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نيترات  هايبررسي محاسباتي حساسيت نانواكسيدگرافن به يون

  آبي و حذف آن در محيط

 ليلا مهدويان
 ايران. دورود،   ،اسلامي واحد دورود، دانشگاه آزاد  دانشكده فني مهندسي،  گروه شيمي،

 

-

 چكيده
 مطالعه، اين هدف .است پرهزينه و مشكل آب تصفيه در مرسوم روشهاي به بالا، انحلالپذيري دليل به نيترات يون جداسازي

 نانواكسيدگرافن .است آبي محيط از نيترات يون كاهش و حذف در) NGO (اكسيدگرافن نانوسطح كارايي محاسباتي بررسي

 نزديك الكتريكي و ترموديناميكي پارامترهاي .است پروكسي و سيهيدروك كربوكسي، ، 2SPدوگانه پيوند هايعامل گروه داراي

 بيشترين .شد بررسي *B3LYP/6-31+G محاسباتي روش از استفاده با نانوسطح متفاوت موقعيتهاي بهنيترات  يون شدن

 حالت اين در LUMO و HOMO انرژي سطوح مابين شكاف آمد، بدست پروكسي گروه فعال مكانهاي براي احتمال،

 و تبديل سازوكار بنابراين، .است نانواكسيدگرافن و آلاينده مابين بالاي رسانايي و الكترون انتقال دهنده نشان و مقدار ترينكم
 دهنده نشان كه شد محاسبه آن الكتريكي و ترموديناميكي پارامترهاي و سازيشبيه موقعيت اين بر نيترات، يونهاي كاهش

 يونهاي كاهش و حذف شناسايي، براي نانواكسيدگرافن از ميتوان بنابراين، .است شده تهگف واكنش بودن گرمازا و خودبخودي

  .كرد استفاده آبي محيط در نيترات

 يون،  DFTانوحسگرها، محاسبات ن ،(NGO)گرافن، پارامترهاي ترموديناميكي، نانواكسيدپارامترهاي الكتريكي :هاي كليديواژه

 نيترات.

 
 Mahdavian_leila@yahoo.com , Mahdavian@iau-doroud.ac.ir :ایمیل نویسنده مسئول

mailto:Mahdavian_leila@yahoo.com
mailto:Mahdavian@iau-doroud.ac.ir
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