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 مقدمه  -1
 یسمّ یهاگاز قرارگرفتن در معرضشوند. یبه طور مداوم در جو منتشر م یگاز یهاندهیبا توسعه اقتصاد و صنعت، آلا

ز اناشی  تیغلبه بر محدود یبرا .(Kampa, 2008)شود می هیگلو و کاهش عملکرد ر ایسوزش چشم  موجب تروژنین دیاکس

طالعه، از م نیا در(Zhao, 2019).  اندکردهرا بررسی  گوگرد یهااتم ینیگزیجا ریمحققان تأث ،h-BNسطح شکاف نواری بالای 

استفاده  NOگاز  و حذف شناساییجذب، در  شده با گوگردآلاییدهبور  دیتریعملکرد نانوصفحات ن یبررس یبرا DFTمحاسبات 

  است.شده
 

 یات محاسباتییجز -2
 )ley,Del 2000( ویاستد الیمتردر بسته  3DMolافزار نرم قیاز طر (DFT) یچگال یتابع هینظراساس برمحاسبات  تمامی

محاسبه  یبرا (Perdew, 1992) -(PBE) زرهوفارن-بورک-پردو یتابع( با GGA) افتهیمیتعم انیگراد بیتقر .استهشد انجام

دوربرد  یهامحاسبه برهمکنش حیتصح یبرا میگر DFT-D2استفاده شد. روش  ،TNP هیمجموعه پابا  یتبادل همبستگ یانرژ

. استشدهستفاده ا Å 20 خلاء فاصله و ،kنقاط  یبرا 5×5×1 ۀشدنهیمقدار بهانجام محاسبات از  یبرااستفاده شد.  یواندروالس

  .استشده محاسبه ریز معادله کمک باسطح  یبر رو NOجذب مولکول  یانرژ

(1)  Eads= ENO/Surface-Esurface-ENO 

 

به  ENOو  Esurface. دهدیشده را نشان مجذب NOمولکول  با همراهشده نهیکل سطح به یانرژ ENO/Surface، ،رابطه نیدر ا

محاسبه  ریجذب، با رابطه ز ندیدر اثر فرا یشکاف نوار راتیی. درصد تغدهندیرا نشان م NOمولکول  کیسطح و  یانرژ بیترت

Eg1رابطه،  نی. در ااستدهش
Eg2و  

 :دهندینشان مجذب  ازقبل و بعد  ،را یشکاف نوار ریمقاد بیبه ترت 

(2) %∆Eg= [
Eg2

–Eg1

Eg1

] ×100 

 

 نتایج و بحث -3

. استشده یبررس ،NOمولکول یا جاذب  عنوان حسگربه ،گوگرد باشده آلاییدهبکر و  h-BN سطح ، تواناییدر این مطالعه

مبنای آن است  بر ،BNS، و BS ،NS شده،حاصل نامگذاری سطوح. بررسی شد روی سطح به سه روش مختلفشدن سطح آلاییده

 eV جذب یانرژ بابکر  h-BNسطح  با NOبرهمکنش مولکول  .هایی از سطح شده استکه اتم گوگرد جایگزین چه اتم یا اتم
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به  BNSو  BS ،NS سطوح یرو NO مولکول جذب که. در حالیهمراه است ،از سطح Å 93/2 شبرهمکنفاصله  متوسطو  -12/0

درصد  96و 171، 130 به اندازه یشکاف نوار در رییتغموجب  کههمراه است  -24/0و  -eV 28/1- ،55/2 یهایانرژ با بیترت

در . در نظر گرفت NOبرای گاز مناسب  یابیزمان بازبا  حسگر کیرا  BNSسطح توان بر این اساس می .(1جدول ) شودمی

در حین  شدهجاجابه بار ریمقاد. تر هستندمناسب از محیط حذف این گاز برایبا انرژی اتصال مناسب،  NS و BS سطوح، حالیکه

 یچگال ،سطح یبر خواص الکترون NO زگاجذب  ریتاث یبررس یبرا .باشدیم NOسطح به  ازانتقال بار  دهندهنشان ،فرایند جذب

 تیبه سمت نوار هدا سطح، p یهاکیپ ییجابجا ارائه شده است. 2استخراج و در شکل  BNSو  NSبرای سطوح  یجزئ یهاحالت

آنها به سمت  ییو جابجا هاکیپ نیشدن اترپهن نی. همچنکندیم دییسطح را تاانتقال بار از  یبه خوب ،یفرمسطح  یکیدر نزد

طی فرایند  BNSسطح  یهاتمامربوط به  یهاکیپ گریاز طرف د .با سطح است NOمولکول  یقو برهمکنش دیمو یسطح فرم

مولکول با سطح  نیا فیجابجا شدند که با برهمکنش ضع ترنییپا یهایو فقط به سمت انرژ اندهنکرد یچندان رییتغ جذب

  .مطابقت دارد
 

 

 نتیجه گیري -4

با  NOمولکول برهمکنش برای بررسی  ،DFTمحاسبات 

سطوح . استفاده شدگوگرد  با شدهآلاییدهبکر و  h-BN سطح

BN-h  وNS  رییتغ اتصال و یانرژکمترین و بیشترین  بیترتبه 

که  دهدینشان م هاافتهی نیارا نشان دادند.  یانرژ شکاف در

با توجه به شیوه با گوگرد  شدهآلاییده h-BNنانوصفحات 

 یبرا بستری مناسبعنوان به توانندیمجایگزینی اتم گوگرد 

 . دنریمورد استفاده قرار گ NOحذف مولکول  یا ییشناسا
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بکر و  h-BNسطوح  روي NO مولکول جذب ي: انرژ1جدول 

 يشکاف نوار يدر انرژ اترییدرصد تغ ،گوگردشده با  آلاییده

(gEΔ% و انتقال بار ) بین مولیکنNO .و سطح 

System Eads (eV) %ΔEg Q (e) 

NO/h-BN 12/0-  92 06/0-  

NO/SB 28/1-  130 25/0-  

NO/SN 55/2-  171 50/0-  

NO/SBN 24/0-  96 02/0-  

 
 .)چپ( BNNO/Sو )راست( NNO/S نهیبه يساختارها: 1شکل 

 
قبل و  ،هاي سطحهاي جزیی مربوط به اتمحالت یچگال :2شکل 

چین مشکی خط. BNSو  NSروي سطح  NOبعد از جذب مولکول 

 .دهدسطح فرمی را نشان می


