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  چکیده

با استفاده  اکسیدکربن و مونواکسیدنیتروژنسولفاید در حضور تعدادي انواع مولکول ساده گازي از قبیل مونواکسیدکربن، ديدي- لایه مولیبدنخواص الکترونیکی تک
توجهی باعث تغییر چگالی جذب مولکول مونواکسید نیتروژن به طور قابل دهند،نتایج نشان می .شودمی استا مطالعهافزار سیتنی بر نرممب از محاسبات اصول اولیه

دو اتم اکسیژن و نیتروژن در ایجاد یک سیستم قطبیده اسپینی در مورد سیستم  ، هردهدبررسی جزئی تر نشان میدر  شود،سولفاید میدي-لایه مولیبدنهاي تکحالت
  .شده مونواکسیدنیتروژن نقش دارندسولفاید و مولکول جذبدي- مولیبدنلایه متشکل از تک
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Abstract  

 
The electronic properties of MoS2 monolayer in the presence of NO, CO and CO2 are investigated using first 
principles studies as implemented in SIESTA package. Results show that, NO adsorption causes states of the 
MoS2 monolayer to change noticeably. In details, exposure to NO gas, both of oxygen and nitrogen atoms have 
key role to induce a spin polarized system. 
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   قدمهم
سولفاید به واسطه خواص دي- لایه مولیبدنتازگی، تکبه     

بسیاري از محققان ملاحظه، مورد توجه الکترونیکی و اپتیکی قابل
نانومواد به دلیل نسبت سطح به حجم . ]2-1[ قرار گرفته است

این . اي به واسطه جذب هستندملاحظهبزرگ، مستعد تاثیرات قابل
-شده میهاي شیمیایی جذبویژگی باعث آشکارسازي مولکول

علاوه . تواند خواص میزبان را تنظیم کندشود، که به نوبه خود می
سولفاید براي مدوله کردن دي-هادي مولیبدننیمهبراین، طبیعت 

-هاي ترابرد در معرض نور یا اعمال ولتاژ بایاس درگاه میمشخصه

بنابراین، به دلیل . ها مفید باشدتواند در بهبود عملکرد حسگري آن
توان این مواد نواري ذاتاً بزرگ و نسبت سطح به حجم بالا، میگاف

در این مقاله به . کار گرفتردهاي حسگري به را براي کارب
سولفاید در دي-لایه مولیبدنمحاسبه خواص الکترونیکی تک

حضور تعدادي انواع مولکول ساده گازي از قبیل مونواکسیدکربن، 
در این  .شودپرداخته میاکسیدکربن و مونواکسیدنیتروژن دي

شده بر هاي جذببررسی، محاسبات اصول اولیه براي مولکول
  .شودبه کار گرفته میسولفاید دي-لایه مولیبدنروي سطح تک
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  جزییات محاسباتی
لایـه  بر روي خواص ترابـرد تـک   اثرات جذب چند مولکول گازي

لایـه  شود تا قابلیت حسـگري تـک  سولفاید بررسی میدي-مولیبدن
به همین . ها آشکار شودسولفاید نسبت به این مولکولدي-مولیبدن

ساختاري بر اساس نظریه تابعی چگـالی و  دلیل، محاسبات واهلش 
افزار از این نرم. شودانجام می ]4-3[استا افزار سیبا استفاده از نرم

پتانسـیل  هاي اتمی عددي به عنوان مجموعه پایه و از شـبه اوربیتال
-یون استفاده مـی -کنش الکترونمارتین براي توصیف برهم-ترولیر

هـاي  ترتیب، به وسـیله الکتـرون  هاي مولیبدن و سولفور به اتم. کند
1ظرفیت  55 4s d  2و 43 3s p پتانسیل بارهاي یـونی  به همراه شبه

براین، در محاسبات از پایه قطبیده علاوه. شوندمربوطه توصیف می
، توصـیف قطـبش اسـپینی    همچنـین . شودزتاي دوگانه استفاده می
سـولفاید در معـرض   دي-جـذب مولیبـدن   براي انجـام محاسـبات  

شـود، زیـرا ایـن    کار گرفته مـی مونواکسیدنیتروژن بهمولکول گازي 
  . مولکول، پارامغناطیسی است

 
- دي-لایه مولیبدنابریاخته تک )a(از نماي بالایی  تصویر شماتیکی: 1شکل 

 )b(شده هاي گازي جذباتم در غیاب و در حضور مولکول 90سولفاید شامل 

تصویر جانبی این . مونواکسیدنیتروژن )d(اکسیدکربن و دي )c(مونواکسیدکربن، 
هاي مولیبدن، سولفور، اتم. ها به وسیله خطوط مشخص شده استپیکربندي

هاي مشکی، سفید، قرمز، خاکستري و اکسیژن، کربن و نیتروژن به ترتیب با دایره
  .اندآبی ارائه شده

-با فرضیاتی که بیان شد، انجام میهاي هندسی مطابق سازيبهینه

سولفاید دي- لایه مولیبدنبراي این منظور، یک ابریاخته تک. شود
در غیاب و در حضور چند مولکول گازي ساده شامل 

-نیتروژن واهلش میاکسیدکربن و مونواکسیدمونواکسیدکربن، دي

شود تا بر روي سطح هاي گازي اجازه داده میبه همه مولکول. یابد
ها در سولفاید جذب شوند که مکان نهایی آندي-لایه مولیبدنتک

یابند تا ها کاملاً واهلش میهمه اتم. آورده شده است 1شکل 
ولت بر الکترون 0.02قدرمطلق نیروهاي اتمی بیشینه، کمتر از 

محاسبات واهلش ساختاري به ازاي یک  تمامی. آنگستروم شود
در  20.0015.9916.68بکه هاي شابریاخته تتراگونالی با ثابت
اي گونهبزرگی ابریاخته به). 1شکل (شود واحد آنگستروم انجام می

هاي گازي در کنش بین مولکولشود که از برهمانتخاب می
ها در فاصله جدایی بین لایه. هاي مجاور جلوگیري شودابریاخته

-آنگستروم انتخاب شده است تا از برهم z ،20.00راستاي محور 

-همچنین، مش. شده جلوگیري شودسازيهاي شبیهلایهکنش تک

گیري منطقه براي انتگرال Monkhorst-Pack  133بندي
  .شودخاب میاول بریلوین انت

 
شده در سولفاید واهلشدي-ابریاخته مولیبدن خالص هايحالت چگالی  :2 شکل

اکسیدکربن و هاي گازي مونواکسیدکربن، ديغیاب و در حضور مولکول
 .مونواکسیدنیتروژن
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  گیريبحث و نتیجه
هاي گازي به منظور بررسی اثرات جذب فیزیکی این مولکول     

سولفاید، چگالی دي- لایه مولیبدنالکترونیکی تکبر روي خواص 
هاي مورد بررسی هاي جزیی سیستمهاي کل و چگالی حالتحالت

-با استفاده از حل خودسازگار معادله شرودینگر از روش قطري

). را ببینید 3و  2هاي شکل(سازي هامیلتونی محاسبه شدند 

سولفاید به دي-مولیبدنلایه تغییراتی که در خواص الکترونیکی تک
-شود، مستقل از مکان مولکولها ایجاد میواسطه جذب مولکول

به  .ها استگیري مولکولسمتشده و البته، وابسته به هاي جذب
گیري طور مثال، انرژي جذب، میزان انتقال بار و غیره به سمت

 ].5[ها بستگی دارد مولکول

 2شکل  .جا شده استبهدر همه نمودارها، انرژي فرمی به صفر جا 

دهد که جذب دو مولکول مونواکسیدکربن و به وضوح نشان می
هاي ها به سمت انرژيجایی اندك حالتاکسیدکربن باعث جابهدي

شود، این درحالی است که جذب این دو مولکول باعث منفی می
 در مقابل، جذب مولکول. شودها نمیتوجهی در حالتتغییر قابل

-هاي تکتوجهی باعث تغییر حالتنیتروژن به طور قابلمونواکسید

در واقع، حضور مولکول گازي  .شودسولفاید میدي-مولیبدن لایه
-دي-لایه مولیبدننیتروژن بر روي سطح تک شده مونواکسیدجذب

کنند، لایه تغییر هاي تکشود که نه تنها حالتسولفاید باعث می
جا توجهی جابهه طور قابلهاي کمتر نیز ببلکه به سمت انرژي

-یافته از مولکول جذبتواند به مقدار بار انتقالدلیل آن می. شوند

مقدار این انتقال . لایه مربوط باشدشده مونواکسیدنیتروژن به تک
توجه است، که با شده، قابلبار در مورد مونواکسیدنیتروژن جذب

 ،شودتخمین زده می 0.056eاستفاده از آنالیز جمعیت مولیکن مقدار 
 هايمولکول هاي شاملسیستمکه انتقال بار دردرحالی

به  0.01eو   0.003e-اکسیدکربن به ترتیب مونواکسیدکربن و دي
لایه و ها، سیستم شامل تکبراین علاوه. )1جدول ( انددست آمده

هادي نوع دهنده ، رفتار نیمهشده مونواکسیدنیتروژنمولکول جذب
هاي همچنین، تفاوت بین چگالی حالت. دندهمی از خود نشان

-دي -لایه مولیبدناسپین بالا و اسپین پایین در تراز فرمی تک

گشتاور مغناطیسی . سولفاید بیانگر یک سیستم قطبیده اسپینی است

مگنتون بوهر به  1.00براي این سیستم،  شده مابینیخالص پیش
 تواند مفید باشد،اشاره به این موضوع می .دست آمده است

        
 مطالعه مورد يهاستمیس دهندهلیتشک عناصر یجزئ يهاحالت یچگال: 3 شکل

 شدهجذب يگازها حضور در و ابیغ در دیسولفايد-بدنیمول هیلاتک شامل

  .يانرژ حسب بر تروژنیدنیمونواکس و دکربنیاکسيد دکربن،یمونواکس

هاي تنظیم انرژي فرمی در مقادیر متفاوت در انرژيدر اینجا، با 
شامل  ، سیستمبه طور مثال از طریق اعمال پتانسیل گیت مثبت
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نیتروژن، گشتاور  شده مونواکسیدلایه و مولکول جذبتک
بنابراین، به . دهدمغناطیسی با مقادیر متفاوتی از خود نشان می

  تنظیمیقابل وسیله تنظیم انرژي فرمی، سیستم خواص مغناطیسی

به منظور مشخص شدن سهم هر یک از  .دهداز خود نشان می
هاي مورد بررسی در چگالی کل، دهنده سیستمعناصر تشکیل

ها با هاي جزئی این عناصر در هریک از سیستمحالتچگالی
استا محاسبه افزاري سیدر بسته نرم pdosxmlاستفاده از کد 

دو اتم اکسیژن و نیتروژن در مطابق شکل، هر ).  3شکل (شدند 
لایه ایجاد یک سیستم قطبیده اسپینی در مورد سیستم متشکل از تک

شده مونواکسیدنیتروژن نقش سولفاید و مولکول جذبدي-مولیبدن
دهنده گازهاي مونواکسیدکربن و هاي تشکیلکه، اتمدرحالی. دارند

هی را توجاکسیدکربن در اطراف انرژي فرمی، هیچ حالت قابلدي
لایه ولتاژ تک-در مرحله بعدي، منحنی جریان .آورندبه وجود نمی

هاي جذب شده موردنظر سولفاید در حضور مولکولدي-مولیبدن
دهد، جذب نشان می نتایج ).4شکل ( و درغیاب آنها محاسبه شدند

اي بر ملاحظهاکسیدکربن اثر قابلهاي مونواکسیدکربن و ديمولکول
درمقابل، مولکول . لایه نداردولتاژ تک-جریانروي مشخصه 

توجهی رسانش الکتریکی طور قابلشده مونواکسیدنیتروژن بهجذب

 لایهتک
a

IG
V

 
 

 
به عنوان یک نتیجه مهم، . کندرا مدوله می 

در میان این سه نوع  104مولکول مونواکسیدنیتروژن تا مرتبه 
) در محدوده رژیم خطی( 0.90 مالیمولکول بین بازه بایاس اع

  .]6[ استولتاژ قابل آشکارسازي -با استفاده از آنالیز جریان

ي هالایه، گاف نواري سیستمشده نسبت به تکفاصله مولکول جذب: 1جدول 
 لایه ارائه شدهشده به تکهاي جذبمیزان انتقال بار از مولکولو  مورد بررسی

هاي سولفور فاصله عمودي اتم نزدیکتر در گاز، نسبت به صفحه شامل اتم .است
  .شودلایه در نظر گرفته میشده نسبت به تکبه عنوان فاصله مولکول جذب

 سیستم
فاصله مولکول از 

  ) (Aتک لایه
مقدار انتقال بار از 

 لایهمولکول به تک

گاف نواري 
  )ولتالکترون(

MoS2 - - ١.٤١٦ 
MoS2 + CO  ٠.٠٠٣- ٢.٤٤٢e ١.٤٢٧ 
MoS2 + CO2 ٠.٠١ ٢.٨٦٨e ١.٤١٦ 
MoS2 + NO  ٠.٠٥٦ ٢.٢٤٧e ١.١٣٧ 

 

 
 در و ابیغ در دیسولفايد-بدنیمول هیلاتک ولتاژ-انیجر مشخصه: 4شکل 

  ].5[ شدهجذب يگاز مولکول چند حضور
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