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Fig. 3. (a) Schematic diagram of the BPNN nanodevice. (b) I-V characteristic curve of pristine

BPNN. (c) and (d) I-V characteristic curves of pristine BPNN with adsorbed H2 and Co-decorated

BPNN configurations under different H2 adsorption concentrations, respectively.

为了进一步阐明器件的电子输运机制，计算了不同偏压条件下 BPNN-Co体

系吸附 H2前后的散射态分布，如附录 F所示。沿 A输运方向，吸附 H2后 Co位

点附近散射态强度降低，电子透射通道受到抑制，对应电流在±0.6 V偏压下均

出现衰减；沿 Z输运方向，H2吸附诱导中心区域散射态显著增强，开辟更多有

效导电通道，使得吸附氢气后的电流小幅提升。同时散射态图像显示 Z方向整体

电子输运通道显著多于 A方向，完美解释该体系的输运各向异性，与 Landauer

输运框架下得到的电流定量结果相互支撑。

为进一步评估 BPNN-Co器件在实际空气环境中的工作稳定性，考虑空气中

主要组分(H2O、N2和 O2)对 H2吸附后电子输运行为的影响，计算了不同气体环

境下器件的 I-V特性曲线，如图 4所示。

如图 4(a)所示，对于 A3-BPNN-Co器件，共吸附环境下均可提高器件电流，

且正偏压下提升更为明显。偏压为 0.6 V时，A3-Co-H2-O2、A3-Co-H2-H2O和 A3-

Co-H2-N2体系的电流分别达到 33.04、27.06和 27.04 μA，均高于 A3-Co-H2体系

的 21.86 μA，其中 O2共吸附表现出最显著的增强效应。相比之下，图 4(b)中的

Z3-BPNN-Co器件具有更高的本征导电能力。在 0.6 V时，各体系电流均保持在

184-193 μA之间，不同气体环境对应的电流差异较小，仅在局部偏压下出现轻微

波动，表明环境气体对其电子输运影响有限。
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图 4 (a)和(b)分别为 A和 Z方向的 BPNN-Co 体系在不同气体环境下吸附 H2的 I-V特

性图

Fig. 4. (a) and (b) show the I-V characteristic curves of A and Z oriented BPNN-Co systems

for H2 adsorption under different gas atmospheres, respectively.

在此基础上，引入灵敏度 S=|I-I0|/I0进一步评估 H2传感性能，如图 5 所示。

在 A方向，H2吸附后表现出明显的相对电流变化，BPNN-Co-nH2(n=1-3)体系最

大的 S值分别可达 15.81%、13.57%和 15.49%，对应的电压分别为-0.6 V、-0.2V

和 0.6V。A3-BPNN-Co器件在不同气体环境下均表现出较高的 H2灵敏度，其中

O2共吸附体系在 0.6 V 时 S达到最高值为 36.12%；相比之下，Z 方向虽然具有

更高的电流，但 H2吸附引起的相对电流变化较小，BPNN-Co-nH2(n=1-3)体系最

大的 S值分别为 4.88%、9.92%和 5.13%，对应的电压分别为 0.6 V、0.2V和-0.6

V，且对气体环境与 H2浓度变化均不敏感，说明其输运过程主要由本征电子结

构主导。上述结果表明，BPNN-Co器件的 H2传感响应具有明显的方向依赖性，

其中 A方向表现出更优的相对传感响应。

为了更加全面地评价所提出传感器的性能，我们利用公式进一步讨论了不同

工作温度下的恢复时间，计算结果如附录 G。
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� = �0−1exp (
|���|
��� )

式中，��为玻尔兹曼常数；�为工作温度；���为吸附能；�0为尝试频率(1013 s-1)。

从表中数据可得，BPNN-Co体系吸附 H2的恢复时间随温度升高而减小。在

A方向上，BPNN-Co体系吸附 H2在温度分别为 500K和 600 K时，恢复时间达

到 122和 0.37 s；在 Z 方向上，BPNN 体系吸附 H2在温度为 600 K 时，恢复时

间为 6.30 s。

图 5 (a)和(b)分别代表 A方向和 Z方向 BPNN-Co 体系吸附不同浓度 H2及在不同气体

环境下吸附 H2的灵敏度变化图

Fig. 5. (a) and (b) illustrate the sensitivity variations of A-direction and Z-direction BPNN-Co
systems upon H2 adsorption at different concentrations and H2 adsorption under various gas

atmospheres, respectively.

4 结 论

本论文采用 DFT理论结合 NEGF的第一性原理计算方法，系统研究了不同

边界钝化条件下的 BPNN纳米带电子结构并选用具有金属特性、结构和总能适

中的 O 原子边界钝化 A3 和 Z3 结构作为气敏基底材料以进一步探讨其对 H2的

气敏性能及过渡金属掺杂改性。结果表明，扶手椅型 BPNN纳米条带在 Cl和 O

原子边界钝化条件下均表现为金属特性，而在 F、H和 2H原子边界钝化条件下

随着宽度的增加出现半导体向金属性转变的现象。扶手椅型 BPNN 纳米条带除

在 2H原子边界钝化条件下随着宽度的增加出现半导体向金属性转变的现象，其
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余边界钝化条件下均表现为金属特性。在气敏特性方面，O原子边界钝化 A3和

Z3本征结构对 H2均表现为物理吸附，但在过渡金属 Co掺杂后表现出明显的化

学吸附特征且均只能最多同时吸附 2 个 H2分子。此外，基于 BPNN-Co 纳米条

带的气敏器件在 A方向电流随 H2浓度变化明显，具有良好的浓度分辨能力与传

感灵敏度，是 H2检测的优选方向。而 Z方向的器件电流大、导电性优异，但对

不同 H2浓度不敏感，灵敏度偏低。环境气体 O2、N2和 H2O的引入对 BPNN-Co

气敏器件的气敏特性有着不同程度的影响。在 A方向上 O2可进一步提高气敏器

件对 H2的检测灵敏度，其最高达到 36.12%，而 H2O和 N2对其几乎无影响。在

Z方向上不同气体环境对气敏器件仅有轻微影响，检测性能较稳定。因此，本研

究可为 BPNN掺杂过渡金属研究其电子结构及气敏机理提供理论层面的帮助。

附录

附录 A：

（a）代表 BPNN在 A3方向的结构示意图;(b)和(c)代表本征 BPNN分别在 A3方向和 Z3

方向上、B1位点吸附 H2的结构示意图

(a) Schematic structure of A3-oriented BPNN. (b) and (c) are structural schematics of H2 adsorbed
at the B1 site on pristine BPNN along the A3 and Z3 directions, respectively.

附录 B：
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表 A1 本征 BPNN不同吸附位点的 H2吸附能

Table A1. Adsorption energies of H2 at different adsorption sites on pristine BPNN.

附录 C：

A-BPNN-Co和 Z-BPNN-Co构型吸附 1-3个 H2的结构示意图

Schematic diagrams of A-BPNN-Co and Z-BPNN-Co configurations adsorbed with 1 to 3 H2

molecules

附录 D：

扶手椅和锯齿型方向上 BPNN-Co 体系吸附 H2的电子局域函数

Electron localization function of the BPNN-Co system upon H2 adsorption along the armchair and
zigzag transport directions.

Eads/eV

吸附位点

A Z

T1

B1

H1

-0.007 -0.006

-0.009 -0.008

-0.005 -0.007
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附录 E：

(a)和(b)分别为扶手椅和锯齿型方向上 BPNN-Co 体系吸附 H2的差分电荷密度

(a) and (b) Differential charge density of the BPNN-Co system upon H2 adsorption along the
armchair and zigzag transport directions, respectively.

附录 F：

BPNN-Co 体系在偏压分别为-0.6 V、0.6 V下和扶手椅、锯齿型方向上吸附 H2前后的散射

态

Scattering states of the BPNN-Co system before and after H2 adsorption at bias voltages of -0.6 V
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and 0.6 V along the armchair and zigzag transport directions.

附录 G：

表 A1为扶手椅和锯齿型方向上 BPNN-Co体系吸附 H2在不同温度下的恢复时间(�)
Table A1. Recovery time (�) of the H2-adsorbed BPNN-Co system at different temperatures

along the armchair and zigzag transport directions.
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Abstract

To address the urgent need for accurate hydrogen leakage detection during storage and

transportation and overcome the limitations of conventional gas-sensing materials, such

as low sensitivity and poor selectivity, we systematically investigate the structural

characteristics, electronic properties, and hydrogen sensing performance of

biphenylene nanoribbon (BPNN) using first-principles calculations combined with

density functional theory and the nonequilibrium Green’s function approach. Through

comprehensive screening of different edge-passivation configurations, oxygen-

passivated armchair BPNNs are identified to simultaneously achieve excellent

structural stability and metallic conductivity. However, pristine O-passivated BPNNs

exhibit weak interactions with H2, with adsorption energies below 0.01 eV, indicating

typical van der Waals-dominated physisorption and limited sensing capability. To

enhance the hydrogen sensing performance, transition-metal Co atom is introduced

onto the BPNN surface to construct highly active adsorption sites. The results

demonstrate that Co functionalization significantly strengthens the interaction between

H2 molecules and the substrate, leading to chemisorption with adsorption energies

exceeding 1 eV. Moreover, each Co-decorated BPNN configuration can stably

accommodate up to two H2 molecules. Furthermore, quantum transport calculations

reveal pronounced anisotropic sensing characteristics in BPNN-Co-based devices. The

armchair BPNN-Co devices exhibit substantially higher sensitivity toward H2

concentration variations than their zigzag counterparts while maintaining excellent

selectivity in the presence of O2, N2, and H2O. Notably, O2 further enhances the sensing

response, achieving a maximum sensitivity of 36.12%, whereas N2 and H2O introduce

negligible interference. Although zigzag BPNN-Co devices possess higher electrical

mailto:tongchen_jxlg@163.com,
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conductivity, their sensing responses toward H2 adsorption and environmental changes

remain limited. Overall, Co-decorated biphenylene nanoribbons represent a promising

platform for hydrogen sensing, particularly for low-concentration H2 leak detection,

and provide valuable theoretical insights into the rational design of high-performance

hydrogen sensors.

Keywords: biphenylene nanoribbon, Co decoration, density functional theory, gas-sensing

performance, first-principles calculations
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