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  مقدمه -1

 رقابتی قابل غیر جایگاه ابتدا از ،الکترونیک صنعت در سیلیسیم
 یزمینه در آن نانوذرات پیدایش با و است داشته خود برای

 تمایزات از یکی [.1] است کرده پیدا ورود نیز اپتوالکترونیک
 کربن، یعنی تناوبی جدول در خود مشهور یهمسایه با سیلیسیم

2 اوربیتالی هیبریداسیون در گیری قرار تمایل عدم
sp به و است 

  1ساختاری آنالوگ با نیسیلیس هندسی ساختار تفاوت دلیل این
 تفاوت دلیل [.2] کنیممی مشاهده را نیگراف یعنی خود، کربنی
 همین نیز متناظر کربنی و سیلیسیمی های2فولرن تقارنی گروه

 ساختاری آنالوگ از منظور هک است یادآوری به لازم است. مساله

                                                 
1
 Structural analog 

2
 Fullerene 

 برخی در ولی رنددا متشابهی هندسی ساختار که هستند اتیترکیب
 .هستند متفاوت یکدیگر با عاملی گروه یا اتم مانند اجزا

 توانند می هندسی هایمشابهت وجود با ساختاری یها آنالوگ
 متفاوت ... و شیمیایی فیزیکی، هایویژگی نظر از هم به نسبت

 [.5-3] دباشن
 شدن اشباع با دارد تمایل که است 20C کربنی فولرن کوچکترین

 20H20C شیمیایی فرمول با 3دودکاهدران به هیدروژن توسط
 یهندسه در کوچکتر ابعاد در تواندنمی ولی سیلیسیم شود. تبدیل
 نشان کومار هایپژوهش باشد، داشته پایدار ساختاری هافولرن

 با شده اشباع هایفولرن عنیی ،4فولران یهندسه که داد
 در [.6] است کوچکتر ابعاد در سیلیسیم عنصر انتخاب هیدروژن،

                                                 
3
 Dodecahedrane 

4
 Fullerane 

 نظر از ،سپس .است گرفته قرار بررسی مورد سیلیسیم عنصر برای فولرانی و فولرن ساختارهای نخست پژوهش، این در :چکیده
 در تقارن کاهش با فقط مسیلیسی که دهدمی نشان ما هاییافته اند.شده مقایسه کربنی متناظر ساختارهای با شیمیایی هایویژگی
 وجود این با دهد. تشکیل پایداری ساختار تواندنمی فولرنی، یهندسه یاولیه هایاندازه در حتی و گیردمی قرار فولرنی ساختار
 رنددا بالایی خواهیالکترون و شیمیایی سختی ،همچنین و هستند پایدار و متقارن کربنی هایفولران مانند ،سیلیسیمی هایفولران

 با بررسی مورد ساختارهای الکترونی هایویژگی سازد.می مناسب شیمیایی حسگرهای در استفاده برای را هاآن ویژگی دو این که
-مرئی طیف آوردن بدست برای و استگرفته انجام G(d,p)31+-6LYP/3B یپایه توابع و تابعی تحت چگالی تابعی ینظریه

 است. شده استفاده چگالی تابعی ینظریه انزم به وابسته محاسبات از فرابنفش

 .حسگر م،یسیلیس نانوذرات فولرن، دودکاهدران، ،یچگال یتابع هینظر :کلیدی واژگان 
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 و واگنر که گفت توانمی نیز سیلیسیمی هایفولرن ساخت مورد
 دارای که کلردار ترکیب یک ساخت از 2015 سال در همکارانش

 [.7] دادند خبر ،است سیلیسیمی فولرن از ایهسته

 هاآن حساسیت به توانمی سیلیسیمی ختارهایسا هایویژگی از
 اشاره هاآن سطح در شیمیایی عاملی هایگروه حضور به نسبت

 ما برای زمانی فولرنی ساختارهای یمطالعه اهمیت ولی [،8] کرد
 این که دادمی نشان ما اولیه هایپژوهش نتایج که دش آشکار

 افزایش رنیفول یهندسه در سیلیسیم قرارگیری با حتی حساسیت
  [.10-9] یابدمی

 سیلیسیم 5بالباکی ساختاری تفاوت به نخست ،پژوهش این در ما
 با فولرنی ساختار معرفترین بالباکی یهندسه پردازیم.می کربن و

 توپ شکل به هامولکول هندسه این در که است 60X فرمول
 یهندسه هافولرن تعریف به توجه با سپس هستند. فوتبال
 در کنیم.می معرفی فولرن کوچکترین عنوان به را هدراندودکا
 مورد را سیلیسیمی دودکاهدران الکترونی هایویژگی پایان،

 آن کربنی آنالوگ با را آن هایویژگی و دهیممی قرار بررسی
 حسگری تواندمی 20H20Si که گیریممی نتیجه و کنیممی مقایسه
 ،پژوهش این در .باشد مولکولی نانوالکترونیک یزمینه در حساس

 دودکاهدران توسط ضروری مولکول یک شناسایی به ،نمونه برای
 بسیار بخار فشار دارای پس .است جامد که پردازیممی سیلیسیمی

 تعدادی به حتی باید ماده این شناسایی برای بنابراین است کمی
 کرد. بسنده آن از محدود مولکول

 کار شور -2

 مولکولی، یبهینه ساختار آوردن بدست برای ،پژوهش این در ما
 محاسبات از ساختارها پایداری بررسی و انرژی گیریاندازه
 از کار، این در ایم.گرفته کمک (DFT) 6چگالی تابعی ینظریه

 استفاده B3LYP نظری سطح در چگالی تابعی نظریه روش

 تابعیت ،بک  همبستگی تابعیت جمله سه شامل که ایمکرده
 شامل هیبریدی هایتابعی است. رپا و یانگ ،لی ترونالک تبادل

 حذف شانس از ،بنابراین .هستند 7فوك هارتری روش از درصدی
 برای محاسبات این در .[31-11] برخوردارند شدگی پخش خطای

                                                 
5
 Buckyball 

6
 Density functional theory 

7
 Hartree-Fock 

 ظرفیت یلایه با 8پایه یمجموعه هااوربیتال شکل توصیف
 استهشد استفاده 6-(d,p)+31 11پخشی و 10قطبیده ،9شکافته

 با مرئی نور برهمکنش چگونگی درك برای پایان، در [.01]
 ینظریه زمان به وابسته محاسبات از ،بررسی مورد ساختارهای

-یمرئ طیف و ایمکرده استفاده DFT)-(TD 12چگالی تابعی
 تمامی اجرای [.15-41] یمدآور بدست را VIS)-(UV فرابنفش

 است شده انجام 13گوسین افزارنرم از استفاده با محاسبات
[16-17]. 

 هاآن تحلیل و تجزیه و نتایج -3

 و ساختاری هایویژگی بخش دو در پژوهش این به مربوط نتایج
 از اول بخش در سیلیسیمی هایفولرن شود.می ارائه الکترونی

 فولرن با شیمیایی هایویژگی نظر از دوم بخش در و هندسی نظر
 .گیرندمی قرار مقایسه مورد کربنی

 ساختاری هایویژگی -3-1

پردازیم که آیا آنالوگ ساختاری به جواب این مساله می نخست
باشد؟  تواند وجود داشتهبال نیز میی باکیسیلیسیم در هندسه

ساختاری پایدار  تواند می Si60دهد که نتایج محاسبات ما نشان می
 14تشکیل دهد ولی ساختار تشکیل شده تقارن بالای ایزوهدرال

(Ih مثل فولرن ،)C60 ساختار  ،1 را نخواهد داشت. در شکل
 تابعی ینظریهسازی شده به روش ی دو فولرن شبیه15بهینه

 تصویر سمت راستکه  1 با توجه به شکل .بینیدرا می چگالی
 شود فولرن سیلیسیمیاست همانطور که ملاحظه می C60برای 
Si60  .رم افزار تصاویر زیر به کمک نساختار منتظمی ندارد 

 است.رسم شده 16ویوگوس

                                                 
8
 Basis set 

9
 Split Valence Basis Set 

10
 Polarized Basis Set 

11
 Diffused Basis Set 

12
 Time-dependent density functional theory 

13
 Gaussian 98 

14
 Icosahedral symmetry 

15
 Optimization or Optimisation 

16
 GaussView 
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 ،کربن برخلاف سیلیسیم برای چگالی تابعی ینظریه روش با سازی شبیه :1 شکل

 دهد.نمی ارائه منتظم، فولرنی ساختار

ی نامتقارن نسبت در هندسه Si60ساختار  یعنی ،به عبارت دیگر
به ساختار متقارن ، پایدارتر است. دلیل این مساله پایین بودن 
انرژی کل برای ساختار باکی بال در حالت نامتقارن است. ما 

بال انرژی کل را برای دو حالت متقارن و نامتقارن باکی
سیلیسیمی محاسبه کردیم. انرژی کل برای ساختار متقارن و 

بدست  17هارتری -17369.76و  -17369.16نامتقارن به ترتیب 
ال سیلیسیمی ب حالت متقارن و نامتقارن باکی 2در شکل آمد. 

 .نشان داده شده است

 
 )ب( شکل و نامتقارن )الف( شکل مختلف، یهندسه دو در 60Si ساختار :2 شکل

 است. hI تقارن دارای

 سیلیسیم برای را ممکن فولرن کوچکترین تشکیل امکان حال
 دوازده ،18دودکاهدرون ساختار ،فولرن کوچکترین کنیم.می بررسی

 ساختار زیرا است. گوشپنج یک آن وجه هر که دارد منتظم وجه
 گوششش متغیر تعداد و گوشپنج دوازده شامل هافولرن هندسی

 ساختار یسازنده هایاتم شمار به هاگوششش تعداد که است
 برخلاف که دهدمی نشان ما هایسازیشبیه [.18] است وابسته

                                                 
17

 1 Hartree=27.212 eV 
18

 Dodecaheron 

 مانند رکوچکت یاندازه با پایداری هایفولرن تواندمی که کربن

20C کوچکتر سیلیسیمی هایفولرین هرچقدر ولی دهد تشکیل 
 زیر شکل در ،مثال رایب ،یابدمی کاهش هاآن پایداری شوندمی

-دهش ارائه چگالی تابعی ینظریه روش اب 20Si برای بهینه ساختار

 منفی فرکانس مولکولی نوسانات دارای ساختار این ولی است
 ناپایداری از نشان سامانه یک در منفی هایفرکانس وجود است.

 ساختار )الف( راست سمت تصویر ،3 شکل در [.19] است آن
 خروجی یداده )ب( چپ سمت تصویر و ما، پیشنهادی و ورودی

 نشان را چگالی تابعی ینظریه توسط شده محاسبه ساختار یعنی
 دهد.می

 
 شده گرفتهنتیجه یبهینه ساختار )ب( شکل و ورودی ساختار )الف( شکل :3 شکل

 است. چگالی تابعی ینظریه روش از

-اتم کنیممی مشاهده ما 19طبیعی پیوند اوربیتال تحلیل براساس

n اوربیتالی هیبریداسیون در سلیسیم های
sp ، انرژی صورتی در 

 3 و 2 بین عددی لحداق یا باشد 3 برابر n یا که دارند تریپایین
 در همکارانش و کومار ونهمچ پژوهشگرانی [.19] شود شامل را

 هایاتم کمک بدون سیلیسیم که اندکرده بیان خود مقالات
 کربن مشابه تواندنمی سنگین، فلزی هاییون یا هیدروژن

 برای سیلیسیم که توضیح این با دهد تشکیل فولرنی ساختارهای

 یون خود، قفس داخل در یا منتظم فولرنی ساختار در شدن واقع

-اتم با فولرنی قفس یا و باشندداشته20روپیمیو مثل فلزی مثبت

 بصورت آن عمومی فرمول که باشند شده اشباع هیدروژن های

nHnSi کنیم بندیجمع را بالا مباحث بخواهیم اگر [.02] است، 
 در تقارن کاهش با فقط سیلیسیم که گفت توانمی کلی بطور

  یاولیه هایاندازه در حتی و گیردمی قرار فولرنی ساختار
 را سیلیسیم پایدار هایساختار تشکیل نباید فولرن، یخانواده

                                                 
19

 Natural Bond Orbital (NBO) 
20

 Eu (Z= 63) 
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 هندسی ساختار یامقایسه بررسی از پس باشیم.داشته انتظار
  به ادامه در متناظر، کربنی آنالوگ با سیلیسیم هایفولرن
 پردازیم.می سیلیسیمی هایفولرن الکترونی هایویژگی

 الکترونی هایویژگی -3-2

-می که است عواملی از دیگر یکی نانوذرات الکترونی یهاویژگی

 پیش، قسمت مباحث به توجه با کرد. بندیطبقه را هاآن توان

 هایهندسه در سیلیسیم و کربن برای تشکیل قابل ساختارهای
 نشان ما محاسبات ایم.آورده 4 شکل در بالی باکی و دودکاهدرون

 ساختارها یبقیه ،60Si و 20C ساختارهای از غیر به که دهندمی
 پایدار ساختارهای هستند. ایزوهدرال تقارن دارای خوبی تقریب با

 اتم برای اتمی( )شصت بالی باکی و اتمی( )بیست دودکاهدونی
 .است آمده 4 شکل در سیلیسیم و کربن

 
، که تقارن هندسی بالایی دارند.هانی فولرن و فولراهای ساختاری بیست و شصت اتمی کربن و سیلیسیم در هندسهآنالوگ: 4 شکل

 مورد ساختارهای الکترونی هایویژگی کردن مشخص برای ما
 ارتعاشات و انرژی سطح ترینپایین با یاهندسه نخست نظر،

 سطح هاالکترون برای سپس [،12] آوریممی بدست 21حقیقی
 تراز ترینپایین و هومو( )تراز 22شده اشغال تراز بالاترین انرژی

 به کنیم،می محاسبه بهینه ساختار در را لومو(، )تراز 23نشده شغالا
 یرابطه از که شودمیگفته لومو -هومو گاف تراز، دو این یفاصله

 آید:می بدست زیر

(1)                                                 HOMOLUMOGap EEE  

 برای حتی یا شیمیایی لپتانسی توانمی را تراز دو این میانگین
 یقرینه کرد. فرض ساختار آن فرمی تراز بزرگتر هایسامانه

  است نیز ساختار الکترونگاتیوی با معادل شیمیایی پتانسیل
[22-42:] 

(2)                                                   2

HOMOLUMO EE 


 

 توانمی اندشده تشکیل مات نوع یک از فقط که ساختارهایی برای
 انرژی پارامتر عنوان به تنگابست تقریب در را شیمیایی پتانسیل

                                                 
21

 No imaginary vibration frequencies 
22

 HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital)  
23

 LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital) 

 شیمیایی پایداری یمقایسه [.19] گرفت نظر در 24جایگاهی
 -هومو گاف یپایه بر معیاری براساس را گوناگون ساختارهای

 از که دارد نام 25شیمیایی سختی معیار این دهیم.می انجام لومو
  شود:می محاسبه زیر یرابطه

(3)                                                                2

GapE


 

 واکنش که گویند 26شیمیایی نرمی را شیمیایی سختی معکوس
 دهد:می نشان را ساختار یک پذیری

(4)                                                                  


1


 

 یا الکترون، گرفتن به ساختار تمایل میزان بررسی برای چند هر
 ترتیب به توانمی الکترون دادن دست از برابر در آن مقاومت
 آورد: بدست زیر روابط از را آن شیون انرژی یا 27خواهی الکترون

(5)                                                   anionneutral EEEA  

(6)                                                    neutralkation EEIP  

                                                 
24

 On-site energy parameter 
25

 Chemical hardness 
26

 Chemical softness 
27

 Electron affinity 
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 میزان محاسبه، هایهزینه در جوییصرفه برای توانمی ولی
 از را نظر ردمو ساختارهای ونییونیزاس انرژی و خواهیالکترون

 :[25] زد تقریب زیر روابط

(7)                                                          LUMOEEA  

(8)                                                            HOMOEIP  

 مورد ساختارهای برای بالا، یشده معرفی الکترونی هایمشخصه
 برحسب زیر لجدو در مقادیر است.آمده 1 جدول در بررسی

 است. ولت الکترون

 برحسب جدول در مقادیر که سیلیسیم، و کربن اتم برای اتمی( )شصت بالی باکی و اتمی( )بیست دودکاهدونی پایدار ساختارهای به مربوط الکترونی مشخصات :1 جدول
 است. (eV) ولت الکترون

IP EA σ η µ EGap LUMO HOMO Nanocage 

6.40 3.68 0.73 1.36 -5.04 2.72 -3.68 -6.40 C60 

5.51 3.61 1.06 0.95 -4.56 1.89 -3.61 -5.51 C20 

6.44 0.66 0.35 2.89 -3.55 5.78 -0.66 -6.44 C60H60 

7.24 0.19 0.28 3.52 -3.72 7.04 -0.19 -7.24 C20H20 

5.38 3.96 1.41 0.71 -4.67 1.42 -3.96 -5.38 Si60 

6.38 2.36 0.45 2.24 -4.60 4.46 -2.36 -6.83 Si60H60 

7.05 2.59 0.45 2.23 -4.82 4.48 -2.59 -7.05 Si20H20 

 

 در هاآن از بتوانیم که باشیمداشته را نانوساختارهایی اینکه برای
 پایدار که است این اول شرط کنیم استفاده گوناگون هایموقعیت

 در لومو-هومو ترازهای اهمیت بیانگر 8 تا 1 روابط باشند.
 آمده بدست مقادیر به توجه با هستند. الکترونی هایمشخصه

 شیمیایی، نظر از ساختارها ارترینپاید که گرفت نتیجه توانمی
 شیمیایی سختی بالاترین زیرا هستند دار هیدروژن ساختارهای

 نرمی بالاترین است. سیلیسیمی و کربنی هایفولران به مربوط
 در سیلیسیم نداشتن تمایل این و است، 60Si به مربوط شیمیایی

 دهد.می نشان دیگر بار برای را فولرن ساختار در قرارگیری
-فولرن چقدر هر دهدمی نشان  شیمایی نرمی مقادیر ،مچنینه

 یابد.می کاهش هاآن پایداری شوند کوچکتر کربنی های

 نانوساختارهای پایدارترین سیلیسیمی و کربنی هایفولران هرچند
 گرفتن به تمایل نظر از ولی هستند پژوهش این در بررسی مورد

 که حالی در دهند.می نشان هم به نسبت متفاوتی رفتار الکترون
 به را تمایل کمترین بالا، ساختارهای بین در کربنی هایفولران
 سیلیسیمی هایفولران خواهی الکترون ولی دارند الکترون گرفتن
 و بالا شیمیایی پایداری است. کربنی هایفولرن به نزدیک

 هاآن شودمی باعث کربنی، هایفولران پایین خواهیالکترون
 در مولکولی مخازن عنوان به استفاده برای مناسب ایگزینه

 [.18] باشند نانو مقیاس

-الکترون و شیمیایی پایدارای بر افزون سیلیسیمی هایفولران

 تغییرات به اگر دارند. نیز دیگری توجه قابل ویژگی بالا، خواهی
 توجه بررسی مورد نانوساختارهای ابعاد به نسبت لومو-هومو گاف
 یابدمی افزایش هاآن ابعاد چقدر هر که کنیمیم مشاهده ،کنیم
 محدودیت اثر بخاطر مساله این یابد.می کاهش هاآن گاف

  در بالا ساختارهای بین در اثر این ولی است. 28کوانتومی
 پیشتر [.62] شودمی ظاهر کمتری شدت با سیلیسیمی هایفولران

 بدین دبوشده مطرح ترکلی بصورت مساله این ،هاییپژوهش در
 2 تا 1 یبازه در هاآن ابعاد که سیلیسیمی نانوذرات که صورت
 هانآ ابعاد به نسبت هاآن گاف تغییرات آهنگ دارند قرار ینانومتر

 الکترونی رفتار نتیجه در پس [.72] شودمی انجام ملایمی شیب با
 با چندانی تفاوت شده، مطرح یبازه سیلسیسمی کوچک نانوذرات
 جوییصرفه برای همین برای داشت. نخواهد آن زرگب نانوذرات

 فقط سیلیسیمی، هایفولران کاربرد مبحث مورد در هاهزینه در
 را نتایج پایان در و شویممی متمرکز سیلیسیمی دودکاهدران روی

 دهیم.می تعمیم

-الکترون بالا، شیمیایی پایدارای بر افزون سیلیسیمی هایفولران

 خود محیط به نسبت شودمی باعث این ،نددار نیز بالایی خواهی
 به ما نباشند. تفاوتبی آن تغییرات به نسبت یا و باشند گذار اثر
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 Quantum confinement effects (QCE) 
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 پیرامون محیط به سیلیسیمی هایفولران نبودن تفاوتبی خاطر
 مواد برای حساس حسگرهای ساخت برای هاآن از توانیممی خود،

 بررسی به ما پژوهش، این در کنیم. استفاده گوناگون شیمیایی
 شیمیایی فرمول با 29نتروتولوئین یتر شناسایی امکان

3CH3)2(NO2H6C سیلیسیمی دودکاهدرون ساختار با  
 پس است جامد اتاق دمای در چون تروتولوئنین یتر پردازیم.می

 شودمی باعث این که بود خواهد کمی بسیار بخار فشار دارای
 باشد.داشته خود امونپیر هوای در خود از کمی بسیار هایمولکول

 که شود استفاده ساختاری از باید مولکول این شناسایی برای پس
 گذار تاثیر آن به نسبت بتواند هم تروتولوئنین یتر مولکول یک
 شکل در بماند. پایدار و نکند ریتغیی ماده این حال عین در و باشد

 کنید.می مشاهده را نیتروتولوئنتری مولکول ساختار ،5

 
 3CH3)2(NO2H6C شیمیایی فرمول با نیتروتولوئنتری مولکول ساختار: 5 شکل

 است.آمده بدست DFT محاسبات با بهینه حالت در

 از نمایندگی به را سیلیسیمی دودکاهدران ،پژوهش این در ما
 ،دارند نانومتر 2 زیر ابعادی که سیلیسیمی پایدار نانوذرات یهمه

 معرفی تروتولوئنین یتر مولکول شناسایی یپایه یماده عنوان به
 از مولکول یک حضور که دهدمی نشان ما محاسبات کنیم.می
 هایحالت چگالی و انرژی ترازهای تواندمی تروتولوئنین یتر

 طیف 6 شکل در دهد. تغییر شدت به را سیلسیمی دودکاهدران
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 Trinitrotoluene 

 در و تنها حالت در را سیلیسیمی دوکاهدران هایحالت چگالی
 کنید.می مشاهده نیتروتولوئنتری حضور

 
 )سمت اتنه سیلیسیمی دودکاهدران نانوساختار هایحالت چگالی نمودار :6 شکل
 راست(. )سمت نیتروتولوئنتری مولکول حضور در و چپ(

 اثر در که شویممی متوجه هاحالت چگالی طیف در ملاحظه با
 دودکاهدران کنار در نیتروتولوئنتری مولکول کردن پیدا حضور

 استشده نزدیک هومو تراز به لومو تراز اینکه بر افزون سیلیسیمی
 هایارنمود از یکی است. شده ترمنفی سامانه شیمیایی پتانسیل
 ظاهر دودکاهدران ساختار الکترونی ترابرد روی مساله، این بیرونی

 بعنوان 30گاهیجای انرژی بیانگر شیمیایی پتانسیل که چرا شودمی
 اما [.19] است 31تنگابست مدل در تاثیرگذار پارامترهای از یکی

 دودکاهدران اپتیکی ویژگی در که تغییراتی به ما پژوهش این در
 شود،می ایجاد نیتروتولوئنتری مولکول حضور اثر در سیلیسیمی

 دو هر نیتروتولوئنتری و سیلیسیمی دودکاهدران پردازیم.می
 این هستند. ولت الکترون 4 بالای لوموی-موهو گاف دارای
 ترازهای هایالکترون با نتواند مرئی نور شودمی باعث مساله

 هایفوتون انرژی که چرا کند. برهمکنش هامولکول این سطحی
 در .دارد قرار ولتی الکترون 10/3 ات 65/1 یبازه در مرئی نور

 که استمدهآ نیتروتولوئنتری یبرا فرابنفش-یمرئ طیف 7 شکل
-می باعث این نتیجه در است.شده مطرح ینکته یکننده تایید

 رنگی ،نیتروتولوئنتری هم و سیلیسیمی دودکاهدران هم که شود
 در ساختارها از هیچکدام جذب یدامنه چون باشند.داشته روشن
 ندارند. چندانی جذب مرئی طیف
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 On-site energy 
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 Tight-binding 
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 این که دهدمی نشان تولوئننیتروتری مولکول ایبر فرابنفش-مرئی طیف :7 شکل

 محدوده این که دارد نانومتر 334 موج طول حدود در را جذب بیشترین مولکول
 است.شده واقع فرابنفش یمحدوده در و دارد قرار مرئی طیف از خارج

 نشان ما برای چگالی تابعی ینظریه زمان به وابسته محاسبات
 طیف در تولوئننیتروتری مولکول که جذبی بیشترین که دهدمی

 موج طول همسایگی یمحدوده در دهدمی انجام فرابنفش-مرئی
 و دارد قرار مرئی طیف از خارج محدوده این که است نانومتر 334

 استشده واقع فرابنفش یگستره در

 و سیلیسیمی دودکاهدران ساختارهای از هیچکدام اینکه وجود با
 چندانی موج طول مرئی طیف یمحدوده در نیتروتولوئن تری

 قرار محیط یک در ساختار دو این که زمانی ولی کنندنمی جذب
 مرئی طیف در سامانه این جذب یمحدوده از قسمتی گیرندمی
 در مرکب یسامانه این برای فرابنفش-یمرئ فیط گیرد.می قرار

 است. مساله این یتاییدکننده که استآمده 8 شکل

 
 و سیلیسیمی دودکاهدران مرکب یسامانه برای فرابنفش-مرئی طیف :8 شکل
 476 موج طول همسایگی یمحدوده در در را جذب بیشترین که نیتروتولوئن،تری

 دهد.می انجام نانومتر

 نشان ما برای چگالی تابعی ینظریه زمان به وابسته محاسبات
 دودکاهدران مرکب یسامانه که جذبی بیشترین که دهدمی
 فرابنفش-مرئی طیف در نیتروتولوئنتری مولکول و یمیسیلیس

 نانومتر 476 موج طول همسایگی یمحدوده در دهدمی انجام
-می شامل را بنفش و آبی نور یهمحدود تقریبی بطور که است

 این مرکب یسامانه برای مرئی نور یمحدوده در جذب شود.
 ندارد. روشنی رنگ دیگر و استشده کدر که دهدمی را معنی

 طیف از یمحدوده این جذب اثر در مکمل رنگ صلا براساس
 [.03-28] شودمیدیده نارنجی رنگ به مرکب یسامانه مرئی،

 چگالی تغییرات اثر در ما نظر مورد خارجی نمود همان مساله این
 این از بود. شده مطرح 6 شکل در پیشتر که است یهایتحال

 ساخت برای فوتونیکی مداراهای طراحی در توانمی ویژگی
 پژوهشی در ما بطوریکه ،[31] کرد استفاده شیمیایی حسگرهای

 هایفولران ویژگی این از ،استشده منتشر تازگی به که
 به نسبت که حسگری بعنوان را هاآن و کردیم استفاده سیلیسیمی

 دهد،می نشان نوری پاسخ هاویروس کپسید یا پوسته هایشاخک
 [.23] ایمکرده معرفی

 گیرینتیجه -4

 که کنیم بندیجمع شکل بدین را خود مباحث پایان در ما
 هایگروه حضور به نسبت سیلیسیمی هایقفس ساختارهای

 هاآن به نسبت و هستند حساس بسیار خود سطح در شیمیایی
 این از توانمی که دادیم نشان پژوهش این در .دهندمی واکنش
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 را نیتروتولوئنریت و کرد استفاده سیلیسیمی هایفولران حساسیت
 ابر نیتروتولوئن،تری مولکول حضور اثر در زیرا کرد، شناسایی
 نوری پاسخ ،تغییر نتیجه در و کندمی تغییر فقس ساختار الکترونی

 دهد.می رخ رنگ تغییر ترساده عبارت به یا

  قدردانی و تشکر
 دبیر زاده،شیعه فاطمه خانم از دانیممی لازم خود بر پایان در
 انجام برای امکانات کردن فراهم بخاطر فیزیک، انمندتو

 هایکمک و چگالی، تابعی ینظریه زمان به وابسته محاسبات
  .میباشداشته را تشکر نهایت شاندریغبی
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Abstract: In this research, first sila-fullerene and sila-fullerane structures have been investigated, then in terms 

of chemical properties, they have been compared with the corresponding carbon structures. Our findings show 

that silicon enters the fullerene structure only by decreasing symmetry, even at smaller sizes of fullerene 

geometry, it cannot form a stable structure. However, sila-fullerenas are as symmetrical and stable as carbon 

fulleranes; and also, have high chemical hardness and electron affinity, these two features make them suitable 

for use in chemical sensors. The electronic properties of the studied structures have been performed with density 

functional theory (DFT) under functional and basis set of B3LYP/6-31+G(d,p), and Time-dependent DFT 

calculations have been used to obtain the UV-VIS spectrum. 
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