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مطالعه نظريه تابعي چگالي جذب سطحي كربن دي اكسيد روي زئوليت  

M-ABW تبادل شده با كاتيون 
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 .، جذب سطحی، کربن دی اکسید، نظریه تابعی چگالیLi-ABW زئولیت كليدي: گان واژ

 

 مقدمه   -1
منحصر به    یها یژگیو  لیخاص است که به دل  یمتخلخل با ساختار بلور  ینوع ماده معدن  کی  Li-ABW  تیولئز

 ل یبه طور خاص به دل  تیولئز  نی. اردیگیمختلف مورد استفاده قرار م  عیدر صنا  ستیجاذب و کاتال  کیفرد خود، به عنوان  

تبادل    یبالا  ییتوانا در  مولکول   ون یخود  و د  یهاو جذب  ترکی آب  تصف  یاگسترده  یکاربردها  بات،یگر   ی آب، جداساز  هیدر 

فرآ بهبود  و  بررس  ییایمیش  یندهایگازها  و  مطالعه  کاربردها  هایژگ یو  یدارد.  توسعه   تواندیم  Li-ABW  تیولئز  یو  به 

 (. 1991)فلانگن،  د ینما ی انیو صنعت کمک شا ستیز طیمح  یهانهیدر زم  نینو یهایفناور

 

 روش  -2
پارامترهای محاسباتی بهینه سازی   ابتدا  افزار کوانتوم اسپرسو انجام گرفت  از نرم  در این پژوهش که با استفاده 

بهینه شدند. در مرحله بعد با استفاده از نظریه تابعی چگالی    Na-ABWو    Li-ABW های  شدند و بعد از آن ساختار زئولیت

در هر یک از زئولیت ها مورد بررسی قرار گرفت و خواص ساختاری و الکترونی هر یک از این دو زئولیت مورد   2COجذب گاز  

 بررسی قرار گرفت.

 

 بحث  -3
ABW-Li  1گروه فضایی  با    زئولیت  ی نوعPna2ای  ، گروه نقطهV2C   4[  ی فرمول تجربو(H2O)4][Li16O4Si4[Al 

 سم،یلیس  وم،ینیآلوم  ژن،یاکس  ی هااتم  شامل   اتم   40  یدارا  د آنواح  سلول.    شودیم  متبلور  کیرتورومبوا  شبکه  در   که  است

با استفاده از مقاله تجربی    .است  آنگستروم  c=4.993  و  a=10.313،  b=8.194شبکه آن برابر    یارامترهاپ و    میتیل  و  دروژنیه

اولیه  3و سورنسن  2آندرسون  بهینه شده  شکل  پارامترهای  از  استفاده  با  برنامه وستا رسم شده و سپس  توسط  زئولیت  این  ی 

 (. 1403ی اردکانی، )پورروستائ اندبا کمک بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو بهینه شده 4ی قبل، با انجام محاسبات آرامشمرحله 
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گذاری شده است. علاوه براین  اکسید در حفره بزرگ کانال زئولیت جایدیبعد از بهینه سازی ساختار، گاز کربن

خواص  ادامه  در  است.  شده  سازی  بهینه  و  جایگذاری  لیتیم  کاتیون  و  است  شده  انجام  نیز  کاتیون  تعویض  با  سازی  بهینه 

 اکسید برای هر دو زئولیت مورد تجزیه و تحلیل قراار گرفته شده است. دیساختاری و الکترونی جذب گاز کربن
 ABW-Naو  ABW-Li  یهاتیزئول در  مختلف یهااتم  فاصله ری مقاد -1 جدول

 
Species 

 

Li-ABW Na-ABW Li-ABW-CO2 Na-ABW-CO2 

O16-O15 3.65441 3.65441 3.60372 3.60372 

O24-O27 3.80830 3.65441 3.86620 3.86620 

Li3-O34 - - 2.01054 - 

Na3-O34 - - - 2.57687 
 

 

 همچنین انرژی جذب برای هر دو زئولیت محاسبه شده است.
 ABW-M-gasهایانرژی الکترونی و جذب محاسبه شده زئولیت   -2 جدول

Species E (Ry) Ead(Ry) 
Eed 

(kJ.mol-1) 

CO2-Li-ABW -829.1633 -2.9233 -3835.3696 

CO2-Na-ABW 

 
-1157.3674 -2.8633 -3756.6496 

1-1Ry =1312KJ.mol 

 ها محاسبه شده است.در ادامه خواص الکترونی برای هر یک از زئولیت 
 2CO-ABW-M  هایمقادیر انرژی نوار رسانش، ظرفیت و شکاف محاسبه شده زئولیت -3 جدول

Species 
 

EVBM
1(eV) ECBM

2(eV) Eg
3(eV) 

Li-ABW 1.8336 6.5636 4.7300 

Na-ABW 2.1241 6.8471 4.7230 

Li-ABW-CO2 2.3935 7.2060 4.8125 

Na-ABW-CO2 3.0786 7.7647 4.6861 

 

الکترونی این نتیجه حاصل می اکسید در زئولیت با کاتیون لیتیم دیشود که جذب گاز کربنبا محاسبه خواص 

چنین تجمع بار نزدیک به هسته در لیتیم، علاوه  تر لیتیم و همافتد وعلت آن هم به خاطر شاع کوچکبهتر از سدیم اتفاق می

توان این نتیجه را دریافت دهد که میشود انرژی شکاف در هر دو زئولیت عددی نسبتا بزرگ را نشان میبر این مشاهده می

 شود.ها در صنعت و تکنولوژی میها تقریبا خاصیتی نیمه عایق دارند که این خاصیت باعث کارایی بالای آنکرد زئولیت 

 رييگنتيجه -4

های لیتیم و سدیم و گاز  در حضور کاتیون  M-ABW این تحقیق به بررسی خواص ساختاری و الکترونی زئولیت 

میدیکربن میاکسید  نشان  نتایج  زئولیتپردازد.  که  کانال M-ABW دهد  به  دارای  تمایل  گازها  که  است  زیگزاگی  های 

ها  نسبت به سدیم دارند. همچنین، زئولیت 2CO تری باهای لیتیم تعامل قویتر آن دارند و کاتیونقرارگیری در کانال بزرگ

 .رسانایی و عایق حرارتی دارند که برای کاربردهای ویژه مفید استخواص نیمه 
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