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 ـ بر روي مدل2Fفرایند جذب گازNQRدر این تحقیق، ساختار پارامترهاي کوانتومی و  بـورن  ۀهاي خالص و جایگزین شده با سه کربن نـانو لول
بـر روي سـطح داخلـی و خـارجی     2Fبراي این منظور در ابتدا چهار مدل براي جـذب  . لی بررسی شده استتابع چگایۀفسفید با استفاده از نظر

پارامترهاي ۀساختارهاي بهینه شده براي محاسب. شوندحالت خالص و جایگزین شده با سه کربن را در نظر گرفته و سپس تمام ساختارها بهینه می
.انداستفاده شدهNQRکوانتومی و

گرماده بـوده و فراینـد   BPNTsهاي حالت خالص و جایگزین شده با سه کربن دهند که انرژي جذب مدلنتایج حاصل از محاسبات نشان می
جایگزینی سه اتم کربن به جاي بور باعـث کـاهش انـرژي جـذب     . والسی استجذب از نوع فرایند فیزیکی است که مربوط به بر هم کنش واندر

نتایج حاصـل  . دهداش را کاهش میاز مقدار اولیهBPNTs، سختی کروي و پتانسیل یونش گزینی سه اتم کربن باند گافایو ج2Fجذب. شودمی
.استهااولین لایه بیشتر از سایر لایهηQوCQدهد که مقادیر ها نشان میمحاسبه شده در تمام مدلNQRاز پارامترهاي

.2F،c-doped۳،DFTذب، جNQR ،BPNTS: هاي كليديواژه

.

.مجله به چاپ رسيده استةكامل در بخش انگليسي همين شمارةمقال


