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Abstract 
Rapid urbanization over the past decade has significantly increased air pollution, posing serious 
health and environmental risks. Among the most harmful pollutants are carbon monoxide (CO) 
and nitrogen monoxide (NO). In this study, density functional theory (DFT), using the 6-31G(d) 
basis set, was used to investigate the adsorption and sensing performance of pristine Zn₁₂O₁₂, 
Ni-Zn₁₂O₁₂ (decorated) and NiZn₁₁O₁₂ (doped) nanoclusters toward CO and NO gases. The 
estimated values for the CO and NO molecule adsorption on the Ni-doped cluster are -1.63 eV 
and -1.505 eV, respectively. Also, the electronic sensitivity of pure Zn₁₂O₁₂ nanoclusters 
decorated with Ni to CO and NO gas was investigated. It was found that adding the Ni atom to 
pristine Zn₁₂O₁₂ changed the cluster sensitivity. The estimated values for the CO and NO 
molecule adsorption on the Ni-decorated cluster are -3.104 eV and -3.044 eV , respectively. 
These studies demonstrated that Ni-Zn₁₂O₁₂ and NiZn₁₁O₁₂ nanoclusters can be suggested as 
an effective choice for gas sensors that can identify CO and NO gases. Additionally, the 
computation results from CO and NO adsorption on Ni- Zn₁₂O₁₂ nanocluster indicates that  Ni- 
Zn₁₂O₁₂ nanocluster has the most potential to improve the accuracy and reliability of hazardous 
substances, such as NO, and CO, detection in next-generation sensor technologies. 
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1. Introduction  

    The past ten years have seen a sharp 
increase in air pollution due to the world's 
cities growing so quickly globe (Zhuiykov et 
al., 2001, 484; Chang et al., 2001, 3863). This 
results in a serious environmental health issue 
that impacts individuals. Environmental gas 
monitoring and management acknowledged 
as a crucial area for clean air and human health 
since air pollution is a mixture of solid 
particles and gases in the air that include 
dangerous and damaging vapors (Gupta and 
Nayak, 2012, 81; Mittal et al.,2009, 345). 
Usually, poisonous compounds including 
carbon monoxide (CO), dangerous gases, and 
very small particles are released as a result 
(Ferroni et al., 1998, 285; Sberveglieri G. et al., 
1995, 89; Gurlo A. et al., 1998, 92). Two of the 
most harmful substances found in air 
pollution and everyday life are carbon 
monoxide (CO) and nitrogen oxide (NO). 
Therefore, for environmental measures and 
controls, efficient techniques to identify and 
reduce the CO and NO concentration in the 
atmosphere have been extensively sought 
after  (Santucci et al., 2003, 10904–10910; Lee 
et al., 1999, 57). Carbon monoxide (CO), a 
colorless and odorless petrol with high 
toxicity, is mostly generated when fuels burn 
incompletely. Additionally, because CO 
interacts poorly with most sensors, 
reorganizing it is one of the difficult problems 
associated with it.  (Peyghan et al., 2013, 859; 

Omaye, 2002, 180; Beheshtian et al., 2011, 
1400; Beheshtian et al., 2011, 546; Beheshtian 
et al., 2012, 71). Nanowires, nanotubes, 
nanoribbons, nanobelts, nanorings , 
nanoclusters, and other nanostructures are 
among the most abundant in ZnO. For the 
detection of several gases, including NH3, 
NO, F2, O2, and CO, these ZnO 
nanostructures have frequently been used as 
gas sensors (Lahmer, 2016,89; Peyghan, Noei, 
(2013), 231; Peyghan et al., 2015, 1233; An  et 
al., 2008, 5747). Non-metal ion doping and 
vacancy-defect creation are employed in 
sensing applications to improve the electrical 
characteristics and electron transport by 
manipulating the substrate materials' shape 
and overcoming their poor sensitivity (Özgür 
et al., 2005, 041301). Because of its special 
qualities, such as its large exciton binding 
energy (60 meV) at room temperature, its 
wide bandgap (3.44 eV at 4.2 K), its 
transparency in the visible spectrum, its non-
toxicity, and its biocompatibility, zinc oxide 
(ZnO) is currently one of the most significant 
semiconductors for a variety of applications in 
nanodevices (Özgür et al., 2005, 041301). Since 
fullerene-like nanoclusters have distinctive 
qualities that make them useful for a range of 
applications, such as photocatalysis, solar 
cells, gas sensors, or hydrogen storage, they 
require particular attention among a wide 
range of nanostructures (Beheshtian et al., 
2012, 115–118; Sebastian , Ocamp, 1996, 1–10;  
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Chakrabarti et al., 2000, 113). (Gorgani et 
al.,2016,1573) investigated the adsorption of 
carbon monoxide (CO) and nitrogen 
monoxide (NO) on heterogeneous C16Zn8O8 
using a computational method. It was found 
that CO could adsorb on C16Zn8O8 via 
chemisorption mechanism with Eads of -0.74 
eV, which further stabilized the complex 
system. In fact, the adsorption of CO reduced 
the Eg of the cluster, making it a sensitive 
sensor. According to earlier research, (ZnO)12 
nanoclusters have been effectively synthesized  
(Yadav et al.., 2007, 195450) and are the most 
stable hollow structure for the tiny cluster . 
(Wang et al., 2007, 4956; Reber et al., 2007, 
221). Since ZnO nanostructured materials are 
plentiful, safe, and simple to manufacture, 
they have been thoroughly investigated as 
chemical sensors (Beheshtian et al., 2012, 
8171; Galstyan et al., (2015),14239–;  Peyghan 
et al., 2014, 566; Ameen et al., 2016, 562; 
Peyghan et al., 2014, 105; Rocha et al., 2016, 
4539; Peyghan et al., 2015, 1233; Salimi et al., 
2015, 609). Doping the structure of ZnO with 
various metal atoms, such as Ga, Cu, In, Sn, 
Au, etc., is a popular method to boost the 
reactivity and sensitivity of pristine ZnO 
nanoparticles, which typically have limited 
sensitivity towards chemicals (Shirini et al., 
2015, 123; Benramache et al., 2013, 1; 
Hongsith et al., 2008, 823; Sahay et al., 2008, 
654). (Saeed Aslanzadeh, 2016, 160) use a ZnO 
nanocage (Zn12O12) as a model for ZnO 

nanomaterials and investigate how the 
sensitivity of Zn12O12 to CO changes when a 
Zn atom swapped out for transition metals 
such as Sc, V, Ti, Cr, Mn, and Fe. they 
investigated the behavior of several doped and 
pristine ZnO clusters in the presence of CO 
molecules using calculations from density 
functional theory. In researches (Saeed 
Aslanzadeh, 2016, 160; Mariya Kovalenko et 
al., 2020, 790; An W et al., 2008, 5747; Zhihong 
et al., 2020; Liangruksa et al., 2021, 148868) the 
structural, electronic, and adsorption 
properties of zinc oxide doped with a different 
set of elements (Sc , Ti , Mn , Fe , Cr , Pt , V ) 
were studied during the five researches 
towards CO and NO gas. They were used as 
chemical sensors. In the case of doping zinc 
oxide with chromium, it was found to be 
more efficient and effective than pure zinc 
oxide. Consequently, zinc oxide doped with 
chromium was used in remote sensing devices 
towards carbon monoxide, which led to a 
change in energy gap that caused a change in 
electrical conductivity. It can be concluded 
from this that doping improves the 
conductivity and adsorption of nano groups. 
      In the current study, a DFT technique was 
used to investigate the effects of CO and NO 
molecule adsorption on the electrical and 
geometrical properties of pure Zn12O12 in 
addition to decorated ZnO (Ni- Zn12O12) and 
doped Ni- Zn11O12. All structures' electrical 
properties, energy parameters, and geometric 
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optimization were investigated using natural 
bond orbitals (NBOs). All geometry 
optimization calculations were performed 
using DFT with the B3LYP and 6-31G(d) basis 
set. The intermolecular interactions between 
gas molecules and the aforementioned 
nanocages were examined. 

2. The Computational Methods  
        Energy calculations, geometry 
optimizations, and natural bond orbital 
analyses performed on the pristine Zn12O12, 
Ni-Zn12O12 (decorated) and Ni-doped 
Zn11O12 clusters and their complexes with CO 
and NO molecules. The Gaussian 09 suite of 
algorithms used to optimize the geometry of 
all the compounds under investigation, with 
no symmetry restrictions. (Frisch, et al., 2009). 
For geometry optimization, the exchange-
correlation functional of Becke−3−Lee− 
Yang−Parr (B3LYP) (Becke, 1993, 1372). In 
each instance, the geometries optimized using 
the 6-31G(d) basis set, and the single point 
energy was subsequently computed using the 
same basis set. We have defined adsorption 
energy in the usual way as: 
𝐄𝐚𝐝𝐬  =  𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐

 −  ( 𝐄𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
+  𝐄𝐠𝐚𝐬)        (𝟏) 

𝐄𝐚𝐝𝐬  =  𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
 −  ( 𝐄𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐

+ 𝐄𝐠𝐚𝐬)  (𝟐) 

𝐄𝐚𝐝𝐬  =  𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟏𝐎𝟏𝟐
 −  ( 𝐄𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟏𝐎𝟏𝟐

+ 𝐄𝐠𝐚𝐬)  (𝟑) 

Where, 𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
 , 𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐

 , 𝐄𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
 , 

𝐄𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
 , and 𝐄𝐠𝐚𝐬 are the energies for the 

(𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
, 𝐄𝐠𝐚𝐬/𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐

) complex, 
(𝐄𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐

, 𝐄𝐍𝐢𝐙𝐧𝟏𝟐𝐎𝟏𝟐
) substrate, and free gases, 

respectively. HOMO-LUMO gap (Eg) defined 
as: 

Eg = ELUMO ‐ EHOMO                    (4) 
where ELUMO and EHOMO are energies of 
highest occupied molecular orbital (HOMO) 
and lowest unoccupied molecular orbital 
(LUMO). To further investigate the stability 
and reactivity of the Zn12O12, gases/ Zn12O12, 
Ni-doped Zn11O12, and gases/Ni-doped 
Zn11O12 nanocages, global reactivity 
descriptors considered. The ionization 
potential (IP) and electron affinity (EA) in 
Equations (5) and (6), respectively. 
Ionization potential (IP, eV) 

𝐈𝐩 = −𝐄𝐇𝐨𝐦𝐨                             (𝟓)                              
electron affinity (EA, eV) 

𝐄𝐀 = − 𝐄𝐋𝐔𝐌𝐎                           (𝟔)                              

At T = 0 K, the Fermi level (EF) energies 
computed (Ernzerhof, 2009, 793; Islam, 
Ghosh, 2011, 135). Where anticipated to be: 
       𝐄𝐅 =  (𝐄𝐋𝐔𝐌𝐎 + 𝐄𝐇𝐎𝐌𝐎)/𝟐       (𝟕)                       

Chemical softness (S), chemical potential (μ), 
electrophilicity (ω), and chemical hardness (η) 
can also be calculated using equations 8, 9, 10 
and 11 based on (Chattaraj, Roy, 2007, 46) 
softness (S, eV-1), 
        𝑺 =

𝟏

𝟐𝜼
=

𝟏

(𝑰𝑷−𝐄𝐀)
             (𝟖)                                

chemical potential (μ, eV) 

𝝁 = −
(𝑰𝑷 + 𝑬𝐀)

𝟐
              (𝟗)                              

the electrophilic index (ω, eV)   

 𝛚 =
𝛍𝟐

𝟐𝛈
                                 (𝟏𝟎)                   

chemical hardness (η, eV) 
        𝛈 =

𝟏

𝟐
 (𝑰𝑷 − 𝐄𝐀)                        (𝟏𝟏)                       
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Gauss View 5.0 software used to visualize  the optimal geometries (Dennington R. et al, 
2009). 

 
3. Results of Research 
Table 1: Structural and energetic parameters of the optimized Zn12O12, CO, and NO adsorbed  
on Zn12O12 nanocages. All distances (d, Å), adsorption energies (∆𝑬𝒂𝒅𝒔., eV), and dipole moment 
(D, Debye). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
Table 2: Structural and energetic descriptors of the optimized CO, and NO adsorbed on 
(NiZn12O12 and NiZn11O12)   nano-cages. All distances (D, Å), The adsorption energy (∆𝐄𝐚𝐝𝐬., 𝐞𝐕), 
(EH, eV), (EL, eV), (Eg, eV), NBO charges (Q, |e|) and dipole moment (D, Debye). (∆𝑬𝒂𝒅𝒔.) 
calculated at the DFT/B3LYP-GD3/6-31G (d) level of theory 
 

 
 
 
 
 
 

System ∆𝑬𝒂𝒅𝒔. d (O -XO) d (Zn -XO) D(X-O)  D 

      

Zn12O12 - - - - 0.0373 
      

CO - - - 1.138   0.0598 
      

NO - - - 1.1587   0.0886 
      

CO/ Zn12O12 -0.215 4.115 3.407 1.141 1.6125 
      

NO/ Zn12O12 -0.047 2.654 3.243 1.165 0.6889 

System 𝑬𝒂𝒅𝒔. d(Ni-Zn) d (Ni -O) d (Ni -XO) d(X-O) 𝐐𝐍𝐢 𝐐𝐙𝐧 𝐐𝐎 D 

          

NiZn12O12 -6.139 2.238 1.714 ----- ---- 0.437 0.7755 -1.140 2.208 
          

CO/NiZn12O12 -3.104 2.229 1.783 1.672 1.161 0.3695 0.969 -1.1886 1.607 
          

NO/NiZn12O12 -3.044 2.245 1.784 1.633 1.184 0.417 0.495 -0.569 1.953 
          

NiZn11O12 ----- ----- 
1.825 

1.826 
------ ------ 0.8798 1.26 -1.108 1.662 

          

CO/NiZn11O12 -1.63 ------- 
1.889 

1.851 
1.776 1.141 0.686 1.269 -1.126 0.761 

          

NO/NiZn11O12 -1.505 ------- 
1.907 

1.880 
1.792 1.161 0.204 0.632 -0.560 0.566 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        153       Volume 2, July 2025



 

   6 

Table 3: (HOMOs) (EH, eV), (LUMOs) (EL, eV), (HOMO-LUMO) energy gap (Eg, eV), Fermi 
level (Ef, eV), electron affinity (EA, eV), Ionization potential (IP, eV), chemical hardness (η, eV), 
softness (S, eV-1), chemical potential (μ, eV) and the  electrophilic index (ω, eV) of Zn12O12, free 
gases, CO,NO/ Zn12O12 and TM − Zn12O12 nanocages. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

System EH EL Eg EF IP EA 𝜼 S 𝝁 𝝎 

Zn12O12 -6.985 -2.855 4.13 -4.92 6.985 2.855 2.065 0.242 -4.92 5.861 

NO -5.878 -2.857 3.020 -4.368 5.878 2.857 1.511 0.331 -4.368 6.312 

CO -10.095 -0.593 9.502 -5.344 10.095 0.593 4.751 0.105 -5.344 3.006 

           

CO/ Zn12O12 -6.846 -2.718 4.128 -4.782 6.846 2.718 2.064 0.242 -4.782 5.539 

NO/ Zn12O12 -5.967 -3.211 2.756 -4.589 5.967 3.211 1.378 0.363 -4.589 7.641 
           

Ni Zn12O12 -5.592 -2.749 2.844 -4.171 5.592 2.749 1.4215 0.352 -4.171 6.12 

CO/NiZn12O12 -6.193 -2.878 3.316 -4.536 6.193 2.878 1.658 0.302 -4.536 6.205 

NO/NiZn12O12 -6.453 -2.897 3.556 -4.675 6.453 2.897 1.778 0.281 -4.675 6.146 
           

Ni Zn11O12 -6.108 -2.853 3.255 -4.481 6.108 2.853 1.628 0.307 -4.481 6.166 

CO/NiZn11O12 -6.487 -2.777 3.710 -4.632 6.487 2.777 1.855 0.269 -4.632 5.783 

NO/NiZn11O12 -6.428 -3.328 3.100 -4.878 6.428 3.328 1.55 0.323 -4.878 7.676 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

NO-Zn12O12 CO-Zn12O12 Zn12O12 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

CO&NO  Ni-Zn11O12 Ni-Zn12O12 

2.37 Å 
1.14 Å 

1.93 Å 

1.8 Å 

1.14 Å 

1.16 Å 

Ni 
Ni 

2.74 Å 1.16 Å 

Fig. 1. The optimized structures of Zn12O12, CO-Zn12O12,  NO-Zn12O12,                  
Ni-Zn12O12, Ni-Zn11O12 nanocages, and (NO & CO) gases at (DFT/B3LYP/6-31G(d)). 
Atoms are labelled as seen above. 
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NO-Ni-Zn12O12 CO-Ni-Zn12O12 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

NO-Ni-Zn11O12 CO-Ni-Zn11O12 

Fig. 2. The optimized structures of CO-Ni-Zn12O12,  NO-Ni-Zn12O12, CO-Ni-
Zn11O12, and NO-Ni-Zn11O12 nanocages, NO & CO gases at (DFT/B3LYP/6-31G(d)). 
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Fig. 3: Frontier orbital isosurface plots of Zn12O12, CO-Zn12O12, NO-Zn12O12, 
Ni- Zn12O12, CO-Ni- Zn12O12, and NO-Ni- Zn12O12 (at isovalue 𝟎. 𝟎𝟐). 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        156       Volume 2, July 2025



 

   9 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

LU
M

O
 

NO-Ni-Zn11O12 CO-Ni- Zn11O12 Ni- Zn11O12  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

H
O

M
O

 

Fig. 4: Frontier orbital isosurface plots of Ni- Zn11O12, CO-Ni- Zn11O12, and                          
NO-Ni- Zn11O12 (at isovalue 𝟎. 𝟎𝟐). 
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4. Interpretation of Results  
4.1 Interaction of CO and NO with 
Zn12O12 

      Using DFT, we first examined the relaxed 
structure of pure Zn12O12, which has 12 zinc 
and 12 oxygen atoms. The ZnO cage's 
optimized shape depicted in Figure 1, which 
reveals that it has eight hexagon and six 
tetragon rings. Prior to optimization, one of 
the bonds is about 2.20 Å, shared between two 
hexagons, while the other has a length of 
2.27Å, shared between a tetragon and 
hexagon. Following optimization, two 
distinct Zn-O bonds decreased: one has a 
length of about 1.93 Å, shared between two 
hexagons, while the other has a length of 1.85 
Å, shared between a tetragon and hexagon. 
The optimized geometries of CO/Zn12O12 and 
NO/Zn12O12 presented in Figure 1.  

4.2. Interaction of (CO & NO) with 
(NiZn12O12 & NiZn11O12) 
       The transition element, nickel, 
incorporated in two ways: by doping and 
decoration. 

4.2.1. Decorated ZnO : 
       One transition metal atom, Zn, decorated 
with another transition metal atom, Ni, to 
evaluate Zn12O12's sensitivity to the CO and 
NO molecules. The structures that have 
optimized (Figures 1 and 2). which are 
different from the pristine cluster's. For Ni-

decorated nanoclusters, structural geometry 
changes. In this instance, the values of dNi-Zn, 
and dNi-O are (2.23 and 1.71) Å, respectively. 
By investigating the CO molecule's 
adsorption on decorated NiZn12O12, from 
Table 2, decorating a Zn atom with Ni atom 
gives highest negative adsorption energy. The 
CO/NiZn12O12 adsorption energy is 
approximately -3.104 eV, which is 
approximately 2.889 eV higher than the CO 
adsorption energy on the pristine cluster. By 
investigating the NO molecule's adsorption 
on decorated NiZn12O12, from Table 2, 
NO/NiZn12O12 gives highest negative 
adsorption energy (-3.044 eV), which is 
approximately 2.997 eV higher than the NO 
adsorption energy on the pristine cluster. We 
conclude that Ni-Zn12O₁₂ nanocage has the 
potential to improve the accuracy and 
reliability of hazardous material detection, 
such as NO and CO.  

4.2.2. Doped ZnO  
       One transition metal atom, Zn, replaced 
by another transition metal atom, Ni, to 
investigate the change in NiZn11O12's 
sensitivity to the CO and NO molecules. The 
optimized structures under study shown in 
(Figures 1 and 2). Ni-dopped nanoclusters 
exhibit modified structural geometry; in the 
case of NiZn11O12, the values of dNi-O, are 
(1.825 and 1.826) Å. By investigating the NO 
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molecule's adsorption on NiZn11O12, from 
Table 2, doping a Zn atom with Ni atom gives 
highest negative adsorption energy. The 
CO/NiZn11O12 adsorption energy is 
approximately -1.63 eV, which is 
approximately 2.5 eV higher than the CO 
adsorption energy on the pristine cluster. By 
investigating the NO molecule's adsorption 
on doping NiZn11O12, from Table 2, NO/ 
NiZn11O12 gives highest negative adsorption 
energy (-1.505 eV), which is approximately 
2.625 eV higher than the NO adsorption 
energy on the pristine cluster. We conclude 
that Ni-Zn11O₁₂ nanocage has the potential to 
improve the accuracy and reliability of 
hazardous material detection, such as NO and 
CO.  

4.3 The global reactivity parameters  
       The reactivity parameters estimated using 
the optimized geometry of DFT / B3LYP- 
631g(d): 

4.3.1 Dipole moment (D) 
       The dipole moment (D) of a molecule is a 
crucial factor in determining its reactivity 
with its surroundings. The dipole moments of 
the related systems displayed in Tables (1 and 
2). The findings show that the polarity of 
pristine Zn12O12 can be relatively weak due to 
the small value of the dipole moment, 
with a dipole moment 0.0373D. Ni/Zn₁₂O₁₂ 
has the highest dipole moment, indicating 
stronger polarization and a greater 

electrostatic effect on nearby molecules. 
NO/NiZn12O12 comes next, meaning it still 
has significant polarization but lower than 
Ni/Zn₁₂O₁₂. Meanwhile, Zn₁₂O₁₂ decorated 
with molecules CO and NO separately and 
NiZn12O12 with molecules CO and NO have 
the lowest dipole moment, suggesting weaker 
polarization, which could influence its 
interaction behaviour differently compared to 
the other two systems. We can see that from 
the Table 2, CO/NiZn₁₁O₁₂ has a higher 
dipole moment than NO/NiZn₁₁O₁₂, 
indicating that the dipole interaction is 
stronger in the case of CO adsorption on the 
surface compared to NO. From the previous 
data, we found that pristine Zn12O12 has the 
lowest value compared with decorated and 
dopped states. Higher dipole moment results 
in stronger electrostatic interactions, leading 
to more stable adsorption. 

4.3.2 Ionization potential IP  
Highest IP Value: CO (10.095), meaning it is 
the most stable in terms of electron loss. 
Lowest IP Value: NiZn12O12 5.592 indicating 
it is the most likely to lose electrons. When CO 
and NO adsorbed on Zn12O12 or NiZn12O12, 
the IP changes, increasing or decreasing 
depending on their interaction with the 
surface. Introducing Ni into Zn12O12 lowers 
the IP compared to pure Zn12O12 (Table 2), 
suggesting that the system becomes more 
conductive and less stable in terms 
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of electron loss. CO is the most stable in terms 
of electron loss due to its highest IP. 
NiZn12O12 is the least stable as it has the lowest 
IP. Nickel doping and surface modifications 
affect ionization potential, altering the 
electronic properties of the material. 

4.3.3 Electrophilic index (ω) 
Highest ω Value: NO/NiZn₁₁O₁₂ 7.676, 
meaning they are the most electrophilic and 
have the highest tendency to attract electrons. 
Lowest ω Value: CO (3.006), indicating it has 
the weakest ability to accept electrons. 
NO/Zn₁₂O₁₂ has a high ω value (7.641), 
showing that NO adsorption on Zn₁₂O₁₂ 
increases electrophilicity significantly. 
Doping with Ni slightly decreases ω for a part 
of systems, but CO and NO adsorption on Ni-
doped surfaces tends to increase ω, suggesting 
enhanced electrophilic behaviour. NO 
adsorption generally increases the 
electrophilicity of the system. Pure CO has the 
lowest ω, meaning it is less likely to accept 
electrons. NO/NiZn₁₁O₁₂ and NO/Zn₁₂O₁₂ 
are the most electrophilic (Table 2), making 
them highly reactive in electron 
transfer processes.  

4.3.5 Chemical hardness (η) 
Highest η (most stable system): CO (4.751), 
meaning it is the hardest and least reactive. 
Lowest η (most reactive system): NO/Zn₁₂O₁₂ 
(1.378), suggesting it is highly reactive and 
easily exchanges electrons. Zn₁₂O₁₂ has a 

relatively high η (2.065), but decreases 
significantly when NO adsorbed, increasing 
its reactivity. Doping Zn₁₂O₁₂ with Ni 
reduces η, making the system softer and more 
reactive, especially after CO 
and NO adsorption. CO is the most stable 
system with the highest η, meaning it is least 
reactive. NO/Zn₁₂O₁₂ is the most reactive 
system with the lowest η. Ni doping reduces 
chemical hardness (η), making the material 
more reactive and better suited for 
catalytic applications. 

4.3.4 Electron affinity (EA) 
CO is the least likely to accept electrons 
(lowest EA) (0.593). Zn₁₂O₁₂ has a moderate 
EA (2.855), but its EA increases significantly 
when NO adsorbed, making it more 
electrophilic. Nickel doping increases 
electron affinity, especially when NO or CO 
adsorbed, (Table 2), improving the system’s 
electrophilicity. NO/Zn₁₂O₁₂ (3.211) and 
NO/NiZn₁₁O₁₂ (3.328) are the strongest 
electron acceptors (highest EA).  

4.3.6 Softness (S) 
Highest S (most reactive system): 
NO/Zn₁₂O₁₂ (0.363), meaning it is the most 
reactive and easily exchanges electrons. 
Lowest S (least reactive system): CO (0.105), 
indicating it is the hardest and most resistant 
to electron transfer. Zn₁₂O₁₂ has moderate 
softness (0.242), but NO adsorption increases 
its softness, making it more reactive. Nickel 
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doping slightly increases softness, but after 
CO or NO adsorption, the softness decreases, 
meaning the system becomes a bit more 
stable compared to NO/Zn₁₂O₁₂, (Table 2). 
NO/Zn₁₂O₁₂ is the softest and most reactive 
system. CO is the hardest and least reactive 
system.  

4.3.7 Chemical potential (μ) 
Highest (least negative) μ (most reactive): 
NiZn₁₂O₁₂ (-4.171), meaning it has the 
strongest tendency to donate electrons. 
Lowest (most negative) μ (most stable): CO                
(-5.344), indicating it is the least reactive and 
most resistant to electron transfer. Zn₁₂O₁₂ 
has a moderately negative μ (-4.92), but NO 
adsorption makes it slightly more reactive, 
(Table 2). Ni-Zn₁₂O₁₂ is the most reactive 
system, as it has the highest μ value. Nickel 
doping generally increases reactivity, but CO 
and NO adsorption slightly 
stabilize the system.  

4.4 The frontier molecular orbitals 
(FMOs): 
       Energy differences between the lowest 
unoccupied molecular orbital (LUMO) and 
the highest occupied molecular orbital 
(HOMO) are frequently used to measure the 
electronic properties and chemical reactivity 
(Fukui, 1982, 218747). These energy gaps are 
summarized by the theoretical magnitude of 
the band gap, which determines the transition 

(excitation) energy between the ground state 
and the first dipole-allowed excited state 
(Ashraf and Klemm, 2005, 6445). It is generally 
known that the reactant molecule's frontier 
orbitals play an essential role in the chemical 
reaction, hence the frontier orbital analysis of 
decorated and doped cages is important. 
Table 3 summarized the (LUMO and HOMO) 
surfaces and HOMO-LUMO energy gaps  for 
the Zn12O12, CO-Zn12O12, NO-Zn12O12, Ni-
Zn12O12, CO/Ni- Zn12O12, NO/Ni- Zn12O12, 
Ni- Zn11O12, CO/Ni-Zn11O12, and CO/Ni- 
Zn11O12 clusters, Figures (3 and 4) presented 
the related frontier orbital iso surface plots to 
investigate the effect of adsorbed gases on the 
adsorbent complexes. Zn12O12 energy gap (Eg) 
of 4.13 eV. The structure in which the CO 
molecule from its carbon atom is bonded to a 
Zn atom in the cluster (CO/ Zn12O12) has Eg 
value of 4.128 eV and NO- Zn12O12 complex 
has a reduction in Eg (2.756 eV) when NO 
molecule is attached, this indicates that the 
adsorption of NO increases the conductivity 
of ZnO. After the decoration process, the 
HOMO level significantly shifted to higher 
energies, narrowing the Eg of 2.84 eV for Ni- 
Zn12O12 and increasing conductivity (Table 3). 
When we investigated the CO and NO 
molecules' adsorption on Ni- Zn12O12, It was 
found that the Eg of CO/Ni- Zn12O12 and  
NO/Ni- Zn12O12, decreased from (4.13 eV for 
Zn12O12) into (3.316 and 3.556) eV, 
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respectively, resulting in increased 
conductivity and improved electrical 
characteristics. After the doping process, the 
HOMO level significantly shifted to higher 
energies, narrowing the Eg of  3.255 eV for 
NiZn11O12 and increasing conductivity. When 
we investigated the CO and NO molecules' 
adsorption on Ni Zn11O12, It was found that 
the  CO/NiZn11O12 and NO/Ni Zn11O12 have a 
reduction in Eg (3.71 and 3.1) eV, respectively, 
resulting in change in conductivity. The Eg 
value plays a significant role in defining a 
material's electrical conductivity (σ). The 
relationship between a material's Eg and σ can 
be mathematically stated as follows (Li S., 
2006): 

𝝈 ∝  𝒆𝒙𝒑 (
−𝑬𝒈

𝟐𝒌𝑻
)                        (𝟏𝟐) 

where k and T are Boltzmann’s constant and 
the temperature, respectively. According to 
equation Eq. (12), a smaller H-L gap value 
leads to higher σ at a given temperature T. 
The electric conductivity of Ni-doped and 
decorated ZnO structures, in the presence of 
CO and NO or in the absence of them 
indicated that the σ for all clusters is higher 
than that of the Zn12O12 cluster. 
Understanding the distribution of the frontier 
orbitals around decorated and doped ZnO 
would be valuable since it can be employed to 
guide the improvement of  ZnO properties. 
The charge is concentrated on the cage and 
another time locate at the pollutants , as seen 

in Figures (3& 4) ). Whereas LUMOs are 
localized on the surface of nanocage  , 
HOMOs are localized on Ni and pollutants 
(CO & NO ) .This shows a strong electron 
charge flux across the Ni fragment and ZnO. 
The charge on Ni at Ni- Zn12O12, CO/Ni- 
Zn12O12, NO/Ni- Zn12O12, Ni- Zn12O12, 
CO/NiZn11O12, and NO/ NiZn11O12 is 0.437, 
0.370, 0.417,0.880,0.686, and 0.204 a.u, 
respectively, while on the closest neighbors 
Zn and O are( 0.775, -1.140 a.u), (0.969, -1.189 
a.u.), (0.495, -0.569 a.u), (1.26,-1.108 a.u), 
(1.269, -1.126 a.u ) and (0.632, -0.560 a.u) 
respectively, according to our NBO analysis , 
that shown in Table 2.The d-orbitals of  Ni 
overlap with the p-orbitals of O and the sp³ 
orbitals of Zn in the Ni–Zn and Ni–O bonds, 
indicating that Ni contributes electrons to the 
nearby Zn and O atoms. Because of this 
charge transfer behavior, Ni atoms take on a 
somewhat cationic nature, which makes it 
easier for Ni to form heteropolar bonds with 
the surrounding ZnO framework. This 
interaction alters the electronic structure, 
increases charge delocalization, and enhances 
the conductivity of the material.                                    
5. Conclusion  
This study explored the role of zinc oxide 
nanostructures in gas sensing applications, 
particularly for the detection of carbon 
monoxide and nitrogen oxide pollutants. Our 
results highlight that zinc oxide-based 
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nanomaterials, including doped and 
decorated clusters, show enormous potential 
in improving gas sensor efficiency. The 
computational methods employed, including 
density functional theory calculations, 
provided insights into the adsorption 
mechanisms, energy gaps, and electronic 
properties. The adsorption energy of Ni -
doped and decorated ZnO nanoclusters in the 
presence of CO and NO gases was -1.63 eV,           
-1.505 eV, -3.104 eV, and -3.044 eV, 
respectively, while the energy gaps are 3.71 
eV, 3.10 eV, 3.316 eV, and 3.556 eV, 
respectively. However, in the absence of 
gases, the energy gaps for each one are 3.255 
eV and 2.844 eV, respectively. Among the 
modifications studied, ZnO nanoclusters 
decorated with metals such as nickel 
improved the conductivity and adsorption 
efficiency. The results indicate that nickel-
decorated ZnO offers superior sensitivity and 
efficiency, making it a promising candidate 
for sensing applications. Overall, this research 
emphasizes the importance of material 
modifications in improving gas sensors. 
Future studies could explore more dopants 
and nanostructures to further improve sensor 
performance and expand its application to 
broader environmental monitoring 
challenges. 

Acknowledgement                                  
Firstly, we would like to express our gratitude 

to God for providing us with the strength, 
wisdom, and perseverance needed to 
complete this project. We would like to 
express our deepest gratitude to everyone 
who supported us throughout the journey of 
completing this graduation project. First and 
foremost, we are sincerely thankful to Dr 
Hayam Osman, whose guidance, 
encouragement, and insightful feedback were 
invaluable every step of the way. Your 
mentorship has greatly contributed to the 
success of this work. To our professors and 
academic staff at physics department, thank 
you for sharing your knowledge and inspiring 
us throughout our studies. We are also 
incredibly grateful to our family and friends 
for their unwavering support, patience, and 
motivation. We are thankful to everyone who 
helped with this project, your assistance made 
this accomplishment possible. Thank you all 
for being part of this important milestone in 
our lives. 

References and sources: 
[1] Zhuiykov S., Wlodarski W., Li Y., (2001), 
Nanocrystalline V2O5–TiO2 thin-films for 
oxygen sensing prepared by sol-gel process, 
Sens Actuators B, 484–490, 77.  
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(01)00739-0 
[2] Chang H., Lee J.D., Lee S. M., Lee Y. H., 
(2001), Adsorption of NH3 and NO2 molecules 
on carbon nanotubes, Appl. Phys. Lett., 3863–
3865, 77. https://doi.org/10.1063/1.1424069 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        163       Volume 2, July 2025

https://doi.org/10.1016/S0925-4005(01)00739-0
https://doi.org/10.1063/1.1424069


 

   16 

[3] Gupta V. K., Nayak A., (2012), Cadmium 
removal and recovery from aqueous solutions 
by novel adsorbents prepared from orange 
peel and Fe2O3 nanoparticles. Chem. Eng. J. 
81–90, 180.  
https://doi.org/10.1016/j.cej.2011.11.006.  
[4] Mittal A., Kaur D., Malviya A., Mittal J., 
Gupta V. K., (2009) Adsorption studies on the 
removal of coloring agent phenol red from 
wastewater using waste materials as 
adsorbents. J Colloid Interface Sci, 345–354, 
337. https://doi.org/10.1016/j.jcis.2009.05.016. 
[5] Ferroni M., Guidi V., Martinelli G.,  
Sacerdoti M., Nelli P., and Sberveglieri G., 
(1998) MoO3-based sputtered thin films for 
fast NO2 detection, Sensors and Actuators B: 
Chemical, no. 1–3, 285–288, 48 
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00057-42-
s2.0-0347649437 
 [6] Sberveglieri G., Depero L., Groppelli S., 
and Nelli P., (1995), WO3 sputtered thin films 
for NOx monitoring, Sensors and Actuators 
B:Chemical, no.1–3,89–92,26 
https://doi.org/10.1016/0925-4005(94)01563-W2-
s2.0-0029306414. 
[7] Gurlo A., Bârsan N., Ivanovskaya M., 
Weimar U., and Göpel W., (1998), In2O3 and 
MoO3-In2O3 thin film semiconductor 
sensors: interaction with NO2 and O3, Sensors 
and Actuators B: Chemical, no.1–3,92–99,47. 
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00033-
1,2-s2.0-0347651202.  

[8] Santucci S., Picozzi S., Di Gregorio F., 
Lozzi L., Cantalini C., Valentini L., Kenny 
J.M., Delley B. (2003) NO2 and CO gas 
adsorption on carbon nanotubes: experiment 
and theory. J Chem Phys (20): 10904–10910, 
119. https://doi.org/10.1063/1.1619948  
[9] Lee D.S., Han S.D., Huh J.S., Lee D.D. 
(1999) Nitrogen oxides-sensing characteristics 
of WO3-based nanocrystalline thick film gas 
sensor. Sens Actuators B Chem (1):57–63, 60 
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(99)00244-0   
[10] Peyghan A.A., Baei M.T., Hashemian S., 
Torabi P., (2013) Adsorption of CO molecule 
on AlN nanotubes by parallel electric field. J 
Mol Model 859–870, 19 
https://doi.org/10.1007/s00894-012-1614-x 
 [11] Omaye S.T., (2002) Metabolic 
modulation of carbon monoxide toxicity. 
Toxicology 139–150, 180 
https://doi.org/10.1016/S0300-
483X(02)00387-6 
[12] Beheshtian J., Bagheri Z., Kamfiroozi 
M., Ahmadi A., (2011) Toxic CO detection 
by B12 N12 nanocluster. Microelectron J,1400–
1403, 42 
https://doi.org/10.1016/j.mejo.2011.10.010 
[13] Beheshtian J., Kamfiroozi M., Bagheri Z., 
Ahmadi A. (2011) Computational study of CO 
and NO adsorption on magnesium oxide 
nanotubes. Phys E 546–549, 44 
https://doi.org/10.1016/j.physe.2011.09.016 
[14] Beheshtian J., Peyghan A.A., Bagheri Z., 
(2012) Selective function of Al12N12 nano-cage 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        164       Volume 2, July 2025

https://doi.org/10.1016/j.cej.2011.11.006
https://doi.org/10.1016/j.jcis.2009.05.016
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00057-4
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00057-4
https://doi.org/10.1016/0925-4005(94)01563-W2-s2.0-0029306414.
https://doi.org/10.1016/0925-4005(94)01563-W2-s2.0-0029306414.
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00033-1
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(98)00033-1
https://doi.org/10.1063/1.1619948
https://doi.org/10.1016/S0925-4005(99)00244-0
https://doi.org/10.1007/s00894-012-1614-x
https://doi.org/10.1016/S0300-483X(02)00387-6
https://doi.org/10.1016/S0300-483X(02)00387-6
http://dx.doi.org/10.1016/j.mejo.2011.10.010
http://dx.doi.org/10.1016/j.mejo.2011.10.010
https://doi.org/10.1016/j.physe.2011.09.016


 

   17 

towards NO and CO molecules. Comput 
Mater Sci 71–74, 62 
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2012.05.041  
[15] Lahmer M.A. (2016) The effect of 
hydrogen adsorption on the properties of 
undoped and Cu doped ZnO (100) surfaces: a 
first-principles study. J Phys Chem Solids 89–
96, 89.  https://doi.org/10.1016/j.jpcs.2015.10.021 
[16] Peyghan A.A., Noei M. (2013) Electronic 
response of nano-sized cages of ZnO and 
MgO to presence of nitric oxide. Chin J 
Chem Phys 231–236, 26. 
 https://doi.org/10.1063/1674-0068/26/02/231-236  
[17] Peyghan A.A., Rastegar S.F., Bagheri Z. 
(2015) Selective detection of F2 in the presence 
of CO, N2, O2, and H2 molecules using a ZnO 
nanocluster. MonatshChem1233–1239, 146. 
https://doi.org/10.1007/s00706-014-1378-3 
[18] An W, Wu X., Zeng X.C. (2008) 
Adsorption of O2, H2, CO, NH3, and NO2 on 
ZnO nanotube: a density functional theory 
study. J Phys Chem C 5747–5755,112. 
https://doi.org/10.1021/jp711105d  
[19] Ü. Özgür, A. YaI, C. Liu et al. (2005) A 
comprehensive review of ZnO materials and 
devices. J Appl Phys041301. 98 
https://doi.org/10.1063/1.1992666 

[20] Beheshtian J., Kamfiroozi M., Bagheri Z., 
Ahmadi A. (2012) Theoretical study of 
hydrogen adsorption on the B12P12 fullerene-
like nanocluster. Compute Mater Sci 115–118,  
54.   

https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2011.09.039 
[21] Sebastian P.J., Ocampo M., (1996) A 
photodetector based on ZnCdS nanoparticles 
in a CdS matrix formed by screen printing 
and sintering of CdS and ZnCl2. Sol Energy 
Mater Sol Cells 1–10, 44. 
https://doi.org/10.1016/0927-0248(95)00168-9 
[22] Chakrabarti R., Dutta J., Bandyopadhyay 
S. et al. (2000) Surface photovoltage 
measurement in CdS/CdTe solar cell: grain 
boundary effect. Sol Energy Mater Sol Cells 
113–126, 61. 
  https://doi.org/10.1016/S0927-0248(99)00104-X 

[23] Gorgani S.S., Nouraliei M. & Gorgani 
S.S., (2016), Heterogeneous C16Zn8O8 
nanocluster as a selective CO/NO nanosensor, 
computational investigation, 1573–1580, 13. 
https://doi.org/10.1007/s13762-016-0973-8 
[24]- Yadav M.K., Ghosh M., Biswas R., 
Raychaudhuri A.K., Mookerjee A., Datta S. 
(2007) Band-gap variation in Mg- and Cd-
doped ZnO nanostructures and molecular 
clusters. Phys Rev B,195450–195455, 76 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.76.195450 
[25] Wang B., Nagase S., Zhao J., Wang G. 
(2007) Structural growth sequences and 
electronic properties of zinc oxide clusters 
(ZnO)n (n = 2–18). J Phys Chem C 4956–4963, 
111.  https://doi.org/10.1021/jp066548v 
[26] Reber A.C., Khanna S.N., Hunjan J.S., 
Beltran M.R. (2007) Rings, towers, cages of 
ZnO. Eur Phys J D 221–224, 43 
https://doi.org/10.1140/epjd/e2007-00087-7 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        165       Volume 2, July 2025

https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2012.05.041
https://doi.org/10.1016/j.jpcs.2015.10.021
https://doi.org/10.1063/1674-0068/26/02/231-236
https://doi.org/10.1007/s00706-014-1378-3
https://doi.org/10.1021/jp711105d
https://doi.org/10.1063/1.1992666
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2011.09.039
https://doi.org/10.1016/0927-0248(95)00168-9
https://doi.org/10.1016/S0927-0248(99)00104-X
https://doi.org/10.1007/s13762-016-0973-8
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.76.195450
https://doi.org/10.1021/jp066548v
https://doi.org/10.1140/epjd/e2007-00087-7


 

   18 

[27] Beheshtian J., Peyghan A.A., Bagheri Z. 
(2012) Adsorption and dissociation of Cl2 
molecule on ZnO nanocluster. Appl Surf Sci 
8171–8176, 258. 
https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2012.05.016 
[28] Galstyan V., Comini E., Baratto C., Faglia 
G., Sberveglieri G. (2015) Nanostructured 
ZnO chemical gas sensors. Ceram Int (10, Part 
B):14239–14244, 41. 
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2015.07.052 
[29] Peyghan A.A., Laeen S.P., Aslanzadeh 
S.A., Moradi M., (2014), Hydrogen peroxide 
reduction in the oxygen vacancies of ZnO 
nanotubes. Thin Solid Films, 566–570, 556 
https://doi.org/10.1016/j.tsf.2014.01.084 
[30] Ameen S., Park D.-R., Shaheer Akhtar 
M., Shin H.S. (2016) Lotus-leaf like ZnO 
nanostructures-based electrode for the 
fabrication of ethyl acetate chemical sensor. 
Mater Lett 562–566, 164. 
https://doi.org/10.1016/j.matlet.2015.11.055 
[31] Peyghan A.A., Noei M. (2014) The alkali 
and alkaline earth metal doped ZnO 
nanotubes: DFT studies. Phys B Condens 
Matter 105–110, 432. 
https://doi.org/10.1016/j.physb.2013.09.051 
[32] Rocha L.S.R., Foschini C.R., Silva C.C., 
Longo E., Simões A.Z. (2016) Novel ozone gas 
sensor based on ZnO nanostructures grown 
by the microwave-assisted hydrothermal 
route. Ceram Int 4539–4545, 42. 
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2015.11.145 

[33] Peyghan A.A.,  Rastegar S.F., Bagheri Z., 
(2015) Selective detection of F2 in the presence 
of CO, N2, O2, and H2 molecules using a ZnO 
nanocluster. Monatshefte für Chemie-Chem 
Mon 1233–1239, 146(8). 
https://doi.org/10.1007/s00706-014-1378-3 

[34] Salimi H., Peyghan A.A., Noei M. (2015) 
Adsorption of formic acid and formate anion 
on ZnO nanocage: a DFT study. J Clust Sci 
609–621, 26(2). 
https://doi.org/10.1007/s10876-014-0815-0 
[35] Shirini F., Abedini M., Zamani S., Fallah 
Moafi H. (2015) Introduction of W-doped 
ZnO nanocomposite as a new and efficient 
nanocatalyst for the synthesis of biscoumarins 
in water. J Nanostruct Chem 123–130, 5 
 https://doi.org/10.1007/s40097-014-0143-9 
[36] Benramache S., Arif A.,  Belahssen O., 
Guettaf A. (2013) Study on the correlation 
between crystallite size and optical gap energy 
of doped ZnO thin film. J Nanostruct Chem 
1–6, 3. https://doi.org/10.1186/2193-8865-3-80 
[37] Hongsith N., Viriyaworasakul C., 
Mangkorntong P., Mangkorntong N., 
Choopun S. (2008) Ethanol sensor based on 
ZnO and Au-doped ZnO nanowires. Ceram 
Int 823–826, 34. 
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2007.09.099 
[38] Sahay P., Nath R. (2008) Al-doped ZnO 
thin films as methanol sensors. Sensors 
Actuators B Chem 654–659, 134(2). 
https://doi.org/10.1016/j.snb.2008.06.006 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        166       Volume 2, July 2025

https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2012.05.016
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2015.07.052
https://doi.org/10.1016/j.tsf.2014.01.084
https://doi.org/10.1016/j.matlet.2015.11.055
https://doi.org/10.1016/j.physb.2013.09.051
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2015.11.145
https://doi.org/10.1007/s00706-014-1378-3
https://doi.org/10.1007/s10876-014-0815-0
https://doi.org/10.1007/s40097-014-0143-9
https://doi.org/10.1186/2193-8865-3-80
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2007.09.099
https://doi.org/10.1016/j.snb.2008.06.006


 

   19 

[39] Aslanzadeh S., (2016), Transition metal 
doped ZnO nanoclusters for carbon 
monoxide detection: DFT studies, 160, 22. 
https://doi.org/10.1007/s00894-016-3032-y 
[40] Kovalenko M., Bovgyra O., Dzikovskyi 
V. & Rostyslav B., (2020) A DFT study for 
adsorption of CO and H2 on Pt-doped ZnO 
nanocluster, 790, 2 (2020). 
https://doi.org/10.1007/s42452-020-2591-9 
[41] An W, Wu X, Zeng XC, (2008) 
Adsorption of O2, H2, CO, NH3, and NO2 on 
ZnO nanotube: a density functional theory 
study. J Phys Chem C 5747–5755, 112. 
https://doi.org/10.1021/jp711105d 

[42] Zhihong Y., Ye Y., Pejhan A., Nasr A.H., 
Nourbakhsh N., Tayebee R. (2020). A 
theoretical study on the pure and doped ZnO 
nanoclusters as effective nanobiosensors for 
5-fluorouracil anticancer drug adsorption 
34,4. https://doi.org/10.1002/aoc.5534 
[43] Liangruksa M., Sukpoonprom P., 
Junkaew A., Photaram W., Siriwong C., (2021) 
Gas sensing properties of palladium-modified 
zinc oxide nanofilms: A DFT study, Appl. 
Surf. Sci., 148868, 544.   
  https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2020.148868 
[44] Frisch  M. J., et al.,(2009) Gaussian 09, 
Revision D.01, Gaussian, Inc.,   
Wallingford, CT. 
[45] Becke A. D., (1993) A new mixing of 
Hartree−Fock and local density functional 
theories. J. Chem. Phys,1372−1377, 98. 
https://doi.org/10.1063/1.464304  

[46] Ernzerhof M., (2009) Validity of the 
extended Koopmans’ theorem. J. Chem. 
Theory Comput, 793−797, 5. 
https://doi.org/10.1021/ct800552k                                                                          
[47] Islam N., Ghosh D. C., (2011) the 
electronegativity, and the global hardness are 
periodic properties of atoms. J. Quantum Inf. 
Sci.,135−141, 01. 
 https://doi.org/10.4236/jqis.2011.13019  
[48] Chattaraj P.K., Roy D. R., (2007) Update 
1 of: electrophilicity index, Chem. Rev., 46–
79, 107. https://doi.org/10.1021/cr078014b. 
[49] Dennington R., Keith T., Millam J., 
(2009) GaussView, Version 5.0.8.: Semichem 
Inc., Shawnee Mission KS.  

[50] Fukui K., (1982), Role of Frontier Orbitals 
in Chemical Reactions. Science, 218747. 
 https://doi.org/10.1126/science.218.4574.747.   
[51] Ashraf R. S., Klemm E., (2005), Synthesis 
and properties of poly (heteroaryleneethy-
nylene) consisting of electron-accepting 
benzothiadiazole/quinoxaline units and  
electron-donating alkyl thiophene units, J. 
Polym. Sci. Part A,6445, 43. 
        https://doi.org/10.1002/pola.21089. 

[52] Li S., (2006) “Semiconductor Physical 
Electronics”, second ed., Springer, USA. 
 

Basic Sciences Sector, The Department of Physics        167       Volume 2, July 2025

https://doi.org/10.1007/s00894-016-3032-y
https://doi.org/10.1007/s42452-020-2591-9
https://doi.org/10.1021/jp711105d
https://doi.org/10.1002/aoc.5534
https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2020.148868
https://doi.org/10.1063/1.464304
https://doi.org/10.1021/ct800552k
https://doi.org/10.4236/jqis.2011.13019
https://doi.org/10.1126/science.218.4574.747
https://doi.org/10.1002/pola.21089

	_تقرير مشروع التخرج لمجموعة 266 برنامج علوم عربي نهائي
	Epoxyl Project 25-296-final modification-2.
	final paper
	final project paper edited 2025
	Graduation project-science 2025 - 291
	Group 286
	group 288
	group 289
	group 298
	group274
	The fina report- 2025_197-Dr Hayam Osman
	Towards green and sustainable environment future Harnessing natural sources to synthesize catalysts for promising applications
	البحث نهائى
	النسخه النهائيه لمشرع التخرج مجموعة الالعاب التعليميه الالكترونيه ٢٧٥
	المستخلص
	هدف البحث إلي تصميم العاب تعليمية الكترونية وقياس فاعليتها في تنمية المفاهيم العلمية في مادة العلوم لدى تلاميذ الحلقة الاولي من التعليم الاساسي ، وذلك من خلال بناء مجموعة من الالعاب عبر منصة word wall، وقياس فاعليتها في تنمية الجانب المعرفي للمفاهيم ا...
	الكلمات المفتاحية :  فاعلية – الالعاب التعليمية الالكترونية – المفاهيم العلمية.
	في عالم مليء بالتحديات والظواهر الطبيعية المعقدة، تُمثل المفاهيم العلمية المفتاح لفهم كيف يعمل هذا العالم من حولنا، مما يمكّن الطلاب من استكشاف والتفاعل مع البيئة بطريقة منطقية وعلمية.
	لذا فإن المفاهيم العلمية تُعد من الركائز الأساسية التي يقوم عليها الفهم العلمي للعالم من حولنا. فهي تشكل الإطار الفكري الذي يساعد الإنسان على تفسير الظواهر الطبيعية والتفاعل مع بيئته بشكل منطقي ومنظم. ويشير العلماء إلى أن هذه المفاهيم ليست ثابتة، بل ت...
	المفاهيم العلمية تُساعد على تحقيق التعلم الفعّال، حيث توفر للطلاب إطارًا لفهم المعلومات الجديدة واستيعابها بطريقة أكثر عمقًا. كما أنها تسهم في تطوير التفكير النقدي والقدرة على حل المشكلات من خلال توظيف المعرفة العلمية في مواقف حياتية متنوعة. (علوان :2...
	المفاهيم تمثل أداة فعالة في تنظيم المعرفة وتبسيط الحقائق العلمية، مما يسهم في تحسين جودة التعليم والبحث العلمي. فالمفاهيم العلمية لا تقتصر على مجالات العلوم الطبيعية فقط، بل تمتد لتشمل مختلف التخصصات، مثل الهندسة والطب والزراعة، حيث تساهم في تطوير ال...
	وبهذا يتضح أن المفاهيم العلمية ليست مجرد مصطلحات نظرية، بل هي أدوات فكرية ضرورية لفهم العالم وتفسيره. كما أنها تُعد أساسًا لتطور العلوم المختلفة، حيث تساهم في بناء النظريات والقوانين العلمية التي تشكل دعامة التقدم الإنساني في شتى المجالات.  (كردي : 2014)
	في السنوات الأخيرة، شهدنا تطورات كبيرة في مجال تكنولوجيا التعليم، حيث تسارعت وتيرتها بشكل يفوق قدرتنا على مواكبتها. وقد أسهمت هذه التطورات في إحداث تغييرات ملحوظة في العملية التعليمية، مع ظهور تقنيات حديثة تسهم في تلبية احتياجات العصر الرقمي ومتطلباته...
	تركزت الجهود التربوية على استثمار التقنية الحديثة لتطوير قدرات الطلاب وإعدادهم للمستقبل، حيث يتم التركيز على تعزيز مهاراتهم لتلبية متطلبات المجتمع المتغير. في هذا السياق، تُعد الألعاب الإلكترونية التعليمية واحدة من أبرز الوسائل التربوية في عصرنا الحال...
	الألعاب الإلكترونية، وفقًا للباحثين، تساهم في تقديم تعليم مبتكر، حيث تُصمم لتشجيع الطلاب على الالتزام بقواعد محددة وتطوير مهاراتهم عبر التفاعل المستمر مع الأجهزة التقنية. ومع ذلك، يُشدد الخبراء على أهمية تصميم الألعاب بشكل يحقق الأهداف التعليمية ويُعز...
	مع التطور التكنولوجي الكبير وانتشار الأجهزة الذكية، خاصة الهواتف المحمولة التي تصل إلى حد الإدمان احيانا، أصبح الإنسان يعتمد بشكل متزايد على هذه الوسائل، مما أدى إلى ظهور مصطلحات جديدة مرتبطة بالعصر الرقمي. من بين هذه المصطلحات الألعاب الإلكترونية، ال...
	الألعاب الإلكترونية اليوم ليست للتسلية فقط، بل تُستخدم لتطوير التعليم بطرق مبتكرة وجذابة، مما يجعل عملية التعلم أكثر تشويقًا وتفاعلاً. فهي تساعد على استقبال كميات كبيرة من المعلومات بسرعة، بالإضافة إلى أنها تشجع على الإبداع وحل المشكلات والعمل الجماعي...
	الألعاب التعليمية تلعب دورًا مهمًا في جذب انتباه الطالب وتوصيل المعلومات بشكل فعال وممتع. فهي تُعد وسيلة تساعد الطالب على التعلم من أخطائه، مما يجعلها ذات أهمية خاصة في المرحلة الابتدائية، حيث يتميز هذا العمر بضرورة توفير أدوات تساهم في تنمية شخصية ال...
	كما أن الألعاب التعليمية تقدم للطالب فرصة للتعلم بطريقة تفاعلية وممتعة، إذ يدمج بين الاستمتاع والتعلم في آنٍ واحد. ومن خلال هذه الألعاب، يدرك الطالب خطوات معينة لتحقيق هدفه، مثل الفوز في اللعبة، مع العلم أنه يحتاج إلى التخطيط والتنفيذ الصحيح للوصول لل...
	وبالتالي، فإن إدخال الألعاب التعليمية في العملية التعليمية يُمكن المعلم من تحقيق هدفين رئيسيين: الأول هو إيصال المعلومات بشكل سلس وممتع، والثاني هو تحفيز الطالب على التعلم وجذب انتباهه إلى الدرس، مما يجعل التجربة التعليمية أكثر تشويقًا وإفادة.(العطوة،...
	أظهرت الدراسة أهمية استخدام الألعاب الإلكترونية التعليمية في تحسين التحصيل الدراسي وتنمية مهارات التفكير لدى طالبات المرحلة المتوسطة. وأكدت الدراسة على دور الألعاب الإلكترونية في تعزيز التفكير الناقد لدى الطالبات.(الغامدي، 2018)
	يُعد التفكير من أبرز وظائف العقل، حيث يعمل على ربط المعلومات المعلومة بالحقائق غير المعروفة، وذلك من خلال سلسلة من العمليات الذهنية التي يقوم بها الدماغ عند تعرضه للمنبهات الحسية. ويعتمد التفكير على مخزون الفرد من الخبرات والمعارف، وعلى قدرته على توظي...
	انطلاقًا من أهمية الألعاب الإلكترونية التعليمية في مجال التعليم، ركزت الباحثة في هذا السياق على دراسة استخدام هذه الألعاب كوسيلة لتنمية مهارات التفكير الناقد والتعامل مع المشكلات التعليمية التي يواجهها الطلاب.(احمد ،٢٠٢٠)
	1. منهجية البحث والأدوات المستخدمة
	تناول االمحور الحالي نتائج البحث من حيث الإجابة عن التحقق من صحة الفروض الإحصائية، وتفسير نتائج البحث ومناقشتها في ضوء الدراسات السابقة.
	للإجابة عن السؤال البحثي ما فاعلية الالعاب التعليمية الالكترونية في تنمية المفاهيم العلمية في مادة العلوم لدى تلاميذ الحلقة الاولي من التعليم الاساسي؟" وتم ذلك من خلال اختبار صحة الفرض البحثي التالي، كما يلي:
	اختبار صحة الفرض الأول: الذى ينص على"يوجد فرق دال احصائيا عند مستوى دلالة (0.05 ≥α  ) بين متوسطي درجات المجموعة التجريبية في التطبيقين القبلي والبعدي في اختبار المفاهيم العلمية لصالح التطبيق البعدي".
	ولاختبار هذا الفرض تم مقارنة متوسطات رتب درجات المجموعة التجريبية في التطبيق القبلي والتطبيق البعدي في الاختبار، وقد استخدم اختبار (t- test) للمجموعات المترابطة للكشف عن دلالة الفروق بين التطبيقين القبلي والبعدي، ويوضح جدول (1) نتيجة ذلك.
	جدول (1):
	نتائج اختبار(t) لدلالة الفرق بين متوسطي درجات المجموعة التجريبية في التطبيق القبلي والتطبيق البعدي في الاختبار
	ويتضح من نتائج جدول (1): وجود فرق ذي دلالة إحصائية بين متوسطي درجات المجموعة التجريبية في التطبيقين القبلي والبعدي في تنمية المفاهيم العلمية لصالح التطبيق البعدي، حيث بلغت قيمة (t) المحسوبة (11,50) وهي دالة احصائيا وذلك لان القيمة المحسوبة أكبر من الق...
	شكل (1) الفرق بين درجات المجموعة التجريبية في التطبيق القبلي / البعدي على اختبار المفاهيم العلمية

	بحث مجموعة 269 علوم عربي
	بحث مجموعة 270 علوم عربي
	تحليل المحتوى العلمي لمنهج الفيزياء في العلوم المتكاملة للصف الأول الثانوي
	تقرير مشروع التخرج- جروب ٢٦٥-نهائي
	دراسة تأثير استخدام الذكاء الاصطناعي في تدريس الفيزياء
	المستخلص
	يهدف هذا البحث إلى دراسة تأثير تقنيات الذكاء الاصطناعي على تدريس مادة الفيزياء في المدارس الثانوية، من خلال تقييم فعالية ثلاث أدوات تعليمية مبتكرة: المعمل الافتراضي(Phet)، الفيديو الأنيمشن التفاعلي( (Mootion، واللعبة التعليمية التفاعلية(Kahoot). تم تص...
	تم جمع البيانات من خلال توزيع استبيان بعد استخدام هذه الأدوات لقياس تفاعل الطلاب معها، وتحديد تفضيلاتهم بين الطرق التقليدية والأساليب المدعومة بتقنيات الذكاء الاصطناعي. أظهرت النتائج أن غالبية الطلاب فضلوا الأدوات التفاعلية والمرئية، وأكدوا أن هذه الت...
	استنادًا إلى هذه النتائج، يُستنتج من البحث أن دمج تقنيات الذكاء الاصطناعي في التعليم يسهم في تحسين جودة تدريس الفيزياء ، ويتيح فرصًا لتطوير أساليب التدريس بما يتماشى مع الاتجاهات الحديثة في التعليم.
	الكلمات المفتاحية :
	الذكاء الاصطناعي
	تدريس الفيزياء
	تطبيقات الذكاء الاصطناعي.
	1. مقدمة
	لا شك اننا الان في عصر التقنية، وقد شهد عصرنا الحالي تتطورا غير طبيعي وقفزة كبيرة في مجال التكنولوجيا الحديثة حتى أصبحت تسيطر على كافة أعمالنا في الحياة من ناحية علمية وعملية حيث نالت الاهتمام في جميع مجالات الحياة ومنها المجال التعليمي.
	مع التطور المستمر والمتزايد لاستخدام التعلم الإلكتروني في التعليم يتطور مستوى توظيف هذا التعلم في مختلف المجالات التربوية من حيث التصميم والإنتاج والمعالجة من خلال أدوات وعمليات وعناصر تقنية تتوافر في هذه النظم، يمكن من خلالها تصميم استراتيجيات تعليمي...
	في عصر يتشابك فيه الذكاء الاصطناعي مع مختلف العلوم، لم يعد تعليم الفيزياء مجرد سرد للمعادلات والنظريات، بل أصبح تجربة تفاعلية مدعومة بالتقنيات الذكية. فالتطور التكنولوجي لم يغير فقط طريقة استكشاف الظواهر الفيزيائية، بل أعاد تشكيل أدوات الفهم نفسها، حي...
	2.  الإطار النظرى
	التعريفات :
	الذكاء الاصطناعي:
	هي دراسة تحليلية استكشافية للأدبيات والدراسات الحديثة التي تناولت الذكاء الاصطناعي، لمعرفة كيف يمكن للذكاء الاصطناعي أن يغير ليس فقط الطريقة التي يتعلم بها الطالب في الجامعات، ولكن أيضًا بنية التعليم العالي بأكملها. هدفت الدراسة إلى الكشف عن تأثير الذ...
	تناولت هذه الدراسة دور تقنيات الذكاء الاصطناعي في تطوير التعليم عن بعد، حيث أوضحت كيف يمكن للذكاء الاصطناعي أن يسهم في تحسين جودة التعليم من خلال توفير بيئات تعلم رقمية أكثر تفاعلية، وتقديم نظم خبيرة تعمل كمساعد افتراضي للمتعلمين. كما ناقشت الدراسة ال...
	هدفت الدراسة إلى تحديد مدى تضمين تطبيقات الذكاء الاصطناعي وأخلاقياته في مقررات الفيزياء للمرحلة الثانوية. استخدمت الباحثة المنهج الوصفي التحليلي القائم على أسلوب تحليل المحتوى، حيث اعتبرت الفقرة كوحدة للتحليل. توصلت نتائج الدراسة إلى وجود ضعف كبير في ...
	تناولت هذه الدراسة أهمية الذكاء الاصطناعي في المؤسسات الخدمية وتطوره في المستقبل، حيث تتطرق إلى مساهماته في تطوير اللغات، والتعرف على الكلام والصور، وفهمها. أوصت الدراسة بالتحول التدريجي إلى تطبيقات الذكاء الاصطناعي في التعليم.(فرج، م. الذكاء الاصطناع...
	3. منهجية البحث والأدوات المستخدمة
	وقد استخدمنا برنامج للمعامل الافتراضية مثل برنامج الphet  وذلك عن طريق الضغط على لينك البرنامج يظهر لنا عديد من التجارب الافتراضية في
	مجال الفيزياء وقد تم اختيار تجربة أشكال الطاقة وتحولاتها، أنظر شكل ١ (أ-ه)
	(أ)
	عند الضغط على أنظمة سوف تظهر لنا التجربة الافتراضية
	(ب)
	هذا نظام مكون من عجلة ومولد وكوب به ماء في درجة حرارة الغرفة
	(ج)
	وعندما يتم تشغيل التجربة: تحولت الطاقة الميكانيكية في العجلة
	إلى طاقة كهربية بواسطة المولد ثم إلى طاقة حرارية في السلك وتزداد درجة حرارة الماء ويصعد البخار كما نلاحظ
	(د)
	وهذه شكل التجربة قبل البدء
	(ه)
	عند بدء التجربة: يتم تحويل الطاقة الحرارية إلى طاقة حركية في المولد
	ثم تحويل الطاقة الحركية إلى طاقة كهربية بواسطة المولد وتتحول إلى طاقة
	ضوئية وينير المصباح كما في الصورة
	شكل ١ (أ-ه)
	رسم توضيحي لبرنامج Phet   عند استخدامه لدراسة الطاقة وتحولاتها
	وتم استخدام البرنامج أيضا لشرح تركيب الذرة، أنظر شكل ٢ (أ-ه).
	(أ)
	يمكن للطالب بناء نواة الذرات المختلفة وايضا بناء العناصر المشعة
	وكيفية الوصول للاستقرار.
	(ب)
	تم اضافة بروتون في وسط السحابة الإلكترونية وتكوين عنصر
	الهيدروجين المستقر.
	(ج)
	تم بناء ذرة الهيليوم عن طريق إضافة 2 بروتون و٢ نيوترون
	(د)
	تم اضافة ٢ نيوترون إلى ذرة الهيليوم فأصبحت غير مستقرة ولكي تستقر يجب
	ان تفقد بيتا السالب.
	(ه)
	تم بناء ذرة نيتروجين مستقرة بإضافة ٧ بروتون و٧ نيوترون.
	شكل ٢ (أ-ه)
	شكل توضيحي لاستخدام برنامج Phet لشرح ودراسة تركيب الذرة.
	وقد استخدمنا برنامجmootion لعرض موضوع (تركيب الذرة) فيزياء على شكل فيديو، أنظر شكل ٣ (أ-د)
	(أ)
	عند فتح موقع mootion  تظهر الصفحة الرئيسية كما يلي اختر انشاء مجاني
	(ب)
	يطلب منك تسجيل الدخول من جوجل كأحد الاختيارات
	(ت)
	وعند التسجيل يظهر لك الصفحة الرئيسية للبرنامج ويوجد اختيارات عديدة لإنشاء المحتوى مثل فيديوهات قصيرة بدون وجه، وقصة ثنائية اللغة او الخلق العام فنضغط على الخلق العام.
	(ج)
	يظهر لنا مكان لاضافة النص المراد التحدث عنه وشرحه من خلال الفيديو وتحديد الأسلوب البصري الذي من خلاله سيتم عرض الفيديو.
	(د)
	وعند الضغط على Generate  يظهر لنا اختيارات عديدة التي ستوضح كيفية سير الفيديو من حيث شكل خط العنوان ووجوده طوال الفيديو أم لا.
	(ه)
	الحركة داخل الفيديو، الصوت وارتفاعه ونوع الصوت لذكر أم أنثى طفل او مسن ثم نضغط على Composite
	(و)
	هنا يتم مراجعة النص والانتظار للتحميل
	(د)
	نضغط على Download    وهكذا يكون الفيديو جاهز للعرض
	وقد تم استخدامه لعمل فيديو يشرح تركيب الذرة  ويتم عرضه على الطلاب في المرحلة الثانوية
	وشكل ٣ (أ-د) شكل توضيحي لإستخدام برنامج mootion    لعمل فيديو تعليمي عن تركيب ودراسة الذرة.
	وقد تم استخدام برنامج Kahoot   لإضافة أسئلة على هيئة لعبة كالتالي، أنظر شكل ٤( أ-د)
	(أ)
	تسجيل الدخول إلى حسابك واذا لم يكن لديك حساب، يمكنك إنشاء حساب جديد
	(ب)
	بعد تسجيل الدخول، اضغط على زر Create  في أعلى الصفحة واختر New Kahoot  لإنشاء اختبار جديد.
	(ج)
	اضغط على Add question  واختر نوع السؤال.
	(د)
	كتابة السؤال والإجابات، أدخل نص السؤال في الحقل المخصص. وأضف الإجابات الممكنة وحدد الإجابة الصحيحة بالنقر على الدائرة بجوارها ويمكنك اضافة صور او فيديوهات لجعل الأسئلة أكثر تفاعلية.
	(ه)
	حدد الإجابة الصحيحة بالنقر على الدائرة بجوارها ويمكنك اضافة صور او فيديوهات لجعل الأسئلة أكثر تفاعلية.
	(و)
	ضبط اعدادات السؤال، حدد الوقت المسموح للإجابة، اختر نقاط التقييم (قياسية أو مضاعفة أو بدون نقاط).
	(د)
	حفظ الاختبار ومشاركته، بعد إضافة جميع الأسئلة، اضغط على Save
	نتائج البحث
	أولاً: عينة الدراسة

	4. تفسير النتائج
	تحليل نتائج الأسئلة العامة حول تأثير الأدوات التفاعلية
	التفسير:-
	1. فعالية الألعاب التعليمية في المراجعة  Kahoot
	2. تأثير تجربة PhET – نكوين الذرة
	3. تجربة PhET  - تحولات الطاقه
	4. فعالية الفيديوهات التعليمية بالذكاء الاصطناعي

	التفسير:-

	5. الخاتمة
	6.  الشكر والتقدير
	7. المراجع والمصادر:

	دراسة مقارنة للسلوك الميكانيكي والحراري للمواد كتطبيق في مجال صناعة الإلكترونيات
	المستخلص:
	تهدف هذه الدراسة إلى تقديم عرض علمي لماهية سبائك اللحام الخالية من الرصاص (lead-free solders)وخصائصها وكيفية تحسين صفاتها وعرض التطبيقات الصناعية خاصة في مجال صناعة الالكترونيات ، كما تناولت هذه الدراسة تأثير إضافة عنصر النيكلNi لسبائك اللحام قص...
	وتم دراسة درجة الانصهار(Melting temperature) للسبائك محور الدراسة ومدي درجات الحرارة(Melting range) اللازمة للتحول من حالة إلى أخري ووجد أن إضافة عنصر النيكلNiبالنسبة المضافة 𝟎.𝟑𝑾𝒕%كان له تأثير إيجابي في تحسين الخصائص الميكانيكية لسبيكة اللحام ...
	الكلمات المفتاحية :
	سبائك اللحام الخالية من الرصاص (LFS)– البنية التركيبية – الخصائص الميكانيكية – الخصائص الحرارية – تطبيقات سبائك اللحام.
	1. مقدمة :
	تخيّل عالمًا بلا جسور قوية، أو طائرات تحلق في السماء، أو حتى مبانٍ عملاقة تقاوم الزمن... السر وراء هذه العجائب الهندسية يكمن في اللحام، تلك الشرارة التي توحّد المعادن وتصنع العجائب ، فهو ليس مجرد عملية فنية، بل هو علم دقيق يجمع بين الحرارة، الضغط...
	سبائك اللحام solders : مشتق من الكلمة اللاتينية "solidare" والتي تعني أنه صنع من مادة صلبة مما يعكس وظيفتها الأساسية ويشير إلي سبيكة معدنية ذات نقطة انصهار منخفضة ومن ثم يتم استخدمها لربط القطع المعدنية في العصرالحديث ، وتستخدم كلمة اللحام ايضا بم...
	وأنواع اللحام تنقسم إلي : النوع الأول: اللحام الناعم (soft soldering): هي تقنية لربط المعادن باستخدام سبيكة مصنعة خصيصا تسمي اللحام ، ويتمتع بنقطة انصهار أقل بكثير من المعادن التي يتم ربطها ، وعادة ما تكون أقل من  𝟒𝟓𝟎درجة سيلزية  ، وتتضمن تطبي...
	والنوع الثاني : اللحام الصلب (Hard soldering): ومعروف أيضا بالنحاس Cu، ويتضمن هذا النوع سبيكة لحام ذات نقطة انصهار أعلي بكثير تتجاوز عادة  𝟒𝟓𝟎درجة سيلزية ،  ويتيح ذلك للنحاس إنشاء روابط أقوي مناسبة للتطبيقات التي تتطلب مزيدا من المتانة ، لكن ا...
	وفي العصور القديمة كان اللحام بالرصاص (Lead-free soldering)  شائعا ، خاصة في الحضارات المصرية والرومانية القديمة ، وكان يستخدم في توصيل الأنابيب التي تنقل المياه وفي بناء الأواني والمجوهرات ، إلا أن الرصاص رغم سهولة التعامل معه له أضرار جسيمة على...
	وفي العقود الأخيرة بدأ اللحام الخالي من الرصاص(Lead-free soldering)  بالظهور بشكل واضح نتيجة للمخاوف البيئية والصحية المرتبطة به ، وبدأ هذا الاهتمام في أواخر القرن العشرين مع زيادة الوعي حول آثار الرصاص السامة علي الإنسان والبيئة ، ويتم حاليا استخدم ا...
	(Jarostaw krzyzanowski,2023),(Geibig J.R.& Socolof M.L.,2003)
	تتكون هذه اللحامات من سبيكة من الرصاص Pbومعادن أخرى. الخليط الأكثر شيوعًا هو %𝟔𝟎 من القصديرSn و 𝟒𝟎% من الرصاص Pbأو (𝟑𝟕/𝟔𝟑). يتميز اللحام المحتوي على الرصاصPb بنقطة انصهار منخفضة (حوالي 𝟏𝟖𝟎 درجة مئوية). وهذا يجعل التعامل معه سهلًا بشكل ...
	ويعد القصدير Snهو المعدن الأساسي الأكثر شيوعا في المساهمة في زيادة القوة الميكانيكية للسبائك ، بالإضافة إلي المعادن الأخرى ( الفضة Ag– النحاس Cu– النيكلNi – الأنتيمونSb ) ويتمتع اللحام الخالي من الرصاص (Lead-free solder) بنقطة انصهار أعلي من اللحام ال...
	تعد سبيكة القصدير-الفضة-النحاس (Sn-Ag-Cu) واحدة من أبرز الابتكارات في عالم سبائك اللحام، حيث تجمع بين الخصائص الفريدة التي تجعلها الخيار المثالي في العديد من التطبيقات الدقيقة ،فهذه السبيكة التي تُستخدم بشكل رئيسي في لحام المكونات الإلكترونية، تع...
	تتميز سبيكة القصدير-الفضة-النحاس SAC بخصائص ميكانيكية و حرارية عديدة تجعلها مميزة عن باقي سبائك اللحام الأخرى. أولاً، من أهم مميزاتها نقطة الانصهار المنخفضة، حيث تتراوح درجة انصهارها بين 217-220 درجة مئوية، مما يجعلها مثالية للعمل مع المكونات الإ...
	عند النظر إلى تأثير تركيب السبيكة على خصائصها، نجد أن لكل عنصر من عناصر السبيكة دورًا حيويًا في تحسين أدائها. القصديرSn يُساهم في خفض نقطة انصهار السبيكة، مما يسهل عملية اللحام، الفضة Agتُحسن المقاومة للتآكل، القوة والموصلية الكهربائية. أما النحاسCu ف...
	لكن من عيوب هذه السبيكة هي تكلفتها العالية مقارنة بتكلفة السبائك التقليدية، مما يجعلها خيارًا أقل اقتصادية لبعض التطبيقات بالإضافة إلى ذلك، قد تتفاعل هذه السبيكة مع بعض المواد الأخرى، مما قد يؤثر على أدائها في بيئات معينة (Y.cuiJ.w.xian,2022)
	وقد تم اعتبار سبائك اللحام (Sn-Zn)على نطاق واسع بدائل مرغوبة للغاية للحام القائم على الرصاص نظرا لنقطة الانصهار المنخفضة اعتبرت صديقة للبيئة ولكفاءتها الكهربائية الجيدة             .(M.N.Gad&Others,2023)
	بالإضافة إلى ما سبق سبيكة القصدير والنحاس(Sn-Cu)  تُعرف باسم "البرونز"، البرونز هو مزيج من النحاس مع القصدير بنسب مختلفة، وغالبًا ما يحتوي على حوالي𝟗𝟓−𝟖𝟓% من النحاسCu  و 𝟏𝟓−𝟓% من القصديرSn،ويُستخدم البرونز في صناعة العديد من الأشياء مثل ال...
	2. الإطار النظرى:
	3. منهجية البحث والأدوات المستخدمة
	نتائج البحث:
	4. تفسير النتائج
	تعد سبائك القصدير-خارصين Sn-9wt%Zn من أفضل البدائل المناسبة والفعالة للسبائك التي أساسها من الرصاص Sn_Pb وذلك لاتسامها بالثبات الحراري الذي يعد من أهم الخصائص في سبائك اللحام وكذلك تطبيقاتها المتعددة في مجال صناعة الإلكترونيات وتميزها بخصائص ميكان...
	الخاتمة
	ناقشت هذه الدراسة تأثير إضافة عنصر النيكل Ni  علي الخصائص الميكانيكية والتركيبية والحرارية لسبائك Sn -9Zn
	وتم استنتاج النتائج الاتية:
	أظهرت نتائج  الدراسة المقارنة الحالية تميز العينة الثانية                  Sn-9Wt%Zn-0.3Wt%Ni  عن العينة الاولى            Sn-9Wt%Zn  بخصائص ميكانيكية مميزة حيث تميزت بقيمة أعلى في قيم معاملات الصلابة (Hardening parameters)حيث تميزت بارتفاع قيمة الإجه...
	قيم معاملات الصلابة المقاسةn  stress exponent أظهرت قيم أعلى  في حالة العينة الثانية عند مقارنتها بالعينة الاولى وذلك تحت تأثير درجات حرارة مختلفه مما يؤكد فاعلية الاضافة في تحسين الخصائص الميكانيكية  للسبائك محور الدراسة.
	أظهرت نتائج التحليل الحراري(DTA) للسبيكة الاولي تميز العينة الأولى بدرجة انصهار  𝟏𝟗𝟖.𝟖 𝑪 و هي قيمة مقاربة لدرجة انصهار السبائك التي أساسها الرصاص والمعروفة بدرجة انصهارها 188 C وذلك يؤكد إمكانية استخدامها فى التطبيقات الالكترونية المختلفة robotic...
	لوحظ ارتفاع ضئيل في درجة حرارة العينة الثانية Sn-9Wt%Zn-0.3Wt%Ni بحوالي 𝟏.𝟒درجة مئوية عن العينة الأولي بعد إضافة النيكل Ni حيث أظهرت النتائج درجة حرارتها ,𝟐𝟎𝟎.𝟐- .𝒄    مما يؤكد أن العنصر المضاف Ni بنسبة 𝟎.𝟑𝑾𝒕%أدي إلي ارتفاع درجة حرارة سبيكة...
	5.  الشكر والتقدير
	6. المراجع والمصادر
	محمد ، علي وفهد العامر (𝟐𝟎𝟏𝟓). التحليل الحراري للمواد : دار الفكر العربي ، 𝟗𝟑 .
	Muhammad Sufyan(2024), Types of Solder: A Comprehensive Guide for Engineering Professionals.
	Nriagu, J. O. (1983). "Lead and Lead Poisoning in Antiquity." Scientific American, 249(3), 74-81.
	Jarosław Krzyżanowski,(2023), Soldering 101: What is Solder Made of?
	Metallurgy for Engineers  E. C. Rallason, )1961(.
	Unit 3-4, Williams Court, Pitstone Green Business Park, Pitstone, Buckinghamshire LU7 9GJ, UK.
	Hongwa wetal )2021( Effect of lead exposure from electronic warte on hermoglobinsyntherin in children international Archives of ocapational and Environmental , Health 94 (911-8).
	Samia E, Attia N,Abdel Moghny AS and Ahmed SI )2022( Investigation ofthermal and mechanical properties of Sn-Zn-Bi near eutectic solder alloyes , El-sevier B.V. Results in Material 15 1-8.
	Shuail , Xing xing , Zhongying w , Yongtaol , Shuyej , Jinfeng Z , Yiaomingch.G , Shengin w Peng H and Weimin L )2020( Corrosion behwior Sn-boned lead - Freasolden alloys : a review J.Mater.sci, Mater . Gleetron 31 9076-90.
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	ElDaly A A and Hammad AE )2010( Effects of small addition of Ag and Cu on the micro structure and properties of Sn-9Zn Lead free solder alloys Material science,  and Engineering A 527 5212-9.
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	مشروع التخرج لمجموعة (٢٧١)..
	مستخلص البحث
	يهدف هذا البحث إلى دراسة فاعلية استخدام استراتيجية المحطات العلمية في تنمية الفهم العميق لمادة العلوم لدى تلاميذ الحلقة الأولى من التعليم الأساسي ، و تعتمد هذه الاستراتيجية على تقديم المفاهيم العلمية من خلال أنشطة متنوعة ومحطات تعلم تفاعلية ، مما يتيح...
	الكلمات المفتاحية
	استراتيجية ( المحطات العلمية ) - الفهم العميق - مادة العلوم - الحلقة الأولى من التعليم الأساسي
	١. مقدمة
	يشهد العالم جميعا ان العلم والمعرفة العلمية هما العمود الفقري للعصر الحالي ؛ نتيجة للثورة العلمية الكبيرة والمتسارعة بالمعلومات والمعرفة والاتصالات مما يعكس أهمية اكتساب العلوم وتطبيقاتها في مختلف جوانب الحياة وتتنافس الدول لتبني أحدث المستجدات العلمي...
	وفي ضوء هذه الأهمية لابد من إعادة النظر في أساليب واستراتيجيات تدريس العلوم فقد سعى العديد من التربويين نحو تطوير استراتيجيات وأساليب تدريسية حديثة وذلك من خلال تبنّي منهجيات تعليمية حديثة واستنادا على النظرية البنائية التي تلعب دور فعال في جعل المتع...
	وتعد استراتيجية المحطات العلمية واحدة من أهم الاستراتيجيات التدريسية الحديثة التي ابتكرت بواسطة دينيز جونز في عام ۱۹۹۷ ، وتلعب هذه الاستراتيجية دور فعال في جعل المتعلم محور العملية التعليمية ، حيث تشجع على الاكتشاف الذاتي للمعرفة والاستفادة من الخبرات...
	وُيشكل التدريس من أجل الفهم العميق حجر الزاوية في عملية تعلم العلوم وتؤكد التربية العلمية على أهمية التركيز على الفهم العميق عند تدريس العلوم عوضا عن التوسع الأفقي وفق شعار " قليل من المعرفة تعلمه بعمق خير من معرفة سطحية كثيرة " ، لذلك يعد من الأهداف ...
	ويرى الباحثون في رحلة الاستكشاف العلمي تخلل المحطات العلمية كروابط قوية في سلسلة التعلم حيث  تؤدي كل محطة دوراً محورياً في بناء الفهم العميق للموضوعات العلمية اعتمادا على التعلم النشط والتفاعل المباشر ومثل تشابك اقسام لعبة تكوين الصور لتكوين صورة كامل...
	٢. مشكلة البحث.                                                   ارتكازًا على أهمية تنمية الفهم العميق لمادة العلوم لدى تلاميذ الصف الخامس الابتدائي ، وتداعياته الإيجابية في بناء قدراتهم التحليلية والإبداعية ، وانطلاقًا من القصور الملحوظ في الأسالي...
	ومن بين هذه الاستراتيجيات تتجلى المحطات العلمية كأداة تعليمية مبتكرة ، توفر بيئة تعلم تفاعلية قائمة على الاستكشاف والتجريب ، مما يسهم في تعزيز الفهم العميق وتحفيز الفضول العلمي لدى التلاميذ وبناء على ذلك ، تسعى الدراسة الحالية إلى الإجابة عن السؤال ا...
	ويتفرع عن السؤال الرئيسي الآتي اسئلة فرعية :
	١- ما صورة وحدة مقترحة في العلوم باستخدام المحطات العلمية ؟
	٢- ما فاعلية الوحدة المقترحة لتنمية الفهم العميق لدى مجموعة من تلاميذ الصف الخامس الابتدائي ؟
	٣. الإطار النظري
	٥. نتائج البحث
	٦. تفسير النتائج :
	٧. الخاتمة
	٨. الشكر والتقدير
	٨.المراجع والمصادر
	١٠. المراجع
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