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در تعیین خواص  (DFT)سازی مکانیک کوانتومی نظریه تابع چگالی کاربرد شبیه
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 مقدمه  -1
چالش    به یک موضوع  یمصارف انسان   یآب پاک و سالم برا  ن یتام  ی صنعت  های یآلودگبا صنعتی شدن جوامع و ازدیاد  

  ون یداسیاکس  لیبه دلی  هاد  مهین  هاینانوساختار  با استفاده از  (AOPs)  شرفتهیپ   ونیداسیاکس  یندها یفرآ  است.  تبدیل شده  زیبرانگ

 Wu) دارند   تخریب آلاینده های آلی یبرا یادیز لیشود، پتانسیاشعه ماوراء بنفش فعال م ای  مرئیکه تحت نور   یستیفوتوکاتال

et al., 2023).  واکنش    لیدروکسیه  یهاآب و گروه  ژن،یبا اکستولید شده با نور    حفره -الکترون  ی هاجفتها  در این فوتوکاتالیست

 ب یمنجر به تخرو    کنند   دیتول  دیسوپراکس  کال یراد  یهاون ی و آن  لیدروکسیه  یهاکالیفعال از جمله راد  یهاتا گونه  دهندیم

یابی  معرفی، سنتز و مشخصه  در  ی کهع یسر  یهاشرفتیپ   . با وجود(Alves et al., 2022)  شوند  داریپا  ی هاندهیآلا  ی جزئ  ا یکامل  

خواص  از    قیعم  یدرک  های موجود در این زمینه رسیدن بهچالشاز    یکمواد فوتوکاتالیستی نیمه هادی صورت گرفته است، ی

 ی، وتریکامپ  ی هابرنامه  شرفتیپ اخیراً با   فوتوکاتالیستی است.  واکنش   یهاسازوکارو   ،یفعال سطح  ی هاها، مکانیهاد  مهین  یذات

 یبه ابزار مهم،  نگری(، بر اساس معادله شرودDFT)   یچگال  یتابع  هینظر  کوانتومیمحاسبات  از جمله    مواد  یسازه یشب  یهاروش

تبد  یبرا ا  اند.شده  لیمحققان  خواص   در  DFT  محاسبات  یکاربردها  یبرخ  بررسیو    ی معرف  ،مطالعه  ن یهدف   تعیین 

 باشد. می  یستیکاتالفوتوعملکرد تحلیل  در  هایستتوکاتالوف

 

 هانظری خواص فوتوکاتالیست تحلیل - 2

  ی کیساختار الکترون  -1:  کرد  ی نیبشیپ را    ریز  هایپدیده  توانها میفوتوکاتالیستدر    DFTمحاسبات    با استفاده از انجام 

با    ی ستیمواد فوتوکاتال  یسطح  ی هاواکنش  -2  ی،و سطوح انرژ  ،ینوار  ی هاشکاف  ،ینوار  یمانند ساختارها  ،یستیمواد فوتوکاتال

  یانتقال بار در سطح اتم  ی ندهایفرآ  -3  ی،سطح  یهاواکنش  یسازفعال  انعواکنش، و مو  یرهایجذب، مس  ی هایانرژ  ینیبشیپ 

گذار، و   یهاحالت  ، یان یم  یها از جمله گونه  ، یستیفوتوکاتال  یها واکنش  ی کیمکان اتیجزئ  ، از جمله حرکت الکترون ها و حفره ها

 .  (Du & Zhang, 2024) واکنش یرهایمس

از نور   یبردارآن را در بهره  ییکارا  ،گیردقرار می   0/3تا    eV  5/0  که در محدوده  یهاد  مهین  کی  یکیالکترون  نوارشکاف  

توان از طریق محاسبه  را می  هادی  مهیماده ن  کی  اکسیداسیون و احیاء  یی کند. توانایم  نییتع  یستیفوتوکاتال  ی در کاربردها  یعیطب

 ن ی همچن  DFT، محاسبات  نواری  ی هاشکاف  ی نیبشیعلاوه بر پ مشخص کرد.  (  CB)   یی( و نوار رساناVB)  تینوار ظرف  یهاتیموقع

مهم تع  ی نقش  در    یهالبه   تیموقع  نییدر  برا  کینوار  الکترون  یماده  ساختار  انتقال    ،یکیدرک  نوربارخواص  رفتار  و    ی، 

موقع  .کنندیم  فا یا  ییایمیش  یریپذواکنش مثال،  عنوان  خواص    ینوار  یهالبه  تیبه  بارحامل  انتقالبر  تأث  کی  های   ر یماده 

  ( HOMO)   اشغال شده  یمولکول  تالیاورب  نیبالاتر  تیموقع  ،ییایمیش  یریپذواکنش  در مبحث،  (Lin et al., 2024)  گذاردیم

  تالیاورب  نیترنییپا  تیکه موقع  ی بگذارد، در حال  ریتأث  ییا یمیش  یهاالکترون در واکنش  یاهدا   یماده برا  یی بر توانا  تواندیم
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حالت    یچگال.  (Du & Zhang, 2024)  کند  نییالکترون آن را تع  رشیپذ  یهایژگیو   تواندیم(  LUMO)  اشغال نشده   یمولکول

(DOS  )  اشغال در دسترس   یکه برا  یدر هر سطح انرژ   یدر واحد حجم، در واحد انرژ  یکیالکترون  یهابه عنوان تعداد حالتکه

رابه   اتم   هر  سهمتوان  می  ی جزئ  DOSاگرچه، با محاسبه نمودارهای    .مطابقت داردساختار نواری    اساساً با  شودیم   فیهستند، تعر

 .نشان داد ی مواد نیمه هادیکیالکترون  یهاحالت تعیین در طور جداگانه

  شدهک یحفره تحر-الکترون  یهاجفت   دیتول  یبرا  (~cm  510-1)بالا  جذب نور    بیبا راندمان بالا به ضر  یهاستیفوتوکاتال

با  .  است  هاآن   یکیمربوط به ساختار الکترون  یهاد  مهین  هایست ی. عملکرد جذب نور فوتوکاتال(Meng et al., 2019)  دارند  ازین

  ی تابع د محاسبه توان با یرا م  هادیفوتوکاتالیست نیمه کی  ینور  هاییژگیشده، و  یسازه یشب یکیالکترونتوجه به ساختار نوار 

 :(Aktary et al., 2022) کرد زیر نحلیل کیالکتر

𝜀 = 𝜀1 + 𝜀2𝑖

) 𝜀1با محاسبه بخش حقیقی )  ها از جمله  توان خواص نوری فوتوکاتالیست می  کیالکتر  ی تابع د(  𝜀2( و بخش موهومی 

 . (Aktary et al., 2022)ضریب جذب، هدایت نوری، بازتاب و ضریب شکست را محاسبه کرد 

فرآ  را  واکنش  سازوکارهایتواند  یمهمچنین    DFT  اتمحاسب فوتوکاتالیستیندیدر  مکان  های  را   واکنشی  فعال  هایو 

انتقال  از  مرحله    هر،  هستندکه شامل انتقال الکترون    فوتوکاتالیستی  یهاواکنش  یبرا  .(Du & Zhang, 2024)  کند  بینیپیش

 & Du)  محاسبه کرد  بسیآزاد گ  یانرژ   توسطتوان  یآن را م  ی انرژ  رییشود که تغیدر نظر گرفته م  یواکنش عنصر  کیالکترون  

Zhang, 2024).  فرآ طول  ن  ندیدر  گذار  حالت  گرفتن  نظر  در  است  زیواکنش،  مهم  رایز  ، مهم  درک    ینقش  و    سازوکارهادر 

امکان    یابیارز  یها و محصولات براواسطه  ینسب  یانرژ  نییتع  یاغلب بر رو  DFTتمرکز محاسبات    واکنش دارند.   یهاک ینتیس

توان با استفاده از محاسبات  ها که میاز دیگر خواص فوتوکاتالیست  .(Du & Zhang, 2024) واکنش است کینامیو ترمود یسنج

DFT بینی کرد تابع کار، تابع فوکوئی، خواص انتقال بار، انرژی سطحی و خواص جذبی فوتوکاتالیست با استفاده از محاسبه پیش

 باشد. ( میCOOPهای پیوند و همپوشانی اوربیتال کریستالی ) انرژی 

 

 گیرینتیجه -3

بینی خواص ساختاری، الکترونی و  ی پیشبه طور گسترده براتواند  می  DFT  کوانتومی  محاسبات  شد،  ذکرهمانطور که  

های  توان مسیر واکنش تخریب آلایندهبا استفاده از این روش میها استفاده شود. همچنین  هادیهای نیمهنوری فوتوکاتالیست

خواص و سازوکارهای فوتوکاتالیستی تبدیل  درک ما از    شبردی در پ   یضرور  یبه ابزار  DFTبینی کرد. از این رو، روش  آلی را پیش

 شود.  استفاده  های جدیدفوتوکاتالیست یو طراح یغربالگر یبراتواند همچنین می  روشاین شده است. 
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