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بررسى ذخیره سازى هیدروژن بر روى نانولوله ى سیلیکون کربید تحت میدان 
DFT الکتریکى خارجى با روش محاسباتى
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با استفاده از محاسبات تابع چگال جذب هیدروژن بر روى نانولوله سیلیکون کربید تحت میدان هاى الکتریکى در گستره هاى  چکیده:
به ترتیب در عرض و طول نانولوله بررسى شده است. هنگامى که هیدروژن در راستاى میدان  0/025 .a.u تا a.u. و 0 تا 0/015 0
الکتریکى قرار مى گیرد در هر دو جهت مثبت و منفى با افزایش میدان الکتریکى انرژى جذب افزایش مى یابد. انرژى جذب در راستاى 
0/18- مى رسد. میدان الکتریکى در راستاى طولى نانولوله  eV اعمال مى شود به 0/015 a.u عرضى و جهت مثبت هنگامى که میدان
همانگونه که باعث افزایش جذب هیدروژن مى شود تأثیر عکس نیز دارد. هرچند که میزان افزایش انرژى جذب هیدروژن از میزان کاهش 
آن بیشتر است اما برآیند انرژى هاى جذب در تمام مکان ها مقدار چشمگیرى ندارد. اعمال میدان موجب کاهش انرژى گپ شده اما 
حفظ مى کند. با حذف میدان الکتریکى از سامانه گاز و نانولوله  0/015 a.u و سامانه خاصیت نیم رسانایى خود را در میدان هاى 0/025
آن مولکول هایى که به وسیله ى میدان الکتریکى جذب شده اند از نانولوله جدا مى شوند و از این رو میدان الکتریکى به انجام هر دو 

فرایند جذب و واجذب کمک مى کند.
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مقدمه
به   (33/19 K) دارد  که  پایینى  بحرانى  دلیل دماى  به  هیدروژن 
حمل  در  اساسى  اى  مساله  رو  این  از  و  شود  نمى  مایع  راحتى 
کارگیرى  به  منظور  به   .[1] دارد  وجود  انرژى  حامل  این  نقل  و 
به عنوان جایگزین سوخت هاى فسیلى، پژوهشگرانى  هیدروژن 

قابلیت  در پى موادى هستند که  دارند،  فعالیت  زمینه  این  در  که 
بالاى ذخیره ى هیدروژن را در دما و فشار آزمایشگاه داشته باشند. 
توانایى نانولوله هاى کربنى براى جذب و ذخیره ى  در سال 1997
هیدروژن به وسیله ى دیلون و همکارانش گزارش شد [2]. پس از 
آن تلاش هاى گسترده اى به منظور بهینه سازى این نانوساختارها 
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صورت گرفت و همچنین نانولوله هایى دیگرى با ویژگى ها ویژه 
سنتز شد. اما هیچ کدام از آن تلاش ها به طورعملى نتوانست که 
هیدروژن  60 kg/m و3 6,5 wt %) هدف دپارتمان انرژى آمریکا
ذخیره شده) را تأمین کند. اگر چه بعضى از پژوهشگران ادعا کردند 
که به این هدف دست یافته اند، اما نتیجه هاى آن ها در عمل 

قابل استفاده نیست.
در سالهاى اخیر با به کارگیرى عنصر سیلیسیم، موادى نویدبخش 
ترین  رایج  سیلیسیم  اند.  شده  تولید  توجه  جالب  هاى  ویژگى  با 
نافلز است که به دلیل ویژگى هاى منحصر به فردى از قبیل حفظ 
خاصیت نیم رسانایى در دماهاى بالاتر نسبت به ژرمانیم، قابلیت 
d3 قطبش پذیرى بیشتر نسبت به کربن و داشتن اوربیتال هاى

از  اتم ها، توجه بسیارى  الکترون هاى سایر  پذیرش  خالى براى 
پژوهشگران را به منظور استفاده از این عنصر در توسعه فناورى 
نانوالکترونیک جلب کرده است. نانولوله هاى سیلیکون کربید گونه 
اى از ترکیبات پایدار سیلیسیم هستند که کاربردهاى رایجى پیدا 
کرده اند. این نانوساختارها به دلیل قابلیت قطبش بیشتر نسبت به 
نانولوله هاى کربنى و بورنیترید، واکنش پذیرى بیشترى نشان مى 
دهند. پایدارى آن ها نسبت به نوع کربنى به دلیل آروماتیسیته ى 
Si-Si نسبت به Si-C ضعیفتر، کمتر است، اما از آنجایى که پیوند

قویتر است، از نانولوله هاى سیلیکونى پایدارتر اند. پایدارترین فرم 
به صورت یک در میان با  C و  Si که در آن اتم هاى SiCNT

سنتز شد [3و4]. در این  قرار گرفته اند در سال 2001 نسبت 1:1
با  فرم اختلاف الکترونگاتیوى بین دو اتم مجاور (در حدود 0,65
مقیاس پاولینگ) سبب به وجود آمدن بارهاى نقطه اى بر روى 
نانولوله را نسبت به مولکول  نانولوله مى شود و سطح  دیواره ى 
ها فعالتر مى کند. با کمک عامل دار کردن، جذب فلزات واسطه 
این  الکترونیکى  ها  ویژگى  توان  مى  گزینشى  هیدروژناسیون  و 
نسبت  را  ها  آن  پذیرى  واکنش  و  کرد  دستکارى  را  ها  نانولوله 
بور  داپینگ  مثال  عنوان  به  داد.  افزایش  گازى  هاى  مولکول  به 
بین تیوب هاى  Li در نانولوله دو جداره ى (6,0)@(14,0)و درج
قرار  بررسى  مورد  آغازین   هاى  روش  با  کربید  سیلیکون   (6,6)
گرفته است که تغییرات محسوسى در ویژگى ها الکترونى نشان 
واسطه  عناصر  اول  ردیف  فلزات  تقریب تمامى  به  مى دهد [5]. 
بر روى سطح  مى توانند  Pd و  Pt در جدول تناوبى و همچنین

این  جذب   .[6] شوند  جذب  شیمیایى  طور  به  SiCNT خارجى 
خالص  نانولوله  پذیرى  واکنش  قابلیت  نمایانگر  سویى  از  ها  اتم 
و  الکترونى  ها  ویژگى  تغییر  براى  اسبابى  دیگر  سوى  از  و  بوده 
در نتیجه واکنش پذیرى نانولوله است. در واقع هنگامى که یک 
نانولوله عامل دار مى شود یا اتم فلزى را جذب مى کند یک میدان 
الکتریکى داخلى در درون ساختار نانولوله اعمال مى شود که تغییر 
قدرت و راستاى این میدان مستلزم تغییر نوع و موقعیت اتم داپ 
شده است. اعمال میدان الکتریکى خارجى مى تواند یک ایده ى 
نوین براى کنترل واکنش پذیرى نانولوله به منظور جذب و واجذب 
هیدروژن باشد. اولین تلاشى که در این زمینه صورت گرفته است 
اعمال میدان الکتریکى خارجى بر روى یک صفحه بور نیترید بوده 
گزارش شد  که به وسیله ى جى ژوا  و همکارانش در سال 2010
[7]. آن ها توانستند که با یک میدان الکتریکى عمود بر صفحه 
افزایش دهند.  0/14 eV به 0/03 eV انرژى جذب هیدروژن را از
با حذف میدان الکتریکى از سامانه به راحتى عمل واجذب صورت 
ناست. مسئله ى  تغییرات فشارى و دمایى  به  نیازى  مى گیرد و 
چالش برانگیز در این کار راستاى میدان اعمال شده است که به 
طور واضح با تغییر آن نتیجه ى به دست آمده نیز تغییر مى کند.

کربید  نانولوله سیلیکون  قابلیت قطبش  به  توجه  با  مقاله  این  در 
نانولوله  یک  از  هیدروژن  به  نسبت  آن  ذاتى  پذیرى  واکنش  و 
سیلیکون کربید که پایدارى آن پیش از این ثابت شده است [8و9]، 
به عنوان سوژه اى براى اعمال میدان الکتریکى و بررسى جذب 
الکتریکى  میدان  اثر  است.  شده  استفاده  آن  روى  بر  هیدروژن  
اعمال شده در راستاهاى متفاوت بر روى جذب هیدروژن بررسى 

مى شود.

بر روى یک   (DFT) تابع چگال  پروژه محاسبات نظریه  این  در 
ازدو  از ترکیبی  استفاده  با  (5,5) سیلیکون کربید  آرمچیر  نانولوله 
نرم  ى  وسیله  به   **G++311-6و 21G-3 پایه  ى  مجموعه 
سازي  بهینه  محاسبات  کلیه  است.  شده  انجام  گوسین  افزار 
با استفاده از  پایه و جذب گاز بر روي این ساختارها  ساختارهاي 
B3LYP به روش  که نسبت  انجام گرفت  MP1PW91 روش
است.   واندروالسی  کنش هاي  برهم  براي  تري  مناسب  گزینه ى 
تمام محاسبات انرژى و بهینه سازى ساختارها با نرم افزار گوسین  
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انجام شده است [10]. 03

نتیجه ها و بحث 
اتم سیلیکون  یک نانولوله آرمچیر (5,5)  سیلیکون کربید  با 70
و کربن انتخاب شده که دو انتهاى آن با اتم هاى هیدروژن اشباع 
شده است. چهار جایگاه متفاوت بر روى سطح نانولوله براى جذب 
مولکول هیدروژن وجود دارد : مرکز حلقه، روى اتم کربن، روي 
و  C ,B, Aکه به ترتیب با حروف Si-C اتم سیلیکون و پیوند

مشخص شده اند. 1 کل در D
بیشترین  که  نانولوله  از  هایى  اتم  و  هیدروژن  مولکول  براى 
ازمجموعه ى  با هیدروژن دارند  از لحاظ الکترونى  را  برهمکنش 
پایه  ى  مجموعه  از  ها  اتم  سایر  براى  و   **G++311-6 پایه 
استفاده شده است تا بین زمان محاسبات و صحت نتیجه  21G-3
ها توازن لازم ایجاد شود. اتم هایى که بیشترین برهم کنش را 

مشخص شده اند. دارند براى جایگاه هاى متفاوت در  شکل 2

اتم کربن،  B ،مرکز حلقه A : مکان هاى متفاوت براى جذب هیدروژن شکل 1
.Si-C پیوند D روى اتم سیلیکون و C

اتم هایى از نانولوله که بیشترین برهم کنش را با هیدروژن در مکان هاى متفاوت دارند. شکل 2
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انرژى جذب گاز هیدروژن بر روى نانولوله از رابطه ى زیر محاسبه 
مى شود:

Eb = E
H

2
+nano

 - (E
H2

 + E
nano

)

انرژى سامانه شامل نانولوله و هیدروژن جذب شده  EH2+Nano که
به  نانولوله  و  هیدروژن  انرژى  ترتیب  به  ENano و  EH2 و  است 
به  انرژى  منفى  مقدار  هستند.  کنش  برهم  بدون  و  جدا  صورت 
دست آمده نشان مى دهد که جذب گاز یک فرایند گرماده است. 
مقدار  منظور  شود  انرژى جذب صحبت  از  جا  هر  بعد  به  این  از 
در بسیارى  counterpoise مطلق آن است. از آنجایى که دستور
موارد از جمله هنگامى که میدان الکتریکى داریم جواب هاى قابل 
قبولى براى خطاى مجموعه ى پایه (BSSE) نمى دهد و همچنین 
با توجه به لزوم داشتن یک مقایسه صحیح بین حالتى که میدان 
الکتریکى صفر است و حالتى که میدان الکتریکى وجود دارد، مقدار 
الامکان  حتى  اما  است،  نشده  منظور  حالت  دو  هر  براى  BSSE

سعى شده است با انتخاب مجموعه ى پایه ى دقیقتر براى مرکز 
برهمکنش مقدار این خطا را کاهش داد [11].

نشان مى دهد که مناسب  نتیجه ها به دست آمده از رابطه ى  1
براى  موثرگاز  کنش  برهم  جهت  انرژي  لحاظ  از  جایگاه  ترین 
نانولوله آرمچیر (5,5) کربید سیلیکون روى اتم کربن است که با 
توجه به بار جزئى منفى کربن این نتیجه قابل انتظار است. پیوند 
NBO نسبت به سطح نانولوله عمود قرار مى گیرد. بار H-H

شده  محاسبه   - 0/004 حدود  در  شده  جذب  هیدروژن  مولکول 
است که نمایانگر وجود انتقالات الکترونى از نانولوله به هیدروژن 
است.بر طبق تئوري اختلال مرتبه دوم پایداري به دست آمده از 

هاي  اوربیتال  به  کربن   هاي  اوربیتال  از  الکترون  استقرار  عدم 
Kcal/mol کربن  به  هیدروژن  از  و  Kcal/mol 3/8هیدروژن
است که دلیلى دیگر بر انتقال الکترون از کربن به هیدروژن  1/73
3 نزدیک  و هیدروژن  کربن  بین  فاصله ى  که  آنجایى  از  است. 
است  بسیار ضعیف  شیمیایى  برهمکنش  احتمال  است  آنگستروم 
و یک فرض براى چگونگى این انتقال الکترون مى تواند پدیده 
براى جذب  نامناسبى  اتم سیلیکون جایگاه  باشد.  تونل زدن   ى 
است به شکلى که در حین بهینه سازى مولکول هیدروژن به روى 
کربن مجاور منتقل مى شود و انرژى جذبى براى این مکان در 
نظر نگرفته ایم.  نتایج به دست آمده از انجام این محاسبات براى 

گزارش داده شده است. سه مکان دیگر در    جدول 1
دو راستاى کلى براى اعمال میدان الکتریکى  بر روى نانولوله در 
نظر گرفته ایم: یکى در راستاى محور نانولوله یا راستاى طولى و 
دیگرى عمود بر محور نانولوله یا راستاى عرضى. هر کدام از این 
راستاها داراى دو جهت منفى و مثبت هستند. تعریف ما از جهت 
مثبت،  بردار میدانى است که از یک بار منفى و جهت منفى، بردار 
میدان  بزرگى  مثبت خارج مى شود.  بار  از یک  که  است  میدانى 
(واحد اتمى) بیان شده است که هر واحد  a.u الکتریکى بر حسب
است. کلیه ى راستاها  Å/V 42/51 اتمى میدان الکتریکى برابر با

و جهت هاى ممکن در  شکل (3-1) قابل مشاهده اند.
میدان  حضور  در  نانولوله  روى  بر  هیدروژن  گاز  جذب  انرژى 

از رابطه ى زیر محاسبه مى شود:  F الکتریکى
E

b
(F) = E

H
2

+Nano
(F) – [E

H
2
(F) + E

Nano
(F)]

Binding energy (eV)Adsorption site

-0/094On C

-0/075On bridge (Si-C)

-0/060Hollow

انرژى هاى جذب محاسبه شده بر حسب الکترون ولت براى جایگاه هاى متفاوت  جدول 1
در غیاب میدان الکتریکى
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محورهاى کارتزین براى نانولوله و هیدروژن که میدان الکتریکى در راستاى مثبت  شکل 3
و منفى آن ها اعمال مى شود.

انرژى سامانه شامل نانولوله و هیدروژن جذب شده  E
H2+nano

که
به ترتیب انرژى هیدروژن و  ENano و E

H
تحت میدان است و 

میدان  اما در حضور  برهم کنش  بدون  و  به صورت جدا  نانولوله 
الکتریکى هستند. مقدار منفى انرژى به دست آمده نشان مى دهد 

که جذب گاز یک فرایند گرماده است.
مى توان دید با افزایش قدرت میدان  همان طور که در   شکل 4
مى  افزایش  جذب  انرژى  مطلق  مقدار  x راستاى  در  الکتریکى 
کنش  برهم  سامانه  شدن  پایدارتر  موجب  میدان  اعمال  و  یابد 
به  انرژى جذب    ،0/015 a.u میدان  در حضور  کننده مى شود. 
تغییر چندانى نمى کند.  نانولوله  0/18-  مى رسد و ساختار  eV

خود  قطرى  راستاى  در  نانولوله  تدریج  به  بالاتر  هاى  میدان  در 

کشیده مى شود تا اینکه سرانجام به طور کامل از هم مى پاشد. 
a.u براى میدان هاى صفر و (DOS)  طیف چگالى ى حالت ها
کاهش  موجب  میدان  اعمال  اگرچه  که  دهد  مى  نشان  0/015
a.uدر را  خود  رسانایى  نیم  خاصیت  اما سامانه  انرژى گپ شده 
محاسبه شده  NBO (1-5)). بار کل ) ت ا ده ک حف 0/015
براى هیدروژن همراه با افزایش میدان منفى تر مى شود (  شکل 
8). مى توان نتیجه گرفت که میدان خارجى تأثیرى مشابه بر روى 
انتقال الکترون ها از نانولوله به هیدروژن و افزایش مقدار مطلق 
انرژى جذب دارد. یا به عبارت دیگر میدان نیرویى اعمال مى کند 
که باعث تونل زدن الکترون ها شده و یک سامانه دهنده-پذیرنده 
ى به نسبت قوى به وجود مى آید که موجب افزایش مقدار مطلق 

(داده ها بر  x تغییرات انرژى جذب بر حسب میدان الکتریکى در راستاى شکل 4
حسب واحد اتمى هستند)
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بر حسب قدرت میدان الکتریکى (واحد طول و میدان به ترتیب  H-H تغییر طول پیوند شکل 5
آنگستروم و واحد اتمى است.)

x تغییرات فاصله ى هیدروژن تا نانولوله بر حسب میدان الکتریکى در راستاى شکل 6

انرژى جذب مى شود. افزون بر این پدیده، به دلیل اثر پلاریزاسیون 
میدان الکتریکى اتم هیدروژن پایینى نسبت به بالایى مثبت تر مى 
شود. بنابراین جاذبه ى الکتروستاتیک بین کربن منفى نانولوله و 
اتم هیدروژن مثبت زیاد مى شود. از این رو با افزایش قدرت میدان 

باید فاصله ى بین کربن و هیدروژن پایینى کوچکتر شود و طول 
افزایش  یابد. مشخص شد که فاصله ى بین کربن و  H-H پیوند
به صورت  H-H هیدروژن به صورت خطى کاهش و طول پیوند

و 7). نمایى افزایش مى یابد ( شکل 6
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x براى هیدروژن بر حسب میدان الکتریکى در راستاى NBO تغییرات بار کلى شکل 7

اعمال مى شود پایدارترین مکان  x هنگامى که میدان در راستاى
به جهت  توجه  با  ست.  Si-C پیوند  روى  براى جذب هیدروژن 
نزدیک  قطبیده  هیدروژن  مولکول  منفى  سر  شده  اعمال  میدان 
نانولوله و سر مثبت آن بالا قرار مى گیرد. دافعه ي الکتروستاتیک 
ایجاد شده بین دو اتم داراى بارهاى هم علامت باعث مى شود 
که دیگر کربن جایگاه مناسبى براى جذب نباشد. نتیجه هاى به 
دست آمده نشان مى دهند که در ابتدا انرژى جذب هیدروژن بر 
بعد  به  0/006 a.u میدان  از  ولى  یابد  مى  نانولوله کاهش  روى 

انرژى جذب زیاد مى شود.
قبل از اعمال میدان هیدروژن نقش پذیرنده و نانولوله نقش دهنده 
ي الکترون را بازى مى کند. پایداري به دست آمده از عدم استقرار 
9,8 Kcal/mol به اوربیتال هاي هیدروژن Si-C الکترون از پیوند

x تغییرات انرژى جذب بر حسب میدان الکتریکى در راستاى شکل 8

در حدود  Si-C بوده در صورتى که این انرژى از هیدروژن به پیوند
Si-C است. بنابراین جریان الکترونى از پیوند  5,73 Kcal/mol

-x به هیدروژن خواهد بود. با اعمال میدان الکتریکى در راستاى
نیرویى در مقابل این جریان قرار مى گیرد که انرژى عدم استقرار 
انرژى  بالطبع  و  رفته کم مى کند  رفته  را  به هیدروژن  Si-C از 
که  یابد  مى  ادامه  جایى  تا  روند  این  یابد.  مى  کاهش  نیز  جذب 
با  Si-C به  هیدروژن  و  هیدروژن  به  Si-C استقرار  عدم  انرژى 
به تقریب این اتفاق مى افتد  0/006 a.u هم برابر شوند. در میدان
و بعد از این میدان انرژى جذب افزایش مى یابد. در میدان هاى 
به  Si-C انرژى عدم استقرار از هیدروژن به 0/006 a.u بالاتر از
اندازه اى بزرگ مى شود که جهت جریان الکترونى عوض شود، 
دهنده ي  نقش  هیدروژن  و  پذیرنده  نانولوله نقش  که  به شکلى 
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الکترون را بازى مى کند.
a.u  تا در گستره ى 0 z براى بررسى جذب تحت میدان الکتریکى

بر روى سامانه هیدروژن و نانولوله  0/005 a.u به فاصله ي 0/025
اعمال مى  z میدانى اعمال شد. هنگامى که میدان را در راستاى
کنیم هیدروژن اتم کربن را انتخاب مى کند. سه کربن متفاوت از 
10 کل در که اند ده انتخاب نانولوله روى ب میدان تأثی لحا

آن ها را مشخص کرده ایم. اگر نانولوله را از وسط به دو نیم تقسیم 
کنیم سه ناحیه مشخص به وجود مى آید: نیم ي اول، حلقه ي 
در حلقه ي میانى نانولوله قرار دارد  A میانى و نیم ي دوم. مکان
B تأثیر یکسانى بر روى آن دارند. مکان هاى -z و z و  میدان

به ترتیب در نیم ي اول و دوم نانولوله قرار دارند که به دلیل  C و
تقارن دونیم نسبت به حلقه ي میانى با عکس شدن جهت میدان 
به هم تبدیل مى شوند. از این رو هنگامى که  این سه مکان  z
بررسى مى کنیم حالتى که میدان z- داریم را  z  را  تحت میدان

نیز در نظر گرفته ایم.
A نتیجه هاى به دست آمده نشان مى دهد که براى مکان هاى

با افزایش میدان انرژى جذب با شیب کمى کاهش مى یابد  B و
C مکان اى ب اما ت. ا صف یباً تق یب این A که براى مکان

همراه با افزایش میدان انرژى جذب نیز افزایش مى یابد. میدان 
این  کند.  مى  پلاریزه  طولى  راستاى  در  را  نانولوله  شده  اعمال 
پلاریزه شدن در دو  مقیاس صورت مى گیرد. در یک مقیاس تک 

بسته به مولفه اى از میدان که به موازات آن  Si-C تک پیوند هاى
ها قرار مى گیرد پلاریزه مى شوند. در  مقیاس دیگر کل استوانه 
به  π ي نانولوله مانند یک پیوند  بزرگ به دلیل سامانه الکترونى
به طور  C و Si نسبت آزاد پلاریزه مى شود. از آنجایى که اتم هاى
متناوب در طول نانولوله ردیف شده اند، نمى توان پیش بینى کرد 
Si یا روى C که بار منفى به دست آمده از قطبش تمایل دارد روى
قرار گیرد. اما نتیجه ها به دست آمده نشان مى دهد که با افزایش 
میدان در نیم ى دوم کربن منفى تر  مى شود. در نتیجه کربن 
منفى تمایل بیشترى به جذب هیدروژن پیدا مى کند. با توجه به 
نیم  که  شود  مى  موجب  نانولوله  کل  طولى  پلاریزه شدن  اینکه 
ي دوم نانولوله نسبت به نیمه ي اول آن از لحاظ الکترون غنى 
تر شود با افزایش میدان الکتریکى جذب در نیم ي دوم نانولوله 

افزایش مى یابد.
شده  اعمال  میدان  به  نسبت  نانولوله  مقاومت  طولى  راستاى  در 
بیشتر بوده و تا میدان هاى بالاترى نسبت به حالت عرضى دوام 
مى آورد، اما به همین نسبت تأثیر میدان بر افزایش انرژى جذب 
نیز در حالت طولى کمتر است. از این رو ما توانستیم قدرت میدان 
افزایش دهیم. در این میدان خاصیت نیم رسانایى  0/025 a.u  را تا
ها  حالت  است. طیف چگالى  رفتن  بین  از  آستانه ى  در  نانولوله 
بسیار  گپ  انرژى  که  دهد  مى  نشان  میدان  این  براى   (DOS)

کوچک شده است ( شکل 12).

Z سه مکان متفاوت از لحاظ تأثیر میدان الکتریکى در راستاى شکل 9
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بر حسب میدان الکتریکى در  C و A ,B تغییرات انرژى جذب براى سه مکان شکل 10
(واحد انرژى، الکترون ولت است) Z راستاى

z تغییرات بار کلى مولکول هیدروژن همراه با افزایش قدرت میدان در راستاى شکل 11
B و C ، A براى سه مکان

میدان در مکان  افزایش قدرت  با  نانولوله  تا  فاصله ى هیدروژن 
این فاصله زیادتر  B و A کمتر مى شود اما براى مکان هاى C

مى شود. در نتیجه مى توان گفت در فواصل کمتر انرژى جذب 
بیشترى براى کلیه ى مکان ها مشاهده مى شود.

نتیجه گیرى
باعث  که  همانگونه  نانولوله  طولى  راستاى  در  الکتریکى  میدان 
افزایش جذب هیدروژن مى شود تأثیر عکس نیز دارد. هرچند که 
میزان افزایش انرژى جذب هیدروژن از میزان کاهش آن بیشتر 
مقدار  ها   مکان  ي  کلیه  در  جذب  هاى  انرژى  برآیند  اما  است 
چشمگیرى ندارد. میدان اعمال شده در راستاى عرضى نانولوله را 
مى توان در دو راستاى کلى مورد ارزیابى قرار داد. یکى راستایى 
قرار مى گیرد و تأثیر چندانى در  H-H است که عمود بر پیوند 

انرژى جذب ندارد و دیگرى راستایى است که میدان به موازات 
راستاى  در  هیدروژن  که  هنگامى  شود.  مى  اعمال  H-H پیوند 
منفى  و  مثبت  جهت  دو  هر  در  گیرد  مى  قرار  الکتریکى  میدان 
با افزایش میدان الکتریکى انرژى جذب افزایش مى یابد. انرژى 
 -0/18 eV جذب در راستاى عرضى و جهت مثبت مى تواند به
برسد. این انرژى به تقریب دو برابر انرژى جذب در غیاب میدان 
راستاى  در  فقط  که  اى  زاویه  هر  با  میدانى  است. هر  الکتریکى 
عرضى اعمال شود مى تواند به مؤلفه هایى تجزیه شود که این 
مؤلفه ها بر روى یکى از راستاهاى ذکر شده منطبق مى شوند. لذا 
مى توان نتیجه گرفت که هر میدانى در راستاى عرضى به طور 
برایند  که  آنجایى  از  انرژى جذب مى شود.  افزایش  کلى موجب 
ممان دوقطبى نانولوله سیلیکون کربید آرمچیر در راستاى عرضى 
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آن است مى توان پیش بینى کرد که نانولوله ها به طور طبیعى 
راستاى  در  الکتریکى  میدان  که  کنند  مى  گیرى  جهت  طورى 

عرضى آن ها قرار گیرد. 
از آنجایى که هیدروژن ذخیره شده براى استفاده باید از ماده ي 
یابد.  فرایند واجذب هیدروژن اهمیت مى  ذخیره کننده جدا شود 
سایر روش هاى به کار رفته براى افزایش میزان جذب هیدروژن 
پیوند  که  است که  همانگونه  اى  به گونه  متفاوت  مواد  بر روى 

شود شکست  قویتر مى  کننده  جذب  ماده ى  روى  بر  هیدروژن 
این پیوند و واجذب گاز نیز مشکل تر مى شود. براى واجذب در 
که  گیرند  بهره مى  و فشارى  تغییر شرایط دمایى  از  این شرایط 
تا  را  الکتریکى این مشکل  به صرفه نیست. میدان  گاهى اوقات 
قسمتى حل مى کند. کافى است میدان اعمال شده حذف شود تا 
آن مولکول هایى که به وسیله ى میدان جذب شده اند از ماده ي 

جاذب جدا شوند.

نشان مى دهد  a.u براى نانولوله در میدان هاى صفر و 0/015 DOS طیف هاى شکل 12
که خاصیت نیم رسانایى سامانه حفظ شده است.
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.z در راستاى 0/025 a.u براى نانولوله تحت میدان الکتریکى DOS طیف شکل 13
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Density Functional study of Hydrogen Storage on Silicon Carbide
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Abstract: Using density functional calculations, hydrogen adsorption has been investigated on

silicon carbide nanotube under transverse and longitudinal electric elds of the ranges from 0 to
0.015 and 0 to 0.025 a.u respectively. Once Hydrogen is located parallel to the electric eld vector,
in both positive and negative directions, the binding energy with increasing the eld strength is
enhanced nally. The binding energy in the +x-direction, when the electric eld reaches 0.015 a.u.
become -0.018 eV. The longitudinal electric eld on the nanotube increases the binding energy in a
position and decreases it in some other positions. Although the amount of adsorption increasing is

more than that of decreasing one, the consequent of the binding energies in different sites is not a

signicant value. Applying electric eld causes the reduction of the band gap, but nanotube remains
semiconductor in the elds of 0.025 and 0.015a.u.. When the applied electric eld is removed, those
molecules which adsorbed with the help of the electric eld could be released. Hence, an external
electric eld can simplify both adsorption and desorption processes.
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