
                                                         
  

ھای کربنی و سیلیکون کاربید بررسی تابعی چگالی جذب گاز فسفین بھ نانولولھ  
 

  و طیبھ عسکری باغمیانی *فروغ کلانتری فتوح

 گروه شیمی، واحد یزد، دانشگاه آزاد اسلامی، یزد، ایران
  )20/12/1398:       تاریخ پذیرش2/11/1397: تاریخ دریافت( 

  
مسمومیت ناشی از فسفین . شود  رناک است و از واکنش آلومینیوم فسفید یا قرص برنج در حضور آب، بخار آب یا اسید معده آزاد می، گازی سمی و خطPH3فسفین،       

ص در ایѧن پѧژوھش، بѧا اسѧتفاده از روش تѧابع چگѧالی، خѧوا. دھنѧد بیشتر بھ قصد خودکشی است بھ طوری کھ دو سوم از مسمومین ناشی از آن، جان خѧود را از دسѧت مѧی
بدین منظور، ابتدا گѧاز فѧسفین در . استبھ عنوان حسگر زیستی گاز فسفین مورد بررسی قرار گرفتھ) 10،0(ھای کربنی و سیلیکون کاربید  ساختاری و الکترونی نانولولھ

در پایѧان، . ساختارھا بѧھ طѧور کامѧل بھینѧھ شѧدنداز دو جھت ھیدروژن و فسفر بھ سطح نانولولھ و درون نانولولھ افزوده و سپس ، P/H و C/Siفاصلھ مجموع شعاع اتمی 
ھای جذب، ساختار الکترونی و گاف انرژی نشان داد کھ گرچھ نانولولھ کربنی توانایی  نتایج حاصل از انرژی. ھای بھینھ انجام گرفت ھای الکترونی بر روی ساختاربررسی

تواند فسفین را جذب و با تغییر در ساختار الکترونی و گاف انرژی، امکان شناسایی  نرژی جذب بالا میکمی در جذب و شناسایی فسفین دارد، نانولولھ سیلیکون کاربید با ا
ھای  ھای چگالی حالتھا، مطالعھ ھای دخیل در این بر ھم کنش ھا و اربیتال ھای بین اتم در پایان، بھ منظور بررسی بیشتر بر ھم کنش. دھد این ترکیب سمی و خطرناک را می

  .ز انجام شدجزئی نی
  

 سیلیکون کاربید  آلومینیوم فسفید یا قرص برنج، نظریھ تابعی چگالی، فسفین، نانولولھ کربنی، نانولولھ:كلید واژه

  
  مقدمھ

  
ھای مختلف ھا از زمان کشف، بھ دلیل کاربردشان در زمینھ لولھ نانو      

نیکѧی مانند حسگر شѧیمیایی، شناسѧاگر گازھѧا و اسѧتفاده در وسѧایل الکترو
 کربنی بھ یھا خواص الکترونی نانولولھ. ]1-7[اند بسیار مورد توجھ بوده

 نیمѧھ یھѧا بѧھ ھمѧین دلیѧل نانولولѧھ. نوع، قطر و کایرالیتھ آنھا بستگی دارد
از بین . اند ھای اخیر بسیار مورد توجھ بوده  در سالVا  تIIIرسانای نوع 

رسانا ، یک نانو لولھ نیمھ(SiC)ھا، نانولولھ سیلیکون کاربید،  این نانولولھ
 یبا شکاف انرژی وسیع است و در وسایلی کھ در دماھای بالا، بѧسامدھا

ایѧن نانولولѧھ از . ]8[کننѧد، کѧاربرد دارد  زیاد و شѧرایط نامѧساعد کѧار مѧی
 زنѧده یھѧاکنشی در سѧامانھاثر است و منجر بھ ھیچ برھمنظر زیستس بی

تواننѧد بѧھ عنѧوان  ھا مѧی شده، این نانولولھبا توجھ بھ خواص گفتھ. شود نمی
ھѧای اخیѧر نѧشان داده کѧھ مطالعѧھ. ]9[باشѧند حسگر زیستس کاربرد داشتھ

 کھ از بѧرھم کѧنش ]10 - 12[ھای پایداری ھستند  ترکیبSiC یھا نانولولھ
    بѧѧا نانولولѧѧھ) SiOتولیѧѧد شѧѧده از واکѧѧنش تѧѧسھیم نامتناسѧѧب (بѧѧین سѧѧیلیکون 

ھا با سیلیکون  بھ ھر حال جانشینی کربن. ]13[چنددیواره سنتز شده است 
در نانولولھ سیلیکون کاربید، باعث کاھش آروماتیسیتھ و در نتیجھ کاھش 

واکѧنش پѧѧذیری  ھѧѧا این، سѧѧطح ایѧن نانولولѧھبنѧابر. شѧود پایѧداری سѧامانھ مѧѧی
تواننѧد بѧھ عنѧوان حѧسگر   کربنѧی دارد و مѧییھا بیشتری نسبت بھ نانولولھ

-ھای نظری ترکیببر اساس بررسی. ]14[کاربرد فراوانی داشتھ باشند 
 17[ ،HCN ]18[ ،NO[ CO، ]16 وO2 ]15[ ،H2 ]4ھѧѧѧѧѧѧایی ماننѧѧѧѧѧѧد 

]2[ ،N2O ]19[ و CH4 ]20[یѧѧالایی روی   مѧѧد بѧѧرژی پیونѧѧا انѧѧد بѧѧتوانن
 H2O2ھمچنین، جذب . وندسطح خارجی نانولولھ سیلیکون کاربید جذب ش

روی نانولولѧھ سѧѧیلیکون کاربیѧد دارای انѧѧرژی جѧذب بѧѧالاتری از نانولولѧѧھ 
 چگѧالی نѧشان داد کѧھ یھای تѧابعبھ علاوه بررسی. ]5[بورن نیترید است 

   روی نانولولھ سیلیکون کاربید بھتѧر از نانولولѧھ کربنѧی اسѧتNH3جذب 
- بررسی جذب بنزن درون و بیرون نانولولھ سیلیکون کاربید نشان. ]21[

   درون نسبت بھ جذب  تر روی سطح خارجی نانولولھجذب مطلوب دھنده
  

  com.yahoo@f_kalantary_f :لایمیل نویسنده مسئوو

  
   .]22[نانولولھ است 

. ]23[گاز فسفین ترکیبی بدون رنگ، احتراق پذیر و خطرناک است       
بѧѧا نѧѧام فارسѧѧی (شѧѧدن حѧѧشره کѧش آلومینیѧѧوم فѧѧسفید ایѧن مѧѧاده ھنگѧѧام ترکیѧѧب

شود کھ بھ سرعت توسط معده جذب و منجѧر  با آب تولید می) قرص برنج
. ]24[گѧѧردد   سѧѧاعت مѧѧی24ھѧѧا و مѧѧرگ شѧѧخص بعѧѧد از  بѧѧھ مѧѧرگ سѧѧلول

ھا اثر کѧرده و منجѧر بѧھ  ھمچنین، این گاز، بر روی سامانھ عصبی و ریھ
مصرف اشتباه قرص بѧرنج یѧا . ]25[شود  نفس، سردرد و تھوع مییتنگ

 زیѧادی یھѧا استفاده از آن بھ قصد خودکشی، سالانھ منجر بھ مرگ انѧسان
تѧѧاکنون، . شѧѧوددر کѧѧشورھای آسѧѧیایی ماننѧѧد ایѧѧران، ھنѧѧد و بѧѧنگلادش مѧѧی

- بررسی. ین گاز انجام شده است زیادی برای شناسایی و جذب ایھا تلاش
ھای تابعی چگالی نشان داد کھ نانولولھ آلومینیوم نیترید آلاییده با گوگرد و 

 تغییѧر چنѧدانی در PH3ھمچنѧین، . ]26[سیلسیم قادر بھ جذب فسفین است 
آورد و جذب این گاز  وجود نمی سولفید بھی رو   ساختار الکترونی نانولولھ

ھѧای بѧورون از آن سѧو، نѧانو صѧفحھ. ]27[بر روی نانولولھ نѧاچیز اسѧت 
سازی با آلومینیѧوم، قѧادر بѧھ جѧذب فѧسفین ھѧستند نیترید در ھنگام ناخالص

 نظیر فسفین ییھا ھمچنین، افزودن فلزات واسطھ توانایی جذب گاز. ]28[
ھѧای اخیѧر ھمچنѧین، بررسѧی. ]29[دھѧد  کربنی را افزایش مѧی بھ نانولولھ
اما ھر . د کھ نانوذرات نامزدھای خوبی برای جذب فسفین ھستندنشان دادن

 زیستی و برای حذف فسفین استفاده یھا توان در سامانھ ای را نمینانوذره
  .نمود
 یھѧѧا ای کѧѧھ بتوانѧѧد در سѧѧامانھدر ایѧѧن پѧѧژوھش، بѧѧرای یѧѧافتن نانولولѧѧھ      
ی ھѧѧای نظریѧѧھ تѧѧابعی چگѧѧالی بѧѧر روباشѧѧد، بررسѧѧی کѧѧاربرد داشѧѧتھیزیѧѧست

اثѧر کھ از نظر زیѧستی بѧی) 0،10( کربنی و سیکیلون کاربید یھا نانولولھ
ھѧѧستند، بѧѧرای جѧѧذب و تѧѧشخیص گѧѧاز سѧѧمی و خطرنѧѧاک فѧѧسفین اسѧѧتفاده و 

  .کدیگر مقایسھ شدندیھا با افتھی
  

  ھاروش انجام محاسبھ
انجѧѧام   مѧѧورد نظѧѧر ویھѧѧا در ایѧѧن پѧѧژوھش، بѧѧرای طراحѧѧی نانولولѧѧھ      

. اسѧتفاده شѧد انتومی، از نرم افزار کوانتوم اسپرسѧومحاسبات مکانیک کو
   ساختار ھایمحاسبھ  براییا رایانھیھا رشتھ رمز این نرم افزار، از یک
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الکترونی و الگوسازی مواد در اندازه نانو بھ روش ابتدا بھ ساکن، استفاده 
افѧزار در چھѧارچوب نظریѧھ این نرم PWSCFھمچنین، از رمز . کند می

بھ دلیѧل حجѧم بѧالای . ]30[تابعی چگالی در پایھ موج تخت استفاده گردید 
پتانѧسیل ھای تابعی چگالی در استفاده از امواج تخت، انتخاب شѧبھمحاسبھ

 در ایѧن پѧژوھش، از شѧبھ پتانѧسیل بѧار. از اھمیت بالایی برخѧوردار اسѧت
   پس از .]32[ استفاده شد (LDA) و تقریب چگالی موضعی ]31[پایستھ 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 ریѧѧѧدبرگ و مѧѧѧش 50 ھمگرایѧѧѧی، انѧѧѧرژی قطѧѧѧع مѧѧѧوج یھѧѧѧا انجѧѧام آزمѧѧѧون
ابرسѧلول . شدنظر گرفتھھا در برای انجام محاسبھ10 × 1 × 1یکنواخت 

 46/26 برابѧѧѧر c و a سѧѧѧلول یھѧѧѧا  اتѧѧѧم بѧѧѧا ثابѧѧѧت40مѧѧѧورد اسѧѧѧتفاده شѧѧѧامل 
بѧھ  دف، بررسѧی جѧذب مولکѧول فѧسفین ھѧماز آنجѧا کѧھ ھѧ. آنگستروم است

سѧѧطح خѧѧارجی و ھѧѧم بѧѧھ سѧѧطح داخلѧѧی نانولولѧѧھ اسѧѧت، بѧѧھ منظѧѧور کѧѧاھش 
   قطر بالا  با ایممانعت فضایی ھنگام جذب بھ درون نانولولھ، از نانولولھ

  
  

  
  

)ب( )الف(   )ه( 

  

 

   )د( )ج(
  

  بعد از ) ج( بھ سطح خارجی، Pفسفین از سمت  بعد از جذب ) ب(قبل از جذب فسفین، ) الف ( )10،0( کربنی  ی    ساختار بھینھ شده نانولولھ.1شکل 
   بھ سطح Hسمت بعد از جذب فسفین از ) ه( بھ سطح داخلی و Pبعد از جذب فسفین از سمت ) د( بھ سطح خارجی، Hجذب فسفین از سمت            

 .داخلی نانولولھ              

، و گاف انرژی، E(ads)، انرژی جذب، کربن- ترین فاصلھ بین فسفین و نانولولھ بعد از بھینھ سازی، طول پیوند کربن نزدیک.1جدول 
E(g)            ،  قبل و بعد از جذب فسفین از دو جھتPو Hرجی و درون،  بھ سطح خا)in( ،نانولولھ کربنی ،)CNT(  

  

E(g) 

(eV) 

E(ads) 

(eV) 

C - C 

(Å) 

D 

(Å) 
 ساختار نزدیکترین اتم

0.89  1.41   CNT 

0.89  -0.265 1.41 3.39 P - CNT CNT - P 

0.88  -0.242 1.41 2.54 H - CNT CNT - H 

0.89  -0.620 1.41 2.84 H - CNT CNT- P -in 

0.89  -0.601 1.41 2.73 H -CNT CNT - H - in 
     

  1398جلد دوم، شماره دوم، سال / …بررسی تابعی چگالی جذب گاز فسفین
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 )ب( )الف(

 
 

 
 

 )د( )ج(

 
 

 )ه(
  سطح   بھ  P فسفین از سمت  بعد از جذب ) ب(ذب فسفین، قبل از ج) الف) (10،0 ( ی کربنی   ھای نانولولھ  ساختار نواری و چگالی حالت.2شکل     

  بعد از جذب ) ه( داخلی و   بھ سطحP فسفین از سمت  بعد از جذب) د (  بھ سطح خارجی،H  از سمت  بعد از جذب فسفین) ج(خارجی،                 
  .ن ھستندییپانیدھنده اسپبالا و خطوط قرمز نشاننیدھنده اسپدارھا نشان در نمویخطوط مشک.  بھ سطح داخلی نانولولھHفسفین از سمت                  
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 ج ب الف

  
  

  
 ه د

  بعد از ) ج( بھ سطح خارجی، Pبعد از جذب فسفین از سمت ) ب(قبل از جذب فسفین، ) الف) (10،0( کربنی    ھای جزئی نانولولھ  چگالی حالت.3شکل 
     بھ سطح Hاز سمت  بعد از جذب فسفین) ه( بھ سطح داخلی و Pبعد از جذب فسفین از سمت ) د( خارجی،   بھ سطحHجذب فسفین از سمت             
  .بالا ھستند ھای اسپین چگالی حالت   پایین و سمت چپ نشان دھنده چگالی جزئی اسپین   سمت راست ھر نمودار نشان دھنده. داخلی نانولولھ      

  
  

  ،E(g)انرژی، ، و گاف E(ads) جذب،  ، انرژیSi - C بعد از بھینھ سازی، طول پیوند  ترین فاصلھ بین فسفین و نانولولھ نزدیک.2جدول        
  )SiCNT(ن کاربید، .، نانولولھ سیلیک)in( بھ سطح خارجی و درون، H و P قبل و بعد از جذب فسفین از دو جھت                    

  

E(g) 

(eV) 

E(ads) 

(eV) 

Si -C 

(Å) 

D 

(Å) 
 ساختار نزدیکترین اتم

1.08  1.70   SiCNT 

1.55  -4.079 1.76 2.48 P-Si SiCNT - P 

1.67  -4.613 1.76 2.25 P - Si SiCNT - H 

1.66  -3.891 1.74 2.98 H - C SiCNT - P -in 

1.48  -3.667 1.73 2.90 H- C SiCNT- H - in 
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 یھѧѧا در ایѧѧن پѧѧژوھش، ابتѧѧدا نانولولѧѧھ. اسѧѧتفاده شѧѧد) 10،0(یعنѧѧی نانولولѧѧھ 

طور کامل بھ) سیلیکون کاربید(کربنی و نانولولھ ناخالص شده با سیلیکون 
فین از دو جھت فسفر و ھیدروژن بѧھ سѧطح سپس، مولکول فس. شدندبھینھ

و )  اتمѧییھѧا مجموع شعاع(خارجی و درونی نانولولھ در فاصلھ تعادلی 
 نانولولѧѧѧھ در ھѧѧѧر ابرسѧѧѧلول قѧѧѧرار گرفتنѧѧѧد و یھѧѧѧا روبѧѧѧروی یکѧѧѧی از اتѧѧѧم
ھای الکترونی نظیر ساختار در پایان، محاسبھ. شدندساختارھا دوباره بھینھ

 جزئѧѧѧѧی، یھѧѧѧѧا  و چگѧѧѧѧالی حالѧѧѧѧت،(DOS)ھѧѧѧѧا،  نѧѧѧѧواری، چگѧѧѧѧالی حالѧѧѧѧت
(PDOS)اختارѧѧر روی سѧѧا ، بѧѧام و یھѧѧھ، انجѧѧھی بھینѧѧاختاری وافتѧѧای سѧѧھ 

.  کربنی و سیلیکونی با یکدیگر مقایسھ گردیدیھا الکترونی برای نانولولھ
 در ایѧن رابطѧھ،. از رابطѧھ زیѧر بѧھ دسѧت آمدنѧدE(ads) جذب یھا انرژی

 بعѧد از جѧѧذب فѧѧسفین، انѧѧرژی مربѧوط بѧѧھ نانولولѧѧھ E(NT ‒ PH3)عبѧارت 
 انѧѧرژی مولکѧѧѧول E(PH3) انѧѧرژی نانولولѧѧھ و عبѧѧارت E(NT)عبѧѧارت 

  . فسفین است
  
 )1(E(ads) = E(NT - PH3) - E(NT) -E(PH3)                          
  
  نتایج و بحث  

  
   SWCNT(10,0)جذب فسفین بھ نانولولھ کربنی، 

 قبѧѧل و بعѧѧد از جѧѧذب شѧѧده نانولولѧѧھ کربنѧѧی را، سѧѧاختار بھینѧѧھ1شѧѧکل       
 (CNT-H)  و اتѧم ھیѧدروژن (CNT -P) از دو جھѧت اتѧم فѧسفر فѧسفین

 آنگستروم 8/7ھای ساختاری نشان داد کھ قطر نانولولھ افتھی. دھد نشان می
  کѧѧربن در نانولولѧѧھ قبѧѧل و بعѧѧد از جѧѧذب گѧѧاز فѧѧسفین - و طѧѧول پیونѧѧد کѧѧربن

 طول این پیوندھا بنابراین، جذب فسفین تغییری در.  آنگستروم است41/1
 1نزدیکتѧرین فاصѧلھ بѧین فѧسفین و نانولولѧھ در جѧدول . آورد بھ وجود نمی

دھند کھ ھنگام جذب فسفین از سѧمت  ھا نشان میافتھیاین . استآورده شده
P لھѧѧرین فاصѧѧھ، کمتѧѧارجی نانولولѧѧطح خѧѧھ سѧѧت در 39/3 بѧѧستروم اسѧѧآنگ 

. دارد) روم آنگѧست54/2(، فاصѧلھ کمتѧری Hحالی ھنگѧام جѧذب از سѧمت 
         شѧѧѧود،  بѧѧѧھ درون نانولولѧѧѧھ اضѧѧѧافھ مѧѧѧیPھنگѧѧѧامی کѧѧѧھ فѧѧѧسفین از سѧѧѧمت 

(CNT -P - in)یѧѧلھ مѧѧھ فاصѧѧسفر از نانولولѧѧرد  ، فѧѧستروم57/3(گیѧѧو )  آنگ
شѧود و کمتѧرین فاصѧلھ   روبروی نانولولھ نزدیѧک مѧی   ھیدروژن بھ دیواره

. روم اسѧѧت آنگѧѧست84/2مربѧѧوط بѧѧھ ھیѧѧدروژن و کѧѧربن نانولولѧѧھ برابѧѧر بѧѧا 
 زیاد نانولولھ با فسفین نشان از جذب فیزیکی فسفین بھ نانولولھ یھا فاصلھ

  . اند آمده1 جذب نیز در جدول یھا یھای مربوط بھ انرژافتھی. دارد
کѧѧنش گرمѧѧازای فѧѧسفین و  جѧѧذب منفѧѧی نѧѧشان دھنѧѧده بѧѧرھمیھѧѧا انѧѧرژی      

جѧذب فѧسفین درون نانولولѧھ .دھد کѧھ ھا نشان میافتھی. ]33[نانولولھ است 
تѧر از جѧذب روی سѧطح نانولولѧھ اسѧت کѧھ دلیѧل آن انحنѧای بسیار مطلوب

ھѧѧای کѧѧربن نانولولѧѧھ بѧѧا کѧѧنش تعѧѧداد بیѧѧشتری از اتѧѧمدرون نانولولѧѧھ و بѧѧرھم
در ھر دو مورد، انرژی جذب از سѧمت اتѧم فѧسفر بѧھ میѧزان . فسفین است
در ھر صورت، مقادیر . از سمت ھیدروژن استتر از جذب جزئی منفی

اد نانولولѧھ و فѧسفین، یѧ ز    جѧذب و فاصѧلھیھѧا آمده برای انѧرژیدستکم بھ
ھا و جذب پایین فѧسفین کنش غیرکوالانسی بین این ترکیبدھنده برھمنشان

  .]34[ کربنی است    روی نانولولھ
را ) 10،0(ھѧای نانولولѧھ   ساختار الکترونѧی و چگѧالی حالѧت2شکل       

خط چѧین قرمѧز، . دھد می کربنی نشان    بھ نانولولھPH3قبل و بعد از جذب 
  پذیری نیز قبل و بعد  در این پژوھش، قطبش .دھنده سطح فرمی استنشان

  
دھنده اسپین خطوط مشکی در نمودارھا نشان. از جذب فسفین بررسی شد

دھد کھ  ھا نشان میافتھی.  اسپین پایین ھستند  دھندهبالا و خطوط قرمز نشان
 ولت و الکترون89/0 حدود یرسانا با گاف انرژنانولولھ کربنی یک نیمھ

ھѧای ھѧای حاصѧل از بررسѧیافتѧھیپذیری است کھ نزدیѧک بѧھ بدون قطبش
  .]35 - 37[گذشتھ است 

شѧѧود، افѧѧزودن فѧѧسفین تغییѧѧر   مѧѧشاھده مѧѧی1طѧѧور کѧѧھ در شѧѧکل ھمѧѧان      
 نانولولھ ایجاد نکرده و گاف یھا چندانی در ساختار نواری و چگالی حالت

 کربنی قادر بھ شناسایی فسفین    بنابراین، نانولولھ.  بدون تغییر استیانرژ
. بѧѧھ دلیѧѧل عѧѧدم تغییѧѧر خاصѧѧیت الکترونѧѧی نانولولѧѧھ بѧѧا جѧѧذب فѧѧسفین، نیѧѧست

پѧѧایین بѧѧر یکѧѧدیگر منطبѧѧق بѧѧالا واسѧѧپین اسѧѧپینیھѧѧا ھمچنѧѧین، چگѧѧالی حالѧѧت
. آیѧѧد وجѧѧود نمѧѧیھѧѧا بѧѧھ ھѧѧستند و بعѧѧد از جѧѧذب فѧѧسفین ھѧѧم، تغییѧѧری در آن

پذیری قبل و بعد از جذب فѧسفین، بѧدون تغییѧر و برابѧر بѧا بنابراین، قطبش
  . ر استصف

ھای جزئی  ھا، چگالی حالت کنش در ادامھ، برای بررسی جزئی برھم      
 چگالی جزئی    دھنده، نشان3سمت راست ھر نمودار در شکل . بررسی شد

. بѧالا ھѧستند ھѧای اسѧپین دھنѧده چگѧالی حالѧتپایین و سمت چپ، نشاناسپین
 یھا تالی، اربی کربن   ن بھ نانولولھیدھد کھ بعد ازجذب فسف یھا نشان مافتھی

p و sد  گر برھمیکدی با ی دور از سطح فرمیا ھین در ناحی فسفѧنش دارنѧک
ن، نانولولѧھ یبنѧابرا. گѧردد یھѧا نمѧ ن آنی بѧییایمیونѧد شѧیجѧاد پیاکھ منجѧر بѧھ

ѧارایکربنѧدانیی کѧѧرای چنѧداردی بѧسفین نѧاز فѧѧذب گѧج  .ѧھ ھمѧѧن دلیبѧѧل در ی
   ین بررسѧیوان حسگر و جاذب فسفد بھ عنیکون کاربیلیادامھ، نانولولھ س

  .شد
  

   SiCNT (10,0)جذب فسفین بھ نانولولھ سیلیکون کاربید، 
 سѧیلیکون کاربیѧد را قبѧل و بعѧد از    شده نانولولѧھ ساختار بھینھ4شکل       

سѧازی، قطѧر ایѧن نانولولѧھ حѧدود بعѧد از بھینѧھ. دھѧد جذب فѧسفین نѧشان مѧی
 سѧپس، مولکѧѧول فѧسفین در فاصѧلھ تعѧѧادلی .آمѧددسѧѧت آنگѧستروم بѧھ17/10

 نانولولѧھ از Si و روبѧروی اتѧم P/H و Siھѧای اتمѧی  یعنی مجمѧوع شѧعاع
ھا یافتھ شدندگرفت و ساختارھا بھ طور کامل بھینھھای مختلف قرار جھت
کنѧد کѧھ چنѧین  داد کھ بعد از جذب فسفین، سѧاختار نانولولѧھ تغییѧر مѧینشان
نانولولѧھ سѧیلیکون کاربیѧد نیѧز  ھѧای دیگѧر بѧھای ھنگѧام جѧذب ترکیѧبپدیѧده

  .]17 و5،9[است مشاھده شده
ترین فاصلھ فسفین و نانولولھ، طول ھای ساختاری شامل نزدیکافتھی      
 نѧشان 2جѧدول  جѧذب یھѧا  موازی با محور نانولولھ و انѧرژیSi -Cپیوند 

سѧѧیلیکون    دھنѧѧده تغییѧѧر در سѧѧاختار نانولولѧѧھھѧѧا نѧѧشانافتѧѧھیایѧѧن . انѧѧدشѧѧدهداده
 آنگѧستروم 76/1بѧھ  70/1 از Si - Cطوری کھ طول پیونѧد کاربید است بھ

 اتمی یھا  تعادلی نیز نزدیک بھ مجموع شعاعیھا فاصلھ. ابدی افزایش می
 جذب یھا ھای ساختاری ھمراه با انرژیاین یافتھ. سیلیکون و فسفر است

 سѧیلیکون کاربیѧد    دھنده جذب بیشتر فسفین بھ نانولولѧھتر، نشانبسیار منفی
تѧر از آمѧده، منفѧیدسѧت جذب بھیھا انرژی. نانولولھ کربنی است نسبت بھ
سѧѧازی نانولولѧѧھ آلومینیѧѧوم نیتریѧѧد بѧѧا آمѧѧده از ناخѧѧالصدسѧѧت بѧѧھیھѧѧا انѧѧرژی

    علاوه بر ایѧن، نانولولѧھ. ]26[است ) ولتالکترون-2در حدود (سیلیکون 
 زنده یھا تواند در سامانھ اثر است و میسیلیکون کاربید از نظر زیستی بی

ی نانولولѧھ آمده بѧرادست جذب بھیھا ھمچنین، انرژی. باشد کاربرد داشتھ
آمده در نانولولھ روی دست جذب بھیھا تر از انرژیمورد بررسی، منفی

  .]27[سولفید است 
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 سѧازی جѧذب ازشود، بعѧد از بھینѧھ ج مشاھده می4طور کھ در شکل ھمان
تѧѧرین  نزدیѧѧکPای چرخیѧѧده کѧѧھ اتѧѧم ، مولکѧѧول فѧѧسفین بѧѧھ گونѧѧھHسѧѧمت 
ھیدروژن    کھ فاصلھرا با نانولولھ دارد، در حالی)  آنگستروم25/2(فاصلھ

حال، انرژی جذب در این ھربھ.  آنگستروم است19/3تا نانولولھ برابر با 
از حѧѧالتی اسѧѧت کѧѧھ فѧѧسفین از ) ولѧѧت الکتѧѧرون ‒ 613/4(تѧѧر سѧѧاختار منفѧѧی

ایѧن شود، بھ وقتی فسفین درون نانولولھ جذب می. است جذب شدهPطرف 
- گیری کردهد جھتھای کربن بھ داخل نانولولھ سیلیکون کاربی کھ اتم دلیل 

ھѧѧѧای کѧѧѧربن  ھѧѧѧای ھیѧѧѧدروژن فѧѧѧسفین، کمتѧѧѧرین فاصѧѧѧلھ را بѧѧѧا اتѧѧѧم انѧѧѧد، اتѧѧѧم
فاصلھ بین  کمترین).  آنگستروم9/2حدود (سیلیکون کاربید دارند    نانولولھ

 آنگѧستروم اسѧت، 52/3 برابر با Pسیلیسیم و فسفین ھنگام جذب از سمت 
   مقدار و برابر متر از اینک بین کربن نانولولھ و فسفین    در حالی کھ فاصلھ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ھمѧѧین عوامѧѧل باعѧѧث کѧѧاھش جѧѧذب و افѧѧزایش .  آنگѧѧستروم اسѧѧت17/3بѧѧا 
 سѧیلیکون کاربیѧد نѧسبت بѧھ سѧطح بیرونѧی    انرژی جذب در درون نانولولھ

  . نانولولھ است
اربید قبل و ی سیلیکون ک   ھای نانولولھ ساختار نواری و چگالی حالت      

دھѧد  ھا نѧشان مѧیافتھی. است نشان داده شده5بعد از جذب نانولھ، در شکل 
 08/1 رسѧѧѧانا بѧѧѧا گѧѧѧاف انѧѧѧرژی ک نیمѧѧھیѧѧѧ سѧѧѧیلیکون کاربیѧѧѧد    کѧѧھ نانولولѧѧѧھ

کربنѧی     مربѧوط بѧھ نانولولѧھیولѧت اسѧت کѧھ بیѧشتر از گѧاف انѧرژالکترون
خѧوانی خѧوبی دارد ھѧای قبلѧی، ھѧمآمده، بѧا یافتѧھدستگاف انرژی بھ. است

 حѧدود(ھѧا، پیکѧی بѧا شѧدت زیѧاد  در نمودار مربوط بھ چگالی حالت. ]38[
شدن اتѧم شاید مربوط بھ ھیبرید شود کھ مشاھده می) ولت بر الکترون188

P،  55/1   تا  انرژی  گاف  و بالا منتقل شده  سمت   بھ نوارھای ھدایت  

 
 

  )ب( )الف(
  

 

 
 )د( )ج(

 
 )ه(

  
   بھ سطح خارجی، P فسفین از سمت  بعد از جذب) ب( قبل از جذب فسفین،  )الف) (10،0( کاربید  شده نانولولھ سیلیکون  ساختار بھینھ.4شکل 

   فسفین از  بعد از جذب) ه( داخلی،  سطح  بھ Pبعد از جذب فسفین از سمت ) د(خارجی،  ھ سطح  بH فسفین از سمت  بعد از جذب) ج(           
 .ھای کربن ھستند دھنده اتمھای زرد نشان ھای سیلسیم و دایره دھنده اتمھای آبی در نانولولھ نشان دایره.  بھ سطح داخلی نانولولھHسمت          
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 )ب( )الف(

 
 

 
 

 )د( )ج(

 
 

  )ه(
 

   بھ P بعد از جذب فسفین از سمت  )ب( فسفین،  قبل از جذب) الف) (10،0(کاربید   سیلیکون   نانولولھ ھای  ساختار نواری و چگالی حالت.5شکل   
  بعد از جذب ) ه(سطح داخلی و  بھ Pبعد از جذب فسفین از سمت ) د( بھ سطح خارجی، Hبعد از جذب فسفین از سمت ) ج(سطح خارجی،              
 .پایین ھستنددھنده اسپینبالا و خطوط قرمز نشاندھنده اسپینخطوط مشکی در نمودارھا نشان.  بھ سطح داخلی نانولولھHفسفین از سمت            
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 در سمت ھیدروژن ھنگام جذب از مچنین،ھ. یابد ولت افزایش میالکترون
، کѧѧاھش ھѧѧدایت الکتریکѧѧی بѧѧا افѧѧزایش بیѧѧشتر گѧѧاف SiCNT-Hسѧѧاختار 

سѧازی از دو سѧمت فѧسفر و چنین جذبی کھ بعد از بھینھ. ھمراه استیانرژ
ھѧای نوارھѧای ظرفیѧت را تѧا حѧد  گرفتѧھ، چگѧالی حالѧتھیدروژن صѧورت

زودن فسفین بѧھ درون با اف. دھد زیادی در نزدیکی سطح فرمی کاھش می
ھѧا در نѧوار طرفیѧت نزدیѧک سѧطح فرمѧی، کѧاھش  نانولولھ، چگالی حالѧت

تѧرازی نوارھѧای سیلیѧسیم در بѧھ عѧلاوه، ھѧم. دھѧد چشمگیری را نѧشان مѧی
کنش بین فسفین برھم   دھندهنوار طرفیت تا حدی از بین رفتھ است کھ نشان

دھѧѧد کѧѧھ  ان مѧѧی در ایѧѧن حالѧѧت نѧѧشیافѧѧزایش گѧѧاف انѧѧرژ. و نانولولѧѧھ اسѧѧت
نانولولѧھ سѧѧیلیکون کاربیѧد توانѧѧایی خѧѧوبی بѧھ عنѧѧوان جѧاذب و حѧѧسگر گѧѧاز 

ھѧایی کѧھ در  ھا و اربیتѧال تر اتمجزئی در ادامھ برای بررسی. فسفین دارد
 ھای جزئѧی ایѧن نانولولѧھ تغییر ھدایت الکتریکی نقش دارند، چگالی حالت
 چگѧѧالی 6ل شѧѧک. گرفѧѧت قبѧѧل و بعѧѧد از جѧѧذب فѧѧسفین مѧѧورد بررسѧѧی قѧѧرار 

  سیلیکون کاربید     و بعد از جذب فسفین بھ نانولولھ ھای جزئی را قبل حالت

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ھѧای الکترونѧی  ھѧای سѧمت راسѧت مربѧوط بѧھ حالѧت منحنѧی. دھѧد نشان می
بѧالا ھѧستند ھای الکترونѧی اسѧپین  پایین و سمت چپ مربوط بھ حالتاسپین

پѧذیری در ایѧن نانولѧھ صѧفر اسѧت و انѧد، قطѧبشطبق شدهکھ چون بر ھم من
الѧف 6طѧور کѧھ در شѧکل ھمѧان. مانѧد بعد از جذب ھم بدون تغییر باقی می

 شده در نوار ھدایت نزدیک سطح فرمѧی،شود، سطوح مشاھده مشاھده می
شѧده بѧا ھمچنین، پیک مѧشاھده.  اتم سیلیسیم ھستندpھای  مربوط بھ اربیتال

         ار ظرفیѧѧѧت نانولولѧѧѧھ سѧѧѧیلیکون کاربیѧѧѧد، مربѧѧѧوط بѧѧѧھچگѧѧѧالی بѧѧѧالا در نѧѧѧو
 سیلسیم نانولولھ است کھ بعѧد از جѧذب فѧسفین، بѧھ سѧمت یھا کنش اتمھمبر

شده بعد نوارھای ھدایت اضافھ. یابد شده و چگالی آن کاھش میپایین منتقل
 ھѧای ھیѧدروژن  اتѧمs اتم فسفر و pھای  از جذب فسفین، مربوط بھ اربیتال

اند و آن   سیلسیم و ھیدروژن ھیبرید شدهیھا اتم p ھای د کھ با اربیتالھستن
. انѧد را بھ سمت بѧالا ھѧدایت کѧرده و منجѧر بѧھ افѧزایش گѧاف انѧرژی گѧشتھ

 pھای  ، کھ اربیتال)د و ه6ھای شکل(ھنگام جذب فسفین بھ درون نانولولھ 
  .اندرده فرمی ھمپوشانی ک کربن در نزدیکی سطح  pھای   با اربیتالفسفر

   
 ج ب الف
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 سیلسیم و کربن pھای  اربیتال ھای ھیدروژن با  اتمsھای  ھمچنین، اربیتال

    دھنѧѧده جѧѧذب شѧѧیمیایی فѧѧسفین درون نانولولѧѧھپوشѧѧانی دارنѧѧد کѧѧھ نѧѧشانھѧѧم
  .سیلیکون کاربید است

  
 گیري نتیجھ

  
ھای کربنی و  در این پژوھش، خواص ساختاری و الکترونی نانولولھ      

بھ عنوان حسگر زیѧستی گѧاز سѧمی و خطرنѧاک ) 0،10 (سیلیکون کاربید
     .فѧѧسفین بѧѧا اسѧѧتفاده از روش تѧѧابعی چگѧѧالی مѧѧورد بررسѧѧی قѧѧرار گرفѧѧت

    ھѧѧای سѧѧاختاری و الکترونѧѧی نѧѧشانگر جѧѧذب پѧѧایین فѧѧسفین بѧѧھ نانولولѧѧھیافتѧѧھ
 کربنی مطلوب تر از    ھمچنین، جذب فسفین بھ درون نانولولھ. کربنی است

ز طرف دیگر، عدم تغییѧر در سѧاختار نѧواری و چگѧالی ا. بیرون آن است
 کربنی و در نھایت گاف انرژی بعد از جذب فسفین بھ    ھای نانولولھ حالت

 کربنѧی قѧادر بѧھ شناسѧایی    دھد کھ نانولولھ سطح و درون نانولولھ نشان می
در . گاز فسفین با تغییر در خاصیت الکترونی و حتی مغناطیسی آن نیست

 کربنی با سیلیکون در نانولولھ سѧیلیکون    سازی نانولولھ ناخالصادامھ اثر
. کاربیѧѧد بѧѧرای جѧѧذب و شناسѧѧایی گѧѧاز فѧѧسفین مѧѧورد بررسѧѧی قѧѧرار گرفѧѧت

آمѧѧده بѧѧسیار بیѧѧشتر از انѧѧرژی جѧѧذب فѧѧسفین بѧѧھ دسѧѧتھѧѧای جѧѧذب بѧѧھ انѧѧرژی
ساختار ھندسی نانولولھ بعد از جذب دچار تغییراتی .  کربنی است   نانولولھ

ولѧت افѧزایش  الکتѧرون1/ 6 بѧھ حѧدود08/1 و گاف انѧرژی آن از شود می
پذیری قبل و بعد از جذب فسفین بѧدون تغییѧر برابѧر بѧا البتھ قطبش. یابد می

ھѧای جزئѧی نѧشانگر  ھای مربوط بھ چگالی حالتیافتھ. ماند صفر باقی می
 کѧربن و سیلѧسیم در pھѧای   فѧسفر و اربیتѧالpھѧای  کѧنش بѧین اربیتѧالھمبر
- بنابراین، یافتھ. ھاستکنش شیمیایی بین این ترکیبھمون نانولولھ و بردر

ھای کربنی توانایی کمی در جذب مولکѧول  ھا نشان داد کھ گرچھ نانولولھ
ھѧѧا بѧѧا سѧѧیلیکون در نانولولѧѧھ  فѧѧسفین دارنѧѧد ولѧѧی بѧѧا جѧѧایگزین شѧѧدن کѧѧربن

علاوه بر .دیاب    ھا برای جذب فسفین افزایش می سیلیکون کاربید، توانایی آن
 توانѧد نѧامزد اثر است، میاین، از آنجا کھ این نانولولھ از نظر زیستی بی

  .ھای زنده باشد خوبی برای جذب این گاز سمی و کشنده در سامانھ
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