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 چكیده
 روی دارشتتنه ستتر نشتتان( Yا  اتتتا ایتتتریا   ستتا ی دیتتنروان ستتا استتت اده ظرفیتتذ یریتتره

PG)گتترافم ختخلختت   
 شتتن  سررستتی DFT)2تتتاس ی اگتتا ی   ۀا  راه خحاستتتان نیریتت 1

  خحاستتان  شتن  استت اده شتاارتی   د یت  تاتارن یتای    گرافم ختخلخ  ست   سررسی ا  در ایم
 ۀخرکتز للات   ،تریم خکان سرای یذب اتتا ایتتریا روی گترافم ختخلخت      پاینارک   داد نشان

  سا وکاردای قطتش و پیونن نی، دتردو ست  یتذب اتتا ایتتریا روی      دگزاگونال کرسم اسذ
لضور اتا ایتریا ک  داد  نشان، وتحلی  اگا ی سار تجزی  کاان  دای ختخلخ  کمک خی گرافم

فزایش انرای یذب خو کول دیتنروان  اناش خؤثرتری در  ،خاافذ ۀسا افزایش اننا  در خاایس 
شاارتی خاناتن   سا یذب خو کول دینروان روی گرافم را ص، کاستی یای دارد  در خاایس 

ی سیشتری در سطح انرای فرخی ایجاد کان و یتذب خو کتول   یتوانن لا ذ رسانا تخلخ  خی
تواناتن   اهار خو کول دینروان ختی  لناکثر یاسن   خیدینروان روی گرافم ختخلخ  افزایش 

 ختخلخت   سیشتریم خیانگیم انرای یذب خرسوط س  گرافم یذب شونن  Y-PGsروی ساخانۀ 
  اسذ ا کترون و ذ 313/0 یذب انرای سا خیانگیم سزرگتر خاافذ اننا ۀ سا

 02/03/99 تاریخ دریافذ:

 22/03/99تاریخ پذیرش: 

 13تا  6شماره ص حان: 
 

گترافم ختخلخت ،   : هاا  کلیدواژه

ی دیتتنروان، نیریتتۀ ستتا  رهیتتیر

 (DFT  یاگا تاس ی 

 

 

 

 

مقدمه .1
12 

تر  دای فسیلی و خهاس  رشن رو افزون یم یذ، کادش سورذ ساتوی 

خاتاس  انترای پتا      گستترش ای، گا دتای گلخانت    پتراکاش ا  دم  

دنتال خاتاس    یافت  س  گسترش  سسیاری ا  کشوردای [1اسذ] ضروری

دتای  پذیر یایگزیم سرای کادش واسستتگی کلتی ست  ستورذ    تجنین

 

 نانو دای پوشش پژودشکنۀ ،دانشگاه یزد شادنی ، ،زدی* 
1. Porous Graphene 

2. Density Functional Theory 

د ی  فراوانی، پاکیزگی  ، دینروان س دا فسیلی دستان  درخیان سررسی

  اخا [2اسذ] توی   یادی را س  رود یلب کرده ،و اگا ی سالای انرای

سا ی  ی  یاد خان  اصلی است اده ا  دینروان، یریرهدا سرتری ساویود

، ختای  یتا   3صتورن گتا  فشترده    ست   توانتن      دینروان خی[3]اسذآن 

  شتتود یریتره  ی ختواد یاختن  ستر رو شتیمیایی و فیزیکتی    صتورن  ست  

ستا ی   داده ک  انترای یتذب خااستب سترای یریتره      تحایاان نشان

رو ا   ا کترون و ذ استذ  ا  ایتم   -7/0تا  -2/0 ۀدینروان در خحنود
 

3. Compressed 
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سا ی دیتنروان در ختواد یاختن،     دای خورد سررسی، یریرهسیم روش

  [4و3]سا ی دیتنروان استذ  تریم رویکرد سرای یریرهاخینوارکاانه

سا ی دینروان در لا ذ  لال طرالی خواد خااسب سرای یریره سا ایم

استذ  نتانوخواد    عاوان یک اا ش ستاقی خانتنه   یاخن سا ظرفیذ سالا س 

سترای   ،د یت  ستطح ستالا و و ن کتا     ختتای سر کرسم خانان گرافم ست  

ویود یذب دیتنروان روی   شن  سا ایم سا ی دینروان خطا    یریره

 شتود   انجام ختی نیروی ض یف واننروا س  راهخواد ختتای سر کرسم ا  

رو انرای یذب دینروان سستیار کتا استذ و خاجرست  کتادش       ا  ایم

  سرای سهتود توانایی یذب [6شود]   سا ی دینروان خیهظرفیذ یریر

دای  دارکردن خواد کرسم سا اتا دینروان خطا  ان سسیاری سرای نشان

استذ  توتور    انجام شنهفلزان قلیایی، قلیایی راکی و عااصر واسط  

دارشنه ستا اتتا  یتتیا     سسیاری ا  خحااان سر ایم سود ک  گرافم نشان

سا ی دیتنروان ستا ظرفیتذ ستالا      یریره ۀوسیل عاوان یک توانن س  خی

لا تذ نیتز دمااتان     عم  کان، اخا یذب خو کول دینروان در ایتم 

ستتا  دوس تتنی ا  گتترافم ۀختتاد ضتت یف استتذ  گتترافم ختخلختت ، یتتک

دایی سر روی سطح اسذ ک  دارای ویژگتی ینیتن خت تاوتی     نانول ره

تی خااست  دایویژگی دارای خحوول س  گرافم را ص اسذ  ایم نستذ

 اریتر،  دتای سال   در[7اسذ] تخلخ  و  یاد خسالذ و ن کا، خانان

 تویت   ختورد  دیتنروان  ستا ی یریره در ختخلخ  گرافم ا  است اده

ستار    سرای نخستیم و دمکارانش 1سیری  اسذ قرارگرفت  خحااان سیشتر

دا ساعث ایجاد   ل ره[2]کردنن گرافم ختخلخ  دو س نی را دماهشذ

دتای فلتزی   شتونن  ساتاسرایم اتتا    راه خراکز سار ختی دای ف ال ا  خح 

س  گترافم   اایم خطلوب را نستذ توانان پیونن شیمیایی قوی و دا خی

دتا      سر ایم لضور ل ره در لایۀ گرافم، یناسا ی اتا ددان  علاوه نشان

ددتن  خطا  تان خت تندی در     س  گرافم را ص افتزایش ختی   را نستذ

دادنن کت    نشان [9]و دمکارانش 2م آئواسذ: ایم  خیا  انجام شنه ایم

ا  تاریتب   دارشنه سا اتا آ وخیایوم، ستا استت اده   گرافم ختخلخ  نشان

خو کتول دیتنروان را    شش لناکثرتوانن  خی LDA)3  یخوض اگا ی 

و  4اتم ستر ایتم    کاتن  عتلاوه   یتذب  -ev/H2 11/1-41/0سا خیانگیم 

استکاننیا    Sc-PGستر روی  را  نروانید یسا  رهییر[ 2]شدمکاران

 DFTستر استام خحاستتان     دار شنه سر روی گرافم ختخلخت ( نشان

 ۀخرکز للات  ،خکان مینارتری، پااسکاننیااتا  کی یسرا. کردننخطا    

 

1. Bieri  

2. Zhimin Ao 

3. Local Density Approximation 

4. Chen 

خو کول دینروان در اطراف اتا اسکاننیا  اهار لناکثرو  کرسم اسذ

  شتود  یخت و تذ یتذب    ا کتترون  -429/0سا خیانگیم انترای یتذب،   

، اختا خطا  ت    شتنه  انجتام  خیا   خطا  ان  یادی در ایم ساویود ایاک 

ستا ی  دا در یریتره خت اون گرافم ختخلخ  و ناش آن ۀروی اننا سر

سا دتنف شااستایی ختواد     پیش رو تحایقاسذ   شنهن انجامدینروان 

 تحایتق  استذ  در ایتم   ستا ی انجتام شتنه    ینین ستا قاسلیتذ یریتره   

ستا ی   ی و خیتزان یریتره  خت اون گرافم ختخلخ  سررس ۀاهار اننا 

دتای    ستا وکار   شن لسابتاس ی اگا ی  ۀا  نیری دینروان سا است اده

دتای ختخلخت  سررستی شتن و     سردمکاش سیم اتتا ایتتریا و گترافم   

ا  ارتتلاف اگتا ی ستار و     توانایی یذب خو کول دینروان سا استت اده 

آوردن سهتتریم ستارتار سترای     دستذ  اگا ی لا تذ یزئتی سترای ست     

خایور سررسی ناش اتا ایتتریا     س سررسی شنسا ی دینروان   یریره

سا ی دینروان، انرای یذب خو کول دیتنروان در   در خیزان یریره

 اسذ  شنه کاوشغیاب اتا ایتریا نیز 

 

 . بخش نظری۲

 ها محاسبهجزئیات  ۲-1

   فاصتل  استذ  3×3سلول والن خحاستاتی شاخ  سوپر ست  گترافم   

 دتا   یت رساننن سردمکاش ستیم لا  لناق  آنگستروم سرای س  13لنود 

خت اون گرافم ختخلخ   ۀخایور ایجاد اننا  اسذ  س  شنه گرفت در نیر 

   ستتارتاردایشتتنللاتت  دگزاگونتتال کتترسم، یتتنا و ل تتره ایجتتاد  

 دارای  PG1استتتذ   PG4و  PG1 ،PG2 ،PG3سررستتی شتتاخ     ختتورد 

 PG4کترسم و   ۀست  للات   PG3کرسم،  ۀدو للا PG2کرسم،  ۀیک للا

اهار سارتار خورد سررستی   دستان  در ایم یناشنهکرسم  ۀاهار للا

شرایط  صورن کاخ  آسایش کاان  شنه ک  س   دا ایا ه داده اتا ۀس  دم

 acellاساسی   خؤ  ۀاسذ  دو  خر ی تااوسی سرای خحاستان اعمال شنه

  ا  انتن  شنه ا یسه خوردنیر ۀسرای ساخان k-point اس اد سلول والن( و 

 ۀدر کلیت  وانتنروا س ب واننروا س سترای سررستی ناتش ت اخت      تاری

ا  روش  دای ک  ساخان  سا است اده اسذ  انرای شنه  است ادهخحاستان 

FHI-aims یافتزار  نترم تتاس ی اگتا ی ستا کتن     
 ۀسستتت شتن   لستاب  3

اسذ   یتمام پتانس یکیکن سارتار ا کترون کی FHI-aims یافزار نرم

رتود   یکت یخحاستتان ستارتار ا کترون   یسترا  یعند ۀیک  ا  تواس  پا

 یدتا    ا  تمام ا کترون قیدق ۀاخکان است اد سرناخ  ایم  کان خی است اده

 

5. Fritz Haber Institute Ab Initio Molecular Simulation 
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 بیت ستر تار   یرا سنون تک یتااوس ریو غ ی تااوسیداساخان در  کسانی

دو   کاتن یخت  ریپتذ ، اخکان ی، خانان شت  پتانسیاصل یدالا ذ یسرا

شتتاخ  : geometry.in -1سرناختت  عتارتاتتن ا :  ورودی لا م ستترای ایتتم

طور خستایا س  سارتار اتمتی رستط دارد  ایتم     اطلاعاتی اسذ ک  س 

دای اتمی یران در عاور یتا گونت      توانن شاخ  خوق یذ    اطلاعان خی

ای انجام شتود، سرداردتای شتتک     ساشن  اگر خحاستان س  صورن دوره

 ۀشاخ  خجموعت  control.in: -2قسمذ ت ریف شونن   نیز ساین در ایم

س  خحاستتاتی خاناتن خمتان     پای ، سطح خحاستان و تاییمان خرسوط

سرناخت  در   پایت  در ایتم   ۀاستذ  خجموعت   غیتره اسپیم، اس اد شتک  و 

در  استذ   ارائت  شتنه   really_tightو  light ،tightسطح خت تاون   س 

 کتت  خحاستتتان انجتتام lightستتا استتت اده ا  تاییمتتان  تحایتتق ایتتم

دتای ستارتاری خااستب استذ و خاجرست           اسذ ک  سرای سررسی شنه

 دتای   سترای شترا انترای   شتود    رطای دمگرایتی یتا دانستی نمتی    

GGA بیتاردمتستگی ا   -تتادل
و یافتت (    تاریب گرادیان ت میا 1

دای یذب را ست    تاس  درواق ، انرای شنه اسذ  ایم است اده PBE تاس 

کان  سرای تأثیران نستیتی ا  تاریب  سیای خی تری پیش خانار صحیح

یتاسی ست  یتک دمگرایتی      و سرای دستذ  ZORA)2  خایا خرتتۀ ص ر

سری  و پاینار در ل  اررۀ رودسا گار ا  ا گوریتا ارتلاط اگتا ی  

اسذ  خ یار دمگرایی سرای اررۀ  شنه هاست اد Pullayا کترونی ی ای 

 رودسا گار، سر اسام اگا ی سار، یم  ویژۀ خاادیر و سر اسام انرای

 ستارتاردای  یستر رو  ایتتریا یتذب اتتا    یانترا  اسذ  شنه انجامک  

 :نیآ یدسذ خ ( س 1  ۀخ اد  سا گرافم ختخلخ 

 

 1)  ̅                     

 

 یتک  و PG، ستاخان   ک  انرای ترتیب س  EY و EY + PG، EPG آن در ک 

 انترای   استذ شتنه   یتذب  ایتتریا  یدا اتا ت ناد n و اسذ ایتریا اتا

 Y-PG ساخانۀ در دینروان خو کول در یذب انرای خیانگیم و یذب

 د شو یخلساب   یر صورن س 

 

 2)     [           (   )            ] 

 

 3)  ̅   [                    
]   

 

1. Generalized Gradient Approximation 

2. Scale Zeroth-Order Regular 

   و           ،        (   ) 
 ستاخان  ستا  ترتیب انترای کت     س  

i 1(شنه،  خو کول دینروان یذب-i )شنه و  خو کول دینروان یذب

دونوع اتا کرسم دارد، گرافم ختخلخ   انرای خو کول دینروان اسذ 

C1  وC2 ختوت  استذ و    نروانیت اتتا د  کیت کترسم و   س  دواتا ی، او

 و C1-H ،C2-C2 ونتن یپ ۀاتتا کترسم خترتتط استذ  فاصتل      س  س  یدوخ

C1-C2  دستتاخن   اسذ   آنگستروم 393/1و  427/1، 023/1 بیترت س

ک  نتایج  اسذ [10] 3 ی وسیلۀ آخنه س  دسذ نزدیک س  نتایج س  جینتا

 GGA-PW91 ستا تتاس    DMOL یخحاستتات ا  کتن   رود را ستا استت اه  

کتت  روش خحاستتتاتی و  ددتن  نتتایج نشتتان ختتی  میتتادستتذ آورد،  ست  

 اعتماد دستان  خاا   قاس  دای خورداست اده در ایم خؤ   

 

شده  حسابمقادیر طول پیوند گرافن متخلخل  ۀمقایس .1جدول 

 تحقیق شده در این لی و محاسبات انجام وسیلۀ به

نتایج حاصل از 

 تحقیق این

نتایج محاسبات 

 نلی و همكارا

فاصله 

 )آنگستروم(

39/1 40/1  

42/1 42/1  

02/1 02/1      

 

 یریگ جهینت. بحث و ۳

گارافن  دارشاده روی   نشاان  ایتریمساختار الكترونیكی  ۳-1

 متخلخل

 گترافم  خت تاون  ۀاننا  اهار روی ایتریا اتا یک یذب انرای نخسذ

 اسذ شنه داده نشان (1  شک  در ک طور دمان شن  یسررس ختخلخ 

1h ,2h ,1b ,2b ,1t 2 وt روی ایتتریا  اتتا  یتک  یتذب  سرای خکان شش 

 خرکز کرسم، للاۀ خرکز شاخ  ترتیب س  ک  اسذ ختخلخ  دای گرافم

 و 1C اتتا  ستالای  ،2C-2C پیونتن  پ  ،2C-1C پیونن پ  کرسم، للاۀ نیا

  اسذ 2C اتا سالای

 

 

3. Li 
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 متخلخل. گرافن در ایتریم اتم یک جذب برای مکان شش .1 شکل

  کربن یها اتم نشانگر سفید و خاکستری یها توپ

 هستند. هیدروژن و

 

 ،خختلتتف دتتای خکتتان در آختتنه دستتذ ستت  انتترای انزخیتت خاایستتۀ ستتا

 ست   شتنن  سهیات   ا  پتس  ایتریا اتا  ک  3PG خورد یز  س  شن خشخص

 در تا ددن خی ترییح ایتریا اتا خوارد سایر در رود یخ للا  نیا خرکز

 (2  شتک   ا  ایتم  ستر  عتلاوه  گیترد   قرار کرسم دگزاگونال ۀللا خرکز

 د ی  س  ک  دارد ویود للا  خرکز س  نستذ کمی انحراف ک  پیناسذ

 اسذ  ختخلخ  دای گرافم و ایتریا اتا سیم قوی سردمکاش

 ،-279/2 ترتیتب  ست   ختخلخت   دتای گرافم روی ایتریا یذب انرای

 ستا  کت  در خاایست    استذ  و ذ ا کترون -747/2 و -231/3 ،-773/2

 -921/1ی یتتذب ایتتتریا روی گتترافم رتتا ص ستتا خاتتنار     انتترا

 افتزایش  ساعتث  ل تره  لضتور  ساتاسرایم   ، سیشتتر استذ  و تذ  ا کترون

 یتذب  سا وکار سررسی سرای  شود یخ گرافم و ایتریا سیم سردمکاش

  در و ار یتتاسی ختتو یکم ستتار ختخلختت  دتتای گتترافم روی ایتتتریا اتتا 

  ختو یکم،  ستار   یت تحل و   یت تجز ستا  استذ   شنه داده نشان (2  ینول

 کترسم  اتتا  p2 اورسیتتال  ست   s3 اورسیتتال  ا  ایتتریا  اتا ا  سخشی سار

و  شود خی خثتذ سار دارای ایتریا اتا  شود خی خاتا  ختخلخ  گرافم

  استن ی یخت  افتزایش  ختخلخ  گرافم ۀص ح در کرسم دای اتا یخا سار 

 اتتا  ستیم  ا کتریکی خینان ایجاد ساعث ا کترون  یپتانس  ارتلاف ایم

 ستیم  ستردمکاش  افتزایش  ساعتث  کت   شود خی کرسم دای اتا و ایتریا

 سارتار اهار سیم ا  شود  خی سررسی خورد سارتار اهار و ایتریا اتا

 ایتتریا  اتتا  یتذب  ست   خرسوط شنه یا  یاس سار سیشتریم سررسی خورد

 اسذ  4PG روی

 

 هایاوربیتال در ایتریم اتم مولیکن بار لیتحل و  هیتجز .2 جدول

s p, و d ایتریم جذب از بعد و قبل بار انتقال میزان همچنین و 

 4PG و 1PG،2PG،3PG ساختارهای روی

D p s (e)  بار  

11 12 10 0 Y 

632/11 133/12 336/2 770/0 PG1-Y 

420/11 134/12 633/2 631/0 PG2-Y 

424/11 123/12 649/2 706/0 PG3-Y 

622/11 132/12 347/2 790/0 PG4-Y 

 

 دتای گترافم  روی ستر  شتنه  یتذب  ایتتریا  اتا دو وض یذ آن ا   پس

 شتتن  سررستی  ایتتریا  یدتتا اتتا  تجمت   سررستتی خایتور   ست   ختخلخت  

 ختخلخت   گترافم  روی ایتتریا  اتتا  دو یتذب  انترای   یوتحل  یتجز

 خرکتز  ایتتریا،  اتتا  دو یتذب  سترای  خوق یتذ  سهتتریم  کت   داد نشان

 انترای  ،پینااستذ  خحاستتان  ا  ک طور دمان اسذ  کرسم یضل   شش

 اول لا تذ  ا  تتر  یقتو  سارتاردا ۀکلی سرای ایتریا اتا دوخیم اتوال

 اتتا   نخستتیم  وستیلۀ  س  جادشنهیا ا کتریکی خینان د ی  س  ک  اسذ

 ایم و دستان نزدیک یکنیگر س  ایتریا اتا دو لال  میا سا اسذ  ایتریا

 سترای  ساتاسرایم   شتود  ایتتریا  یدتا  اتتا  تجمت   ساعتث  استذ  خمکتم 

  یتک  در ایتتریا  اتا یک ساین فاط ایتریا یدا اتا تجم  ا  یلوگیری

 .شود خطا    ختخلخ  گرافم طرف

 

     
 )ت( )پ( )ب( )الف( 

 و 3PG-Y )پ( 2PG-Y )ب( ،1PG-Y )الف( متخلخل های گرافن روی شده دار نشان ایتریم اتم یک ۀشد نهیبه ساختار .2 شکل

 است. ایتریم و هیدروژن کربن، یها اتم ترتیب به آبی و سفید خاکستری، یها توپ .4PG-Y )ت(
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 PGs-Y روی هیدروژن های مولكول جذب ۳-۲

دارشنه  نشان ی دینروان سرای ایتریاسا  رهییرسخش ظرفیذ  ایمدر 

( یتتذب 3سررستتی شتتن  شتتک    PG4و  PG1 ،PG2،  PG3ستتر روی 

  ددن خی دای ختخلخ  نشان خو کول دینروان را روی گرافم  نخستیم

 ،PG1 ،PG2ترتیتب سترای    خو کول دینروان ست    انرای یذب نخستیم

PG3 و PG4 427/0- ،444/0- ،230/0-  و تتذ  ا کتتترون  -494/0و 

 23/0و  79/0، 22/0، 0/ 23ترتیتب   ست   H- H پیونتن  ۀو فاصتل  اسذ

خو کتول دیتنروان    H-H ونتن یپست  طتول    ک  نستذآنگستروم اسذ 

شنه  طول پیونن سلانتر  کشینه [1]آنگستروم اسذ 733/0را ص ک  

ددانۀ یذب قوی خو کول دیتنروان روی ستاخانۀ    اسذ( و نشان شنه

Y-PGs   ستاخانۀ خو کول دیتنروان روی    نخستیمانرای یذب اسذ 

Y-PG3 پیونن  ۀکمتریم خانار را دارد  فاصلH-H  را   نتیجت   ایتم  نیتز

  [12کان] یختویی  

 ارتلاف دینروان، خو کول یذب در ایتریا اتا ناش سررسی خایور س 

 روی دیتتنروان خو کتتول  نخستتتیم یتتذب انتترای و ستتار اگتتا ی

 دای دستگاه سار انتاال شن   یوتحل  یتجز PGs-Y و PGs دای دستگاه

PG و PG-Y  ستتار اگتا ی  ارتتلاف  راه ا  ρ∆)   استتذ  خشتادنه  قاست 

 :شود یخ ارائ   یر صورن س  ∆ρ سااسرایم

 

 4)                  
       

 

 3)                  
       

     و    
اگتتا ی ستتار    ترتیتتب  ستت            ،       ،     ،

i   دارشتتتنۀ  شتتنه روی ایتتتریا نشتتان    خو کتتول دیتتنروان یتتذب 

 شتنه روی   خو کتول دیتنروان یتذب    iگرافم ختخلخ ، اگتا ی ستار  

دارشتنه روی گترافم    گرافم ختخلخ ، اگا ی سار اتتا ایتتریا نشتان   

شتنه و اگتا ی ستار     خو کول دیتنروان یتذب   iختخلخ ، اگا ی سار 

 دینروان و کولخ  نخستیم سار اگا ی ارتلافگرافم ختخلخ  اسذ  

  (4  شتتک  در ختخلختت  گتترافم ستتارتاردای روی ستتر شتتنه یتتذب

 دتای  خکتان  ترتیتب  ست    رد و آستی  یدتا  رنت   استذ   شتنه  داده نشان

 PGs-Y ستاخانۀ  سترای   دداتن  یخت  نشتان  را ا کترون کادش و تجم 

 خو کتول  ستیم  ستار  تجمت   سر علاوه 3PG استثاای س  ا ف( -(4   شک 

 خو کتول  طترف  دو دتر  در سار تجم  و کادش ایتریا اتا و دینروان

 خو کتول  شتنن  قطتتی  ددانۀ نشان ک  شودخی خشادنه نیز دینروان

 ستیم  ستردمکاش  افتزایش  ساعتث  شتنن  قطتتی  ایتم  و اسذ دینروان

 سرای سطحی دا خاادیر شود  خی ختخلخ  گرافم و دینروان خو کول

 و 3e/Å 0039/0، 0062/0، 0032/0 ترتیتتتب ستتت  ستتتارتار اهتتتار

 خو کتول   نخستتیم  ستار  اگتا ی  ارتتلاف  خشادنۀ ا  اسذ  00/0 64

 در ایتتریا  اتتا  لضتور  ستنون  ختخلخ  دایگرافم روی سر دینروان

 دتا  ل تره  خرکتز  در تاًیتار سار تو ی  ک  شود خی دینه (ب -(4   شک 

 /،3e/Å  00043/، 00029 ترتیتتب ستت  ستتطحی دتتا خاتتادیر و استتذ

 اسذ  /00022 و /00023

 

          
 )ب( )الف( 

          
 )ت( )پ( 

 شده. جذب هیدروژن مولکول یک با متخلخل های گرافن روی دارشده نشان ایتریم اتم یک ۀشد نهیبه ساختار .3 شکل

 است. 4PG )ت( و 3PG )پ( 2PG )ب( ،1PG )الف(
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 )ب( )الف( 

 الکترون کاهش و تجمع آبی و زرد یها رنگ هیدروژن. مولکول  نخستین جذب با متخلخل های گرافن برای بار چگالی اختلاف .۴ شکل

 .آن روی بر شده جذب هیدروژن مولکول یک با PGs )ب( PGs-Y )الف( دهد می نشان را

 

سرای در  سهتر یذب خو کول دینروان، اگا ی لا ذ یزئی یتذب  

ستتتا یکتتتنیگر  Y-PGsو  PGsخو کتتتول دیتتتنروان روی   نخستتتتیم

( نشتان داده  3در شتک     Y-PG1و  PG1شنه و سرای ساخانۀ  خاایس 

تتوان   اسذ  ختی  PG1اسذ  خوارد سرای سایر سارتاردا نیز خشاس   شنه

دتای   دینروان روی گترافم خو کول   خشادنه کرد ک  یذب نخستیم

پوشتانی   ختخلخ  سنون لضور اتا ایتریا ض یف اسذ   یرا دیچ دتا 

ستتیم خو کتتول دیتتنروان و گتترافم ختخلختت  ویتتود نتتنارد، اختتا در  

دارشنه سا اتا ایتتریا ااتنیم دمپوشتانی     دای ختخلخ  نشان گرافم

 d4اتتتا کتترسم و  P2خو کتتول دیتتنروان،  s1دتتای  ستتیم اورسیتتتال

دداتنۀ   اطتراف ستطح فرختی ویتود دارد کت  نشتان       اتتا ایتتریا در  

سردمکاش قوی سیم اتا ایتریا، خو کول دینروان و گرافم ختخلخت   

 اسذ 

 

 
 

 .بدون حضور اتم ایتریم  PG1 )ب( Y-PG1 )الف( روی مولکول هیدروژن  نخستینچگالی حالت جزئی جذب  .5شکل 

 )الف(

 (ب)

۳ ۲ 1 0 1- ۲- ۳- 

 (eV)انرژی 

6 

 

 

۳ 

 

 

0 

 

 

۳- 

 

 

0- 

ی 
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 ج
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 Y-PGsخو کول دینروان را سر روی   انرای یذب نخستیم (6شک   

 در خحتنوده  Y-PGsددتن انترای اتوتال     نشتان ختی   PGsو سر روی 

eV/H2 2/0-  کتت  ستترای یتتذب دیتتنروان خااستتب  استتذ  -7/0تتتا

 PGsخو کول دینروان ستر روی    اخا انرای یذب نخستیم  [13اسذ]

ی دیتنروان  ستا   رهیت یرو ذ اسذ کت  سترای    ا کترون -2/0کمتر ا  

سا ی خو کول دینروان انرای یذب  خااسب نیسذ  یرا سرای یریره

 ا کترون و ذ ساشتن   -7/0تا  -2/0خو کول دینروان ساین در خحنوده 

سااسرایم ویود اتا ایتریا ساعث تاویذ انرای یذب خو کول دینروان 

شود ک  نستتذ ست  لضتور ل تره ناتش       سر روی گرافم ختخلخ  خی

 کان  خؤثرتری را ای ا خی

 ستاخانۀ  اهتار  روی دیتنروان  سا ی یریره ظرفیذ سررسی خایور س 

 و خیزان انترای   اضاف  ترتیب س  را دینروان دای خو کول سررسی خورد

را ستا   PG1( پیکرساتنی  7  شک شن   یذب خو کول دینروان سررسی

ددتن    ختی  نشتان  شنن کاخ  خو کول دینروان پس ا  سهیا  3یذب 

شتنن   پتس ا  سهیات    PG4و  PG2،PG3یذب خو کول دینروان روی 

صورن ختاارن در  س  دای دینروان اسذ  خو کول PG1خشاس  سارتار 

 طورکتت  در شتتک ،  شتتونن  دمتتان اطتتراف اتتتا ایتتتریا یتتذب ختتی 

 استذ اهتار خو کتول اول دیتنروان ست  اتتا ایتتریا        شنه نشان داده

 ختو  دستان، اختا پاجمتیم خو کتول دیتنروان دتیچ پیونتنی ستا        

  H-H( انتترای یتتذب و طتتول پیونتتن 3  یتتنول  اتتتا ایتتتریا نتتنارد

ار ستارتار ختورد سررستی را نشتان     پاج خو کول دیتنروان روی اهت  

 و پیناکرده افزایش استنا دینروان دای خو کول یذب انرایددن   خی

 استتذ یافتتت  کتتادش دیتتنروان، خو کتتول ت تتناد افتتزایش ستتا ستتپس

 ،1PG، 2PG روی دینروان خو کول پاجمیم یذب انرای ک  طوری س 

3PG 4 وPG  023و  0-/063، -023/0، 0-/102 خاادیر سا ترتیب س/- 

کمتتتریم خیتتزان انتترای یتتذب را دارد و ستترای    ا کتتترون و تتذ،  

وتحلیت    عتلاوه سترایم، تجزیت    سا ی دینروان خااسب نیسذ   یریره

توانن توضیح ددن ک  یتذب پاجمتیم خو کتول     خی H-Hطول پیونن 

  دای ختخلخ  خورد سررسی اانان قوی نیسذ دینروان روی گرافم

ترتیتب   (( ست  3پاجمیم خو کول دینروان  ینول   H-Hطول پیونن 

 و 731/0، 763/0، 731/0دارای خاتادیر   PG4و  PG1،PG2 ،PG3سرای 

ست    نشنه کت  خرستوط   کشینه H-Hآنگستروم اسذ  طول پیونن 731/0

ساتاسرایم  . ددتن  یذب فیزیکی اسذ و یتذب ضت ی ی را نشتان ختی    

اسذ  یذب قاس  Y-PGsساخانۀ لناکثر اهار خو کول دینروان روی 

ترتیتتب  ستت  PG4و  PG1، PG2،PG3و خیتتانگیم انتترای یتتذب ستترای 

و ذ اسذ ک  سیشتر  ا کترون -333/0و  -346/0، -339/0، -347/0

برای  1وسیلۀ یوان به اسذ ک  -eV/H2 297/0 ا  خیانگیم انرای یذب

 .[14اسد]   شدده  جذب مولکول هیدروژن روی گرافن متخلخل گزارش داده

 اس]. مناسب هیدروژن سازی ذخیره برای بررسی مورد ساختار چهار بنابراین

 

 
 

 1 .ایتریم اتم حضور بدون PGs )ب( SPG-Y سامانه )الف( روی هیدروژن مولکول  نخستین اتصال انرژی .6 شکل

 

1. Yuan 

 )الف(

 (ب)

PG4 PG3 PG2 PG1 

 های متخلخل گرافن

5/0 

4/0 

۳/0 
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 )پ( )ب( )الف( 

 

       
 (ث) (ت) 

 

 .دهد می نشان را شده جذب هیدروژن مولکول پنج )ث( و چهار )ت( سه )پ( دو )ب( یک )الف( .1PG-Y سامانۀ ۀشد بهینه ساختار .7 شکل

 

  4PG و 1PG،2PG ،3PG دارشده  نشان ایتریم روی هیدروژن مولکول شدۀ حساب (2eV/H) انرژی .3 جدول

- شده. جذب هیدروژن مولکول 51 با

 تعداد مولكول هیدروژن 1 ۲ ۳ 4 5

102/0- 337/0- 429/0- 373/0- 423/0- PG1 

 H-H طول پیونن 227/0 231/0 792/0 206/0 731/0

023/0- 346/0- 424/0- 364/0- 440/0- PG2 

 H-H طول پیونن 230/0 233/0 797/0 207/0 763/0

063/0- 369/0- 404/0- 422/0- 230/0- PG3 

 H-H طول پیونن 771/0 222/0 204/0 223/0 731/0

023/0- 344/0- 436/0- 379/0- 494/0- PG4 

 H-H طول پیونن 230/0 233/0 799/0 207/0 731/0

 

 نما از کنار
 نما از کنار

 نما از کنار

 نما از بالا

 نما از کنار نما از کنار
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 ایتتریا  اتتا  و دیتنروان  خو کتول  ستیم  ستردمکاش  سهتر در  سرای

 ستارتار  اهار روی دینروان خو کول پاج یذب یزئی لا ذ اگا ی

 1PG-Y ستاخانۀ  سرای یزئی لا ذ اگا ی شن  سررسی ختخلخ  گرافم

 و 2PG-Y ،3PG-Y یدتا  دستتگاه  استذ   شنه داده نشان (2  شک  در

4PG-Y 1 ستا  خشتاس   رفتتار  نیزPG-Y تتوان   ختی  دداتن   ختی  نشتان  را

 ایتتریا اتا  d4خو کول دینروان و  s1دای  کرد سیم اورسیتال خشادنه

ددانۀ  در اطراف سطح فرخی اانیم دمپوشانی ویود دارد ک  نشان

استذ  گستتردگی    ایتریاو اتا  دینروانپیونن نی قوی سیم خو کول 

دتای   سانن خو کو ی اطتراف ستطح فرختی، ستردمکاش ستیم خو کتول      

نوسۀ  توانن س  ددن و ایم سردمکاش خی خی را نشان دینروان -دینروان

ددتن  ساتاسرایم انترای     را افزایشدینروان رود انرای اتوال خو کول 

 دیتنروان خو کول   س  نخستیم نستذ دینروانیذب دوخیم خو کول 

 ((3تحایتق  یتنول     آختنه ا  ایتم   دستذ  ک  سا نتایج ست  سیشتر اسذ 

سا افزایش ت ناد  خطاساذ دارد  [13و16]ی قتلیدا گزارشو دماایم 

خو کتول دیتنروان و    s1دای  خو کول دینروان پیک اصلی اورسیتال

d4  ددتن ستا   شود ک  نشان ختی  یا خی سمذ راسذ یاس  اتا ایتریا س

سردمکاش سیم خو کول دیتنروان و  افزایش ت ناد خو کول دینروان 

 یاسن  اتا ایتریا کادش خی

 

 کلی یریگ جهینت .4

 گترافم  خختلتف  ۀانتنا   اهتار  روی ایتتریا  اتتا  یذب تحایق ایم در

 کتن  ا  استت اده  ستا  PGs-Y ۀستاخان  در دیتنروان  خو کول و ختخلخ 

aims-FHI   3 ختتورد یتتز  ستت  شتتن  خطا  تPG  ا  پتتس ایتتتریا اتتتا  کتت 

 در ایتتریا اتتا   ختوارد  ستایر  در رود خی للا   نیا خرکز س  شنن سهیا 

شنن سر روی   س  ایتریا  اتا گیرد خی قرار کرسم دگزاگونال للاۀ خرکز

PGs تاهتا   شتنه  یتذب  دیتنروان شود  ا  سیم پاج خو کول  خی یذب

اسذ و یتذب   Y-PGsاهار خو کول دارای یذب قوی سرروی ساخانۀ 

ض یف استذ    دینروان سرروی ساخانۀ خورد سررسیپاجمیم خو کول 

پاجمتیم خو کتول    H-Hانرای یتذب و طتول پیونتن     وتحلی  تجزی 

کاتن  ساتاسرایم لتناکثر اهتار      ایم نتایج را تأییتن ختی   زین دینروان

، -494/0، -306/0سا خیانگیم انرای یذب   Y-PGsخو کول سر روی 

   ستالاتریم خیتانگیم  شتود  و ذ یذب خی کترونا  -313/0و  -377/0
 

 

 
 

 اتم ایتریم )منحنی قرمز(  d3مولکول هیدروژن )منحنی آبی( و  s1چگالی حالت جزئی اوربیتال . 8شکل 

 .Y-PG1 ۀساماندر شده  مولکول هیدروژن جذب 1-5برای جذب 
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وتحلیت    سا سزرگتریم ل ره اسذ  سا تجزی  PG4س   انرای یذب خرسوط

شن ک  دو ستا وکار ست  یتذب     دا خشخص سارتار ا کترونیکی ساخان 

شتنن   قطتتی سا وکار   نخستیمکان:  کمک خیدینروان دای  خو کول

وستیلۀ   در  یر خینان ا کتریکی تو ینشتنه ست    دینرواندای  خو کول

و دوخیم ستا وکار پیونتن نی   اسذ  PGsسردمکاش سیم اتا ایتریا و 

 دتای کترسم   ، اتتا ایتتریا و اتتا   دینرواندای خو کول  اورسیتال خیان

ل تره و   ۀافتزایش انتنا     خؤ  تۀ  ا  ستیم دو کت    داد نتایج نشان اسذ 

افتزایش یتذب   ناتش فلتز در خیتزان     ایتتریا،  ستا فلتز  دارشنن  نشان

ا   است اده ساخسأ    ایمک   اسذل ره  ۀسسیار سیشتر ا  اننا دینروان 

تحلی  انرای یذب، ارتلاف اگا ی سار و اگا ی لا ذ یزئی  و تجزی 

 شن  سررسی
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