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 مقدمه    -1
ابعاد آن ها در محدودۀ   از  را نانو مواد می نامیم  1۰۰تا    1موادی که یکی  بر تعر  . نانومتر باشد  که بر اساس    یفیعلاوه 

ارائه م تعر  یاندازه  داردوجو  زین  یگرید  فیشود،  تاث  د  به  م  اندازه  ریکه  ا  (Buzea 2007; Cao 2004).شود  یمربوط   ن یطبق 

که در    ی تیاز خود نشان بدهند. خاص  ی دیجد  ت یاز ابعادشان، خاص  ی ک یهستند که با کوچک شدن    ینانو مواد، مواد  ف،یتعر

شوند که مهمترین بندی میطبقهنانومواد به صورت متفاوتی    (Roduner)شود.  یاز آن مشاهده نم  یاثر  الک،ب   ایتر  گبزر  اسیمق

 . استنشان داده شده (1)شکلس ابعاد است که در بندی براساطبقه
 

 
 نانومواد براساس ابعاد   :   1  شکل 

 

در حل مشکلات    دیترد یاست، اما بکرده  لیانسان را تسه  یسبک زندگ  ی کهشگرف  یها شرفتیامروز و پ   یصنعت  یایدن

  شیافزا ی تصنع یهاتیدر جو با توسعه فعال  کربن دی اکسیداست. همانطور که غلظت گاز   ییهاو چالش ها یکاست یدارا یبشر

از    یناش  یآلودگ  چند برابر شده است.  یلیفس  یهااز سوخت  فادهاست  ،یانرژ  یتقاضا  شیافزا  لی به دل  گر،ید  یاست. از سو  افتهی

را به طور جد  نیا انسان  انداخته و  یگاز سلامت  ا  شده   عیسر  ییآب و هوا  راتییتغ   باعث   به خطر  از  و    انیرو، حام  نیاست 

کربن دی  گاز  ها، جذب  راه حل  نیتر  ج یاز را  ی کیاند.  انجام داده  ی ادیز  قات یمشکلات تحق  نی احل    یبرا  ستیز  طیمحققان مح

 (Oschatz 2018).است گریو به دام انداختن آن توسط مواد داکسید 

 بحث و روش   -2
بعدی،  هابایلایرهترو آن ها تک  آیند؛بدست مییه مختلف  لا  از دو تک  هستند که  ساختارهای دو  با خواص لایه  در  ها 

  ی دو بعد  ی نازک اتم  ناهمسان  ی ساختارها  نیاول  ش و همکاران  ن ی، د2۰1۰در سال  . به یکدیگر متصل شده اند تالکترونی متفاو

های الکترونی و  شود که یکی از مهمترین ویژگیهای جدید مییهتروبایلایر شدن باعث ایجاد مواد جدید و ویژگ.  کرد  یرا معرف
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کسید  بررسی جذب گاز کربن دی ادر این مقاله  های سازنده است.  تفاوت مقدار گاف انرژی در ساختار نهایی نسبت به تک لایه

   فت.؛ انجام گرشدمعرفی  (Jalili and Pakzadiyan) که توسط  GBS2برروی هتروبایلایر 

 

 
 افداین گر و    BS2وروفنب تشکیل شده از دو صفحه    GBS2ساختار هتروبایلایر  :   2  شکل

 

کوانتوم اسپرسو انجام شده و    یافزاربا کمک از بسته نرم   ی چگال  ی تابع  یپژوهش در قالب روش تئور  نیتمام محاسبات ا

الکترون موج  تابع  بسط  منظور  پا  یبه  مجموعه  شد.    ه یاز  استفاده  تخت  شبهموج    ینیگزی جا  یبرا  نرم  یلیخ  لیپتانساز 

و اعمال اثرات    بیتقر  یبرا   PBE  یبا استفاده از تابع    افتهی  می تعم  بیش  انیگراد  بیو از تقر  ونی-الکترون  یواقع   یهابرهمکنش

دقالکترون  یهمبستگ-یتبادل محاسبه  منظور  به  شد.  استفاده  روش    یواندروالس  فیضع  یهابرهمکنش  یبرا  یانرژ  قیها  از 

DFT-D2 بر روی ساختار و  های مختلف  یتموقعدر کسید کربن دی اپس از نشان دادن گاز  . دی اعمال گرد می گر ی با فرمول بند

 ( محاسبه نمود.1ی ) توان طبق معادلهسازی ساختار، مقدار انرژی جذب را میو بهینه

      (1 )  
 

 

 GBS2و هتروبایلایر    BS2فن ، بورو تار گرافداین جذب سه ساخ ی بهترین انرژی مقایسه :    1جدول  

 (ev)انرژی جذب  بهترین   نام ساختار 

 -۰.1181756376 گرافداین

 -BS2 ۰.1571677۰97بوروفن 

 -GBS2 ۰.169214۰763هتروبایلایر 

 

 نتیجه گیری -3
ب انجام محاسبات  از  بوروفن  روی ساختارهای گرافداین  رپس   ،BS2  ساختار رژی ان  بهترین  همحاسب  و  GBS2یلایر  باهترو  و 

ساختارجذب   از  یک  هر  گرفتمی؛  هابرای  نتیجه  روی  توان  بر  هتروبایلا  جذب  ا ب  یر شدهساختار  مونولایر یشتر  ساختار  دو  ز 

 خشیده است.کسید را بهبود بکربن دی ااین دو ساختار ویژگی جذب گاز  و هتروبایلایر شدن  باشدمی تشکیل دهنده آن
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