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  مقدمه -1

 و ها لایه تک مانند ]2[ بعدي دو مواد دیگر و ]1[ گرافن ظهور
 نیترید ،]3[ واسطه فلزات دوتایی هاي کالکوژن هاي لایه چندین

 محققین از بسیاري توجه ،]5[ سولفید دي مولیبدن ،]4[ بور
 و خاص خواص از ناشی که است کرده جلب خود به را امروزي

 و گرافن در انرژي گاف فقدان مواد، این .باشد می آنها جالب
 ].6[ کنند می جبران را مواد دیگر در کم نسبی موبیلیتی همچنین

 کنار واندروالسی ضعیف نیروي از استفاده با مواد این هاي لایه
 هاي روش با را آنها بتوان شود می باعث که اند گرفته قرار هم

 علاوه ].7[ نمود تولید نمودن ورقه ورقه چون دسترسی در و ساده
 قطعات هاي زمینه در کاربرد پتانسیل دوبعدي مواد این، بر

 گازي حسگرهاي ،]9[ نوري الکترونیک ادوات ،]8[ الکترونیکی
 به تبدیل را آنها که دارند را ]11[ انرژي ازهايس ذخیره و ]10[

  ].12[ است کرده بفرد منحصر و ویژه مواد
 با تازگی به شود، می محسوب سیاه فسفر لایه تک که فسفرین،
 مطالعه آن روي بر زیادي هاي گروه و است شده تولید موفقیت

 دارد خورده چین ضلعی شش ساختار ماده این ].13[ کنند می
 پیوند همسایه فسفر اتم 3 با مستقیما فسفر اتم هر بطوریکه

 نوع از انرژي شکاف داراي فسفرین کند. می برقرار کوالانسی
 همچنین و باشد می ولت الکترون 0,91 حدود در مستقیم

 بر مربع متر سانتی 286 به آن هاي حفره میدانی -اثر موبیلیتی
 از اي لعادها فوق خواص فسفرین بعلاوه ].14[ رسد می ثانیه ولت
 بیک سی ضریب روشن/خاموش، نرخ نوري، پاسخ نظر

 و ،S2H، 3CO ،NH گاز هايمولکول جذب ،چگالی تابع نظریه بر یمبتن محاسبات از استفاده با پژوهش، این در :چکیده
NO توسط گازها حس ممکانیز و گازها از یک هر جذب يبهینه يهامکان گیرد.می قرار مطالعه مورد نیفسفر روي بر 
 تغییر نیز لایه تممقاو ،بیفتد اتفاق فسفرین و مولکول بین بیشتري بار انتقال هرچه شود. یم شناسایی بعدي دو يلایه

 نتایج آورد. بدست را آنها غلظت و داد تشخیص را گازها توان می مقاومت تغییرات يمحاسبه با الذ و کند یم بیشتري
 بمنظور .دارد NO گاز مولکول بخصوص و N اتم بر مبتنی گازهاي به را حساسیت بیشترین نیفسفر که دهند می نشان
 جذب يبهینه هايمکان شد. پرداخته آن حسگري عملکرد در کرنش نقش يمطالعه به ،فسفرین حسگر عملکرد بهبود

 شناسایی کرنش اعمال ثرا در گازها جذب انرژي تغییرات مکانیزم و آمد بدست مختلف هايکرنش در گازها از یک هر
 در بخشد. می بهبود را گازها تفکیک قابلیت لایه،تک به کرنش اعمال که دندهمی نشان کرنش اعمال تاثیر یجنتا .شد

 توانایی و است قبول قابل کرنش تحت همچنین و کرنش بدون نیفسفر يگاز حسگر ردعملک که گفت توان می نهایت
 .ددار گازها تفکیک در ايبالقوه

 .کرنش بار، انتقال ،يگاز حسگر ن،یفسفر ،يدوبعد مواد :کلیدي واژگان 
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)Seebeck( ماده یک به تبدیل را آن که دارد نامتقارن رسانایی و 
 شده باعث ماده این مفید هاي ویژگی ].15[ است کرده جذاب
 ،]18[ دیودها ،]17[ مدولاتورها ،]16[ ترانزیستورها در آن از است

 .شود استفاده ]20[ نوري هاي هدهند تشخیص و ]19[ ها باتري
 همچنین و الاب حجم به طحس نسبت لتع هب عديب ود مواد

 می حساب به ساسح گازي سگرهايح آنها، بعادا اتیذ خواص
 را وادم این هاي یژگیو ها، ولکولم یمیاییش ذبج ].12[ آیند

 و گرافن گازي حسگر واصخ ].22[ کند یم تغییر خوش دست
 وردم ]24[ ظرين و ]32[ تجربی ورتص به سولفاید دي مولیبدن
 بار نتقالا است. مدهآ دستب طلوبیم نتایج و رفتهگ رارق بررسی

 یم تغییر را یهلا مقاومت یزبان،م ماده و ازگ ايه ولکولم بین
 به است مکنم خود خواص رب بنا ازگ ايه ولکولم راکهچ دهد

 ویژگی ].25[ کنند عمل یرندهگ الکترون ای دهنده رونالکت صورت
 نانوذرات کردن اضافه اب اغلب وبعديد مواد ازيگ سگرح هاي
 ]28[ کرنش و ]27[ ديعمو الکتریکی یدانم اعمال ]،26[ فلزي
 وبیلیتیم بیلق زا بعدي دو مواد خواص ،کرنش یابند. می بهبود
 یم که بخشد می هبودب را کترونیکیال نرژيا شکاف و اه حامل
 لایه و گاز ايه کولمول ینب ارب انتقال تسهیل زا ناشی تواند

 .باشد میزبان
 گاز ايه مولکول جذب ولیها اصول سباتمحا ژوهش،پ ینا در

 سفرینف یهلا وير بر NO و ،S2H، 3NH، CO مانند مختلف
 و اه روش شامل ازيس شبیه زئیاتج بتداا ود.ش یم گزارش

 مکان ها، هتج ها روش این اب و ودش می ادهد وضیحت پارامترها
 محاسبه ازهاگ از کی ره رايب ذبج ايه انرژي و جذب هاي
 و ساختاري خواص )1( بخش ود رد تایجن پسس ردد.گ می

 می قرار بررسی و بحث وردم کانیکیم واصخ )2( و الکترونیکی
 گردد. می بندي معج مباحث یزن پایانی خشب در گیرند.

 محاسبات روش -2

 پایه بر اولیه اصول محاسبات از استفاده با شده گزارش محاسبات
 ].29[ است شده انجام VASP کد و )DFT( چگالی تابع تئوري
 و PBE روش از تعاملی همبستگی واکنش گرفتن نظر در براي

 شبه از است. شده استفاده )GGA( یافته تعمیم گرادیان تقریب
 شده بینی پیش افزایشی موج روش با شده ساخته هاي پتانسل

)PAW( باند هاي الکترون و هسته تعامل گرفتن نظر در براي 

 در فاصله انگستروم 16 ها لایه بین است. شده برده بهره ظرفیت
 مجاور هاي لایه بین اندرکنش از تا است شده گرفته نظر

 وارد نیروي که اند شده جابجا تاجایی ها اتم همه گردد. جلوگیري
 وارد تنش و شود گسترومان بر ولت الکترون 1 از کمتر اتم هر بر

 گردد. بار کیلو 1 از کمتر مختلف هاي جهت در اتم هر به شده
 بندي مش از محاسبات در مناسب دقت به دستیابی براي

 براي و است شده استفاده بریلوئن اول ناحیه براي 10×8×1
 همه براي است. شده گرفته نظر در 3×3 ابرسلول حقیقی فضاي

 براي است. شده استفاده ولت لکترونا 450 قطع انرژي محاسبات
 در نیز واندروالسی نیروي ،لایه و گاز هاي مولکول اکنشو اعمال

 کد زیرمجموعه از 2D-DFT روش با که است شده گرفته نظر
VASP در نیز مغناطیسی قطبیدگی ].30[ شود می تعیین 

 شود. می گرفته نظر در NO پارامغناطیس گاز جذب محاسبات

 بحث و نتایج -3

 بر NO و S2H، 3RCO ،NH گاز هايمولکول جذب بخش این در
 انرژي و هینهب جذب ايه مکان حاسبهم اب سفرینف طحس روي
 می نشان نتایج یرد.گ می قرار حلیلت و هتجزی وردم یوندپ هاي
 هب که است قبول قابل نسبتا سفرینف روي جذب هک دهند

 حسگر واصخ هبودب رايب دامها در شود. می پرداخته آن جزئیات
 قرار مطالعه وردم گازي حسگر ملکردع روي رب رنشک ثرا گازي،

   گیرد. می

 الکترونیکی و ساختاري خواص -3-1

 نگسـتروما 9.896 شبکه يهابردار با نیفسفر يبرا 3×3 ابرسلول
 1 شـکل در کـه تاسـ شـده رفتـهگ نظر رد نگسترما 3,8771 در

 يهـا هـتج بیـترت بـه y و x يها جهت ست.ا شده داده نشان
 سـطح کینزد رد مولکول ره شوند. یم دهینام ریآرمچ و گزاگیز

 سـتبد آن يبرا يانرژ داقلح تا شود یم جابجا نقدرآ و داده قرار
 يگازهـا يابـر دهیرسـ يانرژ حداقل به يهاساختار 1 شکل .دیآ

 در اتم نیتر ینییپا مرکز ي فاصله دهد. یم ننشا را مطالعه مورد
 یمـ فیـعرت جذب فاصله نعنوا به نیفسفر طحس تا گاز مولکول

 شود: می محاسبه 1 معادله اب جذب انرژي گردد.

)1(          𝐸𝐸adsorption = 𝐸𝐸total − 𝐸𝐸phosphorene − 𝐸𝐸gas                                            
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 فسـفرین، و گـاز مولکول سیستم نهایی انرژي 𝐸𝐸total آن در که
𝐸𝐸phosphorene و 𝐸𝐸gas ــه ــب ب ــرژي ترتی ــاي ان ــفرین ه  و فس

 قوي زمانی مولکول جذب باشد. می مجزا صورت به گاز مولکول
 آن انـدازه دیگـر عبـارت بـه یا کوچکتر جذب انرژي که است تر

 مـورد هـاي مولکـول از یـک هر براي نهایی انرژي باشد. بزرگتر
 2 شـکل در فسـفرین سـطح و گاز مولکول میان فاصله و مطالعه
 NO گـاز مولکـول کـه شود می مشاهده است. شده داده نمایش

 واحـد) سلول بر ولت الکترون 0,27( جذب انرژي اندازه بزرگترین
 کـه حـالی در دارد، را انگسـتروم) 2,3( جـذب فاصـله کمترین و

 ولت الکترون 0,11( بذج انرژي اندازه کمترین CO گاز مولکول
 دارا را انگسـتروم) 2,93( جذب فاصله بزرگترین و واحد) سلول بر

 NO( نیتروژن بر مبتنی گاز هاي مولکول کلی، طور به باشد. می

 گـاز هاي مولکول به نسبت بیشتري جذب انرژي اندازه )3NH و
CO و S2H بیشـتري حساسیت فسفرین دهد می نشان که دارند 

 هـم نکتـه این دارد. نیتروژن بر مبتنی سمی گاز هاي مولکول به
 اخـتلال از آمـده بدسـت جـذب هـاي ژيانـر که است ذکر قابل

 در و اسـت بیشـتر ولت) الکترون میلی 25( اتاق دماي در حرارتی
 کرد. استفاده نیز اتاق دماي در حسگر این از توان می نتیجه

 دارد. مـواد قاومتم تغییر و ذبج انرژي رد همیم قشن ارب انتقال
 شود: می تعریف 2 معادله اب بار انتقال

)2( Δ𝜌𝜌 = 𝜌𝜌total(𝑟𝑟) − 𝜌𝜌phosphorene(𝑟𝑟) − 𝜌𝜌gas(𝑟𝑟)      
 فسـفرین، و گـاز مولکول سیستم بار توزیع 𝜌𝜌total(𝑟𝑟) آن در که

𝜌𝜌phosphorene(𝑟𝑟) و فسـفرین بـار توزیع 𝜌𝜌gas(𝑟𝑟) بـار توزیـع 
 )Bader( بادر تحلیل و تجزیه از استفاده با باشد. می گاز مولکول

 توان می را گاز مولکول توسط فسفرین به بار انتقال میزان ]،32[
 مولکـول بـراي بار انتقال میزان 1 جدول و 2 شکل کرد. محاسبه

 2 شکل نتایج مقایسه با دهند. می نشان را مطالعه مورد گاز هاي
 بار انتقال میزان و جذب فاصله جذب، انرژي بین رابطه ،3 شکل و

 بـر مبتنی گاز هاي مولکول که دید توان می است. مشاهده قابل

 قـوي هک NO مولکول براي دارند. را بار انتقال بیشترین نیتروژن
 و گـاز مولکـول بـین الکتـرون 0,22 دارد، را جـذب انرژي ترین

 این 3NH گاز مولکول براي که حالی در شود. می منتقل فسفرین
 میزان حال این با است، NO گاز مولکول از کمتر بار انتقال میزان
 باشد. می بیشتر CO و S2H موردهاي به نسبت آن بار انتقال

 
 

 جدول 1: میزان انتقال بار بین ملکول هاي جذب شده و فسفرین.

 .نیفسفر يرو بر NO (د) CO (ج) 3NH (ب) S2H (الف) شده جذب يها مولکول داریپا يها مکان :1 شکل

 ، S2Hگاز هاي مولکول جذب فاصله (ب) جذب، انرژي (الف) :2 شکل
3NH،  CO و NO فسفرین روي بر. 



   

 298  زمستان 1397| شماره چهارم | سال پنجم  
 

 فسفرین الکترونی خواص روي بر شده جذب گاز هاي مولکول اثر
 )DOS( هـاي حالت چگالی 4 شکل گرفت. قرار مطالعه مورد نیز

 و S2H، 3NH، CO شده جذب هاي مولکول و فسفرین سیستم
NO ولت الکترون 0,91 فسفرین انرژي شکاف دهد. می نشان را 

 مطابقـت چگالی تابع تئوري گذشته نتایج با که است آمده بدست
 تعمـیم گرادیـان تقریب محاسبات که است واضح این ].14[ دارد
 و اسـت تر دقیق )LDA( محلی چگالی تقریب محاسبات از یافته

 در بنـابراین زند. می تقریب بهتر را هادي نیمه مواد انرژي شکاف
 خـواص محاسـبه بـراي یافته تعمیم گرادیان تقریب پژوهش این

 شود می مشاهده 4 شکل در است. شده استفاده ترابرد و الکترونی
 در نـاچیزي اثـر CO و S2H، 3NH گـاز هاي مولکول جذب که

 کم جذب انرژي با که دارند ها حالت چگالی فرمی سطح نزدیکی
 سـطح نزدیک هاي الکترون اینکه به توجه با دارد. تطابق نیز آنها

 هاي مولکول این جذب بنابراین دارند، ترابرد در زیادي تاثیر فرمی
 در کـه حـالی در ندارنـد، فسفرین ترابرد خواص در مهمی اثر گاز

 گـاز مولکـول اسـت. متفاوت قضیه NO گاز مولکول جذب مورد
 با که شود می فسفرین آلایندگی افزایش باعث NO پارامغناطیس

 -اسـپین آلاینـده هاي حالت است. سازگار آن بالاي جذب انرژي
 که دنشو می ظاهر ها حالت چگالی فرمی سطح زدیکن در قطبی
 از سـطح ایـن حقیقـت، در است. NO گاز مولکول جذب از ناشی

 دهد می کاهش را الکترونی انرژي شکاف فرمی سطح در آلاینده
 بخشد. می تسهیل را گاز مولکول و فسفرین میان ترابرد و

   مکانیکی خواص -2-3

 يدهیابعاد ساختار در جهت عکس اعمال کرنش به پد رییتغ
پواسون معروف است و به نسبت کرنش معکوس به کرنش 

پاسخ  5]. در شکل 33[ ندیگویپواسون م بیضر ،یاعمال يمحور
نشان داده شده  ریو آرمچ گزاگیز ياعمال کرنش در جهت ها

به  ریو آرمچ گزاگیز يجهت ها يپواسون برا بیاست. ضر

 نیپواسون ب بیبدست آمده است. تفاوت ضر 0,2و  0,8 بیترت
 ينشان دهنده رفتار ناهمسانگرد ریو آرمچ گزاگیز يجهت ها

 است. نیفسفر

 مجزا گاز هاي مولکول و چین) (خط نهایی هاي حالت چگالی :4 شکل
 .NO (د) و CO (ج) 3NH (ب) S2H (الف) کامل): (خط

 .NO (د) CO (ج) 3NH (ب) S2H (الف) شده جذب هاي مولکول و فسفرین بین بار انتقال شماتیک :3 شکل
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شکاف انرژي بدست آمده براي فسفرین به علت طبیعت تئوري 
ه از روش هاي استفاد تابع چگالی کمتر از مقدار واقعی آن است. با

می توان مقدار دقیق شکاف انرژي را بدست  تابع گرین پیشرفته
آورد اما محاسبات پیچیده می شود و زمان آن به شدت افزایش 

می یابد. از طرفی مطالعات گذشته نشان می دهند در ساختار باند 
-DFTالکترونیکی، روند نتایج روش تابع گرین پیشرفته با روش 

PBE  از آنجا که در این 33است و برابري می کند [یکسان .[
ند بررسی می شود و شکاف پژوهش تاثیر کرنش بر ساختار با

نظر نیست، بنابراین انتظار می رود که با محاسبات انرژي مد
DFT-PBE  نیز بتوان اثر کرنش بر ساختار باند الکترونیکی

زمان  فسفرین را به طور دقیق نشان داد و از پیچیدگی و افزایش
 محاسبات به شدت کاست.

 انرژي نواري ساختار روي بر زیگزاگ جهت در اعمالی کرنش اثر
 بهینه فسفرین حالت است. شده داده نشان خ) تا (الف 6 شکل در

 است شده داده نمایش (ث) 6 شکل در کرنش بدون شده سازي
 جهت در باشد. می مستقیم نوع از انرژي شکاف دهنده نشان که

 صد،در 7 از بیش به فسفرین کششی کرنش اعمال با زیگزاگ
 کرنش از پس دوباره و شود می مستقیم غیر نوع از انرژي شکاف

 اعمال با گردد. می باز مستقیم نوع از انرژي شکاف به درصد 10
 از انرژي شکاف ،منفی) (درصد درصد 2 از بیش به تراکمی کرنش

 .معکوس جهت در آن پاسخ و طولی کرنش اعمال :5 شکل

 و کششی هاي کرنش دهنده نشان ترتیب به منفی و مثبت هاي درصد )ط تا (د آرمیچر و ث) تا (الف زیگزاگ هاي جهت براي فسفرین الکترونیکی نوار ساختار :6 شکل
 .است تراکمی
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 10 از بیش تراکمی کرنش در دوباره و شود می مستقیم غیر نوع
 حالت به انرژي شکاف زیگزاگ جهت در ،منفی) (درصد درصد

 گردد. می باز قبل

 روي بر آرمچیر تجه در عمالیا کرنش ثرا )ط ات (د 6 شکل
 شود می مشاهده دهد. یم نمایش ار فسفرین نرژيا وارن ساختار

 نوع از ار انرژي افشک و،د ره ،تراکمی و کششی کرنش که
 کرنش فزایشا با کنند. می تبدیل یممستق غیر وعن به مستقیم
 به تراکمی کرنش فزایشا همچنین و رصدد 5 زا بیش به کششی

 هب مستقیم وعن زا نرژيا کافش ،)منفی (درصد درصد 8 از بیش
 رد غالب انرژي دره مچنینه و رددگ می بدلم ستقیمم یرغ نوع

 نماید. می تغییر نیز فسفرین

 دو در الیاعم هاي کرنش حسب بر را انرژي نوار شکاف 7 شکل
 شکل در که طور همان دهد. می نشان آرمچیر و زیگزاگ جهت

 کرنش در انرژي شکاف ماکزیمم شود می مشاهده (الف) 7
 مقدار آن در که دهد می رخ آرمچیر جهت براي درصد 4 کششی
 شکاف که حالی در رسد، می ولت الکترون 1,15 به انرژي شکاف
 الکترون 0,91 رابرب کرنش بدون شده سازي بهینه حالت انرژي
 12 تراکمی کرنش در نیز انرژي شکاف مقدار کمترین است. ولت

 ولت الکترون 0,22 حدود که دهد می رخ منفی) (درصد درصد
 از یک هیچ در شود می مشاهده که طور همان است. آمده بدست
 می را (الف) 7 شکل شود. نمی بسته انرژي شکاف ها کرنش

 نوع از انرژي شکاف ناحیه 3 در که نمود تقسیم ناحیه 5 به توان
 مستقیم غیر نوع از انرژي شکاف دیگر ناحیه 2 در و مستقیم

 را مختلف هاي کرنش برحسب انرژي شکاف (ب) 7 شکل است.
 کششی، کرنش درصد 5 در دهد. می نشان آرمچیر جهت در

 ولت الکترون 1,16 حدود به و گردد می ماکزیمم انرژي شکاف
 ناحیه دو به (ب) 7 شکل شود می دیده که طور همان رسد. می

 از انرژي شکاف ناحیه یک و مستقیم غیر نوع از انرژي شکاف
  است. شده بندي تقسیم مستقیم نوع

، S2H ،3NHحال پاسخ کرنش در هنگامی که مولکول هاي 
CO  وNO  بر روي فسفرین جذب می شوند، مورد بررسی قرار

در کرنش کششی درصد  8، کرنش حالت صفر درصد 3می گیرد. 
در جهت زیگزاگ با کرنش کششی درصد  12جهت آرمچیر و 

میزان فاصله جذب و انرژي  8یکدیگر مقایسه می شوند. شکل 
جذب را براي حالت هاي کرنشی منتخب نمایش می دهد. همان 

کمترین  NOطور که مشاهده می شود جذب مولکول هاي گاز 
انرژي جذب (بیشترین اندازه انرژي جذب) را دارد که نشان دهنده 

و سطح است. فاصله جذب و انرژي پیوند قوي بین مولکول گاز 
و فسفرین در حالت بدون کرنش به  NOجذب بین مولکول گاز 

الکترون ولت است اما در  -0,42آنگستروم و  2,22ترتیب برابر 
آنگستروم و  2,03درصد زیگزاگ به  12 کششی حالت کرنش

درصد کاهش در  10الکترون ولت می رسد و این به معنی  -0,24
درصد افزایش در اندازه انرژي جذب می باشد.  50فاصله جذب و 

 5درصد در جهت آرمچیر فقط  8 کششی در حالی که کرنش
درصد اندازه انرژي جذب را  14درصد فاصله جذب را کاهش و 

افزایش می بخشد. بنابراین می توان نتیجه گرفت که جذب 
کرنش اثر به کرنش حساسیت دارد در حالی که  NOمولکول گاز 

ذب مولکول هاي گاز دیگر ناچیز است. به عبارت دیگر بر روي ج
بهبود پیدا می کند و NO با اعمال کرنش، جذب مولکول گاز 

حساسیت حسگر ارتقا پیدا می کند. همان طور که مشاهده می 
درصد زیگزاگ، افت شدید انرژي  12 کششی شود در کرنش

جذب رخ می دهد که ناشی از کاهش شکاف انرژي است. شکاف 
 0,2الکترون ولت به حدود  0,91ژي در حالت بدون کرنش از انر

درصد زیگزاگ کاهش می  12 کششی الکترون ولت براي کرنش
یابد که به معناي نزدیک شدن ماده به فلز است. در حقیقت، 

ماده است  بسته شدن شکاف انرژيتوزیع آسان الکترون ناشی از 

 هاي جهت براي کرنش حسب بر الکترونیکی انرژي شکاف تغییرات :7 شکل
 مستقیم غیر و مستقیم معناي به بترتیب in و d آرمچیر. (ب) و زیگزاگ (الف)

 است.
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طح می گذارد. که اثر زیادي بر روي جذب مولکول هاي گاز در س
این نتیجه اثر انتقال بار در تغییرات مقاومت فسفرین را تایید می 
کند و بهترین توجیه براي توضیح مکانیزم عملکرد حسگر است. 
بنابراین می توان نتیجه گرفت که کاهش انرژي جذب ناشی از 
کاهش شکاف نوار انرژي است، در حالی که انتقال بار بین 

رین را افزایش می بخشد و منجر به مولکول گاز و سطح فسف
 افزایش حساسیت سطح به مولکول گاز می شود.

 انتقال تر دقیق مطالعه براي توان می NO گاز مولکول مورد براي
 مولکول جذب نتایج، این اساس بر نمود. استفاده بادر آنالیز از ،بار
 انتقال باعث کرنش بدون شده سازي بهینه حالت در NO گاز

 در که حالی در شود، می گاز مولکول و سطح بین الکترون 0,22
 ترتیب به آرمچیر درصد 8 و زیگزاگ درصد 12 کششی کرنش
 در بیشتر بار انتقال میزان شود. می جابجا الکترون 0,17 و 0,35

 جهت در درصد 12 کششی کرنش تحت NO گاز مولکول
 دیگر هاي حالت به نسبت تر قوي پیوند دهنده نشان زیگزاگ

 زیگزاگ و آرمچیر هاي جهت متقارن غیر رفتار وضوح به است.
 است. فسفرین هاي ویژگی ترین مهم از یکی که شود می دیده

 با گاز مولکول جذب کنترل در توان می ویژگی این از بنابراین
 نمود. استفاده فسفرین هاي جهت غیرمتقارن خواص از استفاده

 اثر در فسفرین حسط روي بر گاز مولکول جذب مکان همچنین
 توان می کرنش اعمال با دیگر، عبارت به یا کند می تغییر کرنش

 داد. قرار سطح از خاصی محل در را گاز مولکول

  گیري نتیجه -4
 حسگري فسفرین، که دهند می نشان اولیه اصول محاسبات نتایج

 مولکول میان در که نمایند می بیان نتایج بالاست. حساسیت با
 بیشترین فسفرین سطح NO و S2H، 3NH، CO گاز هاي

 در دهد. می نشان خود از NO گاز مولکول به را حساسیت
 نهات نه کرنش اعمال که شد مشاهده مکانیکی خواص مطالعات

 نیمه شود می باعث بلکه دهد می تغییر را فسفرین انرژي شکاف
 شکاف حالت به مستقیم نوع از انرژي شکاف حالت از هادي
 حتی موارد برخی در و شود تبدیل نیز مستقیم غیر نوع از انرژي
 روي بر موارد این که نماید می فلز به تبدیل را هادي نیمه

 اعمال نتایج همچنین دارند. موثري اثر فسفرین جذب خواص
 فسفرین به کرنش اعمال با که دهد می نشان فسفرین به کرنش

 شرایط تحت فسفرین و کند می پیدا بهبود گازي حسگر حساسیت
 و دارد NO گاز مولکول جذب براي اي بالقوه پتانسیل ،کرنش
 می پیدا ارتقا کرنش تحت فسفرین در مولکول این جذب ظرفیت

 کند.
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Abstract: Two-dimensional materials have been the focus of research activities over the past decade. 
Their interesting and unique properties render them as excellent candidates for future electronic, 
optoelectronic, sensing, and bio applications. For gas sensing it is essential to maximize the ratio of the 
surface to volume of the sensor, which is the case for two-dimensional materials. This work presents a 
comprehensive study on adsorption properties of H2S, NH3, CO, and NO on phosphorene, by employing first-
principle calculations. The optimized atomic sites, directions and the associated adsorption mechanisms are 
carefully analyzed. Transfer of charge between the gas molecule and the layer modifies the layer’s resistance. 
By evaluating the resistance variation, the concentration of gas molecules can be determined. The results 
indicate that nitrogen-based molecules especially NO, show the highest sensitivity among the studied gases. In 
addition, strain effects on sensor characteristics and adsorption behavior are investigated. The optimal locations 
for the absorption of the gases and the mechanism of absorption energy under various strain conditions are 
analyzed. The results indicate that sensitivity increases with strain and significantly improves the selectivity of 
the sensor. The results show that both strained and unstrained phosphorene are suitable candidates for sensitive 
gas sensing applications. 
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