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 چكيده
در این مجموعه از محاسباات مکانیمبم جب  ، العه شد. صفحات گرافن آلاییده به روی مط نانوساختار شناسایی گاز سولفید هیدروژن با استفاده از مقاله، نیدر ا     

گبرافن مطالعبه  -ویساختار الکترونی، چگالی حالت های انرژی و فرآیند انتقال بار  برای پیکربندی های مختلف حاصل از ج   سولفید هیدروژن بر نانوساختار ر

قابلیت استفاده برای شناسایی  گرافن  –شد. نتایج نشان می دهد که نانوساختار روی  انجام DFT-GGA شد. همه محاساات با استفاده از نظریه تابعی چگالی و روش
 تواند به عنوان یک نانوحمگر برای شناسایی این گاز استفاده شود.گاز دارد. این ساختار  می
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Abstract 
     In this paper, the identification of H2S was studied using zinc decorated on graphene sheets (Zn-GS) 

nanostructure. In this set of calculations, adsorption mechanism, electron structures, density of energy states, 

and charge transfer processes were studied for different configurations resulting from the adsorption of H2S on 

the Zn-GS nanostructure. All calculations were done based on density functional theory (DFT) using DFT-GGA 

method. The results indicated that the Zn-GS nanostructure is useful in the identification. It can be used as a 

nanosensor for the identification of this gas. 
 

 

PACS No. 71, 10   

  قدمهم
سرعت و دقت در شناسایی مقادیر کم از گازهای خطرناک 

( از اهمیت بالایی برخوردار است. S2Hمانند سولفید هیدروژن )

تواند به سلامتی جامعه انمانی و حفظ شناسایی این گازها می

محیط زیمت کمک شایان توجهی نماید و همچنین در فرآیندهای 

خطرناکی  از جمله گازهای S2Hصنعتی کاربرد خواهد داشت. 

دقیقه منجر  03مدت در  ppm 033است که استنشاق آن در حدود 

با  S2Hهای اخیر برهم کنش [. در سال1شود]به مرگ انمان می

نیمه رساناها و سطوح فلزی مورد مطالعه قرار گرفته است و این 

مطالعات منجر به کاربرد این ترکیاات به عنوان نانو حمگرهایی 

از جمله مشکلات کاربرد [. 2برای شناسایی این گاز شده است]

کنش ر حمگرها و برای ذخیره سازی انرژی، برهمنانو مواد د

ضعیف و کم اثر نوع خالص نانو مواد از جمله گرافن خالص با 

با افزودن ناخالصی  می شود،آلاینده ها می باشد. از این رو تلاش 

به گرافن و یا ج   نانو مواد مختلف بر این ساختار، قدرت 

 . افزایش یابدج   ترکیاات مختلف بر آن 

 -سعه شناخت نانو حمگر گرافناین مقاله، به منظور تو ما در

های ممکن با (، ساختار این سیمتم برای حالتZn-GSروی )

سازی کردیم و ج   گاز استفاده از نظریه تابعی چگالی شایه

( را بر آن مورد مطالعه قرار دادیم. مکانیمم S2Hسولفید هیدروژن )

های چگالی حالت ج  ، تغییرات ساختار الکترونی، تغییرات

نانوحمگر قال و بعد از ج   گاز انتقال بار  انرژی، فرآیندهای

S2H  است. مقالهاز جمله خواص مورد مطالعه در 

 

 سازی و محاسباتشبيه
در این مجموعه محاساات، هندسه اتمی و ساختار الکترونی بر      

( و با استفاده از بمط تابع موج DFTاساس نظریه تابعی چگالی )
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محاساات با استفاده از بمته نرم افزاری  شایه سازی شد. تخت

QUANTUM ESPRESSO بررسی ساختار،  [.3]انجام گرفت

با  GGAهمامتگی از تقریب شیب تعمیم یافته  -انرژی تاادلی

سیمتم مورد مطالعه، محاساه و استفاده شده است.  PBEتابعی 

 21حات گرافن اتم کربن و فاصله بین صف 53ابریاخته گرافنی با 

ها، انرژی جناشی سازی پیکربندیآنگمتروم انتخا  شد. برای بهینه

 023ریدبرگ و چگالی بار  55قطع بمط امواج تخت تابع موج 

پس از تشکیل ساختار و بهینه کردن  ریدبرگ انتخا  شد.

های انرژی، پارامترهای مختلف آن، انرژی ج  ، چگالی حالت

انتقال بار و هیاریداسیون اوربیتال ها چگالی اوربیتال های اتمی، 

 1در شکل  همانطور که برای پیکربندی های مختلف محاساه شد. 

روی و در  اتم برای نزدیک شدن وضعیت یک، مشاهده می شود

، عمود (T)که به موقعیت های بالای اتم کربن فسه موقعیت مختل

ساختار  (H)و مرکز شش وجهی (B)کربن -منصف پیوند کربن

روی  اتمبرای ج   پیکربندی سه این  .ن نزدیک شده استگراف

 و یک پیکربندی هم حاصل جایگزین کردن (Zn-GSبر گرافن )

مورد ( Zn-doped GSروی به جای یک اتم کربن در گرافن ) اتم

، در سه وضعیت S2Hسپس گاز  .قرار گرفته شده استمطالعه 

هیدروژن با سمتگیری اتم  می بینید، B-1همانطور که در شکل 

(1bو به صورت متقارن با سمتگیری اتم )( 2های هیدروژنb و ) اتم

بررسی  ها نزدیک و بهینه ترین حالت هاساختاربه  (3bگوگرد )

 .شد

 
(پیکربندی های B) بر گرافن. اتممختلف ج    (موقعیت هایA) :1شکل

 برساختارها S2Hگاز مختلف ج   
 

 نتایج وبحث

ز محاساات، انرژی ج   سطحی برای بر اساس نتایج حاصل ا     

روی در موقعیت بالای اتم کربن، موقعیت وسط  اتم نزدیک شدن

 ز شش وجهی محاساه گردیدکربن و در موقعیت مرک -پیوند کربن

که در آن بهینه ترین حالت مربوط به نزدیک شدن اتم روی بر 

الکترون  -32/3کربن با انرژی ج   -عمودمنصف پیوند کربن

 Zn-doped GSو  Zn-GSاشد. بهینه ترین ساختارهای می بولت 

 نمایش داده شده است. 2در شکل 

 
  Zn-doped GSو  Zn-GS: بهینه ترین پیکربندی های ساختارهای  2شکل

 

چگالی حالت های انرژی، برای ساختارهای بهینه محاساه و      

رسم شده است. تغییر در چگالی حالت های  0نمودار آن در شکل 

روی اتم ژی سیمتم بعد از ج  ، حکایت از ج   مناسب انر

نتایج چگالی بار برای ج   روی بر  .داردجایگزین اتم کربن 

صفحه گرافن تغییرات چشمگیری را نشان نمی دهد. نتایج با توجه 

به میزان انرژی ج   نیز موید این نکته است که انتظار ج   

همین علت نیز  ضعیف اتم روی بر صفحه گرافن را داریم و به

در مقایمه با گرافن نزدیک به سطح فرمی تغییر در چگالی بار 

 محموس نیمت.خالص 

 
 Zn-doped GSو  GS ،Zn-GS: چگالی الکترونی 0شکل 

در گرافن قال و بعد از ج    نتایج حاصل از تغییر جمعیت بار

 . بر اساسگرافن داردنیز حکایت از انتقال بار به صفحه  روی

جایگزین شده به جای  روینجام شده با ج   روی و محاساات ا
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 50/1و  الکترون 31/3بر گرافن به ترتیب باری معادل  کربن اتم

  به گرافن منتقل شده است .الکترون از  روی 

به ر ساختارها مورد برسی قرار گرفت. ب S2Hج   گاز  در ادامه

د    سولفیبه بررسی مکانیمم ج ابتدادر منظور بررسی بیشتر، 

پرداخته شده است. بر اساس این  هیدروژن بر گرافن خالص

 -320/3بر گرافن خالص  S2Hمجموعه محاساات انرژی ج   

الکترون ولت محاساه شد که با نتایج مطالعات گزارش شده تطابق 

بر اساس این مطالعات، سولفید هیدروژن ج   فیزیکی  [.5] دارد

ضعیفی بر صفحه گرافن خالص دارد و این نشان دهنده قابلیت کم 

همچنین حالت های  است. S2Hگرافن خالص برای شناسایی گاز 

اده شد، را بر بهینه ترین نمایش د 1که در شکل  S2Hمختلف گاز 

 قرار دادیم. سیمورد برر Zn-doped GSو  Zn-GSهای ساختار

جایگزین شده به جای  روی نشان دهنده این است که ج   نتایج

برای  Zn-doped GSمنجر به افزایش قابلیت نانوساختار کربن 

انرژی ج   حالت های مختلف  شود.می S2Hشناسایی گاز 

نمایش داده شده  1بر نانو ساختارها درجدول  S2Hج   گاز 

 است.

پیکربندی های  ای مختلف حاصل از ج  ه : انرژی ج   پیکربندی1جدول 

 doped GS -Znو  GS-Znبر  S2H مختلف

انرژی جذب 

 سطحی

 )الكترون ولت(

 پيكربندی

انرژی جذب 

 سطحی

 )الكترون ولت(

 پيكربندی

325/3- GS-/Zn1b 676/2- doped GS-/Zn1b 

+ GS-/Zn2b 685/2- doped GS-/Zn2b 

316/3- GS-/Zn3b 058/0- Sdoped G-/Zn3b 

 

 سولفید هیدروژنانرژی ج    همانطور که مشاهده می شود

الکترون ولت  -325/3برابر در بهینه ترین حالت   Zn-GSبر 

محاساه شد که ج   بمیار ضعیفی را  نشان می دهد اما ج   

برابر در بهینه ترین حالت  Zn-doped GSبر سولفید هیدروژن 

افزایش قدرت الکترون ولت محاساه شد که نشان از  -058/0

بهینه حاصل و  های ساختار ج   گرافن با ناخالصی روی دارد.

نشان  5در شکل  S2Hطول پیوندهای تشکیل شده پس از ج   

افزودن ناخالصی  با ن است کهداده شده است. نتایج نشان دهنده ای

انرژی ج   در مقایمه با گرافن خالص بیش از  به صفحه گرافن

حاصل برای  جر به افزایش قابلیت ترکیبمن برابر شده که این 168

 شود.   می S2Hشناسایی گاز 

 
 doped GS-Znو  GS-Znبر  S2H: ج    5شکل

 S2Hبرای بررسی بیشتر چگالی حالت های انرژی، پس از ج   

محاساه و نمودار آن  Zn-doped GS و Zn-GSبر ساختارهای 

رژی رسم شده است. تغییر در چگالی حالت های ان 5در شکل 

بر  سولفید هیدروژنسیمتم بعد از ج  ، حکایت از ج   قوی 

doped GS-Zn    دارد. جمعیت بار پس از جS2H  برGS-Zn 

نیز محاساه شد. نتایج نشان داد که با ج    Zn-doped GS و

-Znالکترون از  316/3باری معادل  Zn-GSبر سولفید هیدروژن 

GS  بهS2H ال بار برای ج   منتقل می شود. این فرایند انتق

شده و باری معادل  برعکس Zn-doped GSبر سولفید هیدروژن 

شود که این منتقل می doped GS-Znبه  S2Hالکترون از  155/3

تواند نشانه خوبی برای تغییر در رسانندگی ساختار بعد از نتایج می

ج   نیز باشد که پس از مطالعه تغییر در رسانندگی الکتریکی 

 ان با دقت بیشتری درباره آن اظهار نظر کرد.ساختار می تو

 
قال و بعد از  Zn-doped GSو  GS ،Zn-GS: چگالی الکترونی 0شکل 

 S2Hج   

 6های پیوندی که در شکل همپوشانی اوربیتالهای الکترونی اتم

سولفید هیدروژن نمایش داده شده است نیز تاییدی بر پیوند قوی 

سولفید های های اتموربیتالاست. زیرا ا Zn-doped GSساختار 
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( همپوشانی خوبی با اوربیتال اتم هیدروژنو  گوگرد)هیدروژن 

و خود نشان دهنده قابلیت بالای این دهد.روی از خود نشان می

 ترکیب برای شناسایی گاز سولفید هیدروژن دارد.

 
قال  Zn-doped GSو  Zn-GS: همپوشانی اوربیتال اتم های پیوندی  6شکل

 S2Hاز ج   گاز و بعد 

به این ترتیب با ج   روی بر گرافن، قابلیت این ترکیب برای 

در مقایمه با گرافن خالص افزایش سولفید هیدروژن شناسایی 

یابد و قویترین ج   وقتی اتفاق می افتد که اتم چشمگیری می

لازم به ذکر  فه شود.روی به عنوان ناخالصی به صفحه گرافن اضا

ت رسانندگی الکتریکی پیکربندی های مختلف است مطالعه تغییرا

به تحلیل گاز سولفید هیدروژن در دمای اتاق قال و بعد از ج   

نتایج بدست آمده برای استفاده از این ساختارها بعنوان 

  نانوسنمورهای شناسایی گاز کمک بیشتری خواهد کرد.

 

  نتيجه گيری
ختلف گرافن ای مدر این مقاله ساختار الکترونی و پیکربندی ه     

مطالعه شد. پس از بهینه سازی آلاییده شده توسط روی 

 ساختارهای بلوری ترکیاات حاصل، انرژی ج  ، چگالی حالت

های انرژی، انتقال بار و همپوشانی اوربیتال های الکترونی محاساه 

و نتایج تجزیه و تحلیل شدند. نتایج حاصل نشان داد روی 

مناسای  گزینه (Zn-doped GSن )جایگزین شده در ساختار گراف

بر   S2Hد. انرژی ج   سولفید هیدروژن می باشبرای شناسایی 

Zn-doped GS  الکترون ولت محاساه شد که  -058/0برابر

بر ساختار دارد و سولفید هیدروژن حکایت از ج   شیمیایی 

الکترون ولت ج    -325/3نیز با انرژی ج    Zn-GSساختار 

را رقم می زند. این نتایج توسط دروژن سولفید هیفیزیکی 

های های انرژی، اوربیتالمحاساات تغییرات چگالی حالت

د شد. بر این الکترونی، طول پیوند و فرآیندهای انتقال بار نیز تایی

 ساختار را بعنوان نانوحمگر برای شناسایی اساس می توان این

العات بکار گرفت. نتایج دقیق تر ممتلزم مطسولفید هیدروژن 

بیشتر در خصوص عکس العمل این ساختارها برای ج   دیگر 

گازهای موجود در جو می باشد تا بتوان از آن برای ح ف گازهای 

 آلاینده جوی استفاده نمود.
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