
 

  هیشب S2Hو  2ON یسم یگازها یحسگر  یبرا مینیشده با آلوم شیگرافن آلا 

 الکترون یچگال یتابع هی نظر یبر مبنا یساز
 

 2یعقوب خراسانی، 1*ابراهیم چگینی

 ی ستار دیشه ییبرق، دانشگاه علوم و فنون هوا یدانشکده مهندس. 2و 1
 

 چکیده 
  تروژن یدنیاکسیو د  دروژنیدهیسولف  یبه عنوان حسگر گازها  مینیشده با اتم آلوم  دهییمقاله گرافن آلا  نیدر ا

با استفاده از    ی سازه یحاصل از شب  جیشده است. نتا  ی سازه یو شب  یالکترون بررس یچگال یتابع  هیبر اساس نظر
.  رد یاتم کربن قرار گ  کی  یبجا  مینیآلوم  ماست که ات   یوقت  شیحالت آلا  نهینشان داد به  SIESTAافزار  نرم
صفحه گرافن   یآنگستروم بالا  1.85به اندازه  م ینیاست که اتم آلوم یبطور  ش یساختار پس از آلا ی انرژ نهیکم

حالات مختلف جذب    یبررس  ج یو نتا  ی سازه ی. شبکندی م  جاد یدر صفحه گرافن ا  یبرآمدگ  ک یقرار گرفته و  
الکترون در آن    یکه چگال  شی محل آلا  یجذب در حوال  نیشتریداد که ب  اننش  S2Hو    2NO  یاز گازها  کیهر
  - 0.87و    2NOمولکول    یولت برا-الکترون  -3.45جذب    یمقدار انرژ  ت،ی. در نهاشودی است، انجام م  شتریب
که    دهدی نشان م  یقو  وندیپ  نیا  ی از برقرار یجذب ناش یبدست آمد. آنتالپ  S2Hمولکول    یولت برا-ترونالک
 باشد.  S2Hو   2NO یساخت حسگر گازها یبستر مناسب برا کی تواندیشده م  شیآلا نگراف
 2NO ،S2Hجذب،  ی(، حسگر گاز، گرافن، انرژDFT) یچگال یتابع  هینظرهای كلیدی: واژه 
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Abstract  
In this paper, the Aluminum-doped graphene has been investigated and simulated 

based on the electron density functional theory as a sensor for nitrogen dioxide 

and hydrogen sulfide gases. The simulation results using SIESTA software 

demonstrate that the optimum doping is substitutional and occurs when a carbon 

atom in graphene is replaced with an Al atom. The dopant Al atom at the minimum 

relaxation energy is placed 1.85 Å upper the graphene sheet and creates a bulge 

on the graphene surface. The different probable adsorption states of each NO2 and 

H2S gas were simulated and the results showed that the optimum adsorption 

occurred around the placement of dopant where the electron density is higher. 

Finally, the adsorption energy of NO2 and H2S molecules were obtained -3.45 eV 

and -0.87 eV, respectively. The resulting adsorption enthalpies, which 

demonstrate the formation of strong bonds, illustrates that doped graphene could 

serve as a suitable substrate for the fabrication of NO2 and H2S sensors. 
 

Key words: Density functional theory (DFT), Gas sensor, Graphene, Adsorption 
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 مقدمه  -1
ها در  استتفاده از آن   پایه - کربن   بات ی ترک   ی از کاربردها  ی ک ی 
. [ 3- 1]  استتت   آور ان ی و ز  ی ستتم  ی گازها  ی و حستتگر   یی شتتناستتا 
مشتت   بات ی مختلف با ستط  ترک   ی ها کنش مولکول برهم   ی بررست

 فا ی ا  ها ده ی از پد  ی ار ی بست  یی در شتناستا   ی شتده از کربن نقش مهم 
. [ 8- 4]   گونتاگون دارد   هتای نته ی در زم   ی مهم   ی کرده و کتاربردهتا 

ا   ی ک ی  دارا   بتاشتتتتد ی گرافن م   ه یتپتا - کربن   بتات ی ترک   ن ی از   ی کته 
  وستتته ی هم پ به   ی ها متشتتکل از اتم   ه ی لا و تک   ی دوبعد   ی ستتاختار 

منتظم استتت. از زمان کشتتف   ی ها ی شتتش عتتلع  ش ی کربن در آرا 
و    ی ک ی ز ی ف   ، ی نور   ، ی ک ی الکترون   ی ها مشتخهته   ل ی ، به دل [ 9]  گرافن 
از محققان   ی ار ی بست وجه که دارد، مورد ت   ی بفرد منحهتر  یی ا ی م ی شت

. ورق  [ 12- 10] ماده چگتال قرار گرفتته استتتت  ک یتز ی حوزه نانو و ف 
که گرافن با عرض   ی فلز استتت، در حال  مه ی ن   ک ی  ی بعد گرافن دو  
مشتخهتات    ی و بطور کل   شتود ی م   ی هاد مه ی ن   ک ی به  ل ی محدود تبد 
اتم   ی ک ی الکترون  گرفتن  قرار  نو   بته  هتا    ی هتا آن  لبته  در  کربن 

  ی حضتتور همه اتم ها  ر ی نظ   یی ها مشتتخهتته   . [ 13]   وابستتته استتت 
 ن ی از آن، و همچن   ی نتاشتتت  ی ک ی گرافن در ستتتط  و خوال الکتر 

نانومواد، گرافن را   گر ی با د   ب ی و ترک   ش ی عاملدار شتدن، آلا  ت ی قابل 
 ی گاز معرف  ی مناستتتتب جهت استفاده در حسگر  ی ا به عنوان ماده 
استتتفاده به عنوان    ی گرافن برا  2004. از ستتال  [ 14]  کرده استتت 

.  را به خود جلب کرده استتتت   ی اد ی حستتتگر گاز توجه ز   ماده   ک ی 
، ی اخ  مختلف    ی هتا کنش مولکول برهم   ی بته منظور در  چگونگ   راً

  ن ی ا   ی واجتذب رو   ا یتفن و جتذب  کربن بخهتتتول گرا  بتات ی بتا ترک 
  ده یی مواد آلا  ر ی ستتتا   ی ها اتم   ا ب از گرافن که    ی بات ی ترک   ا ی ستتتط  و  

صورت   ی و مراکز علم   ها شگاه ی در آزما   ی اد ی ز   ی ها شده اند، تلاش 
. مشتتاهده شتتده که گرافن بکر نستتبت به  [ 18- 15]   گرفته استتت 
  ی کم   ت ی حستتتاستتت ی ستتتط  دارا   ی رو   ی گاز   ی ها جذب مولکول 

  ی واندروالس   ف ی عع   ی ک ی ز ی کنش به صورت جذب ف و برهم   باشد ی م 
  نکه ی بستتته به ا همچنین نشتتان داده شتتده استتت که    . [ 19] استتت 

شتتده   ده یی آلا  ی ا چه نو  ماده   ی اتم ها   با   ا ی گرافن خالص باشتتد 
بدستت خواهد   ی متفاوت   های و حستاستیت  ذب ج  ی ها ی باشتد، انرژ 

(،  Bمانند بور )   IIIبرای مثال، آلایش آن اتم های گروه .  [ 20] آمد 
(، بته دلیتل تیییر محستتتوس انرژی Ga( و گتالیم ) Alآلومینیوم ) 

,  21] الکترونخواهی، بهبود قابل توجه حستگری را نشتان داده استت 
22 ] .    S2H  ینتدهتایفرآ  یهوا استتتت کته در    یهتا  نتدهیاز آلا  یکی 

 هیتهتتف یواحدها یو فرآور  یعینفت، گاز  ب  شتتگاهیمختلف مانند پالا
استتنشتاق .  شتود یمنتشتر م رهیو غ یکک ستاز  یکارخانه ها  ،فاعتلاب

  ،(ppm  100)کمتر از  نییپا  یدر غلظت ها یحت یستم اریبست گاز نیا

 
1 Density Functional Theory (DFT) 
2 Kohn-Sham equations 
3 Ground State 
4 Self-consistent 
5 Exchange-correlation (XC) 

باعث احستاس   و  بگذارد ریتأث  یعهتب ستتمیبر ست یتواند به  ور جد یم
 یهادر غلظتاستتنشتاق این گاز  شتود. ینیب  زشیعتعف، سترفه و آبر

داشتتتت و خواهتد بته دنبتال  ی، عواقتب بتدتر(ppm  700)بیش از  بتالاتر
 کما، و ،(دوزیاستتشتکیل استید ستولفوریک در ریه )تواند منجر به   یم

ی تواند باعث خوردگیم ،یصتتتنعت  یندهایدر فرآاین گاز  .مرگ شتتتود
نیز یکی از گازهای آلوده   2NO. [23]  ها و تجهیزات شتتتوددستتتتگاه

ترین منبع تولیتد آن موتورهتای کننتده محی  زیستتتت استتتت کته مهم
های بررستتی  یکی از روش های فستتتیلی هستتتتند.احتراقی ستتتوخت

مشتخهتات یک ماده استتفاده از محاستبات کوانتومی با استتفاده از نظریه  

  فی توص   برای ( در ابعاد اتمی استتتت.  DFT)  1تابعی چگالی الکترون

نیاز به  یاذره  بس یهاس  ت یس  و الکترونیکی   یکیزیص فخوا

(  Dirac  ای  Schrodinger)معادله    یجزئ  لیفرانس   یحل معادله د

 ریمتغ Nو    ناش ی از موععی  فا ایی ریمتغ  N3تعداد  از متش کل 

تع داد   Nه ا( دارد ه ه در  ن  الکترون  ی)برا  نیاس    مربوط ب ه  

  اس . ست یذرات در س
(1)   (𝑟1, … , 𝑟𝑛)Ψ(𝑟1, … , 𝑟𝑛, 𝑡) = 𝑖𝜕𝑡Ψ(𝑟1, … , 𝑟𝑛, 𝑡) 

,𝐻(𝑟1بطوری هه در  ن  … , 𝑟𝑛)      بیانگر همیلتونی س   یس   ت

Ψ(𝑟1, … , 𝑟𝑛, 𝑡)    مع ادل ه موم مربوط ب ه الکترون و𝑖𝜕𝑡    اپراتور

حره   اس    . همیلتونین این مع ادل ه  ب ا در ننر  رفتن   ن دازها

−)انرژی جنبش   ی  
1

2
∇𝑖
 اینک ه الکترونا ا  و v(r)  لی پت انس      (2

می توان د ترریبی  هس   تن د     ω(r1r2)  یدرون  هنشبره   یدارا

 های بس ذره ای باشد.مناسب برای سیست 

(2)                        𝐻(𝑟1, … , 𝑟𝑛) =

∑ (−
1

2
∇𝑖
2) + 𝑉(𝑟𝑖) +

1

2
∑ ω(r𝑖r𝑗)𝑖≠𝑗

𝑁
𝑖=1 

 

 الکترون (DFT) چگالی  یتابعمحاستتبات بر مبنای نظریه  استتتفاده از  
ای بنتا ذرهبته جتای تتابع موس بسکته  2شتتتم  -مبتنی بر معتادلات کوهن
و حجم  تری از لحاظ زمانیتر و با صتتترفهعملی  شتتتده استتتت، روش

در  ستیستتماستت و نتایج قابل قبولی برای خوال الکترونی  محاستبات
نظریه   های استتتفاده از . یکی از راه[24] دهدبه دستتت می 3حالت پایه

های جای گزیده اتمی به عنوان توابع  اوربیتتال ، بکتارگیریتابعی چگتالی
و دقت محاستبات ستاختار  پایه استت که توازن بستیار مناستبی بین هزینه

در این  .[25] ستتازدهای نستتبتا بزرگ برقرار می  الکترونی ستتیستتتم
بر مبنای نظریه  SIESTAافزار  محاستتبات با استتتفاده از نرم ،پژوهش

انجام گرفته استت. به منظور تعریف پتانستیل  4تابعی چگالی خودستازگار
 GGA(  [26]( 6از روش تقریب شتیب تعمیم یافته  5همبستتگی-تبادلی

 هایو از اوربیتتال )PBE( 7انزرهافر-برو -ردوارائه شتتتده توستتت  پ
  استتفاده شتده استت  )DZP( 9بر پایه توابع پایه  )PAO( 8اتمی-شتبه

6 Generalized gradient approximation (GGA) 
7 Perdew–Burke–Ernzerhofer (PBE) 
8 Pseudo-Atomic Orbital (PAO)  
9 Double-Zeta plus Polarization (DZP) 
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 د یتاکستتت  یدستتتمی  دو گتاز    یجتذب مولکول هتا  مقتالته  نیدر ا  .[27]
 مینیشتتده با اتم آلوم شیگرافن آلا یرو دروژنیه دیو ستتولف  تروژنین

مبنتای محتاستتتبتات بکتار رفتته برای قرار گرفتته استتتت.    یمورد بررستتت
باشتتد   یممبتنی بر نظریه تابعی چگالی  کوانتومی  محاستتبات پژوهش
 SIESTAنرم افزار   استفاده ازو با  محاسبه انرژی تشکیل     یکه از  ر

اتم  32در ابتدا ابرستلول صتفحه گرافن متشتکل از   .انجام شتده استت
ستتازی و انرژی تشتتکیل کربن با بستت  دادن ستتلول واحده آن شتتبیه

مختلف نشتتانش اتم ناخالهتتی آلومینیم در  هایمحاستتبه شتتد. حالت
 یانرژ راتییتی  ترین حالت براستاسستاختار گرافن بررستی شتد. محتمل

گیری و برای حالتی بدستت آمد که اتم آلایش اندازه  و بعد از کل، قبل
های صتتفحه گرافن جایگزین شتتد. نتایج آلومینیم به جای یکی از اتم

ترین حالت و کمترین آنتالپی ستازی نشتان داد که بهینهحاصتل از شتبیه
آلایش مربوط بته جتایگزینی کتامتل یتک اتم کربن از صتتتفحته گرافن و 

به جای آن می باشتد که با ایجاد تنش در صتفحه نشتستتن اتم آلومینیم  
اتم  فاصتتله بهینه شتتده  ای همراه استتت.گرافن و برآمدگی صتتفحه

آنگستتروم بدستت آمد. به علاوه،   1.85برابر  از صتفحه گرافن آلومینیم  
نیتروژن  اکسیدمقایسه نتایج بدست آمده نشان داد که انرژی جذب دی
 -0.87و  -3.85و سولفید هیدروژن روی گرافن آلایش شده به ترتیب  

. باشتتدبیشتتتر از انرژی جذب آنها روی گرافن بکر می  و ولت-الکترون
هتای مجتاز ی حتالتتنتتایج بتدستتتت آمتده بتا استتتتفتاده از تیییرات چگتال

 الکترون نیز مورد ارزیابی قرار گرفت. 2و ساختار باند انرژی 1الکترون
 

 

 سازی و بحثنتایج شبیه-2

و  یگرافن، وارد كردن اتم ناخالصاا  ساالو ساااختن ب -1-2

 كردن ساختار لک یر

آن با  3اتمی گرافن از بستت  دادن ستتلول واحد  32ستتلول ستتاختار بس
ستاخته شتد. به این ترتیب که همان   Avogadroاستتفاده از نرم افزار 
الف( نشتان داده شتده استت، هر دو اتم کربن به -1 ور که در شتکل )

آنگستتروم از هم قرار گرفته شتد و با استتفاده از تکرار و   1.42فاصتله  
ستلول گرافن بدستت آمد. ستاختار بس انتقال تحت بردارهای یکه، بس

ند تقریب توااتم کربن استت که می  32ستتفاده شتده متشتکل از ستلول ا
ستتلول، حل معادلات . پس از تشتتکیل بسمناستتبی از گرافن باشتتد

شتم تا همگراشتدن و رستیدن به کمترین انرژی تشتکیل ممکن -کوهن
شتدن ستاختار، انجام شتد. ستاختار ریلکس شتده  4و به اصتطلا  ریلکس

 ده شده است.ب( نشان دا-1سلول گرافن در شکل )بس
مختلف    ی کردن بس سلول گرافن، حالات و جاها   لکس ی پس از ر 

است امتحان    م ی ن ی اتم آلوم   نجا ی که در ا   ی وارد شدن اتم ناخاله   ی برا 
آلوم   ی ن ی جانش   ی به ازا   ی انرژ   ن ی و کمتر  اتم    ک ی   ی به جا   م ی ن ی اتم 

(  3از رابطه )   ی انرژ   ن ی کربن در ساختار گرافن بدست آمد. مقدار ا 
   . د ی آ ی بدست م 

 
1 Density of States (DOS) 
2 Energy Band Diagram 
3 Unit cell 

(3     )                                  𝐸𝑏 = 𝐸𝐴𝑙𝐺 − (𝐸𝐺 + 𝐸𝐴𝑙) 

بته ترتیتب انرژی    𝐸𝐴𝑙و    𝐸𝐴𝑙𝐺    ،𝐸𝐺انرژی پیونتد و    𝐸𝑏کته در آن  
مقدار   تشتتکیل گرافن دوش شتتده، گرافن خالص و آلومینیم می باشتتد.

-الکترون  6.032برابر   DFTانرژی این پیوند با استتفاده از محاستبات 
شتتتده در ستتتاختار گرافن به علت  نیگزیاتم جالت به دستتتت آمد. و

گرافن   یهتاکردن از صتتتفحته اتم لکسیپس از ر  ،یاتمنیب  یهتادافعته
حالت  نیترنهیو به   یانرژ  نی. کمترردیگیفاصتله گرفته و بالاتر قرار م

آنگستتروم از صتفحه  1.85با فاصتله   مینیاستت که اتم آلوم  یحالت  یبرا
از آنها در  کیمربوط به هر یهایگرافن باشتد. فواصتل مختلف و انرژ

شتده گرافن   لکسیر رالف( آورده شتده استت. ستاختا-2نمودار شتکل )
 ب( نشان داده شده است.-2در شکل ) مینیشده با آلوم شیآلا
 

 
الف( سلو  واحد گرافن به همراه بردارهای انتقا  برای   - 1شکل 

 اتم  32ساخت سوپر سل، ب( سوپر سل گرافن با 

( برای  DOSمقایسه ساختار نوار انرژی و چگالی حالات مجاز الکترون )
دهد که در اثر جذب ، نشان می (3گرافن قبل و پس از آلایش در شکل ) 

شده و چگالی حالات مجاز الکترون به سمت لایه    pاتم آلومینیم نو   
چگالی   افزایش  با  ترتیب  این  به  است.  کرده  پیدا  شیفت  والانس 

است.  حالت کرده  تیییر  ساختار  پذیری  واکنش  الکترون،  مجاز  های 
گرافن قبل  برای    5های ساختار نوارهای انرژیهمچنین با رسم منحنی 

شود که چگالی و بعد از آلایش با آلومینیم این نکته به وعو  روشن می
و  حالت شده  زیادتر  آلایش  از  پس  فرمی  تراز  زیر  انرژی  مجاز  های 

4 Relax 
5 Energy band structure 
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الکترون سط  هستند،   گازهایی که جاذب  برای جذب  زمینه  بنابراین 

 شود.  مساعدتر می S2Hو  2NOمانند 

 

الف( ساختار اتمی گرافن آلایش شده با اتم آلومینیم كه   - 2شکل 

آنگستروم از صفحه گرافن قرار گرفته و   1.85اتم ناخالصی با فاصله 

اتم های كربن در همسایگی محل آلایش از حالت صفحه ای خارج  

 .اتم آلومینیم بر اساس تغییرات انرژی پیوند بهینه فاصله  ب( . اندشده

 

 
حالات مجاز الکترون گرافن در اثر آلایش  تغییرات چگالی  -3شکل 

 با اتم آلومینیم.

   2NOجذب گاز  -2-2

در ابتدا مولکول   2NOجذب گاز    یو بررس  یسازه یبه منظور شب 
.  دیآن محاسبه گرد  لیتشک  یافزار ساخته شده و انرژگاز توس  نرم   نیا

در ابتدا برای بررسی تأثیر آلایش روی افزایش خاصیت حسگری گرافن  
و مقایسه نتایج با گرافن آلایش شده، جذب این گاز روی گرافن بکر با  
در نظر گرفتن حالات مختلف تقرب مولکول گاز به بستر مطاب  با شکل  

همانطور که در شکل نشان داده شده است    بررسی قرار گرفت.  ( مورد5)
نه    2NOهای مختلف تقرب مولکول  در حالت به زیرلایه گرافن بکر، 

تنها جذبی صورت نگرفته، بلکه گاز از سط  گرافن دورتر نیز شده است.  
انرژی جذب نیز مؤید همین مطلب است. معادله ) تیییرات  4بررسی   )

اثر جذب گاز   برابر  را نشان می   2NOانرژی ساختار در  +  0.4دهد که 
آنتالپی واکنش بدست آم تیییرات  ده نشان دهنده  الکترون ولت است. 

گرماگیر بودن فرآیند جذب توس  گرافن خالص و غیرخودبخودی بودن  
 آن است. 

(4              )𝐸𝑎𝑑(𝑁𝑂2) = 𝐸(𝐺+𝑁𝑂2) − (𝐸𝐺 + 𝐸𝑁𝑂2) 

 
  شیالف( گرافن بکر، ب( گرافن آلا ؛یانرژ یساختار نوارها -4شکل 

 م ی نیشده با اتم آلوم

 
حالات مختلف تقرب مولکو  گاز به گرافن بکر قبل و بعد از   -5شکل 

 ریلک  شدن ساختار 

13 



نزد مختلف  حالات  مولکول    کیسپس  گرافن    2NOشدن  سط   به 
انرژ  شدهشیآلا نظر  از  و  بررس  ی امتحان  مورد  قرار    یجذب/واجذب 

اتم    ی رو2NO فرض شد که مولکول    ر با  ک یصورت که    نیگرفت. به ا
شد. بار    یسازه یآن شب  یحالات ممکن برا  یو تمام  ندیبنش  یناخاله
کربن صفحه گرافن    یهااتم  یرو  2NOفرض شد که مولکول    گرید

 ها یسازه یاتهال در شب  یممکن برا  یهابار هم حالت  نیو ا  ردیقرار بگ
که مولکول گاز    یالتجذب ح  یانرژ  یبدست آمد. با بررس  جیاعمال و نتا

سط     یکه گاز رو  گرینسبت به حالت د  ندینش  یم  یاتم ناخاله  یرو
که    میابی  یدرم  ردیگ  یقرار م  مینیآلوم  یگرافن و به دور از اتم ناخاله

  ییاست نقش بسزا  مینیاتم آلوم  نجایا  نیوارد شده که در ا  یاتم ناخاله
 شودیو باعث م  هکرد  جادیگرافن ا  ییایمیو ش  یکیخوال الکتر  رییدر تی

اق  اتف  یجذب است وقت  یانرژ  نیبهتر   نی. همچنردیجذب بهتر صورت گ
گاز    یم افق  2NOافتد که مولکول  با سر    یبه صورت  اتم    یرو  Nو 

نشان داده   زی. البته همان  ور که در شکل نندی بنش  مینیآلوم   یناخاله
نسبت به    یشدن، مولکول گاز مجددا حالت عمود  لکسیشد پس از ر

  2NOمولکول    یها. نحوه قرار گرفتن اتمردیگ  ی گرافن به خود م  هصفح

جذب در    یحالت ممکن از نظر آنتالپ  نیترنه یشدن در به   لکسیپس از ر
 ( نشان داده شده است. 6شکل )

 
جذب گاز دی اكسید نیتروژن توسط گرافن آلایش شده با   -6شکل 

 اتم آلومینیم پ  از ریلک  شدن ساختار.
 

به   ی انرژ   ی بررس  د   نه ی جذب  گرافن    ی رو   تروژن ی ن   د ی اکس   ی گاز 
آلوم   ده یی آلا  با  م   م ی ن ی شده  ا   دهد ی نشان  کاهش    ند ی فرآ   ن ی که  با 
 ولت همراه است. - الکترون   - 3.45به اندازه    ی آنتالپ 

(5           )     𝐸𝑎𝑑(𝑁𝑂2) = 𝐸(𝐴𝑙𝐺+𝑁𝑂2) − (𝐸𝐴𝑙𝐺 + 𝐸𝑁𝑂2) 

که   دهد ی مجاز الکترون نشان م  ی ها حالت  ی نمودار چگال   ن ی مچن ه 
کمتر   ی تراز فرم  ی بالا   ی ها حالت  ی تراکم چگال   2NOبا جذب گاز 
شده است. به عبارت    شتر ی آن ب   ر ی مجاز ز   ی ها حالت   ی شده و چگال 

الکترون از ساختار    افت ی با در   2NOگفت جذب گاز    توان ی م   گر ی د 
همراه بوده است.    تروژن ی و ن   ژن ی س اک   و ی الکترونگات   ی ها توس  اتم 
مجاز الکترون در قبل و    ی ها حالت   ی چگال   رات یی الف( تی - 7شکل ) 

 . دهد ی بعد از جذب را نشان م 
 
 S2Hجذب گاز  -2-3

گازها  یکی  شناسا  یسم  یاز  صنا  ییکه  در  بخهول    عیآن 
است.    S2H  دروژنیدهیاست، گاز سولف  تیاستخراس نفت و گاز حائز اهم

ا آلوم  شیمقاله گرافن آلا  نیدر  اتم  با    یبه عنوان بستر برا  مینیشده 
جذب گاز    یمحاسبه انرژ  یشده و برا  یگاز بررس  نیا  ییجذب و شناسا

مبتن محاسبات  نظر  ی از  تابعیبر  گرفته شده    یچگال  ی ه  بهره  الکترون 
  ی  راح  Avogadroافزار  با استفاده از نرم   S2Hبتدا مولکول  است. در ا 

  ی بررس یشد. برا  لکسیساختار آن ر SIESTAافزار و با استفاده از نرم 
 یسازه یو شب یساختار چند حالت مفروض مورد بررس یرو S2Hجذب 

  نکه یشود و ا  کیگوگرد نزد  ای  دروژنیگاز از سر ه  کهی قرار گرفت. بطور
اتم    کینزد  نکهیا  ای  ندیبنش  شیآلا  هیکربن به دور از ناح  یهااتم  یرو
از نظر   کیحالات مفروض ساخته و هر نیشده شود، ا شیآلا مینیآلوم
  ن ینشان داد بهتر  یسازهیشب  جیقرار گرفت. نتا  یجذب مورد بررس  یانرژ
از سر اتم گوگرد    S2H  لاست که مولکو  یجذب مربوط به حالت  یانرژ

مواز به صورت  و در محل آلا  یخود  اتم    یرو  ش،یبا صفحه گرافن 
توس  حسگر   دروژنیدهی( جذب گاز سولف8. شکل )ردیقرار بگ مینیآلوم

  لکس ی. پس از جذب و ردهدیرا نشان م  مین یشده با آلوم  شیگرافن آلا
  صفحه گرافنآنگستروم از    2.52در فاصله    S2Hمولکول    ستم،یشدن س

(  6جذب با استفاده از رابطه )  یمقدار انرژ  بیترت  نی. به اردیگیم  رارق
برا-الکترون  -0.87 آمد که  انرژ  کیجذب    ی ولت بدست    یمولکول 
 است.  یمناسب

(6             )    𝐸𝑎𝑑(𝐻2𝑆) = 𝐸(𝐴𝑙𝐺+𝐻2𝑆) − (𝐸𝐴𝑙𝐺 + 𝐸𝐻2𝑆) 

 
گرافن آلاییده شده در اثر جذب گاز   DOSالف( تغییرات  -7شکل 

2NO ب( نوارهای انرژی ،AlG   2پ  از جذب گازNO. 
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سولفیدهیدروژن توسط گرافن آلایش شده با  گاز دیجذب  -8شکل 

 اتم آلومینیم پ  از ریلک  شدن ساختار.

قبل و    AlGمجاز الکترون ساختار    یهاحالت   یچگال  ی بررس  نیهمچن
که با جذب گاز   دهدی الف(، نشان م  -9در شکل )  S2Hبعد از جذب  

در نمودار حاصل شده   یبالاتر از تراز فرم  کیپ  یتعداد  دروژنیدهیسولف
ناش  که  ب   یاست  الکترون  مبادله  حسگر   نیاز  بستر  و  گاز  مولکول 

اباشدیم ن  -9همانطور که در شکل )  نی. علاوه بر  نشان داده    زیب( 
قبل و بعد    AlGالکترون در    یانرژ  یساختار نوارها  سهیشده است با مقا

جذب   م  S2Hاز  تعداد    شودی ملاحظه  و  شده  بزرگتر  باند  شکاف  که 
است که   افتهی ش یافزا ی تراز فرم  ر یالکترون در ز یمجاز برا یهاحالت
 است.  AlGگاز و حسگر  یهااتم نیتبادل الکترون ب دیمؤ
 

 
گرافن آلاییده شده در اثر جذب گاز   DOSالف( تغییرات  -9شکل 

S2H ب( نوارهای انرژی ،AlG   پ  از جذب گازS2H 
 

 سنجی و مقایسه نتایج . صحت4-2

آزمون   ها،یسازهیبدست آمده از شب  جینتا  یدرست  یبه منظور بررس 
بدان    ییمحاسبات انجام شد. آزمون همگرا  یرو  ییهمگرا محاسبات 

شم که  -در حل معادلات کوهن  ل ی دخ  یپارامترها  رییمعناست که با تی
، تعداد  Mesh cut offوارد مانند    ی سازه ی افزار شبتوس  کاربر در کد نرم 

K-point  ع ا  ی واملو  تی  ن یاز  س  یانرژ  راتییدست،  مورد   ستمیکل 

به بعد،    ای¬از چه مرحله  مینیبب  یستیبا  گر ی. بعبارت دردیقرار گ  یابیارز
  یچندان  ریالکترون، تاث  یچگال  یپارامتر موثر در محاسبات تابع  کی  رییتی
نتا  یانرژ  یرو و  ندارد  ا  یخوب  ییهمگرا  جیکل  در  دارند.   نجایباهم 

از جذب    ی کل ناش  یانرژ  یبر رو  Mesh cut off  رات ییتی  ییهمگرا
گونه که در  قرار گرفته است. همان   یابیمورد ارز  AlG  یرو  2NOگاز  

  ش یب  Mesh cut off  یانرژ  شیداده شده است با افزا ( نشان  10شکل )
 یچندان  راتییتی  ستمیکل س  یانرژ  ینتجه حاصله برا  دبرگیر  200از  

با البته  است.  نشده  متحمل  ا  یستیرا  با    نیبه  که  داشت  توجه  نکته 
افزا  Mesh cut off  یانرژ  شیافزا آن  به  بع  حجم    شیو  دقت، 

  جه، یحهول نت  یبرا  تریی شده و زمان  ولان  ادیمحاسبات به شدت ز
برا اتم  یهاستمیس  یبخهول  تعداد  نتابالا  با  بود.  خواهد    جی، لازم 
  یبرقرار  ومناسب    یدر انتخاب پارامترها  یانیکمک شا  ییآزمون همگرا
 .دینمایحجم محاسبات و دقت م نیمهالحه ب

 
نمودار آزمون همگرایی انرژی سیستم به ازای تغییرات  -10شکل 

 Mesh cut off  انرژی
 

 یبرا  SIESTAبدست آمده با استفاده از نرم افزار    جی( نتا1در جدول )
توس  گرافن    دروژنیدهیو سولف  تروژنین  دیاکسید  یجذب گازها  ندیفرآ
چاش شده    گرید  یبا کارها  جینتا  نیا  سهیو مقا  مینیبا آلوم  شدهشیآلا

 در مقالات ارائه شده است. 
 

مقایسه نتایج بدست آمده در این مقاله با نتایج گزارش   -1جدو  

 شده در مقالات. 

شماره 

 مرجع

افزار نرم

مورد  

 استفاده

طول  

-Alپیوند 

G 

انرژی 

جذب  
 2NO

(eV) 

انرژی 

جذب  
S 2H

(eV) 

[28 ] Quantum 
Espresso 

1.85 Å -2.476 - 

[29 ] Quantum 
Espresso 

2 Å -3.474 - 

[30 ] VASP 1.84 Å - -1.2 

 SIESTA 1.853 Å -3.445 -0.87 این مقاله
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  گیرینتیجه-3

اکستتید نیتروژن و در این مقاله به بررستتی جذب گازهای ستتمی دی
ستولفیدهیدروژن با استتفاده از حستگر نانویی گرافن آلایش شتده با اتم 

ستتازی با استتتفاده از حل معادلات آلومینیم پرداخته شتتد. نتایج شتتبیه
ستازی شتد نشتان داد که در پیاده SIESTAافزار  شتم که در نرم-کوهن

به صتتتورت جانشتتتینی اتم کربن توستتت  آلومینیم  اثر آلایش گرافن
های مجاز الکترون  حستتاستتیت ستتاختار افزایش یافته و چگالی حالت

هتای پتذیرنتده الکترونگتاتیو متاننتد اکستتتیژن و برای برقراری پیونتد بتا اتم
شتتود. این پیوند با نزدیک شتتدن به محل آلایش بهتر گوگرد بهتر می

ز محتل آلایش عملاً جتذبی  شتتتود، بطوری کته در فتاصتتتلته دورتر امی
گیرد. در نهایت در بهترین حالت توستت  صتتفحه گرافن صتتورت نمی

جذب از میان حالات ممکن برای تماس مولکول گاز با حستگر، مقدار 
جتتذب   مولکول  -الکتتترون  -3.45انرژی  برای   - 0.87و    2NOولتتت 

بدستتت آمد. انرژی بدستتت آمده از  S2Hولت برای مولکول -الکترون
دهتد کته از گرافن آلاییتده شتتتده ن پیونتد قوی نشتتتان میبرقراری ای

توان به عنوان یک بستتتر مناستتب برای ستتاخت حستتگر گازهای می

2NO  وS2H .استفاده کرد 
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