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Abstract:   
The detection and removal of toxic gases, especially at low concentrations with high sensitivity, is crucial in various 

applications. This study investigates the adsorption of NO2 gas molecules on two-dimensional nanosheets and one-

dimensional nanoribbons, focusing on their impact on the electronic structure and transport properties of two stable 

phases, namely 
3  and 

12 . Computational simulations using Density Functional Theory (DFT) and Non-Equilibrium 

Green's Function theory (NEGF) were conducted with the VNL-ATK software package. The study reveals that the 

sensing performance of borophene nanoribbons depends on their geometrical structure, gas adsorption sites, and charge 

transfer direction.  Notably, armchair 
3  nanoribbons show a 62% relative current change, and zigzag 

12  nanoribbons 

show a 38% change after gas adsorption within the 0.1 to 1.5 V range. Both types exhibit similar current changes of 

about 32% at 0.1 V. These results highlight the exceptional sensitivity and selectivity of armchair 
3  borophene 

nanoribbons for detecting small gas molecules like NO2, underscoring their potential in advanced gas sensing 

technology development. 
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1. Motivation of the work 
Air pollution has become a serious issue with the rapid 

development of industrial technology and traffic, posing 

significant threats to human health and the environment. 

Toxic gases like NO2 contribute to cardiovascular and 

respiratory diseases, stunted plant growth, metal 

corrosion, greenhouse effects, and ozone layer depletion. 

This highlights the need for efficient gas sensors to 

monitor and remove harmful gases. 

Two-dimensional nanomaterials, particularly borophene, 

have shown promise in detecting hazardous gases at low 

concentrations due to their high surface-to-volume ratio. 

Since the successful synthesis of borophene in 2015 [1] 

and the synthesis of Borophene nanoribbons of 
3  and 

12  phases in 2017 [2], their unique and tunable physical 

and chemical properties have made them promising 

candidates for advanced gas sensors. 

To our knowledge, studies on nanosheets and 

nanoribbons of the 
3  and 

12 phases of borophene are 

very limited. Additionally, research on the adsorption 

behavior and electronic transport of small gas molecules 

on these phases of borophene is still in its early stages. 

These are the main motivations for this paper. 

 

2. Contributions 
In this study, we aim to investigate and compare the 

adsorption behavior of NO2 gas on these two stable 

structural phases of borophene, i.e 
3  and 

12 phases. To 

achieve this, we simulate the nanostructures using the 

VNL-ATK environment and Density Functional Theory 

(DFT) framework. This allows us to provide essential 

information on possible adsorption configurations, 

favorable adsorption sites, adsorption energy, electron 

transfer, and changes in electronic properties, which are 

crucial for developing gas sensors. Additionally, we will 

examine the transport and sensing performance of 

armchair and zigzag nanoribbons of these two structural 

phases based on Non-Equilibrium Green's Function 

(NEGF) theory. 

 

3. Procedures 
Our methodology is as follows: 1) Construct 

3  and 
12  

Borophene sheets: Optimize unit cells and use supercells 

with desired dimensions. Apply a 15Å vacuum along the 

A-axis to prevent wavefunction overlap; 2) Create 

armchair and zigzag nanoribbons: Cut the borophene 

sheet in different directions. Rotate the unit cell and use 

supercells with desired dimensions. Apply a 15Å vacuum 

in the A-axis and an 8Å vacuum in the B-axis to convert 

the material from 2D to 1D; 3) Investigate the impact of 

NO2 molecule adsorption on Borophene nanostructures: 

Optimize the NO2 molecule and place it in various 

symmetrical positions on each nanostructure. Approach 

the molecule perpendicularly from both O and N sides. 

After adsorption, relax the system. Calculate adsorption 

energy, charge density difference, and density of states 

(DOS) using DFT with the PBE functional and GGA 

method. Identify the most stable adsorption position by 

calculating adsorption energies. Analyze charge density 

difference and DOS to study electronic properties; and 4) 

Evaluate the impact of NO2 molecule adsorption on 

transport properties: Assess nanoribbons as nanosensors 

by calculating current-voltage characteristics, relative 

current changes, and transmission spectra at the most 

stable position. Study electronic transport and current as a 

function of bias voltage using the NEGF method in VNL-

ATK software. Convert armchair and zigzag nanoribbons 

of both 
3  and 

12  phases into devices to obtain current-

voltage characteristics and transmission. 

 

4. Findings 
The NO2 molecule absorbs more energy from the N side. 

Nanoribbons exhibit higher adsorption energy than 

nanosheets. In the 
3  and 

12  phases of borophene, the 

highest adsorption energy occurs at edge positions B1 or 

B2 in both armchair and zigzag nanoribbons. The non-

zero DOS in the Fermi region indicates that both phases 

of borophene are metallic. After NO2 adsorption, they 

maintain their metallic properties, and DOS changes 

imply that the structure detects the NO2 molecule . 

The 
3  phase armchair borophene nanoribbon shows 

relative current variations of 62% (N) and 55% (O) at 0.1 

to 1.5 volts, while the zigzag nanoribbon shows 20% (N) 

and 11% (O). This higher sensitivity makes the armchair 

nanoribbon a superior NO2 gas sensor. In the 
12  phase, 

the armchair nanoribbon has relative current variations of 

6% (N) and 11% (O), compared to 38% (N) and 24% (O) 

in the zigzag nanoribbon. Adsorption from the N atom 

induces more current change, and the 
12  phase zigzag 

nanoribbon shows greater current changes after NO2 

adsorption than the armchair nanoribbon, indicating 

higher sensitivity . 

The 
3  phase armchair nanoribbon has a Fermi level 

transmission coefficient of 2, while the zigzag 

nanoribbon's coefficient is 5.43, indicating higher current. 

Post-NO2 adsorption, these coefficients drop to 1.99 (O) 

and 1.13 (N) for the armchair nanoribbon, and to 4.72 (O) 

and 4.42 (N) for the zigzag nanoribbon, showing higher 

NO2 sensitivity in the armchair nanoribbon. For the 
12  

phase, the armchair nanoribbon's coefficients are 3.75 

and 3.87, respectively. After NO2 adsorption, these 

decrease to 3.56 (O) and 3.51 (N) for the armchair 

nanoribbon, and to 2.45 (O) and 2.26 (N) for the zigzag 

nanoribbon. Adsorption from the N atom causes a greater 

reduction in transmission coefficient and current, with the 

12  phase zigzag nanoribbon showing more significant 

changes post-NO2 adsorption, indicating higher 

sensitivity. 

 

5. Conclusion 
This study shows that the stability and adsorption energy 

of NO2 molecules vary across different sites and 

orientations in borophene nanostructures. Armchair and 
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zigzag nanoribbons in both phases exhibit higher 

adsorption energy and stability compared to nanosheets. 

Due to unsaturated bonds at the edges, adsorption energy 

is higher in these regions, making chemical bond 

formation more likely. 

Additionally, the impact of NO2 gas molecule adsorption 

on transport properties varies between armchair and 

zigzag nanoribbons in each phase. In the 
3  phase, the 

armchair nanoribbon shows higher sensitivity to NO2, 

while in the 
12  phase, the zigzag nanoribbon exhibits 

greater sensitivity. Among the studied nanostructures, the 

armchair nanoribbon in the 
3  phase shows the highest 

relative current change upon NO2 adsorption, making it a 

suitable candidate for NO2 gas detection. 
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 یبر بروفن برا یمبتن ینانوحسگرها یابیو مشخصه ینظر یطراح

 یسم یگازها ییشناسا
 

 2سیده فاطمه مولایی زاده ، 1شادی چشمه خاور

 ایران -دزفول -شاپور دزفولدانشگاه صنعتی جندی -برق و کامپیوتر ی مهندسیدانشکده -دانشجوی کارشناسی ارشد -4
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آید. در این پژوهش، های کم با حساسیت بسیار بالا امری مهم به شمار میتشخیص و حذف گازهای سمی خصوصاً در غلظت :چکیده

بعُدی دو فاز پایدار های یکبر روی نانوصفحات دوبعُدی و نانوریبون 2NOلکول گاز جذب مو
3  و

12  بروفن بررسی و تاثیر جذب بر

وساختارهای بروفن در چهارچوب نظریه سازی محاسباتی نانشود. شبیههای بروفن مطالعه میساختار الکترونی و ترابرد نانوریبون

 شود. انجام می VNL-ATKافزاری نرم یگیری از بسته( و با بهرهNEGF( و نظریه تابع غیرتعادلی گرین )DFTتابعی چگالی )

. های جذب گاز و جهت ترابرد بار الکتریکی وابسته استدهد عملکرد حسگری به ساختار هندسی بروفن، موقعیتنتایج نشان می

های مبتنی بر نانوریبون آرمچیر دستگاهدر  بازه تغییرات نسبی جریانبیشترین 
3  و نانوریبون زیگزاگ

12  قبل و بعد از جذب گاز

ولت برای هر دو دستگاه مذکور تقریبا  1/0لتاژ سبی جریان در واست. تغییرات ن  %83و   %62به ترتیب ولت  5/1تا  1/0ی در محدوده

دهد که سنسورهای در ولتاژهای کم نشان می 2NOبالا بودن تغییرات نسبی جریان در نتیجه جذب است.   %82با هم برابر و حدود 

مبتنی بر نانوریبون آرمچیر بروفن فاز 
3 2های کوچک گاز پذیری بالایی را برای آشکارسازی مولکولانتخاب حساسیت وNO د. ندار 

 

فازهای : کلیدی کلمات
3  و

12 های آرمچیر و زیگزاگ، حسگر گاز، خصوصیات ترابرد، رفتارهای جذبی، ، نانوریبونبروفن

 .2NOمولکول گاز ، (NEGF) نیگر یرتعادلیتابع غ هینظر، (DFT)ی چگال یتابع هینظر

 پژوهشی نوع مقاله: 

 

 42/41/4142: دریافت

 41/40/4140 :بازنگری

 41/40/4140: پذیرش

 سیده فاطمه مولایی زادهدکتر  ی مسئول:نام نویسنده

 ی مهندسی برق و دانشکده -دانشگاه صنعتی جندی شاپور دزفول -لوار سرداران شهیدب -دزفول-خوزستان-ایران ی مسئول:نشانی نویسنده

 کامپیوتر
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 مقدمه -1
مسئله  کیبه هوا  ی، آلودگعتی و ترافیکصن یتکنولوژ عیبا توسعه سر

. وجود بیش از حد گازهای سمی نه تنها استه شد لیتبد یجد

 محیط زیست نیزآید، بلکه به تهدیدی برای سلامت انسان به شمار می

دلیل اصلی   2NO. گازهای سمی نظیر ]4[کندصدمه جدی وارد می

عروقی و تنفسی، عدم رشد گیاهان، -های قلبیوخامت بیماری

ن هستند. اثرات اُزوای و تخریب لایه خورندگی فلزات، اثرات گلخانه

جدی این گازها نیاز به حسگرهای گازی کارآ را برای پایش و حذف 

 . ]2،0[افزایش داده استگازهای مضر 

نانو مواد دوبعُدی به دلیل داشتن نسبت سطح به حجم بالا به طور 

 های نسبتاً در غلظت وسیعی برای شناسایی گازهای خطرناک خصوصاً

 ،،244بروفن در سال  زیآمتیموفق. سنتز ]،،1[شوندپایین استفاده می

 [.6]گشایدیم مرتبط با حسگری گاز قاتیتحقانداز روشنی را در چشم

 ،ناهمسانگرد اریبس یفلز ساختار کبا ی 4کیماده آلوتروپ کی بروفن

و قابل  رینظیب ییایمیو ش یکیزیف اتینازک و سبک است. خصوص

در طراحی  بالقوه دیکاند کتواند بروفن را به عنوان یآن می میتنظ

 . [0،1،9]ها مطرح نمایدرحسگ

های ثلثی و مولکولکنش بروفن مدهد برهممطالعات نشان می

تر است. با این حال، این کوچک گاز در مقایسه با گرافن بسیار قوی

های پایدار نیست. از این رو، با ایجاد نقص 2ماده دوبعُدی بدون بستر

های های توخالی در بروفن مثلثی، آلوتروپضلعیای یا ششنقطه

دیگری نظیر 
3 12و ویژگی جالب این دو ]44،6[ندسنتز شد .

توانند آن است که پایدار هستند و بدون بستر می ،بروفن ینانوصفحه

. همین امر سبب شده است تا این دو فاز ]44[وجود داشته باشند

 بروفن در این پژوهش مورد توجه قرار گیرند.

دو فاز 
3  12و  بروفن دارای ساختار هندسی کاملاً مسطح بوده

 کندیم دییتأها در این فازبروفن را  یفلز تیماهها و ساختار نواری آن

رسانا و برخی دیگر نیمه ،فسفرنو گرافن برخی نانومواد مانند  درحالیکه

صفحات هستند.  کامل قیعا ،هیتک لا یضلعبور شش دیترنی مانند

 یکیدر خواص مکان یناهمسانگرد تیقابل یخلاف گرافن دارابروفن بر

است گزارش شده  زین یکیالکتر تیدر هدا یناهمسانگرد نی. اهستند

 قیدق میتنظ یبرا آلدهیا نهیگز کیورق بروفن  شودیکه باعث م

 . ]42[باشد یکیادوات الکترون

های فازهاای ریبوننانو
3  12و  سانتز  2440باروفن در ساال

نشاان ( BNR)0باروفن  یهااریبوننانو یخواص الکترونشدند. مطالعه 

هاای ریبوننانو ریسا ازبور، آن را  یهااتم نیب یقو وندیپداده است که 

 یفلاز ،ی آنهااناانوریبونکاه هماه  یکند به طوریم متمایزدوبعُدی 

مختلا  باا  یهاامنجر به آلوتروپها نانوریبون. تنوع در لبه ]0[هستند

و  1آرمچیار یهاانانوریبونشود. یجذاب و منحصر به فرد م اتیخصوص

خاااواص مطالعاااه  .]40[هساااتند یفلاااززیگااازاا دارای خاصااایت 

تواناد یبرخوردار است و ما یتوجه قابل تیاهمبروفن از  یهانریبونانو

 .    ]41[پذیر سازدحسگرهای گازی امکاندر  را هاآنکارگیری هب تیقابل

نانوصافحات و دانیم مطالعات انجام شده در زمیناه تا آنجا که می

فازهای های نانوریبون
3  12و بسیار اندک است. باه عناوان  بروفن

 3NHو  2CO ،CO ،2NO ،NO ، جاذب گازهاای2440در سال مثال، 

ی بروفن مورد بررسی قرار گرفات و نشاان داده شاد بر روی نانوصفحه

توان باه عناوان حالات های فوق را میکنشتغییر جریان ناشی از برهم

گاز مبتنی بر بروفن در نظر  روشن/خاموش برای ساخت دستگاه حسگر

هاا پیوناد ، گااز2MoSو گرفت. همچنین، درمقایسه با فسفرن، گرافن 

دریافتناد باروفن از  2441. در سال ]،4[تری بر روی بروفن دارندقوی

برخاوردار  2SOتوانایی و ظرفیات جاذبی خاوبی نسابت باه مولکاول 

، CO، 2CO ،NO، رفتارهاای جاذبی گازهاای 2424در سال  ]9[است

2NO  3وNH باار روی نانوصاافحات فاااز 
12  بررساای شااد و بااروفن

، CO ،NO کنش قاوی باا گازهاایمشخص شد بروفن به دلیال بارهم

2NO  3وNH تواند به عنوان یک ماده حسگری حساس به گازهاای می

  .]46[سمی مورد استفاده قرار گیرد

ولفید هاای سابار روی جاذب مولکولای ، مطالعه2449در سال 

 فااز ( بر روی نانوریبونS2Hهیدروژن )
3   باروفن انجاام شاد. نتاای

باعث کاهش قابل توجه جریاان در منحنای  S2Hنشان داد که مولکول 

فازولتاژ  نانوریبون -جریان
3  شاود و بارای حساگری گااز میبروفن

S2H  رفتااار جااذبی گازهااای  ، 2424.  در سااال ]04[مناسااب اساات

CO، 2CO ،NO ،2NO  3وNH از باار روی فاا
12  بسااتر بااروفن باار

2MoS  3بررسی شد و نتای  نشان داد جذبNH  بر روی بروفن بسایار

ات ترابردی و عملکرد حسگری تر از گرافن است. همچنین خصوصیقوی

زیگزاا فاز  های آرمچیر ونانوریبون
12  بروفن بررسای شاد و نشاان

.  ]14[تر اساتقاوی 3NHعملکرد حسگری بروفن در معرض داده شد 

بر  3NHو  CO، 2CO ،NO ،2NOگازهای ، رفتار جذبی2422در سال 

 روی فاز
3  2بساتر باروفن بااWSe   بررسای شاد و نشاان داده شاد

بر روی نانومواد به صورت شایمیایی  3NHو  CO ،NO ،2NO گازهای

د.  شاوبه صورت فیزیکی جاذب می 2COشوند و مولکول گاز جذب می

هااای آرمچیاار و حسااگری نانوریبون خصوصاایات ترابااردی و عملکاارد

زیگزاا فاز 
3  نسبت باه نیز بررسی شد و نشان داده شد بروفنNO 

 .]49[است ترحساس

تراباارد الکتریکاای  قیقااات در زمینااه بررساای رفتااار جااذبی وتح

های کوچک گاز بر روی فازهای مولکول
3  12و  باروفن در مراحال

اولیه خود قرار دارد.  از این رو، در این مطالعه قصد داریم رفتار جاذبی 

بررسای و باا هام مقایساه  بروفندو فاز ساختاری این در را  2NOگاز 

-VNLسازی نانوساختارها در محایط نماییم. برای این منظور، با شبیه

ATK  و در چهارچوب نظریه تابعی چگاالی(DFT)، ]42[، تاوان مای

هاای موقعیاتجاذب،  یاحتمال یهایکربندیدر مورد پ اطلاعات مهمی

 اتیدر خصوصا رییاتغ و جاذب، انتقاال الکتارون ی، انرژمستعد جذب

در سااخت و توساعه  یتواند نقاش مهمایکه م ردفراهم کرا  یالکترون

سااپت تراباارد و عملکاارد حسااگری  گاااز داشااته باشااد. یاهحسااگر
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این دو فاز ساختاری را بر مبنای تاابع و زیگزاا  های آرمچیرنانوریبون

 کنیم. بررسی می ]6 ]42(NEGF) غیرتعادلی گرین

 

 روش انجام پژوهش  -2
 هایساخت مدلروش انجام پژوهش در سه مرحله خلاصه شده است: 

 ینانوساختارها بر 2NOجذب مولکول  ریبروفن، تاث ینانوساختارها

بروفن. در  یرابرد نانوساختارهابر ت 2NOجذب مولکول  ریتاث و بروفن

 .گرددیم انیب توضیحات هر مرحلهادامه، 

 

  بروفن ینانوساختارها یهاساخت مدل -2-1
 مدلسازی صفحات به منظور

3  12و مناسب برای جذب  بروفن

ها را بهینه کرده سپت آن 0یههای واحد اولابتدا سلول ،های گازمولکول

 Aشود. در راستای محور مورد نظر استفاده میبا ابعاد 1هایاخته از ابر

های دو لایه مجاور با هم کنیم تا تابع موجخلاء ایجاد می Å،4به اندازه 

برهمنهی نداشته باشند. فازهای 
3  12و  دارای ناهمسانگردی

ی های مختل  از صفحهتوان با برش در جهتمیاز این رو هستند، 

ساخت  .به وجود آورد را های آرمچیر و زیگزاا، نانوریبونبروفن

گیرد که ابتدا سلول واحد ای صورت میهای هر فاز به گونهنانوریبون

مورد با ابعاد سپت از ابر یاخته ،دهیممیچرخش  اولیه را در دو جهت

، برای Aدر راستای محور   Å،4کنیم. علاوه بر خلاء نظر استفاده می

به اندازه  Bی در راستای محور عدبُی به یکعددوبُتبدیل آن از نانومواد 

1Å ای در نظر گرفته های چرخش به گونهکنیم. جهتخلاء ایجاد می

 های آرمچیر و زیگزاا شود. ت  به نانوریبونشود که منمی

با ابعاد کمتر از سه  ییهاستمیساخت س برایلازم به ذکر است 

خلاء در  وارد کردن ی،تناوب طیبر شرا نیمبت یهاافتیعد، در رهبُ

 در آن راستا است. ستمیمطلوب، معادل با محدود بودن س یراستا

 

بر نانوساختارهای  2NOتاثیر جذب مولکول  -2-2

 بروفن
ابتدا مولکول گاز  ،برای بررسی تاثیر جذب مولکول بر روی نانوساختارها

2NO  هار  های تقارنی متفااوترا بهینه کرده، سپت آن را در موقعیت

اتم ک ی یدارا 2NOمولکول  نکهیا توجه به ادهیم. بنانوساختار قرار می

و  Oاز سمت اتم  است، امکان جذب مولکول ژنیو دو اتم اکس تروژنین

N 2مولکول خاطر ما  نیبه هم ،وجود داردNO  در را از هار دو سامت

پت از جاذب مولکاول  . میکنیم کیجهت عمود به ساختار بروفن نزد

 هیبا استفاده از نظر دهیم.انجام می 9بر روی سطح نانوساختارها، واهلش

DFT، هااا و چگاالی کاال حالات 44تفاضاال چگاالی بااارجاذب،  یانارژ

(DOS)44  42از تاابعی شاود.یمحاسبه م ی متمایز تقارنیهاتیموقعدر 
40PBE ( با روش تقریب شیب تعمیم یافتهGGA)41 هاای برای تاابعی

شود. برای یافتن پایادارترین موقعیات استفاده می ،4تبادلی همبستگی

کنیم. موقعیتی های متفاوت را محاسبه میجذب، انرژی جذب موقعیت

پایدارتر است. پت از آن برای  ،داشته باشد که بیشترین انرژی جذب را

را  DOSو  های الکترونی ساختارها، تفاضال چگاالی بااربررسی ویژگی

 کنیم.بررسی می

 

 بر ترابرد  2NOتاثیر جذب مولکول  -2-8

 ،ها به عنوان یک دستگاه نانوحساگربرای بررسی بهتر قابلیت نانوریبون

را در  46  انتقاالتغییرات نسابی جریاان و طیا ،ولتاژ-مشخصه جریان

 انیاو جر یانتقاال الکتروناپایدارترین موقعیت محاسبه خواهیم کارد. 

مولکاول هار  یاعمال شده برا اسیاز ولتاژ با یابعبه صورت ت یکیالکتر

-VNLافازار در نارم (NEGF) تعادلی گارینگاز با استفاده از تابع غیر

ATK های مطالعه و بررسی خواهد شد.  برای به دست آوردن مشخصه

های آرمچیر و زیگزاا هر دو فاز ولتاژ و طی  انتقال، نانوریبون-جریان

3  12و کنیم. تبدیل می 40را به دستگاه 

 

 نتایج -8
دهد در این پژوهش را  نشان میپارامترهای مورد استفاده ( 4جدول )

محاسبه انرژی ( 2 ،بهینه کردن سلول واحد اولیه( 4 که عبارتند از:

( 0ها و نانوصفحات و نانوریبون DOSتفاضل چگالی بار و  ،جذب

تغییرات نسبی جریان و طی  انتقال  ،ولتاژ-محاسبه مشخصه جریان

های فازهای دستگاه نانوریبون
3  12و.  

در تمامی  .اساس تست همگرایی برگزیده شدند پارامترها بر

سازی سلول واحد اولیه و واهلش مراحلی که احتیاج است بهینه

صورت گیرد از  2NOهای اتمی پت از جذب مولکول گاز جایگاه

( ذکر شده با استفاده 4پارامترهای مرتبط با هر ساختار که در جدول )

شود. در استفاده می eV⁄Å 4،/4با دقت  41LBFGSاز روش 

نمایش استفاده شده است. برای  DFTBسازی و واهلش از روش بهینه

در تصاویر  49چگالیح هموسط بعد از جذب مولکول گاز، رباانتقال 

مقادیر  .اندشده انتخاب 3Åe⁄ 440/±4 ا مقداربتفاضل چگالی بار 
3Åe⁄440/4 3+ وÅe⁄440/4- ی افزایش و کاهش هنددهبه ترتیب نشان

 .هستندچگالی بار بعد از جذب مولکول گاز 

سازی و انجام (: پارامترهای مورد استفاده در بهینه1جدول )

 محاسبات

 نانوساختار
  20انرژی قطع مش

(21Ry ) 

مش 

 بردارینمونه

 12   424 004و  3سلول واحد اولیه فازهای

 12 414 004و  3فازهای  ینانوصفحه

 12  404 4244و  3نانوریبون آرمچیر فازهای 

 12  464 144و  3نانوریبون زیگزاا فازهای 

 12  244 0444و  3دستگاه نانوریبون آرمچیر فازهای 

 12  414 2144و  3دستگاه نانوریبون زیگزاا فازهای 
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بروفن و جذب  12و  3نانوساختارهای فاز  -8-1

 هابر روی آن  2NOمولکول گاز 
( ساختار نانوصفحات فاز 4در شکل )

3  12وهای آرمچیر ، نانوریبون

و زیگزاا فاز 
3 زیگازاا فااز  مچیر وهای آربروفن و نانوریبون

12 

باه  . ناداهای متفاوت جاذب نشاان داده شادهبروفن به همراه موقعیت

 فاز یساختار نانوصفحهعنوان مثال، 
3 دو  یدارا یبروفن از نظر تقارن

 بونیدر ساختار نانور ر حالیکه، داست B2و  B1 یتقارن زیمتما تیموقع

فاز  ریآرمچ
3 تیاپن  موقعهای متمایز به تعداد موقعیت بروفن (B1 

اند کاه انتخاب شده یابه گونه تیپن  موقع نیا یابد.افزایش می (B5تا 

 ولا هیآن در همسا گرید تیو دو موقع بونیآن در لبه نانور تیدو موقع

 نیاانتخااب ا لیااند. دلآن داخل ساختار قرار گرفته تیموقع کیلبه و 

 یهاجاذب در لباه رودیباوده اسات کاه انتظاار ما نیاا تیعپن  موق

در  2NOمولکااول گاااز  ،در هاار ساااختار باشااد.  شااتریب بونینااانور

، در جهت عماود Nو از سمت اتم  Oاز سمت اتم های متفاوت موقعیت

( باه عناوان نموناه، 2) در شاکل .خواهد شاد کیر بروفن نزدبه ساختا

 نانوصفحه ساختار B1در موقعیت  2NOجذب مولکول گاز 
3 ن بروف

 .نشان داده شده است

 

 مقایسه انرژی جذب -8-1-1
 جذب مولکول گاز یانرژسازی، های حاصل از شبیهبا استفاده از داده

2NO  های های متمایز ساختارهای نانوصفحات و نانوریبونموقعیتدر

آرمچیر و زیگزاا 
3 12و  از سمت اتمO  و از سمت اتمN  محاسبه

 ی،توان از نظر انرژیم ساختار،جذب هر  یانرژشد. با مقایسه 

موقعیتی که بیشترین  کرد. نییرا تع موقعیت ایدارترینپ و نیترمطلوب

 انرژی جذب را داشته باشد، پایدارتر است. 

  
 )د( )ال (

  
 )ه( )ب(

  
 )و( )ج(

فاز  نانوریبون آرمچیر، )ب( بروفن 3نانوصفحه فاز  )الف( جذب و ساختارهای مربوط به تفاوتهای م، موقعیتواحد اولیه(: نمایش سلول 1شکل )

3 )ج( ،3فاز زیگزاگ نانوریبون  بروفن )د( ،12نانوصفحه فاز  بروفن بروفن)ه( ، 12فاز  آرمچیر نانوریبون  نانوریبون و بروفن )فاز  زیگزاگ)و

12  .های متفاوت جذب با حروف موقعیتسلول واحد اولیه با مستطیل مشکی رنگ و بروفنB1 تا B5 نشان داده شده است
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 )ال (

 
 )ب(

در از نمای بالا و کنار  2NOل گاز جذب مولکونمایش (: 2شکل )

 N اتم )ب(و   Oاتم )الف( سمتاز  ن بروف 3 نانوصفحه  B1وقعیت م

( به ترتیب یک مقایسه کمی و کیفی میان انرژی 0( و شکل )2جدول )

همانطور دهد. نانوساختارهای مختل  بروفن را نشان میدر  NO2جذب 

با انرژی بیشتری جذب  Nاز سمت NO2 شود مولکول یده میکه د

کند. همچنین انرژی جذب تری را برقرار میاتصال قویشود و می

 لبه هندسه ،رفتارها از نانوصفحات بیشتر است. علت این نانوریبوندر

افزایش  یری آن راپذها است که حساسیت و واکنشساختار نانوریبون

بیشترین انرژی جذب نیز در هر کدام از ساختارهای  .داده است

فازنانوریبون آرمچیر و زیگزاا 
3  و

12 های بروفن در موقعیتB1 

 قرار دارد که در لبه ساختار نانوریبون هستند.  B2یا 

 

 

 Oو  Nهای در نانوساختارهای مختلف بروفن از سمت اتم  2NO(: مقایسه انرژی جذب 2جدول )

  2NOجهت مولکول  نام ساختار
 های مختلف جذب بر حسب الکترون ولتانرژی جذب در موقعیت

B1 B2 B3 B4 B5 

 بروفن  نانوصفحه فاز
N 

*،0/4- ،0/4- - - - 

O 
*2،/4- 64/4- - - - 

 بروفن نانوصفحه فاز 
N 

*00/4- 46/4- 11/4- - - 

O 
*26/4- 01/4- 44/4- - - 

 بروفن نانوریبون آرمچیر فاز 
N 

*21/2- 60/4- 44/4- 420/4- 04/4- 

O 40/4- *26/4- 44/4- 40/4- 46/4- 

 بروفن نانوریبون زیگزاگ فاز 
N ،1/4- *26/2- 24/4- 20/4- 1/4- 

O ،0/4- *44/2- 04/4- 644/4- 24/4- 

 بروفن نانوریبون آرمچیر فاز 
N 44/2- *49/2- 0،/4- 42/4- 01/4- 

O 11/4- *1،/4- 29/4- 20/4- 40/4- 

 بروفن نانوریبون زیگزاگ فاز 
N 94/4- *04/2- 20/4- 46/4- ،2/4- 

O ،2/4- *41/2- 40/4- 44/4- 14/4- 

 هستند.پایدارترین حالت اند، مشخص شده* ه با مقادیری ک

 دار نیستند.اند، برای صفحه معنیمشخص شده -مقادیری که با 

 

 
از در نانوساختارهای بروفن  2NO(: مقایسه انرژی جذب 8شکل )

بیشترین انرژی  که B2 ای B1 هایدر موقعیت Nو اتم  Oسمت اتم 

 را دارند جذب

 ز جذبل بار بعد ابررسی انتقا -8-1-2
جذبی مرتبط است.  مدُهایبه طور کلی به هندسه گاز  یپدیده حسگر

جذبی نیز با توجه به پیوندهای جدید شکل گرفته، انتقال بار  مُدهر 

مکانیسم  برای درک بهترکند. متفاوتی بین ساختار و مولکول ایجاد می

( تفاضل چگالی بار نانوساختارهای فاز 1، در شکل )جذب
3 12و 

هایی که بیشترین انرژی در موقعیتگاز بروفن پت از جذب مولکول 

داشتند، نشان داده شده است. نواحی  (2مطابق با جدول ) جذب را

کاهش چگالی بار به رنگ آبی نواحی به رنگ زرد و  افزایش چگالی بار

توجه به انتقال بار مؤثر انجام  ابدر این شکل،  داده شده است.نمایش 

توان نتیجه گرفت که مولکول و ساختارها می 2NOشده بین مولکول 

 گاز برهمکنش قوی با ساختارها دارد.
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 DOSهای مقایسه نمودار -8-1-8
از  2NOهای قرارگیری مولکول تمامی موقعیتبرای  DOSنمودارهای 

با توجه به شباهت بر روی هر ساختار بررسی شده است.  Nو  Oسمت 

های جذبی متفاوت، نمودارهای متناظر با در موقعیت DOSنمودارهای 

 .اند( نمایش داده شده،و در شکل ) های پایدار انتخابحالت

در ناحیه فرمی در  DOS نمودارهایغیرصفر بودن با توجه به 

رهای فاز نانوساختا نتیجه گرفتتوان می( ،شکل )
3  و

12  بروفن

، ساختارها 2NOخاصیت فلزی دارند. پت از جذب مولکول گاز 

، DOSاند. در نمودارهای همچنان خاصیت فلزی خود را حفظ کرده

که تعداد حالات قرارگیری  هایی هستنددهنده انرژیها نشانقله

شود پت از ها بیشتر است. در نمودارها مشاهده میالکترون در آن

، تعداد حالات قرارگیری الکترون نسبت به حالت 2NOجذب مولکول 

ها منبسط قلهکند و در برخی از سطوح انرژی، جذب تغییر می قبل از

 هاحالت یدر چگال راتییغت نیااند. شده و در برخی دیگر تیزتر شده

مولکول را حت کرده  ،به این معناست که ساختار 2NOگاز توسط 

  .است

 بر ترابرد 2NO جذب مولکول ریتاث -8-2
هاای بار ترابارد ناانوریبون NO 2در این بخش تاثیر جذب مولکول گااز

فازهای 
3  و

12 انرژی جذب را  بیشترینهایی که بروفن در موقعیت

 داشتند مورد بررسی قرار گرفته است. 

 

 

 

 بروفن 3زیگزاگ  نانوریبون بروفن 3آرمچیر  نانوریبون بروفن 3نانوصفحه 

 

  
 )ج( )ب( )الف(

 بروفن 12زیگزاگ  نانوریبون بروفن 12آرمچیر  نانوریبون بروفن 12نانوصفحه 

 

  
 )و( )ه( )د(

که بیشترین انرژی جذب   B2یا  B1های در موقعیت Nاز نمای بالا و کنار پس از جذب مولکول گاز از سمت اتم  تفاضل چگالی بارنمایش (: 4شکل )

نانوصفحه فاز  بروفن، )د( 3فاز زیگزاگ  بروفن، )ج( نانوریبون 3فاز  آرمچیر نانوریبون ، )ب(بروفن 3نانوصفحه فاز  را داشتند برای )الف( 

12 ه(بروفن( ، نانوصفحه فاز آرمچیر  نانوریبون12  نانوریبون  و بروفن )نانوصفحه فاز زیگزاگ )و12 .چگالی، مقادیرسطوح هم بروفن 

3Åe⁄008/0 ± دهدبه ترتیب افزایش و کاهش چگالی بار را نشان می آبیو  زردهای هستند.  رنگ 
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مختل  و امکان  بونیبا توجه به وجود چهار نانورلازم به ذکر است 

 اتصاال احتمال تایهر ساختار و نها در زیمتما تیموقع ، یب بر روذج

از  ییتعاداد بالاا یمحاسابات بارا ،ژنیاکس و تروژنین یهااتم قیطر از

 انجاام هااآن نیبا کتیستمایس سهی+ مولکول و مقا بونیر یساختارها

 .است شده

 

 فنروب 3 فاز گزاگیو ز ریمچرآ یهابونینانور -8-2-1

 ولتاژ و تغییرات نسبی جریان-مشخصه جریان
ولتاژ و طی  انتقال، -های جریانبرای به دست آوردن مشخصه

های آرمچیر و زیگزاا  فاز نانوریبون
3 کنیم. را به دستگاه تبدیل می

گزاا فاز های آرمچیر و زی( ساختار دستگاه نانوریبون6در شکل )
3 

است. ساختار دستگاه از سه بروفن از نمای بالا و کنار نشان داده شده 

ی پراکندگی تشکیل شده الکترود چپ، الکترود راست و ناحیه :قسمت

 است.

بر روی ساختارهای  Nو اتم  Oاز سمت اتم  2NOجذب مولکول 

دستگاه نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز 
3 هایی که بروفن در موقعیت

داشتند، انجام شده است. تاثیر جذب مولکول را بیشترین انرژی جذب 

2NO ها مورد بررسی قرار گرفته بر هدایت الکتریکی در این موقعیت

ولتاژ و تغییرات نسبی جریان قبل و بعد از -. مشخصه جریاناست

  برای ساختارهای Nو اتم  Oاز سمت اتم  2NOجذب مولکول گاز 

  
 )ب( )ال (

  
 )د( )ج(

  
 )و( )ه(

بروفن، )ب(  3فاز  یهنانوصفح)الف(  انرژی جذب برایهایی با بیشترین در موقعیت 2NOقبل و بعد از جذب مولکول  DOS(: نمودارهای 5شکل )

 و   بروفن 3آرمچیر فاز  نانوریبون ، )ه(بروفن 12بروفن، )د( نانوریبون زیگزاگ فاز 3زیگزاگ فاز  نانوریبون ، )ج(بروفن 12 ی فازنانوصفحه

 چین نشان داده شده است()سطح فرمی به صورت خط بروفن 12)و( نانوریبون آرمچیر فاز
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 )ب( )الف(

 بروفن. 3بروفن و )ب( نانوریبون و زیگزاگ فاز  3آرمچیر فاز  مربوط به )الف( نانوریبون هایبالا و کنار ساختار دستگاه (: نمای6شکل )

نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز 
3 ( 1( و )0های )بروفن در شکل

ولتاژ ساختار نانوریبون -با توجه به نمودار جریاننشان داده شده است. 

آرمچیر فاز 
3 توان مشاهده کرد که میال  -(0در شکل )بروفن

سمت اتم از هر دو  2NOهدایت الکتریکی ساختار در اثر جذب مولکول 

N  و اتمO بررسی بهتر تغییرات ناشی از جذب، کند. برای تغییر می

نمودار تغییرات نسبی جریان رسم شده است. در نمودار تغییرات نسبی 

  از سمت 2NO شود جذب مولکولمشاهده می ال -(1در شکل ) جریان

  
 )ب( )ال (

 بروفن. 3زیگزاگ فاز  و )ب( نانوریبون بروفن 3فاز  ( نانوریبون آرمچیرفالبرای ) ولتاژ -(:  نمودار جریان7شکل )
 

  
 )ب( )ال (

و  بروفن 3( نانوریبون زیگزاگ فاز الفبرای ) Nمو ات Oاز سمت اتم  2NO(:  نمودار تغییرات نسبی جریان قبل و بعد از جذب مولکول 3شکل )

.بروفن 3آرمچیر  فاز  )ب( نانوریبون

بر روی ساختار نانوریبون آرمچیر فاز  Nاتم 
3 ولتاژ کم  بروفن در

 کی که نشان دهنده شودریان میج %02منجر به کاهش  ولت 4/4

ای است به گونه نسبی جریان روند تغییرات حساس است. اریسپاسخ ب

فته و سپت افزایش کاهش یا نسبی جریان ولتاژ، تغییراتکه با افزایش 

جریان  %04ولت، شاهد افزایش  4/،ای که در ولتاژ یابد. به گونهمی

 Nاز سمت اتم   2NOبل از جذب مولکول گاز نسبت به حالت ق

 ولت، 0/4ولتاژ  تا Oاتم از سمت  2NOخواهیم بود. در جذب مولکول 

ولت دارای کاهش  1/4جریان تغییر چندانی نخواهد داشت اما در ولتاژ 

جریان است و با افزایش ولتاژ، تغییرات نسبی جریان کاهش یافته  00%

 41%ولت، جریان  4/،یابد تا درنهایت در ولتاژ افزایش میو سپت 

افزایش یافته که این موضوع حساسیت زیاد ساختار را در این ولتاژها 

تار نانوریبون برای ساخ بازه تغییرات نسبی جریان .دهدنشان می

آرمچیر فاز 
3 ولت از سمت اتم  4/، تا 4/4در بازه ولتاژهای  بروفن

N  و اتمO  است. %،، و  %62به ترتیب با  

ولتاژ ساختار نانوریبون زیگزاا فاز -در نمودار جریان
3  بروفن

شود که هدایت الکتریکی ساختار در اثر مشاهده میب -(0در شکل )
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ا در مقایسه با ساختار نانوریبون کند امتغییر می 2NOجذب مولکول 

آرمچیر فاز 
3 دهد. با توجه بروفن تغییرات کمتری از خود نشان می

توان میب -(1در شکل )ن ساختار به نمودار تغییرات نسبی جریان ای

شاهد  Nمتوجه شد که ساختار پت از جذب مولکول از سمت اتم 

ولت است که این بدان معناست که  4/4ریان در ولتاژ ج %42کاهش 

ساختار وجود گاز را حت کرده و حساسیت خوبی از خود نشان 

 ای است که با افزایش ولتاژ، تغییراتدهد. روند تغییرات به گونهمی

یابد تا اینکه در ولتاژ کاهش یافته و سپت افزایش می نسبی جریان

ن یک رفتار کاهشی را نشان رسد و پت از آمی %1ولت به  4/4

، جریان رفتاری مشابه Oاز سمت اتم  2NOدهد. در جذب مولکول می

 ،ولت 4/4ای که در ولتاژ دارد اما با تغییرات نسبی کمتر، به گونه

یابد. از افزایش می %1جریان  ،ولت 4/4کاهش و در ولتاژ  0%ان جری

 Oیافت که جذب از سمت اتم توان به این نتیجه دست نتای  فوق می

 نسبی کند. بازه تغییراتمیزان تغییرات کمتری در جریان ایجاد می

در ساختار نانوریبون زیگزاا فاز  جریان
3 برای جذب از  بروفن

  %44حدود  Oو برای جذب از سمت اتم  %24حدود  Nسمت اتم 

 است.

ار نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز از مقایسه دو ساخت
3  بروفن

توان نتیجه گرفت که ساختار نانوریبون آرمچیر می
3   پت از جذب

تغییرات بیشتری را نسبت به نانوریبون زیگزاا
3 از خود نشان ،

پت برای  ؛بیانگر حساسیت بیشتر این ساختار است ،دهد که اینمی

 تر خواهد بود.، بهتر و مناسب2NOحسگر گاز 

 بروفن 3های فاز طیف انتقال نانوریبون

برای ساختارهای نانوریبون آرمچیر و  به منظور درک بهتر، طی  انتقال

گزاا فاز زی
3  بروفن بررسی شده است. از آنجا که جریان رابطه

های بار دارد، تغییر در میزان عبور مستقیمی با میزان انتقال حامل

های ( طی  انتقال ساختار9شود. در شکل )غییر در جریان میباعث ت

نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز 
3  بروفن قبل و بعد از جذب مولکول

ولت نشان  4/4تحت ولتاژ  Oو  N هایاتم از هر دو سمت 2NOگاز 

 داده شده است.

 
 )ال (

 
 )ب(

 نمودار طیف انتقال قبل و پس از جذب مولکول گاز نمایش (: 9شکل )

2NO هایاتم از سمت N  وO آرمچیر فاز )الف( نانوریبون برای ساختار

3 3و )ب( نانوریبون زیگزاگ فاز  بروفن  سطح  فرمی روی بروفن(

 صفر تنظیم شده است(.

 

ز نانوریبون آرمچیر فا ضریب انتقال ساختار( 9مطابق با شکل )

3  که مقدار مربوطه در  یاست، در حال 2 ی،در سطح فرمبروفن

که این موضوع، بیشتر بودن میزان جریان  است ،/10 گزاایجهت ز

زاا نسبت به حالت آرمچیر فاز ساختار زیگ
3 کندبروفن را اثبات می 

 . شود( به خوبی مشاهده می0نمودارهای شکل ) و در

ساختار نانوریبون آرمچیر فاز  در نمودار طی  انتقال
3  در بروفن

شود که ضرایب انتقال پت از جذب مولکول مشاهده میب -(9شکل )

2NO  از سمت اتمO  و از سمت اتم  99/4بهN  کاهش  40/4به

توان نتیجه گرفت که حساسیت در یابند. از مقایسه این دو میمی

بیشتر است زیرا پت از جذب دارای ضریب   Nجذب از سمت اتم 

ی را از خود عبور انتقال کمتری خواهد بود و ساختار جریان کمتر

 ال  نیز تاییدی بر ای این موضوع است.-(1شکل ) دهد.می

ار نانوریبون زیگزاا فاز در نمودار طی  انتقال ساخت
3  بروفن

توان مشاهده کرد که ضرایب انتقال پت از جذب میب -(9در شکل )

  12/1به  Nو از سمت اتم  02/1به  Oاز سمت اتم  2NOمولکول 

ست توان به این نتیجه دکاهش می یابند. از مقایسه ضرایب انتقال می

باعث کاهش بیشتر ضریب انتقال و در  Nیافت که جذب از سمت اتم 

ب نیز مشهود -(1که در شکل ) شودنهایت کاهش بیشتر جریان می

 Nاز سمت اتم  حساسیت بیشتر ساختار را در جذب ،این موضوع است.

 نسبی توان نتیجه گرفت که تغییراتدهد. علاوه بر این مینشان می

ر نانوریبون آرمچیر طی  انتقال در ساختا
3  بیشتر است که این بدان

حساسیت و واکنش  2NOمعناست که این ساختار نسبت به مولکول 

 تر است.دهد و برای ساخت حسگر مناسببیشتری نشان می

 

 بروفن 12های آرمچیر و زیگزاگ فازنانوریبون -8-2-2

 ولتاژ و تغییرات نسبی جریان-مشخصه جریان
های آرمچیر و زیگزاا فاز ( ساختار دستگاه نانوریبون44در شکل )

12 ل جذب مولکو است.روفن از نمای بالا و کنار نشان داده شده ب

2NO  از سمت اتمO  و اتمN هایی با بیشترین انرژی جذب ر موقعیتد
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بر روی ساختارهای دستگاه نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز 
12 

بر ترابرد ساختارها در  2NOصورت گرفته است. تاثیر جذب مولکول 

اژ و ولت-مشخصه جریان ها مورد بررسی قرار گرفته است.این موقعیت

از سمت  2NOتغییرات نسبی جریان، قبل و بعد از جذب مولکول گاز 

برای ساختارهای نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز Nو اتم  Oاتم 
12 

 نشان داده شده است.( 42( و )44) هایبروفن در شکل

 

 
 )ال (

 
 )ب(

)الف( مربوط به  هایساختار دستگاهبالا و کنار  نمای(: 10شکل )

 12و )ب( نانوریبون زیگزاگ فاز بروفن  12آرمچیر فاز  نانوریبون

 بروفن
 

ولتاژ ساختارهای نانوریبون آرمچیر -با توجه به نمودارهای جریان

فاز و زیگزاا
12  شود که جذب مشاهده می( 44در شکل )بروفن

باعث تغییر در جریان  Nو اتم  Oاز هر دو سمت اتم  2NOمولکول 

 شود. در نمودار تغییرات نسبی ساختار نانوریبون آرمچیرساختارها می

  
 )ب( )ال (

 بروفن. 12و )ب( نانوریبون زیگزاگ فاز  بروفن 12نانوریبون آرمچیر فاز برای )الف( ولتاژ -(: نمودار جریان11شکل )

  
 )ب( )ال (

 12آرمچیر فاز  نانوریبونبرای )الف(   Nو اتم Oسمت اتم  از دو  2NO(: نمودار تغییرات نسبی جریان قبل و پس از جذب مولکول 12شکل )

بروفن 12زیگزاگ فاز  و )ب( نانوریبون بروفن

فاز 
12 ( 42بروفن در شکل)-که جریان  توان مشاهده کردال  می

 %6ولت حدود  4/4ولتاژ  در Nاز سمت اتم  2NOپت از جذب مولکول 

ای یابد. در این نمودار روند تغییرات نسبی جریان به گونهمیکاهش 

ولت  1/4ت نسبی جریان در ولتاژ است که با افزایش ولتاژ، تغییرا

آن، است و پت از  %44/،دارای بیشترین تغییرات نسبی درحدود 

ولت تا  1/4میزان تغییرات نسبی جریان کاهش یافته و سپت در ولتاژ 

ولتاژ  ، درOاز سمت  2NOیابد. در جذب مولکول افزایش می %1حدود 

ولت، جریان  6/4یابد و در ولتاژ کاهش می %0جریان حدود  ولت، 4/4

نمودار  تغییرات دارد که بیشترین میزان تغییرات در این %0/44حدود 

با افزایش بیشتر ولتاژ میزان تغییرات نسبی جریان کاهش و  .است

در نانوریبون آرمچیر فاز بازه تغییرات نسبی جریان  یابد.افزایش می

12 برای جذب از سمت اتم فن بروN  و برای جذب از  %6حدود

 است. %44حدود  Oسمت اتم 
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نمودار تغییرات نسبی جریان ساختار نانوریبون زیگزاا با توجه به 

فاز 
12  توان مشاهده کرد که پت از میب -(42در شکل )بروفن

 %00ولت  4/4جریان ساختار در ، N اتم از سمت  2NOجذب مولکول 

ساختار را نشان  یابد که این میزان کاهش، حساسیت بالایکاهش می

ماند و پت ولت میزان تغییرات جریان ثابت می 4/،دهد. تا حدود می

 4از آن با افزایش ولتاژ، تغییرات جریان کاهش یافته و مجدد در ولتاژ 

رسد. در این ساختار به اوج خود می %،ولت به اندازه تغییرات نسبی 

ولت جریان به  4/4اژ در ولت Oاز سمت اتم  2NOدر جذب مولکول 

 0/4یابد و این میزان تغییرات نسبی جریان تا کاهش می %04اندازه 

دهد ماند و پت از آن یک رفتار کاهشی از خود نشان میولت ثابت می

رسد. می %6به  جریان ولت تغییرات نسبی 4ای که در ولتاژ به گونه

و پت از  %01حدود  Nبازه تغییرات جریان پت از جذب از سمت اتم 

توان دست آمده میاست. از نتای  به %21حدود  Oجذب از سمت اتم 

میزان تغییرات بیشتری در جریان ایجاد  Nدریافت که جذب از سمت 

 کند.می

رمچیر و زیگزاا فاز از مقایسه دو ساختار دستگاه نانوریبون آ

12 ت که تغییرات جریان پت از جذب توان نتیجه گرفمی بروفن

در ساختار نانوریبون زیگزاا  2NOمولکول گاز 
12  نسبت به

نانوریبون آرمچیر 
12  بیشتر است که این موضوع حساسیت بیشتر

 دهد.این ساختار را نشان می

های فاز طیف انتقال نانوریبون بررسی
12 بروفن 

های نانوریبون آرمچیر و زیگزاا فاز ( طی  انتقال ساختار04در شکل )

12  2قبل و بعد از جذب مولکول گاز بروفنNO  از هر دو سمتN  و

O  شان داده شده است.ولت ن 4/4تحت ولتاژ 

نانوریبون آرمچیر و  در نمودارهای طی  انتقال ساختارهای

زیگزاا فاز 
12 شود که قبل و بعد از جذب بروفن مشاهده می

صفر نشده است. پت  ،مقدار نمودار در سطح فرمی 2NOمولکول 

رها خاصیت فلزی دارند و این خاصیت توان نتیجه گرفت که ساختامی

 کنند. ضریب انتقال ساختارهایخود را پت از جذب حفظ می

نانوریبون آرمچیر و زیگزاا 
12 و  0/،0 ی به ترتیبدر سطح فرم

 ستند. ه 10/0

 
 )ال (

 
 )ب(

  2ONقبل و پس از جذب مولکول گاز (: نمودار طیف انتقال 81شکل )

 12آرمچیر فاز  نانوریبون برای ساختار )الف(  Oو  Nاز دو سمت 

طح  فرمی روی )س بروفن 12زیگزاگ فاز  و )ب( نانوریبون بروفن

 صفر تنظیم شده است(

 

نانوریبون آرمچیر فاز در نمودار طی  انتقال ساختار 
12 بروفن 

از سمت  2NOضرایب انتقال پت از جذب مولکول  ال -(40در شکل )

یابند. از مقایسه کاهش می 4/0،به  Nو از سمت اتم  6/0،به  Oاتم 

نسبت ولت، ساختار  4/4توان متوجه شد که در ولتاژ این دو مقدار می

دهد واکنش بیشتری از خود نشان می Nبه جذب مولکول از سمت اتم 

 شود. و باعث کاهش بیشتر جریان می

در نمودار طی  انتقال ساختار نانوریبون زیگزاا فاز 
12 بروفن 

مت از س 2NOضرایب انتقال پت از جذب مولکول  ب-(40در شکل )

یابند. با توجه به کاهش می  26/2به  Nو از سمت اتم  2/،1به  Oاتم 

توان پی برد که مقادیر ضرایب انتقال پت از جذب در این ساختار می

باعث کاهش بیشتر ضریب انتقال  Nاز سمت اتم  2NOجذب مولکول 

یسه شود. از مقاولت می 4/4در نهایت کاهش بیشتر جریان در ولتاژ  و

طی  انتقال دو ساختار نانوریبون آرمچیر و زیگزاا 
12 توان به می

 این نتیجه دست یافت که تغییرات طی  انتقال پت از جذب مولکول 

2NO  در ساختار نانوریبون زیگزاا
12 .بیشتر است 

 

 گیرینتیجه -4
 DOSباااار و  یتفاضااال چگاااال ،جاااذب یانااارژدر ایااان پاااژوهش، 

ی بروفن در دو فاز نانوساختارها
3  12و   پت از جذب مولکول گااز

2NO دو سمت اتم  ازN  وO یجاذب متفااوت بررسا یهاتیدر موقع 

دهد پایداری و انرژی جذب مولکول ی  این پژوهش نشان مینتاشدند. 

2NO های مختل  در نانوساختارهای بروفن گیریها وجهتدر موقعیت

هاای آرمچیار و زیگازاا فازهاای متفاوت است. نانوریبون
3  12و 

ه نانوصفحات این فازها، انرژی جذب و پایداری بیشتری بروفن نسبت ب

ها، اشباع نشاده در لباه یوندهایبا توجه به وجود پاز خود نشان دادند. 

 ییایمیش یوندهایپ یریگبالاتر بوده و شکل ینواح نیجذب در ا یانرژ

 تر است.در لبه ساختار محتمل

ت نسابی ولتاژ، تغییرا-های حاصل از بررسی مشخصه جریانیافته

بار  2NOتاثیر جذب مولکول گااز دهد جریان و طی  انتقال نشان می
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ترابرد در ساختارهای نانوریبون آرمچیر و زیگزاا هر فاز متفاوت است. 

در فاز 
3  بروفن، نانوریبون آرمچیر و در فااز

12  باروفن، ناانوریبون

دهاد. حساسیت بیشتری نشان می 2NOزیگزاا نسبت به مولکول گاز 

ساختار نانوریبون آرمچیر فاز در میان نانوساختارهای بررسی شده، 
3 

ی جریاان را بیشترین تغییرات نسب 2NO  به مولکول گازنسبت ن  بروف

نانوریبون آرمچیر فازداشته است. 
3 تواناد گزیناه مناساب بروفن می

 باشد. 2NOمولکول گاز  تشخیصبرای 
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