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با بررسي و بررسي شده است.  ،كربن ديگاز منو اكس حسگربه منظور استفاده از آن در  يكربن يهالولهپالاديم به نانو اتم، تأثير اضافه شدن مقاله نيدر ا    دهيچك
فاده از با است آن يروبر كربن داكسيمنونحوه تماس مولكول  زيو ن هاي كربنيسطح نانولوله يروبر  وميپالاد رفتن اتمگمختلف نحوه قرار هايحالتمقايسه 

با توجه به نتايج بدست  .ها بدست آمده استفزايش حساسيت نانولولهجهت ا ترين حالتمناسب، )QuantumWise و siesta( يابعاد اتم يسازهيشب يهاافزارنرم
 به خود از سمت اتم كربن كربننواكسيدگاز م است كه يدر حالت ولنوع تماس مولك نيبا سطح و بهتر يدر حالت مواز وميپالاد يريگنوع قرار پايدارترين ،آمده

 ي گاز منواكسيدكربنهادر حسگر دهاستفا يبرا ساختار بدست آمده كه نشان داده شده ،ستميكل س يرژباشد. با استفاده از سنجش ان نزديك شده كربنينانولوله
  باشد.يممناسب 

   

   .يابعاد اتم يساز هيشب وم،يشده با پالادآلايش  يلوله كربنكربن، نانو ديحسگر گاز منواكس :يديكلمات كل
   
   

  

An Investigation on Pd Decorated Carbon Nanotube Sensitivity for 
CO Gas Sensor Application 
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Abstract  In this paper, the effect of Pd decorated Carbon nanotube system for Carbon monoxide gas sensor 
applications was studied. Various positions of Pd atom and CO molecule have been considered and investigated using 
ab initio atomic simulator software (Siesta and Quantumwise) to obtain the most appropriate structure for enhancing the 

sensitivity of Carbon nanotubes. According to the simulation results, the most stable configuration of Pd atom and CO 
molecule are obtained while Pd atoms stand parallel to the CNT with no carbon vacancy on and CO molecule 
approaches the Carbon nanotube with its Carbon atom. Results indicate that the obtained structure can be considered as 
an interesting candidate for gas sensing devices. 
 

Keywords: Carbon-monoxide gas sensor, CNT-Pd Decorated, Ab initio simulation.  
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 مقدمه -1

 يت سمبه شدو بو يب ،رنگيب ،كربن دياكسگاز منو  
 ،(بدون ابزار) انسان گانهآن توسط حواس شش ييو شناسا بوده
مشابه با  اريبس يعلائم مواردو در برخي  است ممكن ريغ
اين  .شودداشته و منجر به مرگ سريع مي يمعمول يهايماريب

 باشدمي يحتراق و سوختابسياري از فرآيندهاي  محصول ،گاز
از اهميت بالايي برخوردار  يگاز سم نيبه موقع ا ييشناسالذا 
  . ]1[ است

چهار شامل  ،(CO) منواكسيدكربن گاز يآشكارسازها   
)، تقليد بيولوژيكي( كيمتيوميبا ،ييايميش -ينور خانواده
 عمده و تفاوتهستند  يهادمهينحسگرهاي و  ييايميالكتروش

ساخته  يت و زمان پاسخ حسگرهادقّ مت،يدر قها خانواده اين
 جنسِ ازصفحه  كيشيميايي  -نوري حسگرهايباشد. يم شده
 ماده ني. رنگ ااندشده ليتشك ،خاص يرنگ با شيميايي ياماده
 ، دركرده رييكربن تغديبرخورد با گاز منواكس در اثر ييايميش

اين تغيير رنگ توسط  سپس .شودمي شناساييگاز  اين نتيجه
اندن نور و آشكارسازي طيف تاب از طريقسيستم الكترونيكي 

داده وجود گاز در محيط نشان شناسايي و ، نور بازتاب شده
درصد غلظت گاز ها حسگر نيا از آنجايي كه .شودمي
 زانيم نيكمتر ،دهندرا نشان نميكربن در هوا دياكسمنو

 هزينه نيكمترداراي  اما ،ندكنمي جاديانسان ا يرا برا تيمصون
 يها. در حسگر]2[ هستند گاز حسگر يهاخانواده انيدر م

 يهابوللگاساس كاركرد آن برعملكرد اي كه ماده ،كيمتيوميبا
كربن دچار دياكسبعد از مواجهه با گاز منو ،است قرمز خون

دسته  نيدر ا ييايميش - يكياپت زميو مشابه مكان شدهرنگ  رييتغ
و وجود  رديپذيمصورت  رنگ عمليات شناسايي ،هاحسگراز 

 يهاحسگر .]3[ شوديم ييكربن شناساديگاز منواكس
كه  يو عملكرد مطلوب مناسب متيق دليل به ييايميالكتروش
كربن اكسيدحسگر گاز منونوع  نيترجيرا در حال حاضر ،دارند

آند و كاتد و محلول  داراي دو صفحه حسگراين  .باشنديم
اكسيدكربن تماس گاز منو. است صفحه ي بين اين دولكتروليتا

متناظر سيستم شده و  گاز توسط منجر به جذببا اين محلول 
 توليد جريان الكتريكيهاي گاز جذب شده، با مقدار مولكول

حسگرهاي اين گاز،  دسته چهارم از خانواده. ]4[ خواهد شد
ميزان گاز  هاباشند. در اين حسگردي ميهاحسگرهاي نيمه

صورت گرفته در اساس تغييرات برموجود در محيط 
 در مواجهه ،هادينيمهاي از جنس قطعههاي الكتريكي ويژگي

  .]5[ گرددمي، تعيين اكسيد كربنهاي گاز منومولكولبا 
پاسخ  ت،يحساسشامل  حسگر كيانتخاب  يهااريمع 

وان ، تقطعه طول عمر ،يابيزمان باز ،حسگر، زمان پاسخ
در حال حاضر . است ، دماي كاري و هزينه ساختيمصرف
در  ،هاي موجودبا توجه به معيار ييايميالكتروش يهاحسگر

با  يقرار دارند ولحسگرها نسبت به بقيه  يترمطلوب عوض
 يهادمهين يهااز حسگر ييهانسل ،صورت گرفته يهاشرفتيپ

 يترو دقيق مشخصات بهترهستند كه داراي ظهور در حال 
    .باشندمي

هايي هادينيمهاز جمله  )١CNTs(كربني  هاينانولوله  
، شانبه فردمنحصر به دليل خواصهاي اخير هستند كه در سال

 هايو ويژگي الكتريكي فيزيكي و خواص مكانيكي، نظير
از اهميت بالايي بالا،  نسبت ابعاد كوچك و قطر شامل هندسي

در  اندكي ده است كه تغييرتحقيقات نشان دا .برخوردارند
تغيير  منجر به به طور چشمگيري، كربني نانولوله ساختار
شود كامپوزيت آن مي حرارتي و الكتريكي مكانيكي، خواص

و مشكلات تكنولوژيكي مرتبط  بالاهاي ]. به دليل هزينه6-12[
هاي از روش معمولا با تجزيه و تحليل تجربي در مقياس نانو،

مانند  ييسازي رفتار نانوساختارهاشبيهمحاسباتي براي 
  شود.استفاده مي كربنينانولوله

هاي حساسيت نانولوله يبررسهدف  ،مقاله نيادر   
 گاز ييشناسا يم به منظورهاي پالادكربني آلايش شده با اتم

   است. منواكسيدكربن
  
   يكربن هاينانولوله مبتني بر كربندياكسحسگر گاز منو -2

 مبتني بركربن دياكسگاز منو يادوات حسگر روزهام  
 يهالولهنانو .نداه خود جلب كردهنظر محققان را بها لولهنانو
      به خود  يديجد هايويژگي ،پس از ساخت يهادمهين

لوله را كاملا از ماده د نانونتوانيم هايژگيو نيا ؛گيرندمي
اين نوع از حسگرها ون تاكن .]13[ دنكن زيمتماآن  دهنده ليتشك

سازي و شبيه درسطحتنها و نرسيده به كاربرد صنعتي 
         از آنجا كه  .اندقرار گرفته مورد مطالعه آزمايشگاهي،

نسبت به را  شگاهيآزماساخت در  تيقابل ،يكربن يهالولهانون
                                                 
1 Carbon Nanotubes 
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) داشته و ساخت ]14[ كونيليكاربراندوم و س(ها ساير نانولوله
در اين مقاله  ،استكمتري برخوردار لات مشكآنها از هزينه و 

  شود.ميبه بررسي آن پرداخته 
از  ياريبس ييشناسا يبرا ،خالص يكربن يهانانولوله

 چيدر ه اما ،دارند يعملكرد قابل قبول ،و مهم يسم يگازها
 يكربن يهانانولوله يروبر انجام گرفته  هايشياز آزما كي

 جينتا ،نداهن قرار گرفتكربدياكسخالص كه در معرض گاز منو
د كه ندهينشان م قاتيتحق .]15[ ذكر نشده است يقابل قبول

در  هاآنتوان از يم ،هانانولوله نيا ساختار در يراتييبا انجام تغ
جذب  .]13-15[ كربن استفاده كرددياكسگاز منو ييشناسا

كربن بر نانولوله آلايش شده با آلومينيوم، اكسيدنومولكول م
]. 16[ ه استوانگ و همكارانش مورد بررسي قرار گرفتتوسط 

شده  آلايش كربنينانولولهكه ند اهوانگ و همكارانش نشان داد
نواكسيدكربن نسبت به حساسيت خوبي به گاز م ،با آلومينيوم

اين مقاله به بررسي حساسيت در خالص دارد. كربني نانولوله
در مواجهه و  وميپالاد با اتم پس از آلايش ،هاي كربنينانولوله

 .پرداخته شده است ربنكدياكسبا گاز منو

  
  شبيه سازي -3

به منظور بررسي تأثير آلايش اتم پالاديم بر حساسـيت    
ــه ــاز منواكســيدكربن، از     نانولول ــي در حســگر گ هــاي كربن

استفاده شده است. شكل  Quantumwise و Siestaافزارهاي نرم
دهد. مقادير ارائـه شـده   نشان ميسازي را شبيهمورد ساختار  1

ــوده و از  Quantumwiseدر محــيط  ســازيحاصــل از شــبيه ب
Siesta  براي تاكيد و تاييد نتايج بهره گرفته شده است. همچنين

اسـتفاده   Gausian03فـزار  امدر مقايسه با مراجع ديگر كه از نـر 
 ردخـواني دا افـزار هـم  منتايج به دست آمده از اين دو نـر  ،شده

]15[.  

ــ   ــه مكانيــك  براســاس ،ســازيي شــبيهروش كلّ نظري
) اسـت و از  1DFTكوانتومي و تئوري تـابع چگـالي احتمـال (   

استفاده شده  Exchange correlationبراي تقريب  LDAروش 
به عنوان تابع پايه استفاده شده تا هـم   DZPتابع موج  از است.

هـاي خـارجي در   دقّت افزايش يابد و هم پلاريزاسيون اوربيتال

                                                 
1 Density Functional Theory 

در هربـار   2خودسـازگار هاي محاسبات لحاظ شود. تعداد حلقه
همگرايي  وشده  درنظر گرفتهحلقه  150 ،شنكوهن حل معادله

حاصـل شـده    Ryd 75 هاي تخت با انرژي قطـع خوبي با موج
 k-point بـرداري فضـاي  سـازي، نمونـه  براي انجام شبيهاست. 

  ستفاده گرديده است.ا  3نئلويناحيه بر براي) ١×١×۵(

  
  .لوله كربني به همراه اتم پالاديومنانو .1شكل 

به منظور پيدا كردن  ،4محاسبات ديناميك مولكولي  
و آناليز  1fsها با حد فاصل زماني هر گام بهينه اتم مختصات
استفاده  ،ميزان تغييرات در سيستمدستيابي به  جهت ،انرژي كل

انرژي جذب اتم دست آوردن ببراي  1 معادلهشده است. از 
ميزان  يافتنبراي  2و از معادله  پالاديوم روي ساختار نانولوله

 انرژي جذب مولكول منواكسيدكربن استفاده شده است.

   ads T

T T

E Pd E Pd / SWCN

E (SWCN P

T

T) E ( d) 


      معادله (1)                  

      

           )2معادله (
   ads T

T T

E E CO / Pd / SWCNCO

E (Pd / SWCNT) E CO)

T

( 


  

 معادلات،در اين    adsE CO  ميزان انرژي جذب
كربني آلايش شده نانولوله مولكول گاز منواكسيدكربن توسط

 و با پالاديم TE CO / Pd / SWCNT  كل بيانگر ميزان
كه در  هنگامي ؛است سازيانرژي بدست آمده بعد از شبيه

و مولكول كربني نانولوله  الاديوم،اتم پ ،سازيشبيه
TE .هر سه وجود دارند ،منواكسيدكربن (Pd / SWCNT)، 

كربني  سازي ساختار شامل نانولولهانرژي كل حاصل از شبيه

                                                 
2 Self consistency 
3 Brillouin zone 
4 Molecular Dynamic 
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TE و بدون گاز و اتم پالاديوم  (CO)  از  بدست آمدهانرژي
  باشند.به تنهايي مي منواكسيدكربنگاز سازي مولكول شبيه

  

  
 )ب(  )الف(

در حضور گاز كربني و اتم پالاديوم  لولهساختار شامل نانو .2شكل 
مختصات  (الف) تر از حد مطلوبكم Mesh cut off با منواكسيدكربن

  .شبيه سازي نتيجهشبيه سازي و (ب)  ورودي
  

گيـري مولكـول منواكسـيدكربن و    انتخاب مكان قرار  
گـر اتـم   ا) 3( مطابق شـكل  م اهميت فراواني دارد.ديواتم پالا

 اكسيژن بسيار نزديك به نانولوله قرار گيـرد، نـه تنهـا جـذبي    
لكه ساختار، مولكـول گـاز   گيرد، بصورت نمي ساختارتوسط 
ر ديگ ـ ،و ميزان اين دفع به حدي است كه ساختارزده را پس 

   .بودكربن نخواهد قادر به جذب دوباره مولكول منواكسيد
  

  

  

  

  

  

  

  

           غييرات انرژي كل سيستم تا رسيدن به حالت تعادلت .3شكل 
  شبيه سازي معتبر نيست).نتايج و  (قطعه مولكول را پس زده

  

  

  نتايج و بحث -4
هاي لولهان جذب اتم پالاديوم بر روي نانوميز بررسي -3-1

  كربني
ابتدا  ساختار مورد نظر، ايجادبه منظور بررسي امكان   

هاي قرارگيري اتم پالاديوم در مجاورت نانولولهنحوه بايد 
نيروهاي بين آنها (جاذبه و دافعه) و انرژي جذب را  ،كربني

را براي اين انرژي ميزان چنين بايد هم مورد مطالعه قرار داد.
، بررسي ر دماهاي بالاحفظ ساختار در شرايط معمولي يا د

     .نمود
در سه  زان انرژي كل سيستم،ها، ميجهت انجام اين بررسي

  :مورد بررسي قرار گرفته استحالت زير 
  سيستم متشكل از نانولوله كربني -1  
  سيستم متشكل از اتم پالاديوم -2   
  كربني و اتم پالاديومسيستم متشكل از نانولوله - 3   

  

اي هاي اوليهسازيشبيه ها،سازيپيش از انجام شبيه   
محاسبات از با استفاده  ،د. به همين منظورريانجام گبايست مي

ها به حالت سكون نسبي و آرميدگي اتم ،ديناميك مولكولي
اطمينان حاصل كرد  توانبه اين ترتيب مي ند گرفت.هخواقرار 
كمينه  معرف ،اصليهاي سازيشبيهدر  مقادير سنجيده شدهكه 

د شومياطمينان حاصل  به بيان ديگر باشند.ميانرژي سيستم 
فته صورت پذير ترين حالت به طبيعتنزديك سازي درشبيهكه 

   است.
در  يسازي سيستم متشكل از نانولوله كربننتيجه شبيه  

  آورده شده است. )4(شكل 
  

  
  .لوله كربنينانو هدش ساختار بهينه .4كل ش
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  )ب(  )الف(

  )د(  )ج(
  و اتم پالاديوم كربنيسيستم متشكل از نانولولهسازي شبيه .5شكل

خروجي  )ب(، ديناميك مولكوليشرايط قرار گرفته تحت  رساختا )الف(
ه نتيج )د(لوله و تحت آزمايش از ديد عمود بر نانو ساختار )ج(سازي، شبيه

  .لولهسازي از ديد عمود بر نانوشبيه
  

 )د(با  )ج( تصوير و )ب(با  )الف(از مقايسه تصوير   
لاديوم اندكي به سمت اتم پاريافت توان ديم ،)5( شكل در

لوله تر از سطح نانو(از ديد بالا) و اندكي دور وسط شش ضلعي
(از ديد روبرو) حركت كرده است. عدم وجود خطوط پيوند در 

ه فاصل به اين دليل است كه )5 (شكل سمت راستتصاوير 
. است شده در نظر گرفته كمتر از طول پيوند، ميان دو اتم
ه محاسبه شد -eV 04193/15246 ،حالتين ادر انرژي كل 

 )1(در جدول  هاسازيشبيه اين هاي حاصل ازانرژي. است
  آمده است.

  .گيري شده براي ساختار موازيههاي اندازانرژي .1جدول 

 ساختار مورد سنجش   انرژي كل خوانده شده
-04193/15246  نانولوله به همراه پالاديوم  

 نانولولهساختار  42936/14145-   

 پالاديوماتم  06292/1097-  

توسط نانولولهانرژي جذب پالاديوم
 كربني 

54965/3 -  

  

  

اتم پالاديوم به موازات سطح  ،محاسبات انجام شدهر د 
گيري قرارنحوه بهترين  به منظور دستيابي به .داده شده بودقرار 

يك اتم كربن  كربني لولهنانو در ،اتم پالاديوم روي ساختار
و اتم پالاديوم در آمده ه وجود ب 1جاي خاليو يك شده ذف ح

در اين حالت نيز  داده شده است.قرار  جاي خاليمجاورت اين 
 تا بتوان پس از مقايسهگرفته زير صورت دسته محاسبات سه 
براي  را ساختار ترينمناسب ،هاي مختلفحالتدر  نتايج
  .انتخاب كردحسگري  كاربرد

  لوله كربني داراي جاي خاليشكل از نانوسيستم مت  -1   
  سيستم متشكل از اتم پالاديوم  -2   
و  جاي خاليلوله كربني داراي متشكل از نانو سيستم  -3   

  اتم پالاديوم 

 مشابه نتايج سيستم متشكل از اتم پالاديم آنجا كهاز   
به ئه مجدد آن خودداري شده است. از ارا ،باشدمي قسمت قبل

ديناميك مولكولي با استفاده از  ايمحاسبات اوليه ،ابهطور مش
در كمترين  ،از سنجشها را پيش تا بتوان اتم هرت گرفتصو

سپس  و ترين حالت به طبيعت قرار دادانرژي و نزديك
ورودي و خروجي  )6(. شكل دوش محاسبات مورد نياز انجام

  دهد.سازي را نشان مياين شبيه

دهد كه اتم پالاديوم به نشان مي )6(تصوير شكل   
علت بزرگتر بودن نسبت به اتم كربن و در نتيجه داشتن 

سمت هاي مجاور، اندكي به پيوندهايي با طول بلندتر با اتم
هاي كربن مجاور چنين اتمشود. هملوله هدايت ميبيرون از نانو

     نيز دچار تغيير مختصات شده و اندكي به اطراف رانده 
  وند.شمي

گيري شده انرژي براي نانولوله با اتم مقادير اندازه
  آمده است. )2(پالاديوم و بدون آن، در جدول 

  

  

                                                 
1 vacancy 
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 )ب(  )الف(

 )د(  )ج(
خالي و  سيستم متشكل از نانولوله كربني داراي جايسازي شبيه .6شكل 

ازي از سنتيجه شبيه )ب(سازي از روبرو، ورودي شبيه )الف(اتم پالاديوم 
سازي از ديد شبيه نتيجه )د(سازي از ديد بالا و ورودي شبيه )ج(روبرو، 

  .بالا
  

  .گيري انرژي كل ساختار با جاي خاليهانداز .2جدول

  انرژي كل خوانده شده ساختار مورد سنجش
   -67428/15079 به همراه پالاديومنانولوله

 به تنهايينانولوله 22533/13975-   
 وم به تنهاييپالادي 06292/1097-  

نانولولهرويانرژي جذب پالاديوم
 كربني داراي جاي خالي

 38603/7-   

  

  كربنبررسي ميزان جذب مولكول منواكسيد -3-2

اصلي، انجام محاسبات پيش از  در اين مرحله نيز   
صورت گرفته تا  ديناميك مولكولي با استفاده از هاييسازيشبيه
ساختار، كربن نسبت به مولكول منواكسيدقرارگيري  هنحو

به عنوان ورودي به سيستم  ،الف- 7مشخص گردد. شكل 
  به دست آمده است. ب - 7 و شكل اعمال شده

  

    
  )ب(  )الف(

يدا كردن بهترين مختصات سيستم براي پ ديناميك مولكوليسازي شبيه .7شكل 
  .جي شبيه سازيخرو )ب(ورودي و  )الف( .گازشناسايي مولكول  ه منظورب
  

ز وضعيت افقي كول احركت مول دهندهات نشانتغيير  
توان ميپيكربندي باشد. از اين لوله مينانو به وضعيت عمودي

نتيجه گرفت كه اتم اكسيژن علاقه كمتر و اتم كربن درون 
كربني آلايش نانولولها اتصال ب رايعلاقه بيشتري ب ،مولكول گاز

هاي بعدي به سازيشبيهدر مطلب اين دارند.  شده با پالاديم
  . است مشاهدهقابل  وضوح

در . باشدميدو حالت متفاوت اصلي شامل محاسبات   
كه اتم اكسيژن آن رفته مولكول گاز به نحوي قرار گحالت اول 

و در حالت ديگر  ،و اتم كربن آن دورترتر به ساختار نزديك
اين تر است. هر دو ديككربن نزو اتم  راتم اكسيژن دورت

سازي شده است، باز هم در دو حالت مختلف شبيه هاحالت
در ساختار  جاي خالييكي در حالتي كه اتم پالاديوم در مكان 

 جاي خاليقرار دارد و ديگري هنگامي كه  كربني نانولوله
  وجود ندارد.

ي كه اتم كربن به پالاديوم هنگام سيستم كلانرژي   
 .بدست آمده است -eV  58641/15837 ،تر استنزديك

  .شودمشاهده مي  )8( سازي در شكلتصوير اين شبيه

  

  

  

  

  

  

  .مولكول گاز در حضور نانولوله كربنيشبيه سازي  .8شكل 
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 )ب(  )الف(
 (ب) و تك مولكول گاز منو اكسيد كربن (الف) سازيشبيه. 9 شكل

  .مولكول گازنانولوله كربني در حضور
  

  eVبراي مولكول منواكسيدكربن،  انرژي كل  

سازي در محاسبه شده است. تصوير اين شبيه -67079/589
هنگامي كه اتم  انرژي كل شود.مشاهده ميالف،  -9شكل 

 ،ب)- 9(شكل  تر استاكسيژن به پالاديوم نزديك
eV01559/15836-  آمده است.بدست  

  .ساختار موازي ي كلانرژ گيريمقادير به دست آمده از اندازه. 3 جدول

 )eV(به  انرژي
بهكربناگر 
تر نزديك ساختار

  باشد

به  اكسيژناگر
نزديك  ساختار

  باشد

  + مولكول ساختار
32648/15838- 

  
01561/15836- 

 ساختار 04193/15246-  
 مولكول 67262/589-  

 انرژي جذب مولكول 61193/2-  30106/0 -  

  

ري شده براي سنجش گياي از مقادير اندازهخلاصه 
آمده  3ميزان جذب مولكول گاز در حالت موازي در جدول 

  است.

جاي  كربنيلولهنانو كه  است شرايطيمربوط به  حالت ديگر   
قرار داده  ،در مجاورت جاي خالي مپالاديوو اتم  خالي دارد

طور كه براي ساختار با حالت موازي دو شده است. همان
دو حالت در نظر گرفته  ار نيزاين ب گرفته شد، حالت در نظر

  دهند.را نشان مي حالتاين دو  (الف و ب) 10شكل . شودمي

  

  )ب(  )الف(
 جاي خالي حالت (الف) به همراه مولكول گاز در نانولوله كربني .10شكل 

و  جاي خالي )ب(و تر بودن سر كربني مولكول به نانولوله و نزديك
  .ني مولكول گاز به نانولولهدن سر اكسيژتر بونزديك

  

در مجاورت مولكول گيري شده اندازه كل انرژي 
هنگامي كه  ،وجود جاي خالي در ساختار بامنواكسيدكربن، 

اش اش و بار ديگر از سر اكسيژنيبار از سر كربنيمولكول يك
 eVو -eV26049/15670 به نانولوله نزديك شده، به ترتيب

مقادير انرژي جذب  4ول دج اشد.بمي -21472/15668
هاي صورت گرفته، مجموعه آزمايش گيري شده را براياندازه

  دهد.نشان مي

روي نانولوله  اكسيد كربنانرژي جذب منو مربوط به مقادير .4جدول 
  .كربني

 )eV(به  انرژي
 به ساختار كربناگر

  تر باشدنزديك
 به ساختار اكسيژناگر

  تر باشدنزديك
+  كربني نانولوله

  COمولكول
26049/15670-   21472/15668- 

 نانولوله 67428/15079- 
 CO مولكول 67262/589- 

انرژي جذب 
 COمولكول

91359/0 -  13218/1 

  

  گيري نتيجه -4
جذب اتم  يكه انرژدهد نشان مي يسازهيشبنتايج   

با  يدر حالت مواز كربني هم لولهوسطح نان يبر رو وميپالاد
بوده كه  يمطلوببه ميزان  جاي خالي در حالت همسطح و 

 ، امادهدرا نشان مي يساختار نيساخت چن پذير بودنامكان
 شتريب ،جاي خالي حالتدر  وميجذب اتم پالاد يانرژ زانيم
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بيشتر  يداريپا و ساختارتر ساخت راحت دهندهكه نشان است
 يبا در نظر گرفتن انرژ .باشديم يتحت شرايط محيط آن

ساختار در هنگام وجود يا عدم توسط ل گاز جذب مولكو
مولكول در ساختار  كه شوديمشاهده م جاي خاليوجود 

كل  يانرژ راتييو تغ شودجذب مي يشتريبا قدرت ب يمواز
با  جهياست. در نت شتريقبل و بعد از حضور مولكول ب ،ستميس

ساختار موازي نيز در كه انرژي جذب پالاديوم در توجه به اين
حسگر مورد ساخت  يساختار برا نياباشد، لوبي ميسطح مط

توان مي ،جذب يباشد. با توجه به مقدار مناسب انرژيم تاييد
ساخت و كاربرد  تيقابلدر عمل ساختار  نيكه ا نتيجه گرفت

 .استكربن را دارا دياكسگاز منو ييشناسا يبرا
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