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 روش های آلومينيوم نيتريد برمبنایبرروی نانوصفحه بررسی نظری جذب فرمالدهيد

 Gaو Bکردن عناصر مطالعه اثردوپه و  DFTهای

 *ابراهيم نعمتی کنده، مريم جلالی
 ایران ارومیه، ارومیه، دانشگاه شیمی، دانشکده فیزیک، شیمی روهگ

 23/05/99تاریخ پذیرش:            19/05/99صحيح:تاریخ ت              8/04/99: تاریخ دریافت

 چکيده

 عرامیی طراحی سنسورهای حساس به گرروه ، بنابراینهای آلدهیدی هستندهای صنعتی و طبیعی و دسته وسیعی از مواد آلی دارای گروهبسیاری از دارو

هرای هد. به همین دلیل در این کار پژوهشی خاصیت سنسروری صرف هگیری کمی و کیفی این مواد ارائه دتواند کمک شایانی برای اندازهآلدهیدی می

مورد مطالعه قرار گرفت. بره ایرن  فرمالدهیدبرای جذب  Gaیا  Bهای آلومینیوم نیترید دوپه شده با عناصر خالص و نانوصف ه نانومتری آلومینیوم نیترید

 به همرراههای آلومینیوم نیترید لدهید روی نانوصف هفرماای بررسی ن وه جذب های چگالی تابعی برمنظور م اسبات مکانیک کوانتومی بر مبنای روش

لرویی   براز -کنش اسیددهد که برهمانجام گرفت.  نتایج حاصل نشان می مولکولیهای بینکنشبرهمبرای درک عمیق تر  NBO وAIM م اسبات 

باعث ایجاد پیونرد  Gaدر نانو صف ه دوپه شده با  Gaیا اتم  Bو دوپه شده با  صخال آلومینیوم نیترید از نانوصف ه Alو O2CHاز مولکول  Oبین اتم 

تواند بره عنروان یرک می نانوصف ه های مورد مطالعهروی  O2CHگردد. به عبارتی جذب شیمیایی می O2CHو هانانوصف هشیمیایی نسبتا قوی بین 

 گیری کمی وکیفی مواد شیمیایی دارای گروه عامیی آلدهیدی به کار گرفته شود.های جدید و با دقت بالا در اندازهعامل مؤثر در طراحی سنسور

 .AIM ،NBOآلومینیوم نیترید، فرمالدهید، تابعی چگالی،  :کليدی کلمات

 مقدمه-1

ن های غیرکربنی انجام شده که خواص الکترونی درونی ایهای کربنی، تحقیقات بسیاری بر روی نانولولهپس از کشف نانولوله

که یک ترکیب دوتایی ساخته شده از  (AlNNT)های آلومینیوم نیترید ترکیبات را مشخص کرده است. در این میان نانولوله

 نیترید آلومینیومهای . نانولوله]1،2 [اند، بسیار مورد توجه قرار گرفتهمسایه کربن در جدول تناوبی هستنده 5و3عناصر گروه 

. آلومینیوم نیترید یک ]4[سنتز شدند  2003و سپس در سال  ]3 [بینیت نظری پیشبه صور 2002نخستین بار در سال 

های ها خواص فیزیکی بهتری نسبت به نانولوله. این نوع نانولوله]5[باشد می eV 6.2هادی با شکاف انرژی پهن در حدود نیمه

-مواد شده است. از جمله خواص فیزیکی آنها میکربنی دارند که این خواص ویژه موجب افزایش روزافزون مطالعه بر روی این 

مقاومت در مقابل خوردگی و مقاومت مکانیکی بالا اشاره کرد.  توان به مقاومت در مقابل اکسایش، دمای ذوب بالا، سختی و

ا را از ها است که آنه، دو خاصیت برجسته این نانولولهنها و خنثی بودن از لحاظ شیمیاییهمچنین پایداری گرمایی بالای آ

 .]6،7[های کربنی متمایز کرده است نانولوله
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ید اولین بار توسط دانشمند هیدها است. فرمالدهترین عضو گروه آلدساده بوده ورنگ با بوی تند ، گازی بی(O2CH) یدهفرمالد

. ]8 [شودایجاد می کربنآسانی از احتراق ناقص ترکیبات حاوی به گازکشف شد. این  1859 سال در الکساندر باتلر روسی به نام

، دود حاصل از اگزوز اتومبیلها و دود همچنینشود. ید وارد جو میهی از فرمالدسوزی جنگلها، حجم زیاددر دود حاصل از آتش

، یدهگلوتارآلدهای طبی همانند همچنین بسیاری از ترکیبات شیمیایی و دارو .ید هستندهسیگار هم دارای مقادیری فرمالد

گیری یا جذب این مواد نابراین امکان اندازهبه عاملی آلدهیدی یا کتونی هستند. و ... حاوی گرو استرپتومایسین، سینامالدهید

گیری کمی و کیفی تواند راهگشای مناسبی در اندازهنیترید میهایی همانند نانوصفحات آلومینیومشیمیایی بر روی نانوجاذب

برای  (DFT) های چگالی تابعیمحاسبات مکانیک کوانتومی بر مبنای روش. به همین دلیل در این کار پژوهشی این مواد باشد

 (AIMنظری اتم در مولکول ) همچنین محاسبات .های آلومینیوم نیترید انجام گرفتبررسی نحوه جذب آلدهید روی نانوصفحه

 .به کار گرفته شد های بین مولکولیکنشطبیعت برهمبرای درک عمیق تر ( NBOطبیعی ) پیوند هاینظریه اوربیتال و

 های محاسباتیروش -2

  Ga بها شهده(، آلومینیهوم نیتریهد دوپههAlN(B))  Bشهده بها(، آلومینیوم نیترید دوپههAlNخالص ) یوم نیتریدنانوصفحه آلومین

()Ga(AlNو کمپلکس )های این نانوصفحه( ها با فرمالدهیدO2CHبا بهه کهارگیری شهرایط مهرزی دوره ) ای)PBC)  و بهه روش

DFT  با استفاده از تابعیPBE-PBE  31-6با مجموعه پایهg (d) افزارمو با استفاده از نر Gaussian 16 ]9[ و  شهده سهازیبهینهه

-مبها اسهتفاده نهر NBOروی پایدارترین ساختارها از نظر انرژی انجام گرفته است. آنالیز  ]11[ AIMو  ]NBO ]10سپس آنالیز 

ه اسهت. بهرای انجهام ایهن دو آنهالیز صهورت گرفته ]13[ Multiwfn3.4افهزار با استفاده از نهرم AIMو آنالیز  ]NBO6 ]12افزار 

ههای اتهم PBCواحد کسترش یافته و با برداشتن شهرایط  3در دو جهت فضایی به اندازه  PBCساختارهای بهینه شده با اعمال 

 ای انجام گرفت.محاسبات انرژی روی چنین ساختارهای گسترده AIMو  NBOانتهایی با هیدروژن پر شده و برای انجام آنالیز 

 گیریث و نتیجهبح-3

 بهينه سازي و بررسي پارامترهاي انرژي -1-3

 g31-6PBE/-PBE*بهینه شده در سطح نظهری  O2nanosheet/CHهای و کمپلکس AlN های( نشان دهنده نانوصفحه1شکل )

زی طهول ینهه سهاهاست. در این شکل دیده میشود که پس از ب AlN دهید بر روی نانوصفحهلهای متفاوت جذب فرماو موقعیت

گهزارش شهده در منهابس اسهت.  ]Å 2/1 ]14بدست آمد که کاملا در توافهق بها مقهدار تجربهی  Å 818/1به اندازه  Al-Nپیوند 

 بدست آمده است.  Å 59/12برابر  16N16Alینه سازی برای ههمچنین طول و عرض نانوصفحه دوبعدی بعد از ب
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 .*PBE-PBE/6-31gسطح نظری  های بهینه شده درها و کمپیک نانو صف ه (:1) شکل

، ضلعی: موقعیت جذب در مرکز ششT1̶ ند:به صورت زیر هست AlNروی ید برای جذب فرمالده چهار موقعیت جذب متفاوت

T2 موقعیت جذب روی اتم :Al ،T3 موقعیت جذب روی اتم :N  وT4 موقعیت جذب روی پیوند :Al̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶̶-N. 

سازی شد. به این بهینه 4T-1Tهای مختلف نیز از موقعیت O2CHبا  Ga(AlN( و AlN)AlN ،)Bهای صفحههای نانوکمپلکس

سازی شده و پایدارترین بهینه 4T-1Tهای از سطح نانوصفحه در هریک از موقعیت ~Å 2.5در فاصله عمودی  O2CHمنظور 

 نشان داده شده است. (1)در شکل سازی بعد از بهینههای ممکن حالت

 :تواند به صورت زیر محاسبه شودها میصفحهگاز بر روی سطح بیرونی نانو )adsE (جذبکل انرژی 

ads /gas gas( )sheet sheetE E E E             (1) 

های صفحهنانو کلی انرژی دهندهنشان به ترتیب gasE و O2nanosheet/CH ،sheetEکمپلکس  کل انرژی gassheetE/ که در آن،

در ساختار نانوصفحه و مولکول  یهمچنین بعد از جذب گاز روی نانوصفحه تغییرات فیزیک. استخالص و مولکول گاز  خالص

تغییر  انرژیو  )intE (کنشبرهمانرژی  دو بخشتوان به را می )adsE( تغییرات انرژی کل فرایند جذببنابراین افتد. اتفاق می

 رود:بکار میها معادلات زیر برای محاسبه این سهم بندی کرد.تقسیم )defE( شکل

ads int defE E E              (2) 

int /gas in complex gas in complex( )sheet sheetE E E E             (3) 

gas

def def def in complex pristine gas in complex isolated gas( ) ( )sheet

sheet sheetE E E E E E E            (4) 

in که در آن complexsheetE و gas in complexE کمپلکسها و گاز در نانوصفحهانرژی  رتیببه ت O2CHnanosheet/ ستا. 
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 ( گزارش شده است.1صفحه های مورد اشاره در جدول )نتایج حاصل از جذب فرمالدهید بر روی نانو

HOMO (H(: مقادیر سطح انرژی اوربیتال 1جدول )
LUMO (L( ، انرژی اوربیتال 

(( ، انرژی جذب HLG(فاصیه باندگپ  ( ،
adsE(  انرژی ،

(کنشبرهم
intE( انرژی تغییرشکل ،)

dE( ( پتانسیل شیمیایی ،( سختی شیمیایی ، ) و )الکترون( خواهی بر اساس )eV. 

      
intE  

dE  adsE  HLG L
 H

 cite system 

4.588 1.525 -3.740 - - - 3.049 -2.216 -5.265 Cell 

AlN 

15.163 0.663 -4.484 -0.765 0.142 -0.623 1.326 -3.821 -5.148 T1 

15.816 0.642 -4.505 -0.765 0.142 -0.624 1.283 -3.863 -5.146 T2 

15.159 0.663 -4.484 -0.765 0.142 -0.623 1.327 -3.821 -5.148 T3 

15.163 0.663 -4.484 -0.766 0.142 -0.624 1.326 -3.821 -5.148 T4 

4.524 1.523 -3.712 - - - 3.047 -2.189 -5.236 Cell 
AlN(B) 

16.373 0.624 -4.520 -0.834 0.103 -0.731 1.248 -3.896 -5.143 complex 

4.696 1.510 -3.766 - - - 3.021 -2.256 -5.277 Cell 
AlN(Ga) 

11.065 0.846 -4.326 -0.646 0.080 -0.566 1.692 -3.481 -5.172 complex 

 )LUMO )HLGو HOMOهای فاصله تراز AlNروی نانوصفحه  O2CHبا جذب شدن مولکول دهد که نتایج حاصل نشان می

است. البته تفاوت بسیار کمی بین  2Tقعیت از مو O2CHکاهش مربوط به جذب مولکول  میزان کاهش یافته است. بیشترین

 شود.دیده می T1-T4چهار موقعیت 

حالت کمپلکس خالی با  نانوصفحهدر  LUMO و HOMO هایبررسی تفاوت مشاهده شده بین سطح انرژی تراز

O2nanosheet/CH، دهد که سطح تراز نشان میHOMO حالت  در -148/5 خالی به مقدار نانوصفحهدر  -265/5 از مقدار

 -821/3 به میزان -216/2 مقدار انرژی نانوصفحه خالی ازدر  LUMO یابد. در حالیکه ترازافزایش می O2CH/AlNکمپلکس 

باعث  LUMOشود که پایدار شدن تراز کاهش یافته است. به عبارتی دیده می T2در حالت  -863/3 و T1,T3,T4در سه حالت 

 میزان خاصیت فلزی جاذب و مولکول در مقایسه با جاذب خالص است.ودر نتیجه افزایش  HLGکمتر شدن فاصله 

-( است ودر نتیجه موجب افزایش الکترونη( و کاهش سختی شیمیایی )μمتناسب با کاهش پتانسیل شیمیایی ) HLGکاهش 

-دیده می T1-T4های جذب شود تفاوت بسیار اندکی بین این مقادیر در مورد موقعیتگردد. چنانچه دیده می( میωخواهی )

های برای هیچ کدام از موقعیت AlNنانوصفحه  روی O2CHتوان گفت که ارجحیت خاصی برای جذب شود. و بر همین مبنا می

 برقرار نیست. T1-T4جذب 

توان نتیجه گرفت می Ga و Bخالص ودوپه شده با  AlNروی نانوصفحه  O2CHاز مقایسه جذب و (( 1باتوجه به نتایج جدول)

 AlN(B) در HLGباشد. زیرا اولاً فاصله می AlN(Ga)خالص و آن هم بیشتر از  AlNبیشتر از  AlN(B)پذیری ن واکنشکه میزا

 و در نتیجه میزان خاصیت فلزی جاذب و مولکول دربوده ( کمتر 692/1) AlN(Ga) ( و~32/1خالص )AlN از ( 248/1)

)B(AlN  ًبیشتر است. ثانیاadsE برای )B(AlN (731/0-)   ازAlN و (-624/0) خالص )G(AlN (566/0- ) بنابراین. استبیشتر 
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که  adsE مقادیر محاسبه شده برایقابل ذکر است که، وجود دارد.  B(AlN( و نانو صفحه O2CHتری بین جذب شیمیایی قوی

عمدتاً دارای ماهیت ها و نانوصفحه O2CHایجاد شده بین  برهمکنشکه  دهدنشان میاست  eV 5/0 از بیشترمنفی و همگی 

 شیمیایی هستند.جذب 

 در AlN(B)  ،AlN(Ga)خالص، AlNدر نانو صفحه  T1-T4های محاسبه شده برای موقعیت (DOS) یهاچگالی حالت طیف

  ( نشان داده شده است.2در شکل ) nanosheet/gasهای کمپلکس

  

  

  

 AlN(Ga)و   AlN(B)و T1-T4عیت ( برای چهار موقDOSهای چگالی حالت ): طیف(2) شکل

توان گفت که باشد. به عبارتی میکاملاً در توافق با نتایج آنالیز انرژی می T1-T4برای هر چهار موقعیت  DOSساختار یکسان 

همچنین در  وجود ندارد. 4T-1Tهای برای هیچ کدام از موقعیت AlNروی نانوصفحه  O2CHهیچ ارجحیتی برای جذب شدن 

شود که که دلیل کاهش باند گپ در حالت در ناحیه باند گپ دیده می O2CHمربوط به  LUMOاوربیتال ا مشارکت هاین شکل

 نسبت به حالت خالص است. O2CHsheet/nanoکمپلکس 

 بررسي مرتبه و طول پيوند -2-3

محاسبه شده به روش  های مختلف به همراه مرتبه پیوندهایو نانوصفحه O2CHطول پیوندهای مربوط به بر همکنش بین 

-( نشان می1آنالیز مرتبه و طول پیوندها و نتایج نشان داده شده در شکل )شده است.  گزارش (2) ( در جدولWBOوایبرگ )

Ga-)یا  O-Al ( با ایجاد پیوند قوی بینGa شده بادوپه AlN)و AlNهای بر روی نانوصفحه O2CHدهد که جذب شدن مولکول 



 جلالي و نعمتي کنده                     .   و ..  DFTهاي روش هاي آلومينيوم نيترید برمبنايبرروي نانوصفحه بررسي نظري جذب فرمالدهيد

63 

Oقرار گرفته در موقعیت اورتو نسبت به ( وپیوند هیدروژنی ب( ین نیتروژنAl  یاGa  متصل بهOو هیدروژن مولکول ) O2CH 

)قرار گرفته در  Al و Oجذب مولکول از طریق ایجاد پیوند قوی بین   Bشده بادوپه AlNگیرد. در حالی که در مورد صورت می

ورت ص O2CH( وهیدروژن مولکول Bه در موقعیت متا نسبت به)قرار گرفت N( و پیوند هیدروژنی بین Bموقعیت متا نسبت به 

از بالا به پایین تمایل برای جذب  AlNدر نانوصفحه  IIIکردن عناصر گروه شود که در اثر دوپهنتیجه دیده میگیرد. درمی

 کند.کاهش پیدا می O2CHمولکول 

در  Gaو  AlN(B)و  AlNدر  Alنشان دهنده  O2et/CHnanoshe. Xهای (: طول و مرتبه پیوند م اسبه شده برای کمپیک 2جدول )
AlN(Ga) .است 

 
 (Åپیوند ) طول

 
 (WBO) مرتبه پیوند

 X-O H-N موقعيت جذب
 

X-O H-N 

T1 2.094 2.545 
 

0.195 0.009 

T2 2.081 2.556 
 

0.198 0.009 

T3 2.095 2.545 
 

0.195 0.009 

T4 2.095 2.544 
 

0.195 0.009 

AlN(Ga)/CH2O 2.257 2.581 
 

0.174 0.009 

AlN(B)/CH2O 2.086 2.515 
 

0.201 0.006 

 الکتروني پذیرنده هبررسي پيکربندي الکتروني براي دهنده -2-3

در  )2E(ها کنشهمراه با انرژی این برهم NBOنتایج آنالیز پیکربندی الکترونی برای دهندههپذیرنده الکترونی حاصل از روش 

 اند.ها از لحاظ انرژی گزارش شدهکنشترین برهممهمتنها ت. در این جدول گزارش شده اس (3جدول )

 (LP)های غیرپیوندی مربوط به جفت الکترون T1-T4های ها برای کمپلکسکنشترین برهمکه قوی دهدان می( نش3جدول )

باشد. همچنین وجود رنده میبه عنوان گی Alروی اتم  LP*های از نوع  NBOبه عنوان دهنده و  O2CHاز مولکول  Oاتم 

( قابل استنباط است. در مورد ساختار AlN)از نانوصفحه  N( وO2CH)از مولکول  Hکنش از نوع پیوند هیدروژنی بین برهم

به عنوان گیرنده(  Alبه عنوان دهنده و Oباز لوئیس )بین اتم هکنش قوی از نوع اسیدنیز وجود برهم Bشده با نانوصفحه دوپه

-به عنوان اسید لوئیس عمل نمی Bشود که در این مورد اتم دیده می همچنینقابل مشاهده است. T1-T4 اختارهای همانند س

تر بودن شعاع اتمی توان دلیل این امر را به کوچککند. میمجاور را برای پذیرش نقش اسید لوئیس تقویت می Alکند بلکه اتم 

B نسبت به Al مشارکت اتم ر مورد پیوند هیدروژنی، اما د ر پذیرش نقش اسید لوئیس نسبت داد.و در نتیجه توانایی کمتر آن د

B های طبیعی پیوندی از نوعلبیتااستفاده از اور با BD(B-N)  به عنوان دهنده بهBD*(C-H)  علاوه بر موارد به عنوان پذیرنده

 Ga، خود اتم Bشود که برعکس مورد مشاهده می  Gaشده با. ولی در مورد نانوصفحه دوپهقابل مشاهده استذکر شده در بالا 

 Gaخود به سمت اتم  Oاتم  طرفباز لوئیس از -کنش اسیدبا ایجاد برهم O2CHکند و مولکول نقش اسید لوئیس را ایفا می

یی بیشتر است توانا Al از Ga توان گفت چون شعاع اتمی شود. در این مورد نیز میروی سطح نانوصفحه دوپه شده جذب می
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)از  N( با اتم  O2CH)از مولکول  Hدارد. وجود پیوند هیدروژنی بین اتم  Alبیشتری برای ایفای نقش اسید لوئیس نسبت به 

 نانوصفحه( نیز در این مورد قابل استنباط است. 

 )2E(ها کنشهمراه با انرژی این برهم NBOپذیرنده الکترونی حاصل از روش ر (: پیکربندی الکترونی برای دهنده3جدول )
System Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E2(kcal/mol) 

  LP(O) LP*(Al) 41.32 

T1 LP(N) BD*(C—H) 0.98 

  BD(C—H) BD*(Al—N) 0.42 

  LP(O) LP*(Al) 42.86 

T2 BD(Al—N) BD*(C—H) 1.66 

  BD(C—H) BD*(Al—N) 0.38 

 

LP(O) LP*(Al) 41.39 

T3 BD(Al—N) BD*(C—H) 1.61 

  BD(C—H) BD*(Al—N) 0.41 

  LP(O) LP*(Al) 41.32 

T4 BD(Al—N) BD*(C—H) 1.71 

 

BD(C—H) BD*(Al—N) 0.43 

  LP(O) LP*(Al) 42.58 

AlN(B)/CH2O BD(B—N) BD*(C—H) 0.59 

  BD(Al—N) BD*(C—H) 0.59 

 

LP(O) LP*(Ga) 32.99 

AlN(Ga)/CH2O LP(N) BD*(C—H) 0.98 

  BD(C—H) BD*(Al—N) 0.27 

 AIMنتایج آناليز -3-3

ماهیت هایی ارزشمند برای مطالعه را( ابزρ(r)با استفاده از آنالیز چگالی الکترونی ) (AIMنظریه کوانتومی اتم در مولکول )

تواند در ی میی بحرانی دانسیته الکترونبر اساس این نظریه یک نقطه .]11[ دهدارائه میهای بین مولکولی پیوندها و برهمکنش

گیرد. در آنالیز توپولوژی، قرار می(CCP) و قفس  (RCP)، حلقه (BCP)، پیوندی (ACP)ی بحرانی اتمی چهار طبقه نقطه

-کنشبندی و شناسایی انواع مختلف برهم( نقش مهمی در تقسیم∇ρ2)r(و لاپلاسین چگالی الکترونی ) r(ρ)()چگالی الکترونی 

( به عنوان a.u −110.)دارای بزرگی  r(ρ(ومقادیر بزرگ  ∇ρ2)r(با مقادیر منفی  BCPکنند. یک فا میهای شیمیایی یا فیزیکی ای

 شود.کنش از نوع کوالانسی )اشتراکی( در نظر گرفته مییک برهم

کی )که اشتراغیرهای بندیهای پیوندی را در دستهکنشتوان برهمدارای مقادیر مثبت باشد می ∇r(ρ2(همچنین در حالتی که 

تعادل بین در این حالت بر اساس نظریه ویریال کوانتومی بندی کرد. های یونی و واندروالسی است( نیز طبقهکنششامل برهم

کنش است وبنابراین دهنده ماهیت برهمنشان V(r)و دانسیته انرژی پتانسیل الکترونی  G(r)دانسیته انرژی جنبشی الکترون 

بندی پیوندها مورد استفاده قرار گیرد. به صورتیکه اگر این به عنوان یک شاخص مناسب در طبقهتواند می G(r)/|V(r)|نسبت 

کنش به صورت خالص از نوع اشتراکی )کوالانسی( خواهد بود، و اگر این نسبت از کمتر باشد، ماهیت برهم 5/0 نسبت از مقدار

 کوالانسی در نظر گرفت. کنش را به صورت کاملاً غیرتوان برهمبیشتر باشد می 1 مقدار

  ه است.مورد مطالع یهاکمپلکسدر مورد  AIM( نشان دهنده نتایج آنالیز 4جدول )
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)(: دانسیته الکترونی4جدول ) )r2، لاپلاسین دانسیته الکترونی ( )r دانسیته انرژی جنبشی الکترون ،( )G r  دانسیته انرژی پتانسیل الکترونی ،

( )V r  نسبتو( ) ( )G r V r  های مورد مطالعه.برای کمپیک 

 |ρ(r) ∇2ρ(r) G(r) V(r) G(r)/|V(r) برهمکنش کمپلکس

T1 
Al—O 0.037 0.183 0.046 -0.046 0.995 

H—N 0.013 0.038 0.009 -0.008 1.124 

T2 
Al—O 0.038 0.193 0.048 -0.048 1.002 

H—N 0.012 0.038 0.009 -0.008 1.13 

T3 
Al—O 0.037 0.183 0.046 -0.046 0.995 

H—N 0.013 0.038 0.009 -0.008 1.124 

T4 
Al—O 0.037 0.183 0.046 -0.046 0.995 

H—N 0.013 0.038 0.009 -0.008 1.124 

AlN(Ga)/CH2O 
Ga—O 0.043 0.144 0.042 -0.048 0.876 

H—N 0.012 0.034 0.008 -0.007 1.115 

AlN(B)-CH2O 
Al—O 0.038 0.188 0.047 -0.048 0.994 

H—N 0.013 0.041 0.009 -0.008 1.143 

Al-و برای پیوند  4T-1Tدر هر چهار موقعیت  O2AlN/CHبا توجه به داده های گزارش شده در این جدول در مورد کمپلکس 

O ر کوچک مقداr)(ρ مقدار مثبت ،r)(ρ2∇  برای  1همراه با مقدار نزدیک به|G(r)/|V(r) کنش از دهد که این نوع برهمنشان می

شود که دیده می AlNاز نانوصفحه  Nبا اتم  O2CHاز مولکول  Hکنش اتم کنش یونی است. در حالیکه برای برهمنوع برهم

  Nو Hاست که مؤید وجود پیوند هیدروژنی بین  1بزرگتر از  G(r)/|V(r)|بت نسمثبت وکوچک و  ∇ρ2)(rکوچک،  ρ)(rمقدار 

 است.

با ایجاد پیوند عمدتاً یونی  Oاز طرف اتم  O2CHمولکول  O2AlN(Ga)/CHتوان دید که در کمپلکس با استدلال مشابهی می

)0.876= |G(r)/|V(r)( هایبین اتم O و Ga  و همچنین تشکیل پیوند هیدروژنی بینH  از مولکول(O2CH با )N  )از نانوصفحه(

دیده  Bشده با دوپه AlNبر روی نانوصفحه  O2CHشود. در حالیکه در فرایند جذب شدن مولکول روی نانوصفحه جذب می

 )از Al( و O2CH)از مولکول  Oبر روی نانوصفحه با ایجاد پیوند عمدتاً یونی بین  O2CHشود که جذب شدن مولکول می

 گیرد.نانوصفحه( صورت می )از N( وO2CH)از مولکول  Hو پیوند هیدروژنی بین  نانوصفحه(

 بررسي حساسيت-4-3

برخوردار هستند. به  ایویژهدهی از اهمیت پاسخو زمان پذیری، حساسیتدر طراحی یک سنسور عواملی همچون گزینش

 دهی معقول باشد.ب و زمان پاسخپذیری بالا، حساسیت مناسکه یک سنسور مناسب باید دارای گزینشصورتی

 بی کرد:توان از معادله زیر ارزیایت یک سنسور رامیحساس

0 1
( ) exp( )


 

g ga

g B

E ER
S

R K T
         )5( 



 1398 مردادشيمي کاربردي ایران،  سکنفران چهارمينویژه نامه                   پژوهشي شيمي کاربردي                                    -مجله علمي

66 

-اشد. به عبارتی میبدهنده باندگپ سنسور خالی مینشان 0gEدهنده باندگپ سنسور در حضور گاز و نشان 1gEکه در آن 

ها در این دو حالت بیشتر باشد، مقدار حساسیت به صورت نهایی در یک دمای مشخص توان دید که هر چه تفاوت باندگپ

 افزایش خواهد یافت.

 و 6/2×3010 ،2×2910 محاسبه شد. مقادیر کاربرای سنسورهای مورد بحث در این  5مقادیر حساسیت با استفاده از معادله 

B(AlN( دهد حساسیت سنسوردر دمای اتاق بدست آمد که نشان می AlN)Ga(و  AlN)AlN, )Bبه ترتیب برای  9/2×2210

  AlNو B(AlN(توان نتیجه گرفت که . بنابراین میاست AlN)Ga(برابر سنسور  ~9×710 و AlNبرابر سنسور  13تقریبا 

حساسیت بالای بدست آمده به دلیل وجود پیوندهای هستند. دلیل  O2CHسنسورهای مناسبی از دیدگاه حساسیت نسبی به 

و در نتیجه خواص الکترونیکی سطوح  gEکه موجب تغییرات زیادی در  است، O2CHمورد مطالعه و  هایصفحهقوی بین نانو

پذیرد و در نتیجه زمان بازیافت به تواند باعث گردد تا واجذب مولکول به سختی انجام از طرفی انرژی بالای جذب می گردد.می

 صورت نامناسبی افزایش یابد.

دماست. با  از این سنسورها پیشنهاد شود عاملبا استفاده  O2CHگیری تواند جهت بهبود فرآیند اندازهعامل دیگری که می

توجه به حساسیت بالای افزایش دما طبیعتاً میزان حساسیت کاهش یافته و زمان بازیافت نیز کاهش خواهد یافت، ولی با 

افزایش دما تأثیر چندانی روی عملکرد این سنسورها نداشته و در عین حال زمان بازیافت  ،عملرسد که درسنسورها به نظر می

 AlN(B)های رود هر سه مورد نانوصفحهتوان گفت که انتظار می. بنابراین به صورت کلی میدهدرا به صورت معقولی کاهش 

AlN,  و)Ga(AlN  برای ایفای نقش سنسوری نسبت به  خوبیاز شرایطO2CH برخوردار باشند و با کنترل شرایط دمایی می-

 توان به حساسیت و زمان بازیافت مؤثر دست یافت.

 گیرینتیجه-4

 به O2CHبا مولکول  Gaو  Bدوپه شده با  AlNهای خالص و نانوصفحه AlNهای در این کار پژوهشی برهمکنش بین نانوصفحه

کوانتومی مورد بررسی قرار گرفت. به این منظور ساختارهای مورد اشاره در های تابعی چگالی صورت نظری و با استفاده از روش

صورت به  NBOو  AIMها با استفاده از آنالیزهای بهینه سازی شده و ماهیت برهمکنش *PBE-PBE/6-31gسطح نظری 

 تری بررسی گردید. دقیق

روی نانوصفحه  O2CH جذب شیمیایی بررسیوصفحه مورد ندهد که در مورد هر سه ناآمده نشان می های جذب بدستانرژی

)از  O اتم بین یتا الکترواستاتیکنیز نشان دهنده وجود برهمکنش عمد AIMو  NBOاز مطالعات افتد. نتایج حاصل اتفاق می

 AlN(Ga)از نانو صفحه   Ga  اتم دوپه شده و lN(B)Aو  AlN)از نانوصفحه( در مورد نانو صفحه های  Al( و O2CHمولکول 

قابل  )از نانوصفحه( N ( وO2CH)از مولکول  H اتم همچنین وجود برهمکنش ضعیف در حد پیوندهای هیدروژنی بین است.
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تن آثار بدون داش Bتوان گفت هر سه نانو صفحه مورد مطالعه و بویژه نانو صفحه دوپه شده با به صورت کلی میاستنباط است. 

  پیشنهاد گردند. سنسورهایی با حساسیت بالا در دمای محیطمواد اولیه در طراحی توانند به عنوان می O2CHتخریبی روی 
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