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 چکيده

ػٌؼَسی -ثشسػی خَاف گبص ثب تَخِ ثِ اثشات صیبى ثبس هحیغی ٍ صیؼتی گبصّبی ػَلفیذ ّیذسٍطى ٍ اٍصٍى،

ٍ  H2Sِ گبصّبی سٍی ایي خَاف ًؼجت ث Ni, Cr, N, B   ٍCuٍ ّوچٌیي تأثیش داح ػٌبكش C20ػبختبس 

O3 ّذف ایي پشٍطُ لشاس گشفت. ثشای سػیذى ثِ ایي ّذف اص تئَسی تبثؼیت چگبلی ٍ تبثغ پتبًؼیل ،

ّبی پیًَذی  ّبی آًبلیض اٍسثیتبل ّیجشیذی خذیذ اػتفبدُ ؿذ. ثِ هٌظَس ثشسػی ٍ تحلیل دلیك دادُ سٍؽ

س گشفت. ًتبیح ًـبى داد وِ ػبختبس عجیؼی ٍ ّوچٌیي پتبًؼیل الىتشٍػتبتیه هَلىَلی هَسد اػتفبدُ لشا

ّبدی  داسای تَصیغ ثبس تمشیجبً یىٌَاخت اػت ٍ ثب تَخِ ثِ همذاس ؿىبف اًشطی، ثِ ػٌَاى ًیوِ C20خبلق 

( تغییشات ػبختبسی هحؼَػی دیذُ ًـذ ٍ B,Nوٌذ. ثب داح وشدى ػٌبكش ّن تٌبٍة اتن وشثي ) سفتبس هی

گشدیذ. ٍلی توشوض ثبس هثجت ٍ هٌفی ثِ تشتیت سٍی  C20بس ؿىبف اًشطی ووی ثیـتش اص حبلت خبلق ػبخت

ثِ دلیل   (Ni, Cr  ٍCuهـبّذُ ؿذ. ثؼذ اص داح ػٌبكش ٍاػغِ )دس ػبختبس داح ؿذُ،  B  ٍNّبی  اتن

اختلاف تٌبٍثی ثب اتن وشثي، تغییشات ػبختبس ٍ الىتشًٍی لبثل هحؼَػی دیذُ ؿذ. ؿىبف اًشطی افضایؾ پیذا 

 H2S  ٍO3وٌؾ ثیي گبصّبی  ّبی فلضات ٍاػغِ ثَد. ثب ثشسػی اًشطی ثشّن هثجت سٍی اتنوشد ٍ توشوض ثبس 

اػت. ایي دس  H2Sخبرة ثؼیبس ضؼیفی ًؼجت ثِ گبص  C20ٍ ػبختبس خبلق هـخق ؿذ وِ هَلىَل 

پیًَذ وٍَالاًؼی تـىیل گشدیذ. ثبیذ اضبفِ وشد وِ دستوبهی هَاسد   C20  ٍO3حبلیؼت وِ ثیي هَلىَل  

 .وبّؾ  O3افضایؾ ٍ ًؼجت ثِ گبص  H2Sوٌؾ ًؼجت ثِ گبص  ؿذُ اًشطی ثشّنداح 

ّبی پیًَذی  ػٌؼَس گبصی، خبًَادُ فَلشى، فلضات ٍاػغِ، تئَسی تبثؼیت چگبلی، اٍسثیتبل :يديکل واشگبن

 .عجیؼی، اًشطی ثشّوىٌؾ
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روي خواص  Cuو  Ni, Cr, N, Bپ کردن عنبصر بررسی تأثير دا

 H2Sبه عنوان سنسور گبزي براي شنبسبیی گبزهبي  C20الکترونی سبختبر 

 O3و  

 

 2تببر، عبرف اهينی1هرین نيکساد

 ؼتی ًَؿیشٍاًی ثبثل، ثبثل، ایشاىٌْذػی ؿیوی، داًـگبُ كٌاػتبدیبس هٌْذػی ؿیوی، داًـىذُ ه 1
 داًـدَی وبسؿٌبػی هٌْذػی ؿیوی، داًـىذُ هٌْذػی ؿیوی، داًـگبُ كٌؼتی ًَؿیشٍاًی ثبثل، ثبثل، ایشاى 2

 

 نبم نویسنده هسئول:

 هشین ًیىضاد

 



 2 -1، ص 2911 بهار، 12پژوهش در شیمی و مهندسی شیمی، شماره 
ISSN: 2588-2805 

http://www.ieaj.ir 

 

 هقدهه 
. ػلاٍُ ثش فضَلات حیَاًی ٍ [1] س گبصّبی آتـفـبًی، گبص عجیؼی ٍ تَلیذات ًفت خبم ٍخَد داسدگبص ػَلفیذ ّیذسٍطى ثِ عَس عجیؼی د

سًگ ثؼیبس  . ثب ٍخَد ایٌىِ ایي گبص ثی[2]ؿَد ّب ثبػث تَلیذ ایي گبص هی اًؼبًی، تدشیِ هَاد آلی دس غیبة اوؼیظى تَػظ هیىشٍاٍسگبًیؼن

تش، گبص ػَلفیذ  تشیي ًمؾ سا دس اًتـبس ایي گبص دس اتوؼفش داسد. ثِ عَس دلیك ًؼبًی هْنّبی ا پزیش، خَسًذُ ٍ ػوی اػت، فؼبلیت اؿتؼبل

. ثب [3]ثٌذی غزایی اػت ّیذسٍطى یه هحلَل خبًجی لبثل اًتظبس دس فشایٌذّبی كٌؼتی هختلفی ًظیش پبلایؾ ًفت، تَلیذ وبغز ٍ ثؼتِ

ّبی صیبدی دس هَسد اثشات ًبؿٌبختِ ایي گبص  ّبی گزؿتِ، ٌَّص ًگشاًی ٍخَد آگبّی اص تأثیشات  هحیغی گبص ػَلفیذ ّیذسٍطى دس دِّ

ّب ٍخَد داسد. دس وٌبس گبص ػَلفیذ ّیذسٍطى ، گبص اٍصٍى ثِ ػٌَاى یىی اص  خغشًبن سٍی صًذگی ثـش ٍ یب ثِ عَس ولی سٍی اوَػیؼتن

وٌذ، ػجت آػیت ثِ  بلای اتوؼفش صهیي خزة هیّبی اوؼیظى وِ همذاس صیبدی اص پشتَّبی هخشة خَسؿیذ سا دس لایِ ّبی ث آلَتشٍح

. ثش ایي اػبع، تحمیمبت صیبدی دس صهیٌِ ؿٌبػبیی [3ٍ4]ؿَد  ( هی ppm 1/0ّبی ثبلا ) دس حذٍد  ّبی حیَاًی ٍ گیبّی دس غلظت ثبفت

 ّبی گزؿتِ اًدبم ؿذُ اػت.  ایي گبصّب دس ػبل

ّبی وشثٌی پتبًؼیل ثبلایی دس ؿٌبػبیی گبصّب اص خَد ًـبى  افي ٍ ًبًَلَلِتحمیمبت هحبػجبتی ٍ آصهبیـگبّی دلالت ثش ایي داسد وِ گش

ای سٍی   . دس ّویي ساػتب، تحمیمبت گؼتشدّ[5]وٌذ دس ایي ػبختبسّب، ًمؾ ولیذی ایفب هی πّبی  دٌّذ. دس ٍالغ ٍخَد الىتشٍى هی

اًذ. هحبػجبت وبهپیَتشی هبًٌذ اػتفبدُ اص  گبص هتوشوض ؿذُّبی گبصی هختلف ثشای وبثشدّبی ؿٌبػبیی  وٌؾ ثیي ایي ػبختبسّب ٍ گًَِ ثشّن

ػٌؼَسی ًبًَلَلِ وشثٌی -، تأثیش ًمق ػبختبسی سٍی خَاف گبص[6]ًبًَلَلِ وشثٌی ته لایِ ثِ ػٌَاى ػٌؼَس گبصی ثشای ؿٌبػبیی اٍصٍى

سٍی ًبًَلَلِ  SO2  ٍH2S، ثشسػی خزة [8]، ثشسػی تئَسی ٍ آصهبیـگبّی سٍی گشافي ثِ ػٌَاى ػٌؼَسی گبصی ثشای اٍصٍى[7]ثشای اٍصٍى

غیشُ. ػلاٍُ ٍ  NO2, NH3  ٍ CO[10]، حؼبػیت ثبلای گشافي ٍ گشافي اوؼبیذ ًؼجت ثِ گبصّبی ػوی ًظیش [9]وشثٌی داح ؿذُ ثب فلض

 C60دُ اػت وِ ّبی تئَسی ًـبى دا ثش ایي ػبختبسّب، فَلشى ّن گضیٌِ هٌبػجی ثشای اػتفبدُ دس ػٌؼَسّبی گبصی اػت. اگشچِ ثشسػی

( تَخِ صیبدی سا اخیشاً N,B  ٍSiوبًذیذ هٌبػجی ثشای ػٌؼَس گبصی ثِ دلیل اًتمبلات ثبسی وَچه ًیؼت، ّتشٍفَلشى ) فَلشى داح ؿذُ ثب 

،  [13]ثشای ؿٌبػبیی یذ S، فَلشى داح ؿذُ ثب B [12]. افضایؾ خزة اوؼیظى سٍی فَلشى داح ؿذُ ثب [11]ثِ خَد خلت وشدُ اػت

ّبیی دس ایي صهیٌِ ّؼتٌذ. ثب ایي ٍخَد،  ًوًَِ N  ٍB [14]ثب اػتفبدُ اص فَلشى داح ؿذُ ثب NO   ٍ NO2غلظت هحیغی گبصّبی ًوبیؾ 

ػٌؼَسی دیگش اػضبی خبًَادُ فَلشى ًؼجت دس هَسد گبصّبی ػوی خبی پشػؾ ثبلی اػت. تؼذاد هغبلؼبت اًذوی -ٌَّص دس هَسد خَاف گبص

ثِ ػٌَاى وَچىتشیي ػضَ اص خبًَادُ فَلشى، ثِ ػٌَاى  C20. ثش ّویي اػبع، دس گضاسؽ پیؾ سٍ، [15ٍ16]دس ایي صهیٌِ ٍخَد داسًذ

دس  B, N, Cr, Ni   ٍCuهَسد هغبلؼِ لشاس گشفت. ّوچٌیي، اثش داح ػٌبكشی هبًٌذ  H2S   ٍO3وبًذیذی دس صهیٌِ ؿٌبػبیی گبصّبی 

، [9]احتوبل خزة سا افضایؾ هیذٌّذ  dفلضات ٍاػغِ ثِ دلیل داؿتي اٍسثیتبلْبی ثب تَخِ ثِ ایي ًىتِ وِ   C20خَاف الىتشًٍی ػبختبس 

 هَسد هغبلؼِ لشاس گشفت. 

 

 جسئيبت هحبسببت

اًدبم گشفتِ اػت. فشایٌذ ثْیٌِ ػبصی ٍ  [17] 09توبم هحبػجبت ٍ آًبلیضّبی هشثَعِ دس ایي گضاسؽ ثب اػتفبدُ اص ًشم افضاس تدبسی گَػیي 

كَست گشفتِ اػت. حذ آػتبًِ  (DFT)لىتشًٍی ػبختبسّبی اػتفبدُ ؿذُ، ثب اػتفبدُ اص تئَسی تبثؼیت چگبلیثذػت آٍسدى خَاف ا

 اًتخبة ؿذ.  10-8ّوگشایی اًشطی ثشای ثْیٌِ ػبصی ػبختبسّب، 

 ّوجؼتگی وِ تشویجی -ثِ ػٌَاى تبثغ تجبدلی CAM-B3LYP (( Becke, 3-parameter, Lee-Yang- Parrپتبًؼیل ّیجشیذی  

. ثِ هٌظَس دلت ثبلا، هدوَػِ پبیِ ای وِ ثشای هحبػجبت دس ًظش گشفتِ ؿذ،                                 [18]ثِ وبس ثشدُ ؿذ B3LYPاص تلحیح ثلٌذ ثشد ٍ 

6-311(++)g(d,p) ٍالاًغ سا ؿبهل هیـَد. چگبلی حبلتْب ثشای ػبختبس خبلق -ثَد وِ لغجؾ دٍگبًِ ؿىبفC20 ٌبكش ٍ داح ؿذُ ثب ػ

ثشای (NBO) اًدبم ؿذ. ػلاٍُ ثش ایي، اص آًبلیض اٍسثیتبلْبی پیًَذی عجیؼی  GassSum 3.0روش ؿذُ دس ثبلا، ثب اػتفبدُ اص ًشم افضاس 

ًظیش اًشطی ثشّوىٌؾ، پتبًؼیل  C20تفؼیش ٍ تحلیل دلیك دادُ ّبی ثذػت آهذُ اػتفبدُ ؿذ. ثبیذ اضبفِ وشد وِ خَاف هْوی اص 

دس ػبل  [19]ًشهی ٍ الىتشًٍخَاّی ثشسػی ؿذُ اػت. هفَْم پتبًؼیل ؿیویبیی ثشای اٍلیي ثبس تَػظ پبسل ٍ ّوىبساىؿیویبیی، ػختی، 

 [20] هغشح ؿذ ٍ ثب اػتفبدُ اص ساثغِ صیش ثذػت هیبیذ: 1990
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( ٍ پبییي تشیي اٍسثیتبل HOMOثِ تشتیت پتبًؼیل ؿیویبیی، اًشطی ثبلاتشیي اٍسثیتبل هَلىَلی پش) µ ،EHOMO  ٍELUMOوِ دس ایي ساثغِ 

 . [20]اثظ صیش هحبػجِ ؿذ، ًشهی ٍ الىتشٍى دٍػتی عجك سٍ[20]( اػت. ّوچٌیي ػختی عجك تئَسی وَپوي LUMOهَلىَلی خبلی )
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 هؼشف ػختی، ًشهی ٍ الىتشًٍذٍػتی اػت.  η ،S  ٍωیت وِ دس ایي سٍاثظ ثِ تشت
 

 نتبیج و بحث
( ًـبى هیذّذ وِ تَصیغ ثبس الىتشیىی تمشیجب ثِ عَس یىٌَاخت دس MEP، پتبًؼیل الىتشٍػتبتیه هَلىَلی )C20ثؼذ اص ثْیٌِ ػبصی ػبختبس 

هـخق هیـَد وِ داهٌِ ثبس  NBOثب اػتفبدُ اص آًبلیض ثبس (. ّوچٌیي 1ػشتبػش ػبختبس تَصیغ ؿذُ ٍ ایي ًـبى اص تمبسى ػبختبس داسد)ؿىل

ثبس الىتشٍى اػت وِ دلالت ثش تَصیغ تمشیجی یىٌَاخت ثبس داسد. ثش اػبع تحلیل اٍسثیتبل هَلىَلی  0.063ٍ  -0.035ٍ  الىتشیىی ثیي

*ٍ  π(، اٍسثیتبلْبی اتوی CMOهتوشوض )
π  اتوْبی وشثي، دس تـىیل تبثغ هَجHOMO  ٍLUMO   ثیـتشیي ػْن سا ثِ خَد اختلبف

 اػت.  C20اػت وِ ًـبى اص خبكیت ًیوِ ّبدی هَلىَل  eV 4.24)ؿىبف اًشطی( ثشاثش  HOMO   ٍLUMOدادُ اًذ. فبكلِ اًشطی ثیي 
 

 ( داح ؿذُ ثب ًیتشٍطى3( داح ؿذُ ثب ثَس )2( خبلق )1دس ػِ حبلت ) C20پتبًؼیل الىتشٍػتبتیه هَلىَلی  -1شکل

 

ثب تَخِ ثِ  C20ٍ ػپغ ثْیٌِ ػبصی ػبختبس، خَاف الىتشًٍی  Ni, Cr, N, B   ٍCuب خبیگضیي وشدى یه اتن وشثي ثب ػٌبكشدس اداهِ ث

وِ ّن سدیف اتن وشثي ٍ هتؼلك ثِ گشٍُ ػَم  Bایٌىِ اتن داح ؿذُ هتؼلك ثِ وذام گشٍُ ٍ سدیف اػت، تغییش هیىٌذ. ثب اضبفِ وشدى اتن 

اص لحبػ عَل پیًَذ ٍ صٍایب تغییشات چٌذاًی ثؼذ اص ثْیٌِ ػبصی ًـبى  C20بع اتوی ثیي ثَس ٍ وشثي، ػبختبس ٍ ثِ دلیل اختلاف ون ؿؼ اػت

ًـبى هیذّذ وِ ثبس هثجت سٍی اتن ثَس هتوشوض اػت وِ الجتِ ایي اهش ثِ دلیل الىتشًٍگبتیَیتِ ووتش اتن ثَس  MEPًویذّذ. ٍلی تحلیل 

هـخق هیىٌذ وِ اٍسثیتبلْبی اتوی اتن ثَس ًمـی دس تـىیل تبثغ هَج  CMOیي ٍخَد، تحلیل ثب ا ًؼجت ثِ وشثي لبثل اًتظبس ثَد. 

HOMO  ٍ LUMOًذاسًذ ٍ دس ًتیدِ ًجبیذ ؿىبف اًشطی تغییش چٌذاًی داؿتِ ثبؿذ وِ همذاس eV4.26  ثشای ؿىبف اًشطی، هَیذ ایي

داسد وِ هبًٌذ اتن ثَس، اتن ًیتشٍطى ًیض  C20 ییشات وَچىی دس ػبختبسهغلت اػت. ثْیٌِ ػبصی ػبختبس ثؼذ اص داح اتن ًیتشٍطى حىبیت اص تغ

ایي ثبس  MEPّن سدیف اتن وشثي اػت ٍ اختلاف ؿؼبع اتوی ثیي ایي دٍ اتن وَچه اػت. ثب ایي حبل، ثش خلاف اتن ثَس ٍ ثش اػبع تحلیل 

اتن ًیتشٍطى ثِ ّوشاُ اتن وشثي دس تـىیل تبثغ هَج  تشاون ثبس هٌفی سٍ اتن ًیتشٍطى اػت ٍ ایي اهش ػجت هیـَد وِ اٍسثیتبل اتوی

HOMO  ،ػْن داؿتِ ثبؿذ. ثٌبثشایي ثِ دلیل خبرثِ ثیـتش اتن ًیتشٍطىHOMO  اص لحبػ اًشطی ثِ ػوت همذاس هٌفی خبثدب هیـَد، ٍلی

 ذ هَسد داح اتن ثَس یؼٌی ًیض دیذُ هیـَد وِ هَخت هیـَد ؿىبف اًشطی ثشای هَسد داح اتن ًیتشٍطى هبًٌ LUMOایي خبثدبیی دس 
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eV4.26  (. ًوبیؾ ػِ ثؼذی 1ثبؿذ)خذٍلHOMO   ٍLUMO ( ّوچٌیي ًوَداسّبی چگبلی حبلتْب ٍDOS)  گضاسؽ  2وِ دس ؿىل

  .ؿذُ اًذ، ًیض ثِ خَثی تغییشات ػبختبس الىتشًٍی سا ثِ ثیبى هیىٌذ

 

 دس ػِ حبلت C20س ػبختب DOSًوبی ؿوبتیه فضبیی اٍسثیتبلْبی هَلىَلی ٍ ًوَداس  -2شکل

 

 ٍ اختلاف ثیي آًْب LUMO, HOMOػغح اًشطی  -1جدول

Eg (eV) LUMO(eV) HOMO(eV) structure 
4.23 -2.59 -6.82 C20 
4.26 -2.57 -6.83 C19B 
4.26 -2.67 -6.93 C19N 
4.82 -2.24 -7.06 C19Cr 
4.03 -2.94 -6.97 C19Ni 
5.13 -2.41 -7.54 C19Cu 

9.102 0.196 -8.906 H2S 

7.51 -3.98 -11.49 O3 

 

اػت. اص یه عشف ػٌبكش ٍاػغِ ّن سدیف ثب  N,Bهتفبٍت اص تبثیش داح ػٌبكش  C20تبثیش داح وشدى فلضات ٍاػغِ دس ػبختبس الىتشًٍی 

اػت وِ  pلْبی اتوی آًْب دسگیش اػت، دسحبلیىِ ثشای اتوْبی تٌبٍة دٍم، ایي اٍسثیتب dوشثي ًیؼتٌذ ٍ اص عشفی دیگش اٍسثیتبلْبی اتوی 

اٍلیي هَسدی  C19Cr, C19Ni  ٍC19Cuًمؾ تؼییي وٌٌذُ ای ایفب هیىٌٌذ. تغییش فبحؾ عَل پیًَذ، ثؼذ اص ثْیٌِ وشدى ػبختبسّبی 

آًگؼتشٍم اػت، ثب اضبفِ ؿذى فلضات  1.53تب  1.39ثیي  C20دس ػبختبس  C-Cاػت وِ هـبّذُ هیـَد. دسحبلیىِ داهٌِ عَل پیًَذّبی 

آًگؼتشٍم ّن هیشػذ ٍ ایي تغییش عَل پیًَذ، تغییشات صاٍیِ پیًَذی ٍ دس ًْبیت تغییش صیبد ػبختبس  1.99هزوَس، ایي داهٌِ تب  ٍاػغِ

( ًـبى هیذّذ وِ دس توبم هَاسد اص داح فلضات ٍاػغِ، توشوض ثبس هثجت سٍی فلضات  3)ؿىل  MEPالىتشًٍی سا دس پی خَاّذ داؿت. آًبلیض 

( اػت وِ ثب تَخِ ثِ اختلاف الىتشًٍگبتیَیتِ ثیي ایي فلضات ٍاػغِ ٍ وشثي، لبثل اًتظبس اػت. ثب تَخِ ثِ ػذد Cr, Ni, Cuٍاػغِ ) یؼٌی 

اتوی فلضات ٍاػغِ ٍ ثِ ثیبى دیگش خبرثِ ّؼتِ ایي ػٌبكش اًتظبس خبثدب ؿذى تشاصّبی الىتشًٍی ثِ ػوت اًشطیْبی هٌفی هیـَد اهب ثب ایي 

دیذُ هیـَد. ثٌبثشایي،  CMOثب اػتفبدُ اص تحلیل  HOMO  ٍLUMOفلضات ٍاػغِ دس تبثغ هَج  dبی اتوی ٍخَد هـبسوت اٍسثیتبلْ

 1ًؼجت ثِ ػبختبسّبی ثشسػی ؿذُ ثبلا ثِ ػوت اًشطیْبی هٌفی خبثدب هیـًَذ. خذٍل  HOMO  ٍLUMOاًتظبس هیشٍد وِ اٍسثیتبلْبی 

خَثی ًـبى هیذّذ. اص عشفی دیگش اًشطی ؿىبف ػبختبس داح ؿذُ ثب فلضات ٍاػغِ ثِ ایي خبثدبیی ّب سا دس همبیؼِ ثب دیگش ػبختبسّب، ثِ 

ٍ ّوچٌیي ًوَداس   HOMO  ٍLUMOثب ثَس ٍ ًیتشٍطى، ثیـتش ؿذُ اػت. ؿىل ػِ ثؼذی  C20ًؼجت ػبختبس خبلق ٍ داح ؿذُ 

DOS  ُػبختبس داح ؿذC20  ًوبیؾ دادُ ؿذُ اػت. 4ثب فلضات ٍاػغِ دس ؿىل 
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 ( داح ؿذُ ثب هغ3( داح ؿذُ ثب ًیىل )2( داح ؿذُ ثب وشٍم )1دس ػِ حبلت ) C20تبًؼیل الىتشٍػتبتیه هَلىَلی پ -3شکل 

 

 

 دس ػِ حبلت داح ؿذُ ثب فلضات ٍاػغِ C20ػبختبس  DOSًوبی ؿوبتیه فضبیی اٍسثیتبلْبی هَلىَلی ٍ ًوَداس  -4شکل

 

 شبخصهبي جهبنی -

هبًٌذ، پتبًؼیل  C20دس ؿبخلْبی خْبًی ػبختبس  B N, Cr, Ni,  ٍCuداح وشدى ػٌبكش ّوبًغَسوِ دس همذهِ ػٌَاى ؿذ، تبثیش 

، HOMOوِ توبهی ایي پبساهتشّب ثِ ّوشاُ اًشطی  هَسد ثشسػی لشاس گشفت (ω( ٍ الىتشٍى دٍػتی )S(، ًشهی )η(، ػختی )µؿیویبیی )

LUMO ( ؿىبف اًشطی ٍEg دس خذٍل )گضاسؽ ؿذُ اًذ. 2 

اػذاد ثش حؼت  -ٍ اختلاف ثیي آًْب ٍ ؿبخلْبی خْبًی LUMO, HOMOی ػغح اًشط -2جدول

 ثذٍى ثؼذ اػت ωالىتشٍى ٍلت گضاسؽ ؿذُ اًذ. الجتِ پبساهتش 

ω S η µ structure 
5.23 1.057 2.12 -4.71 C20 
5.19 1.065 2.13 -4.70 C19B 
5.41 1.065 2.13 -4.80 C19N 
4.49 1.205 2.41 -4.65 C19Cr 
6.09 1.008 2.02 -4.96 C19Ni 
4.83 1.283 2.57 -4.98 C19Cu 

2.08 2.2755 4.551 -4.355 H2S 

7.98 1.8775 3.755 -7.735 O3 
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 الىتشٍى ثِ هتٌبظش LUMO اًشطی ّوچٌیي ٍ گشفت ًظش دس یًَیضاػیَى پتبًؼیل ثب هؼبدل هیتَاى سا HOMO  اًشطی ولی عَس ثِ

ثِ ػوت اًشطیْبی هٌفی ثب اضبفِ وشدى ًبخبللیْبی هَسد ًظش،  پتبًؼیل  HOMOتشاص اًشطی  ثب ایي اػتذلال ٍ خبثدبیی. اػت خَاّی

ییي، یًَیضاػیَى افضایؾ پیذا هیىٌذ. ثب هشاخؼِ ثِ ػتَى پتبًؼیل ؿیویبیی ٍ هٌفی تش ؿذى ایي پبساهتش ثب اضبفِ وشدى ًبخبللی اص ثبلا ثِ پب

اص پبییي ثِ ثبلای ػتَى، خبكیت دٌّذُ گی الىتشٍى افضایؾ هی یبثذ.  ػختی پبساهتشی،  خبكیت پزیشفتي الىتشٍى افضایؾ هیجبثذ ٍ ثِ تجغ

، ثشای هؼشفی همبٍهت یه ػبختبس ثشای تجبدل اثش الىتشًٍی ثب هحیظ اعشاف اػت. ثب ایي تؼشیف هیتَاى ًتیدِ وشد وِ اص ثبلا ثِ پبییي خذٍل

بثذ. پبساهتش الىتشٍى دٍػتی هؼشف همذاس اًشطی پبیذاسی هَلىَل ٍلتی همذاس ثبس صیبدی همبٍهت ثشای تجبدل اثش الىتشًٍی ثب هحیظ افضایؾ هیج

ثذػت هی آٍسد وِ ثب ایي هفَْم، هَلىَلْبی ثبلا خذٍل، پبیذاسی ثیـتشی اص خَد ًـبى هیذٌّذ. الجتِ لاصم ثِ یبدآٍسی اػت وِ سًٍذّبی 

 H2Sعَس خلاكِ ٍ دس یه ًگبُ ولی، اص لحبػ پتبًؼیل ؿیویبیی هَلىَل ثَدُ اػت. ثِ  H2S   ٍO3ثبلا ثذٍى دس ًظش گشفتي گبصّبی 

لَیتشیي دٌّذُ الىتشٍى ٍ هَلىَل اٍصٍى لَیتشیي گیشًذُ الىتشٍى هیجبؿذ وِ ثب تَخِ ثِ ًوَداسّبی ػختی، ًشهی ٍ  الىتشٍى دٍػتی، ایي 

 سًٍذ تبییذ هیـَد.

 O3و   H2Sخبصيت گبزي سنسوري جبذة هب نسبت به  -

ثِ ػلت ػذم تمبسى،  اص خْت ّبی هختلف ًؼجت ثِ هَلىَلْبی خبرة لشاس گشفتِ    H2S  ٍO3س دلت دس هحبػجبت، هَلىَلْبی گبص ثِ هٌظَ

هیتَاًذ اص ػوت  H2Sٍ ػپغ ثْیٌِ ؿذًذ. دس ًْبیت ثْتشیي هَلؼیت ٍ هٌفی تشیي اًشطی ثشّوىٌؾ گضاسؽ ؿذُ اػت. ثِ ػٌَاى ًوًَِ 

هحبػجِ ؿذُ وِ ایي ساثغِ ثشای  5ًضدیه ؿَد. لاصم ثِ یبدآٍسی اػت وِ همذاس اًشطی ثشّوىٌؾ عجك ساثغِ ّیذسٍطًْب یب گَگشد ثِ خبرة 

گضاسؽ ؿذُ اػت.  3هحبػجِ اًشطی ثشّوىٌؾ دس حبلت گبصی هٌبػت اػت. همذاس اًشطی ثشّوىٌؾ ووپلىؼْبی هحبػجِ ؿذُ دس خذٍل 

 اػت. دس اداهِ ثِ ثشسػی ٍ تحلیل ایي دادُ ّب پشداختِ ؿذُ 

(5                                      )                                                 
)( gasadsorbentgasadsorbentbinding EEEE   

 

 kcal/mol حؼت ثش ثشّوىٌؾ اًشطی همبدیش -3جدول 

O3 H2S structure 
-112.223 -1.054 C20 
-83.223 -14.513 C19B 
-2.696 -2.059 C19N 

-147.341 -22.402 C19Cr 
-69.849 -21.633 C19Ni 

-43.664 -17.785 C19Cu 

 

ٍلی  ثِ دلیل اًشطی ثشّوىٌؾ خیلی وَچه ًیؼت. H2Sخبرة هٌبػجی ثشای خزة C20ًتبیح ًـبى هیذّذ وِ دس حبلت خبلق، ػبختبس 

ة فیضیىی هیشػذ. الجتِ هٌفی تشیي همذاس اًشطی ثشّوىٌؾ هٌفی تش ؿذُ ٍ ثِ هحذٍدُ خز  B ،N،Cr  ،Ni  ٍCu ثب داح وشدى ػٌبكش

ثِ  H2Sثِ ػٌَاى خبرة  C20همذاس هشثَط ثِ ػٌلش ًیىل اػت. ٍلتی اًتمبلات الىتشًٍی ثیي دٍ ٍاحذ یؼٌی ػبختبس خبلق ٍ داح ؿذُ  

ًتمبلات الىتشًٍی اص هَسد ثشسػی لشاس هیگیشد، سٍؿي هیـَد وِ ا NBOػٌَاى خزة ؿًَذُ سا ثب اػتفبدُ اص تئَسی اختلال هشتجِ دٍم آًبلیض 

ثِ ػوت خبرة ثَدُ وِ ایي اًتمبلات ثبػث پبیذاسی ولی ووپلىغ خبرة ٍ خزة ؿًَذُ هیـَد ٍ ّویي اهش ثبػث هٌفی    H2S ػوت گبص

تش ؿذى اًشطی خبرة ٍ خزة ؿًَذُ دس وٌبس ّن ًؼجت ثِ حبلت خذا اص ّن هیـَد. ایي اهش دس ًْبیت ثِ هٌفی تش ؿذى اًشطی ثشّوىٌؾ 

ػتَى همبدیش پتبًؼیل ؿیویبیی سخَع ؿَد، ایي سًٍذ لبثل تَخیح اػت. ثب دس ًظش گشفتي هفَْم پتبًؼیل  1دد. ٍلتی ثِ خذٍل هیگش

ووتشیي پتبًؼیل سا ثِ خَد اختلبف دادُ ٍ دس هیبى دیگش ػبختبسّب،    H2S ؿیویبیی وِ هؼیبسی اص توبیل پزیشفتي الىتشٍى اػت، گبص

ٍ  H2Sلىتشٍى سا ایفب هیىٌذ. ثب افضایؾ ػٌبكشی هزوَس ثِ ػٌَاى داح ؿًَذُ، اختلاف پتبًؼیل ثیي عجیؼی اػت وِ ًمؾ دٌّذُ ا

ػبختبسّبی داح ؿذُ ثیـتش ؿذُ ٍ اًتمبلات ثبس ثیي خبرة ٍ خزة ؿًَذُ ثیـتش ؿذُ ٍ دس ًْبیت هٌدش ثِ هٌفی تش ؿذى اًشطی ثشّوىٌؾ 

پیًَذ وٍَالاًؼی تـىیل هیذّذ. ثِ ثیبى  O3دس حبلت خبلق خَد، ثب  C20بختبس هیـَد. ایي دس حبلیؼت وِ ػ C20ثب داح ؿذى ػبختبس 

دیگش اًشطی آصاد ؿذُ اص تـىیل ایي ووپلىغ دس هشتجِ تـىیل پیًَذ وٍَالاًؼی یب خزة ؿیویبیی اػت. اًشطی خزة ثبلا، ًبخَاػتِ چبلؾ 

خبرثی ًبهٌبػت ثشای خزة اٍصٍى تجذیل وٌذ. ّش چٌذ ثب داح سا تجذیل ثِ  C20فشایٌذ ٍاخزة سا هغشح هیىٌذ ٍ هیتَاى ػبختبس خبلق 

هیضاى ایي اًشطی سا هثجت تش هیىٌذ ٍلی ثبص ّن هشتجِ آى اص خزة فیضیىی ثبلاتش اػت ٍ ایي اهش  ، C20ًبخبللی ّبی هَسد ًظش ثِ ػبختبس  

ثبص هیگشدین ٍ همبدیش پتبًؼیل  1لتی ثِ خذٍل ّوچٌبى چبلؾ فشایٌذ ثبصیبثی خبرة سا ثشای اػتفبدُ ّبی ثؼذی ثبلی ًگبُ هیذاسد. ٍ

همبثؼِ هیىٌن اختلاف صیبد ثیي پتبًؼیل ؿیویبیی ایي ػبختبسّب ًوبیبى ؿذُ ٍ ایي اهش تـىیل  C20ؿیویبیی اٍصٍى سا ثب دیگش ػبختبسّبی 
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ٍ فبكلِ ثیي آًْب  C20ی هختلف ػبختبس ًؼجت ثِ حبلتْب H2S  ٍO3پیًَذ وٍَالاًؼی سا تَخیِ هیىٌذ. دس اداهِ ًحَُ لشاس گیشی هَلىَلْبی 

 (. 5ثش حؼت آًگؼتشٍم ًـبى دادُ ؿذُ اػت)ؿىل

 ثؼذ اص ثْیٌِ ػبصی C20ثؼذ ًؼجت ثِ ػبختبسّبی خبلق ٍ داح ؿذُ  H2S   ٍO3ًحَُ لشاسگیشی هَلىَلْبی  -5شکل

 

اًشطی ثبًذیٌه هٌفی ثؼیبس ًبچیضی دس  Nب ثب ٍخَد هٌفی تش ؿذى اًشطی ثشّوىٌؾ ثؼذ اص داح ػٌبكش هَسد ًظش، ػبختبس داح ؿذُ ث

ثیـتشاػت. ٍلتی فبكلِ هَلىَلْبی گبص  C20ًـبى هیذّذ ّش چٌذ ایي اًشطی ًؼجت ثب ػبختبس خبلق  C20همبیؼِ ثب ػبیش تشویجبت ًبخبلق 

H2S   ٍO3  اص ػبختبسC19N  ثب دٍ ػبختبس دیگشC19B  ٍC20  همبیؼِ هیـَد، ایي فبكلِ ثشای ػبختبسC19N یـتشیي همذاس سا داسد. اص ث

اػت وِ توشوض ثبس هٌفی سٍ اتن داح ؿذُ  C19N( هـبّذُ هیـَدوِ تٌْب دس ػبختبس  3ٍ 2)ؿىل MEPعشفی دیگش ثب هشاخؼِ ثِ آًبلیض 

ًبخبلق اػت. حتی ایي توشوض ثبس هٌفی دس ػوت دیگش هَلىَل ٍ همبثل اتن ًیتشٍطى دیذُ هیـَد. ایي دس حبلیؼت وِ دس ػبیش ػبختبسّبی 

C20  ثبس هثجت سٍی ػٌبكشNi, Cr, B  ٍCu  هتوشوض اػت. ثٌبثشایي توشوض ثبس هٌفی سٍ اتن ًیتشٍطى دلیل پبییي ثَدى همذاس اًشطی

 ثشّوىٌؾ اػت. 
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 گيرينتيجه

ػٌبكش                    دس ایي پشٍطُ هَسد ثشسػی لشاس گشفت. ّوچٌیي ثب داح  H2S  ٍO3ًؼجت ثِ دٍ گبص  C20ػٌؼَسی ػبختبس -ثشسػی خَاف گبص

Ni, Cr, N, B  ٍCu  تلاؽ ؿذ تب ایي خبكیت ثْجَد پیذا وٌذ. ثشای ػَق ثِ ایي ّذف سٍؽ تئَسی تبثؼیت چگبلی اص عشیك ًشم افضاس

ى هیذّذ ثشای تحلیل دادُ اػتفبدُ ؿذ. ًتبیح داح وشدى ًـب NBOگَػیي اػتفبدُ ؿذ. توبم ػبختبسّب اثتذا ثْیٌِ ؿذُ ٍ ثؼذ، اص آًبلیض 

 حبكل ًـذ ٍ C20تغییشات ػبختبسی هحؼَػی ثِ دلیل ّن تٌبٍة ثَدى ایي ػٌبكش ثب وشثي دس ػبختبس  B  ٍNوِ ثب اضبفِ وشدى ػٌبكش 

ثِ دلیل اختلاف دس تٌبٍة ایي ػٌبكش ثب اتن  Ni, Cr  ٍCuتٌْب ثبػث افضایؾ ًبچیضی دس هیضاى ؿىبف اًشطی هیـَد. ثب داح فلضات ٍاػغِ 

ػٌبكش  dِ تجغ اختلاف دس ؿؼبع اتوی، تغییشات صیبدی دس عَل پیًَذّب هیـَد. ّوچٌیي ثِ دلیل هـبسوت اٍسثیتبلْبی اتوی وشثي ٍ ث

هَخت اص یه ػَ ٍ ػذد اتوی ثبلا ػٌبكش ٍاػغِ دس ًْبیت ثبػث هیـَد ؿىبف اًشطی افضایؾ  HOMO  ٍLUMOٍاػغِ دس تبثغ هَج 

تشاون ثبس هثجت دس توبم هَاسد سٍی اتوْبی داح ؿًَذُ هیجبؿذ، الجتِ دس هَسد اتن ًیتشٍطى ایي اهش ًـبى هیذّذ وِ   MEPپیذا وٌذ. آًبلیض 

 اتفبق ًویبفتذ ٍ ثبس هٌفی سٍی اتن ًیتشٍطى اػت. ثؼذ اص لشاس دادى گبصّبی هَسد هغبلؼِ ثِ ػٌَاى خزة ؿًَذُ سٍی ػبختبسّبی هَسد ًظش ٍ

 H2Sخبرة خَثی ًیؼت، صیشا هیضاى خزة  H2S  ٍO3ًؼجت ثِ گبص  C20بلق ػبختبس ثْیٌِ ػبصی ػبختبس هـخق ؿذ وِ دس حبلت خ

ثؼیبس لَیؼت. ثِ ثیبًی دیگش، پیًَذ وٍَالاًؼی تـىیل هیـَد ٍ ایي اهش چبلؾ  C20سٍی  O3ثؼیبس ضؼیف اػت. ٍلی خزة  C20سٍی 

اًشطی ثشّوىٌؾ ایدبد هیىٌذ. یؼٌی هیضاى اًشطی خزة ثبصیبثی خبرة سا هغشح هیىٌذ. ٍلی داح ػٌبكش هزوَس تغییشات ؿگشفی دس هیضاى 

سا وبّؾ دادُ ٍ تب حذٍدی هیضاى چبلؾ ثبصیبثی خبرة سا وبّؾ هیذّذ. دس ایي  O3افضایؾ دادُ ٍ هیضاى خزة هَلىَل  H2Sهَلىَل 

 شٍطى هیجبؿذ. ثَدُ وِ ثِ دلیل توشوض ثبس هٌفی سٍی اتن ًیت Nهیبى یه اػتثٌب ٍخَد داؿت ٍ آى ّن هَسد داح ؿذُ ثب 
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