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Abstract 

Phosphine (PH3) is a toxic and harmful gas and is released by the reaction of aluminum phosphide 

or rice pill in the presence of water, water vapor or stomach acid. Poisoning caused by phosphine 

is more suicidal and two thirds of the poisoned ones die. In this paper, density functional theory 

has been used to investigat the structural and electronic properties of (10,0) BC3 and SiC 

nanotube. The PH3 molecule has been first placed at the equilibrium distance which is about the 

sum of atomic radius of B/C/Si of nanotube and P/H of phosphine molecule, inside and outside 

the nanotube from both H and P atom sides. Then the structure has been completely relaxed and 

the electronic calculations have been performed on relaxed structures. Considerable alternations 

are observed in electronic properties of BC3 nanotube which show that this nanotube is potentially 

a good candidate for detecting and adsorbing PH3 molecules. Partial densities of state calculations 

were also performed to find the origin of each adsorption.  
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
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  دهیچک

قرص برنج در حضور آب، بخار آب یا اسید معده  در اثر واکنش آلومینیوم فسفید یاگاز سمی و خطرناکی است که  3PHفسفین 
طوري که دو سوم از مسمومین ناشی از آن جان خود را کشی است بهناشی از فسفین بیشتر به قصد خود مسمومیت. شودآزاد می

یلیکون اي سهی نانولولهیکتابعی چگالی، خواص ساختاري و الکترون ۀنظریدهند. در این تحقیق با استفاده از روش از دست می
عنوان حسگر بیولوژیکی گاز فسفین مورد بررسی قرار گرفته است. بدین منظور ابتدا گاز ) به3BC )10،0 یدو بور کارب SiC کاربید

از دو جهت هیدروژن و فسفر به سطح نانولوله و درون نانولوله  ،P/H و B/C/Si یمجموع شعاع اتم تعادلی یعنی ۀدر فاصلفسفین 
تایج نهاي بهینه شده انجام گرفت. بر روي ساختار الکترونیکیمطالعات طور کامل بهینه شدند و اختارها بهساضافه شد. سپس 

طور ین نانولوله بهاست. در نتیجه ا بعد از جذب 3BC ۀنانولول الکترونیکیزیادي در خواص تغییرات  ةدست آمده نشان دهندبه
هاي کنششتر برهمیمنظور بررسی بر نهایت بهد سایی گاز سمی و خطرناك فسفین است.شنا بلکه قادر به قادر به جذبنه تنها بالقوه 

 هاي جزئی نیز انجام شد.مطالعات چگالی حالتها بین اتم

  نانولوله فسفین، نواري، انرژي شکاف چگالی، تابعی ۀنظری برنج، قرص :واژگاندیکل

  مقدمه
 در نکاربردشا دلیلبه کشف زمان از هالولهنانو   

 شناساگر شیمیایی، حسگر مانند مختلف هايزمینه
 توجه وردم بسیار الکترونیکی وسایل در استفاده و گازها
 نیکرب هاينانولوله الکترونیکی خواص. ]1-7[ اند بوده

 دلیل نهمیبه. دارد بستگی آنها کایرالیتی و قطر نوع،به
 بسیار اخیر هايسال در V تا III رساناينیم هاينانولوله

 هب توانمی هانانولوله این جمله از. اندبوده توجه مورد
 ۀنانولول یککه ) SiC( کاربید سیلیکون ۀنانولول
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 این .نمود اشاره است یبزرگ نواري شکاف با رسانانیم
 یادز هايفرکانس بالا، دماهاي در که وسایلی رد نانولوله

 ]8[ دارد وسیعی کاربرد کنندمی کار نامساعد شرایط و
 در کنشیبرهم به منجر و است خنثی یزیست نظر از و

 دهش ذکر خواصبه توجه با. شودنمی زنده هايسیستم
 اربردک زیستی حسگر عنوانبه توانندمی هانانولوله این

 که داده نشان اخیر مطالعات. ]9[ باشند داشته
 که ]10-12[ هستند پایداري ترکیبات SiC هاينانولوله

 تسهیم واکنش از شده تولید( سیلیکون بین کنشبرهم از

mailto:f@iauyazd.ac.ir,
mailto:f_kalantary_f@yahoo.com-kalantari-f


  فروغ کلانتري فتوح و مریم نیري                                 گاز... جذب چگالی تابعی بررسی                    96   

 

 نداشده تزسن دیواره چند ۀنانولول با) SiO نامتناسب
 در سیلیکون با هاکربن جانشینی حال هربه. ]13[

 در و تهآروماتیسی کاهش باعث کاربید سیلیکون ۀنانولول
 این طحس بنابراین. شودمی سیستم پایداري کاهش نتیجه

 هاينولولهنا به نسبت بیشتري پذیري واکنش هاولولهنان
 کاربرد حسگر عنوانبه توانندمی که ]14[ دارد کربنی

 که داده نشان نظري مطالعات. باشند داشته فراوانی
،  16, 7[H2  ،]17[CO[، 2O ]15[ مانند ترکیباتی

]18[HCN  ،NO ]5[  ،]19[O 2N و ]20[CH4  
 پیوند انرژي با SiCNT خارجی سطح روي توانندمی

 که است شده هداد نشان همچنین. شوند جذب بالایی
 انرژي داراي SiCNT ۀنانولول روي 2O2H جذب
 مطالعات علاوهبه. ]6[ است BNNT از بالاتري جذب

 روي NH3 جذب که داد نشان چگالی تابعی ۀنظری
 جذب. ]21[ است کربنی ۀنانولول از بهتر SiC ۀنانولول
 نشان و شد بررسی SiC ۀنانولول بیرون و درون به بنزن
 نانولوله خارجی سطح روي جذب که شد داده

  .]22[ است نانولوله درون جذب از ترمطلوب
 يهاسیستم در استفاده مورد هاينانولوله دیگر از

 اب بور با شده ناخالص کربنی هاينانولوله ،زیستی
 مورد ازب دیر از که است کربن به بور مختلف هاينسبت
 با نسبت مطلوبترین و ]23،24[ اندگرفته قرار توجه

. ]25[ شد داده تشخیص 3BC ساختار بور بالاي درصد
 وجود C-C و B-C پیوندهاي فقط ساختار این در

 اندشده حذف B-B کمتر پایداري با پیوندهاي و دارند
 انددهش سنتز تجربی صورتبه هانانولوله این. ]26،27[
 و تئوري طریقبه آنها ساختاري و الکتریکی خواص و

 ینا حضور. ]25[ ه استگرفت قرار بررسی مورد تجربی
 و الکتریکی قوس ۀتخلی هايروش با هم هانانولوله
. ]28[ اندشده تأیید اساس از محاسباتی هايروش
 خواص و ساختار بررسی براي زیادي تئوري هايروش

 خواص و 3BC هاينانولولهو نوري  الکترونیکی
 و احمدي. ]29-33[ است شده انجام آنها ريحسگ

 ۀنانولول روي بر را آمونیاك مولکول جذب ،همکاران
3BC با شده ناخالص و Al دستبه نتایج. دادند انجام 

 با 3BC ۀنانولول سازيناخالص که است داده نشان آمده
 نهمچنی. ]34[ گرددمی جذب افزایش باعث آلومینیوم

 3BCۀ نانولول مختلف هايقسمت روي بر 2CS جذب
 این که است شده داده نشان علاوهبه ]30[ شد انجام نیز

 ناخالص و است آمفتامین داروي جذب به قادر ترکیب
 هددمی افزایش را آن جذب قدرت سیلیسیوم با سازي

 اذبج عنوانبه واندتیم نانولوله این بدین ترتیب. ]32[
  . گیرد قرار استفاده موردزیستی  هايسیستم در

 پذیر اقاحتر و رنگ بدون خطرناك، ترکیبی فسفین گاز
 کشحشره شدن ترکیب هنگام ماده این. ]35[ است

 تولید آب اب ،)برنج قرص فارسی نام با( فسفید آلومینیوم
 منجر و شده جذب معده توسط سرعتبه که گرددمی
 ساعت 24 از بعد مرگ نهایت در و هاسلول مرگ به

 ستمسی روي بر فسفین گاز همچنین. ]36[ گرددمی
 ردرد،س نفس، تنگی به منجر و کرده اثر هاریه و عصبی

 قرص اشتباه مصرف متأسفانه. ]37[ گرددمی...  و هوعت
 به نجرم سالانه خودکشی قصد به آن از استفاده یا برنج
 مانند آسیایی کشورهاي در زیادي هايانسان مرگ
 هايتلاش تاکنون. است شده بنگلادش و هند ایران،

 دهش انجام گاز این جذب و شناسایی منظوربه متعددي
 هک داده نشان چگالی تابعی ۀنظری مطالعات. است

 به قادر سیلسیم و گوگرد با شده آلاییده AlN ۀنانولول
 3PH که شد مشاهده همچنین ]38[ است فسفین جذب
 چندانی تغییر و دارد ZnS ۀنانولول روي بر پایینی جذب

. ]39[ آوردنمی وجودبه آن خواص الکترونیکی در را
 ناخالص BN صفحات نانو که شد داده نشان علاوهبه

. ]40[ هستند فسفین جذب به قادر آلومینیوم با شده
 کردن اضافه با که دادند نشان همکاران و واسانگب

 هاییازگ جذب قابلیت کربنی ۀنانولول به واسطه فلزات
 بنابراین،. ]41[ یابدمی یافته افزایش آنها در فسفین نظیر

 کاندیدهاي نانوذرات که دهندمی نشان اخیر مطالعات
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 ايرهذ نانو هر ولیکن. هستند فسفین جذب براي خوبی
 ذفح منظوربه و بیولوژیکی هايسیستم در تواننمی را

 حقیقت این در. نمود استفاده زنده هايسیستم از فسفین
 هايسیستم در بتواند که اينانولوله یافتن منظوربه

 تابعی ۀنظری مطالعات باشد، داشته کاربرد بیولوژیکی
 ورب و کاربید ونلیکسی هاينانولوله روي بر چگالی
 هستند، خنثی بیولوژیکی نظر از که )10،0( کاربید

 خطرناك و سمی گاز این تشخیص و جذب منظوربه
  .شدند استفاده

  محاسباتی کارهاي
 رايب نتومیآکو مکانیک محاسبات پژوهش این در   

 ومنتآکو افزارنرم از استفاده با نظر مورد هاينانولوله
 هايکد سري یک از افزارنرم این. شد انجاماسپرسو 

 مدل و الکترونیکی ساختار محاسبات براي کامپیوتري
 تفادهاس ساکنبه ابتدا روشبه نانو مقیاس در مواد سازي

 در ،افزارنرم این PWSCF کد از تحقیق این در. کندمی
 تخت موج ۀپای در چگالی تابعی ۀنظری چوب چهار

 محاسبات بالاي حجم دلیلبه. ]42[ گردید استفاده
 خابانت ،تخت امواج از استفاده در چگالی تابعی ۀنظری
 یقتحق این در. است زیادي اهمیت داراي پتانسیلشبه
 موضعی چگالی تقریب و ]43[ پایسته بار پتانسیلشبه

)LDA (هايآزمون انجام از پس .]44[کار رفت به 
 یکنواخت مش و ریدبرگ50 موج قطع انرژي همگرایی

. شد گرفته نظر در محاسبات انجام براي 10×1×1
 هايثابت با اتم 40 شاملسیستم بلوري هگزاگونال 

براي تعیین ساختار  =Å26/4c و =Å 46/26aشبکه
 یبررس ،هدف که آنجایی از. نانولوله در نظر گرفته شد

 به هبلک خارجی سطح به تنها نه فسفین لمولکو جذب
 یعنی ابال قطر با اينانولوله از است نانولوله داخلی سطح
 هنگام فضایی ممانعت کاهش منظوربه) 10،0( ۀنانولول
 بتداا تحقیق این در. شد استفاده نانولوله درون به جذب

 مولکول سپس. شدند بهینه کامل طوربه هانانولوله

 یخارج سطح به هیدروژن و فسفر جهت دو از فسفین
 هايشعاع مجموع( تعادلی ۀفاصل در نانولوله درونی و

ابر  هر در نانولوله هاياتم از یکی مقابل در و) اتمی
ثابت . شدند بهینه دوباره ساختارها و گرفتند قرار سلول
کنش بین دو و برهماست  Å26/4برابر با  c ۀشبک

ده نادیده گرفته ش هاي مجاورمولکول فسفین در ابر سل
 ظیرن الکترونیکی محاسبات ،سازيبهینه از بعداست. 
 چگالی و) DOS( هاحالت چگالی نواري، ساختار
 بهینه هايساختار روي بر) PDOS( جزئی هايحالت
 دستهب الکترونیکی و ساختاري نتایج و شد انجام شده
 دیگریک با سیلیکونی و کربنی هاينانولوله براي آمده
 زیر ۀرابط از E(ads) جذب هايانرژي. گردید سهمقای

 انرژي E(NT-PH3 ( رابطه این در که آمدند دستبه
 انرژي E(NT) فسفین جذب از بعد نانولوله به مربوط

  . است فسفین مولکول انرژي E(PH3) و نانولوله
E(ads)=E(NT-PH3)-E(NT)-E(PH3)     1       

  گیريبحث و نتیجه

  SiC(10,0) کاربید سیلیکون ۀلولنانو به فسفین جذب
 را یدکارب سیلیون ۀنانولول شده بهینه ساختار 1شکل   

 طول نانولوله این در دهدمی نشان هااتمة شمار با همراه
 با برابر نانولوله محور با موازي 2Si-C1 پیوندهاي

Å1/78 3پیوندهاي  طول که حالی در ستSi-C1  و
4Si-C1 با  برابرÅ1/82 است. 

  
  .سیلیکون کاربید ۀنانولولبهینه شده ساختار  .1شکل

 طحس به هیدروژن و فسفر جهت دو از فسفین مولکول
 مجموع( تعادلی ۀفاصل در نانولوله درونی و خارجی

 رد نانولوله هاياتم از یکی مقابل در و) اتمی هايشعاع
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. دندش بهینه دوباره ساختارها و گرفت قرار ابر سلول هر
 دادن نشان براي Si-2و  Si-1 اختصاري هاينام از

 اتم و P اتم جهت از ترتیببه نانولوله Si اتم به جذب
H 1 هايعلامت همچنین. است شده استفاده-C  2و-

C رفته رکابه نانولوله سطح کربن هاياتم به جذب براي 
 نشان براي اسامی این انتهاي در in علامت از. است
   .است شده ستفادها نانولوله درون به جذب دادن

 نسیلیکو ۀنانولول خارجی سطح به فسفین جذب
   کاربید

 از نفسفی جذب از بعد هانانولوله ةشد بهینه ساختار   
 رد مختلف هايمکان به هیدروژن و فسفر اتم جهت دو

 نتایج. است شده داده نشان 2شکل در نانولوله سطح
 یرتغی که دهدمی نشان ساختارها این از آمده دستبه

 اتم هب فسفین جذب از بعد پیوندها طول این در چندانی
 و درون به هیدروژن و فسفر جهت دو از سیلیکون

 ینب فاصله کمترین. شودنمی مشاهده نانولوله بیرون
 1دولج در هاهمراه با نزدیکترین اتم نانولوله و فسفین

 خارجی سطح به جذب هنگام. است شده داده نشان
 جذب هک است حالتی به مربوط صلهفا کمترین نانولوله

 که شودمی انجام سیلسیوم اتم به هیدروژن سمت از
دلیل آن کوچک بودن شعاع اتمی هیدروژن نسبت به 

 هک مواردي در که شودیم مشاهده همچنین. فسفر است
 قرار ولولهنان سطح روي کربن اتم به نزدیک ابتدا فسفین

 یومسیلس هاياتم سمتبه سازيبهینه از بعد گیرد،می
 در جذب هايانرژي به مربوط نتایج. شودهدایت می

 جذب که دهدمی نشان نتایج این .اندشده داده 1جدول
 جذب از مطلوبتر P سمت از نانولوله خارجی سطح به
. دارد تريمنفی جذب انرژي زیرا. است H سمت از

 هايانرژي با مشابه آمده دستبه جذب هاي انرژي
 اما. ]39[ است ZnS ۀنانولول در دهآم دستبه جذب
 هک است مزیت این داراي کاربید سیلیکون ۀنانولول

  .نماید عمل نیز یزیست هايسیستم در تواندمی

  
    

  ب  الف
    

  د  ج
هاي سیلیکون کاربید بعد از جذب نانولولهة ســاختار بهینه شد .2شکل

ساختار  :الف Cو  Siهاي فســفین از دو ســر فسفر و هیدروژن به اتم
1-Si  ،2  :ب-Si  ،:1 ج-C  ،2 : د-C.  

  
) DOS( هايحالت چگالی و نواري ساختار 2شکل

 ۀنانولول به 3PH جذب از بعد و قبل را) 0،10( نانولوله
 نشان قرمز چینخط. دهدمی نشان کاربید سیلیکون

 نیز يپذیر قطبش تحقیق این در. است فرمی تراز ةدهند
کی مش خطوط شد بررسی فسفین جذب از بعد و قبل

 نشان نتایج متناظر با دو اسپین مختلف هستند. و قرمز
 با انارسنیم یک کاربیدي سیلیکون ۀنانولول که دهدمی

 قطبش بدون و eV 53/1حدود نواري انرژي شکاف
 آمده دستبه نتایج با خوبی توافق در که است پذیري

  . ]45[ است قبل از

 بعد از بهینه سازي (D)نزدیکترین فاصله بین فسفین و نانولوله  .1جدول
) و E(ads)، انرژي جذب (C-C، طول پیوند ها)(همراه با نزدیکترین اتم
 P) قبل و بعد از جذب فسفین از دو جهت E(g)انرژي شکاف نواري (

  .SiCنانولوله  )inبه سطح خارجی و درون( Hو
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E(g)/
eV 

E(ads)/
eV 

Si1-
C4 
(Å) 

Si1-
C2 
(Å) 

D/Å ساختار 

1.53  1.82 1.78  SiCNT 
1.54 -0.516 1.84 1.78 2.51 

P-Si 
1-Si 

1.52 -0.242 1.82 1.78 2.28 
H-Si 

2-Si 

1.56 -0.647 1.85 1.78 2.80 
P-Si 

1-C 

1.53 -0.267 1.82 1.78 2.63 
H-Si 

2-C 

  
 ساختار در را چندانی تغییر هیدروژن متس از جذب اما

 براي آمده دستبه نمودارهاي. آوردنمی وجودبه نواري
 ايبر شده رسم نمودارهاي با مشابه کربن اتم به جذب
 سازيبهینه از بعد زیرا ،است سیلیسیوم اتم به جذب
 ادامه در .شودمی جذب سیلسیوم اتم به فسفین

 يهاحالت چگالی ا،هکنشبرهم جزئی منظوربررسیبه
 در نمودار هرو چپ  راست سمت. شد بررسی جزئی
هاي مختلف اسپین جزئی چگالی ةدهند نشان 3شکل

 نشان نتایجاند در راست و چپ هر نمودار داده شده
 ۀنانولول در C و Si هاياتم p هاياوربیتال که دهدمی

SiC اندکرده همپوشانی یکدیگر با خوبیبه.  
  

 
 

 (الف)

    
 (ب)

 
 

  (ج)
ي سیلیکون کاربید ۀهاي نانولول. ساختار نواري و چگالی حالت3شکل

بعد از جذب فسفین از سمت  :ب .قبل از جذب فسفین :) الف10،0(
P 1سطح خارجی(ساختار به-siبعد از جذب فسفین از سمت  :) ج
H 2سطح خارجی (ساختار به-si .(و قرمز متناظر با  یخطوط مشک

  .مختلف هستند نیدو اسپ
  

 کردن اضافه شود،می مشاهده 1شکل از که طورهمان
 سطوح در همترازي کاهش باعث P سمت از فسفین
 میزانبه نواري شکاف و شودمی هدایت و ظرفیت
 الیچگ سیلسیوم هاياوربیتال.یابدمی افزایش جزئی

 رد دارند فرمی تراز نزدیک هدایت نوار در را بیشتري
 رازت نزدیک بیشتر کربن اتم 2p هايیتالاورب که حالی
 دنش اضافه با. اندگرفته قرار ظرفیت نوار در فرمی

اختار در س سیلسیوم هاياتم به فسفر سمت از فسفین
1-Si نپایی سمتبه ظرفیت ۀناحی در هاحالت چگالی 

 تنریخ همبه و ترازها جابجایی باعث و کندمی شیفت
 p هاياوربیتال پوشانیهم حال هربه. شودمی همترازي
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 ناچیز سیارب فرمی تراز در کربن و سیلسیوم با فسفر اتم
 هاآن در شیمیایی پیوند تشکیل به منجر که است
 کمی ظرفیت نوار در هاحالت چگالی .گرددنمی

 شافزای باعث عامل همین و شودجا میهجاب بالا سمتبه
 ج4شکل از که طورهمان. شودمی نواري شکاف جزئی

 نهیدروژ سمت از فسفین کردن اضافه شود،می شاهدهم
 در هدایت و ظرفیت ترازهاي روي بر چندانی تأثیر

  . ندارد فرمی تراز نزدیکی

      
  ج  ب  الف

) 10،0سیلیکون کاربیدي ( ۀهاي جزئی نانولولچگالی حالت .4شکل
به  Pبعد از جذب فسفین از سمت  ، ب:قبل از جذب فسفین :الف

به  Hبعد از جذب فسفین از سمت  :ج ،)si-1اختار سطح خارجی(س
نشان و راست  سمت چپخطوط ). si-2سطح خارجی (ساختار 

  .هستند هاي مختلفنیاسپ ةدهند

 سیلیکون نانولولۀ درونی سطح به فسفین جذب
   کاربید

 را اربیدک سیلیکون ۀنانولول ةشد بهینه ساختار 5شکل   
 .دهدمی نشان لهنانولو درون به فسفین جذب از بعد

 این. اندشده داده نشان 3جدول در نیز ساختاري نتایج
 جذب از بعد نانولوله ساختار که دهندمی نشان نتایج

  .کندنمی چندانی تغییر فسفین
 ةدهند نشان که است -eV 4/0 حدود جذب هايانرژي
 نانولوله درون به جذب بودن مطلوب و بودن گرمازا
 هاياتم به جذب که شودمی مشاهده همچنین. است
 یومسیلیس هاياتم جذب به ةاندازبه نانولوله درون کربن

 درون انحنايبه توانمی را پدیده این که است مطلوب

 سیلیسیوم و کربن هاياتم بیشتر هیبریداسیون و نانولوله
  .داد نسبت

  

    
  (ب)  (الف)

    
  (د)  (ج)

 لیکون کاربید بعد از جذبهاي سینانولوله ةساختار بهینه شد .5شکل
در درون  Cو  Siفسفین از دو سر فسفر و هیدروژن به اتم هاي 

-c-2 : د c-in-1 :ج،  si-in-2 :ب، si-in-1 ساختار  :نانولوله الف
in.  

 در هاحالت چگالی و نواري ساختاربه مربوط نتایج
 ددهنمی نشان هم نتایج این که اندشده داده نشان 6شکل

 عدب هاحالت چگالی و نوار ساختار در ندانیچ تغییر که
. شودنمی مشاهده نانولوله درون در فسفین جذب از

 از دور ظرفیت و هدایت نوار در سطوح همترازي فقط
 هک است ریخته همبه فسفین جذب از بعد فرمی تراز
 افشک و ندارد الکترونیکی خواص روي چندانی تأثیر

 این هگرچ بنابراین. دیابمی کاهش جزئی میزانبه نواري
 نیکیالکترو خواص است، فسفین جذب به قادر نانولوله

  .کندنمی تغییر جذب از بعد آن
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و نانولوله بعد از بهینه سازي  (D) بین فسفین ۀنزدیکترین فاصل .2جدول
) E(ads)( ، انرژي جذب  C-Cها)، طول پیوند (همراه با نزدیکترین اتم

 Pقبل و بعد از جذب فسفین از دو جهت  )E(g)( و انرژي شکاف نواري

  .SiC) نانولولهin درونی ( به سطح Hو
E(g)/
eV 

E(ads)/
eV 

Si1-
C4 
(Å) 

Si1-
C2 
(Å) 

D/Å  

1.53  1.82 1.78  SiCN
T 

1.52 -0.491 1.82 1.78 3.22 
P-Si 

1-Si-
in 

1.52 -0.417 1.82 1.78 2.53 
H-Si 

2-Si-
in 

- -0.647 1.825 1.78 1.77 
P-C 

1-C-
in 

1.53 -0.411 1.82 1.78 2.65 
H-C 

2-C-
in 

  

   3BC ۀنانولول به فسفین جذب
 یجذب خواص که اينانولوله یافتن منظوربه ادامه در   
 کاربید سیلیکونۀ نانولول به نسبت بهتري حساسیت و

 لفمخت هايموقعیت به فسفین مولکول باشد، داشته
 هايیتموقع دادن نشان براي. شد اضافه 3BC ۀنانولول

 سیلیکون ۀنانولول مشابه گذاري علامت از مختلف
 براي B-2و  B-1 هايعلامت از. گردید استفاده کاربید
 ورب اتم به هیدروژن و فسفر سمت از فسفین جذب

 همچنین. است شده استفاده ترتیببه نانولوله
 کربن اتم به جذب براي نیز C-2و  C-1 هايعلامت
 از. تاس رفته کاربه هیدروژن و فسفر سمت از نانولوله

 نشان براي هاعلامت این از یک هر انتهاي در in ۀنشان
  شکل .است شده استفاده نانولوله درون به جذب دادن

 هااتم ةشمار با همراه را 3BC ۀنانولول ةشد بهینه ساختار
 طول وÅ50/1 حدود 2C-1B پیوند طول. دهدمی نشان
 C-Cپیوند طول و است Å53/1 حدود 3C-1B پیوند
 از هآمد دستبه نتایج با مشابه که است Å 40/1 با برابر

  .]31،32،46[ است گذشته مقالات

  
 الف

    
 ب

ي سیلیکون کاربید ۀهاي نانولولساختار نواري و چگالی حالت .6شکل
 si-in-1ساختار  :) بعد از جذب فسفین به درون نانولوله الف10،0(

 نیو قرمز متناظر با دو اسپ یخطوط مشک. si-in-2ساختار  :ب
  .مختلف هستند

   .3BC ۀنانولول خارجی سطح به فسفین ذبج
 جذب از بعد 3BC نانولوله ةشد بهینه ساختارهاي   

 شده داده نشان 8شکل در ساختارها تمام براي فسفین
 آورده 3جدول در ساختاري نتایج همچنین. است
  .اندشده

  
  .3BCساختار بهینه شدة نانولولۀ  .7شکل

1 
2 

3 4 
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 ذبج انرژي با ههمرا فسفین و نانولوله بین کم ۀفاصل
. است هنانولول به فسفین شیمیایی جذب از نشان منفی،

 و فسفین جذب از بعد پیوند طول افزایش همچنین
 به فینفس شیمیایی جذب ةکنند تأیید ساختار تغییر

  .است BC3 ۀنانولول

   ب   الف

   ج
   د

بعد از جذب فسفین از دو  BC3هاي نانولوله ةساختار بهینه شد .8شکل
 ،ساختار :در درون نانولوله الف Cو  Bهاي فسفر و هیدروژن به اتم سر

1-B ،2 :ب-B  ،1 :ج-C  ،2 : د-C.  
 طمربو جذب انرژي ترینمنفی که دهدمی نشان نتایج

 نانولوله ربو اتمبه فسفین فسفر اتم که است حالتیبه
 هیبریداسیون ۀنتیج تواندمی که شودمی جذب

 جذب انرژي. باشد بور و فسفر پرنیمه p هاياوربیتال
 ايبر آمده دستبه جذب انرژي از ترمنفی آمده دستبه

 حتی. است ]ZnS ]39 حتی یا کاربید سیلیکون ۀنانولول
 ۀنانولول که است حالتی از ترمنفی جذب انرژي این

 جذب براي Cr و Sc, Ti, V مانند فلزاتی با را کربنی
 جذب هايانرژي. ]41[ اندکرده ناخالص فسفین

 روي فسفین جذب انرژي از ترمنفی آمده دستبه
 اب نانولوله سازيناخالص حتی. ]40[ است BN ۀنانولول

 ترنفیم جذبی انرژي به منجر است نتوانسته آلومینیوم
   .گردد B-1 تارساخ از

 ولکولم جذب در بالایی توانایی نانولوله این بنابراین،
 بیولوژیکی هايسیستم در تواندمی و دارد فسفین

  .رود کاربه خطرناك و سمی گاز این جذب منظوربه
  

ها) مهمراه نام ات(به بین فسفین و نانولوله ۀنزدیکترین فاصل .3جدول
3BC دسازي، طول پیونبعد از بهینهC-C) انرژي جذب ،)adsE( و (

 Hو  P) قبل و بعد از جذب فسفین از دو جهت E(g)گاف نواري (
  .سطح خارجی نانولولهبه

E(g)/e
V  

E(ads)
/eV  

B1-
C4 
/Å 

B1-
C2 /Å  

D/Å  ساختار  

0.686   1.50 1.52   3BC
CNT  

0.032  -1.154 1.53 1.57  1.90 
P-B  

1-B  

0.725  -0.346 1.51 1.53  1.94 
H-B  

2-B  

- -0.320 1.55 1.51  1.78 
P-C 

1-C 

0.689 -0.350 1.51 1.52  2.08 
H-B 

2-C 

  
 به فسفین جذب چگونگی بیشتر بررسی منظوربه

 چگالی و نواري ساختار به مربوط نتایج نانولوله،
 و مشکی خطوط. اندشده داده نشان 9شکل در هاحالت
 تایجن .هستندهاي مختلف اسپین ةدهند نشان رنگ قرمز
انرژي  با رسانانیم یک 3BC نانولوله که دهدمی نشان

مشابه نتایج  که است eV 686/0 است کم نواري شکاف
 همچنین. ]46[ است گذشته مقالات در دست آمدهبه

 هم رب پایین و بالا اسپین هايچگالی که شودمی مشاهده
 با برابر ولهنانول این پذیريقطبش بنابراین هستند منطبق
 سطح به P سمت از فسفین جذب از بعد .است صفر

 و نواري ساختار در زیادي تغییر نانولوله، خارجی
 که طورهمان. آیدمی ودوجبه نانولوله هايحالت چگالی

 در نواري شکاف شود،می مشاهده د9 و ب9شکل در
 سمت از جذب هنگام یعنی C-1و  B-1 ساختارهاي

 یتخاص رسانانیم ۀنانولول و کرده پیدا کاهش فسفین
 ریکیالکت هدایت در تغییر همین و کندمی پیدا رسانایی

 توسط آن شناسایی به منجر گاز این جذب هنگام
 وارين ساختار در چندانی تغییر لیکن. گرددمی هنانولول
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 مشاهده C-2و  B-2 ساختار هايحالت چگالی و
 جزئی میزانبه نواري انرژي شکاف فقط. شودنمی

 تما طرف از فسفین جذب بنابراین. یابدمی افزایش
 وارين ساختار در بیشتري تغییرات به منجر فسفر

 ترمطلوب کنشبرهم آن دلیل که گرددمی نانولوله
 کربن الیخ هاياوربیتال با فسفر اتم پرنیمه هاياوربیتال

  . است بور و
 که شودمی مشاهده الف10شکل طور که ازهمان

ر بو در نانولوله نیتروژن و بور هاياتم pهاي  اوربیتال
 رازت در را نواري شکاف و کرده همپوشانی هم نیترید با

 تمامی در ريپذیقطبش. اندآورده وجودبه فرمی
  . ماندمی باقی صفر با برابر و تغییر بدون ساختارها

 هاالاوربیت بین کنشبرهم تردقیق بررسی منظوربه
 هب مربوط نتایج .شد بررسی جزئی هايحالت چگالی
 در .اندشده داده 10شکل در جزئی هايحالت چگالی

هاي مختلف را اسپین چپ و راست سمت نمودار هر
 مشخص قرمز چین خط با فرمی خطوط. هنددیمنشان 
 چگالی کربن سمت از فسفین جذب از بعد. اندشده

. دیابمی افزایش فرمی تراز در کربن اتم p هاياوربیتال
 با خوبی همپوشانی بور اتم p هاياوربیتال همچنین
 ةدهند نشان این که دارند فسفر اتم p هاياوربیتال
 هب منجر و تاس نانولوله روي فسفر شیمیایی جذب
  شودمی ترکیب دو این بین شیمیایی پیوند

  
    

  

    

      (الف)    

  

  
  

  

  (ج)  (ب)  
  

  
  

  

  (ه)  (د) 
) الف: قبل BC3 )10،0ي هاي نانولولهساختار نواري و چگالی حالت .9شکل

سطح خارجی(ساختار به Pاز جذب فسفین، ب: بعد از جذب فسفین از سمت 
1-B :ج ، ( بعد از جذب فسفین از سمتH ساختار به) 2سطح خارجی-B .(

 نیو قرمز متناظر با دو اسپ یخطوط مشک. C-2، ه: ساختار  C-1د: ساختار 
  .مختلف هستند.

  
 کمی چگالی هیدروژن اتم هاياوربیتال B-2 ساختار در
 در ناچیزي تغییر و دارند فرمی تراز نزدیکی در را

. دشومی مشاهده نانولوله بور و کربن هايحالت چگالی
 فسفر p هاياوربیتال و هیدروژن اتم s هاياوربیتال اما
 p يهااوربیتال با هدایت نوار در فرمی تراز نزدیکی در

  . دارند همپوشانی نانولوله در بور و کربن
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  ج  ب  الف

  

  ه  د  

 قبل :الف ،3BC (10,0) ۀنانولول هاي جزئیحالت چگالی .10شکل
 سطحبه P سمت از فسفین جذب از بعد :ب ،فسفین جذب از

 سطحبه H سمت از فسفین جذب از بعد :ج ،)B-1 ساختار(خارجی
خطوط . C-2 ساختار :ه C-1 ساختار :د). B-2 ساختار( خارجی

  .هستند هاي مختلف نیاسپ ةنشان دهندو راست  سمت چپ

 تهرف هدایت نوار سمتبه فرمی تراز C-1 ساختار در
 فسفین p و s هاياوربیتال بین خوبی همپوشانی و است

 p هاياوربیتال. شودمی مشاهده بور و کربن هاياتم با
 قمنطب هم بر کاملاً  فرمی تراز در کربن و بور هاياتم

 ینب یکسانی همپوشانی که رسدمی نظربه و هستند
 وجود نانولوله اتم دو هر با فسفین s و p هاياوربیتال

  .دارد

   3BC ۀنانولول داخلی سطح به فسفین جذب
 را لهنانولو الکترونیکی و ساختاري تغییرات ادامه در   

 بررسی نانولوله درون به فسفین شدن وارد هنگام

 به هیدروژن و فسفر جهت دو از فسفین. کنیممی
 براي. شودمی اضافه نانولوله بور و کربن هاياتم

 هاينشانه همانبه in علامت ساختارها کردن مشخص
. دش اضافه نانولوله سطح به جذب براي رفته کاربه

  .اندشده داده نشان 11شکل در شده بهینه ساختارهاي
 و پیوندها طول نظیر ساختاري هايپارامتر از بعضی

 رد جذب هايانرژي با همراه نانولوله تا فاصله کمترین
  . اندشده داده نشان 4جدول

  
  ب  الف

  د  ج
بعد از جذب فسفین از  3BCهاي نانولوله ةساختار بهینه شد .10شکل

 الف:در درون نانولوله  Cو  Bهاي دو سر فسفر و هیدروژن به اتم
  . C-in-2 :د،  C-in-1 ، ج: B-in-2 :ب، B-in-1 ساختار 
 و ساختار پایداري ةدهند نشان منفی جذب هايانرژي

 رژيان کمترین. هستند نانولوله به جذب بودن مطلوب
 خارجی سطح به جذب براي که آنچه با مشابه جذب

 بور اتم به P سمت از جذب به مربوط آمد، دستبه
 نانولوله این در هم زوایا و پیوند طول .است نانولوله

 شیمیایی جذب ةدهند نشان که شوندمی تغییر دچار
  .است نانولوله درون در فسفین

 مورد هاحالت الیچگ و نواري ساختارهاي ادامه در
 وندر به فسفین کردن اضافه .گیردقرار می بررسی
 وارين شکاف کاهش به منجر فسفین سمت از نانولوله

 شکاف هیدروژن سمت از کردن اضافه اما. است شده
  .است داده افزایش را نواري
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سازي نهبعد از بهی 3BCبین فسفین و نانولوله  ۀنزدیکترین فاصل .4جدول
و  )E(ads)(، انرژي جذب  C-Cها)، طول پیوند دیکترین اتم(همراه با نز

و  Pقبل و بعد از جذب فسفین از دو جهت  )E(g)(انرژي شکاف نواري 
H سطح داخلی نانولولهبه.  

E(g)/e
V 

E(ads)/
eV 

B1-
C4 
/Å 

B1-
C2 
/Å  

D/Å  

0.686  1.50 1.52  cnt 
0.476  -0.738 1.53 1.55 1.94 

P-B1 
1-B-

in 
0.781  -0.511 1.42 1.42 1.10 

H-B1 
2-B-

in 
- -0.0337 1.56 1.52 1.84 

P-C2 
1-C-

in 
0.700 -0.514 1.50 1.52 3.21 

H-C2 
2-C-

in 

  
 ردنک اضافه هنگام هدایت نوار در پذیرنده پرنیمه تراز

-C-1(رفسف سمت از نانولوله درون کربن اتم به فسفین

in( نوع رساناينیم به نانولوله تبدیل باعث n گرددیم 
  .است هنانولول به فسفر از الکترون انتقال دهنده نشان که
 

        
  (ب)   (الف)

        
 (د)   (ج) 

بعد  :الف 3BC ۀنانولول يهاحالت یو چگال يساختار نوار .11شکل
 B-in-2 :ب،  B-in-1ساختار  :به سطح داخلی الف نیاز جذب فسف

 نیز متناظر با دو اسپو قرم یخطوط مشک. C-in-2 : د C-in-1 :ج
  .مختلف هستند

 12شکل در جزئی هايحالت چگالی به مربوط نتایج
 در که دهدمی نشان نتایج این. است شده داده نشان

 به نسبت کربن هايحالت چگالی  B-in-1ساختار
 یافته افزایش) الف-10شکل( جذب از قبل نانولوله

 شکاف کاهش باعث کربن اتم نوارهاي حضور و است

 به مربوط نوارهاي حضور همچنین. است شده نواري
 ورب هاياتم با آن همپوشانی و هدایت نوار در فسفر اتم

 دهش نواري شکاف کاهش و شیمیایی پیوند ایجاد باعث
  . است

  

  

    
  ب  الف  

  

    
  د  ج  

 جذب از بعد :الف 3BC ۀنانولول هاي جزئیحالت چگالی .12شکل
-C-1 :ج B-in-2 :ب B-in-1 ساختار :الف داخلی سطح به فسفین

in 2 :د-C-in . هاي نیاسپ ةنشان دهندو راست  سمت چپخطوط
  .هستند مختلف

 نانولوله درون به هیدروژن سمت از جذب هنگام اما
 هیدروژن و فسفر هاياتم به مربوط هايحالت چگالی

 کاهش هاآن تأثیر تنها و دارند قرار فرمی تراز از دور
 هک است فرمی تراز در کربن و بور هايحالت چگالی

 مدهآ وجود به فسفین به هااتم این از بار انتقال اثر در
 در .است شده نواري شکاف افزایش باعث و است

 و کرده قطع را هدایت نوار فرمی تراز C-in-1 ساختار
 شده انارس به رسانانیم از الکتریکی هدایت تغییر باعث
 افزایش فرمی تراز در بور اتم چگالی همچنین. است
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 بور تما و فسفین بین کنشبرهم ةدهند نشان که یافته
  است. ساختار این در
 قادر ربو اتم تنها نه که دهدمی نشان نتایج این نهایت در
 جذب این بلکه است نانولوله درون بهفسفین  جذب به

 نابراینب. گرددمی آن الکترونیکی خواص در تغییر باعث
 شناسایی و جذب براي خوبی اندیدايک نانولوله این

  .است فسفین

  گیريجهنتی
 الکترونیکی و ساختاري خواص تحقیق این در   

 عنوانبه ،3BC  (10,0)و SiC  (10,0)هاينانولوله
 اب فسفین خطرناك و سمی گاز بیولوژیکی گرحس

 رفتهگ قرار بررسی مورد چگالی تابعی روش از استفاده
 دهدمی نشان جذب هاينرژيا و ساختاري نتایج. است

. است ینفسف جذب به قادر کاربید سیلیکون ۀنانولول که
 به ینفسف جذب که است این ةدهند نشان نتایج بررسی
 تر بمطلو کربنی فسفر اتم سمت از و نانولوله بیرون

 رد ناچیز تغییر البته. است هیدروژن سمت از جذب از
 و کربنی ينانولوله هايحالت چگالی و نواري ساختار

 هب فسفین جذب از بعد نواري انرژي شکاف نهایت در
 فسفین جذب که دهدمی نشان نانولوله درون و سطح

 و ستا فیزیکی جذبی کاربید سیلیکون ينانولوله به
 چندانی تغییربعد از جذب  آن الکترونیکی خواص

 گاز گرحس عنوانبه 3BC ۀنانولول ادامه در. کندنمی
 مدهآ دستبه نتایج گرفت قرار بررسی مورد فسفین
 یرونب به فسفر اتم سمت از فسفین جذب که داد نشان
 همچنین. است منفی جذب يژانر داراي نانولوله این

 و نواري ساختار در را زیادي تغییر فسفین جذب
 ريطوبه وردآمی وجودبه نانولوله الکترونیکی خواص

 منجر نانولوله بیرون و درون به C-1 هاي ساختار در که
 لزيف به رسانانیم از الکترونیکی خاصیت تغییر به

 جذب به قادر تنها نه نانولوله این بنابراین. شودمی
 براي گرحس عنوانبه تواندمی بلکه است فسفین

 ندهز هايسیستم در کشنده و سمی گاز این شناسایی
  .باشد
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