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 آمین عاملدار شده بر روی نانو صفحه بور نیترید-2-پیرولیدین مطالعه تئوری جذب
  3، ام البنین جمالی2، سعید جامه بزرگی1،*زهرا جوانشیر

 
 ، اهردانشگاه آزاد اسلامی ،واحد اهرگروه شیمی،  1

 همدان، دانشگاه آزاد اسلامی ،همدانواحد گروه شیمی،  2

 ، اراکدانشگاه آزاد اسلامی ،واحد اراکگروه شیمی، 3
 

 

 چکیده
آمین بر روی نانو شیی  بیور نیتريید بررسیی     -2بر جذب پیرولیدين پژوهش اثر گروههای الکترون کشنده و الکترون دهندهايندر

اسیتلالا  دار شیدند و جیذب ترکی یا       آمین با گروههای عاملی -2شدند. ابتدا ترکیب پیرولیدين 
ممان دو قط ی  ٬ گا  انرژی  آمین استلالا  دار شده بر روی نانو صفحه بور نیتريد بررسی شدند. -2پیرولیدين 

، پارامترهای ساختاری ، سلاتی، پتانسیل شیمیايی و شاخص الکتروندوستی نانو صفحه بور نیتريد و کمیللک  هیا محاسی ه شیدند.     
جیذب  ازآمدهدس نتايج به شدند.انجام و با مجموعه پايه  محاس ا  با استفاده از نظريه تابعی دانسیته با روش 

کمللکسیها بیا اایشايش    ايین کیه میدهید با  گروههای الکترون کشنده و الکترون دهنده نشیان  آمین عامل دار شده -2ين پیرولید
کیلو کالری بر میو  در سیطن نیانو     -32.11و   -23.22 ٬-23.42 ٬-22.44 ٬-44.11ترتیب با انرژی گروهها باالکترون کشندگی

 شکا  انرژی نانو صفحه بور نیتريد می شود.کاهش قابل توجهی در س بوشدهصفحه جذب
 

 نظريه تابعی  چگالی ٬جذب ٬نانو صفحه بور نیتريد  ٬آمین عاملدار-2پیرولیدين  کلمات کلیدی:

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

های آبینقاط کوانتمی، عوامل موثر،سنتش، محیط های کلیدی:واژه

Z_chem2005@yahoo.com : مسئولایمیل نویسنده   

 11/11/1931تاریخ چاپ:    15/11/1931تاریخ پذیرش:    08/11/1931تاریخ دریافت: 
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Nanosh

eet-CH3 

 

Nanoshee

t-OCH3 

Nanosh

eet-NO2 

Nanoshe

et-NH2 

Nanoshe

et-CN 

Nanosh

eet 

paramet

rs 

-5.8504 4.2857 -5.3116 -5.5865 -6.1524 -6.2831 E HOMO 

-3.5211 -0.4356 -1.5129 -3.1102 -4.2504 -0.3564 E LUMO 

2.23 3.85 3.80 4.47 1.90 5.93 Eg 

5.8504 4.2857 5.3116 5.5865 6.1524 6.2831 IP 

3.5211 0.4356 1.5129 3.1102 4.2504 0.3564 EA 

1.1645 1.9250 1.8993 1.2381 0.951 2.96 Ƞ 

0.4478 0.2597 0.2632 0.4038 0.5257 0.1689 S 

-4.6875 -2.3606 -3.4125 -4.3483 -5.2014 -3.3197 µ 

9.4273 1.4474 3.0651 7.6359 14.2242 1.8615 ω 
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