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  مقدمه -۱

 ستنده مواد علم در فعال ماده دو کربنی هایترکیب و رسانانیم مواد
 این خصوص در ایگسترده هایپژوهش اخیر هایسال در که

 با یکربن ترکیب یک عنوانبه گرافن است. شده انجام هاترکیب
 گیویژ با ،رسانانیم یک عنوانبه اکسیدروی و بعدی دو ساختار
 برای یبالای جذابیت مکانیکی و الکتریکی نوری، فرد به منحصر
 ،انرژی سازیذخیره جمله از صنعتی متفاوت هایزمینه در کاربرد
 این [.۱-6] دارند خورشیدی هایسلول و حسگر ساخت

 هولتس و نپایی هزینه کم، وزن بالا، جذب به توجه با نانوساختارها

 یجنتا است. گرفته قرار پژوهشگران توجه مورد همواره برداریبهره
 افن،گر که داد نشان همکارانشان و [8] کوین و [۷] لو مطالعات

  است. معدنی ذراتنانو رشد برای مناسبی گزینه

 داشتن با که است n نوع رسانانیم یک اکسیدروی دیگر سوی از
 در ولت الکترون مگا 60 انرژی و ولت الکترون ۳۷/۳ نواری باند

 یکیالکترون هایدستگاه در استفاده برای ارزشی با ماده اتاق، دمای
 هانخاز و حسگرها خورشیدی، هایسلول مانند الکترونیک-نوری و
 دهدمی نشان هاپژوهش نتایج ،همچنین .[۹-۱۱] رودمی شمار هب

 آلی ایهآلاینده بردن بین از برای فوتوکاتالیستی اکسید این از
 دیگر سوی از .[۱2] است شده استفاده مرئی نور و UV پرتو تحت

 آن که تداش اکسیدروی برای باکتریالیضد ویژگی انتظار توانمی

 در .است شده پرداخته متان و اکسیددیکربن گازهای جداسازی و شناسایی برای اکسیدروی -گرافن نانوساختار بررسی به ،مقاله این در :چكيده

 اتاق دمای در امانهس الکتریکی رسانندگی و بار انتقال یندهایافر ،لکترونیا هایحالت چگالی الکترونی، ساختارهای جذب، سازوکار محاسبات، این

 نظریه از ادهاستف با محاسبات همه .شد بررسی اکسیدروی –گرافن بر متان و اکسیددیکربن جذب از آمده دستبه تفاوتم هایپیکربندی برای
 داسازیج و شناسایی برای بالایی توانایی نانوساختار این داد نشان نتایج .است شده انجام DF-vdW و GGA-DFT هایروش و چگالی تابعی

 واناییت ،همچنین .کرد استفاده گازها این شناسایی برای نانوحسگر عنوانبه توانمی آن از و دارد یکدیگر از اکسیددیکربن و متان گازهای
 ،لکترونیا هایحالت چگالی تغییرات از آمده دستبه نتایح با اکسیددیکربن و متان گازهای شناسایی برای اکسیدروی -گرافن ساختارنانو

 از پس اتاق دمای در داکسیروی –گرافن نانوحسگر الکتریکی رسانندگی .شد تایید نیز بار انتقال ندهایایفر و پیوند طول الکترونی، هایاوربیتال
 ستفادها گازها این شناسایی برای شاخصه یک عنوانبه توانمی آن از که داد نشان را محسوسی تغییرات اکسیددیکربن و متان گازهای جذب
 هستند. یکدیگر با توافق در و بررسی داشت، وجود که مواردی برای شده منتشر نظری و تجربی مطالعات با آمده دستبه نتایج .کرد

 .چگالی تابعی نظریه اکسید، دیکربن متان، حسگر،نانو گرافن، :کليدی واژگان 
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 نتایج کند.می مناسب نیز محیطی زیست بردهایرکا برای را
 رب خوبیبه اکسیدروی دهدمی نشان تجربی و نظری هایپژوهش

 جذب به منجر نیز گرافن در بلوری نقایص وجود و  جذب گرافن
 دشومی بینیپیش ،بنابراین .[۳۱] شودمی آن بر اکسیدروی بهتر

 حجم به حسط )نسبت گرافن نانوساختار بین خوبی بسیار سازگاری
 و شدبا داشته وجود اکسیدروی و  خوب( الکتریکی هدایت و بزرگ
 اننش خود از الکتروستاتیک مبادلات در ایسازنده نقش  اکسیدروی
 دهد.

 نانوساختارهای تفاوتم هایروش از استفاده با ،اخیر هایسال در
 این  .[۱4-20] است شده تولید حسگر عنوانهب اکسیدروی -گرافن

 دمای در بالایی شیمیایی ثبات و حساسیت ساده، تهیه حسگرها
 برای توانمی آن از دهدمی نشان هابررسی نتایج و دارند اتاق

 بسیار که ردک استفاده خازنی و ستیکاتالی نوری، سوئیچینگ کاربرد
 خیصتش برای ترکیب این از ،همچنین .است خالص فنگرا از بهتر

 نیز اتاق دمای در ppm1 حدود در های غلظت با صنعتی سموم
 از شده ساخته هایترکیب در .[۱2-22] است شده استفاده

 ساختارنونا یک عنوانبه اکسیدروی ،گرافن-اکسیدروی بلورهاینانو
 بر نگراف صفحات تجمع از مانع و کندمی عمل مبدل و گرافن بین

  .[2۳] شود می یکدیگر

 سوخت یک عنوانبه نسبی فراوانی به توجه با متان دیگر، سوی از
 ود)ک آلی مواد تجزیه اثر در گاز این .است صنایع توجه مورد پاک

 قابل ماده هر و شهری جامد پسماندهای پسماند، آب کشاورزی،
 از نآ جداسازی و سازیذخیره که شودمی تولید پذیر(تجزیه زیست
 وجهت با ،همچنین است. برخوردار بالایی اهمیت از نیز گازها دیگر

 دوجو بیعیط گاز در یکدیگر کنار در اکسیددیکربن و متان اینکه به
 وسعهت و خالص متان به دستیابی و یکدیگر از آنها جداسازی دارند.

 از ییک گازها این سازیذخیره و شناسایی برای کاربردی ابزارهای
 هک افزود هم را نکته این باید است. امروز کاربردی پژوهشی اهداف
 هب منجر زیست محیط آلاینده عنوانهب اکسیددیکربن و متان

 ظحف برای آنها جذب و شناسایی و شده ایگلخانه اثرات تشدید
  است. ضروری زیست محیط

 و متان جذب خصوص در ایگسترده مطالعات اخیر، هایسال در
  نتایج است. شده انجام خالص گرافن بر اکسیددیکربن

 فیضعی فیزیکی جذب متان که دهدمی نشان تجربی هایپژوهش

 ترهگس در خالص گرافن بر متان جذب انرژی دارد. خالص گرافن بر
 نتایج  [.24] است شده گزارش ولت الکترون -۱4/0 تا -۱2/0

 این جذب رژیان نیز چگالی تابعی نظریه از استفاده با نظری بررسی
  نشان ولت الکترون -۱۳/0 تا -۱۱/0  را خالص گرافن بر گاز
 دارد یتجرب بررسی از آمده دستبه نتایج با خوبی توافق که دهدمی

 زا تفاوتم گازهای با خالص گرافن اینکه به توجه با [.26 و 25]
 .[6] اردد ضعیفی نسبتبه کنشبرهم اکسید دیکربن و متان جمله

 رافن،گ صفحات بر فلزی اکسیدهای ساختارنانو رشد با پژوهشگران
 و سازیذخیره تفاوتم کاربردهای برای را ترکیب این جذب قدرت

 به نونکتا ،اکسیدروی -گرافن نانوساختار اند.داده افزایش حسگری
 اولتراسونیک، ،حرارتی عملیات جمله از تفاوتم هایروش

 .[2۷-۳4] است شده تولید ربخا فاز از طبیعی مواد و الکتروشیمیایی
 روش ،همکارانشان و [۳6] احمد و [۳5] زانگ مطالعات اساسرب

 بهینه رشد به منجر که است ساده روش یک حرارتی عملیات
 که اییآنج از شود.می اکسیدگرافن و گرافن بر اکسیدروی ذراتنانو
 تصفیه ،سمی گازهای شناسایی برای استفاده قابلیت ترکیب این

 دیکربن [۳6-۳8] جداسازی و گاز سازیذخیره طبیعی، گازهای
 شده پرداخته آن بررسی به مقاله این در ،دارد را متان از اکسید
  است.

 ذبج سازوکار چگالی، تابعی نظریه از استفاده با مقاله، این در
 ررسیب اکسیدروی-گرافن نانوساختار بر متان و اکسید دیکربن
 تطابق ضعیف، فیزیکی هایجذب برای اینکه به توجه با است. شده

 روش از استفاده با شده محاسبه جذب انرژی بین خوبی بسیار
DF-vdW دارد، وجود تجربی مطالعات از آمده دستبه نتایج و 

 شده همحاسب نیز ترکیبات این برای والسواندر کنشبرهم نتایج
 داکسیویر -گرافن نانوساختار الکتریکی رسانندگی ،همچنین است.

 داکسی دیکربن و متان گازهای جذب از پس و پیش اتاق دمای در
 از دهآم دستبه نتایج درستی تایید برای ،ابتدا در شد. بررسی

 الصخ گرافن بر اکسیددیکربن و متان جذب یندهایافر محاسبات،
 به جهتو با شد. داده تطبیق شده منتشر نتایج با و سازیشبیه

 هدف ،داکسیروی و گرافن بر مبتنی حسگرهای گسترده کاربردهای
 دعملکر نحوه خصوص در نظری دانش توسعه پژوهش این انجام از

 برای سیداکروی -گرافن نانوساختار پیشنهاد و گرافن بر اکسیدروی
 است. سمی گازهای شناسایی
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 محاسبات و سازیشبيه -۲

 بر الکترونی ساختار و اتمی هندسه محاسبات، مجموعه این در
 و ختت موج تابع بسط از استفاده با و چگالی تابعی نظریه اساس

 حالت سه ۱ شکل در [.۳۹] گرفت انجام اسپرسو کوانتوم افزارنرم
 های موقعیت در خالص گرافن بر اکسیدروی جذب برای ممکن

  و متان جذب برای ممکن های حالت و (1A )شکل متفاوت
 )شکلاست شده داده نشان اکسید روی -گرافن بر اکسیددیکربن
1B.) مورد امانهس ،است شده داده نشان ۱ شکل در که همانگونه 

 نگراف صفحات بین خلاء و کربن اتم 50 با گرافنی ابریاخته ،بررسی
 یگریکد بر گرافن صفحات اثرات از تا شد انتخاب آنگستروم 22

 -تبادلی انرژی ها،پیکربندی سازیبهینه برای شود. نظرصرف
 تابعی با GGA یافته تعمیم شیب تقریب از استفاده با همبستگی

PBE انرژی با [4۱ و 40] نرم فوق پتانسیل شبیه از و شد محاسبه 
  و ولت الکترون 6۱2 موج تابع تخت امواج بسط قطع جنبشی
  است. شده استفاده ولت الکترون 5000 بار چگالی

 یبرا آن بر اکسیدروی جذب گرافن، ساختار سازیبهینه از پس
 اختارنانوس پیکربندی ترینبهینه و شد بررسی ممکن هایحالت
 یبرا پیکربندی نه مجموع در .شد انتخاب اکسیدروی -گرافن

  است. تصور قابل گرافن صفحه به اکسیدروی شدن نزدیک
 گرافن، صفحه با موازی تقارن محور با حالت سه در اکسیدروی
 رب عمود و گرافن سمت به روی اتم گیریسو با صفحه بر عمود

T- تموقعی سه سمت به اکسیژن، اتم سوگیری با گرافن صفحه

Type، Type-B و Type-H (T1b، H1b، B1b، T2b، 
H2b، B2b، T3b، H3b و B3(b شده بررسی گرافن صفحه در 

 روی -گرافن ساختارنانو برای ممکن هایپیکربندی وارهطرح است.
  انتخاب از پس است. شده داده نشان 1A شکل در اکسید
 به ،یداکسروی -گرافن نانوساختار برای پیکربندی ترینبهینه

 ت.اس شده پرداخته اکسید دیکربن و متان گازهای جذب بررسی
 رایب پیکربندی دو و متان گاز شدن نزدیک برای پیکربندی دو

 نظر در اکسیدروی -گرافن به اکسید دیکربن گاز شدن نزدیک
 جذب از آمده دستبه GS-/ZnO4CH-1 پیکربندی شد. گرفته
 مات سمت از شدن نزدیک حالت با اکسیدروی -گرافن بر متان

  پیکربندی GS-/ZnO4CH-2 و گرافن صفحه به هیدروژن
 زدیکن وضعیت با اکسیدروی -گرافن بر متان جذب از آمده دستبه

 است. گرافن صفحه به متان تقارن حورم طرف از شدن
 دو GS-/ZnO2CO-2 و GS-/ZnO2CO-1 هایپیکربندی 

 سیداک روی -گرافن به اکسید دی کربن شدن نزدیک برای حالت
 دنش نزدیک از آمده دستبه پیکربندی ترتیب به که باشدمی

 بر عمود و گرافن صفحه با موازی تقارن محور با اکسید دیکربن
 کنزدی برای ممکن های پیکربندی وارهطرح .است گرافن صفحه
 است. شده داده نشان 1B شکل در اکسید دی کربن و متان و شدن
 نتایج از ادهاستف با ممکن های پیکربندی ترین بهینه انتخاب از پس

 کد از استفاده با و چگالی تابعی نظریه محاسبات از حاصل
 نانوساختارهای الکتریکی رسانندگی BoltzTraP [42] محاسباتی

 با و یکدیگر با آمده دستبه نتایج و محاسبه اتاق دمای در بهینه
 مقایسه خالص گرافن بر  2CO و 4CH جذب از آمده دستبه نتایج
  اند. شده

 
 ممکن حالت ۹ در خالص گرافن بر اکسید روی جذب وارهطرح (A) :۱ شکل
(T1b، H1b، B1b، T2b ،H2b، B2b، T3b، H3b و B3(b.  (B) وارهطرح 

 . GS-ZnO حسگر بر 2CO و 4CH  گازهای جذب تفاوتم ساختارهای

 ۱ رابطه از استفاده با هاپیکربندی همه برای سطحی جذب انرژی
  [.۳۷] شد محاسبه

(۱)                       𝐸𝑏𝑖𝑛𝑑 = 𝑬𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍 − (𝑬𝒁𝒏𝑶−𝑮𝑺 + 𝑬𝒈𝒂𝒔)  

 برای شده محاسبه انرژی totalE جذب، انرژی bindE ،رابطه این در
 برای شده محاسبه انرژی GS-ZnOE جذب، از پس پیکربندی
 برای شده محاسبه انرژی gasE و گرافن - اکسیدروی پیکربندی

 .است اکسید دیکربن و متان
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 بحث و نتایج -۳

 (GS-ZnO) گرافن بر کسيداروی جذب -۳-۱

 روی -گرافن ساختار ترینبهینه آوردن دستهب برای بخش این در
 با موازی تقارن محور وضعیت سه در اکسید روی مولکول اکسید،
 بر عمود و اکسیژن گیریسمت با صفحه بر عمود گرافن، صفحه
 صفحه به T و B، H هایموقعیت به روی اتم گیریسمت با صفحه
 فحهص بر عمود حالت پیکربندی ترینبهینه .شد نزدیک گرافن

-هب گرافن صفحه B موقعیت در روی اتم گیری سمت با و رافنگ
 پیکربندی این برای سطحی جذب انرژی (.GS-ZnO)آمد دست

 الکترون -۱۹/0 هاپیکربندی سایر برای و ولت الکترون  -65/0
 شکل در اکسیدروی -گرافن بهینه پیکربندی .شد محاسبه ولت
2A طول شود،می مشاهده که گونههمان .است شده داده نشان 

 کربن -روی پیوند و آنگستروم 6۹/۱ برابر روی -اکسیژن اتم پیوند
 انرژی هایحالت چگالی .شد محاسبه آنگستروم 2۷/2 و ۳2/2 برابر

 در و بهمحاس پیکربندی این برای پیوندی هایاتم هیبریداسیون و
 چگالی در محسوس تغییرات .است شده داده نشان 2B شکل
 حکایت ،اکسید روی جذب از پس خالص گرافن انرژی هایحالت

 زا آمده دستبه نتایج .دارد گرافن بر اکسیدروی مناسب جذب از
 یزن اکسیدروی جذب از پس و پیش گرافن در بار جمعیت تغییر

 انجام محاسبات اساسبر .دارند گرافن صفحه به بار انتقال از حکایت
 06/0 معادل باری لصخا گرافن بر اکسیدروی جذب با شده

 .شودمی منتقل گرافن به اکسیدروی از الکترون

 (GS-/ZnO4CHگرافن )-جذب متان بر اکسيدروی -۳-۲

 اب پژوهش، این در شد. بررسی خالص گرافن بر متان جذب ابتدا
 هایپیکربندی برای جذب انرژی ،GGA-DFT روش از استفاده

Btype(aB)-GS/4CH، Ttype(aT)-GS/4CH و -GS/4CH

Htype(aH) برای و ولت الکترون -0۱۳/0 با برابر و یکسان 
 Ttype(bT)-GS/4CH و Htype(bH)-GS/4CH هایپیکربندی

 هایپیکربندی برای و ولت الکترون -0۱6/0 یکسان مقدار
Btype(bB)-GS/4CH ولت الکترون -0۱۷/0 یکسان مقادیر نیز 

 تقارن مرکز عمودی فاصله و جذب های انرژی این شد. محاسبه
 است. شده داده نشان ۱ جدول در گرافن صفحه از متان

 
( چگالی حالت های الکترونی B.   )ZnO-GS( بهینه ترین ساختار A) :2شکل 

 )قرمز( ZnO-GS)مشکی( و ساختار  GSبرای 

 از متان تقارن مرکز عمودی فاصله پیکربندی ترینبهینه برای
 با نتایج این شد. محاسبه آنگستروم 02/4 برابر گرافن صفحه
 از هاستفاد با خالص گرافن بر متان جذب برای شده انجام بررسی
 داده نشان که آنجایی از .است کامل توافق در GGA-DFT روش
 با جذب ژیانر برای ،محاسباتی تفاوتم هایروش نتایج ،شده

  محاسبات ضعیف هایجذب برای و است متفاوت یکدیگر
 از فادهاست با نتایج دارد، تجربی نتایج با خوبی توافق والسدروان

 متان جذب انرژی اساس این بر شد. محاسبه نیز DF-vdW روش
 ولت الکترون -۱5/0 مقدار حالت ترینبهینه برای خالص گرافن بر
 محاسبه آنگستروم 28/۳ گرافن صفحه از متان عمودی فاصله و

 و تریلفلدر  [.24] دارد تطابق شده گزارش نتایج با نیز این که شد
 زا استفاده با را خالص گرافن بر متان جذب انرژی [24] شهمکاران

 حالت دو برای ولت الکترون -۱6/0 و -DF-vdW  ۱4/0 روش
 از مدهآ دستبه نتایج ،پژوهش این در همچنین اند.کرده گزارش

 است شده گزارش ولت الکترون -۱4/0 تا -۱2/0 تجربی محاسبات
 جذب برای دارد. خوبی تطابق مقاله این در ما محاسبات نتایج با که

 -2۷/0 تا -۱۹/0 گستره در جذب انرژی نیز خالص گرافن بر متان
  [.24] است شده گزارش نیز ولت الکترون
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مولکول از صفحه گرافن ی : نتایج انرژی جذب و فاصله عمود۱جدول
بر  انرژی جذب سطحی GS-ZnO( .bEو GSبر  متان تفاوتهای مپیکربندی

حسب بر عمودی مرکز مولکول از صفحه گرافن فاصله dحسب الکترون ولت؛ 
 حسب آنگستروم(.بر عمودی مرکز مولکول از صفحه گرافن فاصله hآنگستروم؛ 

 

 با تحال ترینبهینه برای ،اکسیدروی -گرافن از متان جذب انرژی
 ولت الکترون -056/0 برابر GGA-DFT روش از استفاده
 بر جذب با مقایسه در را درصدی ۳00 افزایش که شد محاسبه

 این در O-H پیوندی فاصله ،همچنین دهد.می نشان خالص گرافن
 به متان شدن نزدیک با شد. محاسبه آنگستروم 4۷/2 ساختار

 و آنگستروم ۳0/2 کربن -روی وندپی طول گرافن -اکسیدروی
 ،ادامه در شد. محاسبه آنگستروم ۷6/۱ روی -اکسیژن پیوند طول

  یزن اکسیدروی -گرافن بر متان جذب انرژی اینکه به توجه با
 روش از استفاده با جذب انرژی بررسی به است، ضعیف نسبتبه

DF-vdW اکسیدروی -گرافن از متان جذب انرژی شد. پرداخته،  
 ولت الکترون -25/0 برابر واندروالس کنشبرهم از استفاده با

 الصخ گرافن بر متان جذب با مقایسه در نتایج این شد. محاسبه
 تیجهن توانمی اساس این بر است. یافته افزایش درصد 65 حدود نیز

 جذب رایب بیشتری قدرت اکسیدروی -گرافن نانوساختار که گرفت
 دهد.می نشان خود از خالص گرافن با مقایسه در متان

 مورد یزن ساختارها ترینبهینه برای انرژی هایحالت چگالی تغییرات
 رایب انرژی هایحالت چگالی تغییرات نمودار گرفت. قرار بررسی
 رد متان جذب از پس و پیش اکسیدروی -گرافن و خالص گرافن
 با که است این دهندهنشان نتایج است. شده داده نشان 3B شکل

 ایهحالت چگالی ،اکسیدروی -گرافن به متان گاز شدن نزدیک
 اننش خود از محسوسی تغییر خالص گرافن با مقایسه در انرژی

 رب متان جذب از پس بار انتقال یندافر محاسبات نتایج دهد.می
  -گرافن از الکترون 0۱۳/0 معادل باری اکسیدروی -گرافن
 این .تاس کمی بسیار مقدار که شودمی منتقل متان به اکسیدروی

 نایمب بر اولیه سنجش سازوکار که است این دهنده نشان موضوع
 تغییر هب منجر که نیست گرافن و شده جذب هایگاز بین بار انتقال

  این بلکه ،[44و4۳] شود می نانوساختار الکتریکی هدایت در
 ملع حسگر فعال ماده عنوانبه نانوساختار در که است اکسیدروی
 قویتت به منجر گرافن .کند می ایجاد را الکتریکی جریان و کرده

 ازگ جذب از پس اکسیدروی  در شده ایجاد جریان انتقال یندافر
 الکترونی چگالی از آمده دستبه نتایج با نتایج این شود.می

 اوربیتالهای همپوشانی دارد. خوانیهم کامل طوربه ساختارها
 و یشپ اکسیدروی -گرافن ساختار رایب پیوندی هایاتم الکترونی

 اساسبر است. شده داده نشان 3C شکل در نیز متان جذب از پس
 هیدروژن( و )کربن متان، هایاتم هایاوربیتال محاسبات، این

 دهد.یم نشان خود از اکسیژن اتم و روی اتم اوربیتال با همپوشانی
 دهایینافر انرژی، هایحالت چگالی تغییرات از آمده دستبه نتایج
 یتواقع این بر همگی اتمی هایاوربیتال همپوشانی و بار انتقال
 ینا توانایی خالص گرافن بر اکسیدروی جذب با که دارند تاکید

 نتایج ت.اسیافته قبولی قابل افزایش متان شناسایی برای ساختار
 الصخ گرافن با مقایسه در اکسیدروی -گرافن جذب انرژی افزایش

  کند.می تایید متان جذب از سپ را

 گرافن -اکسيدروی بر اکسيد دیکربن جذب -۳-۳

(GS-/ZnO2OC) 

 و صخال گرافن بر اکسید دیکربن جذب بررسی به بخش این در
 برای نممک پیکربندی شش است. شده پرداخته اکسیدروی -گرافن
 لشک در که شد بررسی خالص گرافن بر اکسید دیکربن جذب

1B (cB، cH، cT، dB، dH و dT) انرژی است. شده داده نشان 
 یکربندیپ ترین بهینه برای خالص گرافن بر اکسید دیکربن جذب

 نشان 2 جدول در که همانگونه GGA-DFT روش از استفاده با
 این است. شده محاسبه ولت الکترون -02۱/0 است، شده داده

 کندیم گزارش اکسید دیکربن برای ضعیفی فیزیکی جذب نتایج
 این اییشناس برای خالص گرافن کم بسیار قابلیت دهنده نشان که
  جذب از پس گرافن -اکسیدروی برای پیوند طول است. گاز

 برای و آنگستروم 28/2 کربن -روی اتم برای اکسید دیکربن
 شد. محاسبه آنگستروم 66/۱ روی -ژناکسی



   

 65  تابستان ۱۳۹8| شماره دوم| سال ششم  

 

 
 GS-.ZnO  (B) بر 4CH جذب از آمده دستبه بهینه ساختار (A) .۳ شکل
 GS4CH/ ،(سبز) GS-ZnO ،(مشکی) GS برای الکترونی های حالت چگالی

 هایاتم های اوربیتال همپوشانی (C)  (.قرمز) GS-/ZnO4CH ،(صورتی)
ZnO- ساختار در (قرمز)روی و (آبی)اکسیژن ،(سبز)هیدروژن ،(مشکی)کربن

GS 4 جذب از پسCH 

  برای DF-vdW روش از استفاده با آمده، دستبه نتایج
 محاسبه ولت الکترون -۱8۳/0 ، جذب انرژی پیکربندی ترینبهینه

 GGA-DFT روش با شده محاسبه مقدار برابر نه از بیش که شد
 هند.دمی نشان را ضعیفی جذب انرژی مقادیر این کماکان اما است
 شدن هیبرید و انرژی هایحالت چگالی تغییرات از نتایج

 نشان 4 شکل در که همانگونه نیز پیوندی هایاتم هایبیتالاور
 رایب خالص گرافن قدرت بودن ضعیف بر تاییدی است شده داده

 است. اکسید دیکربن شناسایی

 

 GS-.ZnO  (B) بر 2CO جذب از آمده دستبه بهینه ساختار (A) .4 شکل

 GS2CO/ ،(سبز) GS-ZnO ،(مشکی) GS برای الکترونی های حالت چگالی
 هایاتم های اوربیتال همپوشانی (C)  (.آبی) GS-/ZnO2CO ،(صورتی)

 در (قرمز)روی و (زرد) 2CO مولکول اکسیژن ،(آبی)اکسیژن ،(مشکی)کربن
 2CO جذب از پس GS-ZnO ساختار

 روی-افنگر نانوساختار تولید و خالص گرافن بر اکسیدروی جذب با
 به یداکس دیکربن شناسایی برای ساختار این جذب قدرت اکسید
DFT- روش از استفاده با محاسبات نتایج یابد.می افزایش شدت

GGA و DF-vdW بر اکسید دیکربن سطحی جذب انرژی 
 الکترون -۱20/۱ و -۹۱۳/0 برابر ترتیب به را اکسیدروی -گرافن

 یشب خالص افنگر با مقایسه در مقادیر این که که داد نشان ولت
 برای برابر پنج از بیش و GGA-DFT روش برای برابر شش از

 حاصل بهینه ساختار است. یافته افزایش DF-vdWروش
GS-/ZnO2CO 4 شکل در شده تشکیل پیوندهای طول وA 

 -اکسیدروی بر اکسید دیکربن جذب برای است. شده داده نشان
 پیوند طول و آنگستروم 26/2 کربن -روی پیوند طول گرافن،

 این دهنده نشان نتایج شد. محاسبه آنگستروم 6۹/۱ روی -اکسیژن
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 واناییت افزایش به منجر خالص گرافن بر اکسیدروی جذب که است
GS-ZnO 2 شناسایی برایCO است. شده   

: نتایج انرژی جذب و فاصله عمودی مولکول از صفحه گرافن پیکربندی 2جدول
 GS-ZnOو  GSبر  2CO تفاوتهای م

 
 دینکرب جذب از پس انرژی، هایحالت چگالی بیشتر بررسی برای

 شکل در آن نمودار و محاسبه اکسیدروی -گرافن ساختار بر اکسید
4B سپ سامانه انرژی هایحالت چگالی در تغییر است. شده رسم 

 -نگراف بر گاز این قوی جذب از حکایت ،اکسید دیکربن جذب از
 ایهاتم الکترونی اوربیتالهای خوب همپوشانی دارد. اکسیدروی

 نسبتبه جذب نیز است شده داده نمایش 4C شکل در که پیوندی
  شانن را اکسیدروی -گرافن نانوساختار بر اکسیددیکربن قوی
 بر اکسیددیکربن جذب از پس بار جمعیت ،همچنین دهد.می

 جذب اب که داد اننش نتایج و شد محاسبه نیز اکسید روی -گرافن
 الکترون 0۱۹/0 معادل باری اکسیدروی -گرافن بر اکسیددیکربن

 همانند هم بخش این در .است شده منتقل 2CO به GS-ZnO از
 و بوده ناچیز بار انتقال مقدار ،شد گزارش ها جذب سایر در آنچه

 بر اثیرت ،ساختار در اکسیدروی نقش فقط اینکه بر مجدد تاییدی
 فعال ادهم عنوانبه نانوساختار در اکسیدروی بلکه نیست بار انتقال
 جذب و گرفتن قرار تفاوتم مواد معرض در با و کرده عمل حسگر
 وانعنبه گرافن شود.می ایجاد آن در الکتریکی جریان آنها، کردن

 را یداکس در شده ایجاد جریان انتقال ندایفر این نیز زیرلایه یک
 تریکیالک هدایت افزایش انتظار ترتیب این به و کند می تتقوی

 یافته قالانت کم بار البته داریم. خالص گرافن با مقایسه در را ساختار
  و اکسید دی کربن بین بار گذاری اشتراک که دهدمی نشان
 بار مراهه به بار انتقال یندافر و است شده انجام اکسیدروی -گرافن
 یچگال در تغییرات و جذب انرژی نتایج اکسیدروی در شده ایجاد

 ند.کمی تایید را اکسیددیکربن جذب از پس ساختار الکترونی

 

 اتاق دمای در الكتریكی رسانندگی -۳-4

 وحسگرنان الکتریکی رسانندگی تغییر بررسی به بخش، این در
 در داکسیدیکربن و متان جذب از پس و پیش اکسیدروی -گرافن
 یالکتریک رسانندگی تغییرات نمودار است. شده پرداخته اتاق دمای

 کسیدادیکربن و متان جذب از پس اکسیدروی -گرافن نانوساختار
 نسبت نمودارها است. شده رسم 5 شکل در آن نتایج و شد محاسبه

 ذبج از پس که دهدمی نشان نتایج اند. شده رسم فرمی سطح به
 متان ذبج با و یافته کاهش رسانندگی الصخ گرافن بر اکسیدروی

 ژگیوی این یابد.می افزایش رسانندگی ،آن بر اکسیددیکربن و
 قابل کمیت یک در تغییر بر مبتنی الکتریکی( رسانندگی )تغییر
 ادیع شرایط در ویژگیخ این بروز که است سامانه در گیریاندازه

 است. شده انجام اتاق دمای در و

 
 GS-ZnO ،(مشکی) GS برای اتاق دمای در الکتریکی رسانندگی :5 شکل

 (.قرمز) GS-/ZnO 4CH ،(آبی) GS-/ZnO 2CO ،(سبز)

  -گرافن نانوساختار که دهدمی نشان محاسبات این نتایج
 اییشناس برای خوبی نسبتبه توانایی اتاق دمای در اکسیدروی

4CH 2 وCO ه،اینک دیگر بیان قابل نکته دهد.می نشان خود از 
 اننش خود از مطلوب العملعکس اتاق دمای در حسگرها از بسیاری

 میک توانایی یا موجود حسگرهاینانو ترتیب این به و دهندنمی
 رهایینانوحسگ اینکه یا و دهندمی نشان خود از گاز شناسایی برای

 در گیریاندازه قابل تغییر ،بنابراین بود. خواهند بالا هزینه با
 به توانمی را فرمی سطح در و اتاق دمای در امانهس گیرسانند
  کرد. بیان نانوساختار مهم هایشاخصه از یکی عنوان
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  گيرینتيجه -4

  چگالی الکترونی، ساختارهای جذب، سازوکار ،مقاله این در
 هایپیکربندی برای بار انتقال یندهایافر و انرژی هایحالت

 گرافن بر متان و اکسیددیکربن جذب از آمده دستبه متفاوت
  الیچگ تابعی نظریه از استفاده با اکسیدروی -گرافن و خالص
 واناییت اکسیدروی -گرافن نانوساختار داد نشان نتایج شد. بررسی
 یکدیگر از 2CO و 4CH گازهای جداسازی و شناسایی برای بالایی
 نانوساختار به متان گاز شدن نزدیک برای جذب انرژی دارد.

 -056/0 مقدار GGA-DFT تقریب با اکسیدروی -رافنگ
 ولت الکترون -25/0 برابر DF-vdW تقریب با و ولت الکترون
 زا استفاده با اکسیددیکربن جذب انرژی همچنین شد. محاسبه
 تقریب با و ولت الکترون -۹۱۳/0 مقدار GGA-DFT تقریب

DF-vdW اساساین بر یابد.می افزایش ولت الکترون -۱2/۱ برابر  
  جذب و درصد 50 از بیش اکسیدروی -گرافن بر تانم جذب
 خالص گرافن با مقایسه در درصد 500 از بیش اکسید دیکربن

 یداکسروی -گرافن جذب قدرت افزایش این است. یافته افزایش
 نتایح با 2CO و 4CH گازهای برای خالص گرافن با مقایسه در
 هایاوربیتال انرژی، هایحالت چگالی تغییرات از آمده دستبه

 ،همچنین د.ش تایید نیز بار انتقال یندهایافر و پیوند طول الکترونی،
 جذب زا پس سامانه الکتریکی رسانندگی محاسبات این اساس بر

 هد.دمی نشان را ایتوجه قابل تغییر متان و اکسیددیکربن
 اختارنانوس جذب قدرت اینکه به توجه با داد نشان نتایج ،همچنین

 از بیشتر بسیار اکسیددیکربن شناسایی برای اکسیدروی -گرافن
 یداکسدیکربن جداسازی برای ساختار این از توانمی است، متان

   اکسید روی نانوبلورهای اینکه به توجه با برد. بهره متان از
 هایپژوهش شودمی پیشنهاد ،بپوشاند را گرافن طرف دو توانندمی

 بزرگ وحسط با اکسیدروی -گرافن -اکسیدروی نانوساختار بر آینده
  واندتمی ترکیب این که شود متمرکز پراکنده بسیار نانوذرات و

 .آید شمارهب نانو فناوری در توسعه برای مناسب ایماده
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Abstract: In this paper, the identification of methane (CH4) and carbon dioxide (CO2) and their separation from each 

other were studied using zinc oxide decorated on graphene sheets (ZnO-GS) nanostructure. In this set of calculations, 

adsorption mechanism, electron structures, density of energy states, charge transfer processes, and system electrical 

conductance were studied at room temperature for different configurations resulting from the adsorption of CH4 and 

CO2 on the ZnO-GS nanostructure. All calculations were done based on density functional theory (DFT) using DFT-

GGA and vdW-DF methods. The results indicated that the ZnO-GS nanostructure is useful in the identification and 

separation of CH4 and CO2 from each other. It can be used as a nanosensor for the identification of these gases. Further, 

the electrical conductance of ZnO-GS nanosensor at room temperature before and after the adsorption of CH4 and 

CO2 was investigated. The results revealed that at room temperature, the sensor’s electrical conductance increases 

following the adsorption of these gases, which can be used as an index for CH4 and CO2 identification. Another result 

obtained from the calculations is the significant difference between the adsorption energy of CH4 and CO2 gases on 

the ZnO-GS nanostructure, having the potential to change this nanosensor into a suitable option for the separation of 

methane and carbon dioxide from each other. The results obtained from this study are in congruence with the results 

of experimental and theoretical studies in literature. 
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