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 اطلاعات مقاله  چکیده

 ، برهمکنش این گاز )S2H(برای بررسی قابلیت تشخیص و جذب گاز سمی هیدروژن سولفید 
 مورد ارزیابی قرار گرفت. (DFT)( با استفاده از تئوری تابعیت چگالی 5,5ی کربنی تک جداره )لولهبا نانو

خالص،  یلولهنانو، از S2Hجهت بررسی اثر تغییرات ساختار نانولوله بر واکنش پذیری آن بر جذب 
ی دارای نقص آلائیده یلولهنانوولز و -دارای نقص استون یلولهنانوآلائیده با اتم آهن،  یلولهنانو
 تجزیه و تحلیلانجام شد.  B3LYP/LanL2DZ بهینه سازی ساختاری با استفاده از سطح نظری فاده شد.است

 بار جابجا شده انرژی جذب، اختلاف چگالی الکترون، تغییرات هندسی و الکترونی ساختار، مقدار 

 آلاییده با اتم آهن ها نشان داد که نانو لولهو چگالی حالت لومو-شکاف هومو، تغییرات و نانولوله S2Hبین 
 نتایج نشان داد که تواند برهمکنش مولکول هیدروژن سولفید با نانولوله کربنی را بهبود بخشد.می

ی کربنی دارای نقص لولهکربنی آلائیده با اتم آهن و نانو یلولهنانو بیشترین انرژی جذب مربوط به 
  .باشدمی -85/47و  -kcal/mol 04/54انرژی جذب  باآلائیده با آهن به ترتیب  5775ولز  –استون 

نانولوله کربنی با هیدروژن سولفید نشان داد که وجود این نقص  برهمکنشبر  ولز-تاثیر نقص استون
با هیدروژن سولفید  برهمکنشدر ساختار نانولوله کربنی منجر به بهبود جزئی تمایل نانولوله برای 

 خواهد شد.
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 هیدروژن سولفید یک گاز سمی با بوی نامطبوع است 

 قرار گرفتن در معرضکه استنشاق آن برای سلامتی انسان مضر است. 
                                                                                                                                                                                                   

 دار مکاتبات عهده                                                                                                                                        +E- mail: mohamadnaseh@yahoo.com 

با اتم آهن  دهیآلائ یکربن ینانولوله ها بر دیسولف دروژنیه یگاز سم ییجذب و شناسا یبررس ،، ساناز قره زاده شیرازی، سمانه حیدریانانیجواد آرسته، حسن مقن ،محمد ناصح ارجاع:

 (.1404) 85تا  77: 44(1) ،رانیا یمیش یو مهندس یمیش هیشرن ی،چگال تیتابع یروش تئور باولز  -نقص استون یو دارا
(1)  parts-per million 
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صورت محصول جانبی تولید هبدر بسیاری از فرآیندهای شیمیایی 
 . لذا مطالعه جذب و تشخیص این گاز سمی [3-1] شودمی

 یاثرات مضر و سم نیابا توجه به  برخوردار است. ایاز اهمیت ویژه
 ییحسگرهاپایش و کنترل میزان این گاز در محیط با طراحی  ،S2H گاز

 رسد.نظر میپایین آن را تشخیص دهند، ضروری به هایکه غلظت
امکان دهد که ی نشان میفناورنانو نهیدر زم ریاخ یها شرفتیپ

عملکرد  ،یهاد مهیبر نانومواد ن یمبتن یگاز یساخت حسگرها
 .[4] داشته است موفقی

های منحصر به فرد ویژگی دلیلبه  (CNTs) های کربنینانولوله
اند. ، توجه زیادی را به خود جلب کردهدارندای که کاربرد گسترده و

 .[5] های گازی سمی هستندها دارای توانایی قوی جذب مولکولنانولوله
ی مطلوب برای شناسایی گاز با تغییر اآنها را به گزینه این ویژگی

 الکتریکی آنها پس از تماس با این گازها تبدیل  هدایت
 های کربنی خالص به کند. با این حال، حساسیت نانولولهمی

. شودرا شامل میبسیار محدودی  یگسترههای گازی مولکول
 به عنوان یک روش موثر با اتم های فلزات های کربنینانولوله آلائیدن

 . [9-6] برای افزایش خواص حسگری آنها شناخته شده است
های کربنی گاز را در سطح نانولولهبا تعامل اضافی  اتم های آلائیده

کند و در نتیجه، پتانسیل آنها به عنوان حسگرهای ایجاد می
سمی،  های مختلف، از جمله گازهایشیمیایی برای مولکول

 .[15-10] شودمی ترگسترده
های کربنی یک راه دیگر که منجر به افزایش حساسیت نانولوله

 شود، وجود نقص در ساختار های گازی مینسبت به مولکول
توان به نقص جای خالی ها میها است. از جمله این نقصنانو لوله

ها باعث . این نقص[19-16] ولز اشاره نمود-و انواع نقص استون
شوند و نهایتا ه میلایجاد شرایط جدید هندسی و الکترونی در نانولو

 شوند. پذیری نانولوله در محل نقص می باعث تغییر واکنش
های دارای مقالات متعددی در خصوص خواص حسگری نانولوله

 2NO ،3NH، O2H های کوچک نظیرنقص برای شناسایی و جذب مولکول
 .[21, 20] منتشر شده است 2CO و

  S2Hبه بررسی اثر جذب گاز  همکارانو  ژیائوژینگ
ها نشان داد که حساسیت های کربنی پرداختند. بررسیبر نانولوله

نانولوله برای این جذب کافی نیست. لذا با استفاده از آلائیدن نانولوله 
  .[22] طلا، میزان واکنش پذیری نانولوله افزایش یافت با اتم

ئیده با گالیم، بور و های کربنی آلااز نانولوله جسیمگروه تحقیقاتی 
 یلولهنانواستفاده کردند و  S2Hژرمانیم برای جذب و شناسایی 

عنوان بهترین ترکیب برای جذب این گاز آلائیده با ژرمانیوم را به
 همکارانو  درویش گنجی. در یک تحقیق دیگر [23] معرفی نمودند

یکلودکسترین برای حذف سدار شده با های کربنی عاملاز نانولوله
 60C. از نانوفولرن [24] استفاده نمودند S2Hهای مربوط به آلودگی

نیز برای شناسایی این گاز استفاده شده است. گروه تحقیقاتی 

جهت آلائیدن نانوفولرن  Siو  N،  S،  B ،Pهای از اتم یوسفیان
استفاده کردند و مشخص کردند که فولرن آلائیده با اتم بور بهترین 

 .[25] دارد S2Hنتیجه را برای جذب 
فلز های کربنی با در این پژوهش به بررسی اثر آلائیدن نانولوله

  S2Hولز بر جذب و شناسایی گاز -آهن و نقص استون واسطه
تا به حال  شود.با استفاده از تئوری تابعیت چگالی پرداخته می

های اندکی در خصوص تاثیر همزمان دوپه شدن فلز واسطه پژوهش
ولز انجام شده است. هدف تحقیق حاضر بررسی -و نقص استون

 ولز و همچنین ارزیابی تاثیر-ای دوپه شدن فلز و نقص استونمقایسه
 باشد.همزمان این دو عامل بر جذب گاز سمی هیدروژن سولفید می

 

 محاسباتیهای روش
  S2H های گازهای جذب مولکولبرای بررسی جامع ویژگی

 آلائیدهخالص،   (SWCNTs) های کربنی تک لایهبر روی نانولوله
ها، آن بو ترکی (Stone-Wales) ولز-استون نقصبا آهن و دارای 

عنوان پایه ( انتخاب شد که به5,5) آرم چیریک مدل نانولوله کربنی 
 برای انتخاب نانولوله برای محاسبات مورد استفاده قرار گرفت. 

 باید دو پارامتر در نظر گرفته شود. نخست اندازه نانولوله بایستی 
های هیدروژن دو طرف نانولوله ای بزرگ باشد که اثر اتمبه اندازه

 بزرگ نباشددوم اینکه اندازه نانولوله آنقدر بر روی کل ساختار ناچیز باشد. 
 این مدل شامل  که استفاده از مجموعه پایه مناسب را منع کند.

، قطری  Å 34/7اتم هیدروژن با طولی برابر با  20اتم کربن و  70
  است. Å 42 /1برابر با  C-C و طول میانگین پیوند Å 99/6برابر با 

گذاری ( با جای5,5اتم فلز واسطه آهن در نانولوله کربنی تک لایه )
های ساختاری، یک اتم کربن با یک اتم آهن آلائیده شد. تحلیل

و انرژی جذب  و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین مقدار الکترونی، 
های کربنی خالص، آلائیده با آهن بر روی نانولوله S2H برای جذب

 S2Hهای های الکترونی مولکولانجام شد. ویژگی و دارای نقص
 افزارهای کربنی با استفاده از نرمانولولهجذب شده بر روی ن

GaussSum 2.2.5 و نمودارهای چگالی حالت الکترون (DOS) 
 سازی ساختار نانولوله . بهینه[26] برای همه ساختارها مقایسه شد

 بکارگیریا ب 09Gaussian  [27] افزاربا استفاده از نرم S2Hو 
 B3LYP [28 ,29] و روش  (DFT)حاسبات تئوری تابعیت چگالیم

 Los Alamos LanL2DZ[32-30] والانس-و مجموعه پایه اسپلیت
 به دلیل آلودگی کمتر اسپین  B3LYPانتخاب روش  انجام شد.

و انتخاب  و برآورد برهمکنش ها با دقت مطلوب انجام شده است
 مجموعه پایه ذکر شده به علت ارایه نتایج مطلوب برای 

محاسبات فرکانس  .[33, 23]باشد های دارای فلز واسطه میسیستم
اطمینان از قرار داشتن ساختارهای بهینه شده بر کمینه  جهت

ی ساختار نانولوله 1در شکل ، انجام شد. پتانسیل انرژی منحنی
 شود.ولز مشاهده می-های کربنی دارای نقص استونخالص و نانولوله
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  B3LYP/LanL2DZبا روش  شده بهينهساختارهای  - 1شکل 

 SWCNT-7557ج(   SWCNT-5775ب(  PS-SWCNTالف( 
 

 و نانولوله کربنی هیدروژن سولفیدبین گاز  برهمکنشبرای ارزیابی 
 ،(Fe- SWCNTبا آهن ) آلائیدهنانولوله کربنی ، (PS-SWCNT) بدون نقص

 و (SWCNT-5775) 5775ولز -نانولوله کربنی دارای نقص استون
 ،(SWCNT-7557) 7557ولز -نانولوله کربنی دارای نقص استون

 طورهو آلائیده با آهن ب 5775ولز -نانولوله کربنی دارای نقص استون
 ولز-( و نانولوله کربنی دارای نقص استونFe-5775-SWCNTهمزمان )

 ( Fe-7557-SWCNTطور همزمان )هو آلائیده با آهن ب 7557
 محاسبه شد. 1 توسط معادله( adsE)انرژی جذب 

 

(1)  + E (BSSE) S)2E (H –) CNT(E  –) CNTS/2= E (H adsE 

 S2Hانرژی برهمکنش میان گاز  S/CNT)2E (Hدر این معادله 
انرژی  E (CNT)های مختلف است. ی کربنی در حالتبا نانولوله

  دهد،های مختلف نشان میا در حالتر کربنی به تنهایی نانولوله
S)2E (H گاز سمی انرژی مربوط به S2H محاسبه و E (BSSE) 

  .انجام شده استبرای حذف خطای فرونشانی مجموعه پایه 
 لحاظ شده است. E (BSSE)در مقادیر انرژی جذب گزارش شده 

 

 نتایج و بررسی
  ساختار هندسی

 های هندسی های کربنی، بی نظمیتولید نانولوله فرآینددر 
در ساختار ولز -های استوناز قبیل نقص جای خالی و نقص

کل بوجود ولز به این ش-نقص استون. شودها ایجاد مینانولوله
ضلعی، چرخد و بجای چهار حلقه ششیک پیوند اتمی میآید که می

ضلعی مجاور هم در ساختار ضلعی و دو حلقه هفتدو حلقه پنج
 (.1گیرد )شکل نانولوله شکل می

 به همراه زاويه اطراف طول پيوندهای مختلف در تمام ساختارها - 1جدول 
 اتم برهمکنش

 
طول پیوند 

کربن -کربن
(Å) 

طول پیوند 
کربن -آهن
(Å) 

زاویه )درجه( 
C-Fe/C-C 

PS-SWCNT 417/1 - 8/119 
5775-SWCNT 352/1 - 9/123 
7557-SWCNT 405/1 - 5/108 

Fe-SWCNT 418/1 880/1 1/99 
Fe-5775-SWCNT 431/1 794/1 3/97 
Fe-7557-SWCNT 435/1 781/1 8/84 

 

 
با آلائيده ساختارهای مختلف نانولوله کربني، نانولوله کربني  - 2شکل 

دو حالت ولز و -نانولوله کربني دارای نقص استوندو حالت اتم آهن، 
 با اتم آهنآلائيده ولز -نانولوله کربني دارای نقص استون

 
های کربنی شامل نانولوله کربنی های مختلف نانو لولهابتدا مدل

 ، دو حالت نانولوله کربنی دارای نقص PS-SWCNTخالص 
 ، نانولوله کربنی آلائیدهSWCNT-7557و  SWCNT-5775ولز-استون

، و دو حالت نانولوله کربنی دارای نقص Fe-SWCNTبا اتم آهن 
 Fe-7557-SWCNTو  Fe-5775-SWCNTولز آلائیده با اتم آهن -استون

 طول پیوندهای 1جدول  طراحی شدند و سپس ساختار آنها بهینه شد.
اتم برهمکنش را به همراه زاویه اطراف  مختلف در تمام ساختارها

 نشان داده شده است. 2این ساختارها در شکل  دهد.نشان می
  Å 405/1ها حدود کربن در کلیه مدل-طول پیوند کربن

 Å 781/1آهن در حدود -است و طول پیوند کربن Å 435/1 الی
 است گذشتهنتایج بدست آمده مطابق با مطالعات است.  Å 880/1الی 

 پژوهشدر این  ساختارها کردن بهینهدهد که نتایج که نشان می
 قابل اعتماد است.
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 های مختلف نانولوله کربنيمدلو  S2H بين بار جابجا شده انرژی جذب، فاصله نهايي جذب و  - 2جدول 
 (Kcal/mol)انرژی آزاد گیبس  *(e) و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین مقدار  (Åفاصله جذب ) انرژی جذب )کیلوکالری/مول( 

SWCNT 18/0- 09/3 003/0 56/0- 
5775-SWCNT 47/0- 91/2 007/0- 59/0- 
7557-SWCNT 42/1- 39/2 031/0- 91/0- 
Fe-SWCNT 04/54- 46/2 291/0 32/27- 

Fe-5775-SWCNT 85/47- 51/2 200/0 84/26- 
Fe-7557-SWCNT 40/13- 51/2 175/0 94/8- 

 به نانو لوله با علامت مثبت و بالعکس با علامت منفی مشخص شده است.  S2Hاز بار جابجا شده مقدار  *
 

و  فاصله جذب و نانولوله، S2Hجابجا شده بین  انرژی جذب، بار

 انرژی آزاد گیبس

 ولز بر روی-استونبرای مطالعه تاثیر آلائیدن اتم آهن و وجود نقص 
های انرژی جذب بین هیدروژن سولفید و نانولوله کربنی، ابتدا مدل

جذب نانولوله کربنی و هیدروژن سولفید طراحی شدند. پس از فرآیند 
 بهینه شدن، برای بررسی برهمکنش بین نانولوله کربنی و هیدروژن سولفید،

 .[12] محاسبه شد و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین انرژی جذب و مقدار 
و نانولوله  S2H بین بار جابجا شده ،انرژی جذب، فاصله نهایی جذب

 های مختلف نانولوله کربنی مدلو بالعکس و انرژی آزاد گیبس 

 منفی بودن انرژی آزادارائه شده است.  2 و هیدروژن سولفید در جدول
 به معنای خودبخودی بودن 2گیبس برای تمام برهمکنش ها در جدول 

 برهمکنش گاز با نانولوله و عدم نیاز به انرژی برای انجام واکنش است.
، فاصله بین نشان داده شده است 2همان طور که در جدول 

 تغییر چندانی نکرده و بین آنها خالص و نانولوله کربنی هیدروژن سولفید
بار جابجا شده مقدار  .اتفاق افتاده است 1واندروالسی همکنشبرفقط 
 دهد تنها که نشان می الکترون است 003/0 و نانولوله S2Hبین 

 هیدروژن سولفیدو  خالصیک جذب فیزیکی بین نانولوله کربنی 
 خالصنانولوله کربنی  توان نتیجه گرفت کهمی بنابراینتشکیل شده است. 

 .[34]دارای حساسیت چندانی نیست  هیدروژن سولفیدنسبت به 
  5775ولز -مقایسه نانولوله کربنی دارای نقص استون از

اگر چه فاصله جذب توان دریافت که، ، میخالصبا نانولوله کربنی 
 انرژی جذب  افزایشعملکرد جذب با  اما کمی تغییر کرده است،

یافته است. بهبود  و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین مقدار  افزایش و
 5775ولز -نانولوله کربنی دارای نقص استون بینبار جابجا شده مقدار 

 دهدکه نشان می الکترون است -007/0در حدود  هیدروژن سولفیدو 
 تنها یک جذب فیزیکی ضعیف بین آنها تشکیل شده است. 

 در ساختار بعدی، اطلاعات مربوط به جذب گاز هیدروژن سولفید 

 دارای  7557ولز -نانولوله کربنی دارای نقص استون بر سطح

 بوده که به مراتب از فاصله جذب نانولوله کربنی Å  39/2فاصله جذب
 بار جابجا شدهمقدار و بدون نقص کمتر است. علاوه بر این انرژی جذب 

 7557ولز -و نانولوله کربنی دارای نقص استون هیدروژن سولفیدبین 
                                                                                                                                                                                                   

 

 الکترون  -031/0و  -kcal/mol 42/1 به ترتیب عبارتند از

 .دهد در این مورد نیز یک جذب ضعیف اتفاق افتاده استمیکه نشان 
دارای نقص  یلولهنانوخالص و  یلولهنانوبا توجه به اینکه 

ولز حساسیت کافی برای جذب و شناسایی گاز سمی -استون
 از فرآیند آلائیدن یک اتم آهن  هیدروژن سولفید را ندارند،

 بجای یک اتم کربن استفاده شد و تغییرات جذب اندازه گیری شد.
ی شود که فاصلهمشخص می 2با توجه به اطلاعات جدول شماره 

آلائیده با اتم آهن،  یلولهنانوبرهمکنش بین گاز هیدروژن سولفید و 
 -kcal/mol 04/54تغییر چندانی نکرده است. اما مقدار انرژی جذب این ساختار 

 تر از انرژی جذب ساختارهای پیشین است.باشد که به طرز معناداری بزرگمی
الکترون  291/0ساختار در این  و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین مقدار 

آلائیده  یلولهنانوبار قابل توجهی بین  مقداردهد باشد که نشان میمی
 با اتم آهن و گاز هیدروژن سولفید در جریان است.

بیشتر و فاصله جذب  بار جابجا شدهمقدار تر، انرژی جذب بزرگ
 آلائیدهایی قوی بین نانولوله کربنی یدهد که یک جذب شیمکمتر نشان می

 شکل گرفته است. هیدروژن سولفید گاز با آهن و
دارای  یلولهنانوخالص،  یلولهنانوتاکنون ساختارهای شامل 

 7557ولز -دارای نقص استون یلولهنانوو  5775ولز -نقص استون
آلائیده با آهن بررسی شد و مشخص شد که بهترین  یلولهنانوو 

 انرژی جذب و برهمکنش مربوط به ساختار آلائیده با اتم آهن است.
دو ساختار دیگر نیز برای بررسی کامل نقص ها و آلائیدن نانو لوله، 

 م آلائیده آهن هستند.تبررسی شد که همزمان دارای نقص و ا
دارای نقص ای کربنی هبا مقایسه انرژی جذب بین نانولوله

 آلائیدنپس از  هیدروژن سولفید گاز و 7557و  5775ولز -استون
 های کربنی که انرژی جذب نانولوله شودمشخص میاتم آهن، 

 .باشدمی 7557بالاتر از  5775آهن در مدل  آلائیدنپس از دارای نقص 
دلیل احتمالی این است که بعد از تشکیل پیوندهای جدید در نقص 

تر ایجاد قوی πیک پیوند های کربن بین اتم 7557ولز -استون
 بیشتری الکترون به همین دلیل. را مشاهده کنید( 1)جدول خواهد شد
 7557نانولوله کربنی دارای نقص  ودر اختیار اتم آهن بوده  7557در نقص 

 .[35]دبرای جذب هیدروژن سولفید دارتری تمایل کم

(1)  Van-der-Waals 
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 هيدروژن سولفيدبا آهن و آلائيده ( 7557و  5775ولز )-با آهن و نانولوله کربني دارای نقص استونآلائيده چگالي بار بين نانولوله کربني ساختارهای بهينه و  - 3شکل 

     

 لومو-شکاف هوموها و چگالی بار، چگالی حالت

 برای مطالعه بیشتر خواص الکترونی نانولوله کربنی آلائیده 

 با اتم آهن پس از جذب هیدروژن سولفید، چگالی بار بین نانولوله کربنی
 (7557و  5775ولز )-آلائیده با آهن و نانولوله کربنی دارای نقص استون

به همراه  وشده آلائیده با آهن و هیدروژن سولفید محاسبه 
 نشان داده شد. 3در شکل آنها  یهساختارهای بهین

 توان دریافت که هیچ همپوشانی موثر چگالی باریمی 3از شکل 
 در حالی که وجود ندارد. هیدروژن سولفیدو  خالصبین نانولوله کربنی 

 و  با آهنآلائیده نانولوله کربنی بین همپوشانی موثر چگالی بار 

 هیدروژن سولفید و گازبا آهن آلائیده ولز -دارای نقص استوننانولوله کربنی 
 بین آنها وجود دارد قدرتمندی برهمکنشدهد نشان میوجود دارد، که 

  بدست آمده نتایج. [34]است اتفاق افتادهو جذب شیمیایی 

دهد که نانولوله کربنی های قبلی مطابقت دارد و نشان میبا بررسی
آلائیده ولز -با اتم آهن و نانولوله کربنی دارای نقص استونآلائیده 

 دارند. هیدروژن سولفیدبا اتم آهن حساسیت زیادی به گاز 

 با آهن اعم از بدون نقص و دارای نقص، های آلائیدهدر تمام حالت
 الکترون 1/0بین گاز هیدروژن سولفید و نانولوله بیش از بار جابجا شده میزان 

 و نمودارهای لومو-شکاف هومواست که این امر باعث تغییر در ساختار 
 .[36] دهدشود و هدایت الکتریکی سیستم را تغییر میچگالی حالت می

 3نمودارهای چگالی حالت مربوط به ساختارهای مختلف در شکل 
بررسی نمودار چگالی حالت برهمکنش نمایش داده شده است. با 

 هیچ تغییر آشکاریمشخص شد که  با نانولوله کربنی خالص S2Hگاز 
 هیدروژن سولفیددر نزدیکی سطح فرمی پس از جذب  این نموداردر 

نشان داده شده است،  3در جدول  همانطور که و آیدبوجود نمی

 بدون تغییر  S2Hقبل و بعد از جذب گاز  لومو-شکاف هومو

 های گذشته مطابقت دارد. که با بررسی باشدمیالکترون ولت  21/2

 ماند،میبدون تغییر  هیدروژن سولفیدهدایت الکتریکی پس از جذب 
گاز حساسیتی نسبت به  خالصکه نانولوله کربنی  این بدان معناست
نانولوله کربنی  ، در ساختار3شکل  با توجه بهندارد.  هیدروژن سولفید

 هیدروژن سولفیدچگالی حالت پس از جذب  نمودار با اتم آهن،آلائیده 
به شدت  لومو-شکاف هوموشود و میزان دچار تغییرات زیادی می

 کند.تغییر می
 قبل و بعد ازبا اتم آهن آلائیده نانولوله کربنی  لومو-شکاف هومو

 ولت الکترون 99/1 به 11/0 با یک تغییر فاحش از  هیدروژن سولفیدجذب 
برای نانولوله کربنی  4به همین ترتیب در شکل   یابد.افزایش می

 تغییر آشکاری  ،با اتم آهنآلائیده  5775ولز -دارای نقص استون

 ، اما در مقایسه با آیدمیوجود بچگالی الکترون  نموداردر 

 . دهدتغییر کمتری را نشان میبا اتم آهن آلائیده نانولوله کربنی 

 ولت الکترون 91/1 به 25/0 از لومو-شکاف هومو در این ساختار مقدار
نانولوله کربنی  نماید و نشان می دهد که هدایت الکتریکیتغییر می

 S2Hپس از جذب گاز با اتم آهن آلائیده ولز -دارای نقص استون
حالت با مقایسه طیف چگالی . یابدبه طور قابل توجهی کاهش می

 با اتم آهنآلائیده  7557ولز -نقص استونبرای نانولوله کربنی دارای 
توان دریافت که تغییر اندکی می هیدروژن سولفیدقبل و بعد از جذب 

 لومو-شکاف هومو و میزان چگالی حالت روی داده است در طیف
 افزایش یافته که پس از جذب الکترون ولت  07/2به  01/2از 

نانولوله کربنی  دهد یک تغییر کوچک در هدایت الکتریکی مینشان 
 است. روی دادهبا اتم آهن آلائیده  7557ولز -دارای نقص استون
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 ( آلائيده با اتم آهن7557و  5775ولز )-نانولوله خالص، نانولوله آلائيده با اتم آهن و نانولوله دارای نقص استون لومو-شکاف هوموتغييرات  - 3جدول 
 قبل و بعد از جذب هيدروژن سولفيد

  )الکترون ولت( S2Hبعد از جذب  )الکترون ولت( S2Hقبل از جذب  

PS-SWCNT 21/2 21/2 
Fe-SWCNT 11/0 99/1 

Fe-5775-SWCNT 25/0 91/1 
Fe-7557-SWCNT 01/2 07/2 

 

 S2Hمقايسه نتايج کار حاضر با ديگر سيستم های جذب و شناسايي  - 4جدول 
 مرجع d (Å)* HLG-0 (eV)* HLG-1 (eV)* (KCal/mol)ad E اتم آلاییده بستر ردیف

 Ge 72/2 19/1 30/1 5/11- [23] (4،0نانولوله ) 1
(0،4نانولوله ) 2  Ga 86/2 39/1 46/1 8/25- [23] 
(0،4نانولوله ) 3  B 48/2 29/1 43/1 1/16- [23] 
4 Cr12H23C Cr 36/2 93/1 50/2 1/82- [37] 
5 Ni12H23C Ni 84/2 54/2 40/2 3/2- [37] 
6 12C24N12B - 43/2 93/0 88/0 9/3- [38] 
7 2MoS-Au Au 44/2 29/0 13/0 9/21- [39] 
8 Fe-SWCNT Fe 46/2 11/0 99/1 0/54- کار حاضر 
9 Fe-5775-SWCNT Fe 51/2 25/0 91/1 9/47- کار حاضر 

 *d (Å)   فاصله ی برهمکنش بین گاز و بستر--   *HLG-0 (eV) لومو قبل از برهمکنش  -میزان شکاف هومو--   *HLG-1 (eV) لومو بعد از برهمکنش-میزان شکاف هومو 
 

 
 5775)ولز -با اتم آهن و نانولوله دارای نقص استونآلائيده ،  نانولوله خالصبين نانولوله  لومو-شکاف هوموساختار تغييرات چگالي حالت و   - 4شکل 

  دارای واحد اختياری است( ( و محور عمودیeV)در تمام نمودارها محور افقي انرژی ) هيدروژن سولفيد قبل و بعد از جذب با اتم آهن( آلائيده 7557و 
 

می توان نتیجه گرفت  3با توجه به نتایج گزارش شده در جدول 
 کربنی یلولهنانوفقط برای دو ساختار  لومو-هوموشکاف که تغییرات 

 5775ولز  –کربنی دارای نقص استون  یلولهنانوآلائیده با اتم آهن و 
توان از آنها به عنوان حسگر قابل توجه است و می آلائیده با آهن

  لومو-شکاف هوموها تغییرات استفاده نمود و در سایر حالت

 شوند.نمی S2Hذب و شناسایی گاز قابل توجه نبوده و منجر به ج
 های منتشر شدهمقایسه نتایج کار تحقیقاتی حاضر با سایر پژوهش

آمده است.  4در جدول شماره  S2Hدر زمینه جذب و شناسایی گاز 
نانوساختار گرافن  شود کهبا توجه به اطلاعات جدول مشخص می

دارای بیشترین انرژی جذب در بین سایر  )Cr )Cr12H23Cآلاییده با 
شود که پیوند محکمی باشد. انرژی جذب بالا باعث میها میسیستم

بین بستر و گاز ایجاد شود و بستر مذکور را برای حذف آلایندگی 
 های مربوط به کار حاضرمناسب سازد. در مقام مقایسه، بستر S2Hناشی از 

 باشند.خاصیت حسگری مناسب میدارای جذب متوسطی هستند و برای 
 ها در محدوده ی بین بستر و گاز در تمام سیستممیزان فاصله

ی میزان تغییرات شکاف نزدیک به هم قرار دارد. اما با مقایسه
شود که مشخص می S2Hلومو قبل و بعد از جذب گاز -هومو
 های معرفی شده توسط پژوهش حاضر تغییرات شکاف بستر
دهند. مراتب بزرگتری پس از جذب گاز نشان میلوموی به -هومو

تر از شود که تبدیل این بسترها به حسگر آساناین امر باعث می
هایی باشد که تغییرات الکترونیکی کمتری پس از جذب گاز سیستم

 دهند.از خود نشان می
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 گیرینتیجه

ولز -آهن و نقص استون فلز واسطهدر این پژوهش اثر آلائیدن 
 های کربنی و تاثیر آن بر قدرت جذب گاز هیدروژن سولفیدنانولولهدر 

نتایج نشان داد که  با استفاده از تئوری تابعیت چگالی بررسی شد.
 کربنی دارای  یلولهنانوی کربنی آلائیده با اتم آهن و لولهنانو

 آلائیده با آهن به ترتیب دارای  5775ولز  –نقص استون 
ها بوده و از سایر حالت -85/47و  -kcal/mol 04/54انرژی جذب 

 یک واکنش گرمازا دارای انرژی  انرژی جذب بزرگتری دارند.
باشد. جذب منفی و یک فرآیند گرماگیر دارای انرژی جذب مثبت می

با توجه به نتایج بدست آمده یک فرآیند گرمازا با انرژی جذب منفی 
 گاز هیدروژن سولفید است.ربنی با نشان دهنده برهمکنش قوی نانولوله ک

بیشتر  و نانولوله S2Hبار جابجا شده بین مقدار ها همچنین این حالت
در بررسی نمودارهای  دهند.ی جذب کمتری را نشان میو فاصله

ند. دچگالی حالت نیز این دو ساختار بیشترین تغییرات را نشان دا
 در نانولوله کربنی آلائیده با آهن  لومو-شکاف هومومیزان 

 افزایش یافته  eV 99/1به  eV 11/0از درصد تغییر  1700با 
 کربنی دارای نقص  یلولهنانو لومو-شکاف هوموو میزان 

 eV 25/0درصد تغییر از  664آلائیده با آهن با  5775ولز  –استون 
 نتیجه گرفت کهتوان به این ترتیب می افزایش یافته است. eV 91/1به 

 با استفاده از این دو ساختار و تبدیل تغییر هدایت الکتریکی 
 توان به سیگنال الکتریکی توسط یک مدار الکترونیکی، می

به عنوان  5775های کربنی آلائیده با آهن و دارای نقص از نانولوله
 ی مسیر در ادامهاستفاده نمود.  S2Hسنسور در شناسایی گاز 

های های معدنی نظیر نانولولهتوان به بررسی نانولولهاین تحقیق می
 های سمی نیتریدی برای شناسایی گاز-نیتریدی و آلومینیوم-بور

 از محیط پرداخت.
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