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  يکيدان الکتريماثر DFTمطالعه 

 دياکس يرو ک در سطح نانولولهيتروآروماتين يهابيترک يجذب برخبر 
 

 يليلا طبر، +*زادهداود فرمان
 ، دانشگاه مازندران، بابلسر، ايرانيفيزيک، دانشکده شيم يگروه شيم

 
 6و4و2 يهامولکولند جذب يامطالعه فر يبرا(DFT)  يت چگاليه تابعينظر ،پژوهشن يدر ا :چكيده

دان ياثر م ي( و بررس8‚0د )ياکس يتروبنزن در سطح نانولوله رويل و نيتروتولوئن، تترينيد 4و2تروتولوئن، ينيتر
  هاهبه دست آمده از محاسب يهاها مورد استفاده قرار گرفته است. دادهند جذب آنيابر فر يخارج يکيالکتر

لوژول بر مول در سطح يک -7/66و  -7/660، -44، -7/66جذب  يب با انرژيرتها به تن مولکوليدهد که اينشان م
 هانتيجهن يشوند. با توجه به اينانولوله م يولت در شکاف انرژالکترون 4/0ش از ينانولوله جذب شده و سبب کاهش ب

تواند به عنوان يشود، ميجاد ميند جذب ايافر ينانولوله ط يجه کاهش شکاف انرژيکه در نت سامانه ييش رسانايافزا
 يجذب يبر ساختارها يکيدان الکتريمطالعه استفاده شود. با اعمال م ک مورديتروآروماتين يهامولکول ييشناسا يبرا يعامل

جذب و  ياز انرژ يمناسب يمقدارهاتوان به يدر جهت مناسب م يکيدان الکتريم شدت ميشود که با تنظيمشخص م
 افت.يد دست ياکس يها در سطح نانولوله رون مولکوليب اند جذيادر فر يشکاف انرژ

 .يت چگاليه تابعي؛ نظريکيدان الکترياثر م د؛ياکس ينانولوله رو :هاي كليديواژه

KEYWORDS: ZnO nanotube; Electric field effect; Density Functional Theory (DFT). 

مقدمه
ع يهم در صناار ميپرمصرف و بس يمعدن د مادهياکس يرو

ها، ستي، کاتالييک، رنگ، مواد دارويمانند ساخت سرام گوناگون
آن  يد و نانوساختارهاياکس يک است. رويک و ابزار الکترونيلاست
 بودن، مناسب بودن ير سمّيبالا، غ ييايميالکتروش يداريل پايبه دل

  ار مورد توجهير بسياخ يهامت مناسب در ساليشدن و قدوپه يبرا
با  (1)اياز ميان اين نانوساختارها، ساختارهاي لوله. ]1، 2[اند گرفتهقرار 

 خورشيدي  هايهاي بالقوه کاربرد در سلولداشتن پتانسيل
ست مولکولي يبا راندمان بالا و استفاده در حسگرهاي گازي و ز

 .]3، 4[مورد توجه ويژه هستند 
 
 

 د ياکس يرو يو تنوع کاربرد نانوساختارها گستردگيبا توجه به 
و  يکيالکتر يکاربردها يها براآن چشمگير يهايويژگبه دليل 
 يهامولکول يجذب برخ هاپژوهش، در اين يکيفوتوالکتر

  يکيدان الکتريد و نقش مياکس يلوله روک در سطح نانويتروآروماتين
 جذب مورد پژوهش قرار گرفته است.  يهايويژگبر 

اس ياستفاده از مواد نانومق يبرا يارير تلاش بسياخ يهادر سال
ک انجام شده است. يتروآروماتين يهابيترک ييشناسا يبرا

اس ينانومق يمرهاينه استفاده از پليانجام شده در زم يهاپژوهش
 ک يتروآروماتين يهابيترک يط آبيدهدکه در محينشان م
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(6)  Tubular structures 
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فلورسانت توسط  هاينشانهجاد يبا ا ppm3/1-2/0ص يتشخ با حد
  .]5[ ص هستنديمرها قابل تشخيپلن يا

دهد ينشان م (1)ديک اسيالاژ سنتز شده از ينانوساختارها يبررس
 ها و فلورسانت آن يکيالکتر ييرسانا يهايويژگکه 
ب ين ترتيکند و به اير مييک تغيتروآروماتين يهابيترک در اثر

تفاده ها مورد اسکيتروآروماتين يتوانند به عنوان شناساگر انتخابيم
 .]6[ واقع شوند
تروفنول( ينيتر 6و4و2د )يک اسيکريجذب مولکول پ يبررس

دهد که مولکول يد نشان مياکس يرو يهادر سطح نانولوله
 يافت بار الکترونيجذب مناسب و در يد با انرژيک اسيکريپ

شود و با جذب آن شکاف يدر سطح نانولوله جذب م يچشمگير
ن کاهش يکند. ايدا ميپ يچشمگيرنانولوله، کاهش  يانرژ

 د يک اسيکرينانولوله در اثر جذب پ يشکاف انرژچشمگير 
مناسب  يبه عنوان حسگر يريکارگهت بين نانولوله قابليشود ايسبب م

 .]7[د را دارا باشد يک اسيکريص مولکول پيتشخ يبرا
 ک يتروآروماتين يهابيترک گستردهبا توجه به کاربرد 

 بيچهار ترک پژوهشن ياد منفجره، در ادر صنعت و در ساخت مو
، (DNT) (3)تروتولوئنينيد 4و2 (،TNT) (2)تروتولوئنينيتر 6و4و2

ن( و يترآميل نيل متيترو فنين يتر 6و4و2) (TET) (4)ليتتر
 ها انتخاب شده و جذب آن يبررس يبرا (NB) (5)تروبنزنين

 د مورد مطالعه قرار گرفته است.ياکس يدر سطح نانولوله رو
TNT رود، يکار مبه يانفجار يهابياز ترک ياريکه در بس

پوست  يتواند از راه پوست جذب شود، موجب سوزش و آزردگيم
 يبوجود آورد که قدرت دفاع يگريد ديشد يهايشود و ناراحت

دارد  ييت بالايز درجه سمين DNTآورد. ين مييشدت پا بدن را به
موجود زنده مضر  يتانه براط بالاتر از حد آسيو حضور آن در مح

را دارد  (6)نيهموگلوبن خون به متِيل هموگلوبيت تبدياست و قابل
ن يترآميدر دسته مواد ن TETخواهد شد.  يماريجاد بيکه سبب ا

 مورد استفاده يع نظاميک ماده منفجره در صنايعنوان هقرار دارد که ب
  ق تنفس و تماس با پوست ويل از طريرد. تتريگيقرار م

ها ن بافتيک و التهاب ايگذارد و سبب تحرير ميچشم بر بدن تأث
 يکاهش بوها يبرا ياز که به عنوان مادهين NBشود. يم

، حلال يکفپوش و کفش، مصنوعات چرم ناخوشايند در جلا دادن
 است و  يشدت سمّ شود، بهيگر استفاده ميها و مواد درنگ

 
 
 

تواند يماس مداوم با آن مشود. تيتوسط پوست جذب م يبه آسان
و  يب کبدي، آسيمرکز يستم عصبيدن سيمنجر به صدمه د

ت ي. با توجه به سم]8، 9[ ه شوديو التهاب ر يخون، کميويکل
 ييسزات بهيط از اهميها در محآن يين مواد شناسايا يبالا

 برخوردار است. 
 يهاند جذبِ مولکولياپس از مطالعه فر پژوهشن يدر ا

دان يد، نقش اعمال مياکس يه در سطح نانولوله روشد يمعرف
  يهانتيجهشده و  يند جذب بررسيابر فر يخارج يکيالکتر

نه يدر زم ياريبس يهاپژوهشبه دست آمده گزارش شده است. 
ها و ، نانولولههاهبر نانو ذر يخارج يکيالکتر يهادانير ميتأث

 يالعه نظرمط .]10ـ  12[ انجام شده است ييايميش يهاواکنش
 يکيدان الکتريدر سطح گرافن با اعمال م ييايقل يهاجذب فلز

دان ين ميعمود بر صفحه گرافن، نشان داده است که ا يخارج
و  ييايون فلز قلين کاتيش انتقال بار بيسبب افزا يخارج يکيالکتر

 يکيدان الکترير ميتأث يبا بررس .]13[ شوديسطح گرافن م
د ياکس يد در سطح نانولوله رويلدهبر جذب مولکول فرما يخارج

سبب  يخارج يکيدان الکتريمشخص شده است که اعمال م
جذب مولکول  يش انرژينانولوله و افزا يکاهش شکاف انرژ

به دست آمده  يهانتيجهشود. يد در سطح نانولوله ميفرمالده
 نانولوله  يمحور طول يمواز يکيدان الکتريدهد که مينشان م

 يترشير بي، تأثيعمود بر محور طول يکيدان الکتريسه با ميدر مقا
 يکيدان الکتريش ميجذب دارد و افزا يو انرژ ير شکاف انرژييبر تغ

شود که مولکول ينانولوله سبب م يدر جهت عمود بر محور طول
ن يرد و انتقال بار بيبگ يشتريد از نانولوله فاصله بيفرمالده
 .]14[ دا کنديپ د کاهشياکس يد و نانولوله رويفرمالده

 

 روش محاسبه
د نشان داده است که ياکس يرو يهانانولوله يمطالعه نظر

 با ساختار مناسب يسطح ي( دارا8‚0گزاگ )يد زياکس ينانولوله رو
 پژوهشن يرو در ان ياز ا .]15[است  گوناگون يهاجذب مولکول يبرا
 يهال( به عنوان جاذب انتخاب شده و جذب مولکو8‚0ز نانولوله )ين
 قرار گرفته است.  يک بر سطح آن مورد بررسيتروآروماتين

 ژن و ياتم اکس 56 يد مورد مطالعه، داراياکس ينانولوله رو
 باشد. يانگستروم م 5/9و  5/12 يبيبه طول و قطر تقر ياتم رو 56
 
 
 

(6)  Ellagic acid        (4)  Tetryl 

(2)  2,4,6-Trinitrotoluene       (4)  Nitrobenzene 

(3)  2,4- Dinitrotoluene       (6)  Methemoglobin 
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 يهاهه تحت محاسبين ساختار، نانولوله اوليدارتريدن به پايرس يبرا
نه آن با انجام يختار قرار گرفته و ساختار بهسا يسازنهيبه

د واقع شده است. ييمورد تأ يارتعاش يهافرکانس يهاهمحاسب
نه شده يبه جداگانهز به طور يک نيتروآروماتين يهاساختار مولکول

 شوديدر سطح نانولوله قرار داده م ييفضا گوناگون يهاجهتو سپس از 
ها در سطح نانولوله کولجذب مول ين ساختار برايترتا مناسب

 مشخص شود.
  DMol3از نرم افزار هاهانجام محاسب يبرا پژوهشن يدر ا

است  يک کوانتوميمکان يهااز برنامه DMol3استفاده شده است. 
و  يآل يهامولکول يو انرژ يکه امکان مطالعه ساختار الکترون

ه و را داشت هاو فلز يکوالانس يها، جامديمولکول ي، بلورهايمعدن
سطوح نامحدود را  يامکان بررس يتناوب يط مرزيبا دارا بودن شرا

 يهاهت انجام محاسبين نرم افزار قابليسازد. ايز فراهم مين
، ر واکنشيو حالت گذار، دنبال کردن مس يساختار هندس يسازنهيبه

. ]16[ دو محاسبه در فاز حلال را دار يکيناميترمود يهاهمحاسب
 و  (DFT) (1)يت چگاليه تابعياستفاده از نظر با هاهه محاسبيکل

  يهاتيو تابع DNP(3) (2)يه عدديبردن مجموعه پا به کار
ن يط اسپيو در نظر گرفتن شرا GGA/PBE(5) (4)يهمبستگـ  يتبادل

 4/4 (7)يها و شعاع قطع اثرگذارالکترون يبرا (6)نامحدود
 .]17، 18[ نگستروم انجام شده استآ

 ياعمال شده در جهت مواز يکيدان الکتريمدر بخش بعد اثر 
  a.u.008/0و  a.u.002/0،a.u.004/0 يهامحور نانولوله با شدت

(V/m 1110  1422/5 a.u. = 1 )ن يجذب ا يهايژگيبر و
 يد بررسياکس يک در سطح نانولوله رويتروآروماتين يهامولکول

 شده است.

 

 دياکس يدر سطح نانولوله رو هاجذب مولکول يبررس

 يهابيترک يبرخ ييشناسا، اشاره شدکه  گونهنهما
که  هاييزيانو  يطيمح يهايجاد آلودگيل ايدل ک بهيتروآروماتين

 پژوهشن يبرخوردار است. در ا ياژهيت ويبشر دارند از اهم يسلامت يبرا
 ها ساختار آن يداريشده و پا يسازنهيه بهياول يابتدا ساختارها

. د قرارگرفته استييفرکانس مورد تأ يهاهحاسبم يهانتيجه يبا بررس
 نيتروتولوئن،دي 4و2تروتولوئن، ينيتر 6و4و2 يهاسپس مولکول

 
 
 
 

 در سطح نانولوله  يتيچ محدوديتروبنزن بدون هيل و نيتتر
 يجذب ين ساختارهايتراند تا مناسب( قرار گرفته8‚0د )ياکس يرو
 دا شوند. يپ هاهادامه محاسب يبرا

( را نشان 8‚0د )ياکس يشده نانولوله رونهيساختار به 1 شکل
دهد که پس از يبه دست آمده نشان م يهانتيجه يبررس دهد.يم

 يوندهاي(، طول پ8‚0د )ياکس يساختار نانولوله رو يسازنهيبه
O–Zn  نانولوله خالص  (8)يانگستروم و شکاف انرژ 9/1حدود 

ن يشيپ ينظر يهاهعباشد که با مطاليولت مالکترون 66/1
 .]19، 20[دارد  يمطابقت خوب

 ،NBو  TNT ،DNT ،TET يهاجذب مولکول يبررس يبرا
در سطح نانولوله،  هابين ترکيمناسبِ ا يافتن ساختار جذبيپس از 

 ها مورد محاسبه آن يالکترون يهايويژگجذب و  يهايانرژ
انولوله ها در سطح نن مولکوليجذب ا يانرژ 1قرار گرفت. جدول 

،  ZnONT/TNTيجذب يساختارها يد، شکاف انرژياکس يرو

ZnONT/DNT،  ZnONT/TETوZnONT/NB   و اختلاف شکاف
 دهد.يرا با نانولوله خالص نشان م يجذب يساختارها يانرژ

ر يز يمعادلهها در سطح نانولوله مطابق جذب مولکول يانرژ
 محاسبه شده است:

 

(1)               Ead Etot ZnONT Nitroaromatics   
   Etot ZnONT Etot Nitroaromatics  

 

 يب انرژيبه ترت totE (Nitroaromatics)و  ZnONT totE)(که 
مطالعه ک مورديتروآروماتين يهاکل نانولوله و مولکول يالکترون

کل مجموعه  يانرژ ،totE (ZnONT+ Nitroaromatics)هستند و 
بودن  يمنفا ي مولکول جذب شده در سطح نانولوله است. مثبت و

ند يافر ا گرمازا بودنير و يب نشان دهنده گرماگيجذب به ترت يانرژ
 جذب است.

تروتولوئن، ينيد 4و2تروتولوئن، ينيتر 6و4و2جذب  يانرژ
ب يد به ترتياکس يتروبنزن در سطح نانولوله رويل و نيتتر

(kJ/mol75/61- )eV64/0-( ،kJ/mol03/54- )eV56/0- ،
(kJ/mol74/110-)eV 15/1- ( وkJ/mol75/61- )eV64/0-  

شود يمشاهده م هانتيجهن يکه از ا گونهبه دست آمده است. همان
  ل در سطح نانولولهيند جذب مولکول تترياجذب مربوط به فر يانرژ
 
 
 
 

(6)  Density Functional Theory      (4)  Generalized gradient approximation/ Perdew-Burke-Ernzerhof 

(2)  Numerical basis set       (6)  Unrestricted spin 

(3)  Double numerical basis with polarized orbital     (7)  Cutoff radius 

(4)  Exchange-correlation functional      (8)  Energy gap 
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 ی(، شکاف انرژadEد )ياکس یله روتروبنزن در سطح نانولويل و نيتروتولوئن، تترينید 4و1تروتولوئن، ينیتر 3و4و1جذب  یانرژ ـ3جدول 
 اند.(ولت گزارش شدهها با واحد الکترونی(. )انرژبا نانولوله خالص ) يجذب یساختارها ی( و اختلاف شکاف انرژجذب ) یساختارها

EgΔ Eg adE  

55/0 11/1 64/0- ZnONT/TNT 

62/0 04/1 56/0- ZnONT/DNT 

72/0 95/0 15/1- ZnONT/TET 

55/0 11/1 64/0- ZnONT/NB 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 .(8‚0د )ياکس یشده نانولوله رونهيساختار بهـ 3شکل 

 
گر به دست آمده است يد يهاجذب مولکول يدو برابر انرژ به تقريب

 ييايميبه طور ش ييبالا يل با انرژيدهد مولکول تتريکه نشان م
 شود. يدر سطح نانولوله جذب م

دهد که يز نشان مين يجذب يساختارها يشکاف انرژ يررسب
ک در سطح نانولوله، شکاف يتروآروماتين يهابا جذب مولکول

 يدر ساختارها eV1در نانولوله خالص به حدود  eV66/1از  يانرژ
  ين کاهش شکاف انرژيترشيدا کرده است. بيکاهش پ يجذب

 يد و شکاف انرژشويجاد ميل در نانولوله ايبا جذب مولکول تتر
eV72/0 ابد.ييکاهش م 

 م يرابطه مستق (Eg) ير شکاف انرژيز يمعادلهمطابق 
 :]21[ ستم دارديس يکيالکتر ييبا رسانا

(2)           g
E

exp
kT

 
   

 2
 

 

 ثابت بولتزمن است.  kو  يکيالکتر يينشانه رسانا که 
تر شيآن ب ييتر باشد رساناکم يدر ساختار يهر چقدر شکاف انرژ

 هان مولکوليبه دست آمده، جذب ا يهاخواهد بود. با توجه به داده
نانولوله  ييدر رسانا يصير قابل تشخييدر سطح نانولوله سبب تغ

 ل يبا جذب مولکول تتر ييش در رساناين افزايترشيشود و بيم
 ييش رسانايب افزاين ترتي. به اشوديمجاد يدر سطح نانولوله ا

  يتواند به عنوان عامليها من مولکولينانولوله با جذب ا
 رد.يد مورد استفاده قرار گياکس يها توسط نانولوله روآن ييدر شناسا

 * يتال کم انرژيک اوربيتروآروماتين يهاکه مولکول يياز آنجا
 دهنده،  الکترون يهادارند که از مولکول يااشغال نشده

تال ين اوربيترنييپا ين سطح انرژيرد، بنابرايپذيالکترون م
رنده الکترون يتال پذيکه اورب (1)(LUMO)اشغال نشده  يمولکول

 در برهمکنش  يتواند عامل مهميها من مولکوليباشد در ايم
 (6)  Lowest unoccupied molecular orbital 



 3693، 4، شماره 63دوره  ...نيتروآروماتيک  هایجذب برخي ترکيببر ميدان الکتريکي اثر DFTمطالعه  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 102                                                                       وهشي                                                                                                                ژعلمي ـ پ

 تروبنزن. يل و نيتروتولوئن، تترينید 4و1تروتولوئن، ينیتر 3و4و1 ی( مولکولها) یو شکاف انرژ HOMO ،LUMO یانرژ ـ1جدول 
 اند.(ولت گزارش شدهها با واحد الکترونی)همه انرژ

Eg LUMOE HOMOE  

98/2 46/4- 44/7- TNT 

13/3 96/3- 09/7- DNT 

55/2 82/4- 37/7- TET 

26/3 48/3- 75/6- NB 

 
LUMO اشغال شده  يتال مولکولين اوربيو بالاتر هابين ترکيا

(HOMO)(1)  .نانولوله باشد 
 LUMOرنده الکترون )يتال پذياورب يهر چقدر سطح انرژ

نانولوله  HOMO يتر و به سطح انرژنيي( پاکيتروآروماتيمولکول ن
(eV08/5-نزد )و  ن جاذبيب يتريتر باشد برهمکنش قوکي

 افت.يش خواهد يجذب افزا يشونده برقرار خواهد شد و انرژجذب
و  HOMO يموضوع، سطح انرژن يتر اشيب يبررس يبرا

LUMO يهادر مولکول يو شکاف انرژTNT ،DNT ، TNT  و

NB  درج شده است. 2در جدول  هانتيجهمورد محاسبه قرار گرفته و 
دهد که سطح ينشان م 2به دست آمده از جدول  يهاداده

ر يتر از سانييل، پايدر مولکول تتر LUMO يانرژ
 HOMOتر به سطح کيو نزد مورد مطالعه يهاکيتروآروماتين

ن ين انتقال الکترون بي( است. بنابرا8‚0د )ياکس ينانولوله رو
 ين مولکول با انرژيرد و ايپذيتر صورت مل و نانولوله راحتيتتر

گر در سطح نانولوله جذب ينسبت به سه مولکول د يترشيجذب ب
 گروه يجانشين ک،يتروآروماتين يهابيقت در ترکيشود. درحقيم
 ،دهديم کاهش را * يخال يهااوربيتال يانرژ کشنده،الکترون ييترون

 باشند. يم يخوب يهاپذيرنده الکترونها ترکيب اين نتيجه در
حلقه  ين بررويترآميل داشتن گروه نيل به دليان تترين ميدر ا

  يتريرفتار کرده و برهمکنش قو يد لويس قويک اسيمانند 
 کند.يجاد ميه ادهندالکترون يهابا گونه

 
 ند جذب يابر فر يکيدان الکترير ميتأث

 يکيدان الکتريدهد که اعمال مينشان م پيشين يهاپژوهش
د )نسبت ياکس ينانولوله رو يمحور طول يدر جهت مواز يخارج

در کاهش شکاف  يترشير بيبه جهت عمود بر محور نانولوله( تأث
 [؛ 14انولوله دارد ]جذب مولکول در سطح ن يش انرژيو افزا يانرژ
 

 يهايويژگبر  يخارج يکيدان الکترياثر م يبررس ين برايبنابرا
 ZnONT/TNT ،ZnONT/DNT يجذب يساختارها يالکترون

،ZnONT/TET  وZnONT/NB کنواخت ي يکيدان الکتريم 
 يدر جهت مواز a.u.008/0و  a.u.002/0 ،a.u.004/0 يهابا شدت

( 1نشان داده شده در شکل   xمحور جهت بانانولوله )هم يمحور طول
جذب و  يهاي، اعمال شده و انرژنهيبه يجذب يبر ساختارها
  يانرژ يهاو شکاف HOMO ،LUMO يهايسطح انرژ

 ،هاهبه دست آمده از محاسب يهانتيجهاند. مورد محاسبه قرار گرفته
 خلاصه شده است.  3در جدول 

 شود که يم ديدهجدول،  مطابق اطلاعات درج شده در
جذب  يهايش شدت آن، انرژيو افزا يکيدان الکتريبا اعمال م

 6و4و2 يهاجذب مولکول يهايشوند و انرژيتر ميمنف
دان يتروبنزن در ميل و نيتروتولوئن، تترينيد 4و2تروتولوئن، ينيتر

a.u008/0 ( بهkJ/mol8/333- )eV46/3-( ،kJ/mol8/335- )
eV48/3-( ،kJ/mol1/400- )Ve15/4- ( وkJ/mol1/362- )
eV75/3- يداريپا يکيدان الکتريب با اعمال مين ترتيرسد. به ايم 

 ها ن مولکوليجذب ا يشود و انرژيتر مشيجذب ب يساختارها
 ابد.ييش ميدر سطح نانولوله افزا

 دهديدان نشان ميدر اثر اعمال م يشکاف انرژ يهارييتغ يبررس
ابد ييش ميها افزادر کمپلکس يدان، شکاف انرژيش ميکه با افزا
با شکاف  يجذب يساختارها يجه اختلاف شکاف انرژيو در نت

 ت نانولوله يزان حساسينانولوله خالص )که نشان دهنده م يانرژ
 کند.يدا ميش پيبه حضور مولکول جذب شونده است( افزا

هت در ج يکيدان الکترياعمال ماز  به دست آمده يهانتيجه
م جهت و شدت يدهد که تنظيمحور نانولوله، نشان م يمواز

ش يافزا يبرا يتواند به عنوان عامليم يخارج يکيدان الکتريم
 ک يتروآروماتين يهاص مولکوليد در تشخياکس يت نانولوله رويحساس

 (6)  Highest occupied molecular orbital  



 3693، 4، شماره 63دوره  زاده و ليلا طبریداود فرمان ي ايراننشريه شيمي و مهندسي شيم

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                       103

 (، adE) دياکس یتروبنزن در سطح نانولوله روينو ل ي، تترتروتولوئنينید 4و1تروتولوئن، ينیتر 3و4و1یهالجذب مولکو یانرژ ـ6 جدول

  و a.u.001/0، a.u.004/0 يکيدان الکترير ميتحت تأثدان و ياب ميدر غبا نانولوله خالص  ی( و اختلاف شکاف انرژgE) یشکاف انرژ

a.u.800/0 یدر جهت مواز ( محور نانولولهgE)اند.(ولت گزارش شدهها با واحد الکترونی. )همه انرژ 

 adE Eg EgΔ (.a.u)کي يدان الکتريشدت م 

ZnONT/TNT 

0 -0/64 1/11 0/56 

002/0 -0/87 1/07 0/59 

004/0 -1/39 1/04 0/62 

008/0 -3/46 0/91 0/75 

ZnONT/DNT 

0 -0/56 1/04 0/63 

002/0 -0/80 1/15 0/51 

004/0 -1/24 1/10 0/56 

008/0 -3/48 0/78 0/89 

ZnONT/TET 

0 -1/15. 0/95 0/72 

002/0 -0/87 1/07 0/59 

004/0 -1/42 1/00 0/65 

008/0 -4/15 0/71 0/95 

ZnONT/NB 

0 -0/64 1/11 0/55 

002/0 -0/80 1/16 0/50 

004/0 -1/26 1/17 0/49 

008/0 -3/75 0/81 0/84 

 
  نظري يگزارش پژوهشن يمورد مطالعه به کار گرفته شود. ا

  باشديد مياکسيبر نانولوله رو يخارج يکيالکتر دانياز اعمال م
 يکروسکوپ تونل زنيتوان از ميمده در عمل ين پديدرک ا يبراو 

  يهااز جمله ابرخازن گوناگون يها( و ابرخازنSTM) (1)يروبش
 .]22ـ  24[بهره برد  يکيدان الکترياعمال م يبرا يه گرافنيپا
 

 يريگجهينت
 يهاند جذب مولکوليافر وهشپژن يدر ا به طور خلاصه،

تروتولوئن، ينيد 4و2تروتولوئن، ينيتر 6و4و2ک يتروآروماتين
د با استفاده از ياکس يتروبنزن در سطح نانولوله رويل و نيتتر
  يهانتيجهمورد مطالعه قرار گرفته است.  يت چگاليه تابعينظر
 يچشمگيرر ييها سبب تغن مولکوليدهد که جذب اينشان م يبررس

 جذب  يل با انرژيو مولکول تتر شودينانولوله م ييدر سطح رسانا
 

د ياکس يگر در سطح نانولوله رويد يهانسبت به گونه يترشيب
 نانولوله يدر شکاف انرژ يترشي( جذب شده و سبب کاهش ب8‚0)
 يمحور طول يدر جهت مواز يخارج يکيدان الکترياعمال م شود.يم

  يهاجذب مولکول يدر انرژ يريگش چشمينانولوله سبب افزا
نانولوله را  يمورد مطالعه در سطح نانولوله گشته و شکاف انرژ

 دهد که يمنشان  هاپژوهشن يا يهانتيجهدهد. يکاهش م
  يمناسب زانيتوان به ميم يکيدان الکتريم جهت و شدت ميبا تنظ

 افت ويد دست ياکس يها در سطح نانولوله رون مولکولياز جذب ا
 يهابيترک يد برايجد يساخت نانوحسگرها يبرا يدياطلاعات مف

 .دهديقرار م پژوهشگرانار يک در اختيتروآروماتين
 

 
 66/62/4631 پذيرش : تاريخ   ؛   7/7/4631 دريافت : تاريخ

(6)  Scanning tunneling microscope 
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