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، Siهای خالص و آلایش یافته با بر روی سطوح حالت  O2Nکنش گاز بنیادی برهم ةمطالع

Ga و SiGa آرمچیر بور فسفید: به روش  ةنانولولDFT 
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 ( 1395/ 13/05 :يینها نسخة افتي در ؛ 12/12/1394  :مقاله افتي )در

 دهیچک
( مرب  وب ب  ه NMR) یاهس  ته سيمغن  ا  دي دو تش    یکوانت  وم ،یس  ااتار  ،یک   ي ترالک  یپارامترها  ،یچگال  عیتاب  ةي با استفاده از نظر  قيتحق  ني در ا
 ب  ور( 4 و 4)ري   آرمچ ةنانولول     SiGaو  Si ،Gaب  ا  افت  هي  شي   آلاا  الو و  یه  احالت  Pو  B یه  ااتم تي   موقع یب  ر رو O2Nکنش گ  از برهم
 و در نظ  ر گرفت  ه ديبور فس  ف ةنانولول یاارج طحس یرا بر رو یور هفت مدل جذبنظم ني ا یاست. براقرار گرفته  یمورد بررس  (BPNTs)ديفسف

 ةمحاس    یشده برا نهيبه ی. سااتارها مي ادهکر نهيبه 31G(d)-6 یاديو توابع بن B3LYPمورد مطالعه را با استفاده از روش   یسااتارها  تمام  سپس
ج  ذت تم  ام   یه  ایانرژ  ري ک  ه مق  اد  ده  دیحاصل نشان م  جي تا. نانداستفاده قرار گرفتهمورد    NMRو    یکوانتوم  ،یسااتار  ،یکي الکتر  یپارامترها

ات  م ب  ور نانولول  ه اود جذت  ژنيساز سر اک O2Nگاز  که ی. هنگامهستندمساعد  یکينامي بوده، گرماده و از نظر ترمود یمورد مطالعه منف  یهامدل
 زي   ن هام  دل ري ها بوده لذا از س  امدل ري از سا شتريجذت ب یانرژلت حا ني در ا. شودیم كيتفک یللکومو  تروژنيو ن  یاتم  ژنيگاز به اکس  ني د، اشو
 انگري   ک  ه ب ده  دینشان م هينس ت به حالت اول را ینانولوله کاهش قابل توجه یکرو  یسختپارامتر    Cو    A    ،B  یجذب  یها. در مدلاست  دارتري پا

 یو پ  ارامتر نرم    ت  هي ويالکترونگات، يیايميش    لي، پتانس   یاواهها مقدار الکترونمدل ني در ا نينانولوله است. همچن  تيو فعال  یري پذواکنش  شي افزا
 ري از س  ا Cدر م  دل   CSIري مق  اد ده  دینش  ان م NMR  اتمحاسحاصل از  جي دهند. نتاینشان م هيرا نس ت به حالت اول یاقابل ملاحظه شي افزا
حسگر  هيجذت و ته یبرا یانتخات مناس SiGa وSi ، Gaبا  افتهي  شي آلا ديبور فسف یهانانولولهدهد ینشان م قيتحق ني ا جي نتااست.  شتريها بمدل
 .هستند  O2Nگاز

 
 

    SiGaو   Ga،Si آلايش يافته ،O2N، جذت  BPNTs، DFT،NMR :ید یکل یهاهواژ
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