
                                                         
  

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،       

ت می د بیشتر بھ قصد خودکشی است بھ طوری کھ دو سوم از مسمومین ناشی از آن، جان خود را از دس الی، خوا. دھن ابع چگ تفاده از روش ت ا اس ژوھش، ب ن پ ص در ای
سفین در . استبھ عنوان حسگر زیستی گاز فسفین مورد بررسی قرار گرفتھ) 10،0(ھای کربنی و سیلیکون کاربید  ساختاری و الکترونی نانولولھ از ف بدین منظور، ابتدا گ

دنداز دو جھت ھیدروژن و فسفر بھ سطح نانولولھ و درون نانولولھ افزوده و سپس ، P/H و C/Siفاصلھ مجموع شعاع اتمی  ھ ش ل بھین ھ طور کام ان، . ساختارھا ب در پای
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      

ایل الکترو ا و استفاده در وس اگر گازھ ی مانند حسگر شیمیایی، شناس نیک
 کربنی بھ یھا خواص الکترونی نانولولھ. ]1-7[اند بسیار مورد توجھ بوده

ھ. نوع، قطر و کایرالیتھ آنھا بستگی دارد ل نانولول ین دلی ھ ھم ا ب ھ یھ  نیم
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
سامدھا  یبا شکاف انرژی وسیع است و در وسایلی کھ در دماھای بالا، ب

ی ار م رایط نامساعد ک اربرد دارد  زیاد و ش د، ک ھ از . ]8[کنن ن نانولول ای
امانھاثر است و منجر بھ ھیچ برھمنظر زیستس بی اکنشی در س ده یھ  زن

ی شده، این نانولولھبا توجھ بھ خواص گفتھ. شود نمی وان  ھا م ھ عن د ب توانن
ھ. ]9[باشند حسگر زیستس کاربرد داشتھ ھ مطالع شان داده ک ر ن ای اخی ھ

رھم کنش ]10 - 12[ھای پایداری ھستند  ترکیبSiC یھا نانولولھ  کھ از ب
یلیکون  ین س ب (ب سھیم نامتناس نش ت ده از واک د ش ھ) SiOتولی ا نانولول     ب

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

ی امانھ م داری س ابر. شود پای ھبن ن نانولول طح ای ا این، س ذیری  ھ واکنش پ
ییھا بیشتری نسبت بھ نانولولھ ی دارد و م وان حسگر   کربن ھ عن د ب توانن

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

]2[ ،N2O ]19[ و CH4 ]20[ی الایی روی   م د ب رژی پیون ا ان د ب توانن
 H2O2ھمچنین، جذب . وندسطح خارجی نانولولھ سیلیکون کاربید جذب ش

ھ  الاتری از نانولول رژی جذب ب د دارای ان یلیکون کاربی ھ س روی نانولول
ابعبھ علاوه بررسی. ]5[بورن نیترید است  ھ یھای ت شان داد ک الی ن  چگ

ی استNH3جذب  ھ کربن ر از نانولول    روی نانولولھ سیلیکون کاربید بھت
- 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       
ب ام ترکی اده ھنگ ن م سفید ای وم ف ش آلومینی شره ک دن ح ی (ش ام فارس ا ن ب

ر  با آب تولید می) قرص برنج شود کھ بھ سرعت توسط معده جذب و منج
لول رگ س ھ م د از  ب خص بع رگ ش ا و م ی24ھ اعت م ردد   س . ]24[گ

ھ  ھمچنین، این گاز، بر روی سامانھ عصبی و ریھ ر ب رده و منج ھا اثر ک
ا . ]25[شود  نفس، سردرد و تھوع مییتنگ رنج ی مصرف اشتباه قرص ب

سان ا استفاده از آن بھ قصد خودکشی، سالانھ منجر بھ مرگ ان ادی یھ  زی
ی نگلادش م د و ب ران، ھن د ای یایی مانن شورھای آس وددر ک اکنون، . ش ت

- 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 

ین، . ]26[سیلسیم قادر بھ جذب فسفین است  دانی در PH3ھمچن ر چن  تغیی
آورد و جذب این گاز  وجود نمی سولفید بھی رو   ساختار الکترونی نانولولھ

اچیز است  انو صفحھ. ]27[بر روی نانولولھ ن ورون از آن سو، ن ای ب ھ
سفین ھستند نیترید در ھنگام ناخالص ھ جذب ف ادر ب وم، ق سازی با آلومینی

 نظیر فسفین ییھا ھمچنین، افزودن فلزات واسطھ توانایی جذب گاز. ]28[
ی بھ نانولولھ د  کربنی را افزایش م ی. ]29[دھ ین، بررس ر ھمچن ای اخی ھ
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
ھ       افتن نانولول رای ی ژوھش، ب ن پ امانھدر ای د در س ھ بتوان ا ای ک  یھ
ست تھیزی اربرد داش ی ک د، بررس ر روباش الی ب ابعی چگ ھ ت ای نظری ی ھ

ی) 0،10( کربنی و سیکیلون کاربید یھا نانولولھ ستی ب ر کھ از نظر زی اث
تفاده و  سفین اس اک ف می و خطرن از س شخیص گ ذب و ت رای ج ستند، ب ھ

  .کدیگر مقایسھ شدندیھا با افتھی
  

  ھاروش انجام محاسبھ
ھ       ی نانولول رای طراح ژوھش، ب ن پ ا در ای ر ویھ ورد نظ ام   م انج

. استفاده شد انتومی، از نرم افزار کوانتوم اسپرسومحاسبات 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 
ھ این نرم PWSCFھمچنین، از رمز . کند می ارچوب نظری زار در چھ اف

الای . ]30[تابعی چگالی در پایھ موج تخت استفاده گردید  ل حجم ب بھ دلی
سیل ھای تابعی چگالی در استفاده از امواج تخت، انتخاب شبھمحاسبھ پتان

ار. از اھمیت بالایی برخوردار است سیل ب ژوھش، از شبھ پتان ن پ  در ای
   پس از .]32[ استفاده شد (LDA) و تقریب چگالی موضعی ]31[پایستھ 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ون ام آزم ا انج وج یھ ع م رژی قط ی، ان ش 50 ھمگرای دبرگ و م  ری
لول . شدنظر گرفتھھا در برای انجام محاسبھ10 × 1 × 1یکنواخت  ابرس

امل  تفاده ش ورد اس ت40م ا ثاب م ب ا  ات لول یھ ر c و a س  46/26 براب
ھ ھ. آنگستروم است ا ک ماز آنج سفین ھ ی جذب مولکول ف ھ  دف، بررس ب

اھش  ور ک ھ منظ ت، ب ھ اس ی نانولول طح داخل ھ س م ب ارجی و ھ طح خ س
   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 
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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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ھ  ی نانولول د) 10،0(یعن تفاده ش ھ. اس دا نانولول ژوھش، ابت ن پ ا در ای  یھ

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

ا مجموع شعاع(خارجی و درونی نانولولھ در فاصلھ تعادلی  ییھ و )  اتم
م ی از ات روی یک ا روب د و یھ رار گرفتن لول ق ر ابرس ھ در ھ  نانولول
ھای الکترونی نظیر ساختار در پایان، محاسبھ. شدندساختارھا دوباره بھینھ

ت الی حال واری، چگ ا،  ن ت،(DOS)ھ الی حال ا  و چگ ی، یھ  جزئ
(PDOS)اختار ر روی س ا ، ب ام و یھ ھ، انج ھی بھین اختاری وافت ای س  ھ

.  کربنی و سیلیکونی با یکدیگر مقایسھ گردیدیھا الکترونی برای نانولولھ
دE(ads) جذب یھا انرژی ھ دست آمدن ر ب ھ زی ھ،. از رابط ن رابط  در ای

ارت  ھ E(NT ‒ PH3)عب ھ نانولول وط ب رژی مرب سفین، ان ذب ف د از ج  بع
ارت  ارت E(NT)عب ھ و عب رژی نانولول ول E(PH3) ان رژی مولک  ان

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

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

کل        ھ1ش اختار بھین ی را، س ھ کربن ده نانولول ذب ش د از ج ل و بع  قب
سفین سفر ف م ف دروژن (CNT -P) از دو جھت ات م ھی  (CNT-H)  و ات

 آنگستروم 8/7ھای ساختاری نشان داد کھ قطر نانولولھ افتھی. دھد نشان می
ربن د ک ول پیون سفین - و ط از ف ذب گ د از ج ل و بع ھ قب ربن در نانولول   ک

 طول این پیوندھا بنابراین، جذب فسفین تغییری در.  آنگستروم است41/1
ھ در جدول . آورد بھ وجود نمی سفین و نانولول ین ف لھ ب رین فاص  1نزدیکت

مت  ھا نشان میافتھیاین . استآورده شده دھند کھ ھنگام جذب فسفین از س
P لھ رین فاص ھ، کمت ارجی نانولول طح خ ھ س ت در 39/3 ب ستروم اس  آنگ

مت  ام جذب از س ری Hحالی ھنگ لھ کمت . دارد) روم آنگست54/2(، فاص
مت  سفین از س ھ ف امی ک یPھنگ افھ م ھ اض ھ درون نانولول ود،  ب          ش

(CNT -P - in)ی لھ م ھ فاص سفر از نانولول رد  ، ف ستروم57/3(گی و )  آنگ
ی   ھیدروژن بھ دیواره لھ   روبروی نانولولھ نزدیک م رین فاص شود و کمت

ا  ر ب ھ براب ربن نانولول دروژن و ک ھ ھی وط ب ست84/2مرب ت آنگ . روم اس
 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
رژی       ا ان رھمیھ ده ب شان دھن ی ن ذب منف سفین و  ج ازای ف نش گرم ک

ھ ھا نشان میافتھی. ]33[نانولولھ است  ھ .دھد ک سفین درون نانولول جذب ف
ای بسیار مطلوب ل آن انحن ھ دلی ھ است ک ر از جذب روی سطح نانولول ت

رھم ھ و ب مدرون نانولول شتری از ات داد بی نش تع ا ک ھ ب ربن نانولول ای ک ھ
زان . فسفین است ھ می سفر ب م ف مت ات در ھر دو مورد، انرژی جذب از س
در ھر صورت، مقادیر . از سمت ھیدروژن استتر از جذب جزئی منفی

رژیدستکم بھ ا آمده برای ان لھیھ سفین، ی ز    جذب و فاص ھ و ف اد نانولول
سفین کنش غیرکوالانسی بین این ترکیبدھنده برھمنشان ھا و جذب پایین ف

  .]34[ کربنی است    روی نانولولھ
الی حالت2شکل        ی و چگ ھ   ساختار الکترون ای نانولول را ) 10،0(ھ

ز، . دھد می کربنی نشان    بھ نانولولھPH3قبل و بعد از جذب  خط چین قرم
  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

ھ بدون قطبش ھیپذیری است کھ نزدیک ب یافت ای حاصل از بررس ای ھ ھ
  .]35 - 37[گذشتھ است 

ان       کل ھم ھ در ش ور ک ی1ط شاھده م ر   م سفین تغیی زودن ف ود، اف ش
 نانولولھ ایجاد نکرده و گاف یھا چندانی در ساختار نواری و چگالی حالت

 کربنی قادر بھ شناسایی فسفین    بنابراین، نانولولھ.  بدون تغییر استیانرژ
ست سفین، نی ذب ف ا ج ھ ب ی نانولول یت الکترون ر خاص دم تغیی ل ع ھ دلی . ب

ت الی حال ین، چگ ا ھمچن پینیھ پین اس الا واس ق ب دیگر منطب ر یک ایین ب پ
ری در آن م، تغیی سفین ھ ذب ف د از ج ستند و بع ھ ھ ا ب یھ ود نم د وج . آی

ا بنابراین، قطبش ر ب ر و براب دون تغیی سفین، ب پذیری قبل و بعد از جذب ف
  . 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

تپایین و سمت چپ، نشاناسپین الی حال ده چگ ای اسپین دھن الا ھستند ھ . ب
 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 فسف کنش دارن
ھ ر ب اد پیاکھ منج د شیج ا نم ن آنی بییایمیون ردد یھ ابرا. گ ھ یبن ن، نانولول

ارایکربن دانیی ک رای چن داردی ب سفین ن از ف ھ ھم.  جذب گ ل در ین دلیب
   ین بررسیوان حسگر و جاذب فسفد بھ عنیکون کاربیلیادامھ، نانولولھ س

  .شد
  

   SiCNT (10,0)جذب فسفین بھ نانولولھ سیلیکون کاربید، 
ھ ساختار بھینھ4شکل        د از    شده نانولول ل و بع د را قب  سیلیکون کاربی

ی شان م سفین ن ھ. دھد جذب ف د از بھین ھ حدود بع ن نانولول ر ای ازی، قط س
ھ17/10 ت آنگستروم ب ددس ادلی .آم لھ تع سفین در فاص ول ف  سپس، مولک

عاع ی  یعنی مجموع ش ای اتم م P/H و Siھ روی ات ھ از Si و روب  نانولول
ھا یافتھ شدندگرفت و ساختارھا بھ طور کامل بھینھھای مختلف قرار جھت
ینشان ر م ھ تغیی اختار نانولول ین  داد کھ بعد از جذب فسفین، س ھ چن د ک کن
ده بپدی ام جذب ترکی ھای ھنگ ر ب ای دیگ ز  ھ د نی ھ سیلیکون کاربی نانولول

  .]17 و5،9[است مشاھده شده
ترین فاصلھ فسفین و نانولولھ، طول ھای ساختاری شامل نزدیکافتھی      
رژیSi -Cپیوند  ا  موازی با محور نانولولھ و ان شان 2جدول  جذب یھ  ن

دهداده دش ن . ان ھیای شانافت ا ن ھھ اختار نانولول ر در س ده تغیی یلیکون    دھن س
د کاربید است بھ ھ  70/1 از Si - Cطوری کھ طول پیون  آنگستروم 76/1ب

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

ھتر، نشانبسیار منفی د    دھنده جذب بیشتر فسفین بھ نانولول  سیلیکون کاربی
یدست جذب بھیھا انرژی. نانولولھ کربنی است نسبت بھ ده، منف ر از آم ت
رژی ا ان ھیھ ت ب الصدس ده از ناخ ا آم د ب وم نیتری ھ آلومینی ازی نانولول س

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

رادست جذب بھیھا ھمچنین، انرژی. باشد کاربرد داشتھ ھ آمده ب ی نانولول
آمده در نانولولھ روی دست جذب بھیھا تر از انرژیمورد بررسی، منفی

  .]27[سولفید است 
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ھ ج مشاھده می4طور کھ در شکل ھمان د از بھین ازی جذب ازشود، بع  س
مت  ھHس ھ گون سفین ب ول ف م ، مولک ھ ات ده ک کPای چرخی رین  نزدی ت
ھیدروژن    کھ فاصلھرا با نانولولھ دارد، در حالی)  آنگستروم25/2(فاصلھ

حال، انرژی جذب در این ھربھ.  آنگستروم است19/3تا نانولولھ برابر با 
ی اختار منف ر س رون ‒ 613/4(ت ت الکت سفین از ) ول ھ ف ت ک التی اس از ح

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

م د، ات م ان ا ات لھ را ب رین فاص سفین، کمت دروژن ف ای ھی ربن  ھ ای ک ھ
فاصلھ بین  کمترین).  آنگستروم9/2حدود (سیلیکون کاربید دارند    نانولولھ

 آنگستروم است، 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

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ا  ت17/3ب ستروم اس زایش .  آنگ ذب و اف اھش ج ث ک ل باع ین عوام ھم
ی    انرژی جذب در درون نانولولھ ھ سطح بیرون سبت ب د ن  سیلیکون کاربی

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

یافتھی. است نشان داده شده5بعد از جذب نانولھ، در شکل  شان م د  ھا ن دھ
ھ ھ نانولول د    ک یلیکون کاربی ھی س رژی ک نیم اف ان ا گ انا ب  08/1 رس

رژالکترون اف ان شتر از گ ھ بی ت است ک ھیول ھ نانولول وط ب ی     مرب کربن
ھدستگاف انرژی بھ. است ا یافت مآمده، ب ی، ھ ای قبل خوانی خوبی دارد ھ

اد  در نمودار مربوط بھ چگالی حالت. ]38[ ا شدت زی ی ب ا، پیک  حدود(ھ
م شاید مربوط بھ ھیبرید شود کھ مشاھده می) ولت بر الکترون188 شدن ات

P،  55/1   تا  انرژی  گاف  و بالا منتقل شده  سمت   بھ نوارھای ھدایت  
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   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(           
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   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
اختار  اف SiCNT-Hس شتر گ زایش بی ا اف ی ب دایت الکتریک اھش ھ ، ک

سفر و چنین جذبی کھ بعد از بھینھ. ھمراه استیانرژ مت ف ازی از دو س س
تھیدروژن صورت الی حال ھ، چگ ا حد  گرفت ت را ت ای ظرفی ای نوارھ ھ

ھ درون با اف. دھد زیادی در نزدیکی سطح فرمی کاھش می زودن فسفین ب
ت اھش  نانولولھ، چگالی حال ی، ک ت نزدیک سطح فرم وار طرفی ا در ن ھ

ی شان م م. دھد چشمگیری را ن ھ علاوه، ھ سیم در ب ای سیلی رازی نوارھ ت
کنش بین فسفین برھم   دھندهنوار طرفیت تا حدی از بین رفتھ است کھ نشان

ت ھ اس رژ. و نانولول اف ان زایش گ شیاف ت ن ن حال ی در ای ھ  ان م د ک دھ
از  سگر گ اذب و ح وان ج ھ عن وبی ب ایی خ د توان یلیکون کاربی ھ س نانولول

ال تر اتمجزئی در ادامھ برای بررسی. فسفین دارد ھ در  ھا و اربیت ایی ک ھ
ھ تغییر ھدایت الکتریکی نقش دارند، چگالی حالت ن نانولول ی ای  ھای جزئ
رار  ی ق ورد بررس سفین م ذب ف د از ج ل و بع ت قب ک. گرف الی 6ل ش  چگ

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

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

د نشان می ی. دھ ت منحن ھ حال وط ب مت راست مرب ای س ی  ھ ای الکترون ھ
ی اسپین  پایین و سمت چپ مربوط بھ حالتاسپین الا ھستند ھای الکترون ب

د، قطبشطبق شدهکھ چون بر ھم من ھ صفر است و ان ن نانول ذیری در ای پ
د بعد از جذب ھم بدون تغییر باقی می ان. مان کل ھم ھ در ش الف 6طور ک

ی،شود، سطوح مشاھده مشاھده می  شده در نوار ھدایت نزدیک سطح فرم
ا ھمچنین، پیک مشاھده.  اتم سیلیسیم ھستندpھای  مربوط بھ اربیتال شده ب

و الا در ن الی ب ھچگ وط ب د، مرب یلیکون کاربی ھ س ت نانولول          ار ظرفی
مت یھا کنش اتمھمبر ھ س سفین، ب د از جذب ف  سیلسیم نانولولھ است کھ بع

شده بعد نوارھای ھدایت اضافھ. یابد شده و چگالی آن کاھش میپایین منتقل
مs اتم فسفر و pھای  از جذب فسفین، مربوط بھ اربیتال دروژن  ات ای ھی  ھ

اند و آن   سیلسیم و ھیدروژن ھیبرید شدهیھا اتم p ھای د کھ با اربیتالھستن
رژی گشتھ اف ان زایش گ ھ اف ر ب رده و منج دایت ک الا ھ د را بھ سمت ب . ان

 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

   

  

    ه د
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 سیلسیم و کربن pھای  اربیتال ھای ھیدروژن با  اتمsھای  ھمچنین، اربیتال

م شانھ ھ ن د ک انی دارن ھپوش سفین درون نانولول یمیایی ف ذب ش ده ج     دھن
  .سیلیکون کاربید است

  
 گیري نتیجھ

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

اک ) 0،10 (سیلیکون کاربید می و خطرن از س ستی گ بھ عنوان حسگر زی
ت رار گرف ی ق ورد بررس الی م ابعی چگ تفاده از روش ت ا اس سفین ب      .ف

ھ ھیافت ھ نانولول سفین ب ایین ف ذب پ شانگر ج ی ن اختاری و الکترون ای س     ھ
 کربنی مطلوب تر از    ھمچنین، جذب فسفین بھ درون نانولولھ. کربنی است

الی ا. بیرون آن است واری و چگ اختار ن ر در س ز طرف دیگر، عدم تغیی
 کربنی و در نھایت گاف انرژی بعد از جذب فسفین بھ    ھای نانولولھ حالت

ایی    دھد کھ نانولولھ سطح و درون نانولولھ نشان می ھ شناس ادر ب ی ق  کربن
در . گاز فسفین با تغییر در خاصیت الکترونی و حتی مغناطیسی آن نیست

 کربنی با سیلیکون در نانولولھ سیلیکون    سازی نانولولھ ناخالصادامھ اثر
ت رار گرف ی ق ورد بررس سفین م از ف ایی گ ذب و شناس رای ج د ب . کاربی

رژی ھ ان ذب ب ای ج تھ ھ دس سفین ب ذب ف رژی ج شتر از ان سیار بی ده ب آم
ساختار ھندسی نانولولھ بعد از جذب دچار تغییراتی .  کربنی است   نانولولھ

رژی آن از شود می ھ حدود08/1 و گاف ان رون1/ 6 ب زایش  الکت ت اف ول
ا البتھ قطبش. یابد می ر ب ر براب دون تغیی پذیری قبل و بعد از جذب فسفین ب

شانگر  ھای مربوط بھ چگالی حالتیافتھ. ماند صفر باقی می ی ن ای جزئ ھ
الھمبر ین اربیت ای  کنش ب الpھ سفر و اربیت ای   ف سیم در pھ ربن و سیل  ک
- بنابراین، یافتھ. ھاستکنش شیمیایی بین این ترکیبھمون نانولولھ و بردر

ھای کربنی توانایی کمی در جذب مولکول  ھا نشان داد کھ گرچھ نانولولھ
ربن دن ک ایگزین ش ا ج ی ب د ول سفین دارن ھ  ف یلیکون در نانولول ا س ا ب ھ

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

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