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 مقدمه   -1
ب ن  شیوجود  ا  طیدر مح  تروژنیاز حد  ،  موجودات زنده  نیب  یعیطب  یمواد مغذ  یدر چرخه  ی انحرافات جد  جاد یباعث 

ن است.  شده  جو  و  آب  آبیم  میوآمونشکل  به    تروژنیخاک،  در  آشام  ینی رزمیز  یهاتواند  آب  گ  یدنی و  روشردیقرار    یها. 

 ون یحذف کات  یبرا  یابه طور گسترده  یعیطب  یهاتیزئول  .[ 1]است  افتهیها توسعه  از آب  یاکی آمون  تروژنیحذف ن  یبرا  یمختلف

    .[3]آب استی برای تصفیهجاذب  نیترپرمصرف ت یلولینوپتیکل تیزئول  .[2]روندبه کار می در آب ومیآمون مانند  یی ها

 روش   -2
نیوم جامدات است.  ساختار آمو  یکیساختار الکترون  یبررس  یها براروش  نیتراز محبوب   یکی  DFT اند کهمطالعات نشان داده

 شد.  یبارگذار Biovia Materials Studio 2020 (MS) افزارمولکول در نرم ن یشده است. ا  ی ابیباز PubChem تیاز وب سا

 از ماژول (DND) دوگانه  یعدد  هیمجموعه پا   کیبا استفاده از   B3LYP را با استفاده از روشآمونیوم   ی هندس  ما ساختار

DMol3    داده  گاهی از پا کلینوپتیلولیت   تیجاذب زئول  . مدلمیکرد  یسازنه یبه IZA ماژولبا استفاده از    .دگرفته ش   DMol3  و

  یهندس  یسازنهیبه  .شد  انتخاب کلینوپتیلولیت   از  هیبه عنوان  لا  101سطح    و  نهیبه(PBE)   یچگال  یعملکرد GGA روش

. علاوه  1شکل ( انجام شدCOSMOحلال آب ) در محیطk-point :  3 × 3 × 1بای زئولیت کلینوپتیلولیت در فضای کایرو برا

ا اآمونیوم   جذب  ن، یبر  چارچوب  زئول  نیدر  روش  تیسطح  چگال  GGA با  تابع  از  PBE یو  پس  گرفت.   قرار  مطالعه  مورد 

 :ه شدمحاسب ریبا استفاده از معادله زانرژی جذب کل  ،کلینوپتیلولیت در آمونیوم جذب یسازنه یبه

(1)    

 . د یآ ی( به دست م Ezeo)  تیزئول یو انرژ (Eammonium) آمونیوم یو مجموع انرژ کل ی( از اختلاف انرژ Eabsکه در آن )
 

 : ساختار بهینه شده آمونیوم روی سطح زئولیت کلینوپتیلولیت   1شکل 
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 بحث   -3
بر مول به    لوژولیک125.049،  1آنها در معادله    ینیگز یبه دست آمده از محاسبات و با جا  ی هابر اساس دادهEab ردامق

نشان   آمونیومبا  زئولیت   یکنش سطحمربوطه قبل از برهم  کلسیم و سدیم  ،ژنیاکس  یهااتم  یجزئ  یبارها  یدست آمد. بررس

  (Eg)شکاف    یانرژ  .1جدول  مونیوم و سطح تغییر پیدا کرده استبه علت برهمکنش آ  هاو منفی این اتم  بار مثبتمقدار  داد که  

 . تقرار گرف یمورد بررس (2)طبق رابطه  کمپلکسخواص این است که  یولمولک یک یخواص انتقال الکتر نییتع یبرا

(2)   

در الکترونی  بررسی نمودار  دانسیته چگالی    .به دست آمد  الکترون ولت  0.0045 کمپلکس  انرژی گپ  ، (2)براساس رابطه    

 2. شکل .را به خوبی نشان می ده قبل و پس از برهمکنش با آمونیوم  p اوربیتالتغییرات  ،تراز فرمی نزدیکی 

 

 
 

 نتیجه گیری  -4
تحق م  قیدر  آمو  زانیحاضر  زئولنیوم  جذب  از روشکلینوپتیلولیت    تیتوسط  استفاده    یبررس  .شد  یریگاندازه DFT با 

از   نشان داد که   نامبرده  تیزئول  ی هااتم   یجزئ  ی بارها زئولیت صورت گرفته نشان  آمونیوم به سطح  از  بار که  انتقال   به دلیل 

زئول  نیومآمو  یونبرهمکنش   متعاقبا    کلینوپتیلولیت  تیبا  میجذب  و  مذکور  زئولیت  سطح  روی   حاسبه م  نیهمچنباشد.  آن 

گپمقدار   زئولیت    ،انرژی  این  که  است  آن  موثر نمایانگر  آمو  یبرا  یجاذب  تغییرات   .باشدمی  هاپسابمحیط  از    نیومجذب 

     نماید.را تقویت می هاگیرینتیجه این صحتولیت زئاین  چگالی الکترونی سطح نمودار دانسیته  در   pهایاوربیتال
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 های متفاوتکلینوپتیلولیت در موقعیتمقایسه مقدار بارهای جزیی سطح زئولیت :   1جدول 

 پس از حذف آمونیوم از سطح پس از برهمکنش با آمونیوم  عنوان 

 -0.391 -0.467 5شماره   اکسیژن

 0.771 0.728 3شماره  کلسیم

 0.371 0.334 2شماره  سدیم 

 

 آمونیوم   برهمکنش باقبل و پس از  زئولیت کلینوپتیلولیتسطح  p اوربیتالالی الکترونی نمودار دانسیته چگ:  2شکل 


