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 های کربنی ذاتی و آلاییده با آلومینیوم جذب نیتروتیروسین روی نانولوله

 2علیرضا کرمی گزافی ،1رویا مجیدی

 گروه فیزیک، دانشگاه تربیت دبیر شهید رجایی، تهران 1

 رجایی، تهرانگروه شیمی، دانشگاه تربیت دبیر شهید   2

 چكیده

نانولوله . خالص و آلاییده با آلومینیوم با استفاده از نظریه تابعی چگالی بررسی شده است( 0،7)های کربنی  جذب مولكول نیتروتیروسین روی نانولوله  

نتایج حاکی از آن است که این . هستند pآلاییده با آلومینیوم نیمرسانای نوع ( 0،7)خالص دارای خاصیت نیمرسانایی و نانولوله کربنی ( 0،7)کربنی 

حساسیت خواص . حضور آلومینیوم باعث افزایش انرژی جذب شده است. باشند می nهای کربنی در حضور مولكول نیتروتیروسین نیمرسانای نوع  نانولوله

کربنی به عنوان حسگری برای آشكارسازی نیتروتیروسین  این نانوساختارامكان استفاده از  حاکی از ی کربنی به حضور نیتروتیروسینهالهلوالكترونی نانو

  .است

 

 نوع آمینو اسیدی است که به صورت ژنتیکی کدگذاری شده است های متفاوت از تیروسین یا هر اسید تغییر یافته با ویژگی نیتروتیروسین یک آمینو     

قدم  اولینزیستی سین در فرایندهای تیرونیترو حضور تشخیص. [2]نقش دارد از قبیل پارکینسون و یا آلزایمر  ها از بیماریدر برخی نیتروتیروسین  .[1]

  .ا بیماری است و این یک مرحله مهم برای تشخیص روند بیماری استی برای درک بهتر نقش این مولکول روی سلامتی

ارها به دلیل کاربردهای بالقوه توجه بسیاری را برای تحقیقات بنیادین به سمت خود جلب این نانوساخت های کربنی، کشف گرافن و نانولوله پس از     

حساسیت  بررسیهدف این مقاله . [4و  3] های مختلف را دارد نتایج مطالعات حاکی از آن است که نانولوله قابلیت آشکارسازی مولکول. اند نموده

در این مقاله اثر نیتروتیروسین روی . باشد به حضور مولکول نیتروتیروسین میو آلاییده با اتم آلومینیوم خواص الکترونی نانولوله نیمرسانای ذاتی 

 .خواص الکترونی نانولوله با استفاده از نظریه تابعی چگالی بررسی شده است

 

 جزئیات محاسبات

در  .[5] اند تعیین شده openMX3.6استفاده از نرم افزار  الی و باچگ یمبنای نظریه تابع بر الکترونی الکترونی و چگالی حالات نوار ساختار     

ریدبرگ فرض  151انرژی قطع  .است استفاده شده تقریب شیب تعمیم یافته در( PBE) محاسبات از پتانسیل تبادلی همبستگی پردو بورک ارنزرهف

سازی  بهینهاز نظر هندسی ساختارهای اتمی  همه. درنظر گرفته شده است Kنقطه  51اول بریلوئن محور نانولوله در منطقه  راستایدر  .شده است

 سلول واحد در طول محور نانولوله  4ابرسلولی با  .اند بررسی شده ذاتی و آلاییده با ناخالصی آلومینیوم( 7،1)ی نوع زیگزاگ ها نانولوله جادر این .اند شده
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برای آلاییدن نانولوله کربنی، یک اتم . تناوبی در راستای محور نانولوله کربنی اعمال شده استشرایط مرزی  .(1شکل ) در نظر گرفته شده است

 .آلومینیوم به عنوان ناخالصی جانشین یک اتم کربن شده است

 .محاسبه شده است نانولوله قرار داده شده و انرژی جذب روی سطح های مختلف مولکول نیتروتیروسین در مکان. برای تعیین پایدارترین مکان جذب،

پایدارترین ساختار نیتروتیروسین جذب شده روی نانولوله کربنـی به عنوان مثال،  .به ساختاری با انرژی جذب کمینه استمربوط بهترین مکان جذب 

 -35/5و  -17/4مقادیر انرژی جذب نیتروتیروسن روی نانولوله ذاتی و آلاییده به ترتیب . نشان داده شده است 1در شکل آلاییده با آلومینیوم  (7،1)

حضور همچنین . باشد های کربنی می حاکی از جذب شیمیایی نیتروتیروسین روی نانولوله، این مقادیر بزرگ انرژی جذب. باشد می الکترون ولت

 .  شده استساختار  آلومینیوم باعث افزایش انرژی جذب

                  

 آلاییده با آلومینیوم در حضور نیتروتیروسین( 7،1)کربنی   ساختار نانولوله( ب)، ذاتی( 7،1)کربنی   ساختار نانولوله( الف) : 1لشك

 

 

 ذاتی و آلاییده با آلومینیوم( 0،7)های کربنی  خواص الكترونی نانولوله

 های نانولولهاین ت الکترونی و چگالی حالا ساختار نوار .ندا مطالعه شدهآلومینیوم  ذاتی و آلاییده (7،1)های کربنی  نانولوله ابتدا خاصیت الکترونی     

حاکی از ( صفر الکترون ولت)در تراز انرژی فرمی  و چگالی حالت صفر اف انرژی بین نوار ظرفیت و رسانشگ .نشان داده شده است 2در شکل  کربنی



پژوهشگاه دانشهای بنیادی                                                                                                                                      15: شماره مقاله   
 

(5131اردیبهشت  13-15)کنفرانس بهاره فیزیک  مقاله نامه بیست و دومین  

 

 بالای تراز انرژی فرمیحضور ناخالصی آلومینیوم باعث اضافه شدن تراز انرژی خالی و پیک تیزی  .ذاتی است( 7،1)کربنی   نیمرسانایی نانولولهخاصیت 

های تراز  لکترونعلت این تغییر این است که تعداد ا. باشد می pآلاییده با ناخالصی آلومینیوم، نیمرسانای نوع ( 7،1)بنابراین نانولوله کربنی . شده است

شده  pبنابراین ناخالصی آلومینیوم به عنوان گیرنده الکترون باعث تبدیل نیمرسانای ذاتی به نیمرسانای نوع  .آلومینیوم از اتم کربن کمتر است اتمآخر 

  .است

  

 

 با آلومینیومذاتی و آلاییده ( 7،1)های کربنی  ساختار نوار الکترونی و چگالی حالات نانولوله( الف) : 2ل شك

 

 

 ذاتی و آلاییده با آلومینیوم( 0،7)های کربنی  الكترونی نانولوله خواص اثر جذب نیتروتیروسین روی

. داده شده است نشان در حضور مولکول نیتروتیروسین ذاتی و آلاییده با آلومینیوم( 7،1)ت نانولوله ساختار نوار الکترونی و چگالی حالا 4در شکل      

ت های تیزی در چگالی حالا نیتروتیروسین باعث اضافه شدن ترازهای پر زیر تراز انرژی فرمی در ساختار نوار الکترونی و ایجاد پیک جذب مولکول

با جذب  .اند شده nدر حضور نیتروتیروسین تبدیل به نیمرسانای نوع  ذاتی و آلاییده( 7،1)های کربنی  بنابراین نانولوله. های کربنی شده است این نانولوله

های کربنی و مولکول نیتروتیروسین حاکی از آن است که بار از مولکول به   محاسبه بار انتقالی بین نانولوله. نیتروتیروسین گاف انرژی کاهش یافته است

 .اند هشد nهای کربنی تبدیل به نیمرسانای نوع  بنابراین با جذب این مولکول دهنده بار نانولوله. نانولوله انتقال یافته است
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 در حضور نیتروتیروسین ذاتی و آلاییده با آلومینیوم( 7،1)های کربنی  ساختار نوار الکترونی و چگالی حالات نانولوله( الف) : 3ل شك    

 

  نتیجه گیری

با استفاده از روش نظریه تابعی چگالی  ذاتی و آلاییده با آلومینیوم( 7،1)های کربنی  اثر جذب مولکول نیتروتیروسین روی خواص الکترونی نانولوله     

های کربنی از نوع شیمیایی است و حضور  محاسبه انرژی جذب حاکی از آن است که جذب مولکول نیتروتیروسین روی نانولوله. شده است مطالعه

در حضور و عدم حضور های کربنی  لولهنانو یساختار نوار الکترونی و چگالی حالات الکترون. ناخالصی آلومینیوم باعث افزایش قدرت جذب شده است

نانولوله کربنی ذاتی نیمرسانای ذاتی و نانولوله کربنی آلاییده با آلومینیوم نیمرسانای  نتایج حاکی از آن است که. اند شده مقایسهمولکول نیتروتیروسین 

 های کربنی تغییر در خواص الکترونی نانولوله. اند شده nنای نوع تبدیل به نیمرسا ی کربنیها این نانولوله با جذب مولکول نیتروتیروسین. هستند p نوع 

ی مناسبی برای استفاده به عنوان حسگر برای آشکارسازی مولکول اهکاندید کربنی های است که نانولولهبیانگر این نیتروتیروسین اثر جذب مولکول در 

 .هستندنیتروتیروسین 
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