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 ینانولوله ها یریپذ تیبهبود حساس ینقص دوگانه بر رو ریتاث ینظر یبررس

 DFT یبا استفاده از روشها HCNنسبت به جذب  یدیتریبورن

 *آیدین بهرامی
 دانشکده شیمی ،دانشگاه ارومیه ،ارومیه

 17/06/98تاریخ پذیرش:            12/05/98تاریخ تصحيح:               20/04/98تاریخ دریافت: 

 هچکيد

( نسبت به جذب گاز BNNTs) یدیتریبورن افتهیساختار رییخالص و تغ ینانولوله ها یبر رو *M06/6-31Gدر سطح  یچگال تیتابع یمحاسبات تئور

HCN تر نسبت به  قیعم دیقرار گرفته است. به منظور به دست آوردن د یمورد بررس یریپذ تیو سطح حساس یکیالکترون اتیخصوص یبه منظور بررس

به دست آمده، برهمکنش  جیموضوع پرداخته شده است. مطابق نتا نیبه ا یو الکترون یمختلف  ساختار ینانولوله، از جنبه ها یجذب گاز بر رو یایزوا

HCN له نانولو یگاف انرژ زانیمحسوس در م رییشود. عدم تغ یآن نم ییدر ساختار و رسانا یریچشمگ ریینانولوله خالص منجر به تغ یبا سطح خارج

 گاهیدو جا رییکه اعمال نقص همزمان تغ یکند.  در حال ینم ریرا امکان پذ HCNآن به عنوان سنسور جاذب گاز  یجذب، معرف ندیخالص پس از فرا

 شکنوا زانیخواهد شد نه تنها م ادیمخالف  گاهیکه از آن به اعمال  نقص دوگانه جا یحلقه شش ضلع یهم بر رو یروبرو تیدر موقع Nو  B یاتمها

 یم شیافزا یریبه طرز چشمگ زیجذب گاز توسط نانولوله ن یریپذ تیکند بلکه حساس یملموس م ریینسبت به سطح  را دستخوش تغ HCN یریپذ

 .ابدی

 .یچگال تیتابع یمخالف، تئور گاهی، نقص دوگانه جاHCN د،یترینانولوله بور ن :کلیدی کلمات

 مقدمه-1

سنتز منحصر به فرد و  یروش ها لیاز نانوساختارها به دل یدیبه عنوان دسته جد (BNNTs) بور دیترین ینانولوله ها رایاخ

 یشیو گرما ییایمیها از لحاظ ش BNNT نکهی[. با توجه به ا2-1خواص شگفت آور، توجهات را به سمت خود جلب کرده اند ]

از  یدر ساخت برخ یارزشمند یکاربردها ،یمعدن یهانانولوله  نیهستند، ا (CNTs) وارهیتک د یکربن یاز نانولوله ها دارتریپا

 کرده است. دای[ پ4، 3]به کار می روند خطرناک و با درجه حرارت بالا  یها طینانودستگاهها که در مح

ذف ح یمنجر به توسعه مواد حساس به گاز و دستگاه ها ،یقاتیتحق یها نهیزم نیاز مهمتر یکیو کنترل گاز به عنوان  ظارتن

در گسترده ای  قاتیواکنش بالا، نانولوله ها موضوع تحق یرونی[. به علت داشتن سطح ب7-5شود ] یخطرناک م ییایمیمواد ش

بوده اند.  در دهه گذشته یسم یحذف گازها ایو  دروژنیه یساز رهیذخ گاهدست دیتول ،یگاز یمطالعات حسگرها نهیزم

 باشد. تاکنون جذب  جذاب اریتواند بس یروشن کردن خواص آنها م یک، براخطرنا یو گازها BNNTs نیمطالعه برهمکنش ماب
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به  (HCN) دیانیدروژن سیه .[8]قرار گرفته است  یمورد بررس  BNNTبا  O2Hو  2H ،2N ،2Oد چندگانه مانن یمولکول ها

 تیمختلف از اهم یها طینظارت و کنترل آن در مح نیمرگبار است. بنابرا اریبس واناتیانسان و ح یبرا یگاز سم کیعنوان 

پاسخ  ریکه به دو سوال ز میهست نیقه مند به اعلا ی[. در پژوهش حاضر، ما به صورت محاسبات9برخوردار است ] یا ژهیو

 یم ایآ نصورت،یا ری( در غ2داد؟ ) شنهادیپ HCNسنسور بالقوه جاذب گاز   کیتوان به عنوان  یرا م BNNT ای( آ1: )میده

 م؟یکن یمعرف HCNها نسبت به جذب گاز  BNNT تیبهبود حساس یرا برا یدیروش جد میتوان

 روش های محاسباتی-2

،  با استفاده از HCNآنها در حضور  های قرارگرفته و کمپلکس یو تحت نقص ساختار (BNNT)خالص  یدیتریله بور ننانولو

. استشده  سازی نهیبه  Gaussian 09افزار مرو با استفاده از ن 31g (d)-6 هیو مجموعه پا M06 تیو استفاده از تابع DFTروش 

ساختار انجام گرفته  نیدارتریپا یبر رو DOS زیآنال ،یساز نهیبا به کسانی تیمحاسبا سطح در فرکانس، محاسبات انجام از پس

آنها مورد استفاده قرار  لیو تحل زهاینالآ جیبه منظور به دست آوردن نتا GaussSumو  Gauss View 6.0 یاست. نرم افزارها

 گرفته اند.

 و بحث نتایج-3

مربوط به  DOSاشاره شده و نمودار  یشده با استفاده از متد محاسبات نهیهخالص ب یدیتری( نشان دهنده نانولوله بورن1شکل )

فعال مربوط به  تیباشد. دو سا یم Å 6.22و قطر  Å 17.13( با طول 8،0) گزاگیشکل، نانولوله از نوع ز نیآن است. مطابق ا

در شکل مشخص است. باندگپ به  ددهن یم لینانولوله را تشک ییساختار نها Å 1.45به طول  یوندیکه با پ Nو  B یاتمها

 به دست آمده است. eV 5.38 برابر DOSساختار مطابق نمودار  نیا یدست آمده برا

  

 مربوط به آن.  DOSو نمودار  BNNTساختار بهینه شده نانولوله خالص  -1شکل 

قرار گرفته بر  Bو  N یتهایموقع یبر رو Nو  Hمولکول از هر دو سمت  نی، اBNNT یبر رو HCNجذب گاز  یمنظور بررس به

جذب  یانرژو فرکانس قرار گرفت.  یساز نهینسبت به سطح، تحت انجام محاسبات به Å 2.3 یسطح نانولوله از فاصله عمود

(adEگاز بر رو )شود: یمحاسبه م رینانولوله با استفاده از رابطه ز یسطح خارج ی 

(1)                                                               (HCN) totE -(BNNT)  totE -(HCN/ BNNT)  tot= E adE 
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 ( گزارش شده است.1در جدول ) BNNTنانولوله  یبر رو HCNبه دست آمده از جذب  جینتا

و  HOMO هایدر فاصله تراز شیسبب افزا تروژن،یو ن دروژنیه تیاز هر دو موقع HCNبه دست آمده، جذب گاز  جیمطابق نتا

LUMO  هایتراز یاختلاف انرژ یبررس شده است. %10به اندازه HOMO   و LUMO در حالت خالص و پس از جذب نشان

 گر،ید یاست. به عبارت افتهی شیافزا LUMOکاهش و سطح تراز  HOMOسطح تراز  ،یجذب تیکه در هر دو موقع دهد یم

 یخصلت فلز زانیکاهش م جهیودر نت یگپ انرژ شیپس از جذب، سبب افزا یانرژ زانیم شیدر اثر افزا LUMOتراز  یداریناپا

  یبجذ تیدر هر دو موقع وندیپ یانرژ ریمقاد نیبا نمونه بدون برهمکنش آن است. علاوه بر ا سهیدر مقا HCNنانولوله جاذب  

 BNNT یبر رو HCNو از نوع واندروالس جذب  فیضع اریدهنده برهمکنش بس ه دست آمده نشانب kCal/mol 3 که از مرتبه

آنگستروم به دست  2.80برابر N(HCN)…B(BNNT) وندیو طول پ 2.31برابر با  H(HCN)…N(BNNT) وندیاست. طول پ

در  Nو  B یاتمها گاهیدو جا رییضعف، نقص همزمان تغ نیلبه بر ااست. به منظور غ یوندیپ یها یآمده که در تطابق با انرژ

و انجام محاسبه فرکانس به منظور  یساز نهیدر ساختار اعمال شده و پس از به یحلقه شش ضلع یهم بر رو یروبرو تیموقع

و  دروژنیه تیوقعاز هر دو م HCNجذب  ندیاست، تحت انجام فرا یانرژ هیمربوط به حالت پا ییساختار نها نکهیا دییتا

است که  یحالات مختلف جذب، مربوط به زمان نیاز ب تیوضع نیدارتریبه دست آمده پا جیقرار گرفت. مطابق نتا تروژنین

برهمکنش و نمودار  نیا، 2شود. شکل  یوارد برهم کنش م افتهیموضع  رییتغ Bخود با اتم  تروژنیاز سمت اتم ن HCN ولمولک

DOS  دهد.  یممربوط به آن را نشان 

  

تحت  BNNTدر پایدارترین موقعیت بر روی نانولوله  HCNساختار بهینه شده جذب گاز  -2شکل 
 مربوط به آن.  DOSنقص و نمودار 

 

 

 BNNT روی بر HCN جذب باندگپ انرژی و LUMO-HOMO انرژی، )bE(( مقادیر انرژی کل، انرژی پیوند 1جدول 

Structure Total energy (a.u) (kCal/mol)bE HOMO(eV) LUMO(eV) (eV)gE %gE ∆ 

Pure BNNT(8,0) -5108.7501 - -6.98 -1.6 5.38 - 

HCN(H)+BNNT -5202.1132 -3.33 -7.08 -1.15 5.93 10 

HCN(N)+BNNT -5202.1130 -3.20 -6.89 -0.96 5.93 10 
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 اریبرهمکنش بس کی جادیآنگستروم به دست آمده که نشانگر ا 1.47برابر  N(HCN)…B*(BNNT)  وندیشکل، طول پ مطابق

به دست آمده است. نمودار  وندیصحت طول پ دیمو kCal/mol 43-36در حدود  وندیپ یاست. انرژ ییایمیش وندیاز نوع پ یقو

DOS جاذب  ساختارهومو و لومو  یتالهایارب نیب یاختلاف انرژHCN را برابر eV 4.74 با باند گپ  سهیکه در مقا دهدیم نشان

در حدود  یرییاست تغ eV 3.17 که برابر گاهیدو جا رییقرارگرفته تحت نقص همزمان تغ BNNTساختار  یبه دست آمده برا

حاصل شده که  ،یانرژ زانیم شیافزا لیبه دل HCNپس از جذب  LUMOتراز  یداریدر اثر ناپا ر،ییتغ نی. ادهدینشان م 50%

با نمونه بدون  سهیدر مقا HCNنانولوله جاذب   یخصلت فلز زانیکاهش م جهیودر نت یگپ انرژ زانیم شیسبب افزا

عامل  HCNنانولوله تحت نقص قرار گرفته  و  نیب ییایمیو از نوع ش یقو وندیپ جادیا ن،یبرهمکنش آن شده است. علاوه بر ا

 یبالا یانرژ لیحال به دل نیبا ا نانولوله شده است. یکیخواص الکتروندرملموس  رییاست که موجب تغ تیحساس شیافزا گرید

در  رییتغ زانیم نیحال ا نی. با اابدی یم شیواجذب افزا یگرفته و زمان لازم برا انجام یجذب، عمل واجذب مولکول به سخت

gE دهش یساختار دستکار توانیکه م ستا یبه اندازه ا BNNT  سنسور بالقوه جاذب گاز  کیرا به عنوانHCN نمود. یمعرف 

 گیرینتیجه-4

( با استفاده از Anti-antisite) یگاه مخالفجاخالص و تحت نقص دوگانه  BNNTبر روی  HCNدر این پژوهش، جذب 

محاسبات تئوری تابعیت چگالی مورد آزمایش قرار گرفته است. نتایج به دست آمده نشان می دهد که نه تنها جذب مولکول 

HCN  بر رویBNNT ا بسیار ضعیف و از نوع واندروالس است بلکه نمی تواند به طور قابل توجهی خواص الکترونیک نانولوله ر

بر روی سطح خارجی  B-Bنیز تغییر دهد. با این حال، نتایج به دست آمده اثبات می کنند که اعمال نقص دوگانه همزمان 

BNNT  می تواند به طور قابل توجهی واکنش پذیری و حساسیتBNNT  به جذبHCN که میتوان  را افزایش دهد. به طوری

معرفی نمود. نتایج به دست آمده می تواند بینش ما را نسبت به  HCN ساختار جدید را به عنوان سنسور بالقوه جاذب گاز

 .افزایش دهد HCNو مشتق تحت نقص همزمان قرار گرفته آن، به عنوان جاذب های مناسب گاز  BNNTطبیعت 
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