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  مقدمه -1

 جدي تهدید به هوا آلودگی ابزارآلات، شدن مدرن و صنعتی با
-آلاینده تولید با صنایع است. شده تبدیل موجودات و انسان براي
 عنوان به استالدهید و فرمالدئیدها آلدئیدها، مانند اصلی هاي

 زیست محیط پیش از بیش آلودگی موجب جانبی، محصولات
 ترکیب یک اتانال سیستماتیک نام با استالدهید .]1[اندشده

 رب که باشدمی CHO3CH فرمول با )VOC( فرار آلی شیمیایی
 ایالات زیست محیط آژانس توسط شده تهیه فهرست اساس

 دنبال به استالدهید دارد. قرار هوا آلاینده 33 بین در متحده،
 خروجی در همچنین شود.می تولید فسیلی هايسوخت سوزاندن

 شده مشاهده هاآزمایشگاه و شیمیایی صنایع خودروها، اگزوز

 سردرد، موجب تواندمی استالدهید مستقیم استنشاق .]2[است
 شود. تنفسی حاد مشکلات و استفراغ چشم، سوزش تهوع،

 ماده ساختار که است داده نشان شده انجام مطالعات همچنین
 ،DNA با واکنش ژنتیکی، جهش موجب تواندمی استالدهید

 يهاسلول ساختار در تغییر ایجاد و 1B ویتامین غلظت کاهش
 بازدم در ماده این همچنین .]3 ,2[شود انسان بدن در خونی

 بنابراین است؛شده مشاهده نیز ریه سرطان به مبتلا افراد تنفسی
 بیماري تشخیص جهت زیستی گرهاينشان از یکی عنوان به

 یصتشخ يبرا تواندیم ینهمچن یداستالده .]4[شودمی شناخته
 یانب آنچه همه ].5[ یردگ قرار استفاده مورد یزن ییغذا مواد یفیتک

 یصتشخ جهت بالا یکارائ با حسگر توسعه مبرم یازن ،شد
 مواد یفیتک کنترل یست،ز یطمح بر نظارت منظور به یداستالده

 از استفاده با 2SiC لایه تک الکترونی و ساختاري خواص بر استالدهید مولکول جذب تاثیر بررسی هب ،رو پیش مقاله در :چکیده
 قرار بررسی مورد لایه تک روي بر مولکول جذب مختلف هايپیکربندي ،منظور این به است. شده پرداخته یچگال یتابع یهنظر
 با فیزیکی صورت به استالدهید مولکول که داد نشان نتایج .است شده گزارش جذب انرژي براساس ساختار پایدارترین و هگرفت

 مولکول جذب از بعد و قبل 2SiC حالات چگالی و نواري ساختار مقایسه شود.می جذب 2SiC برروي eV310/0 حدود در انرژي
 eV600/0 و eV008/0 ترتیب به استالدهید جذب از پس هدایت نوار تا فرمی تراز فاصله و انرژي گاف که داد نشان استالدهید

 2SiC لایه تک از شده انجام محاسبات اساس بر گردد. لایه تک کتریکیال هدایت کاهش موجب تواندمی که یابدمی افزایش
 گاز حسگرهاي در جاذب سطح عنوان به یا واکنش گرماي تغییر هدایت، تغییر براساس استالدهید گاز حسگر عنوان به میتوان

 .برد بهره پیزوالکتریک

 یچگال یتابع یهنظر ید،استالده ،2SiC :کلیدي واژگان
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 و سانان بدن يهاارگان بر مخرب یراتتاث از یريجلوگ یی،غذا
 .دهدیم نشان را هایماريب ییشناسا
 ]،7 ,6[يگاز یروماتوگرافک جمله از يمتعدد هايروش

 یمهن یدفلزاکس يحسگرها و ]8[یمیاییالکتروش يحسگرها
 یرااخ ند.اشده یمعرف یداستالده ییشناسا جهت ]11-9[يهاد

 اند.رفتهگ قرار جهتو وردم گازها ییشناسا جهت نانوساختارها
 ،یريپذانتخاب يواسطه هب نانومواد بر یمبتن يگرهاحس

 چککو یتقابل یري،کرارپذت بودن، یناناطم قابل بالا، یتحساس
 جهت یاسبمن ینهگز بودن رفهص به مقرون و بالا استحکام ي،ساز

 .]12[هستند گازها ییشناسا
 گازها، یصتشخ هتج پرکاربرد انوموادن و انوساختارهان جمله از

 خواص ياراد گرافن .باشندیم ]31گرافن[ بستر بر یمبتن مواد
 طالعهم وردم مختلف يهاوزهح در و باشدیم يفرد به منحصر

 یستورهايرانزت به توانیم مطالعات ینا جمله از است.گرفته قرار
 ساخت ]،41کانال[ ولط شدن تاهکو در آنها یرتاث و یداناثرم

 ]،61 ,15[یمس يگازها ییشناسا و یصتشخ جهت حسگر
 ]،20 ,19[ينور رسازآشکا ]،18 ,17[یديخورش يهاسلول یطراح

 .کرد شارها ... و ]21[ حسگرها یستز
 گاف یلدل هب ماده ینا گرافن، دفر به نحصرم خواص رغم علی
 جذب یتاصخ با يگازها ییشناسا ییتوانا ی،ذات صفر يانرژ
 سبتن گرافن یتحساس یشافزا يهاروش ازجمله ندارد. را یفضع
 یصناخال مودنن اضافه ي،نرژا گاف کنترل ینهمچن و گازها به
 بورون، ملهج از مختلف يها اتم متعدد راجعم در .باشدیم
 جذب یدنخشب بهبود دفه با مس و کبالت یکل،ن آهن، یتانیوم،ت

 ینب از .]23 ,22 ,15شدند[ ضافها گرافن به یناخالص بصورت
 افگ کنترل يبرا دهما ینبهتر )Si( یلیکونس ها،یناخالص یتمام
 موجب یاخالصن عنوان به iS کردن اضافه .باشدیم گرافن يانرژ

 ،7iCS يساختارها ورتص به هک شد یگرافنلیس یدجد ماده یجادا
3SiC، 2SiC و SiC 2 .]25 ،24[شودیم ظاهرSiC لولس با 

 اشتند ضمن ربن،ک تما هارچ و لیکونیس اتم دو شامل واحد
 رافنگ فرد هب نحصرم صخوا یتمام یشتر،ب جذب فعال مراکز
 یدارياپ ]،26بالا[ املح تحرك یتقابل بزرگ، یژهو سطح شامل

 یلدل به گرید يسو از .]28 ,27دارد[ را بالا یکیمکان و حرارتی
 در یحترا به ساختار، ینا دواح سلول ره در یلیکونس اتم دو وجود

 .]29[شودیم ادغام یکیالکتر يمدارها

 یسنجمکانا به مقاله ینا در شده ارائه یحاتتوض به باتوجه
 است.دهش پرداخته یداستالده یصتشخ جهت 2SiC از استفاده

   محاسبات روش -2

 کوانتوم افزاري نرم ستهب از دهاستفا اب اضرح قالهم محاسبات
 نظریه اساس بر یمحاسبات بسته این است.شده انجام ]30[اسپرسو

 امواج پایه عتواب و پتانسیلشبه روش از استفاده با و چگالی تابعی
 مقاله، این رد پردازد.می شمَکوهن ذره تک معادلات حل به تخت،

 رادیانگ تگیهمبس-تبادلی تابعی و نرم فوق هايپتانسیلشبه از
  .استشده استفاده ]31[یافته تعمیم

2SiC  دوبعدي صفحه انون محاسبات، امانج رد فتهر کاربه ابریاخته
 رد Å 15 خلأ ضايف و Yو X راستاي در Å 10,30 ابعاد در

 انرژي هب مربوط حاسباتم قتد نظورم به باشد.می Z راستاي
 نظر در 2D-FTD روش از ستفادها با ندروالسیوا هاينیرو جذب،
 و شده یمتنظ yR45 يرو بر قطع يرژان .]32[استشده گرفته

 0Ry/a100/0 یروين تا بعد هس هر در یهندس يساختار واهلش
 راساسب قطع يانرژ و K قاطن تعداد .یافت ادامه تما هر بر وارد

 نظر رد Ry45 و 1×9×9 یبرتت به آمده بدست هايسازيینهبه
 شد: محاسبه 1 رابطه رتصوبه )Eads( جذب يانرژ شد. گرفته

Eads= Etot(SiC2 – Acetaldehyde) – Etot(SiC2) 

 –Etot(Acetaldehyde)                       (1)   

 نانوصفحه کل يانرژ cetaldehydeA – 2Etot(SiC( آن در که
 2SiC 2( ید،استالده معرض درSiC(Etot نانوصفحه کل يانرژ 
 2SiC و خالص Etot(Acetaldehyde) در یدستالدها کل يانرژ 

 هندهد نشان Eads > 0 ی،کل طور به .باشدیم يمنزو حالت
 هتج باشد.می رمادهگ و يخود به خود طور به جذب یندفرآ

 ولکولم به 2SiC هصفح یالکترون خواص یتحساس یبررس
 زا بعد و بلق الاتح یچگال ینهمچن و ينوار ساختار ید،استالده

 .شودیم محاسبه جذب

 نتایج در بحث -3

 ست.ا شده رداختهپ الصخ فحهص طالعهم هب ابتدا بخش، این در
  ستالدهیدا گاز مجاورت رد آن لکترونیا و اختاريس واصخ سپس
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  است. گرفته رارق بررسی مورد

 اعتبارسنجی - 2SiC صفحه مطالعه -3-1

 نتایج با آن مقایسه و خالص 2SiC لایه تک مطالعه به بخش این
 اختصاص اعتبارسنجی) (جهت پژوهشگران توسط شده گزارش

 طول همراه به یافته واهلش 2SiC ،2×2 یاختهابر است. یافته
 است.شده داده نشان 1 شکل در یازوا و یوندهاپ

 

 ]33مرجع[ با شده داده یشنما يساختار يهاپارامتر یسهمقا
نمودار ساختار  .کندیم ییدتا یخوب به را آمده بدست یجنتا صحت

 2خالص در شکل  2SiC نواري و چگالی حالات مربوط به صفحه
خالص  2SiC ودشمیهمانطور که ملاحظه است. شده نمایش داده

است. تراز فرمی تقریبا  eV616/0 هادي با گاف مستقیمیک نیمه
هرچند مطالعه دقیق، حاکی از نزدیک  .در وسط گاف قرار دارد

به تراز هدایت، در مقایسه با  meV47میزان بودن تراز فرمی به
این n-type  اندکی خاصیتت. که نشان دهنده تراز ظرفیت اس

ماده است. ساختار نواري و چگالی حالات بدست آمده کاملا با 

 تطبیق دارد. ]33[نتایج مرجع

 2SiC روي بر ستالدهیدا جذب مطالعه -3-2

 روي بر ستالدهیدا مولکول هینهب جذب وقعیتم افتنی نظورم به
 1 دولج در هشد هداد نشان ختلفم موقعیت پنج 2SiC صفحه

 نیز ساختار ره به ربوطم جذب نرژيا .گرفت قرار بررسی مورد
 به خود ،جذب شودمی لاحظهم که طورهمان .استشده گزارش
 رژيان مقادیر همقایس باشد.یم فیزیکی محدوده رد و خودي
 هاموقعیت سایر به نسبت 5 موقعیت يپایدار هندهد شانن جذب،

 فاصله و زوایا ،پیوند ولط همراه هب بهینه جذب موقعیت باشد.می
 .استشده داده نشان 3 کلش در واهلش از پس 2SiC سطح تا

 2SiC ررويب استالدهید جذب مختلف هايپیکربندي .1لجدو

 ها پیکربندي )eVجذب( انرژي

231/0- 

1 

250/0- 

2 

260/0- 

3 

296/0- 

4 

310/0- 

5 

 2SiC ابریاخته سلولی ساختار .1شکل

 2SiC صفحه حالات چگالی و نواري ساختار نمودار .2شکل
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 واهلش از پس 2SiC سطح تا فاصله و زوایا پیوند، ولط همراه به )بهینه (موقعیت پنجم پیکربندي .3 شکل

 
 4 شکل در استالدهید جذب از پس حالات چگالی و نواري ساختار
 جذب به توجه با رود می انتظار که همانطور است.شده داده نشان

 استالدهید جذب از پس 2SiC نواري ساختار فیزیکی، ضعیف
 و انرژي گاف شده انجام هايبررسی بقط .استنشده متاثر چندان
 eV 008/0 ترتیب به جذب از پس هدایت تراز تا فرمی تراز فاصله

 گرفت نتیجه توانمی اساس این بر .یابدمی افزایش eV 006/0 و
 می کاهش استالدهید جذب از پس 2SiC لایه تک هدایت که

  یابد.

 استالدهید جذب از سپ ینههب موقعیت حالات چگالی و نواري ساختار .4 شکل

 جهت ضعیفی عملکرد خالص 2SiC ،آمده بدست نتایج اساس بر
 مقاومت تغییر بر مبتنی هايروش وسیله به استالدهید شناسایی

   آمده بدست جذب انرژي به توجه با وجود، این با دارد.
)eV310/0( روش اساس بر شناسایی جهت آن از توانمی 

 واکنش گرماي براساس سگرهاح این کرد. استفاده گرماسنجی
 گیرند.می قرار استفاده مورد گازها شناسایی جهت جذب، از ناشی

 حسگرهاي جاذب ماده عنوان به توانمی 2SiC از همچنین
 پس جرم تغییرات ،حسگرها این در نمود. استفاده نیز پیزوالکتریک

 به توجه با .شودمی ارتعاش فرکانس تغییر به منجر گاز جذب از
 بازگشت است، فیزیکی جذب محدوده در جذب انرژي هاینک

 قابل استالدهید حاوي محیط از خروج از پس حسگر پذیري
 .باشدمی تضمین

 استالدهید مولکول واجذب يبرا یازن مورد زمان )،τ( یابیباز زمان
 محاسبه قابل 2 رابطه بصورت که باشدمی 2SiC يصفحه از

 :]34[است

             )2( 

  جذب، انرژي s 1210 = A، aE-1 قبل مطالعات طبق رابطه نای رد
BK و بولتزمن ثابت T زمان رفتار باشد.می کلوین حسب بر دما 

 حسب بر استالدهید مولکول جذبوا براي 2SiC صفحه بازیابی
 است ملاحظه قابل وضوح به است. شده رسم 5 شکل مطابق دما
 یابد.می تسهیل دما افزایش با استالدهید جذبوا فرآیند که

 دما حسب بر 2SiC روي بر استالدهید بازجذب بازیابی زمان رفتار :5 لشک

 .باشدمی میکروثانیه K°300( 2/24( اتاق دماي در بازیابی زمان 
 پذیري برگشت به منجر که یابدمی کاهش τ بالاتر، يدماها در

300 350 400 450 500

Temperature(K)

0

0.05

0.1

0.15

0.2

0.25

R
ec

ov
er

y 
Ti

m
e 

(u
s)



   

 23  زمستان 1401| شماره 4 | سال اول  
 

            پژوهش هاي شیمیایی و نانومواد

 شود.می حسگر بالاي

 مورد فحهص روي بر ستالدهیدا جذب حین ارب بازتوزیع و انتقال
 ستالدهیدا ولکولم هک دهندمی شانن نتایج گرفت. قرار محاسبه

 6 شکل .دهدمی ستد از بار 2SiC  صفحه وير بر جذب ضمن
  میدهد. نشان ار جذب زا پس ارب چگالی تغییرات

   ( 22SiC روي بر استالدهید جذب الکتریکی بار چگالی توزیع باز .6شکل
 بار) چگالی اهشک   ،بار چگالی افزایش

 کت نرژيا مودارن از توان می بار نتقالا فرایند ررسیب منظور به
 ستفادها 7 شکل با مطابق زويمن استالدهید مولکول و خالص لایه
 بار، نتقالا رايب حتملم سیرم شودیم ملاحظه که همانطور .نمود

 .شدبامی 2SiC صفحه به ستالدهیدا مولکول از

  2SiCصفحه به استالدهید از بار انتقال مسیر .7 شکل

 گیري نتیجه-4

 2SiC هصفح الکترونی و اختاريس خواص ررسیب به قالهم ینا در
 عنوان هب نآ زا ستفادها سنجیامکان و ستالدهیدا معرض در

 هاينديپیکرب بررسی املش مطالعه ینا شد. داختهپر حسگر
 مودارهاين جذب، نرژيا بهینه، پیکربندي جاستخرا و مختلف
 هب آمده دستب تایجن هما باشد.می نواري ساختار و حالات چگالی

 :است زیر شرح

 فیزیکی و گرماده بصورت 2SiC برروي استالدهید جذب •
 د.باشمی )eV310/0( انرژي با و

 جذب از بعد هدایت تا فرمی تراز فاصله و انرژي گاف •
 دارد. جزئی افزایش استالدهید

 بار 2SiC صفحه وير بر جذب ضمن استالدهید مولکول •
 .دهدمی دست از

• 2SiC دارد ضعیفی عملکرد مقاومتی حسگرگاز عنوان به 
 در نقص ای مناسب لصیناخا عمالا اب توانمی که

 د.بخشی بهبود را آن ،ساختار
 توانمی 2SiC روي بر استالدهید جذب انرژي به توجه با •

 به یا اکنشو گرماي بنايم بر سگرح نوانع به 2SiC از
 مانز با یزوالکتریکپ حسگرهاي اذبج سطح نعنوا
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Abstract: This paper investigates the influence of acetaldehyde molecule adsorption on the structural and electronic 
properties of the SiC2 monolayer using density functional theory. For this purpose, different adsorption sites on the 
monolayer were investigated and the most stable structure was reported based on the adsorption energy. The results 
showed that the acetaldehyde molecule is physically adsorbed on SiC2 with an energy of about 0.310 eV. Comparing 
the band structure and density of states of SiC2 before and after the adsorption of acetaldehyde molecule showed that 
the energy gap and the distance between the Fermi level and the conduction band after acetaldehyde adsorption 
increase by 0.008 eV and 0.006 eV, respectively, which can cause a decrease in electrical conductivity. Based on the 
calculations, SiC2 can be used as an acetaldehyde gas sensor based on conductivity and, reaction heat change, or as 
an absorbent surface in piezoelectric gas sensors. 
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