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Abstract: In this study, the geometric and electronic properties of the In₂ O₃ /NbS₂  heterostructure and its 

potential for NO₂  gas detection and sensing were investigated using density functional theory (DFT) calculations. 

The calculations of adsorption energy, charge transfer, and density of states reveal a significant interaction 

between the heterostructure and the NO₂  molecule. The calculated adsorption energy for the NO₂  molecule in 

its most stable configuration is –0.84 eV. Furthermore, based on Bader charge analysis, the NO₂  molecule gains 

0.325 electrons from the surface, indicating notable interaction between the molecule and the surface. Analysis of 

the projected density of states also confirms strong orbital hybridization between the atoms of the molecule and 

the surface. The considerable changes in the electronic properties of the heterostructure following adsorption 

suggest In₂ O₃ /NbS₂  as a promising candidate for the design of high-sensitivity and high-selectivity NO₂  gas 

sensors. 

Keywords: In2O3/NbS2 heterostructure, Density functional theory, Adsorption energy, Bader charge analysis, 

projected density of states. 
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 رفتار بررسی و NbS3O2In/2 هتروساختار الکترونی خواص طالعهم

 چگالی تابعی نظریه مطالعه آن: روی بر 2NO گاز جذب
 

 

 نوتاش یعقوبی مینا

 زیتبر جان،یآذربا یمدن دیشه دانشگاه ه،یپا علوم دانشکده ک،یزیف گروه ،یمولکول یسازهیشب شگاهیآزما

 

 

 
 آن: یرو بر NO2 گاز جذب رفتار یبررس و In2O3/NbS2 هتروساختار یالکترون خواص مطالعه .نایم نوتاش یعقوبی مقاله: این به استناد نحوه

 ns.2026.2081602.1418 doi: 1405;12(4):e735989. yas.Nanomegh/10.22034 .یچگال یتابع هینظر مطالعه
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 گاز یحسگر و یصتشخ یبرا آن یتوقابل nI2O3/SbN2 تارهتروساخ یالکترون و یهندس هاییژگیو پژوهش، ینا در :چكيده

SO₂ نشان هاحالت یچگال و بار انتقال جذب، یانرژ محاسبات گرفت. قرار مطالعه مورد یچگال یتابع یهنظر محاسبات از استفاده با 
 SO₂ مولکول یبرا شده محاسبه جذب یانرژ .کندیم یجادا SO₂ مولکول با جهیتوقابل کنشبرهم هتروساختار ینا که دهدیم

 SO₂ مولکول بدِر، بار وتحلیلیهتجز محاسبات براساس ینهمچن و باشدیم ولت الکترون 48.4 با برابر خود یکربندیپ یدارترینپا در

 یبررس .باشدیم سطح و مولکول ینب توجهقابل برهمکنش دهندهنشان که کندیم یافتدر سطح از یکیالکتر بار هایکربندیپ تمام در
 خواص در یرمگچش ییراتتغ .کندیم ییدتأ را سطح و مولکول یهااتم ینب هایتالاورب یقو یهمپوشان یزن شده یرتصو یهاحالت یچگال

 SO₂ گاز گرهایحس یطراح یبرا یدبخشام ایینهگز عنوان به را ساختار ینا جذب، از پس nI₂O₂/SbN₂ هتروساختار یالکترون
 .نمایدیم یمعرف الاب یریپذانتخاب و یتحساس با

In₂ هتروساااختار :کليدی واژگان  O₃ /NbS₂، یرتصااو یهاحالت یچگال بدِر، بار وتحلیلیهتجز جذب، یانرژ ی،چگال یتابع یهنظر 

 .شده
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  مقدمه -4

 نواعا افزایش به به منجر امروز، دنیای در صنعتی فعالیتهای سریع توسعه
 حوزه در ویژه به محیطی زیست عرصه در جدی های چالش ایجاد و هاآلاینده
 نظیر هوا هایآلاینده از توجهیقابل مقادیر انتشار است. شده هوا آلودگی

2CO 2 وSO 2 وNO و S2H وNO ...سلامت برای جدی تهدیدی و 
 یکی عنوان به  2NO گاز میان این در رود.می شمار به زیست یطمح و انسان

 های سوخت احتراق از عمدتا که رود می شمار به مخرب های آلاینده از
 گزارشها و شودمی ایجاد صنعتی واحدهای و نیروگاهها درخودروها، فسیلی
 به منجر گاز این از ppm چند حدود در ناچیزی مقادیر که است آن از حاکی

 جو در گاز این وجود همچنین .[1]گرددمی عصبی و ریوی خطرناک ارضعو
 فتوشیمیایی دودمه و اسیدی ایبارانه ایجاد باعث آب بخار با آن واکنش و

 توسعه بنابراین .[2] رودمی شمار به زیست محیط برای تهدیدی که گرددمی
 واه کیفیت بر مستمر نظارت منظور به بالا حساسیت با گازی حسگرهای

 و یاتیح نیاز یک به ها آلاینده این شناسایی و صنعتی هایمحیط در ویژهبه
  .[3] است شده تبدیل فوری

 و ₂SnO، ZnO مانند رسانانیمه فلزی اکسیدهای پایه بر گازی حسگرهای

₃O₂In ورط به بالا، حساسیت و پایین هزینه ساخت، در سهولت دلیل به 
 تغییر حسگرها، این عملکرد اساس .[6-4]اند گرفته قرار توجه مورد گسترده
 طحس با آلاینده مولکولهای برهمکنش و جذب از ناشی الکتریکی مقاومت

 روبرو ایعمده هایچالش با مواد این از استفاده حال، این با باشد.می هاآن
 اشاره نپایی انتخابگری و بالا دمای در کارکرد به توانمی جمله از که هستند

 واسطه فلزات کالکوژنیدهایدی و گرافن مانند دوبعدی، مواد .[8 ,7]کرد
(TMDs) وMXene اصخو و بالا بسیار حجم به سطح نسبت دلیل به ،ها 

 ریحسگ کاربردهای برای آلیایده کاندیدای فرد، به منحصر الکترونیکی
 دمانن دوبعدی فلزی سولفیدهای روی بر فراوانی مطالعات .[11-9 ,3]هستند

₂MoS ₂ وWS گازی حسگرهای ساخت در آنها کاربرد و است شده انجام 
 دارند ار تاقا دمای در استفاده قابلیت مواد این است. گرفته قرار بررسی مورد

 ند،ک بازیابی سینتیک نظیر دلایلی به هاآن عملی کاربرد حال، این با
 .[11-11]باشد می محدود ضعیف، پایداری و پایین پذیریگزینش

 یدسولفدی نیوبیوم ساختارهای شده انجام نظری مطالعات اخیر سالهای در 
(₂NbS) ₂ حسگری کاربردهای برای خوب پیشنهاد یک عنوان به راON 

 به منحصر ایلایه ساختار بودن دارا با ₂NbS .[17 ,16] اندکرده شناسایی
 ایماده عنوان به برجسته، مغناطیسی و نوری الکترونیکی، خواص و فرد

 ماده، این ذاتی فلزی ماهیت است. مطرح گاز حسگری حوزه در امیدبخش

                                                 
1. Density Functional Theory  

2. Density of states 

3. Vienna ab initio simulation package 

 و یتحساس چشمگیر افزایش به منجر و کندمی تسهیل ار الکترون انتقال
 نانوصفحات آمیزموفقیت سنتز شود.می گازها تشخیص در پاسخ سرعت

₂NbS بخار شیمیایی دهیرسوب روش با (CVD) را راه محققان، توسط 
 به .[18]است کرده هموار ماده این پایه بر گازی حسگرهای انبوه تولید برای

 ساختار این بالا الکتروکاتالیستی فعالیت نظیر فردی به منحصر خواص علاوه
  کند.می تبدیل هتروساختار تشکیل برای ارزشمند ماده یک به را

 یمیاییش و فیزیکی خواص بهبود و ها چالش بر غلبه برای نوآورانه راهبرد یک
 ود بین کمشتر فصل یک ایجاد است. هتروساختارها ساخت و طراحی مواد،
 وادم در که شود جدیدی کاملاً خواص پیدایش به منجر تواندمی مختلف ماده

 مواد ترکیب راستا، این در .[21-19]ندارد وجود تنهایی به دهندهتشکیل
  است. کرده جلب خود به را بسیاری توجه بعدیسه مواد با دوبعدی

 تاکنون ،₂NbS و  ₃O₂In ساختارهای روی بر پراکنده العاتمط وجود با 
 NbS₃O₂In/₂ ساختار هترو مشترک فصل در بار وانتقال الکترونی خواص

 قرار بررسی مورد سیستماتیک طور به آن روی بر ₂NO جذب مکانیسم و
 شبرهمکن جامع تحلیل و بررسی مطالعه، این از اصلی هدف است. نگرفته

 چگالی تابعی نظریه پایه بر  NbS₃O₂In/₂ وساختارهتر و  ₂NO مولکول
(DFT)1 هینهب پیکربندی و جذب فاصله ابتدا منظور این برای باشد. می 

 ذبج انرژی سپس و شده تعیین جایگاه چند در  سطح روی بر گاز مولکول
 رتاثی بررسی برای همچنین است. شده محاسبه جذب قدرت سنجش برای
 تغییرات و ₂NO مولکول و زیرلایه بین  بار تقالان میزان سطح، روی بر جذب

 نتایج .است شده تحلیل و تجزیه جذب از پس 2(DOS) هاحالت چگالی در

 یک و دهد ارائه اتمی سطح در اساسی دیدگاههای تواندمی تحقیق این
 اب گازی حسگرهای آینده نسل طراحی و سنتز برای معتبر نظری راهنمای

  .باشد بالا کارایی

 محاسبات انجام وشر -0

 حاسباتیم کد از گیری بهره با و  چگالی تابعی نظریه پایه بر محاسبات تمامی
VASP3 های پتانسیل از مطالعات این در .[22] است شده انجامPAW4 

 با یبستگهم-تبادلی نرژیا همچنین و شده استفاده یونی های هسته برای
 تاس شده سازیمدل PBE1 تابعی و (GGA) یافته تعمیم گرادیان تقریب

 اصلاحات از برد دور اندرکنشهای برای محاسبات در دقت افزایش برای .[23]
 بندیمش .[24] است شده استفاده D2-DFT-vdW یواندروالس

 بهینه محاسبات برای بریلوئن ازمنطقۀ برداری نمونه برای پک-منخورست
  3×3×1 الکترونی خواص به بوطمر محاسبات برای و 2×2×1 هندسی سازی
 برای همگرایی شرط .[21]است شده انتخاب مطالعه مورد سوپرسلول  برای

4. Projector augmented wave 

5. Perdew–Burke-Ernzerhof 
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 از کمتر نیرو وبرای ولت الکترون 7-11کمتراز خودسازگار چرخه هر در انرژی
 از ریجلوگی برای است. شده نظرگرفته در آنگستروم بر ولت الکترون 1,13

 خالی فضای مجاور، های لایه با NbS3O2In/2 های لایه بین اندرکنش
 نظر در NbS3O2In/2 سطح بر قائم راستای در  آنگستروم 11 از بزرگتر
 است. شده گرفته

 

 بحث و نتایج -۳

 NbS3O2In/2 هتروساختار -۳-4

 اختارهتروس الکترونی خواص و هندسی ساختار جذب، فرآیند بررسای  از پیش

2/NbS₃O₂In داابت هتروساختار، این ایجاد برای گرفت. قرار بررسی مورد 
 شد داده برش 2×2 لسوپرس یک در ₃O₂In مکعبی فاز از (1 1 1) صافحه 

 لایه این شااد. تبدیل  Å 14,31=b=a ابعاد با هگزاگونال ساااختار یک به و
 Å ابعاد با هگزاگونال لایه تک ₂NbS از 4×4 سااوپرساال  یک با سااپس

13,4=b=a  محاساابه ٪6 حدود آن ایشاابکه تطابق عدم که گردید ترکیب 
 در سااتمساای کل انرژی درابتدا پیکربندی، پایدارترین تعیین منظور به شااد.

 تصااحیحات گرفتن نظر در با و آنگسااتروم 2,3 تا 1,9 ای لایه بین فواصاال
 کلش در لایه دو بین فاصله حسب بر انرژی نمودار شد. محاسبه واندروالسی

 آنگستروم 1,2 فاصلۀ آمده بدست نتایج به توجه با است. شده داده نمایش 1
 عیینت بهینه فاصااله عنوان به باشااد،می انرژی کمینه دارای که دولایه بین

 ارهدوب هتروساااختار های اتم تمام جایگاه بهینه، فاصاالۀ تعیین از پس شااد.
 همچنین و ₂NbS و ₃O₂In هایلایه اولیه ساختارهای شد. ساازی  بهینه

 داده نشان 2 شکل در NbS₃O₂In/2  شده بهینه هتروساختار نهایی شکل
 Nb اتم 16 و O اتم 72 و In اتم 48 دارای هتروساااختار این اساات. شااده

 اب برابر هتروساااختار این هایلایه بین پیوندی انرژی باشااد.می S اتم 32و
eV 1,71-  پایدار انرژی نظر از هتروساختار این میدهد نشاان  که باشاد می 

 آید:می بدست زیر رابطه از (cohE)  ها لایه بین  پیوندی انرژی است.

(1)                      𝐸𝑐𝑜ℎ = 𝐸ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜 − (𝐸𝐼𝑛2𝑂3
+ 𝐸𝑁𝑏𝑆2

)  

𝐸𝐼𝑛2𝑂3 و هتروسااااختار انرژی heteroE آن در که
𝐸𝑁𝑏𝑆2 و 

 ترتیب به 
 بررساای برای باشااد.می 2NbS و 3O2In های لایه به مربوط انرژیهای

 تغییرات  2NbS و 3O2In دولایه مشااترک سااطح در برهمکنش ماهیت
 تغییرات شد. تحلیل و تجزیه (CDD) بار الیچگ

 

 (پ) 2NbS ساختار 4×4سلول سوپر )ب( 3O2In ساختار شده ساخته سلول سوپر )الف( دوم( )ردیف بالا اززاویه دید و اول( )ردیف جانبی زاویه از دید :0 شكل

 NbS3O2In/2 شده بهينه هتروساختار

 

 دو بين فاصلۀ حسب بر SbN2 و nI2O3 لایه دو کل انرژی نمودار :4 شکكل 

 لایه

 )پ( )ب( )الف(
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 هتروساختار شده بهمحاس (CDD) بار چگالی اختلاف :۳ شكل
 ₂/NbS₃O₂In 

 

 شود:می محاسبه زیر رابطه از دادیم، نشان  𝜌∆ با که بار چگالی

(2)                  ∆𝜌 = 𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜 − (𝜌𝐼𝑛2𝑂3
+ 𝜌𝑁𝑏𝑆2

) 

𝜌𝐼𝑛2𝑂3 و سااااختار هترو بار چگالی 𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜 آن در کاه 
𝜌𝑁𝑏𝑆2 و 

 هب 
 نقشاااه باشاااد. می نقطه هر در 2NbS و 3O2In لایه بار چگالی ترتیب

CDD آبی نواحی آن در که است شده داده نمایش 3 شکل در آمده بدست 
 ندهده نشان رنگ قرمز نواحی و الکترونی چگالی افزایش دهندهنشاان  رنگ

 لقاب تمرکز شااودمی مشاااهده چنانچه باشااند. می الکترونی چگالی کاهش
 هایاتم اطراف در ویژه به لایه دو بین فضااای در الکترونی چگالی زا توجهی

O اتمهای  راسااتای در که Nb دهنده نشااان که دارد وجود اندگرفته قرار 
 مقدار و تاس واندروالسی برهمکنشهای از فراتر و شیمیایی پیوندهای تشکیل

  کند.می توجیه را شده گزارش پیوندی انرژی توجه قابل

 طیف ،NbS₃O₂In/₂ هتروساختار الکترونی خواص تردقیق سای برر برای
 4 شااکل در اتمی گونه هر برای (PDOS) تصااویرشااده هایحالت چگالی

 انرژی حالتهای شود، می مشاهده شکل این در که طورهمان است. شده ارائه
 لایه در S و Nb هایاتم هایاوربیتاال  از کاه  دارد وجود فرمی ساااطح در

₂NbS شانن فرمی، سطح در هاحالت این توجهقابل حضور رند.گیمی نشأت 
 باشدیم هتروساااختار این ذاتی الکتریکی هدایت قابلیت و فلزی رفتار دهنده

 باشد.می حسگری اهداف برای مناسب که

 

 چگالی حالتهای تصویر شده بر روی اتمهای هتروساختار  :4شكل

In₂O₃/NbS₂   

 NbS3O2In/2 ارهتروساخت روی بر SO0 جذب   -0-۳

با هتروساختار  2NOکنش مولکول برای بررسی مکانیسم جذب و برهم

2/NbS3O2In  و تعیین پایدارترین پیکربندی جذب، سه موقعیت جذب مجزا
مولکول در  Nاست. به طوریکه اتم گرفته شده در نظر 2NbSبر روی سطح 

باشد. می سطح Nbو بالای اتم  Sضلعی، بالای اتم مرکز حلقه ششامتداد 
مشخص شده است.  cو  bو  aبه ترتیب با علایم  1در شکل این سه موقعیت 

نیز با  2NOگیری فضایی مولکول ها، اثر جهتدر هر یک از این موقعیت
که  "N-Point"پیکربندی  بررسی دو آرایش متفاوت مطالعه و بررسی شد:

 پیکربندیشود و در آن مولکول از سمت اتم نیتروژن به سطح نزدیک می
"O-Point" های اکسیژن در مجاورت مستقیم با سطح قرار که در آن اتم

از سطح به طور  2NOگیرند. در تمام این پیکربندیها، فاصله اولیه مولکول می
ی هندسی سازآنگستروم در نظر گرفته شد و سپس یک فرآیند بهینه 2میانگین

ه برای هر پیکربندی را شد، ساختارهای نهایی بهینه6 انجام پذیرفت. شکل
شود در طور که مشاهده میدهد. هماننشان می

 

 درامتداد a جایگاه سطح. روی بر 2NO مولكول جذب جایگاههای :0 شكل

 باشد.می Nb اتم امتداد در c جایگاه و S اتم امتداد در b جایگاه حلقه، مرکز

a 
b 

c 
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N-c- )ث( point-O-b  )ت( point-N-b )پ( point-O-a )ب( point-N-a )الف( پيكربندیهای رد 2NO مولكول جذب از پس شده بهينه ساختار  :6شكل

point  )ج( point-O-c  

 Oبرهمکنش بین اتم  ، بالای حلقه شش ضلعی(a-O-pointپیکربندی )
شده است.  Sسطح، موجب انتقال مولکول به سمت اتم  Sمولکول و اتم 
شود، جذب ملاحظه می)ث( و )ج( -6طور که در شکل همانعلاوه بر آن، 

کنش قوی ( منجر به یک برهمNb)بالای اتم  cدر موقعیت  NO₂مولکول 
، سطح Sمولکول و اتم  Oکنش قوی میان اتم گردد. در این حالت، برهممی

 گردد. اینمی شدهمنجر به تغییرات ساختاری چشمگیری در مولکول جذب
آنگستروم و تشکیل  1,87و 1,82به  N–Oشامل افزایش طول پیوند تغییرات 

به ترتیب برای آنگستروم  1,17و  1,19با طول  S–Oزمان پیوند هم
شود. این تغییرات در پارامترهای می N-Pointو  O-Pointهای پیکربندی

نزدیکترین  بر روی سطح است. NO₂ساختاری، تأیید کننده تجزیه مولکول 
گزارش  1ان فاصله جذب، در جدول بین اتمهای مولکول و سطح به عنو فاصله

های جذب، انرژی جذب سازی هندسی پیکربندیس از بهینهشده است. پ
(adsEبرای هر یک از ساختارهای بهینه )( محاسبه 3شده، مطابق رابطه )

 گردید:

(3             ) 𝐸𝑎𝑑𝑠 = 𝐸ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜/𝑁𝑂2
− (𝐸ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜 + 𝐸𝑁𝑂2

) 

𝐸ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜/𝑁𝑂2انرژی جذب،  𝐸𝑎𝑑𝑠 که 
انرژی کل ساختار پس از جذب و  

𝐸ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜  و𝐸𝑁𝑂2
های مولکول تنها در سلول و به ترتیب انرژی 

گزارش شده  1دول در جهتروساختار می باشد. انرژیهای جذب محاسبه شده 
برای  bقعیت های جدول، انرژی جذب در مواست. بر اساس داده

 -1٫78و  -1٫84به ترتیب  O-pointو  N-pointهای پیکربندی
در مقایسه  هاتر این انرژیولت محاسبه شده است. مقادیر منفی و پایینالکترون

و سطح  2NOکنش قوی بین مولکول با سایر پیکربندیها، نشان دهنده برهم
قابل توجهی دارد  انرژی جذب cدر این موقعیت است. در رتبه بعدی، موقعیت 

در هر دو S-O  جدید و تشکیل پیوند N-Oکه ناشی از تضعیف پیوند 
جذب  انرژیباشد. همچنین می O-pointو  N-pointپیکربندی 

دهنده نیز نشان a-N-point شده برای پیکربندیمحاسبه

از سوی دیگر، کمترین مقدار انرژی  باشد.می Sو  Nهای کنش بین اتمبرهم
است که بیانگر  a-O-pointمتعلق به پیکربندی ز نظر قدر مطلق( )ا جذب
 باشد.بین مولکول و سطح می ترکنش ضعیفبرهم

( Sبالای اتم )   b بنابراین با توجه به انرژی های جذب محاسبه شده، جایگاه
ز ین اساس، تمرکشود. بر اترین جایگاه جذب شناسایی میبه عنوان مطلوب

 )الف(

 (ب)

 (پ)

 (ت)

 (ث)

 (ج)
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بر روی دو پیکربندی موجود در این جایگاه معطوف خواهد  اصلی آنالیزهای آتی
 شد.

کنش بین اتمهای موثر در فرآیند جذب، چگالی تر برهمبرای بررسی دقیق
 و اتم NO₂شده مربوط به مولکول جذب (PDOS)های تصویرشده حالت

S  در جایگاهb  از سطح هتروساختارIn₂O₃/NbS₂  7محاسبه و در شکل 
اتم  p ای را بین اوربیتالملاحظهتحلیل نتایج، همپوشانی قابل ارائه شده است.

نشان  [-2و  -1] eVژی در بازه انر (S)اتم گوگرد  pو اوربیتال  (N)نیتروژن 
ی واندوالس بیانگر برهمکنش. این همپوشانی دربازه انرژی ذکر شده دهدمی

 pربیتال ، اونیز O-pointدر پیکربندی  باشد. همچنیناتم می بین این دو

 اتم گوگرد در بازه  p با اوربیتال NO₂( متعلق به مولکول Oاتم اکسیژن )
eV [1-  همپوشانی معناداری نشان می-6,1و ] دهد که تاییدی بر وجود

مربوط به  PDOSعلاوه، مقایسه طیف برهمکنش بین این دو اتم است. به
د که چگالی دهنشان می 7و  4در شکل  قبل و بعد از فرآیند جذب Sاتم 

فرآیند جذب، در مجاورت سطح فرمی به طور قابل  پس از Sحاتهای اتم 
است که نشان دهنده تغییر در خواص الکترونی سطح ملاحظه ای کاهش یافته

  باشد.می 2NOجذب مولکول  اثردر 

 

 در یردرگ یهااتم P یتالهایاورب یرو بر شده یرتصو یحالتها یچگال :7شکل
 point-N-b )ب( و point-O-b )الف( هایندییکربپ یبرا جذب

ر و تغییر و سطح هتروساختا 2NOبرای درک بهتر برهمکنش بین مولکول 

 (𝜌∆توزیع فضایی تغییرات چگالی بار) خواص الکترونی سطح در فرآیند جذب،
 :زیر محاسبه گردید مورد مطالعه قرار گرفت. این کمیت با استفاده از رابطه

(4            )   ∆𝜌 = 𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜/𝑁𝑂2
− (𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜 + 𝜌𝑁𝑂2

)  

𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜/𝑁𝑂2 که در آن
 𝜌ℎ𝑒𝑡𝑒𝑟𝑜چگالی بار کل سیستم پس از جذب،  

𝜌𝑁𝑂2 و  خالص In₂O₃/NbS₂چگالی بار هتروساختار 
گالی بار مولکول چ 

 است. NO₂مجزای 

ند. را پس از فرآیند جذب نشان میده ییرات چگالی بار، توزیع فضایی تغ8شکل 
 دهندهانرنگ نشقرمز رنگ بیانگر تجمع بار و نواحی آبیدر این نگاشت، نواحی 

طور بار هستند. همان چگالی کاهش

 

 

 

 )الف( يكربندیپ در 2NO مولكول جذب یندفرآ در بار یچگال ييراتتغ :. شكل

Point-N  ب( و(  Point-O 

مولکول در پیکربندی  های اکسیژنبر روی اتم بار چگالیشود، که مشاهده می
O-Point در پیکربندی  و نیتروژن مولکولN-Point  .افزایش یافته است

ان نشسطح،  کوچکی در فضای بین مولکول و ناحیهتجمع بار در  همچنین
 ،سازی میزان انتقال بار. برای کمیباشدمیکنش قوی یک برهمدهنده 

. نتایج حاکی از آن است که در فرآیند [26]انجام شد محاسبات آنالیز بار بدِر
-Oو  N-pointهای در پیکربندی NO₂، مولکول Sجذب بر روی جایگاه 

point کند. این نتایج الکترون از سطح دریافت می 1,13و  1,11 به ترتیب
به عنوان پذیرنده بار و سطح  NO₂د که مولکول به وضوح نشان میده

کند. چنین تغییرات محسوسی در هتروساختار به عنوان دهنده بار عمل می
چگالی بار در طول فرآیند جذب، گواه روشنی بر پتانسیل بالای هتروساختار 

In₂O₃/NbS₂ می است.برای کاربرد در ادوات حسگری گازهای س 
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 گيری:نتيجه -4

به عنوان یک  NbS3O2In/2ش قابلیت و کارایی هتروساختار در این پژوه
با استفاده از مطالعات نظریه  2NOبستر جاذب و یک حسگر برای مولکول 

( مورد بررسی قرار گرفت. نتایج بدست آمده نشان میدهد DFTتابعی چگالی )
الکترون  -1,71که این هتروساختار با انرژی پیوند منفی قابل توجه به اندازه 

باشد. محاسبات چگالی حاتهای تصویر از نظر انرژی یک ساختار پایدار می لتو
های اتم Pشده ماهیت فلزی این هتروساختار را که عمدتا ناشی از اوربیتالهای 

Nb کند. باشد، تایید میمی 

با انرژی جذب قابل  2NOدهد که مولکول نیسم جذب نشان میابررسی مک
ترین برهمکنش در جایگاه شود. قوییجذب م NbS2توجه بر روی سطح 

b 1,78و  -1,84  اتفاق می افتد که به ترتیب دارای انرژی های جذب- 
 O-Pointو  N-Pointبرای جهت گیری های الکترون ولت به ترتیب 

موجب ایجاد تغییرات اساسی در ساختار  2NOباشد. جذب مولکول می
که  حلیل بار بدر نشان می دهدگردد. چنانچه نتایج تالکترونی هتروساختار می

ین شود وهمچندر فرآیند جذب، بارالکتریکی از سطح به مولکول منتقل می
شود. این امرمنجر به تغییر در چگالی حالتها در سطح فرمی دچار تعدیل می

باشند. گردد که اساس عملکرد حسگرهای مقاومتی میرسانایی هتروساختار می
ای امیدبخش برای گزینه   NbS3O2In/2اختارها، هتروسبر پایه این یافته

 طراحی حسگرهای نسل جدید با حساسیت بالا جهت تشخیص گاز آلاینده

 2NOگرددپیشنهاد می. 
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Abstract: In this study, the geometric and electronic properties of the In₂ O₃ /NbS₂  heterostructure and its 

potential for NO₂  gas detection and sensing were investigated using density functional theory (DFT) calculations. 

The calculations of adsorption energy, charge transfer, and density of states reveal a significant interaction 

between the heterostructure and the NO₂  molecule. The calculated adsorption energy for the NO₂  molecule in 

its most stable configuration is –0.84 eV. Furthermore, based on Bader charge analysis, the NO₂  molecule gains 

0.325 electrons from the surface, indicating notable interaction between the molecule and the surface. Analysis of 

the projected density of states also confirms strong orbital hybridization between the atoms of the molecule and 

the surface. The considerable changes in the electronic properties of the heterostructure following adsorption 

suggest In₂ O₃ /NbS₂  as a promising candidate for the design of high-sensitivity and high-selectivity NO₂  gas 

sensors. 

Keywords: In2O3/NbS2 heterostructure, Density functional theory, Adsorption energy, Bader charge analysis, 

projected density of states. 
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