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 چکيده
هکا در ميکي  از لم ک  آنيکو       هکا  اييکر، افکسایل ت آک  آهینکده      زیسک  در دهک    یكي از حادترین مشکكلا  ميکي   

   هکا  اسسکيدرو  رکرا  حکيف ایکن آهینکده و مقایسک         نيترا  اس . هدف این مقالک  ماالهک  و رررسکي اسکت اده از نانولکا       
راشکد. رکرا  مياسکب  رکرهمكنل آهینکده       پيشکنهاد رهتکرین گسینک  رکرا  لکي  نيتکرا ، مکي       ها راهم و در نهای   این نانولا  

رهينکک   *B3LYP/6-31+Gرککر پایکک   DFTارتککدا تمککامي سککايتارها رجککور  م ککسا توسکک  رو     و ،ررککا نانولککا   اسسککيد 
نک  شکد. نانولکا      هکا  اسسکيدرو  شکبي  سکاز  و رهي     گردید و سپس سمپ كس ای کاد شکده مکارين یکو  نيتکرا  و نانولکا        

نککانوتيو  اسسککيد رو    -2(، 10،10نککانوتيو  اسسککيدرو     -1هککا  اسسککيدرو  ركککار رفتکک  در ایککن تيقيکک:  بارتنککد از      
راشکککد. يکککواا سکککايتار  و   ( مکککيZn12O12نکککانو  س اسسکککيدرو     -4نکککانو  ره ورتسیککک  اسسکککيدرو  و   -3(، 14،0 

نککانوتيو   هککا  اسسککيدرو ، سکک  در مقایسکک  رککين نانولککا   ترمودیناميککآ آ  توسکک  رو  مککيسور مياسککب  گردیککده اسکک   
 ( ، تمایل ريشتر  ر  لي  آهینده از ميي  را نشا  داد.0، 14اسسيدرو   

نانولککا  ، نککانوتيو  اسسککيدرو ، نککانو ره اسسککيدرو ، نککانو   ککس اسسککيدرو ، یککو  نيتککرا ، رو       هاااک یلياادکواژه
  .DFTمياسباتي 
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Steps NO3-ZnO-

NT(10, 10) 

NO3-ZnO-

NT(14, 0) 

NO3-

ZnO-NP 

NO3-

ZnO-NC 

Eele/HF -11943.17 -12977.06 -8100.39 -10112.36 

Eth/kcal.mol-1 145.06 201.33 97.64 124.08 

Dipole 

moment/D 
148.71 162.24 4.39 1.25 

Zero point 

energy 

(ZPE)/HF 

0.247 0.259 0.139 0.147 

Ho/HF 0.205 0.193 0.157 0.161 

Go/HF 0.172 0.104 0.094 0.174 

Cv/cal.K-1.mol-1 71.26 84.73 56.69 89.36 

So/cal.K-1.mol-1 193.47 256.08 139.25 158.71 

Ln(Q) -112.89 -104.53 -99.75 -62.13 
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  ELUMO/eV EHOMO/eV Eg/eV µ/eV η/eV σ/eV ω/eV ΔNMAX/eV 

NO3
- 0.118 -0.290 0.409 -0.086 0.204 0.796 0.001 0.421 

N
O

3
-Z

n
O

 
Nanotube 

(10, 10) -1.673 -3.965 2.292 -2.819 1.146 -2.146 3.467 2.459 
Nanotube 

(14, 0) -1.721 -3.684 1.963 -2.703 0.982 -1.982 3.721 2.754 

NanoParticels 0.080 -3.324 3.404 -1.622 1.702 -2.702 0.773 0.953 

Nanocage 0.077 -3.453 3.529 -1.688 1.765 -2.765 0.807 0.957 

Δ

Δ

Δ

Nano-

absorber 

ΔGele 

kcal/mol 

HΔ 

kcal/mol 

SeleΔ 

kcal/K.mol 

K 

 

ZnO-NT 

(10,10) 
-79769 11331 305.70 135225.1 

ZnO-NT 

(14, 0) 
-171591 -20517 506.96 290882.4 

ZnO-NP -63687 -36772 90.32 107962.4 

ZnO-NC -38898 17603.97 189.60 65940.2 
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INVESTIGATION OF THE COMPUTATIONAL VARIOUS STRUCTURES ZnO 

NANO-ADSORBENTS PERFORMANCE FOR THE REMOVAL OF NITRATE IONS 

FROM THE ENVIRONMENT 

 

Abstract 

One of the most serious environmental problems in recent decades is increasing the 

concentration of pollutants such as nitrate ion. This article aim is to study the using of zinc 

oxide sorbent to remove these pollutants and compare the sorbent together and suggest the 

best option for nitrate removal. 

To calculate the pollutant interact with zinc oxide nano-sorbent, first of all structures 

separately was optimized by methods based on DFT B3LYP/6-31+G* and were simulated 

and optimized the complex formed between nitrate and zinc oxide nano-adsorbents. ZnO 

nano-sorbent used in this study is include: 1. zinc oxide nanotubes (10, 10), 2. zinc oxide 

nanotubes (14, 0), 3. ZnO nanoparticles (wurtzite) and 4. ZnO nanocages (Zn12O12-NC). 

The structural and thermodynamic properties were calculated by this method, when 

comparing the absorption of nano-ZnO, the results show ZnO nanotubes (14, 0) has a greater 

tendency to absorb pollutant from the environment.  

 

Keywords: Nano-sorbent, zinc oxide nanotubes,  zinc oxide nanoparticle, zinc oxide nano-

cage, nitrate ions, the method of calculation DFT. 

 

 

 

 


