
    ̂                             

توسطهستهتانسیلپ    ̂  رویالکترونیاستکه عملمیها برهمکنشبینها که توجهشود کند.

میهسته وارد یکپارامتر عنوان به ها اگرچه تقریببورنشود. توسط آزادیسیستم درجات -تعداد

بعلاوهالکترونهمچنانمشکلاست.-تواندکاهشیابداماحلمسئلهبرهمکنشیالکتروناوپنهایمرمی

                                                 
1
 Planck constant 

2
 Born-Oppenheimer 
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هاهادرمقایسهباتعدادهستههااست.تعدادالکترونتابعموجالکترونیوابستهبهمختصاتتمامالکترون

انطورکهدرادامهنشاندادهخواهدشد،استفادهازتوصیفنظریهتابعیچگالیباشند.همبسیاربیشترمی

موج تابع کاربردیبجای بسیار ای بسذره میهای محاسباتکمتریتر به چگالی تابعی نظریه باشد.

دهد.-نیازمندبودهوتوصیفخوبیبرایخواصالکترونیحالتپایهسیستمارائهمی

2-2-9 6نکوه -نظریه هوهنبرگ 

کنشیبراسااسچگاالیالکترونایبجاایهدفاصلینظریهتابعیچگالی،توصیفیکسیستمبرهم

باشد.نظریهتابعیچگالیبراساسدونظریهبنیادی،توسطهاوهنبرگوکاوهنذرهایمیتوابعموجبس

الکترونهاا،کندکهانرژیحالتپایهیکسیستمبرهمکنشیازبیانمینظریهاول[.96د]پایهریزیش

ازچگالیبارالکترونیاست.بهعبارتدیگریکارتباطیکبهیکبینتابعموجحالتپایهو2تابعییکتا

اثباتیاستبروجودتابعیازکوهنفقط-چگالیالکترونیحالتپایهوجوددارد.نظریهیاولهوهنبرگ

کاوهنایانمطلاب-نظریهدومهوهنبرگچگالیالکترونی،اگرچهشکلدرستتابعیناشناختهاست.از

اثباتمیشودکهانرژیکلهرسیستمبسالکترونینسابتباهچگاالیحالاتپایاهآن،ازیاکاصال

ربا2انرژیجهانشمولکند.بهعبارتدیگربرایهرسیستمبسالکترونییکتابعیتبعیتمی9وردشی

هانرژیحالتپایهسیستممربوطاستوچگالیحسبچگالیالکترونیوجودداردکهکمینهمطلقآن،ب

کندچگالیحالتپایهسیستماست.برطبقایننظریهمقدارچشمالکترونیکهتابعیانرژیراکمینهمی

تواندبهصورتزیربیانشود:می2-9داشتیهامیلتونیدرمعادله

(9-1)⟨ | ̂| ⟩   [ ( )]  

                                                 
1
 Hohenberg-Kohn 

2
 Unique functional 

3
 Variational principle 

4
 Universal functional energy 
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تعدادالکترونهاارااگراست.یالکترونچگالی ( ) استویستمکلسیانرژتابعی[( ) ]  درآنکه

ییارتغییراتاجاایالکترونیچگالیتوسطاصلوردشتوانیمشخصباشد،میانرژیوشکلتابعیمبدان

:شودینهکمیانرژیدادکهتابع

(9-6)  [ ( )]

  
|
    

    

آنهااراینخواهدشدکهرابطاهباشناخته  ( )  یانرژو ( )  یهحالتپاچگالی(6-9)ازمعادله

 نوشت:توانیم

(9-6)   ⟨  | ̂|  ⟩   [  ( )]       

9-2-9 شم -معادلات کوهن 

مشکلوجودینایوازطرفگذارندیمانمیاررادراختیهوهنبرگوکوهن،تابعموجیهانظریه

یزیکیفیالکترونیچگالتواندینمی،انرژیساختنتابعینهباکمی،دلخواهیالکترونیداشتکههرچگال

بهصورتواقعیهحالتپا یهکردننظریوشمبهمنظورکاربردکوهن5361ارائهدهدلذا،درسالیرا

براساسآنباکه[96]  مطرحکردندالکترونیبسلهحلمسایبرایکمکیستمسیکی،چگالیتابع

الکترونینبیکیکلاسیکولنیانرژو  یبرهمکنشیرغیگازالکترونیجنبشیانرژیاستفادهازتابع

یانرژیبرایجهانیتابعیک،   ایستمسیککلکهاز ایستممستقلبهسیبسذره یبسذره

 ارائهکردند:یرناورداسترابهصورتزیگرمستقلد

(9-8) [ ( )]    [ ( )]  
 

 
∬

 ( ) (   )

            ∫     ( ) ( )      [ ( )]  

یجملاهدومانارژی،بارهامکنشایارغیالکترونایستمسیجنبشانرژی[( ) ]    ،(8-9)معادلهدر

وجملاهباشاندیازهساتههاامایناشایخاارجیوجملهساومانارژ5یهارتریانرژیایکیالکتروستات

                                                 
1
 Hartree energy 
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ی،باهچگاالنسابت(8-9)کردنمعادلاهینهکمبا.شودیمنامیده5یهمبستگ-یتبادلانرژی [( ) ]   

 :آیدیشمبهدستم-کوهنیمعادلاتتکذرها

(9-3)[ 
  

 

 
     ( )]   ( )      ( )  

،هیچمعنیفیزیکی( )  شم-.توجهشودکهتوابعموجکوهناست2مؤثرپتانسیل ( )     درآنکه

برایمحاسبهچگالیالکترونیهستند.چگاالیالکترونای9هافقطتوابعکمکیدهند.آنمستقیمیرانمی

شمبدستآید.-تواندتوسطتوابعموجکوهنمی

(9-50) ( )  ∑ |  ( )|  
     

توسطروش2شمبهصورتخودسازگار-بهمنظوریافتنچگالیالکترونیحالتپایه،بایدمعادلاتکوهن

حلشوند.5-9برطبقالگوریتمشکل1تکرار

 شود.،تعریفمیn(r)الف(یکحدساولیهچگالیالکترونی،

.شودی،محاسبهمچگالیالکترونیحدسزدهبهکمکمورد، ( )    مؤثرب(پتانسیل

آیدیشمبهدستم-باحلمعادلاتکوهن،( )   شم-موجکوهنج(تابع

.شودیمحاسبهمشم-کوهنازتابعموج،[( ) ] یالکتروند(چگالی

گیاردایانمرحلهبعدمورداستفادهقرارمییبرایهاولیمحاسبهشده،بهعنوانچگالیالکترونه(چگالی

،سپسچگالیالکترونیحالتپایهرابدستهمگراشودیالکترونیکهچگالییتاجاشودمیتکرارمراحل

گیرد.هقرارمیهاوغیرهمورداستفادآوردهوبرایمحاسبهانرژی،نیروها،تنش

                                                 
1
 Exchange and correlation energy 

2
 Effect pot 

3
 Auxiliary functions 

4
 Self-consistence 

5
 Iterative method 
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شم-:روشحلقهخودسازگاربرایحلمعادلهکوهن5-9شکل

9-2-9 های تابعی تبادلی همبستگی تقریب  

درحالبرهمکانشیچندذرهایستمسیهحالتپایانرژیمقبلازآنکهبتوانباقیماندهلهمسایک

ناشاناختهیمشده،محاسبهکنایلتبدیتکذرهایالکترونیستمشمبهس-راکهتوسطمعادلاتکوهن

یقایروشدقنیاز ( )  بامشخصشادنیکهحتباشدمی  [( ) ]   یتبادل-یهمبستگانرژیبودن

کاهرودیزدنآنباهکاارمایابتقریبارایمتفااوتیآنهنوزارائهنشدهاست.اماروشهایافتنیبرا

 عبارتنداز:

روش نیمه تجربی  9-2-9-6

یتجربایوسپسباادادههااشودیزدهمیبهصورتپارامتریحدسمنطقیکروشابتداینادر

 اتمهاومولکاولهااعبارتناداز)تواباعدوگاناهیارائهشدهبرایحدسیهای.تابعشودیبرازشدادهم
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یبتقارینایقدقیفتوصکهB3LYPوBLYP(2پار-یان -یلیهمبستگو5بکیسهپارامتریادلتب

دادهاساتکاهنشانهایهادیمهنیانجامشدهرویهایشدهاست،بررسارائه[93]و[98]درمراجع

ویالکترونایهاایژگیدرمحاسبهویینپاینهتوابعباهزینازمؤثرتریکیB3LYPیژهتوابعدوگانهبهو

رساناهااست.یمهنیساختار

2-9-2-9 های نظری روش 

یالکترونیرابهچگالیشتریومشخص،اجزاءبیقدقیهایدروشبااستفادهازبهکاربردنقینادر

عمدهیهایب.تقریممحاسبهخواصموادبرسیعنیبههدفخودیبیتقریتابابهبودروشهاافزائیمیم

روشعبارتنداز:ینا

(LDA)9یموضعیچگالالف(تقریب

شکلیافتندریتعلتعدمموفقی،همبستگ-یتبادلیدرانرژیموضعیرغیبرهمکنشهاوجود

اساتازیبهصورتموضاعیآرامچگالییرآنتغیارمعکهLDAسادهیب.تقررودیبهشمارمیتابعینا

همگنرایروغیبرهمکنشیستمسکلتوانیحالتمیندرا[و20کاهد]یم الکترونهاینبیهمبستگ

یاسات،انارژیزد،لاذاتنهااکاافتقریاب( )  یبااچگاالیهمگنامابرهمکنشایمشابهگازالکترون

باهLDAیهمبساتگ-یمحاسبهشودساپستاابعتباادلیقهمگن،دقیگازالکترونیتبادل-یهمبستگ

شودیمنوشته (59-9) صورتمعادله

(9-55)   
   [ ( )]  ∫  ( )   

    ( ( ))    

    که
کاهباشادمای( ) یالکترونیهمگنباچگالیگازالکترونیچگالیتبادل-یهمبستگیانرژ،    

همگنبااساتفادهازروشمونتاهکاارلویگازالکترونیبرای،چگالبه  (( ) )     یقنسبتاًدقیوابستگ

.[25]آیدیدستمبه5یکوانتوم

                                                 
1
 Beckes three- parameter exchange 

2
 Lee- Yang- Parr correlation 

3
 Local density approximation 
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2یافتهیمتعمیبشب(تقریب
( GGA) 

یافتهیمتعمنسخه  بهبود ایرازباشدمی GGA یبتقر،LDA یافتهو -یتبادلیانرژیب،تقریندر

ینوابستهاست.بهایزدرآننقطهنیچگالییراتدرهرنقطهبهتغی،الکترونیعلاوهبرچگالی،همبستگ

:شودینوشتهمیرصورتزبه  (59-9) رابطهیبترت

(9-52)   
    ∫  ( )   (  ( ) ∣   ( ) ∣  )   ∫  ( )   

       (  ∣   ∣)   

:شودینوشتهمیروبهصورتزتابعبدونبعداستیک      عبارت (52-9)  دررابطهکه

(9-59)   (   ∣   ∣  )    (   ∣   ∣  )    (   ∣   ∣  )  

یمتفاوتیهایهاتابعمحاسبهآنیاستکهبرایتبادلیژرانسهم      ویهمبستگیانرژسهم    که

-پردوو  [22]  (pw1) 9ون -پردویتابعیب،تقرینهادراآنیناستفادهترارائهشدهاستکهدوتاازپر

.باشدمی[29](PBE) 2ارنزرهوف-بورگ

درمحاسباتبهرهگرفتهشدهاست.یبتقرینایتابعیننامهازدومیانپاینادر

SIESTA 9-2-2کد   

SIESTA     رایچگاالیتاابعیهاستکهمسائلمربوطبهنظریوتریکدکامپیکویروشمحاسباتیک

یرکدهمانندسااینمرتبطاست.ایستمهرسییهحالتپایهایژگیکهمعمولاًبهویمسائلکند،یحلم

         وTBLMTO ، WIEN2K، CRYSTAL ،  FPLO،  VASP،  ABINIT ماننادDFT  یهاکاد

PWSCF یازکادهاابارایالکترونسروکاردارد.بعضاینداردوباچگالیتابعموجالکتروندسترسبه

و  1یتمامالکترونیهاهادرروشمهمآنیز.تماکندیعملمیرینازمسائلوموادبهترازسایانواعخاص

  ، TBLMTO .باشادیشامما-جهاتبساطاماواجکاوهنیهدرانتخابنوعتوابعپایزنو یلشبهپتانس

                                                                                                                                                     
1
 Quantum monte carlo 

2
 Generalized gradient approximation 

3
 Predew- Wang 

4
 Perdew- Burke- Ernzerhof 

5 Full electron 
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WIEN2K ، CRYSTALو  FPLO درهاریتمامالکترونایهستندوتوابعموجیتمامالکترونیهاروش

یلشابهپتانسایهااشکادهااجازءرویگارهماراهدباه SIESTA کهیبهبالاست.درحالرو s 5اتماز

 [.28-22].باشندیم

6-2-2-9 شبه پتانسیل  

حالیمهااراکااهشدهادراتامیادبهشادتمقیهاازالکترونیمحاسباتناشیزانمیمبتواناگر

یمیاییشایهایوندپیفدرتعریمهمنقش5یمغزیهاخواهدشد.الکترونشمآسانتر-نکوهیمعادله

یاتظرفیهاالکترونییلههابهوسیژگیوینچراکهاکنندینمیبازیرمتغیزیکیفیهایژگیویرسایاو

توابعموجبایهاکهدارادراتمیمغزیهاالکترونیقویوندقدرتمندوپیکولنیل.پتانسشوندیمیفتوص

یهتابعپایادیازتعدادزیدهاباآنیفتوصیبراینبنابراکنندیمییرتغرعتگرههستندبهسیادیتعدادز

آنیجاادایاسات.کاهبارایلشابهپتانسایاه،کااهشتعادادتواباعپایهاایکردازرویکیاستفادهکرد.

رابااشابهیمغزیهاازهستهوالکترونیناشیلراازمحاسباتحذفنمودهوپتانسیمغزیهاالکترون

خاواصیفعادماثارآندرتوصایالهستهباهدلیکبارنزدیوازچگالکنیمیمجایگزین   تانسیلپ

آنتوساطشابهیمغازیهاکههستهوالکترونییها.درشبهاتمکنیمیهاصرفنظرمساختاریالکترون

دورهستهمتفاوتاندامادرخاواصیکدرنزدیشود،توابعشبهموجباتوابعموجاتمیگزینجایلپتانس

هستند.یکسان(یوندیپیهازاتم)ناح

SIESTAدرمحاسبات [.23]استارائهشدهیمختلفیهاها،دستورالعملیلمحاسبهشبهپتانسبرای

مربوطبههستهیهایل.شبهپتانسشودیماستفاده[10،15]2ینمارت-یرترولیهایلازشبهپتانسمعمولاً

یندارنادبناابرایوابستگنیز   یعددکوانتومبه r  ازیربهغیعنیباشندیمیموضعی،مغزیهاوالکترون

                                                 
1
 Core electrons 

2
 Troullier- Martins 
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 5لندریبا-ینمناستوتوسطکلیموضعیرموجبهصورتغتابع L یمؤلفهیهارویلشبهپتانسیرتصو

یلوپتانسیلشبهپتانسیزونیتابعموجوتابعموجتمامالکترونشبه  (2-9)  شکل [.12]شدهاستارائه

دادهاست.یشنمایونمرکزاز             فاصلهدر3=  یکاملبرا


l=9پتانسیلوپتانسیلحقیقیبرایالف(شبهتابعموجوتابعموجتمامالکترونیب(شبه:2-9شکل

 

مجموعه پایه  9-2-2-2

هاادرآنینتاریاجاسات.رایالزامایاقدقیجباهدساتآوردننتاایمناسبباراییهپایکانتخاب

یمتعاددیایاستوهممزایعیانتخابطبیکومتناوب،امواجتختاستکههمیدورهایهایستمس

تعاداداماواج،یشدقاتباالابااافازا،2یاهپایمجموعاهیبرهمنهیازجمله،عدموجودخطا.داردیزن

واقاعامواجتختدرمرکازهساتهیها،ازطرفسادهآنیریوبهکارگیتناوبیستمسیطباشرایسازگار

شاوندیمایارتکثیبااریچنشدهاندبلکهدرسرتاسرفضاپخششدهاندودرکلسلولبدونحضاورها

یساتمسیکدریساختارالکترونیمحاسباتشبکهایامواجتختبراییهاستفادهازمجموعهپاینبنابرا

یهاایتاالاوربکاه9یقاویمدلبستگینابنابردهدیمیشافزایداًبزرگ،حجممحاسباتراشدیدورها

کااردراسااساسات.یانتخاابمناسابگیاردینظرمادر(LCAO)یگزیدهجایهبهعنوانتوابعپای،اتم

SIESTAیمحدودومتناهیبسطشعاعیکیدباشند،امابایبههرشکلتوانندیمیهاستکهتوابعپااین

                                                 
1
 Kleinman- Bylander 

2
 Basis set superposition Error 

3
 Strongly correlated model 
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نوشاتهیهماهنا کارویاکویازتواباعشاعاعیبیبهصورتترکیاتمیهایتالداشتهباشند.پساورب

:شودیم

(9-20)              (     )      ( )    (   )  

اوربیبرایتابعشعاعیک    که یتال      و زاویبرایقیحقیهماهن کرویک یایهتکانه

صفر rc   درفراترازشعاعخاصی.چونتابعشعاعباشدمی  یسیمغناطیعددکوانتومو یتالیاورب

 .شودیپسشرطمحدودبودنبسطتوابعلحاظمشودیم

9-2-2-9 ها تعداد پایه 

باتوانیهارامیهوابستهاست.تعدادپایزهانیهعلاوهبرشکل،بهتعدادپایستمسیکدریجنتادقت

مربوطیمشابهیهماهن کروبهϚیتالداد.هراورب(بسطϚ)چندگانهزتایهپایاستفادهازمجموعه

یابترتباه9و2و5یتواباعشاعاعیبهازایعنیدارند،یمختلفیتفاوتکهتوابعشعاعینبااشودیم

.[22] هستندTZیاگانهوزتایسهDZیاوزتایدوگانهSZیایگانهزتای

و2بازیهاکهشاملپوستهدهندیراپوششمیتظرفیهلایهاالکترونیشآرا،5یزتاییگانههااوربیتال

شاکافتیالبهدل،9دوگانهϚیهایتالاوربو.شوندیعناصرواسطهمدرdیهبستهمانندلایهاگاهپوسته

یوندپیلازتشکیشکلناشییرتغیبراتونیمینبراعلاوه.شوندیمساختهGaussianییهپایمجموعه

1یایاهتکاناهزاویاکیزاسایونلاردرنظرگرفت.تابعپیزنرا2یزاسیونها،توابعپولاربلوریاهادرمولکول

دریزاسایون.اضافهکردنتوابعپولارباشدیاشغالشدهدراتممیواحدبالاترازحداکثرفضایککهدارد

کاهمعماولاًدرمحاساباتدوگاناهϚیزاسایونتواباعپولاریعنیDZPلاًث.مدهندیمنمایشPرابایهپا

.دهدیرامیتریفیتباکیجهانتایستمسیساختار

                                                 
1
 Single zeta 

2
 Open shells 

3
 Double shells 

4
 Polarization function 

5
 Angular mo  
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6-9 مقدمه 

،COجذبگازهایآلایندهنیتریدبوروجدارههایتکخواصفیزیکینانولولهدراینفصلبهبررسی

CNCl،COCl2،H2SوHFپردازیم.هدفاینپروژهبررسایتاأثیرجاذبمیهانانولولهاینرویسطح

ودستیافتنباهپایادارترینموقعیاتهاینانولولهتاریوالکترونخگازهایمختلفبرخواصساسطحی

محاسباتمادرچاارچوبنظریاهنیتریدبوراست.جدارههایتکجذبگازهایموردبررسیروینانولوله

هاایورودیانجامگرفتهاست.دراینفصلابتدابهینهسازیدادهSIESTAتابعچگالیباکدمحاسباتی

BNهاایخاالصبراینانولولهروجیهایخبهبررسیداده،سپسدهیمبعدیانجاممیمحاسباترابرای

وبادهیمسازیجذبراانجاممی،کارمدلهایخالصیخواصنانولولهپردازیم.پسازبررسموردنظرمی

،جاذبشاوندهااتوانندبررویسطحنانولولاههامیمختلفیکهمولکولهایحالتانرژیجذبیمحاسبه

رجاذببارخاواصسااختاریوالکترونای.پسازآنتأثیشودمیحالتانتخابینپایدارترترینوبهینه

انبارانتقاالیپاسازجاذبیمیزانگافنواریومیازوبهمحاسبهگیردررسیقرارمیموردبهانانولوله

به(Bبور)اتمجایگزینشدهبا (Ga(وگالیوم)Alوم)یین.درانتهابااضافهکردنناخالصیآلومپردازیممی

.پردازیممیمیزانبارانتقالی،گافنواریها،هایپایدار،تغییردرچگالیحالتبررسیانرژیجذبسیستم

2-9 های نیترید بور انتخاب شدهنانولوله 

(0,6گنیتریدباور)نانولولهزیگزا 5×5×9هاییکهبرایاینتحقیقانتخابشدهاند،ابرسلولساختار

 ،(9,9)دستهصندلی5×5×1اتمنیتروژنمیباشد،وهمچنینابرسلول96اتمبورو96کهشاملتعداد





(9,9)دستهصندلی(ب(0,6ابرسلولنانولولهنیتریدبورالف(زیگزاگ):شماییاز5-2شکل



 )ب( )الف(
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(بهایندلیلانتخابشده0,6.نانولولهنیتریدبور)باشدیمیتروژناتمن90اتمبورو90شاملتعدادکه

دساتهینتایجنوعزیگزاگبااناوعباشد،وجهتمقایسهایپایدارمیاستکهجزءکوچکتریننانولولهه

مقایساهبااناوعاندازهطولوقطرنانولولاهقابال (استفادهکردیم،چراکهازنظر9,9،ازنانولوله)صندلی

دهد.شماییازابرسلولایندونوعنانولولهرانشانمی5-2شکل[.19] باشد(می0,6)

9-9 بهینه سازی پارامترها 

هبحثدرموردمحاسباتانجامشدهونتایج،بهمعرفیتعدادیازپارامترهاکهباهابتداقبلازورودب

ایستآنپارامترهارابهیناهبیشسرعتهمگرایی،میاسباتوافزامنظورافزایشدقت،کاهشدرامرمح

راپردازیم.اینپارامترهاشاملانرژیقطعوبردارشبکهبندی)کهتعادادنقااطدرفضاایوارونمیکرد،

دهیم.باشندکهدراینجامختصرتوضیحیمیکند(میمشخصمی

6-9-9 انرژی قطع 

کندومقدارآنتوسطکاربر،بصورتیکانرژیراتعریفمی5طشبکهحقیقیااینپارامتر،چگالینق

xΔ ضامنیمولفاهطاورباهاسات.انارژیقطاعRy500واردمیشود،اینمقداربهصورتپیشفرض

 کند.می (راتعریف5-2)معادله2بندیحقیقی(معادلهموجتختقطعیبیننقاطدرفضایشبکهه)فاصل

 

شدهیشبکهبندیقیحقیفضا:2-2شکل



                                                 
1
 Real-space grids 

2
 Plane wave cut-off 
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باشد،بنابراینمشقطعمربوطجرمالکترونمیmeانرژیقطعوEcutبردارموجتختقطعوkcکهدرآن

ینقاطیحقیقیفاصلهقطعبیشترشود،درشبکهشبکهحقیقیاست.هرچهمقدارانرژیبهدقتفضای

گیریرویاینفضامشارکتهادرانتگرلشود،درنتیجهتعدادبیشتریازآنهابیشترمیکمتر،وتعدادآن

شود.یحقیقیمیگیریدرشبکهکنندواینباعثافزایشدقتانتگرالمی

وارون یدر فضا Kو تعداد نقاط  یبردار شبکه بند  9-9-2

جاکاههابسیارزیاداست.ازآنهاودرنتیجهتعدادالکترونمحدود،تعداداتمدریکجامدتناوبینا

n(r)هاییمثلچگالیباریکمیتاند،بایدبرایمحاسبهیجامدگستردهتوابعموجتکذرهایرویهمه

اند،محاسبهشوند.بااستفادهازوابعموجکهبهصورتمحدوددرفضاگسترده،تعدادزیادیتrیدرنقطه

Ne~10یمحاسبهتوانیممساله،می((2-2معادله))یبلوخقضیه
تاکذرهایتعدادتابعموج 23 i r را

یبهمساله nk r.درمنطقهاولبریلوئنوبهازایتعدادمحدودینوارکاهشدهیم

 (2-2)                                                                                     
( . )( , ) ( , ) i k R

n nk r R k r e  

تاوانانتگارالگیاریکهنزدیکهمهستندبسیارمشابهاند،میkموجمربوطبهنقاط توابعازآنجاکه

ایازیناپیوساتهراباجمعرویمجموعاهkینقاط)کهدربخشانرژیقطعتوضیحدادهشد(رویهمه

یاولبریلوئنرابدانیم،اماادرمنطقهkتقریبزد.اگرچهاصولابایدتوابعموجبهازایتمامنقاطkنقاط

گیریرویاینانتگرالکافیاستتوابعموجدرتعدادمحدودیازایننقاطراداشتهباشیم.برایدرعمل

درمراجعارائاهkهایمتعددیبرایایجادشبکهنقاطنقاط،بایدفضایوارونراشبکهبندیکنیم.روش

درشابکهبنادیباشد.وشمنخارستپکمیبریمرازآنبهرهمیSIESTAشدهاست.روشیکهدرکد

باشاد.ایانمایN×M×Kپذیردکهدرحالتکلیبهصاورتایساختارانجاممیراستاهایآزادیودوره

باشند.فضایواروندرراستاهایمختلفمی(بهمنظورشبکهبندیN, M, K ≠0پارامترهااعدادصحیح)

(2-5( 
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(a=b=c)ییکساانهایکپاهایکاهبردارهاایشابکهسیستمهاییباسهدرجهآزادیمثلبرایسیستم

وa,bهااباادودرجاهآزادیدرراساتایهایدوبعدیمثلگرافن،برایشبکه(N×N×N)دارندبهصورت

همانندساختارهاییکبعدیوشبهیکبعدی،برای(N×N×1)بهصورتcدرجهمحدودیتدرراستای

وبرایسااختارهایی(N×1×1)بهصورتcهابادرجهآزادیدرراستایریبونهاونانوها،نانوسیمنانولوله

رچاهه.پاذیردانجااممای5×5×5هابهصورتملکولهمانندa,b,cدرجهمحدودیتدرسهراستایباسه

حقیقیداشاتهباشاد،فضاایوارونآن)منطقاهسلولوساختارموردبررسیماابعادبزرگتریدرفضای

 .بریلوئن(متناسباابعادکوچکتریخواهدداشتوبلعکس

9-9-9 دسته صندلیزیگزاگ و  BNتعیین پارامترهای ورودی نانولوله  

6-9-9-9 انرژی قطع 

 زایشسارعتهمگرایایوکااهشخطاادریکیازپارامترهایورودیکهانتخابدرستآنباعثافا

پاارامترباشد.باتوجهبهبررسیدوناوعنانولولاه،سبمیمناشود،تعیینمیزانانرژیقطعمحاسباتمی

تعیینشدوبرایتماامBN(9,9)نانولولهخالص(و0,6)BNانرژیقطعمناسببهازاینانولولهخالص

اینپارامتر،تمامپارامترهاابدستآوردنمقداربهینهومناسبمحاسباتدیگرازآنبهرهبردهشد.برای

بهغیرازانرژیقطع،درفایلورودیدقیقوبالاانتخابشدتااطمینانحاصلشودکهآنپارامترهاخود

هایوانرژیکلبهازایانرژیقطع،باعثبروزخطانگردند،سپسانرژیقطعرادرهرمرحلهتغییرداده

گزارششدهاست.9-2وشکل5-2متفاوتبررسیشد.نتیجهدرجدول

(9،9)دستهصندلیو(6،0))زیگزاگلولهخالصتکجدارهنانویقطعبرایکلبرحسبانرژیانرژ:5-2جدول

 (RY)انرژیقطع600600100200900200500

(0,6)(eV)انرژیکل-396/2920-396/2920-396/2920-328/2920-326/2920-886/2920-633/2920

688/2563-688/2563-688/25636689/2563-668/2563-619/2563-286/2563-
(9,9)(eV)انرژیکل
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(9,9نانولوله)(ب:0,6کلالف:نانولوله)یقطعبرحسبانرژینمودارانرژ:9-2شکل



ناوعنانولولاه،تغییراتانرژیکلبرحسبانرژیقطعبهازایهردو9-2وشکل5-2باتوجهبهجدول

BNافتاد،لاذاایانوتغییراتزیادانارژیاتفااقنمایبهبعدروندیکنواختیداشتهالکترونولت100،از

پارامتربهینهانتخابگردید.انرژیقطعدرتمامروندمحاسباتبهعنوانربراییدامق

2-9-9-9 در فضای وارون Kبردار شبکه بندی و تعداد نقاط  

شاود،تعادادبهجهتسرعتهمگراییودقتنتایج،بهینهبایدپارامتردیگریکهبعدازانرژیقطع

توضیحدادهشادایان2-2-2طورکهدربخشهمانباشد.میKبندیدرفضایواروننقاطوبردارمش

ایسااختاررستپکودرراستایآزادیودورهتوسطروشمنخاSIESTAمشبندیدرکدمحاسباتی

ترشدنفضایوارونبهتعادادگیردوبابزرگترشدنساختاردرفضایحقیقی،بهدلیلکوچکانجاممی

باشادویاکجاکهساختارموردنظارنانولولاهمایاست.ازآنمشبندیونقاطکمتریدراینفضانیاز

اعمالبهاندازهکافیخلاb وaبهاینصورتاعمالشدهاستکهدردوراستایبعدیاست،شرایطمرزی

نراستاهاجلوگیریشود.دراینمرحلهنیزمشابهبهینهکردندرانارژیکنشدرایشدهاستتاازبرهم

یقبالپیاداکاهمقاداربهیناهشادهآنرادرمرحلاهپارامترهاوهمچنینانرژیقطعقطعابتداتمامی

گاذاریوتغییردادندرهرمرحلهازجایcراستایکردیم،درفایلورودیواردکردهوبادرنظرگرفتن

و(2-1)یخالص،درجادولصورتگرفت.نتایجحاصلشدهبرایدونوعنانولوله(N×1×1)درNارمقد
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(گزارششدهاست.2-2شکل)

(9,9)دستهصندلی(و0,6)یگزاگزBNنانولولهخالصیبراkتعدادنقاطکلبرحسبیانرژ:2-2جدول
 Kتعداد نقاط 66 26 96 96 26 06 76

 eV(6,0)انرژی -392/2920-392/2920-392/2920-392/2920-399/2920-392/2920-399/2920

 eV(9,9)انرژی -686/2563-686/2563-686/2563-686/2563-682/2563-682/2563-681/2563

 

 

 

 

 (9,9) دستهصندلی(ب:0,6)زیگزاگکلالف:نانولولهیبرحسبانرژدرفضایوارونKنقاطنمودار:2-2شکل

 

باراینانولولاهK(،تغییراتانرژیکلبرحسبتعادادنقااط2-2ونمودارشکل)(2-2)باتوجهبهجدول

بهبعدمقدارثابتیرابرایانرژیکال20ازمقداردستهصندلیبهبعدوبراینانولوله20زیگزاگازمقدار

درتمامروندمحاسباتالکترونولتبرایهردونانولوله20بهمنظوردقتبیشترمقدارکنیم.مشاهدهمی

.یدانتخابگردینهبهعنوانپارامتربه

9-9-9-9 مجموعه پایه ها 

یمناسابهکنادانتخاابیاکپایامیهاییکهبهافزایشدقتمحاسباتکمکیکیدیگرازکمیت

فصلسومباجزئیاترطورکهدباشد.همانیساختارموردبررسیمیهایتشکیلدهندهیتالبازایاوربه

شمرابرحسابترکیابخطایاز-توابعموجتکذرهایکوهنSIESTAبیشتربیانشد،کدمحاسباتی

هاست.قسامتدهد.دقتمحاسباتوابستهبهشکلواندازهاینپایههایاتمیبسطمیهایاوربیتالپایه
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شاود.شود،یعنیمقادارآنخاارجازایانشاعاعصافرمایمحدودمیrcشعاعیتوسطپارامتریبهاسم

شوند.هراوربیتالزتامربوطبسطداده ξتوسطتعدادیازپایههایچندگانهزتاتوانندهایاتمیمیپایه

مشترکباتابعشعاعیمتفاوت،بدین((m,l)هایکروی)وابستهبهدوعددکوانتومیشودبههماهن می

توانباشاملصورتکهزتاییگانه،دوگانه،سهگانهبراییک،دووسهتابعشعاعی.ایناوربیتالهارامی

هاایقطبیادهباهمنظاوردرنظارترکرد.درنظرگرفتناوربیتاالیقطبیدهغنیهایپایهکردناوربیتال

5دهد.حالتزتایدوگانهقطبیدهگرفتنتغییرشکلیاستکهبهعلتایجادپیوندرخمی
(DZP)عموماا

ند.لذادرتمامیمحاسباتازاینپایاهباهکزمان(فراهممیجوابیباکیفیتبالاباهزینهمحاسباتیکم)

[.12هایاتمی،بهرهبردهشدهاست]تالازایاوربی

9-9 (دسته صندلیو  یگزاگ)ز BNخالص یها نانولولهفیزیکی خواص  یبررس 

6-9-9 ساختار یساز ینهبه   

یقبالازبررسایادکاهبایعملیناولانجاممحاسبات،یبرایازموردنیپارامترهایسازینهبعدازبه

یافاتقسمتتوسطرهیندراباشد.یهاماتمیتساختاروموقعیسازینهبهیرد،انجامبگیخواصالکترون

یهااشاود.روشیپرداختاهمایاتماینبایروهایونیونیینامیکبهمطالعهد(MD)یمولکولینامیکد

(CG)یاوغهمیبتازروششادرمحاسابایاماروجاوددارد،ولایانایبرایمتفاوتیمولکولینامیکد

کلسااختاریکهانرژیتازمانکنندیمییردائماتغیاتمیهایگاهوجایتشدکهتوسطآنموقعاستفاده

یشاینهوبیاتماینبایاروی.دقاتنیابادیشودادامهمینهها،کمیونهاواتمیتموقعیبهازاسیستمو

ی،اتمایهایگاهتوانبهجایکردنساختارمینه.بابهشودیمیفتعریآن،بهعنوانپارامترورودییراتتغ

.یافتدستیخواصالکترونیبهمنظوربررسی،اتمیوندهایطولپینوهمچنیتعادلیشبکهیهاثابت

دساتهخالص)یهامحاسباتنانولولهیرگرفتهشدهبراظدرنیورودیپارامترهاینمهمتر9-2درجدول

                                                 
1
 Duble Zeta 
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آوردهشدهاند.(یگزاگوزصندلی



خالصBNزیگزاگ(ودستهصندلیهای)سبات،براینانولولهپارامترهایورودیمحا: 9-2جدول
 (B)آرایشلایهظرفیتاتمبورشبهپتانسیلتقریبکد

5
p22s2

 (N)نیتروژنآرایشلایهظرفیتاتم GGA(PBE)تعادلی-تابعهمبستگی
9

P22S2

شیبهمیوغ (MD)روشدینامیکملکولی)هردونانولوله(k 20×5×5 بردارشبکهبندیفضای

 eV/Å ≥001/0همگرایینیرو)هردونانولوله(Ry100انرژیقطع

 (DZP)دوگانهقطبیدهمجموعهپایهها50-1همگراییچگالیبار



BN 9-9-2خالص  های نانولوله یخواص ساختار 

6-2-9-9 ثابت شبکه 

ویکسلولواحدباسهباردارشابکه،یکسیستمتناوبیتوسطتخصیصSIESTAدرکدمحاسباتی   

شود.اگرسیساتمماوردنظاردارایمحادودیتابعاادیهادرداخلاینسلولتعیینمیتعیینمکاناتم

کارد،وازتوانشرایطمارزیمناسابرااعماالباشد،بااعمالخلاءمناسبدرراستاهایمحدودیت،می

هاایزیگازاگولهلوانوازآنجاکهسیستمموردبررسیمان.هادرآنراستاهاصرفنظرکردکنشاتمبرهم

باشند،لذابرایهردوناوعنانولولاهبررسایشاده،دردومیدارایساختارییکبعدیBNدستهصندلی

راستایدورهای( c)آنگسترومخلاءدادهشدهوراستایمحورنانولوله50حدودb,aایراستایغیردوره

بهرهبردهشاد.در(CG)اازروششیبهمیوغ.درنهایتبرایواهلشساختارههاستدرنظرگرفتهشد

هاگزینهتغییرپارامترهایشبکهفعالشد،بدینمنظورکهطایایانفرآینادهامواهلشساختارفرآیند

هایداخلشبکهتوامابهینهشوند.ازآنجاکاهدردوراساتاخالاءدرپارامترهایشبکهوهمموقعیتاتم

درایان.باشادمایcباشد،پاارامترمحاوریشابکهپارامترشبکهکهقابلبررسیمینظرگرفتهشد،تنها

(استفادهکردیمزیراگرچه9,9(ودستهصندلی)0,6یبهترنتایجازنانولولهزیگزاگ)هتحقیقبرایمقایس
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د.پاارامترازنظرکایرالیتیمتفاوتهستنداماازنظرمقدارقطروثابتشبکهتقریباباهممسااویهساتن

 گزارششدهاست.2-2هادرجدولنانولولهcیشبکه

 

BN)طولنانولوله(وقطرنانولولههایخالصc:پارامترثابتشبکهدرراستایمحوری2-2جدول
 

(رسلولاب)تعداداتمنانولوله (Å)قطرتقریبی c(Å)پارامتر

62(0,6زیگزاگ)320/52859/2

60(9,9)دستهصندلی 122/52251/2

 

2-2-9-9 طول و زوایای پیوند   

هااییکیازششضالعیرابرایN(B-N) وBبینوزوایایطولپیوندتعادلیمقصدداریادامهدر

گازارشهاایماوردنظارقبلازجذبمولکاول(1-2)شکلBN(دستهصندلینانولوله)زیگزاگ،وسط

شدهاست.ردآوریگ6-2و1-2کنیم.نتایجاینگزارشدرجدول

 



(9,9)دستهصندلی(ب(0,6الف(زیگزاگ)نانولولهنیتریدبورانتخابیهایششضلعیشمارهاتم:1-2شکل



)مقادیربرحسبآنگستروم(لعیمقابلمولکولجذبشدهششضNوBهاییبیناتم:طولپیوندها1-2جدول
d6-1d5-6d4-5 d3-4d2-3 d1-2 ساختار

262/5269/5225/5262/5262/5225/5 (0,6)BNNT 

219/5260/5260/5211/5260/5260/5 (3,3)BNNT 

 )ب( )الف(
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)مقادیربرحسبدرجه(مقابلمولکولجذبشدهیلعضششیتروژنبورونیهااتمزوایایبین:6-2جدول
2-5-6 

N-B-N

5-6-1 

B-N-B

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

B-N-B 

 ساختار

060/520 055/558686/556052/558060/520196/550(0,6)BNNT 

221/555332/558222/555586/553006/553586/553 (3,3)BNNT 



بهینهشادهدرایانتحقیاقباراینانولولاهزیگازاگBNهایدرنانولولهB-Nمقدارمیانگینطولپیوند

درتوافقخوبیباانتاایجآنگسترومبدستآمدکه218/5دستهصندلیآنگستروموبراینانولوله215/5

مقادارمحاسبهکردناد.BNآنگسترومرابرایطولپیوند26/5و22/5مقادیرآنها.[11،16]استدیگران

آنگسااتروم2216/5هاااینیتریاادبوردرمقااالاتبرابااربااامقااداردرنانولولااهB-Nتجرباایطااولپیونااد

وبارای252/556براینانولولاهزیگازاگBNششضلعی مقدارمیانگینزوایای[.همچنین16]باشدمی

مقدارمیانگینوشودطولپیوندمیانگینمشاهدهمیدرجهمحاسبهشد.122/556دستهصندلینانولوله

بیشترازنانولولهزیگزاگاست.دستهصندلیزوایابراینانولوله

BN 9-9-9( خالص دسته صندلیهای )زیگزاگ،  خواص الکترونی نانولوله    

ازشوبهینهسازیساختارها،باقاراردادنپارامترهاایسااختاریبهیناهشاده،لیواهمرحلهبعداز

یخاواصیبهیناهشاده،باهمطالعاهشابکههاایهایاتمیوپارامترهایمربوطبهثاباتجملهموقعیت

التهاییساختارنواریوچگالیحپردازیم.دراینبخشبهمطالعهمیخالصBNهاینانولولهالکترونی

شود.خالصپرداختهمیدستهصندلیزیگزاگوBNهایکلیوجزئینانولوله

6-9-9-9 بررسی ساختار نواری   

.یادبدساتآفرمییشودتاانرژیمحاسباتخودسازگارانجاممابتدایساختارنواریمحاسبهیحالبرا

یهواروندرناحیدرفضایریگمناسبانتگرالیرنکتهمهمبعدازانجاممحاسباتخودسازگار،انتخابمس
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تقاارنیشاترینبیداراهایرمسایانباشد.ایمیانرژینوارهایبهمنظورمحاسبهیلوئنبریرکاهشناپذ

بهطورگستردهبراینقاطباتقارنبالادرمرزمنطقاهباهکاارغیرهو،Z،K،L،Xنامهای:باشدیم

دریریانتگرالگیرباشد،مسی(مC)ریمحویدرراستایبعدیکیساختاریستم،ازآنجاکهسرود.می

1باه(0,0,0)ازیناواریمحاسابهسااختارهایوارونبرایفضا
(0,0, )

2
صاورتگرفتاهاساتکاه

ساطحی،ساختارنواریدرتمامنمودارها.شوندیمینشبکهوارونمعیمختصاتنقاطبرحسببردارها

-2درجادول.نشاندادهشدهاستیممستقیباشدکهباخطافقیمیترازفرمیتموقعیانگرصفربیانرژ

نوارظرفیتنسبتیوبیشینه(EC - EF)ینواررسانشنسبتبهترازفرمیاختلافسطحانرژیکمینه6

ترازفرمیوهمچنیناندازهیگافنواریونوعآنبراینانولولههاای،موقعیت(EF – EV)بهترازفرمی

موردبررسیگزارششدهاست.

رسام6-2شکلدر(9،9)دستهصندلی(و0,6)یگزاگنانولولهخالصزیبدستآمدهبرایساختارنوار

درمساتقیمیگافناواریدارا،(0,6)یگزاگشود،نانولولهزیکهازنمودارهامشخصمورشدهاند.همانط

مساتقیمدرحادودغیارناواری(،دارایگااف9,9)دستهصاندلیالکترونولتونانولوله666/2حدود

شودکهگافنوارینانولولهزیگزاگکمترازگافنواریمحاسبهباشد.مشاهدهمیالکترونولتمی222/2

میباشد.دستهصندلیشدهبراینانولوله

مقادار8-2جادول.در[18،13باشاد]یمیگزارششدهدرتطابقخوبیبهدستآمدهبادادههایجنتا

کارباکاردیگرانمقایسهشدهاست.گافبدستآمدهدراین
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 (9,9(ب(دستهصندلی)0,6نیتریدبور:الف(زیگزاگ)خالصتکجدارهیهانانولولهی.ساختارنوار:6-2شکل



هانسبتبهنوارهایانرژیوموقعیتترازفرمیآنBNینانولولههایخالصگافنوار:6-2جدول

نانولوله موقعیتترازفرمیEF - EV (eV) EC - EF (eV) (eV)گافنواری

(0,6زیگزاگ)-902/5961/5956/2)م(666/2

(9,9دستهصندلی)-852/2252/5669/2م(غ)222/2

 

:مقدارونوعگافنواریبدستآمدهومقایسهباکاردیگران8-2جدول

 BNنانولولهتقریبنرمافزارمقدارونوعگافنواری

eV222/2)م(SiestaGGA (9،9) اینپژوهش

eV666/2(غ)مSiestaGGA(06و)اینپژوهش

eV2)غ م( VaspLDA[85 ](9،9)

eV1/2)م(VaspLDA[18](6،0)

eV2/9)م(VaspLDA[85](01و)

eV2/5)م(VaspLDA[85](051و)

 

9-9-9-2 (PDOS)و جزئی  (DOS)های کلیمحاسبه چگالی حالت 

لییچگاپردازیممحاسبهدرقسمتخواصالکترونیبهآنمیهاییکهترینکمیتازمهمیکیدیگر

دساترسدرهاایالکترونایقابالیستم،تعدادحالتییکسهاباشد.منظورازچگالیحالتهامیحالت

نامگاذاریشاود،تعادادN(E)هااباااگرچگالیحالت.باشدمیEحولانرژیواحدحجمدرواحدانرژی
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یاکچگاالی .[60هدباود]خواN(E)dEقرارداردEحولانرژیdEهادرواحدحجمکهدرانرژیحالت

هبایکچگالیهابرایاشغالشدناست.هرگاژیبهمعنیزیادبودنتعدادحالتحالتبالادریکنوارانر

ایاشغالوجودندارد.یچحالتیدرنوارانرژیموردنظربرشویمبدینمعناستکههحالتصفرمواجهمی

T=0باشندکهدردمایصافرمطلاقرظرفیتمیفرمیمربوطبهنوا هایغیرصفرزیرترازچگالیحالت

هایغیرصفربالایترازفرمیمربوطبهنواررسانشانادکاهدرکاملاپرواشغالشدهاندوچگالیحالت

یکترکیب،مجماوعیهایکلیحالتباشند.چگالیکاملاخالیواشغالنشدهمیT=0دمایصفرمطلق

کلییکاتم،مجموعچگاالیهاییآن،وچگالیحالتشکیلدهندههایتهایجزئیاتمازچگالیحالت

آنبااههاومقایساهایکلیاتمازرویآنالیزچگالیحالت.باشدآناتممیهایهایجزئیاوربیتالحالت

هانقشبیشتریدرشاکلگیارینوارهاایانارژیتوانپیبردکهکداماتمچگالیحالتکلیترکیبمی

تاوانساهماوربیتاالیهاحتیمیهایجزئیاتم(داشتهاندوازرویچگالیحالت)نوارظرفیتورسانش

هایاطرافترازفرمیازاهمیتامشخصنمود.برایماچگالیحالتنوارهایانرژیرهادرشکلگیریآن

اسات.نماودارهااوابساتهآنخاصیبرخورداراست،چونبسیاریازخواصازجملهرسانشالکتریکیبه

 رسمشدهاست.6-2 درشکلموردنظروزیگزاگدستهصندلینانولولهخالصهایکلیچگالیحالت

دهدکهباخطچینعماودینشاانرانشانمیینمودارهاسطحانرژیصفر،موقعیتترازفرمیدرهمه

+درنظرگرفتهشدهاسات.eV1تا -eV1 هابینیانرژی،برایرسمچگالیحالتزهدادهشدهاست.با

شودکهدرهردوناوعهایکلیبرایدونانولولهموردنظرمشاهدهمیباتوجهبهنمودارهایچگالیحالت

)خاطقرماز(درBهاای)خطسبز(ودرنواررسانشساهماتامNهایتمنانولوله،درنوارظرفیتسهما

هاهایایجادشدهبیشتراست،گرچههردونوعاتمدردونوار،سهمیدرایجادچگالیحالتچگالیحالت

هابانتایجتجمعترازهااومقادارهاومقدارگافنواریدرنمودارچگالیحالتدارند.نتایجمربوطبهپیک

هاایایجاادشادهدردوگافنواریدرنمودارساختارنواریکهقبلارسمشد،یکساناست.چگالیحالت
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ترشدنساهماوربیتاالیتاکاست.برایمشخصNوBهاینوارناشیازهیبریداسیوناوربیتالیبیناتم

هاایجزئایلیحالاتها،نیازبهرسمچگااهایایجادشدهدرنوارهادرشکلگیریچگالیحالتتکاتم

8-2،برایهردونوعنانولولهدرشاکلNوBهایجزئیبرایدواتمهاداریم.لذانمودارچگالیحالتآن

رسمشدهاند.


 صندلیدسته(بیگزاگ،(زالف:BNخالصیهاکلنانولولهیهاحالتینمودارچگال:6-2شکل



 

 (9,9)دستهصندلی(ب(0,6)یگزاگ(زالفBN:خالصیهانانولولهیجزئیهاحالتینمودارچگال:8-2شکل

 

بهها،مربوطترینسهمدرچگالیحالتبیشظرفیتمشاهدهمیشود،درنوار8-2 نمودارهمانطورکهدر

رساانشودرناوارBاتامs2وNاتامs2ومقادارجزئایBاتامp2،بعادازآنNاتمp2هایالاوربیت

طاورباشد.باهمیNاتمp2بعدازآنBاتمp2هایها،مربوطبهاوربیتالبیشترینسهمدرچگالیحالت

میp2- Nوp2–Bناشیازهیبریداسیوناوربیتالیبینهایاطرافترازفرمیدرهردونوارکلیحالت

دردوNاتامs2وهمچناینBاتامs2هاایهایاوربیتالوجهبهنمودارها،نقشچگالیحالتباشند.بات
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یهاادرناحیاهتواننتیجهگرفتکهاینحالتمیدوباشانرژیرسمشدهبسیاراندکمییدربازهنوار،

.هااشارهدارداوربیتالیاینهاترونمغزیتوزیعشدهاندکهاینموضوعبهجایگزیدگیالک

 :بندی جمع

دراینقسمتابتدابهمنظورافزایشدقتمحاسباتوکاهشخطاتعدادیازپارامترهایمربوطباه

دیم.سپسبهبررسیخاواصرابهینهسازیکر(9,9)دستهصندلی(و0,6انتخابیزیگزاگ)BNنانولوله

دساتههردونوعنانولولاهزیگازاگوموردنظرپرداختیموبهایننتیجهرسیدیمکههاینانولولهالکترونی

الکترونولتو666/2دارایگافنواریمستقیمBN(0,6زیگزاگ)نانولولهنیمرساناهستند،BNصندلی

یادامهباشد.حالدرکترونولتمیال222/2مستقیمغیر(دارایگافنواری9,9)دستهصندلینانولوله

نادمولکاولگاازیرویساطحسازیجذبچ،مدلآشکارسازبهعنوانBNکاربهمنظوربررسینانولوله

خواصساختاریوالکترونیهایموردنظررارویاثرجذبمولکولدرادامهدهیموهاراانجاممینانولوله

 نماییم.هابررسیمینانولوله

2-9 های گازی جذب مولکول 

ررسایخاواص(وب9,9)دساتهصاندلی(و0,6زیگازاگ)BNهاایابرسلولنانولولهپسازانتخاب

هاایگاازیرویایاندونانولولاهها،بهمادلساازیوبررسایجاذبمولکاولساختاریوالکترونیآن

هاادراتاماینهایمختلفیتشکیلشدهاستکههاازاتمولکومولهادراینپژوهشنانولولهپردازیم.می

 شدهاست.معرفی3-2جدول

یساختارهادراینپژوهشهایتشکیلدهنده:معرفیاتم3-2جدول
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6-2-9 سازی جذب فیزیکیمدل  

اساتفاده5یاوموردنظر،ازنرمافزارگوسویهانانولولهیرویگازیهاجذبمولکولیسازمدلیبرا

نرمافازاریطمولکولموردنظرداخلمحبامراههظرراموردنیصورتکهنانولولهین.بد[65،62یم]کرد

یاکنزدنولولاهباتدرنظارگرفتاهومولکاولراباهساطحنااهاثتاتمیقرارداده،نانولولهراازنظرموقع

،(یجاذب)نانولوله(وجذبشونده)مولکولگازیوسطوحمختلفدومادهیت.باتوجهبهموقعکنیمیم

ین.کهاپردازیمیمیتحالاتپراهمیحبهتوضینجا.درابرایجذبوجودداردیادیزیارتعدادحالاتبس

فعاالمعماولیهااموقعیات.شناسیممیفعالهایموقعیترابهعنوانیتپراهمیهاموقعیتوهاتلحا

دراینپژوهشازمولکولهاادادهشدهاست.نشان(3-2درشکل)انولوله،سطحنیجذبمولکولرویبرا

هاادرنظورتمییزدادناتممباشد.بهوساختارهاییاستفادهشدهاستکههریکشاملدویاچنداتممی

.ایممعرفیکرده3-2هایمجزادرجدولهارابارن آنتحقیقطی


بالای (B2اتمی(بالا5:بوریتریدنانولولهنسطحرویفعال(جذبمولکولیگاهچهارحالت)جایشنما:3-2شکل

BNیششضلعیمرکزبالا(B-N 2(رویعمودمنصفپیوندN 9 اتم



هاایتموقعینجذب،لازماستتکتکایتعادلیفاصلهینوبهتریتموقعینبهتریافتنیحالبرا

راازآنیفاصلهیم،موردنظرقراردادیتمولکولرادرموقعکهینکارپسازاینای.برایریمرادرنظربگ

درآنگساتروم1/0راازاولیهمولکولازسطحنانولولهی،فاصلهبدینمنظور.نیمکیمیمسطحنانولولهتنظ

آنگسترومادامه2بریمواینکارراتامولکولرادورترمیآنگستروم1/0سپسدرهرمرحلهونظرگرفته

                                                 
1
 Gauss view 
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یاداجاذبوپیانارژیافتنیبرایم،کردیسازیهراشبهاهاوفاصلهحالتیتمامکهینپسازادهیم.می

یهماهیساازینهپسازبه.یمکنمیینهساختهشدهرابهیهاحالتیهمهیکربندی،پیدارترینکردنپا

مطالعاهدرهرکادامازیموردهایگازمولکولقرارگیریموقعیتبرایبدستآوردنپایدارترینها،حالت

کهرویآنقرارگرفتهبیابیموسپسباانسبتبهسطحیگازموردنظرراجذبانرژیبایدها،اینجایگاه

پایادارترینموقعیاتینشاندهنادهجذببدستآمده،کمترینمقدارانرژیجذبیهایانرژیمقایسه

یعنایکمتارینمقادارانارژیدانیمطبیعتهموارهبهسمتپایدارترینحالتچراکهمیباشد،جذبمی

وسطحموردنظرراقبلازجذببصورتمولکولبایدانرژیجذبکند.برایبدستآوردنانرژیمیلمی

بدستآید.جذبکنیمتامقدارانرژیگازوسطحکمیمجزامحاسبهکردهوازمقدارانرژیکلمجموعه

.[69،62،61بیانشدهاست]9-2رابطهدرجذبیانرژیرابطه

Eads = Enanotube+molecule –Enanotube -Emolecule



بررویکلنانولولهومولکولگازجذبشدهانرژیEnanotube+molecule،جذبانرژیEadsیبالا،دررابطه

گازدرغیابمولکولانرژیکلEmoleculeکلنانولولهبهتنهاییودرغیابگازوانرژیEnanotubeآن،

باشند.نانولولهمی

BN   9-2-2سطح نانولوله  یرو ( H2Sن سولفید )هیدروژ یجذب مولکول گاز   

فواصلمختلفدرهااشارهشد،کهقبلابهآنهایمختلفیدرموقعیتS اتمسمتراازH2Sمولکول

-2شاکل.یمکنمینزدیکانتخابشدهدستهصندلیزیگزاگوBNآنگسترومبهسطحنانولوله2تا1/0

رانانولولاههاردوهایمختلافرویساطحدرموقعیتH2S مولکولجذبهاییازشبیهسازینمونه50

بهعناواننموناهتنها،مختلفهایدرفواصلوموقعیتحالت(62)هاحالتدهد.بهخاطرازدیادنشانمی

یهاافاصالهیاینحالتدرهمهایم.آنگسترومآورده1/2یهایمختلفرادرفاصلهموقعیتازاویریتص

مقدارانرژیبستگیرابرایفواصالآنگسترومتغییرکردهاست.2تا1/0ازسطحنانولولهازH2Sمولکول

(2-9) 
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هایمختلاف،بااآنگسترومنسبتبهسطحنانولولهدرموقعیت2تا1/0ازفاصلهH2Sمختلفمولکولگاز

برایهردوحاصلیج.نتایماستفادهکرد9-2یمحاسباتازرابطهینایبرابدستآوردیم.GGAتقریب

.شدهاستگردآوری52-2و55-2وشکل55-2و50-2جدولدرنانولوله

(برای0,6)BN شودکهحالتپایداردرنانولولهدرهرموقعیتدیدهمیجذبیانرژمقادیرییسهازمقا

هایموردنظراستکهمقادارآنگسترومازجایگاه9و9،1/9،9یبهترتیبدرفاصله2و5،2،9موقعیت

ولتالکترون-965/0و-922/0،-250/0،-905/0هابهترتیببرابربا:انرژیجذببرایاینموقعیت

آنگسااتروماز9و9،1/9،9یدرفاصااله2و5،2،9(باارایموقعیاات9,9)BNاسااتوبااراینانولولااه

،-956/0،-992/0هابهترتیببرابربا:هایموردنظراستکهمقدارانرژیجذببرایاینموقعیتجایگاه

جاذبیمنحناکمیناهاتوجهبهباشدکهبامقایسهاینمقادیروبالکترونولتمی-910/0و-226/0

2یتموقع،نانولولههردوسطحیبرروH2Sقرارگرفتنمولکولگازیمکانبراینکهبهتریدفهمتوانیم

یوندپرویعمودمنصف(H2S:5بوردرحضورمولکولیترید(ن0,6)یگزاگزنانولولهیچندنمونهازمدلساز:50-2شکل

BN2)اتمیروN9)اتمیروB2)یششضلعبالایمرکزBN



،نانولولهقرارگرفتهاستیآنگسترومنسبتبهمرکزحلقهششضلع9یفاصلهدرH2Sاستکهمولکول

تعادادتوانادبااگیارد،مایگونهاستنتاجکردکهوقتیمولکولدرمرکزششضلعیقرارمایتواناینمی

ازبیندونانولولهموردنظرباتوجاهباهمقادارانارژیهمپوشانیداشتهباشد.NوBهایبیشتریازاتم

تواننتیجهگرفتکاهمیهمچنینپایدارتراست.(0,6جذببدستآمده،جذببرروینانولولهزیگزاگ)

یشودمقادارانارژیکهمشاهدهمهمانطورآنگسترومپایدارهستند.1/9تا9ههادرفاصلیموقعیتهمه
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هاا،،ازطرفیپسازجاذبوبهیناهساازیسااختارباشدیکوچکمیاربسبرایهردونوعنانولولهجذب

شاهدهیچپیوندیبینمولکولوسطحنانولولهنبودیم،بنابراینمقادیرجزئایانارژیجاذبوهمچناین

یاکبررویسطحنانولولاهH2Sولکولکهجذبمدهدعدمپیوندبینمولکولوسطحنانولولهنشانمی

بررویساطحنانولولاهH2Sمولکولیمیاییجذبشیانگرقویکهبیوندپگونهیچبودهوهیزیکیجذبف

شدهگزارش[66،66]بانتایجیاستکهدرمقالهقابلمقایسهبدستآمدهیجباشدشکلنگرفتهاست.نتا

یزیاادیدرفاصالهH2Sشود،هنگامیکاهمولکاولبهخوبینتیجهمیهایزیرجداولونمودارازاست.

نسبتبهسطحنانولولهقراردارد،جایگاهقرارگیریمولکولنسبتباهساطحنانولولاه،تااثیریبارانارژی

نزدیکBNبهسطحنانولولهH2Sدهدکهدرطبیعتوقتیمولکولیسیستمندارد.اینتوضیحاتنشانم

تتغییاروضاعیتدادهوباهشود،بهتدریجبرایرسیدنبهپایدارترینحالت،ازهرحاالتیکاههسامی

 .کندیششضلعیمیلمی(یعنیمرکزحلقه2موقعیتپایدار)

 

برحسبفاصلهازسطحآنBN(0,6)روینانولولهH2S :نمودارانرژیجذبمولکول55-2شکل
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 (درموقعیتهایمختلف0,6)بورینیتریدرویسطحنانولولهH2S:انرژیجذبمولکول50-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیتجذب2925

(Å)فاصله

526/515289/220200/996230/5531/0

902/6520/20539/25215/265

323/2203/63503/3852/61/5

860/0396/0910/9226/52

215/0-581/0-212/0016/0-1/2

965/0-922/0-536/0-905/0-9

210/0-222/0-250/0-222/0-1/9

553/0-033/0-503/0-500/0-2




  موقعیتهایمختلف(در9,9بور)یتریدنیسطحنانولولهیروH2Sجذبمولکولیانرژ:55-2جدول

(eV)انرژیجذب

موقعیتجذب2925



(Åفاصله)  

615/51120/5225160/922660/2291/0

921/50265/51296/93153/255

669/2591/8030/8203/11/5

658/0260/5120/2601/02

262/0-229/0229/0212/0-1/2

910/0-226/0-282/0-992/0-9

295/0-206/0-956/0-292/0-1/9

506/0-506/0-516/0-526/0-2
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آنبرحسبفاصلهازسطحBN (9،9)نانولولهیروH2Sجذبمولکولینمودارانرژ:52-2شکل

 

BN 9-2-9 نانولوله سطحروی  ( COCl2فسژن )جذب مولکول گازی  

رابراییافتنموقعیتپایادارمولکاول ،همانروندH2Sپسازیافتنبهترینموقعیتجذبمولکول

COCl2دهیم.بدینترتیبکهمولکولانجاممیCOCl2هایسمتاتمراازClو Oهدرجداگانطوربه

وناوعآنگساترومباهساطحهارد2تا1/0هااشارهشدودرفواصلمختلفبهآنچهارموقعیتیکهقبلا

ساازیازمادلچنادنموناهحالت(دراینجاتنها528زیاد)بهدلیلتعدادحالت.کنیمنانولولهنزدیکمی

نشاندادهشدهاست.59-2درشکلآنگستروم1/2یدرفاصلهCOCl2جذبمولکول

آنگساترومنسابتباه2تاا1/0ازفاصلهCOCl2فواصلمختلفمولکولگازیبرارایبستگیمقدارانرژ

9-2یمحاسباتازرابطهینایبرا.یمبدستآوردGGAیبمختلف،باتقرهاییتسطحنانولولهدرموقع

51-2و52-2هایوشکل59-2و52-2یم.نتایجحاصلبرایهردونوعنانولولهدرجداولاستفادهکرد

یهگزارششدهاست.همانطورکهازجداولونمودارهامشخصاستپایدارترینحالتجاذببارایهما

هااپایادارترینیموقعیتباشدکهازبینهمهآنگستروممی1/9تا1/2ییفاصلههادرمحدودهموقعیت

آنگستروم1/2ی،یعنیرویمرکزششضلعیودرفاصله6موقعیتجذببرایهردونانولولهموقعیت
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ی(بالاCOCl25بوریترید(ن0,6) یگزاگزنانولولهرویCOCl2مولکولجذبیازمدلسازهایینمونه:59-2شکل

(O1متاتمازسNاتمیبالا(Cl2اتممتازسNاتمیبالا(O9متاتمازسBاتمیبالا (Cl2اتمازسمتBاتم

-Bپیوندرویعمودمنصف(O6ازسمتاتمBNبالایمرکزششضلعی(Cl6ازسمتاتمB-Nبالایمرکزششضلعی

NازسمتاتمO8)پیوندرویعمودمنصفB-NازسمتاتمCl

 

و-283/0(بهترتیب9,9(و)0,6مقدارانرژیجذبدراینحالتبراینانولوله)کهباشدازسطحآنمی

جانیزدراینباتوجهبهمقادیرانرژیجذب،.است کهبیانگرجذبفیزیکیباشدلتمیوالکترون-229/0

باشد.(می9,9(پایدارترازجذبروینانولوله)0,6جذبروینانولولهزیگزاگ)

هاوفواصلمختلفیت(درموقع0,6بور)یتریدنیسطحنانولولهیروCOCl2جذبمولکولیانرژ:52-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Å)فاصله  

080/558288/26606/518815/58688/202639/961216/92182/2631/0 

666/28956/55692/55163/6661/56602/505663/56001/225

822/6282/2392/0586/5686/1226/6660/1685/61/5

038/5522/0929/0-905/0-608/0-525/5061/5350/02

229/0-963/0-283/0-228/0-913/0-239/0-515/0-229/0-1/2

969/0-912/0-913/0-283/0-993/0-201/0-235/0-921/0-9

266/0-250/0-251/0-508/0-535/0-285/0-531/0-215/0-1/9

566/0-202/0-522/0-058/0-503/0-516/0-083/0-565/0-2

(2) 

(2) (9) (9) (6) 

(0) (7) (8) 
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 حسبفاصلهازسطحآن(بر0,6نانولوله)یروCOCl2جذبمولکولینمودارانرژ:52-2شکل





(برحسبفاصلهازسطحآن9,9نانولوله)یروCOCl2جذبمولکولینمودارانرژ:51-2شکل

هاوفواصلمختلفیت(درموقع9,9بور)یتریدنیسطحنانولولهیروCOCl2جذبمولکولیانرژ:59-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 925 86612



(Åفاصله)  

322/936521/252966/56235/26613/205 906/961102/518685/9361/0 

693/502612/586069/1996/22013/56353/20658/55518/265

836/29389/23636/0525/3235/1626/6860/0596/501/5

012/5316/5886/0001/5635/5911/5022/5965/22

905/0665/0229/0-963/0-561/0-519/0-021/0-563/01/2

282/0-231/0-265/0-568/0-069/0-036/0-562/0-226/0-9

561/0-221/0-505/0-085/0-052/0-0562/0-526/0-201/0-1/9

061/0-520/0-051/0-016/0-022/0061/0-020/0-003/0-2
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CO 9-2-9جذب مولکول  

هاایازسمتاتمهایقبلمولکولراهمانندقسمترویهردونوعنانولولهCOبرایجذبمولکول

Cو Oکنیم.چونمولکولهایمختلفنزدیکمیموقعیتبهسطحنانولولهدرCOازنظرهندسیخطی

.کنیممیوعمودیبررسیهادردوحالتافقیرارویسطحنانولولهاست،جذبآن

       

                                     

      

  



محورنانولولهب(محورمولکولالف(محورمولکولعمودبا:BNنانولولهرویCOمولکولجذبازهایینمونه:56-2شکل

روی(  C2اتمسمتازB-Nیوندپرویعمودمنصف(5موازیمحورنانولوله.جذبمولکولدرهردوقسمتبصورت:

ازBاتمیبالا (C1اتمسمتازBاتمی(بالاC2 اتمسمتازNاتمی(بالاO9اتمسمتازB-Nیوندپعمودمنصف

سمتازیمرکزششضلعی(بالاO8اتمسمتازیمرکزششضلعیبالا(O6اتمسمتازNاتمیبالا(O6اتمسمت

Cاتم



هاایشماریازموقعیتتنهاکهحالت(218ساختیمزیاداست)هاییکهبرایهردونانولولهتعدادحالت

 (6) 

 (6) 

 (2) 

 (2) 

 (9) 

 (9) 

 (9) 

 (9) 

 (2) 

 (2) 

 (0) 

 (0) 

 (7) 

 (7) 

 (8) 

 (8) 

 )ب(

 )الف(
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بدستراجذبیانرژمقداررسمشدهاست.56-2متفاوتجذبدرهردوحالتافقیوعمودیدرشکل

گزارش20-2تا56-2یهاونمودار56-2تا52-2هردونوعنانولولهدرجداولیحاصلبرایج.نتایمآورد

هردویروCOحالتجذبمولکولیدارترینهمانطورکهازجداولونمودارهامشخصاستپاشدهاست.

)یعنای8یاتموقعوعماودیافقیدوحالتدرهر(9,9)ونانولولهدستهصندلی(0,6)زیگزاگنانولوله

شاود(ودرضلعینزدیاکمایبهمرکزششCرویمرکزششضلعیهنگامیکهمولکولازسمتاتم

وعمودیافقیهای،کهمقدارانرژیجذببهترتیبدرحالتباشدیمآنگسترومازمرکزآن1/2یفاصله

الکترونولتمحاسبهشدکهبانتایجیکاهویانوهمکاارانش-158/0و-929/0براینانولولهزیگزاگ

بدستآوردندقابلمقایسهاست،همچناینمقادارانارژیجاذببارای[63[وهان وهمکارانش]68]

رونولتمحاسبهشد.باالکت-921/0و-906/0یعمودویموازیهاحالتیبرایببهترت(9,9نانولوله)

شودکاهمقاادیرانارژیدرحالاتتوجهبهمقادیرانرژیجذبمحاسبهشدهدرحالتپایدار،مشاهدهمی

دهادتر(کهنشانمیباشد)منفیجذبرویهردونوعنانولولهدرحالتعمودیکمترازحالتموازیمی

یجذببراینانولولهزیگازاگکمتارازدساتههاپایدارتراست.همچنینمقدارانرژسیستمدراینحالت

نسابتباهCOتر(کهنشانازپایداریبیشترنانولولهزیگزاگپسازجذبمولکاولصندلیاست)منفی

تارازجاذبروینانولولاهروینانولولهزیگازاگقاویCOباشد.بنابراینجذبمولکولصندلیمیدسته

.باشددستهصندلیمی



درحالتافقی(برحسبفاصلهازسطحآن0,6)نانولولهیرو COجذبمولکولینمودارانرژ:56-2شکل
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درحالتافقیهاوفواصلمختلفیت(درموقع0,6)BNینانولولهیروCOجذبمولکولیانرژ:52-2جدول

(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)

526/219099/958262/200126/580392/590900/566651/12280/201/0 

296/1923/6885/56216/8602/3359/55313/52862/15

563/9260/5191/6081/0186/2818/9860/9183/51/5

0266/0-536/0-093/0-152/0222/0056/2608/0602/02

929/0-925/0-563/0-296/0-029/0-525/0535/0-032/0-1/2

956/0-225/0-516/0-263/0-201/0-229/0-220/0-565/0-9

206/0-066/0-260/0-522/0-593/0-536/0-506/0-562/0-1/9

032/0-009/0-0108/0-020/0-281/0086/0-055/0-016/0-2



عمودیدرحالتهاوفواصلمختلفیت(درموقع0,6)ینانولولهیروCOجذبمولکولیانرژ:51-2جدول

(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)  

221/295905/513093/250836/563350/521132/582362/32319/361/0 

686/20623/21023/29902/58083/22922/56502/20621/585

203/9036/2605/6960/9221/2956/9025/1556/21/5

522/0200/0960/5951/0-916/0992/0011/5622/02

158/0-286/0-523/0-282/0-995/0-229/0-005/0-029/-1/2

238/0-281/0-286/0-515/0-925/0-269/0-066/0-066/0-9

966/0-920/0-569/0-022/0-562/0-951/0-029/0-069/0-1/9

299/0-221/0-021/0016/0-098/0-569/0-581/0580/02
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 عمودیدرحالت(برحسبفاصلهازسطحآن0,6)نانولولهیروCOجذبمولکولینمودارانرژ :58-2شکل





درحالتافقی(برحسبفاصلهازسطحآن9,9)نانولولهیروCOجذبمولکولینمودارانرژ:53-2شکل

افقیدرحالتهاوفواصلمختلفیت(درموقع9,9)BNینانولولهیروCOجذبمولکولیانرژ:56-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)  

526/219099/958262/200126/580392/590900/566651/12280/201/0 

296/1923/6885/56216/8602/3359/55313/52862/15

563/9260/5191/6081/0186/2818/9860/9183/51/5

505/0-589/0-006/0-026/0526/0162/0922/0951/02

906/0-296/0-295/0-532/0-289/0-263/0-223/0-591/0-1/2

262/0-268/0-288/0-238/0-529/0-228/0-201/0-235/0-9

506/0-206/0-568/0-568/0-029/0-552/0-552/0-202/0-1/9

063/0-525/0-015/0-025/0-002/0059/0-062/0-502/0-2
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عمودیدرحالتهاوفواصلمختلفیت(درموقع9,9)BNینانولولهیروCOجذبمولکولیانرژ:56-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)  

621/62022/283226/216206/903602/269635/580236/552602/269 1/0 

630/52683/51660/20165/20125/26365/56986/29125/265

666/5122/2629/2960/5098/1318/9250/1098/11/5

028/0-001/0-586/0286/0-292/0113/0625/0152/02

921/0-902/0-502/0-526/0-522/0566/0566/0-589/0-1/2

211/0-568/0-201/0-502/0-209/0-928/0-908/0-951/0-9

566/0-036/0-559/0-025/0-529/0-206/0-226/0-529/0-1/9

026/0-006/0-008/0-002/0-022/0-501/0-526/0-022/0-2





عمودی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت9,9نانولوله)یروCOجذبمولکولینمودارانرژ:20-2شکل



CNCl 9-2-2جذب مولکول  

یهایتقبلمولکولرادرموقعیهاهردونوعنانولولههمانندقسمتیروCNClجذبمولکولیبرا

)محورمولکولنسبتبهیدردوحالتافقClوNهایازسمتاتمآنگستروم2تا1/0مختلفدرفواصل

.کنیمنزدیکمیبهسطحنانولولهینانولوله(وعمودتایراس
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.شدهاستیمترس22-2درشکلیوعمودیمتفاوتجذبدرهردوحالتافقیهایتازموقعتعدادی

ییانرژیجذب،بایدنانولوله،مولکول،ومجموعهپسازشبیهسازیساختارهایموردنظربرایمحاسبه

طورجداگانهبهینهسازیکنیمومقدارانرژیکلهرحالترامحاسبهنانولولهپسازجذبرابه-مولکول

فواصالیرابرایجذبمقدارانرژیانرژیجذببپردازیم.بهمحاسبه9-2یموبااستفادهازرابطهیکن

وعمودنسبتبهنانولولاهیآنگسترومدرهردوحالتمواز2تا1/0ازفاصلهCNClمختلفمولکولگاز

داولهردونوعنانولولاهدرجایحاصلبرایج.نتایمبدستآوردGGAیبمختلف،باتقرهاییتدرموقع

کهازجداولونمودارهامشاخصگزارششدهاست.همانطور21-2تا22-2یهاشکلو25-2تا2-58

عمودوموازی،بهترتیبدرحالت(0,6)یگزاگنانولولهزیروCNClحالتجذبمولکولیدارترینپااست

باهمرکازشاشClواتامNلکولازسراتمکهمویهنگامیمرکزششضلعیرویعنی)6و8یتموقع

جاذبباهیمقادارانارژ.باشادیآنگسترومازمرکزآنم9و1/2ی(ودرفاصلهشودیمیکنزدیضلع

حالاتینتریدارالکترونولتمحاسبهشد.پا-298/0و-129/0یوموازیعمودیهاحالتیبرایبترت

یرویعنای)6و8یاتموقعیاب،بهترتی(درحالتعمودومواز9،9نانولولهدستهصندلی)یجذببرا

(ودرشاودیمایاکنزدیبهمرکزششضلعClواتمNکهمولکولازسراتمیهنگامیمرکزششضلع

ویعماودیهااحالتیبرایبجذببهترتیباشد.مقدارانرژیآنگسترومازمرکزآنم9و1/2یفاصله

حالترجذبمحاسبهشدهدیانرژیرباتوجهبهمقادالکترونولتبدستآمد.-206/0و-261/0یمواز

شودکهمقادیرانرژیدرحالتجذبرویهردونوعنانولولهدرحالاتعماودیومشاهدهمییدار،پاهای

باشادکاهنشاانزیمایموازیتفاوتزیادیندارندولیدرحالتعمودبهطورجزئیکمترازحالتماوا

تارازهمچنینمقدارانرژیجذببراینانولولهزیگازاگکامدهدسیستمدراینحالتپایدارتراست.می

نسابتباهCNClدستهصندلیاستکهنشانازپایداریبیشترنانولولهزیگزاگپسازجاذبمولکاول

باشد.آرمچیرمی
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الف(محورمولکولCNClبوردرحضورمولکولیترید(ن0,6)یگزاگزنانولولهیچندنمونهازمدلساز:25-2شکل

ازBاتمروی(5محورنانولوله.جذبمولکولدرهردوقسمتبصورت:یعمودبامحورنانولولهب(محورمولکولمواز

(رویعمودN1متاتمازسNاتمروی( N2اتمسمتازNاتمروی (N9متاتمازسBاتمروی(Cl2اتممتس

ازB-Nیمرکزششضلعی(بالاCl6متاتمازسB-Nیوندپرویعمودمنصف (N6متاتمازسB-Nیوندپمنصف

NمتاتمازسBNیمرکزششضلعی(بالاCl8متاتمس



باشاد.مایدستهصندلیرازجذبروینانولولهتقویزیگزاگروینانولولهCNClبنابراینجذبمولکول

یرمقادیدرهردوحالتعمودوموازهردونانولولهیدرحالتجذبرویانرژیرشودکهمقادیمشاهدهم

باشد.ولرویسطحنانولولهمولکیزیکیجذبفیانگربتواندمیهستندکه5وکوچکترازیمنف
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یهاوفواصلمختلفدرحالتعمودیتدرموقع(0,6)ینانولولهیروCNClلجذبمولکوی:انرژ58-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)  

925/66282/95226/520626/20328/586236/961860/515868/2681/0 

126/6882/59311/26221/8566/51125/20900/52058/295

916/5319/9500/6822/2882/1883/6695/2069/61/5

202/0-216/0882/0230/0956/5836/0212/0-092/52

129/0-266/0-223/0-290/0-086/0-905/0-935/0-520/0-1/2

920/0-263/0-281/0-265/0-293/0-926/0-902/0-226/0-9

516/0-512/0-562/0-520/0-528/0-589/0-560/0-592/0-1/9

093/0-0922/0-065/0-025/0-090/0-015/0-015/0-012/0-2

 

 

عمودی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت0,6نانولوله)یروCNClجذبمولکولینمودارانرژ:22-2شکل



افقی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت0,6نانولوله)یروCNClجذبمولکولینمودارانرژ:29-2شکل
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افقیهاوفواصلمختلفدرحالتیت(درموقع0,6)ینانولولهیروCNClجذبمولکولیانرژ:53-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 86612925



(Åفاصله)  

392/952858/912296/260326/266919/262282/962038/212110/229 1/0 

266/521266/502125/30619/82968/532322/590861/529821/5135

890/55225/0952/52212/55392/56120/52806/52662/21/5

113/9012/0335/2119/2155/9051/2315/2081/02

930/0966/0-521/0005/0-280/0923/0283/0952/0-1/2

526/0-298/0-989/0-202/0-922/0-906/0-558/0-2020/0-9

092/0-952/0-909/0-915/0-212/0-260/0-012/0-025/0-1/9

569/0222/0-521/0-252/0-068/0-081/0-202/0-012/0-2



 عمودیهاوفواصلمختلفدرحالتیت(درموقع9,9)ینانولولهیروCNClجذبمولکولیانرژ:20-2جدول

(eV)انرژیجذب

موقعیت86612925



(Åفاصله)  

805/529295/28813/529821/28121/583088/962259/512822/268 1/0 

610/1969/52809/26160/3622/52625/20569/59655/215

061/5182/9528/9651/9221/1362/6991/5865/81/5

905/0-950/0836/0122/0915/5326/0001/0915/52

261/0-258/0-250/0-990/0-222/0289/0-955/0-021/01/2

296/0-225/0-263/0-926/0-538/0-959/0-282/0-215/0-9

922/0-901/0-522/0-253/0-033/0-566/0-221/0-562/0-1/9

203/0-201/0-062/0-082/0-008/0060/0-090/0-012/0-2
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عمودی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت9,9نانولوله)یروCNClجذبمولکولینمودارانرژ:22-2شکل



 افقی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت9,9نانولوله)یروCNClجذبمولکولینمودارانرژ:21-2شکل



افقیهاوفواصلمختلفدرحالتیت(درموقع9,9)ینانولولهیروCNClجذبمولکولیانرژ:25-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت 6612925 8



(Åفاصله)  

202/502623/583932/590681/28905/232263/289298/953262/2321/0 

895/20523/6608/28962/3508/96533/60003/22025/285

218/6158/1588/6832/9816/59196/52665/50366/61/5

809/0982/5080/5890/0280/9815/9183/2532/52

290/0-266/0-025/0-525/0-226/0260/0023/0-253/0-1/2

910/0-206/0-536/0-256/0-908/0-960/0-250/0-925/0-9

952/0-992/0-036/0-032/0-221/0-922/0-231/0-203/0-1/9

526/0-516/0-006/0-022/0-092/0-561/0-556/0-065/0-2
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HF 9-2-2-6جذب مولکول  

یهاایاتقبلمولکاولرادرموقعیهاهردونوعنانولولههمانندقسمتیروHFجذبمولکولیبرا

نانولولاه(وی)محاورمولکاولنسابتباهراساتایآنگسترومدردوحالتافق2تا1/0مختلفدرفواصل

ویمتفاوتجذبدرهردوحالاتافقایهایتازموقعی.شمارکنیمیمیکبهسطحنانولولهنزدیعمود

شدهاست.یمترس26-2کلدرشیعمود

فواصالمختلافیبرا9-2یازرابطهراجذبیمقدارانرژساختارهایسازینهبهویسازیهپسازشب

وعماودنسابتباهنانولولاهدریآنگساترومدرهاردوحالاتماواز2تاا1/0ازفاصلهHFمولکولگاز

-2هردونوعنانولولاهدرجاداولیحاصلبرایج.نتایمبدستآوردGGAیبمختلف،باتقرهاییتموقع

.گزارششدهاست90-2تا26-2یهاشکلو21-2تا22






 

الف(محورمولکولHFبوردرحضورمولکولیترید(ن0,6)یگزاگزنانولولهیچندنمونهازمدلساز:26-2شکل

ازBاتمی(بالا5) محورنانولوله.جذبمولکولدرهردوقسمتبصورت:یعمودبامحورنانولولهب(محورمولکولمواز

-Bیمرکزششضلعی(بالاF2متاتمازسB-Nیوندپرویعمودمنصف (F9سمتاتمازNاتمی(بالاF2اتممتس

NمتاتمازسF.

یهماهبارایBNشودکهحالتپایداردرنانولولهدرهرموقعیتدیدهمیجذبیانرژمقادیریسهازمقا

یادارترینپاهاایموقعیتباشدوازمیانهمهنانولولهمیآنگسترومازسطح9تا1/2هادرفاصلهتموقعی

 )الف(

 )ب(

(6) 

(6) (9) (9) (2) 

(9) (9) (2) 
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یعنای)2یاتموقعی،حالتعماودوماوازهردودر(0,6)یگزاگنانولولهزیروHFولحالتجذبمولک

یابجذببهترتیباشد.مقدارانرژیآنگسترومازمرکزآنم1/2ی(ودرفاصلهیمرکزششضلعیرو

حالاتجاذبینتریدارالکترونولتمحاسبهشد.پا-255/0و-293/0یوموازیعمودیهاحالتیبرا

ازآنگساتروم1/2یودرفاصله2یتموقع،نیزیدرحالتعمودومواز(9,9)دستهصندلینانولولهیبرا

-968/0و-201/0یوماوازیعماودیهااحالاتیبارایابجذبباهترتیمقدارانرژباشد.یمرکزآنم

مشااهدهیادار،پایهااجاذبمحاسابهشادهدرحالاتنرژیایرالکترونولتبدستآمد.باتوجهبهمقاد

ازحالتتر()منفیرتکملتعمودیشودکهمقادیرانرژیدرحالتجذبرویهردونوعنانولولهدرحامی

چنینمقدارانارژیجاذببارایدهدسیستمدراینحالتپایدارتراست.همباشدکهنشانمیموازیمی

استکهنشانازپایداریبیشترسیساتمدستهصندلینانولولهازتر(تر)منفیکمزیگزاگنانولوله سیستم

HFباشد.بناابراینجاذبمولکاولمیدستهصندلینسبتبهHFنانولولهزیگزاگپسازجذبمولکول

درحالاتجاذبیانرژیرمقادباشد.میدستهصندلیترازجذبروینانولوله-روینانولولهزیگزاگقوی

جاذبیانگرهستندکهب5 وکوچکترازیمنفیرمقادیموازدرهردوحالتعمودویگزاگنانولولهزیرو

نتایجبدستآمدهبانتایجمشابهیکهمحققاینبدساتآوردنادنانولولهاست.سطحیمولکولرویزیکیف

.[60،65است]قابلمقایسه



عمودی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت0,6نانولوله)یروHFجذبمولکولیانرژنمودار:26-2شکل
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عمودیواصلمختلفدرحالتفهاویت(درموقع0,6)ینانولولهیروHFجذبمولکولیانرژ:22-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت2925

(Åفاصله)

265/520226/10201/220689/5681/0 

092/6229/51269/22266/295

220/5991/9201/1800/01/5

900/0-552/0982/0532/0-2

293/0-919/0-952/0-933/0-1/2

213/0-222/0-225/0-216/0-9

068/0-086/0-061/0-036/0-1/9

009/0-055/0-533/0-052/0-2





افقیهاوفواصلمختلفدرحالتیتدرموقع(6،0))ینانولولهیروHFجذبمولکولیانرژ:29-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت2925

(Åفاصله)

688/562925/69822/225686/5161/0 

010/6668/53266/22028/235

595/5662/2595/5365/51/5

952/0-108/0351/0092/02

255/0-291/0-529/0-261/0-1/2

268/0-293/0-533/0-259/0-9

598/0-520/0-086/0-030/0-1/9

099/0-020/0-009/0-052/0-2
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افقی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت0,6نانولوله)یروHFجذبمولکولینمودارانرژ:28-2شکل





(برحسبفاصلهازسطحآندرحالتعمود9,9نانولوله)یروHFجذبمولکولینمودارانرژ:23-2شکل

یهاوفواصلمختلفدرحالتعمودیت(درموقع9,9)ینانولولهیروHFجذبمولکولیانرژ:22-2جدول
(eV)انرژیجذب

موقعیت2925

(Åفاصله)

282/556952/511228/225862/291/0 

820/1662/56826/22291/525

338/0628/9291/1026/21/5

906/0-519/0202/0081/0-2

201/0-961/0-926/0-938/0-1/2

292/0-260/0-261/0-266/0-9

018/0-555/0-518/0-558/0-1/9

002/0-025/0-062/0-029/0-2
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افقیهاوفواصلمختلفدرحالتیت(درموقع9,9)ینانولولهیروHFجذبمولکولیانرژ:21-2جدول

(eV)انرژیجذب

موقعیت2925

(Åفاصله)

633/25618/538555/298618/621/0 

636/6566/20166/21620/525

252/5318/2616/6383/51/5

215/0036/5803/0216/02

968/0-262/0-522/0-296/0-1/2

565/0529/0095/0501/0-9

012/0502/0062/0021/01/9

252/0512/0529/0526/02




افقی(برحسبفاصلهازسطحآندرحالت9,9نانولوله)یروHFجذبمولکولینمودارانرژ:90-2شکل



انتقالیافتهاستکاهایانمقاداربااررابارایدرطیروندجذبمقداریبارازسمتمولکولبهنانولوله

مقدارانرژیجذب،مقدارباارانتقاالی،فاصاله26-2هایپایدارمحاسبهکردیم.درجدولیسیستمهمه

ریشدهاست.تعادلیبینمولکولوسطحنانولولهوموقعیتجذبپایدارترینسیستم،گردآو
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فاصلهیجذبپایدارترینساختارهایبررسیشده،موقعیتجذبومقدارانرژی:26-2جدول

QT(e)موقعیتجذب(انرژیجذبeV)(فاصلهÅ)ساختار

H2S+ (0,6)BN 9-965/0مرکزحلقهششضلعی568/0

H2S+ (9,9)BN 9-910/0ضلعیمرکزحلقهشش562/0

COCl2+ (0,6)BN 1/2-283/0مرکزحلقهششضلعی519/0

COCl2+ (9,9)BN 1/2-229/0مرکزحلقهششضلعی522/0

BN(0,6) +عمودی1/2CO-158/0مرکزحلقهششضلعی533/0

BN(9,9) +عمودی1/2CO-921/0مرکزحلقهششضلعی562/0

 BN(0,6) +عمودی1/2CNCl-129/0حلقهششضلعیمرکز892/0

 BN(9,9) +عمودی1/2CNCl-261/0مرکزحلقهششضلعی612/0

 BN(0,6) +عمودی1/2HF-293/0مرکزحلقهششضلعی515/0

 BN(9,9) +عمودی1/2HF-201/0مرکزحلقهششضلعی521/0

 

 بندی: جمعنتیجه گیری و 

چراکهوقتایمولکاولیششضلعیاستها،مرکزحلقهیساختاربهترینموقعیتجذببرایهمه      

همپوشانیداشاتهNوBهایتواندباتعدادبیشتریازاتمگیرد،مییششضلعیقرارمیدرمرکزحلقه

باشادکاهنشاانمایالکتارونولات-6/0تاا-9/0هابینسیستمییانرژیجذببرایهمهبازهباشد.

هاازنوعفیزیکیهستندوهیچپیوندقویکهبیانگرجذبشیمیاییبینساطحنانولولاهودهدجذبمی

یآنگساترومبارایهماه9تاا1/2یجاذبمولکولباشدتشکیلنشدهاست.همچنینبهتارینفاصاله

راربگیردپایدارترازحالتیاستدرحالتیکهمولکولعمودبرمحورنانولولهقجذبساختارهابدستآمد.

،درClقویترازاتمCOCl2مربوطبهمولکولOجذبازسمتاتمکهبصورتافقیبامحورنانولولهباشد.

NجذبازسمتاتامCNClودرجذبمولکولOقویترازاتمCجذبازسمتاتمCOجذبمولکول
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پایدارترازآرمچیراست،کمتارینمقادارانارژیجاذبجذبروینانولولهزیگزاگ.استClقویترازاتم

دهداین(استکهنشانمی0,6رویسطحنانولولهزیگزاگ)CNClترین(مربوطبهجذبمولکول)منفی

هایپایدارموردبررسیدارد.بیشترینمقدارباارانتقاالیپایداریبیشترینسبتبهسایرسیستمسیستم

یکایازدلایالکهروینانولولهاستCNClمولکولدرهردونانولولهزیگزاگوآرمچیرمربوطبهجذب

سااختارباهگوناهایاساتکاهابارهااوکترونگاتیویاتاملی،میزانالکهشعاعمولکوتوانداینباشدمی

شودکهافزایشانرژیشودوانرژیپیوندیزیادمیالکترونیتحتمیدانخارجیبیشتردچاراعوجاجمی

 شود.پیوندیمنجربهانتقالباربیشترمی

0-2-9 اهنانولوله ساختاری و الکترونی روی خواصی گازی هامولکولذب بررسی تاثیر ج    

6-0-2-9 خواص ساختاری 

بهیناهومقاادیر(92-2)شکلهامولکولمقابلیشدهششضلعیسازینهبهیایزواویوندهاطولپ

-2،2-22ولادرجادهاانانولولاهرویسطحمولکولجذبقبلوبعدازcیمحوریشبکهثابتیشده

 ارائهشدهاست.26-2و21،2-26



مقابلمولکولهاوشمارهاتمهایششضلع:95-2شکل



هابعدازجذبدرمقایسهباقبلازجذبنانولولهوطولپیوندهایمیانگیننانولولهcثابتشبکهمحوری

است. CNCl درهردونوعنانولوله،افزایشیافتهاست.بیشترینمقدارتغییراتمربوطبهجذبمولکول

یساختارهابهمیزانجزئیکاهشیافتهاست.میانگینزوایابعدازجذببرایهمه
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باشد(یبرحسبآنگستروممیرمقادیه)کلها(پسازجذبمولکول0,6نانولوله)B-Nیوندهایطولپ:26-2جدول
d میانگینd6-1d5-6d4-5 d3-4d2-3 d1-2 پارامتر

شبکه

 ساختار

215/5262/5269/5225/5262/5262/5265/5320/52 (0,6)BNNT 

218/5268/5293/5266/5266/5293/5268/5326/52BNNT+CO 

266/5261/5228/5123/5123/5228/5261/5323/52BNNT+CNCl 

266/5261/5213/5289/5223/5226/5232/5039/59BNNT+HF 

216/5262/5298/5268/5266/5298/5262/5326/52 BNNT+COCl2 

213/5263/5296/5263/5268/5292/5260/5322/52 BNNT+H2S 

 

باشد(یبرحسبآنگستروممیرمقادیهها)کل(پسازجذبمولکول9,9نانولوله)B-Nیوندهایطولپ:28-2جدول

d میانگین d6-1d5-6d4-5d3-4d2-3 d1-2 پارامتر

شبکه

 ساختار

218/5219/5260/5260/5211/5260/5265/5122/52 (9,9)BNNT

260/5260/5260/5260/5260/5213/5213/5180/52BNNT+CO 

286/5266/5218/5195/5195/5218/5266/5166/52BNNT+CNCl 

213/5213/5213/5260/5260/5213/5260/5163/52BNNT+HF 

260/5260/5260/5213/5260/5260/5260/5180/52BNNT+COCl2 

260/5260/5260/5260/5260/5260/5213/5182/52 BNNT+H2S 



باشد(یمدرجهبرحسبیرها)مقاد(پسازجذبمولکول0,6نانولوله)B-N:زوایایششضلعی23-2جدول
 6-5-2میانگینزوایا

N-B-N

5-6-1 

B-N-B

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

B-N-B 

 ساختار

252/556060/520 055/558686/556052/558060/520196/550(0,6)BNNT 

369/556810/503513/520652/556282/556659/556522/520BNNT+CO

980/551696/508952/520562/556662/550252/556281/520BNNT+CNCl 

612/556963/503161/553289/556650/556111/556951/520BNNT+HF 

982/556622/550926/520861/556382/556368/556932/520BNNT+COCl2 

515/556602/503036/558625/556859/559126/556522/520BNNT+H2S 
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باشد(یبرحسبدرجهمیرها)مقاد(پسازجذبمولکول9,9نانولوله)B-Nیششضلعیایزوا:90-2جدول
 6-5-2میانگینزوایا

N-B-N

5-6-1 

B-N-B

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

B-N-B 

 ساختار

122/556221/555332/558222/555586/553006/553586/553(9,9)BNNT 

250/556926/555386/558210/555566/553620/558039/553BNNT+CO

911/556566/553156/555899/558122/555315/558592/558BNNT+CNCl 

906/556305/558 120/555686/558211/555659/558226/558BNNT+HF 

262/556116/555290/553152/555029/553156/558330/558BNNT+COCl2 

102/556125/555020/553231/555506/553681/558566/553BNNT+H2S 



7-2-9 بررسی خواص الکترونی    

ختاریبهیناهدنپارامترهاایسااداها،باقراریدارترینساختارسازیپابهینهویواهلشبعدازمرحله

یخواصیبهینهشده،بهمطالعههایشبکهاتمیوپارامترهایمربوطبهثابتهایشده،ازجملهموقعیت

الییساختارنواریوچگپردازیم.دراینبخشبهمطالعهنیساختارهامیفیزیکیهمچونخاصیتالکترو

یم.پردازارهایپایداربدستآمدهمیهایکلیوجزئیساختحالت

6-7-2-9 ساختار نواری  

ی،داراpناوعیمرسانای(ن0,6)یگزاگ،نانولولهزشدهمانطورکهازنمودارهامشخصقبل،درقسمت      

ی،داراnنوعیمرسانای(ن9,9)دستهصندلیالکترونولتونانولوله666/2درحدودیممستقیگافنوار

بررسایسااختارناواریایانلباه.حااباشادیالکترونولتما222/2درحدودیممستقیرغیگافنوار

هاایپایادارینادیپیکربساختارنواریهمه99-2پردازیم.درشکلهامیهابعدازجذبمولکولنانولوله

هاادرغیاابهایخالصومولکولهتر،ساختارنوارینانولولکهبرایمقایسهراحتجذب،رسمشدهاست

پسازجذبومقایساهBNباتوجهبهنمودارهایساختارنواریایم.رسمکرده92-2انولولهرادرشکلن

 کنیمگافنوارینسبتبهحالتخالصتغییرکردهاست.قبلازجذبمشاهدهمیBNباساختارنواری
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(HF2(9هایگازیمولکولو(9،9)دستهصندلی(2(6،0))یگزاگ(ز5خالصBNهاینانولوله:ساختارنواری:92-2شکل

H2S1(COCl26)CNCl6)CO 

 

 

 

هایگازیپسازجذبمولکول(9،9)صندلیدستهب((6،0))یگزاگالف(زBNهای:ساختارنوارینانولوله99-2شکل

5)HF2)H2S9(COCl22)CNCl1)CO
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بیشاتراززیگازاگاسات.صاندلیدستهتغییراتگافنواریدرساختارهایمربوطبهجذبروینانولوله

هاایاوربیتاالهیبریداسایونتوانادبیاانگرتعدادینواردربالاوپایینترازفرمیاضافهشدهاستکهمی

یاخاتلافساطحانارژ92-2و95-2اولدرجادهایموردنظرونانولولهپاسازجاذبباشاد.مولکول

 – EF)ینسبتبهتارازفرمایتنوارظرفییشینه(وبEC - EF)ینواررسانشنسبتبهترازفرمیینهکم

EVیساختارهایپایدارموردبررسیرویبرایهمهونوعآنیگافنواریاندازهی،ترازفرمیت(،موقع

و95-2اولجادباشد.باتوجهباهواحدهایانرژیبرحسبالکترونولتمیگزارششدهاست.هانانولوله

.هاهستیمشاهدتغییراتسطحانرژیترازفرمیدرهردونانولولهپسازجذبمولکول2-92

یانرژیآنهانسبتبهنوارهایترازفرمیتوموقعپسازجذبBN(0,6ساختارهای)یگافنوار:95-2جدول
ساختار موقعیتترازفرمیEF - EV (eV) EC - EF (eV) (eV)گافنوارینوع

p-type 666/2)(0,6)  -902/5961/5956/2)مBN

p-typ 663/2)288/5985/5525/2)م-BN+COCl2 

n-typ 696/2)626/5303/0236/2)م-BN+HF

n-typ 628/2)806/5822/0293/9)م-BN+CNCl

n-typ 663/2)685/5338/0866/9)م-BN+CO

p-typ 686/2)909/5959/5519/2)م-BN+H2S





 یانرژیآنهانسبتبهنوارهایترازفرمیتپسازجذبوموقعBN(9,9)یساختارهایگافنوار:92-2جدول
ساختار موقعیتترازفرمیEF - EV (eV) EC - EF (eV) (eV)گافنوارینوع

n-type222/2(9,9)-852/2252/56628/2م()غBN

n-type 286//9)881/5202/5928/9)غم-BN+COCl2 

p-type 251/2)506/2503/2958/9)غم-BN+HF

n-type 580/2)822/2918/5262/2)غم-BN+CNCl

p-type 393/9)589/5616/2928/2)غم-BN+CO

n-type 202/2)828/2966/5618/2)غم-BN+H2S
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2-7-2-9 های کلی و جزئی پس از جذبی چگالی حالت محاسبه 

یادارپایهایستمسیهاحالتیچگالیموردبحث،بهبررسیهایستمسیساختارنواریپسازبررس

هایپایدارجذب،رسمشدهیپیکربندیهمهحالتیچگال نمودار96-2درشکلیمپردازیپسازجذبم

رادرهادرغیابنانولولاههایخالصومولکولنانولولهیهاحالتیچگالتر،راحتیاستکهبرایمقایسه

کهبا دهدیرانشانمیترازفرمیتصفر،موقعینمودارهاسطحانرژیدرهمهایم.رسمکرده91-2شکل

+eV 1تاا-eV1ینهابحالتیرسمچگالیبرای،انرژینشاندادهشدهاست.بازهیعمودینخطچ

.نظرگرفتهشدهاسترد



 

 

مولکولو(9،9)دستهصندلی(2(6،0))یگزاگ(زBN:5خالصهاینانولوله:هایکلی::چگالیحالت92-2شکل

HF2)H2S1(COCl26)CNCl6)CO(9هایگازی



هاابااآنیهایکلیساختارهایپایداربعادازجاذبومقایساهباتوجهبهنمودارهایچگالیحالت
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تواندهاقبلوبعدازجذبناچیزاستکهمیشوداختلافپیکهاقبلازجذبمشاهدهمیچگالینانولوله

هاقبلوبعدازجذبنسبتباهدلیلیبرجذبفیزیکیباشد،چوندرجذبشیمیاییقویاختلافپیک

هاددکهدراطرافسطحفرمیپیکجدیدیبوجودنیامدهکهنشانمایتراینهمزیاداست.ازهمهمهم

هاادرشاکلگیاریهایتکتاکاتامترشدنسهماوربیتالهاشیمیایینبودهاست.برایمشخصجذب

هاداریام.لاذانماودارهایجزئیآنهایایجادشدهپسازجذب،نیازبهرسمچگالیحالتچگالیحالت

ند.رسمشدها96-2هایپایدارپسازجذبدرنمودارهایجزئیبرایسیستمچگالیحالت

هایپسازجذبمولکول(9،9)دستهصندلیب((6،0))یگزاگالف(زBNهاینانولولههایکلیچگالیحالت:91-2شکل

 HF2)H2S9(COCl22)CNCl1)CO(5گازی
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هاابااآنی،ومقایساههاایجزئایسااختارهاپاسازجاذبباتوجهبهنمودارهایچگالیحالات

هاا،مرباوطباهشوددرنوارظرفیتبیشترینسهمدرچگالیحالاتنمودارهایقبلازجذبمشاهدهمی

بعادازآنBاتامp2هایودرنواررسانشمربوطبهاوربیتالBاتمp2،بعدازآنNاتمp2هایاوربیتال

p2اتمNهانقشداشتهاند.صورتکلیهابهمیزاناندکیدرچگالیحالتهایسایراتمباشد.اوربیتالمی

N اتامp2وBاتامp2هاایرناشیازهیبریداسیوناوربیتاالهایاطرافترازفرمیدرهردونواحالت

یانرژیرسمدردونوار،دربازههااتمsهایهایاوربیتالد.باتوجهبهنمودارها،نقشچگالیحالتباشمی

باشد.میشدهبسیاراندک



پسازجذب(9،9)دستهصندلیب((6،0))یگزاگالف(زBNینانولولههاهایجزئیچگالیحالت:96-2شکل

HF2)H2S9(COCl22)CNCl1)CO(5یگازیهامولکول
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هایپایدار،میزانانتقالباارمحادودوبدستآمدهبرایساختارباتوجهبهمقدارانرژیجذبپایین

حالدراداماهباه.هااستکیبیننانولولهومولکولنواریناچیزهمگینشانازجذبفیزیتغییراتگاف

آلایشکردیمتابررسایGaوAlراباعناصرBN(0,6ولولهزیگزاگ)دستیافتنبهنتایجبهترنانمنظور

ایجحاصلچهتفاوتیباحالتخالصوبدونآلایشدارد.تکنیمن

0-9 وم و گالیومیآلومین عناصر آلایش نانولوله زیگزاگ با  

ویاافتنیماوردبررساخاالصهاایسطحنانولولههایگازیرویبیهسازیجذبمولکولپسازش

ادامهدربهبررسیخواصساختاریوالکترونیساختارهاپسازجذبپرداختیم.،پایدارترینحالتجذب

هاارویوجذبمولکاول(Ga(وگالیوم)Alعناصرآلومینیوم)وسطت(6و0زیگزاگ)یبهآلایشنانولوله

کنایم،کنیموخواصآنرابررسیمی.برایاینمنظورابتدانانولولهموردنظرراآلایشمیپردازیممیآن

باراتمآلومینیوموباردیگراتامدرحلقهششضلعینانولولهیکBهایجهتآلایشبهجاییکیازاتم

وبااکنایمنزدیکمیهایگازیرابهسطحنانولولهآلایشیافتهسپسمولکول کنیم.گالیومجایگزینمی

ابتاداقبالازبررسایحالات پاردازیم.میهاآنالکترونیخواصبررسیجذببهترینحالتپایداریافتن

باادقاتکاافیتعیاینپایداروخواصموردنظر،ضروریستپارامترهایورودیبهمنظورانجاممحاسبات

گردآوریشدهاست.99-2دولرجگردد.اینپارامترهاد

خالصBNزیگزاگ(-دستهصندلی:پارامترهایورودیمحاسبات،براینانولولههای)99-2جدول

 DZPمجموعهپایههاشبهپتانسیلتقریبکد

 CGشیبهمیوغروشدینامیکملکولیGGA(PBE)تبادلی-تابعهمبستگی

 BآرایشلایهظرفیتاتمK 20×5×5بردارشبکهبندیفضای
5

P22S2

N2اتمیتظرفیهلایشآراRy100انرژیقطع
P22S2

Al5اتمیتظرفیهلایشآرا50-1ارهمگراییچگالیب
P92S9

Ga5اتمیتظرفیهلایشآرا≥eV/Å001/0همگرایینیرو
P22S250d9
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6-0-9 گازی روی آنهای و جذب مولکول  BN (6,0)محاسبات نانولوله آلایش یافته   

،آلایشیافتهباآلومینیاوموگاالیومBNهایگازیروینانولولهمولکولسطحیجهتبررسیجذب

سااختهشادهNاتم96وBاتم96شامل5×5×9ابرسلولکهازیکیقبلهماننانولولهخالصمرحله

.باتوجهبهاختلافزیادشعاعیونیومیزانالکترونخواهیعناصرموردنظربااتمبود،استفادهشدهاست

96-2درشاکل.صورتگرفتهاساتB،جانشینسازیعناصرگالیوموآلومینومبهجایاتمهایNهای

 نمایشدادهشدهاست.GaوAlبهترتیبساختارابرسلولخالص،آلایشیافتهبا

 





 GaیاAlالف(خالصب(آلایشیافتهباBN:ساختارنانولوله96-2شکل

 

6-6-0-9 (6,0) ی آلایش یافته رسی پارامترهای ساختاری نانولولهبر 

رابهیناهساختارموردنظرمترهایورودیمناسبجهتانجاممحاسبات،ابتدابایدپسازتعیینپارا

رابدساتآورد.هایشبکهوطاولپیونادهاارامترهایساختاریازجملهثابتیپکردومقداربهینهشده

درهاردوسااختارهااوزوایایپیوندبیناتام،طولپیوندهاCیمحورییثابتشبکهمقادیربهینهشده

 گزارششدهاست.91-2وجدول92-2درجدولGaوAlآلایشیافتهبا

Alو Ga B 

 )ب( )الف(
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GaوAlآلایششدهباBNهایششضلعینانولولهوشمارهاتمموقعیت:98-2شکل





یافتهدرنانولولهآلایشBNهایبورونیتروژنششضلعیندهایبیناتمطولپیو:92-2جدول

d6-1d5-6d4-5 d3-4d2-3 d1-2 ساختارپارامترشبکه

266/5286/5269/5662/5805/5268/5050/59BNNT(Al) 

265/5286/5262/5892/5888/5266/5029/59BNNT(Ga) 



 )مقادیربرحسبدرجه(یافتهآلایشدرنانولولهBNضلعیششیتروژنبورونیهااتمزوایایبین:91-2جدول

2-5-6 

N- Al,Ga -N

5-6-1 

B-N- Al,Ga

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

Al,Ga-N-B 

 ساختار

331/525880/529666/522522/552235/559510/503BNNT(Al) 

316/522900/521950/522109/552306/552923/508BNNT(Ga) 



بدساتآمادهیرهاباامقاادآنییسهومقایشپسازآلاBNنانولولهیساختاریپارامترهایبامحاسبه

پاسازشاود،پاارامترشابکهیقبلمحاسبهشد،ملاحظهمایهاکهدرقسمتBNخالصینانولولهبرای

وAlدرآلایشباB-Nمیانگینطولپیوندیابد.افزایشمیGaوAlآلایشنانولولهموردنظربااتمهای

Gaدرجاه620/556و112/556آنگساتروممیاانگینزوایاانیازباهترتیاب605/5و161/5بهترتیب

Gaواینافزایشدرنانولولاهآلایاشیافتاهبااافزایشیافتهاستهنسبتبهحالتخالصکمحاسبهشد

تراست.بیشAlنسبتبهآلایشبا
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Ga 9-0-2و  Alآلایش یافته با  BN( 6,0زیگزاگ )بررسی خواص الکترونی نانولوله    

هاایاتمایباادادنموقعیاتوقارارGaوAlهاایاتامپسازبهینهسازیساختارآلایشیافتاهباا

یهاینانولولهشاملساختارنواریوچگالیحالتپارامترهایساختاریبهینه،بهبررسیخواصالکترونی

 (آلایشیافتهپرداختهشدهاست.0,6)

6-2-0-9  آلایش یافته  BN( 6,0زیگزاگ )ساختار نواری نانولوله   

نماایشداده93-2آلومینیوموگاالیومدرشاکلیافتهباآلایشBNنانولولهنمودارساختارنواریبرای

باایآن(ومقایساه0,6ی)نانولولاهیابرسلولهایآلایشیافتهبابررسیساختارنوارینمونه است.شده

تغییارایجادشدهوباعثودکهنوارهاییدراطرافترازفرمیشمیمشاهدهیخالصساختارنوارینمونه

یوموقعیتترازفرمیدرنانولولاهیگافنواریاندازهیگافآنگردیدهاست.کلساختارنواریواندازه

انانولولهخالص،کاهشیافتهاست.کاهشگاافناواریدرنانولولاهآلایاشدرمقایسهبBNآلایشیافته

یاخاتلافساطحانارژ96-2درجادولبیشتراسات.AlدرمقایسهبانانولولهآلایشیافتهباGaیافتهبا

(،EF – EV)ینسبتبهترازفرمیتنوارظرفییشینهب،(EC - EF)ینواررسانشنسبتبهترازفرمینهکم

.ششدهاندگزارهایآلایشیافتهرمیدرنمونهمقدارونوعگافوموقعیتترازف



)م=گافنواریمستقیم،غم=گافنواریغیرمستقیم(ینانولولهآلایشیافتهوموقعیتترازفرمیگافنوار:96-2جدول

نانولوله موقعیتترازفرمیEF - EV (eV) EC - EF (eV) (eV)گافنوارینوعنیمرسانا

p-type 666/2)902/5961/5956/2)م-BNNTخالص

p-type 133/2)261/5992/52222/2)م-BNNT(Al) 

n-type966/2)288/5083/52221/2)م-BNNT(Ga)
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Gaآلایشیافتهبا(جAlلایشیافتهباآ (بالف(خالص:BN(0,6)ساختارنوارینانولوله:93-2شکل

BN (6,0) 9-0-2-2ی آلایش یافته های نانولولهبررسی چگالی حالت 

موردنظاردرگاافانارژیسااختارناواریابرسالول یآلایشعناصرهایایجادشدهبهواسطهحالت

هاایایجاادشادهاطارافتارازحالتترجهتبررسیدقیق.(دربخشقبلمشاهدهشد0,6)BNنانولوله

 ت.رسمشدهاس25-2و20-2هایآلاییدهشدهدرشکلزئینمونههایکلیوج،چگالیحالتفرمی





 Gaب(آلایششدهباAlالف(خالصب(آلایششدهبا(6و0)کلنانولولهیحالتهاینمودارچگال:20-2شکل

 

 

   Gaب(آلایششدهباAlالف(خالصب(آلایششدهبا(0,6)نانولولهجزئییحالتهاینمودارچگال:25-2شکل
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شاود،مشااهدهمایBNبانانولولهخاالصBNچگالیحالتنانولولهآلایشیافتههاینموداریمقایسهبا

استوگافنواریکاهشیافتهاستکاهایاندونواررسانشوظرفیتافزایشیافتههادرهرتعدادپیک

.باشدهایاطرافشمیتغییراتناشیازهیبریداسیوناوربیتالیاتمناخالصیبااتم

هابااومقایسهآن25-2درشکلBNنانولولهآلایشیافتههایجزئیچگالیحالتهاینمودارباتوجهبه

ظرفیاتبیشاترینساهمدردرناوارشاوددهمیخالصمشاهBNهایجزئینانولولهنمودارچگالیحالت

ودرناوارBاتامp2آن،بعادازNاتامp2هاای،مربوطبهاوربیتالهمانندحالتخالصهاچگالیحالت

.میباشدNاتمp2بعدازآنBاتمp2هایها،مربوطبهاوربیتالرسانشبیشترینسهمدرچگالیحالت

9-0-9 ها جذب مولکولشبیه سازی    

2تا1/0هایفعالنانولولهقراردادیموفاصلهراازهارادرجایگاههمانندقسمتقبلتکتکمولکول

ترینحالتجذببدستآید.ازآنجاییکهروندکارهماننادقسامتقبالدادیمتاپایداریرآنگسترومتغی

ایامودردهبهدلیلمحدودبودنتعدادصفحاتازآوردناشکالومطالبمشاابهخاودداریکارباشد،می

یدارترینیشبیهسازیساختارهاپاپسازمرحله.آوردهایمراجذبپایدارترینموقعیتاینجاتنهاتصویر

9-2کنیم.برایاینمنظورازرابطههاپسازآلایشمحاسبهمیپیکربندیجذبرابرایتکتکسیستم

هاهایجذبمولکولها،شاملسیستمیسیستمهایجذببدستآمدهبرایهمهکنیم.انرژیاستفادهمی

برGaآلایشیافتهباBNولولههایجذبروینانوهمچنینسیستمAlآلایشیافتهباBNروینانولوله

گزارششدهاست.روندتغییراتانرژیبرحسابفاصالهدرایان22-2تا96-2حسبفاصلهدرجداول

هاایجاذبروینانولولاهخاالصهامشابهروندتغییراتنمودارانرژیبرحسبفاصلهدرسیستمسیستم

 هاست.باشدکهبهدلیلمحدودیتصفحاتدراینجاگزارشنشدمی
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نانولولهرویHF(دCNCl (جCO(بH2Sالف(:هایمولکولسطحیجذبیسازشبیهازهایینمونه:22-2شکل

پسازآلایشبوریترید(ن0,6)یگزاگز

 

(روی5:هایمختلفدرموقعیتAl(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهH2Sانرژیجذبمولکول:96-2جدول

B-Nیمرکزششضلعیبالا(2ازنانولولهAl(رویاتمBN9(رویمرکزعمودمنصفپیوندBN2ازنانولولهNاتم
(eV)انرژیجذب

موقعیت2925



Åفاصله)  

5169/5126856/5025199/5225665/5281/0 

2953/539226/555653/515121/525

0596/18612/50596/26953/91/5

2025/50805/0-6869/05636/02

2292/05265/5-0266/02622/0-1/2

2253/0-8668/0-9662/0-9103/0-9

1552/0-1252/0-9925/0-0216/0-1/9

5126/0-9096/0-2056/0-5068/02













 )د( )ج( )ب( )الف(
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(رویاتم5:هایمختلفدرموقعیتGa(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهH2Sانرژیجذبمولکول:98-2جدول

NازنانولولهBN2رویمرکزعمودمنصفپیوند)BN9رویاتم)Alیمرکزششضلعیبالا(2ازنانولولهB-N
(eVانرژیجذب)

موقعیت2925

(Åفاصله)  

5256/5955229/5882895/2206526/5251/0 

9025/206256/905206/202062/105

5668/92189/02039/66202/21/5

6929/06096/03962/06652/02

2259/0-0089/5-5810/0-2156/0-1/2

222/0-6116/0-9226/0-9692/0-9

2525/0-2262/0-2225/0-2565/0-1/9

0522/0-0652/0-0332/0-0532/0-2




نانولولهازN(رویاتم5یمختلف:هادرموقعیتAl(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهCOانرژیجذبمولکول:93-2جدول

BNعمودمنصفپیوند(رویO2اتمازسمتBN(رویمرکزعمودمنصفپیوندC9اتمازسمتنانولولهN(رویاتمO2اتمسمت

ازسمتB-Nیمرکزششضلعیبالا(C6اتمازسمتنانولولهAl(رویاتمO6اتمنانولولهازسمتAl(رویاتمC1اتمازسمت

C اتمازسمتB-Nیمرکزششضلعیبالا(O8 اتم
(eVانرژیجذب)

موقعیت 86612925



(Åفاصله)

2215/5682122/5690622/5665261/5825212/2228235/5135612/5385821/5121/0 

5123/201685/296629/525861/255218/212801/915218/218522/255

5226/91682/52958/26216/26526/95269/52526/98622/51/5

5329/0025/02165/5-3886/0-2665/03522/02021/05325/02

912/0-9058/0-0315/5-822/0-6533/0-8083/0-8253/0-9218/0-1/2

9998/0-9002/0-6363/0-1983/0-0565/0-2362/0-0212/0-5286/0-9

5306/0-5399/0-2292/0-2369/0-9862/00269/0-2916/00622/0-1/9

0852/0-5001/0-2206/0-5991/05369/02288/01852/05222/02
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(رویاتمO2نانولولهازسمتاتمN(رویاتم5هایمختلف:درموقعیتGa(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهCOانرژیجذبمولکول :20-2جدول

NنانولولهازسمتاتمC9رویمرکزعمودمنصفپیوند)BNازسمتاتمO2رویعمودمنصفپیوند)BNازسمتاتمC1رویاتم)GaنانولولهازسمتاتمO

C ازسمتاتمB-Nیمرکزششضلعیبالا(O8 ازسمتاتمB-Nیمرکزششضلعیبالا(C6نانولولهازسمتاتمGa(رویاتم6
(eVانرژیجذب)

موقعیت 86612925



(Åفاصله)

3536/5663563/9129239/952232/2562089/9599139/2211189/2292362/9261/0 

6323/922688/139386/226222/628203/195386/62103/1922222/165

0226/53611/09562/53685/98068/522162/516268/521235/521/5

5822/0-0666/0-6219/0-1226/0-3126/21569/28226/91326/22

9183/0-9556/0-081/5-6213/0-6521/02886/05251/0-9265/01/2

2156/0-2623/0-1362/0-0525/0-2522/0-2202/0-5522/0-6908/0-9

5062/0-0916/0-2126/0-2605/0-0155/0-6266/0-2218/0-2215/0-1/9

2561/05666/00683/0-0856/0-9508/00652/0-5228/00256/0-2




N(رویاتمCl2اتمنانولولهازسمتN:رویاتمیمختلفهادرموقعیتAlآلاییدهشدهبا(6،0))BNیروینانولولهCNCl:انرژیجذبمولکول25-2جدول

اتمنانولولهازسمتAl(رویاتمN1اتمازسمتBN(رویمرکزعمودمنصفپیوندCl2اتمازسمتBN(رویمرکزعمودمنصفپیوندN9اتمنانولولهازسمت

Cl6رویاتم)AlاتمنانولولهازسمتN6)یمرکزششضلعیبالاB-Nاتمازسمت Cl8)یمرکزششضلعیبالاB-Nاتمازسمت N

(eVانرژیجذب)

موقعیت 86612925



(Åفاصله)

2215/5805122/2201268/5208235/5365612/2989152/2355221/5821286/5101/0 

6653/296125/283226/516201/905218/913252/268522/151325/215

5366/26152/95382/00266/58526/25269/28622/02865/21/5

933/0-1382/56121/5-3522/05021/05126/00325/03522/02

1522/0-552/0-9661/5-9083/0-6253/0-1225/0-2218/0-1685/0-1/2

2636/0-9698/0-8622/0-2362/0-0612/0-0526/0-0286/0-2286/0-9

9506/0-2665/0-1516/0-069/0-2616/05236/05222/0-0212/0-1/9

5603/0-5212/0-288/0-5288/06852/02251/05322/0-5128/0-2
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نانولولهازسمتاتمNیمختلف:رویاتمهادرموقعیتGaآلاییدهشدهبا BN(6،0) یروینانولولهCNClانرژیجذبمولکول:22-2جدول

Cl2رویاتم)NنانولولهازسمتاتمN9رویمرکزعمودمنصفپیوند)BNازسمتاتمCl2رویمرکزعمودمنصفپیوند)BNازسمتاتمN

مرکزیبالا(Cl8 ازسمتاتمB-Nیمرکزششضلعیبالا(N6نانولولهازسمتاتمGa(رویاتمCl6نانولولهازسمتاتمGa(رویاتم1

N ازسمتاتمB-Nیششضلع

(eVانرژیجذب)

موقعیت 86612925



(Åفاصله)

6251/5868522/2591209/2902132/9212595/5128225/2688216/5288593/5291/0 

5212/201928/912109/526502/655693/596551/211609/530925/965

2125/28522/10566/98513/529916/58656/86512/95263/11/5

9265/0-2251/0-0365/5-6568/50016/09151/51221/08338/02

0226/0-5221/0-5592/5-5695/0-9556/0-0215/09909/0-2533/0-1/2

5226/00269/0-6109/0-2662/0-2822/0-2153/0-9623/0-2692/0-9

2692/55022/52116/0-5603/0-2216/0-5620/0-2539/0-5269/0-1/9

2135/95216/2215/0-0616/0-0906/0-0121/0-0826/0-0639/0-2



BNازنانولولهN(رویاتم5:یمختلفهادرموقعیتAl(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهHFانرژیجذبمولکول:29-2جدول

B-Nیمرکزششضلعیبالا(2ازنانولولهAl(رویاتمBN9(رویمرکزعمودمنصفپیوند2
(eVانرژیجذب)

موقعیت 2925

(Åفاصله)

5296/2251318/2985296/5222282/5211/0 

2168/102129/562266/531833/585

2916/15886/52923/16622/21/5

5263/0-0629/5-0218/05122/0-2

1295/0-3068/0-9266/0-1689/0-1/2

222/0-6225/0-2612/0-2185/0-9

2606/0-1338/0-0216/0-5522/0-1/9

5512/0991/0-2265/00202/0-2





 

509 

 

(BN2ازنانولولهN(رویاتم5یمختلف:هادرموقعیتGa(آلاییدهشدهبا0,6)BNیروینانولولهHFانرژیجذبمولکول :22-2جدول 

B-Nیمرکزششضلعیبالا(2ازنانولولهGa(رویاتمBN9رویمرکزعمودمنصفپیوند
(eVانرژیجذب)

موقعیت 2925

(Åفاصله)

1269/5206252/5105229/5225682/5981/0 

0626/525626/60939/589263/515

6921/18226/92226/29633/91/5

662/0-663/0-1021/0-9523/0-2

3528/0-0568/5-3216/0-6936/0-1/2

6906/0-8266/0-6621/0-2283/0-9

2212/0-2855/0-2233/0-0638/0-1/9

025/0-5629/0-0098/0-0552/0-2



درجذبیمقدارانرژینترکمانرژیجذببدستآمدهومقایسهاینمقادیربایکدیگر،باتوجهبهمقادیر

بپایداربرایجاذ اینموقعیت.باشدیجذبمیتموقعیدارترینپایهانشاندهندهیگاهجاینهرکدامازا

GaوAlمولکاولباهاتامSحالتیاستکهاتم،GaوAlآلایششدهباBNروینانولولهH2Sمولکول

مولکولبهاتامازFحالتیاستکهاتمHFبرایمولکول،شودآنگسترومنزدیکمی1/2نانولولهدرفاصله

Alوبهاتمآنگستروم2یدرفاصلهGaبارایجاذبمولکاولشود،آنگسترومنزدیکمی1/2یصلهدرفا

CNClحالتیاستکهاتمNمولکولبهاتمازAlآنگستروموبهاتم2یدرفاصلهGa1/2یدرفاصاله 

2یدرفاصالهAlمولکاولباهاتامCکهاتمحالتیاستCOبرایمولکولشودوآنگسترومنزدیکمی

مقداربارانتقالیبینمولکاولوساطحشود.آنگسترومنزدیکمی 1/2یدرفاصلهGaآنگستروموبهاتم

مقدارانرژیجذب،مقادارباار21-2پایدارمحاسبهکردیم.درجدولهاییسیستمرابرایهمهنانولوله

هایبررسیشدهیتعادلیبینمولکولوسطحنانولولهوموقعیتجذبپایدارترینسیستمانتقالی،فاصله

یمشخصاسات،بهتارینموقعیاتجاذببارایهماه21-2همانطورکهازجدولگردآوریشدهاست.
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باافزدونناخالصیتقارنچگالیبارهمولکولرویاتمناخالصیقرارگرفتهاست.ساختارها،حالتیاستک

شود.مقادارانارژیجاذبشودومولکولبهسمتاتمناخالصیجذبمیخورد،گشتاورایجادمیبهممی

دهادجاذبدرآساتانهیست،کهنشانمالکترونولتا-5هایپایداربیشترازمقداریسیستمبرایهمه

یبرایهمهترشدهاند.همجنینبهترینفاصلهجذبهاست.یعنیپیوندهاقویترفگقراریمیاییشدنش

باتوجهبهمقادیرانارژیجاذب،کمتارینمقادارانارژیجاذببدستآمد.آنگستروم1/2تا2ساختارها

الکتارون625/0حدودAlاستکهمقدارآنرویسطحنانولولهآلایشیافتهباCNClمربوطبهمولکول

دهدجذبدراستکهنشانمیGaازمقدارآنرویسطحنانولولهآلایشیافتهباتر(تر)منفیپایینولت

بیشترینمقداربارانتقالیافتهمربوطباهجاذبمولکاولتراستوسیستمپایدارتراست.اینحالتقوی

CNClاستکهمقداربارانتقالیبینمولکولونانولولهآلایشیافتهباAl،086/0الکترونبیشترازمقدار

است.Gaبارانتقالیبینمولکولونانولولهآلایشیافتهبا



روینانولولهفاصلهیجذبپایدارترینساختارهایبررسیشده،موقعیتجذبوجذب:مقدارانرژی21-2جدول

 GaوAlیشیافتهباآلا

QT(e)انرژیجذبموقعیتجذب(eV)(فاصلهÅ)ساختار

Al 526/5-1/2 H2S+ (Al)BNرویاتم262/0

Ga 008/5-1/2 H2S+ (Ga)BNرویاتم280/0

Al 216/5-2CO+ (Al)BNرویاتم626/0

Ga 081/5-1/2CO+ (Ga)BNرویاتم120/0

 Al 612/5-2CNCl+ (Al)BNرویاتم102/5

 Ga 552/5-1/2CNCl+ (Ga)BNرویاتم258/5

 Al 062/5-2HF+ (Al)BNرویاتم968/0

 Ga 056/5-1/2HF+ (Ga)BNرویاتم262/0
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9-0-9 ه یافتهای آلایش نانولولههای گازی روی خواص بررسی تاثیر جذب مولکول   

6-9-0-9 خواص ساختاری   

یناهبهیر(ومقااد98-2)شکلهامقابلمولکولیشدهششضلعیسازینهبهیایوزوایوندهاطولپ

ارائهشدهاست.23-2تا26-2درجداولcیمحوریثابتشبکهیشده

 باشد(یبرحسبآنگستروممیرها)مقادپسازجذبمولکولAlآلایششدهبانانولولهیوندهایطولپ:26-2جدول

d میانگینd6-1d5-6d4-5 d3-4d2-3 d1-2 ساختارپارامترشبکه 

161/5266/5286/5269/5662/5805/5268/5050/59BNNT(Al) 

168/5266/5282/5213/5689/5820/5265/5326/52BNNT(Al)+CO 

163/5266/5212/5219/5835/5899/5216/52/52BNNT(Al)+CNCl 

183/5265/5281/5223/5802/5830/5210/5039/59BNNT(Al)+HF 

132/5265/5281/5228/5803/5836/5216/5322/52 BNNT(Al)+H2S 

 

باشد(یبرحسبآنگستروممیرپسازجذبمولکولها)مقادGaآلایششدهبانانولولهیوندهایطولپ:26-2جدول
d 

 میانگین

d6-1d5-6d4-5 d3-4d2-3 d1-2 ساختارپارامترشبکه 

605/5265/5286/5262/5892/5888/5266/5029/59BNNT(Ga) 

606/5260/5282/5211/5818/5352/5216/5326/52BNNT(Ga)+CO 

606/5265/5282/5219/5865/5353/5216/52/52BNNT(Ga)+CNCl 

602/5265/5281/5262/5823/5302/5218/5039/59BNNT(Ga)+HF 

606/5260/5282/5211/5860/5329/5212/5322/52 BNNT(Ga)+H2S 

باشد(یمدرجهبرحسبیرها)مقادپسازجذبمولکولAlآلایششدهبانانولولهزوایایششضلعی:28-2جدول
میانگین

زوایا

2-5-6 

N- Al -N

5-6-1 

B-N- Al

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

Al-N-B 

 ساختار

112/556331/525880/529666/522522/552235/559510/503BNNT(Al) 

618/556568/522588/529538/522166/556329/503288/552BNNT(Al)+CO 

816/556252/522285/522262/522609/556581/508386/559BNNT(Al)+CNCl 

085/558351/525660/525066/529632/553522/509392/558BNNT(Al)+HF 

026/558250/522822/525653/522002/520020/509965/558BNNT(Al)+H2S 
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باشد(یمدرجهبرحسبیرها)مقادپسازجذبمولکول Gaآلایششدهبانانولولهزوایایششضلعی:23-2جدول
میانگین

زوایا

2-5-6 

N-Ga -N

5-6-1 

B-N-Ga

6-1-2

N-B-N 

1-2-9

  B-N-B

2-9-2

N-B-N

9-2-5

Ga-N-B 

 ساختار

620/556316/522900/521950/522109/552306/552923/508BNNT(Ga) 

522/558026/529633/522515/522825/552226/503829/552BNNT(Ga)+CO 

352/556255/529518/522258/522226/551163/508302/555BNNT(Ga)+CNCl 

885/556861/522062/521212/522122/559893/550195/550BNNT(Ga)+HF 

051/558022/529266/522190/522066/551100/508286/552BNNT(Ga)+H2S 



اندازهیزوایاوطولپیوندهاینانولولههابعداز،یافتهآلایشنانولولهcثابتشبکهمحورییبامقایسه

نانولوله، نوع دو هر در جذب از قبل با مقایسه در میجذب همهمشاهده برای شبکه ثابت یکنیم

بهجزساختارجذبمولکول میانگینطولHFساختارها رویسطحهردونانولولهکاهشیافتهاست.

.بیشتراستAlاتطولپیوندهادرجذبروینانولولهآلایشیافتهباافزایشیافتهاست.تغییر پیوندها

میانگینزوایانیزدرجذبرویهردونانولولهآلایشیافتهافزایشیافتهاست.

2-0-9 یخواص الکترون یبررس    

،باایافتاهآلایشییجذبروینانولولههاساختارینتریدارپایسازینهواهلشوبهیبعدازمرحله

یهاامربوطباهثاباتیوپارامترهایاتمیهایتازجملهموقعشدهینهبهیساختاریدادنپارامترهاقرار

یطالعاهبخشبهمین.درایمپردازیساختارهامهمچونیزیکیخواصفیشده،بهمطالعهینهبهیشبکه

.پردازیمیبدستآمدهمیدارپایساختارهایوجزئیکلیهاحالتیوچگالیساختارنوار

6-2-0-9 ساختار نواری   

GaوAlهایپایدارجذبروینانولولهآلایاشیافتاهبااسیستمساختارنواریبرای22-2درشکل

یهایپایداردرحالتآلایشیافتهومقایسهباتوجهبهنمودارهایساختارنواریسیستمرسمشدهاست.
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نانولولهخالصکهدربخشقبالماوردبررسایقارارهایپایدارجذبرویهاباساختارنواریسیستمآن

شوددراطرافترازفرمینوارهاییتشکیلشدهاستوگافنواریدراکثرساختارهایگرفت،مشاهدهمی

بیشاترازAlکاهشگافناواریدرجاذبرویسااختارهایآلایاشیافتاهبااجذبکاهشیافتهاست.

راتترازفرمیپسازجذبدرمقایسهبااقبالازجاذبروناداست.تغییGaساختارهایآلایشیافتهبا

ثابتینداردودربعضیازساختارهاکاهشودربعضیساختارهاافزایشیافتهاست.کمترینمقدارگااف

بهترتیابGaوAlروینانولولهاستکهبراینانولولهآلایشیافتهباCOنواریمربوطبهجذبمولکول

الکترونولتبدستآمد206/5و225/5برابربا



(5ساختارنوارینانولولهآلایشیافته:Gaب(  Alالف(:آلایشیافتهباBNهایساختارنوارینانولوله:29-2شکل

CNCl9)CO2)H2S1)HF (2هایساختارنوارینانولولهآلایشیافتهپسازجذبمولکولقبلازجذب،

.
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آنهایترازفرمیتپسازجذبوموقعAlآلایششدهباBNیساختارهایگافنوار:10-2جدول



 آنهایترازفرمیتپسازجذبوموقعGaآلایششدهباBNیساختارهاینوارگاف:15-2جدول



2-2-0-9 پس از جذب یو جزئ یکل یها حالت یچگال ی محاسبه   

مشااهده.هاساتشادگازارش22-2ساختارهاپسازجاذبدرشاکلکلییهاحالتینمودارچگال

p2هایها،مربوطبهاوربیتالشوددرنوارظرفیتهمانندقبلازجذببیشترینسهمدرچگالیحالتمی

Nاتامp2وبعادازآنBاتامp2هاایودرنواررسانشمرباوطباهاوربیتاالBاتمp2،بعدازآنNاتم

جاذبسااختارهانقشداشتهاناد.دریحالتهابهمیزاناندکیدرچگالهایسایراتمباشد.اوربیتالمی

شاودکاهنشاانجدیدیدراطرافترازفرمیدیدهمایپیکنانولوله، رویCOومولکولCNClمولکول

هاادردوناوار،اتمsهایهایاوربیتال.باتوجهبهنمودارها،نقشچگالیحالتتراستدهدجذبقویمی

.باشدمینرژیرسمشدهبسیاراندکایدربازه

 EF - EV (eV)گافنوارینوع

(eV) 

EC - EF 

(eV)
ساختار موقعیتترازفرمی

p-type 133/2)261/5992/52222/2)م-  (Al)BN

n-type 662/5839/0863/03612/9-BN+CNCl 

p-type 225/5138/0829/06366/2-BN+CO

n-type 268/2861/0609/52153/2-BN+H2S

p-type 212/2025/5255/51992/2-BN+HF

 EF - EV (eV)گافنوارینوع

(eV) 

EC - EF 

(eV)
ساختار موقعیتترازفرمی

n-type 966/2)288/5083/52222/2)م-  (Ga)BN

n-type 019/2061/5368/06882/9-BN+CNCl 

p-type 203/5620/0663/01592/2-BN+CO

p-type 650/2281/5221/58139/9-BN+H2S

n-type 682/2218/5222/58503/9-BN+HF
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 Ga(آلایشیافتهباAl2 (آلایشیافتهبا5الف(قبلازجذب:BNهایهایکلینانولوله:چگالیحالت22-2شکل

بعدازجذبGaآلایشیافتهبا(جCNCl2)CO9)H2S2) HF (5های:مولکول بعدازجذبAlآلایشیافتهبا(ب

 CNCl2)CO9)H2S2)HF (5های:مولکول
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.ب(Ga(آلایشیافتهبا2)  Alآلایشیافتهبا (5الف(خالص:)BNهاینانولولههایجزئی:چگالیحالت21-2شکل

پسازجذبGa.ج(آلایشیافتهباCNCl2)CO 9)H2S2)HF (5هایپسازجذبمولکولAlآلایشیافتهبا

CNCl2)CO9)H2S2)HF (5هایمولکول
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 :تیجه گیرینو  بندی جمع 2

تاکهااینانولولاهیرویگاازیهامولکولیحجذبسطیزیکیخواصفیپژوهشبهبررسیندرا

SIESTAیوباااساتفادهازکادمحاساباتیتاابعچگاالیاهبهکمکنظر(0,6)(و9،9)یتریدبورنجداره

.ابرسالولیمماوردنظارپارداختیهاانانولولاهیوالکترونایخواصساختاریابتدابهبررس.دریمپرداخت

اتام60(شاامل9,9)یارنانولولاهآرمچ5×5×1وابرسالولاتام62شامل(0,6)یگزاگنانولولهز5×5×9

برابارباایابباهترتیروآرمچیگزاگنانولولهزیساختارها،پارامترشبکهبرایسازینه.پسازبهباشدیم

طاولیاانگینمقدارم،آنگستروم251/2و859/2یببهترتیبیآنگستروم،قطرتقر122/52و320/52

،BNیشاشضالعیاایزوایاانگینمقدارمینآنگستروم،وهمچن218/5و215/5یببهترتB-Nیوندپ

الکترونولتو666/2یگزاگنانولولهزیبرایدرجهمحاسبهشد.مقدارگافنوار122/556و252/556

nناوعیمرسااناینانولولاهنردوشادهایجاهالکترونولتبدساتآمادونت222/2یرنانولولهآرمچیبرا

ارکاهدرناوشادماوردنظرمشااهدهیسااختارهایبرایکلیهاحالتینمودارچگالی.بابررسباشندیم

است.باایشترشدهبیجادایهاحالتیدرچگالBیهاودرنواررسانشسهماتمNیهاسهماتمیتظرف

اتمp2یتالمربوطبهاوربیتسهمدرنوارظرفیشترینبکهشدمشاهدهیجزئیهاحالتیتوجهبهچگال

Nیتالودرنواررسانشمربوطبهاوربp2اتمBمحاساباتخاودرامعطاوفباه.درقسمتبعدباشدیم

هااییاتموقعیجذبهماهی.انرژیمکردCNClوH2S،HF،CO،COCl2یهامولکولیجذبسطح

بدستآمدند.هایتموقعیدارترینپا،هاحالتیهمهیسهبامقاوشدهرامحاسبهکردهیجادمختلفجذبا

9تاا1/2یهااودرفاصالهنانولولاهیمرکزشاشضالعیساختارها،رویهمهیبرایدارپاهاییتموقع

بدسات5تارازوکوچکیمنفیرمقادیدارپاهاییتموقعیهمهیجذببرایآنگستروممحاسبهشد.انرژ

جذبدرحالتهایخطیبرایمولکول.باشدیم)واندروالس(یزیکیجذبازنوعفدهدیآمدکهنشانم

آمد.باتوجهبهمقادیرانرژیجاذبمشااهدهشادجاذبعمودیپایدارترازجذبدرحالتافقیبدست
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میزانبارانتقاالیتر(ازجذبروینانولولهآرمچیراست.روینانولولهزیگزاگپایدارتر)انرژیجذبمنفی

دهدجاذبضاعیفوازناوعوانادروالسومقدارانرژیجذبروینانولولهخالصجزئیبودکهنشانمی

رویCNClکمترینمقدارانرژیجذبوبیشترینمقدارانتقالبارمربوطبهسیستمجذبمولکولاست.

(بدستآمد.0,6سطحنانولولهزیگزاگ)

بعادیگافناوارپسازجذبنیمرساناهستند.هانشاندادکهنانولولهیحاصلازمحاسباتالکتروننتایج

یبارایهماه،وزوایایمیانگینیوندطولپپارامترشبکه،.داشتیاندکوجزئیاربسییراتازجذب،تغ

بااتوجاهباهنتاایجبدساتآمادهبعدازآلایشنسبتبهقبلازآلایشافزایشیافات.ساختارهایپایدار

مقدارانرژییلعملکند،امابهدلCNClگازهاوبالاخصینایبهعنوانحسگربراتواندیمBNنانولوله

نانولولاهماوردنظررایبهباودخاواصحساگریبراین.بنابرایستنی،حسگرقوجزئیبارجذبوانتقال

کردیم.یشآلا

Bاتمیبهجایکبارکارینای.برایمکردیشآلاGaوAlراباعناصریگزاگزBNقسمتآخرنانولولهدر

یاشنانولولاهآلایساازینهبعدازبه.یمکردیسازینهونانولولهرابهیمقراردادGaاتمیگروباردAlاتم

محاسابهشادکاهآنگساتروم029/59و050/59برابربایبپارامترثابتشبکهبهترتGa وAlبایافته

AlبایافتهیشنانولولهآلایبراB-Nیوندطولپیانگیناست.مقدارمیافتهیشنسبتبهحالتخالصافزا

کردهیداپیشتبهحالتخالصافزابآنگسترومبدستآمدکهنس605/5و161/5برابربایببهترتGaو

درجهمحاسبهشدکه620/556و112/556تیببهتریششضلعیایزوایانگینمقدارمیناست.همچن

باهGaوAlباایافتاهیاشنانولولاهآلایبرایمقدارگافنواراست.یافتهیشنسبتبهحالتخالصافزا

.ستالکترونولتمحاسبهشدکهنسبتبهحالتخالصکاهشداشتها966/2و133/2برابربایبترت

ویمجذبکردیافتهیشنانولولهآلایموردنظررارویهامولکولیافته،یشنانولولهآلایحالپسازبررس

یبارایاتموقعیادارترینجذببدستآماد.پایتموقعیدارترینجذب،پاهاییتتکتکموقعیبابررس



 

559 

 

انارژیمقادارمحاسبهشاد.ومآنگستر1/2تا2فاصله،ینوبهتریافته،یشاتمآلایروها،یستمسیامتم

ودرکاهتار(یافاتهایپایداردرحالتآلایشیافتهنسبتبهحالتخالصافزایش)منفیجذبسیستم

کمتارینمقادارتروپایدارترشدهاسات.دهدجذبقویکهنشانمیمحدودهجذبشیمیاییقرارگرفت

بااتوجاهباهاینکاهمقادارد.بدستآمCNClترین(مربوطبهسیستمجذبمولکولانرژیجذب)منفی

تر(ازمقدارانرژیجذبدرحالاتآلایاشانرژیجذبدرحالتآلایشنانولولهباآلومینیومکمتر)منفی

راست.مقداربارانتقالیافتاهتجذبقویراینحالتپایدارترونانولولهباگالیوماست،بنابراینسیستمد

هاافزایشیافتکهبیشترنمقدارانتقالبارمرباوطیسیستمبینمولکولونانولولهبعدازآلایشدرهمه

هاا،هایپایادارآلایاشیافتاهوجاذبمولکاولسازیسیستمبعدازبهینهبود.CNClبهجذبمولکول

آلایاش،باینولیبعدازندیبینمولکولوسطحنانولولهوجودنداردمشاهدهشدقبلازآلایشهیچپیو

تارتراستوانرژیجذبمنفیدهدجذبقویپیوندایجادشدهاستکهنشانمیسطحنانولولهمولکولو

کااهشیشادکاهمقادارگاافناواریجاهنتیادارپایسااختارهایخواصالکترونابامحاسبهشدهاست.

یرازساایشاترنانولولاهماوردنظربیروCOجذبمولکاولیگافبراییراتتغنیداشتهکهایریچشمگ

.استهایستمس
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 :پیشنهادات برای آینده 0

.NOوSO2،NO2نظیرآلودهکنندههوایگازهایمولکولدیگرجذببررسی -5

عناوانباهماننادنانوصافحهوناانونوارBNیگرسطوحدیبررویگازیهاجذبمولکولیبررس -2

 کار.ینباایسهجاذبومقا

 .باکایرالیتهمختلفومقایسهنتایجBNبرروینانولولههاییگازیهابررسیجذبمولکول -9

سازانرژیبارایگازهااییماننادهاینیتریدبوربهعنوانذخیرههبررسیامکاناستفادهازنانولول -2

 .هیدروژنومتان

 نیتریدبور.هایهایگازیروینانولولهلجذبسطحیمولکوبررسیخواصترابردی -1
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Abstract 

The gas sensors have attracted much attention in the world of science because of its wide 

use in the factory, industry, environment, etc. Boron nitride nanotubes (BNNTs) are wide 

gap semiconductor. Their electronic properties are independent of diameter, chirality, the 

number of the tube wall and high environmental temperature. They are promising for 

applications in nanoelectronics devices and components such as sensors because of  

excellent properties.    

In this research, using the SIESTA code based on density functional theory with the 

generalized gradient approximation (GGA) the adsorption of carbon monoxide, hydrogen 

fluoride, cyanogen chloride, phosgene and hydrogen sulfide, on zigzag (6,0) and armchair 

(3,3) boron nitride single walled nanotubes have investigated for both pure nanotubes and 

doped with Al and Ga. For this purpose, the electronic and structural properties of 

nanotubes have investigated. Then gas molecules were absorbed on nanotubes surfaces and 

eventually have achieved stable absorption site. The most stable position for the adsorption 

of all molecules is found in the center of hexagonal in pure BNNTs. To evaluate the 

sensitivity and the effect of absorption on nanotubes, the electronic properties of nanotubes 

and charge transfer have been studied after absorption of gas molecules. The electronic 

structures show that pure zigzag and armchair nanotubes before adsorption, having a band 

gap of 2.677 and 4.224 respectively, and after absorption, the band gap variations is very 

small. The results revealed the very low effect of gas molecules absorption on the electrical 

properties of pure nanotubes, which be indicative of physical adsorption. The results 

revealed that (6,0) BN nanotube has better sensitivity. In order to achieve better results, 

(6,0) zigzag nanotube doped with Al and Ga atoms and the adsorption energy have 

investigated,  the most stable equilibrium site, transferred charge and electronic properties 

have calculated.The most stable position for the adsorption of all molecules is found on the 

impurity atom. The adsorption energy in the stable positions has reduced and was in the 

chemical absorption range. The results show that the electronic properties of doped 

nanotubes have improved and conductivity of nanotubes is increased. Also the results 

revealed that the boron nitride nanotubes doped with Al is a good sensor for CNCl 

molecules. 
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