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 چکیده
گداز   جدذب  مقالده، در اید    به علت نسبت سطح به حجم بالا قابلیت زیادی در جذب سطحی گازها دارندد  ساختارهای بورنیتریدنانو

همچنی   .گرفتحاسبات کوانتومی مورد بررسی قرار استفاده از م اب یها فولرن و همچنی بورنیتریدروی نانوقفس استیل  
 نانوسداختارها انرژی اید    گافجذب گاز روی طبق نتایج بدست آمده، .رفتکردن روی فرآیند جذب مورد بررسی قرار گ تداثیر دوپ
. دهدد  برای حالت آلومینیدوم افدیایم مدی    فسفر و آلومینیوم انرژی جذب را به ویژه های اتمبا نانوساختار دوپ کردن .گذارد تاثیر می

و نیدی   افتد که محاسبه انتقال کلدی گگدالی الکتدرون     همچنی  در اثر جذب، انتقال الکترون از استیل  به نانوساختار اتفاق می
شود کده اید     ر میت همچنی  انتقال الکترونِ بیشتر باعث جذب قوی. نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول ای  انتقال را اثبات کرد

در مجموع نتایج نشان داد که جذب استیل  روی نانوساختارهای . شده با آلومینیوم قابل ملاحظه است مورد به ویژه برای حالت دوپ
  .است (فولرن)تر از نانوساختارهای کربنی  بورنیتریدی قوی

 
 نانوقفس، ، جذب سطحی گاز، فولرن ، بورنیترید  ،استیل  های کلیدی:واژه

m.soleymani@abru.ac.ir :ایمیل نویسنده مسئول 

 04/11/1397تاریخ چاپ:    02/11/1397تاریخ پذیرش:    25/09/1397تاریخ دریافت: 

mailto:m.soleymani@abru.ac.ir
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Ead = EBN + EC2H2 – Ecomplex+ EBSSE               

M062X/6-311G** B97D/6-311G** 
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