
 

 
 چکيدٌ 

    َيدريصن  سًلفيد گاس يی خًاظ حسگزی گزافه وسثت تٍاکسيضن تٍ جای ماودٌ در سىتش گزافه، تز ر ر ایه مقالٍ تٍ تزرسی اثز اتمُاید

در  یَيچ گًوٍ رفتار فلشی ي یا تغييز محسًس     گاس  تٍ َمزاٌ خالع َا تزای گزافهچگالی حالتتز اساط وتایج تدست آمدٌ،  پزداسیم.می

ایه در حالی است کٍ در وظز گزفت.     تزای گاس  حسگزرا یک خالع تًان گزافه در وتيجٍ ومی .کىدتيىی ومی ساختار الکتزيوی گزافه پيص

 یحالات الکتزيو یچگالدر اوزصی فزمی،  هيَمچى . ضًد یآن م یتز ري    جذب مًلکًل  یاوزص صیمًجة افشا ،يجًد اتم اکسيضن تز ريی گزافه

 هیاتغييزَدایت الکتزیکی وطان دَىدٌ  ایه امز می یاتد. افشایص     گاسخالع در اثز جذب مًلکًل  گزافهتز خلاف  تا اکسيضن افشيدٌگزافه 

 . است    تٍ عىًان حسگز گاس  آنامکان استفادٌ اسي  رساختا

 
 حؼگشػَلفيذ ّيذسٍطى، گشافي، ًظشیِ تاتؼی چگالی، ُافضٍد اوؼيظى -وليذ ٍاطُ

 

 مقدمٍ-۱
تِ ػٌَاى      گاص ػوی ٍ خغشًان ػَلفيذ ّيذسٍطى    

تؼياس خغشًان دس فشآیٌذ تَليذ، پشداصؽ ٍ پالایؾ  آلایٌذُ

آیذ وِ آثاس هخشتی سٍی ّای فؼيلی تِ حؼاب هیػَخت

یىی اص ػَاهل  ّوچٌيي ایي گاص  .واتاليضٍسّای كٌؼتی داسد

. اص خولِ هٌاتغ تَليذ ]1[ آیذيذی تِ ؿواس هیّای اػتاسؽ تاساى

ّای هختلف تِ ػوليات حفاسی دس لایِ تَاىهیػوی ایي گاص 

اػتٌـاق ایي گاص  .صهيي خْت اوتـاف ًفت ٍ گاص اؿاسُ وشد

تَاًذ تؼتِ تِ غلظت ٍ هذت صهاى لشاس گشفتي دس هؼشم آى هی

هماتلِ تا ایي خغشّای  یىی اص ساّْای .هٌدش تِ هشي ًيض ؿَد

ّایی اػت وِ دس ػاخت ٍ لشاس دادى حؼگشّا دس هىاى ،احتوالی

تٌاتشایي، تلاؽ تشای تاؿذ. آًدا احتوال ٍخَد گاصّای ػوی هی

ػاخت حؼگشّای تا ػشػت ػول تالا ٍ ًيض اص ًظش التلادی 

ّای اخيش ّایی اػت وِ دس ػالهمشٍى تِ كشفِ یىی اص فؼاليت

  .]2[ تِ خَد خلة وشدُ اػت تَخِ تؼياسی سا

گزسد ًوی صیادی صهاى آى وـف اص گشافي وِتلَس دٍ تؼذی     

 .وِ هَسد تَخِ تؼياسی لشاس گشفتِ اػتاػت یىی اص حؼگشّایی 

وـف هَاد خذیذ تا خَاف هتفاٍت ّويـِ ها سا هلضم تِ اخشای 

اص صهاى  وٌذ.تش وشدى آًْا هیّای خذیذ خْت واستشدیتشًاهِ

ّش سٍصُ ساّْای  ،تا وٌَى ]3 [2004گشافي دس ػالوـف 

گشدد. تشداسی ٍ تِ واسگيشی اص آى هؼشفی هیخذیذتشی تشای تْشُ

ایي هادُ دٍ تؼذی ٍ تا اسصؽ دس هذت صهاى ون هَضَع تؼياسی 

 اص فؼاليت ّای تدشتی ٍ ًيض تؼياسی تحميمات ًظشی گـتِ اػت.

ٍ خَاف  ]5[ ، الىتشیىی]4[ خَاف هٌحلش تِ فشد هىاًيىی

ی گشافي، دليل اكلی لاتليت اػتفادُ اص آى دس فٌاٍس ]6[ فيضیىی

ؿذُ  ]8ٍ9[ ٍ ػاخت ًاًَ حؼگشّا ]5[ الىتشًٍيه ،]7[ یًَس

ٍ دس ػِ ّوؼایِ ًضدیه داسد تٌْا وشتي ّش اتن دس گشافي  .اػت

دس ، دّذتـىيل هی (   ) ػِ پيًَذ یگاًِ وَالاًؼیتٌْا ًتيدِ 

 وٌذ ّای خَد سا هلشف ًوی یىی اص ظشفيتاتن وشتي  ًتيدِ

اػت، هی    . ایي ظشفيت خالی وِ دس ٍالغ یه الىتشٍى ]10[

ّا تـىيل پيًَذ  تا دیگش اتن گشافي  خاسج اص كفحِتَاًذ تِ كَست 

تاؿذ. دس گشافي هی تَاًایی خزب تالاوِ ایي خَد ًَیذ تخؾ  دّذ

گشافي اص ًَع فيضیىی اػت  اص آًدایی وِ خزب گاصّا سٍی كفحِ

ایي  ،وٌٌذٍ ّيچ گًَِ تغييش ؿيويایی سا دس كفحِ ایداد ًوی

سا چٌذیي تاس هَسد اػتفادُ لشاس  حؼگشدّذ وِ اهىاى سا تِ ها هی

دّين وِ اص ًظش التلادی تؼياس همشٍى تِ كشفِ اػت. ٍلی تشای 

ّای ػاختِ ؿذُ اص گشافي تایذ یه ًىتِ هْن شحؼگاػتفادُ اص 

اوؼيظى  اص عشیكایٌىِ دس ػاخت گشافي  ؛س ًظش گشفتِ ؿَدد
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ّای تَاى تِ كَست واهل تواهی اتن، ًویاوؼيذ گشافيصدایی اص 

-اص اتن یٍ دسكذ وشداوؼيظى هَخَد دس ػغح گشافي سا حزف 

هاًٌذ، تٌاتشایي ّوچٌاى تش سٍی ػغح تالی هی ّای اوؼيظى

گشافي تش ػغح تِ  يذُثّای اوؼيظى چؼثيش اتنتَاًين اص تأًوی

سٍی خَاف حؼگشی گشافي چـن پَؿی وٌين. تا تَخِ تِ 

اّويت صیاد ایي هَضَع دس هَسد خَاف حؼگشی گشافي ها ػؼی 

وشدین تا تواهی اثشات ایي ًاخاللی سا تش سٍی خَاف گشافي هَسد 

ًتایح ایي تشسػی ًـاى هی دّذ وِ ٍخَد تحميك لشاس دّين. 

خَاف حؼگشی گشافي تِ گاص اوؼيظى ًمؾ تؼضایی دس تْثَد 

 وٌذ.تاصی هی     

 

 ـ ريش محاسثات۲

ای دس چاسچَب ًظشیِ (DFT) 1چگالی تاتؼی یًظشیِ    

-هىاًيه وَاًتَهی تشای تشسػی ػاختاس الىتشًٍی هَاد دس ػيؼتن

 ی تاتؼیای اػت. دس ایي همالِ تش اػاع ًظشیِّای تغ رسُ

چگالی تِ سٍؽ ؿثِ پتاًؼيل ٍ ًيض تِ واسگيشی تمشیة  یچگال

 3افضاس ؿثيِ ػاصی وَاًتَم اػپشػَدس لالة ًشم( LDA) 2هَضؼی

هی تش سٍی ػغح گشافي      تِ هغالؼِ خزب ػَلفيذ ّيذسٍطى

 اتن وشتي 32ؿاهل  دس ًظش گشفتِ ؿذُین. اتش یاختِ گشافي پشداص

ّای هٌغمِ اٍل  گيشی تشای اًتگشال kتؼذاد ًماط  ٍاػت ( 4×4)

 هشاحلدس ًظش گشفتِ ؿذُ اػت. پغ اص اًدام  18×18×1ي تشیلَئ

 Ry05اًشطی لغغ تشای اًدام هحاػثات  ،پاساهتشّا ػاصی تْيٌِ

ّای اتوی دس توام هشاحل ؿثيِ ػاصی هَلؼيت دس ًظش گشفتِ ؿذ.

 Ry/Bohr ٍاسد تش ّش اتنًيشٍی  ًذ تا حذاوثشاٍاّلؾ یافتِ

 ؿَد. 001/0

 

 وتایجـ ۳

 جذب سًلفيد َيدريصن تز ريی گزافه خالع

سٍی      هَلىَل لشاس گيشی ٍاّليذُػاختاس  1دس ؿىل    

هَلىَل  ،    اًشطی خزب، اػت.  ؿذُ ًـاى دادُكفحِ گشافي 

 تَػظ ساتغِ: سٍی گشافي خالق    گاص 
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 
                             )1(  

)2وِ دس آى  ؿَدهی تؼشیف )totE H S ،( )totE G  ٍ

2( )totE G H S  دس     تِ تشتية اًشطی ول هَلىَل گاص

                                                
Density Functional Theory 1 

Local Density Approximation 2 
Espresso Quantum 3 

ٍ اًشطی ول گشافي تا خالق  اًشطی ول گشافي ،حالت هٌضٍی

اًدام حاػثات ًتيدِ ه تش سٍی آى اػت.    ٍخَد هَلىَل گاص 

( 1ًـاى هی دّذ وِ اًشطی خزب تذػت آهذُ اص هؼادلِ )ؿذُ 

meV 112  اتن  یفاكلِ تؼادلاػت. ّوچٌييS اص      دس گاص

تا تَخِ تِ اًشطی خزب ٍ فاكلِ  .اػت Å 58/3 گشافي كفحِ

خزب ایي گاص سٍی ػغح  یاتين وِدس هی  تؼادلی تذػت آهذُ

 خزب فيضیىی اػت. گشافي اص ًَع 

 

 سٍی گشافي     ًحَُ لشاسگيشی گاص  :1ؿىل

ًوَداس چگالی حالات تشای خزب هَلىَل گاص  2دس ؿىل    

اػت. ّواًگًَِ وِ  تش سٍی كفحِ گشافي سػن ؿذُ     

ّيچ گًَِ تغييشی دس       خزب گاص هـاّذُ هی ؿَد،

صیشا ٍ سػاًٌذگی گشافي ایداد ًىشدُ  الىتشًٍيىیخلَكيات 

یىؼاى لثل ٍ تؼذ اص خزب گاص چگالی حالات دس اًشطی فشهی 

      تَاًذ حؼگش خَتی تشای گاص گشافي خالق ًوی اػت. لزا

 .تاؿذ

 
 تش سٍی گشافي     چگالی حالات هشتَط تِ گاص  :2ؿىل

 

 



 

 جذب اتم اکسيضن
 ،3ػاختاس ٍاّليذُ اتن اوؼيظى تش سٍی گشافي خالق دس ؿىل     

 ًـاى دادُ ؿذُ اػت. فاكلِ تؼادلی اوؼيظى اص كفحِ گشافي

-هی Å 45/1وشتي ٍ اتن اوؼيظى تالای آى( -)ٍػظ پيًَذ وشتي

 اًشطی خزب ًيض اص ساتغِ صیش تذػت هی آیذ:تاؿذ. 

( ) ( ) ( )ads tot tot totE E G E O E G O                       )2(  

)وِ دس آى  )totE O ،( )totE G ٍ( )totE G O  تِ تشتية اًشطی

ٍ اًشطی ول خالق  اًشطی ول گشافي ،دس حالت هٌضٍی O اتنول 

تا هـاّذُ اًشطی خزب  اػت. اوؼيظى افضٍدُ اتنگشافي تا ٍخَد 

الىتشٍى ٍلت( ٍ ًيض فاكلِ ون هياى اتن اوؼيظى ٍ  57/3تالا )

ّای وشتي دس تَاى ًتيدِ گشفت وِ هياى اتنكفحِ گشافي، هی

، تِ كفحِ گشافي ٍ اتن اوؼيظى پيًَذ ؿيويایی تشلشاس ؿذُ اػت

دٍ اتن    ایي تشتية وِ تيي اتن اوؼيظى دٍ ظشفيتی ٍالىتشٍى 

تٌاتشایي ٍخَد اتن  گشدد.وشتي هداٍس پيًَذ وٍَالاًؼی تـىيل هی

 گشافي ؿَد.  اوؼيظى هی تَاًذ تاػث تغييش خَاف الىتشًٍی

 
  خزب ؿيويایی اوؼيظى تِ حالت پل هياى دٍ اتن وشتي هداٍس: 3ؿىل

 

لثل ٍ تؼذ  ًوَداس چگالی حالتْاوِ دس آى  4ؿىلتا تَخِ تِ     

وِ ٍخَد هـاّذُ هی ؿَد ، اص خزب اوؼيظى سػن ؿذُ اػت

گشافي سا خلَكيات الىتشًٍی گشافي سا تغييش هی دّذ ٍ اوؼيظى، 

 تا گاف كفش تثذیل تِ سػاًا هی وٌذ.اص ًين سػاًای 

 
 

: چگالی حالات هشتَط تِ خزب هَلىَل اتن اوؼيظى تش سٍی كفحِ 4ؿىل
 گشافي 

     جذب مًلکًل 
ػاختاس ٍاّليذُ گاص ػَلفيذ ّيذسٍطى تش سٍی كفحِ گشافي تا     

اػت. فاكلِ ًـاى دادُ ؿذُ  5ٍخَد اتن اوؼيظى افضٍدُ دس ؿىل

 Å 17/3( تا كفحِ گشافي ّوشاُ تا اتن اوؼيظى Sتؼادلی گاص )اتن 

ساتغِ گشافي خالق اػت. فاكلِ هـاتِ تا كفحِ اػت وِ ووتش اص 

 اًشطی خزب تشای ػاختاس فَق تِ كَست صیش اكلاح هی ؿَد:

2

2

( ) ( )

( )

ads tot tot

tot

E E G O E H S

E G O H S

  

  
                             )3(  

)وِ دس آى  )totE G O ،2( )totE H S  ٍ2( )totE G O H S  

تِ تشتية اًشطی ول گشافي ّوشاُ تا اوؼيظى افضٍدُ، اًشطی ول 

َل گاص ػَلفيذ ّيذسٍطى دس حالت هٌضٍی ٍ اًشطی ول هَلى

ایي حالت،  دساػت.     گشافي تا اوؼيظى افضٍدُ دس حضَس گاص 

هشاتة تضسگتش اص اًشطی  وِ تِاػت  meV 215 اًشطی خزب گاص

تاؿذ. ّوچٌيي فاكلِ گاص تا هیگشافي خالق هَسد دس گاص خزب 

ل تش سخ دادى خزب دا كفحِ گشافي ٍ اًشطی خزب تذػت آهذُ

فيضیىی گاص اػت وِ ایي اهش تِ ًَتِ خَد اهىاى تشگـت پزیش 

 تَدى حؼگش سا تضويي هی وٌذ.



 
ؿاهل  گشافي سٍی كفحِ خزب فيضیىی هَلىَل ّيذسٍطى ػَلفيذ تش: 5ؿىل

 ّای وشتي ٍ اتن اوؼيظىاتن

گًَِ وِ دس تخؾ لثل هـاّذُ ؿذ، تا افضٍدى اتن ّواى    

اوؼيظى تِ كفحِ گشافي )وِ تِ عَس عثيؼی دس ػٌتض گشافي سخ 

دّذ( تغييش هحؼَػی دس ًوَداس چگالی حالات آى ایداد ؿذ هی

گشافي اص یه ًين سػاًا تا گاف كفش تثذیل تِ  ،ٍ دس اًشطی فشهی

تِ     یه سػاًا گشدیذ، حال دس ایي تخؾ تا افضٍدى گاص 

اوؼيظى ٍ سػن ًوَداس چگالی حالتْای اتن گشافي ّوشاُ تا 

 6ؿىل دس  همایؼِ تا گشافي افضٍدُ تا اوؼيظى تشوية حاكل دس

گالی چتاػث افضایؾ     گاص  حضَسهـاّذُ هی ؿَد وِ 

تٌاتشایي، ّذایت الىتشیىی آى ؿذُ اػت. حالتْا دس اًشطی فشهی 

 .دس اثش خزب گاص افضایؾ هی یاتذ

 
تش سٍی كفحِ     چگالی حالات هشتَط تِ خزب هَلىَل گاص  :6ؿىل

 تا اتن اوؼيظى افضٍدُگشافي 

 خزب اًشطی ول، عَل پيًَذ ٍ اًشطی 1دس خذٍل دس ًْایت     

)تش سٍی كفحِ گشافي خالق     خزب هَلىَل هشتَط تِ 

2G H S)( اتن اوؼيظى تش سٍی گشافي ،G O خزب ٍ )

تش سٍی گشافي تِ ّوشاُ اتن اوؼيظى خزب     هَلىَل گاص 

2G) ؿذُ سٍی آى O H S )  .تِ عَس خلاكِ آٍسدُ ؿذُ اػت

اعلاػات  خذٍل، ایيسدیف اص ّش خَد دس تا هـاّذُ همادیش هَ

ّا حاكل هی پيًَذ ٍ ًَع خزب ّش یه اص ًاخاللی خاهؼی اص ًَع

 .ؿَد

 

d(Å)                     

  4975- G 

45/1 3576 5406- O-G 

57/3 112 5317-    -G 

17/3 152 5748-    -O-G 
ٍ اتن   اتن  dٍ فاكلِ تؼادلی      اًشطی خزب  ،      : اًشطی ول1خذٍل

 دس تشويثات هختلف ًؼثت تِ اتش یاختِ گشافي     اص هَلىَل   

گشافي ّوشاُ تا اتن تِ دػت آهذُ ػاختاس  حیتا تَخِ تِ ًتا    

تِ ػٌَاى  تَاًذ یه عشق صیش اص اوؼيظى تاليواًذُ اص فشایٌذ ػٌتض

 :شديهَسد اػتفادُ لشاس گ ٍطىػَلفيذ ّيذسآؿىاسوٌٌذُ گاص 

 تیّذا ٍ دس ًتيدِ حالات ػاختاس یدس چگال شييتغ •

    پغ اص خزب هَلىَل  افضاسُ یىیالىتش

گشافي ٍ      گاص گشهادُ ٍاوٌؾ ؼتيتا تَخِ تِ عث •

گاص  یاص آى هـاتِ تا حؼگشّا تَاى ی، هافضٍدُ تا اوؼيظى

حاكل اص  یكَست وِ گشها يیاػتفادُ ًوَد. تِ ا یٌيپلات

وِ  گشدد یه یىیالىتش تیدس ّذا شييٍاوٌؾ هَخة تغ

 ًوَد. ُاص آى تِ ػٌَاى آؿىاسوٌٌذُ گاص اػتفاد تَاى یه
      

 گيزی وتيجٍ-۴
خَاف حؼگشی گشافي خالق ٍ گشافي ّوشاُ تا دس ایي همالِ     

تمایای اتن اوؼيظى ًاؿی اص فشایٌذ ػٌتض آى تِ سٍؽ واّؾ 

دس ظشیِ تاتؼی چگالی تشسػی ؿذ. گشافي، تا اػتفادُ اص ًاوؼيذ 

تِ ػٌَاى حؼگش گاص  تَاًذًویخالق اتتذا هـاّذُ ؿذ وِ گشافي 

ّيچ     صیشا افضٍدى هَلىَل گاص تِ واس گشفتِ ؿَد     

دس تغييش هحؼَػی دس ًوَداس چگالی حالات ایداد ًىشد. ٍلی تا 

َس عثيؼی دس ػٌتض گشافي وِ تِ ع ًظش گشفتي حضَس اتن اوؼيظى

چگالی حالات ٍ  هـاّذُ ؿذ وِ تأثيش تؼضایی دس دّذ،سٍی هی

اص یه ًين سا  داسا هی تاؿذ؛ تغَسیىِ گشافيخَاف حؼگشی آى 

حاكل هی تِ سػاًا تثذیل هی وٌذ ٍ تشوية سػاًا تا گاف كفش 



 هَسد اػتفادُ لشاس گيشد.    تَاًذ تِ ػٌَاى حؼگش گاص 
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