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 دهیچک
بر  کلی( توسط اتم ن8و0) یکربننانولوله یدهشیآرا ریثأتاصول اولیه  یبه بررس چگالی تابعی نظریهدر مقاله حاضر، با استفاده از 

و نشان  شده یخالص بررس یهاجذب متان بر نانولوله ریثأمولکول متان پرداخته شده است. ابتدا ت عرضآن در م یخواص حسگر

 یررسگاز متان هستند. سپس به ب یبراکم  با انرژی جذب بسیار یفیها حسگر ضعنانولوله نیا کل،ین ابیداده شده است که در غ

 یدهشیو نشان داده شده است که آرا هپرداخته شد کلین یهابا اتم افتهی شیآرا (8و0) یکربنجذب مولکول متان بر نانولوله

 یساختار الکترون نیهمچن. شودیآن م یجذب مولکول متان بر رو یانرژ شیموجب افزا کلیتوسط اتم ن (8و0) یکربننانولوله

 یادیز راتییخالص در اثر جذب مولکول متان دستخوش تغ یکربنبر خلاف نانولوله کلیاتم نآراسته با  (8و0) یکربننانولوله

اده است که نشان دهنده امکان استف تیدر لبه نوار ظرف یحالات الکترون یو چگال یگاف انرژ شیشامل افزا راتییتغ نی. اشودیم

  عنوان حسگر گاز متان است.به رساختا نیاز ا

 .نظریه تابعی چگالی کل،ین ،یکربننانولوله ،گاز متانحسگر  واژگان:دیکل

 مقدمه
عنوان حسگر گاز های کربنی بهاستفاده از نانولوله   

ها سطح به حجم در این سیستمبالای دلیل نسبت به

و  4مطالعاتی که توسط کنگدر  .]6-4[باشد می

طور مجزا انجام و همکارانش به 2همکارانش و کالینس

گرفت، نشان داده شد که هدایت الکتریکی 

، 2Oهای گاز، مانند کربنی در معرض مولکولنانولوله

3NH  2وNOاز و های گدلیل انتقال بار بین مولکول، به

                                                           
 .ac.irz.karamihorastani@ec.iut :مسئول سندهینو*

 
1Kong 
2Collins 

برخی [. اگرچه در 8و  1کند ]کربنی تغییر مینانولوله

ه کربنی بمطالعات دیگر، پاسخ الکتریکی نانولوله

ب، به تغییر در قابلیت تحرک های گاز نجیمولکول

[. 4شود ]ها در اثر حضور گاز نسبت داده میحامل

نی کربمهمترین مزیت حسگرهای گاز برپایه نانولوله

 [.44- 3امکان آشکارسازی گاز در دمای اتاق است ]

نتایج آزمایشگاهی نشان داده است که با وجود 

با  2NOو  2O ،3NHآشکارسازی موفق گازهایی چون 

توسط نانولوله کربنی خالص،  ]8و 1[حساسیت بالا 
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کربنی خالص در حساسیت حسگر بر پایه نانولوله

دلیل جذب بسیار به 4CHمعرض گازهایی چون 

ها در سطح نانولوله بسیار کم است ضعیف این مولکول

حل این مشکل آرایش دادن های . یکی از روش]42و4[

 Pdو  Ptهای فلزات واسط مانند ها توسط اتمنانولوله

های کنش بین اتم. بنابراین شناخت برهم]49و4[است 

کربنی و پاسخ آن در حضور فلزی و نانولوله

منظور بررسی اثر آرایش های گاز بهمولکول

کربنی با یک فلز خاص در آشکارسازی گاز نانولوله

هدف امری ضروری است. این درحالی است که 

 مطالعات نظری اندکی در این زمینه انجام گرفته است. 

با توجه به اهمیت آشکارسازی گاز متان، مطالعه    

حاضر به بررسی جذب مولکول متان بر روی 

ص حسگری ( پرداخته است و خوا8و0کربنی )نانولوله

ل نین، به منظور بررسی پتانسی. همچکندآن را بررسی می

های نیکل در بهبود آشکارسازی متان توسط اتم

کربنی، خواص جذب متان بر روی نانولوله

حث های نیکل مورد بکربنی آرایش یافته با اتمنانولوله

 و بررسی قرار گرفته است.

 روش محاسبات
 Quantumمحاسبات، با استفاده از بسته نرم افزاری    

Espresso [41]  انجام شده است. این بسته محاسباتی

بر اساس نظریه تابعی چگالی و با استفاده از روش شبه 

توابع پایه امواج تخت، به حل معادلات تک  پتانسیل و

پردازد. در این مقاله، از می 9شَم -ذره کُن

ستگی همب-های فوق نرم و تابعی تبادلیپتانسیلشبه

 استفاده شده است. ]54[( GGA) 1گرادیان تعمیم یافته

ابریاخته به کار رفته در انجام محاسبات، مکعب 

( به 8و0) ه کربنیمستطیلی شامل دو یاخته بسیط نانولول

و فضای خالی )خلاء( به  zدر راستای  Å 5/8ارتفاع 

                                                           
3Kohn-Sham 

است. علت  yو  xدر دو راستای  Å 20ضخامت 

استفاده از دو یاخته بسیط نانولوله در ابریاخته، 

های ناخالصی اضافه کنش بین اتمجلوگیری از برهم

شده به سیستم است. در کلیه محاسبات، نانولوله خالص 

ه گاز، از این ابریاخت و آرایش یافته با فلز یا مولکول

استفاده شده است. پس از انجام محاسبات لازم برای 

مورد نیاز برای  kسازی انرژی قطع و تعداد نقاط هبهین

های منطقه اول بریلوئن، این پارامترها به گیریانتگرال

 نظر گرفته شدند. در 4×4×8و  Ry 90ترتیب 

 شود:صورت زیر تعریف می( بهadsEانرژی جذب )

4     (F)totE –(CNT) totE–CNT) -(Ftot=EadsE 

کربنی انرژی کل نانولوله CNT)-(FtotEکه در آن 

انرژی کل  totE(CNT)آرایش یافته با ماده خارجی، 

انرژی کل ماده خارجی  totE(F)کربنی خالص و نانولوله

در حالت منزوی است. تمامی محاسبات از جمله 

محاسبات انرژی جذب در حالت کاملاً واهلیده انجام 

گرفته است بدین صورت که همه ساختارها تا نیروی 

تحت واهلش ساختاری قرار  mRy/Bohr 4تر از کم

دست آمده اند. در صورتی که انرژی جذب بهگرفته

دارای علامت جبری منفی باشد، فرآیند گرماده )خود 

به خودی( و در غیر این صورت گرماگیر )غیر خود به 

 خودی( است.

  کربنی خالصجذب متان بر روی نانولوله
ساختار بهینه جذب مولکول متان بر روی    

نشان داده شده است.  4کربنی خالص در شکلنانولوله

نتیجه محاسبات انجام شده، جذب فیزیکی این مولکول 

را با انرژی جذب بسیار کم )حدود چند میلی الکترون 

 Åسطح نانولوله(  –ولت( و فاصله تعادلی )مرکز متان 

 دهد. نشان می 1/9

4Generalized Gradient Approximation 
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ساختار بهینه جذب مولکول متان بر روی نانولوله کربنی . 4شکل

 خالص.

چگالی حالات، قبل و پس  نمودار ساختار نواری و   

نشان داده شده است.  2از جذب مولکول متان، در شکل

وجب شود، جذب متان مطور که ملاحظه میهمان

 شود.  pرسانای نوع کربنی، نیمگردد نانولولهمی

 
ساختار نواری و چگالی حالات مربوط به جذب مولکول  .2شکل

 متان بر روی نانولوله کربنی خالص.

متان،  کربنی وبا توجه به عدم انتقال بار بین نانولوله   

ایجاد ناحیه تخلیه در محل اتصال زنجیره متان و 

شدن آن شده است. با توجه به  pنانولوله موجب نوع 

که در شرایط کنار یکدیگر قرار گرفتن دو ماده، هم این

دهد، در شرایط کنار هم قرار سطحی تراز فرمی رخ می

کربنی و زنجیره مولکول متان مفروض گرفتن نانولوله

گردد. بر این اساس با نیز این هم سطحی محقق می

سطح  کربنی بالاتر ازتوجه به اینکه سطح فرمی نانولوله

)تابع کار زنجیره متان در  است فرمی مولکول متان

 در حدود کربنیو تابع کار نانولوله eV 22/8حدود 

eV91/1 )ها تمایل دارند تا از نانولوله به ، الکتروناست

سمت مولکول متان سرازیر شوند. همین امر موجب 

خم شدن ترازها و ایجاد ناحیه تخلیه و در نتیجه ایجاد 

محل اتصال  چگالی بار در گردد.حامل حفره می

نشان داده شده است.  9کربنی و متان در شکلنانولوله

شود در محل اتصال و که ملاحظه میطور نهما

کربنی کاستی بار و در مجاورت متان مجاورت نانولوله

ید مطالب ذکر شده ؤافزونگی بار رخ داده است که م

 است.

 

 ایشافزکربنی. . چگالی بار در محل اتصال متان و نانولوله3شکل

 داده شانن آبی رنگ با بار چگالی و کاهش قرمز رنگ با بار چگالی

 .است شده

 یکربننانولوله یبر رو کلیجذب اتم ن
های کربنی آرایش یافته با اتمساختار واهلیده نانولوله   

نشان داده شده است. فاصله  1فلز نیکل در شکل

است. غلظت  Å 15/4کربنی نانولوله -واهلیده نیکل

ازای دو یاخته های نیکل معادل یک اتم نیکل بهاتم
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کربنی است. در این حالت انرژی جذب اتم  نانولوله

 .است -eV  61/4کربنینیکل بر روی نانولوله

 
 ساختار بهینه جذب اتم نیکل بر روی نانولوله کربنی.. 4شکل

 کربنی آرایشساختار نواری و چگالی حالات نانولوله   

بنی خالص کریافته توسط اتم نیکل در مقایسه با نانولوله

طور که ملاحظه نشان داده شده است. همان 5کلدر ش

شود جذب اتم نیکل موجب شده است گاف انرژی می

کاهش یافته و همچنین نانولوله به  eV 22/0به مقدار 

 تبدیل گردد. pنوع 

 

مربوط به اسپین بالا و حالات ساختار نواری و چگالی  .5شکل

 .یکربنجذب اتم نیکل بر روی نانولولهپایین برای 

ل در کربنی توسط اتم نیکآرایش نانولوله ثیرأت

 جذب متان

طور که در بخش قبل اشاره شده است ابریاخته همان   

کار رفته در انجام محاسبات، مکعب مستطیلی شامل به

 Å 5/8( به ارتفاع 8و0دو یاخته بسیط نانولوله کربنی )

 Å 20و فضای خالی )خلاء( به ضخامت  zدر راستای 

ازای هر حجم است. بنابراین به yو  xدر دو راستای 

 یک مولکول متان قرار گرفته است. 3Å 0910 معادل با

، بر روی 4انرژی جذب مولکول متان، معادلة

کربنی آرایش یافته توسط اتم نیکل به مراتب نانولوله

 -eV 88/0کربنی خالص و در حدود بیشتر از نانولوله

است. چگالی حالات و ساختار نواری مربوط به 

کربنی آرایش یافته توسط اتم نیکل قبل و بعد نانولوله

نشان داده شده است.  6از جذب مولکول متان در شکل

شود، جذب متان موجب باز همانطور که ملاحظه می

 eVطوری که گاف انرژی از شدن گاف انرژی شده به

افزایش یافته است. نکته قابل توجه  eV 1/0 به 22/0

دیگر افزایش چگالی حالات در لبه نوار ظرفیت در اثر 

 حضور متان است. 
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   چگالی حالات و ساختار نواری مربوط به جذب مولکول متان بر روی نانولوله کربنی آرایش یافته با اتم نیکل. .6شکل

کربنی دست آمده ساختار نانولولهبا توجه به نتایج به   

عنوان هتواند بسط نیکل از چند طریق میآرایش یافته تو

( مورد ءگاز متان )در محیط پایه خلاآشکارکننده 

 استفاده قرار گیرد:

  تغییر در چگالی حالات ساختار، هدایت الکتریکی

 .و گاف انرژی پس از جذب مولکول متان

  تغییر در خواص نوری با توجه به این که جذب

 گردد. متان موجب تغییر در گاف انرژی می

  با توجه به طبیعت گرماده واکنش متان و ساختار

ز آن توان اپیشنهادی )نانولوله کربنی + نیکل(، می

 مشابه با حسگرهای گاز پلاتینی استفاده نمود. به

این صورت که گرمای حاصل از واکنش موجب 

از  توانگردد که میتغییر در هدایت الکتریکی می

 عنوان آشکارکننده گاز استفاده نمود.آن به

 گیریبحث و نتیجه

جذب  ،نظریه تابعی چگالیدر مقاله حاضر با استفاده    

 کربنی خالصمولکول متان بر روی دو ساختار نانولوله

های نیکل کربنی آرایش شده توسط اتمو نانولوله

ل جذب مولکودست آمده نشان داد بررسی شد. نتایج به

کربنی خالص از نوع فیزیکی و با متان بر روی نانولوله

پایین است و خواص الکترونی  انرژی جذب بسیار

در  این نانولوله پس از جذب متان تغییر چندانی ندارد.

ش کربنی آراینانولوله حالی است که جذب متان بر روی

قوی بوده و موجب تغییر شدید در خواص  شده با نیکل

شان دست آمده نمقایسه نتایج به شود.الکتریکی آن می

یافته توسط نیکل کربنی آرایش نانولولهدهد که می

گاز متان مورد استفاده قرار  حسگر عنوانبهتواند می
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