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 چکیده

تولید انبوه گازهای گلخانه ای آنها را تبدیل به مواد آلاینده زیست محیطی نموده است که اثرات زیانباری را نیز بر جای می گذارد. 

های کربن دی اتمی به بررسی حذف گاز- به طور دقیق و در مقیاس مولکولی تادر همین راستا، تحقیق حاضر بنا نهاده شده است 

لایه ای شکل یا همان گرافن دوپ تک سید به عنوان گازهای گلخانه ای شاخص به وسیله نانوساختار کربنی کاکسید و کربن مونو 

بهینه هر یک از اجزا به تنهایی و هم در برهمکنش شده با سلسیم بپردازد. بدین منظور، محاسبات کوانتومی اجرا گردید تا هم ساختار 

نانوساختار( حاصل آید. به علاوه، انواع انرژی های ساختاری، جذب و سطوح اربیتالی برای این منظور محاسبه شدند. -با یکدیگر )گاز

این  .و جذب موثر است نتایج نشان دادند که فعالیت نانوساختار مورد مطالعه برای حذف هر دو گاز مذکور با قابلیت تشخیص

با کسید مونوکربن در مقایسه با گاز الکترون ولت  -142/0 با مقدار انرژی جذب  اکسید کربن دیگاز جذب  تار نسبت بهساخنانو

و  648/1، 659/1 همچنین مقادیر محاسبه شده کند. گزینشی تر عمل میالکترون ولت  -109/0و  -102/0 ر انرژی جذبیدامق

بدین ترتیب، ایده  امکان پذیر است.از یکدیگر جذب شده  هایبرای گاف انرژی نشان دادند که شناسایی گازالکترون ولت  665/1

 کربنی مورد بررسی و تایید قرار گرفت.تک لایه جذب گازهای گلخانه ای توسط نانوساختارهای 

 کربن دوپ شده نانو،گازهای گلخانه ای، محاسبات کوانتومی ،نانوساختار:واژگان کلیدی
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Abstract 

Mass production of greenhouse gases has turned them into environmental pollutants, which also have 

harmful effects. In this regard, the present study is designed to accurately and on a molecular / atomic scale 

study the elimination of carbon dioxide and carbon monoxide as indicator greenhouse gases by layered 

carbon nanostructure or graphene doped with silicon atom. For this purpose, quantum calculations were 

performed to obtain both the optimal structure of each component alone and in interaction with each other 

(gas-nanostructure). In addition, the types of structural energies, adsorption and orbital surfaces were 

calculated for this purpose. The results showed that the activity of the studied nanostructure is effective for 

the removal of both mentioned gases with the ability of their detection and adsorption. This nanostructure 

was found more selective for carbon dioxide gas by the adsorption energy of -0.142 eV compared to carbon 

monoxide gas by the adsorption energies of -0.102 and -0.109 eV. Moreover, the calculated values of 1.659, 

1.648 and 1.665 eV for the energy gap showed possibility of recognition of adsorbed gases from each other. 

Thus, the idea of greenhouse gas uptake by monolayer carbon nanostructures was investigated and 

confirmed. 
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 مقدمه

 جدید خطر یک هموارهورود انواع آلاینده ها به محیط زیست،

 چرخه های طبیعی است که سبب بر هم خوردن حفظ رد

شده است. وجود این آلاینده ها  امروزی نظم پایدار جوامع

موجب پوسیدگی افراد، سلامت به رساندن آسیبافزون بر 

سریع تر ساختمان ها و دستگاههای صنعتی و از بین رفتن 

 گازی های دراین میان،آلاینده. می شوندانواع زیر ساخت ها 

تر و تاثیرگذاری بر واکنش  وگستردهتر  انتشارسریع دلیل به

 گازهای. [1]دارند بیشتری خطرات تیپذیری سایر مواد،ح

 که های زیان آورهستند آلاینده این جمله از ای گلخانه

میشود و مضرات جبران  میزان تولیدآنهاافزوده بر پیوسته

لذا  [.2جای می گذارند] بر  ناپذیری را از خود در محیط

توسعه راهکارها برای حذف این این گازها از اهمیت بسیاری 

برخوردار است و تلاش های مبسوطی در این زمینه صورت 

بالا رفتن میانگین دمای کره  جهانی،گرمایش  .[3]گرفته است

های باران بارش ، ازن، رقیق شدن و سوراخ شدن لایه زمین

المللی و کاهش ، بالا آمدن سطح آبهای آزاد بین اسیدی

همه از جمله مضرات  مساحت سطح برف در نیمکره شمالی

. [4]محسوب می شوند در هوا کره ازهای گلخانه ایافزایش گ

( یکی از مهم ترین گازهای گلخانه ای 2COاکسید ) دی کربن

در اثر انواع فعالیت های انسانی و طبیعی تولید می  است که

به نام ردپای بوم  به دلیل اهمیت این گاز، شاخصیشود. 

شناختی کربن تعریف شده است که نشان می دهد هر جامعه 

ای سالانه چه میزان از منابع کره زمین را مصرف کرده و چه 

. کربن دی اکسید، در [5]تاثیری بر روی کره زمین می گذارد

شده و در فرایند فتوسنتز توسط فرایند تنفس جانداران تولید 

گیاهان در طول روز از این گاز  تهگیاهان مصرف می شود. الب

برای پیشبرد فرآیند فتوسنتز استفاده می کنند، اما در طول 

. هر چند میزان گاز منبع تولید این گاز هستنددوباره شب 

کربن دی اکسید تولید شده توسط گیاهان به مراتب کم تر از 

میزان کربن دی اکسید مصرفی توسط آنهاست. از این رو، 

ان و جنگل ها پالاینده های طبیعی درنظر گیاهان، درخت

بع تولید و عظیم ترین من . البته مهم ترین[6]گرفته می شوند

به دلیل ، سوخت های فسیلی هستند که اکسید دی کربن

سوزاندن مقادیر بسیار زیاد از آنها در صنایع گوناگون روزانه 

حجم انبوهی از گاز کربن دی اکسید وارد هوا کره می 

از آن جایی که سوختن ناقص نفت، زغال سنگ و . [7]شود

گاز طبیعی سبب تولید گاز کربن مونوکسید می شود، مقادیر 

در سرتاسر جهان وارد هوا  ل توجهی از این گاز هم روزانهبقا

در کنار هم شود. این گاز هم اثر گلخانه ای دارد و  کره می

ت و سایر گازهای گلخانه ای خطرات زیس اکسید دی گاز کربن

کسید  گاز کربن مونو .[8]محیطی زیادی برجای می گذارد

افزون بر اثرگلخانه ای، یک گاز بسیار سمی است که در محیط 

های بسته سبب مرگ و میر تعداد قابل توجهی از مردم جهان 

بر همین اساس حذف این آلاینده ها یا کاهش . [9]می شود

چرخه های آنها در هوا کره میتواند نقش موثری در تنظیم 

طبیعی و حفظ تعادل در پدیده های گوناگون طبیعی داشته 

باشد. بررسی منابع پژوهشی و تحقیقاتی نشان می دهد که 

راهکارهای گوناگونی از جمله دفن کربن دی اکسید، به دام 

انداختن گاز کربن دی اکسید خروجی از نیروگاهها و کاخانه 

موادی مانند  های بزرگ از طریق واکنش دادن این گاز با

منیزم اکسید و کلسیم اکسید و تولید مواد آلی از کربن دی 

. اکسید برای حذف و کاهش این آلاینده ها مطرح شده است

به دلیل اهمیت این موضوع، هم چنان یافتن راهکارهای جدید 

و مناسب برای حذف یا کاهش این آلاینده ها از هواکره در 

در نتیجه  .[4]است مرکز توجهات و پژوهش های کاربردی

توسعه راهکارهای نوین برای شناسایی و حذف این  همچنان

است. یکی از راهکارهای پیشنهادی گازها بسیار حایز اهمیت 

می تواند برای رسیدن است که طراحی جاذب های مناسب 

راهگشا به اهداف تعیین شده در حوزه گازهای آلاینده 

 دی ه اگرچه کربندر اینجا خاطرنشان می شود ک. [10]باشد

اکسید تنها گاز گلخانه ای نیست، اما به دلیل تنوع زیاد منابع 

تولید آن و نیز اثرگذاری مخرب این گاز بر ساختارهای زیست 

محیطی، بلاشک از مهم ترین گازهای گلخانه ای محسوب می 

. در تحقیق حاضر نیز به طور اخص بر مطالعه [11]شود

چگونگی فرآیند حذف این گاز به وسیله نانوساختارهای کربنی 

 .شده استپرداخته 
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گسترده با ظهور نانوفناوری و توسعه نانوساختارها، مطالعات 

در راستای توسعه کاربردهای این فناوری و مواد نوین  ای

ی این مطالعات در . یکی از زمینه ها[12]صورت گرفته است

خصوص بررسی قابلیت سطح مطلوب نانوساختارها در جذب 

سایر مواد بوده است که در این میان، طراحی نانوجاذب ها 

در واقع، . [13]برای گازها یکی از موارد قابل توجه است

 برای مناسب سطوح کردن فراهم بانانوساختارهای کربنی 

 گازها موثر جاذب عنوان گازها،به جمله از خارجی مواد جذب

 کاربرد در نوین مواد این توسعه برای تلاش و شدند معرفی

در کنار  .[14]است انجام حال در همچنان جاذب تر گسترده

اهمیت و کاربرد حالت های خالص نانوساختارها، حالت های 

ص آنها نیز در قالب نانوساختارهای دوپ شده با سایر اتم لناخا

 .[15]در فرآیند جذب برخوردار هستندها از اهمیت بسزایی 

قبلی نشان دادند که کاربرد سطوح و پژوهش های مطالعات 

دوپ شده نانوساختارهای کربنی می تواند به پیشبرد بهتر 

البته که پیچیدگی  .[16]فرآیند جذب سایر مواد کمک کند

نانوساختارها از یک سو و پیچیده بودن مطالعات سیستم های 

گر به پیچیده شدن اجرای مطالعات برای گازی از سوی دی

در همین راستا  .طراحی نانوجاذب های گازی منجر می شود

مطالعات کوانتومی می تواند به بررسی دقیق سیستم  انجام

در  .[17]مولکول بپردازدیا  های مورد مطالعه در مقیاس اتم

 در شکل و خصوصیات حیث از ساختارهااین نوع مطالعات، 

 ایده توسعه برایبررسی می شوند تا  الکترونی ماهیت کنار

. باشد آفرین نقش ای گلخانه گازهای جاذب نانو طراحی های

 اکسید و کربن دی کربن گازهای تحقیق،جذب این در

 مورد دوپ شده کربنی لایه ای ساختار نانو توسطمونوکسید 

 گرفته است. قرار مطالعه
 

 
 دی کربنهای  : ساختارهای شیمیایی مولکول1شکل 

 مونواکسید )شکل پایین(. اکسید )شکل بالا( و کربن

 ها روشو  ، وسایلمواد

مطالعات کوانتومی،  نجاممورد نیاز برای ا و وسایل مواد

بُعدی ترسیم شده هستند که در -ساختارهای شیمیایی سه

محاسبات مورد نیاز روی بهینه سازی آنها برای حصول  ،ادامه

ن راستا، می. در هخواهند شدانجام ساختارهای نهایی 

اکسید  دی بُعدی ترسیم شده کربن-ساختارهای شیمیایی سه

( به عنوان نمونه های شاخص 1)شکل  کسیدونوم و کربن

مورد استفاده قرار می گیرند. به علاوه، گازهای گلخانه ای 

بُعدی ترسیم شده نانوساختار کربنی -ساختار شیمیایی سه

استفاده  ه عنوان نانوجاذب موردب( 2لایه ای دوپ شده )شکل 

گازها این فرآیند جذب هر یک از  ،. در ادامهگرفته استقرار 

 و وبررسی می شود مطالعه ،روی نانوجاذب مشخص شده

(. ساختارهای بهینه هر یک از ساختارهای شیمایی 3)شکل 

قرارگیری مختصات هندسی اتم های آنها با ترسیم شده تنها، 

اجرای بهینه سازی  طیمحاسبه انرژی کمینه با متناسب 

می آیند. پس از مهیا کردن ساختارهای  به دستکوانتومی 

و  نانوساختارکربنی به طور جداگانه و  هر یک از گازها ،بهینه

 ،نانوساختار-گازساختارهای بهینه شده ترکیب  هم چنین

بهینه سازی کوانتومی قرار می مجدد مورد اجرای محاسبات 

جهت . بررسی شودگیرند تا فرآیند جذب گاز روی نانوجاذب 

و روش و  Gaussianاجرای محاسبات کوانتومی از نرم افزار 

 برای. [18]استفاده شده است *B3LYP/6-31Gسری پایه 

بُعدی مواد مورد مطالعه، -ترسیم ساختارهای شیمیایی سه

به محاسبات و استخراج اطلاعات  آماده سازی فایل های ورود

 GaussViewاز فایل های خروجی محاسبات از نرم افزار 

 . [19]استفاده شده است

 

 نتایج و بحث

حذف گازهای گلخانه ای به عنوان یک ضرورت در حذف 

برخی از آلاینده های زیست محیطی همواره مورد توجه بوده 

به طور اکسید  دی ، حذف گاز کربنمیاناین است که در 

از  (1)شکل  آنکسید در کنار  مونو عمده و حذف گاز کربن

ظهورنانوفناوری نیز  [.21و20اهمیت بسزایی برخودار هستند]

هوم نوین فناوری و محققین را بر آن داشته است تا از این مف

 .حذف گازها بهره مند شوندجهت آن در مواد وابسته به 
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با داشتن ( 2نانوساختار کربنی لایه ای ملقب به گرافن )شکل 

ار مفید قلمداد یبرای این منظور بس ولایه ای سطح گسترده

 [. 22شده است]
 

 
 

 
 

: ساختار شیمیایی مولکول گرافن دوپ شده با سلسیم 2شکل 

 در نماهای مختلف.

 

کاملا  یک سطح ،کربنی نانوساختار لایه ای سطح خالص

ایجاد با  که استالکترونی -از حیث ماهیت اتمییکنواخت 

می توان قابلیت به کمک دوپ کردن سطح غیر یکنواخت 

. از این دادافزایش برهمکنشی آن سطح از قبل یکنواخت را 

اتم های دوپ شده در ساختار  قالب، وجود ناخالصی ها در رو

ژه برای اصلی می تواند به مهیا کردن منطقه برهمکنشی وی

در قابل سطح دوپ شده جدید گرافن  گرافن اصلی سطح

[. در این تحقیق، از یک اتم سلسیم 23کمک شایانی کند]

(Si برای دوپ کردن سطح نانوساختار ) کربنی تک لایه

غلظت ناچیز اتم دوپ شده در مقابل اتم  تااستفاده شده است 

استفاده از [. مزیت 24]های کربن ساختار اصلی محفوط بماند

سلسیم بدین ترتیب است که با قرار داشتن در گروه کربن در 

، از لایه ظرفیت مبسوط تر و اختلاف جدول تناوبی

اتیوی با اتم کربن برخوردار است و می تواند برای گالکترون

ایجاد سطح غیریکنواخت با کمترین تغییر ممکن در ماهیت 

، اتم های لبه آنافزون بر . [25] ساختار اصلی استفاده شود

نی با اتم های هیدروژن اشباع شدند تا مسطح بای صفحه کر

بودن سطح محفوظ بماند. بدین ترتیب، نانو ساختار کربنی 

جذب هر یک دوپ شده با اتم سلسیم برای  (گرافن)لایه ای 

کسید با هدف حذف  مونو اکسید و کربن دی از گازهای کربن

گازهای گلخانه ای مهیا شده است. لازم به ذکر است که 

رسیدن به سطح  تا ،هرکدام از ساختارهامختصات هندسی 

 ابتدا با محاسبات کوانتومی مورد بهینه سازی انرژی کمینه،

 تا1و شکل های  1نتایج این تحقیق در جدول  قرار گرفتند.

 . نشان داده شده اند 3

 

 
گازهای کربن دی اکسید و کربن  شیمیایی هایساختار: 3شکل 

؛ مولکول گرافن دوپ شده با سلسیمکسید جذب شده روی  مونو

 .اعداد فاصله برهمکنش بر حسب آنگستروم هستند
 

مشخص شده است  ،3با توجه به ساختارهای شیمیایی شکل 

مونو جذب هر کدام از گازهای کربن دی اکسید و کربن که 

کسید به وسیله نانوساختار کربنی لایه ای یا همان گرافن 
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امکانپذیر است. مضاف بر اینکه منطقه دوپ شده با سلسیم به 

اصلی برهمکنش صفحه گرافن با هر کدام از گازها عنوان مرکز 

محسوب می شود، که به نوعی به اهمیت دوپ شدن در این 

برای  ساختار اشاره می کند. محاسبات بهینه سازی

ساختارهای دو جزیی نشان دادند که تنها یک قرارگیری 

فضایی بهینه برای مولکول کربن دی اکسید بر سطح گرافن 

محتمل است. حال اینکه، برای مولکول کربن مونو کسید دو 

( O-head( و از سر اکسیژن )C-headحالت بهینه از سر کربن )

کننده، بر اساس فاصله بین اجزای برهمکنش محتمل است. 

جذب کربن دی اکسید نسبت به کربن مونو کسید توسط 

نانوساختار مورد مطالعه محتمل تر است. در خصوص جذب 

کربن مونوکسید نیز، جذب از سر اکسیژنی نسبت به جذب از 

سر کربنی محتمل تر است. برای بررسی دقیق تر این موضوع 

د و ارزیابی میزان قدرت جذب، انرژی های محاسبه شده مور

 (. 1استفاده قرار می گیرند )جدول 

 
 *: مقادیر انرژی امحاسبه شده برای ساختارها1جدول 

 Nano-2CO CO-Nano کمیت
(C-head) 

CO-Nano 
(O-head) 

 -259/38150 -252/38150 -534/40198 انرژی کل

 -109/0 -102/0 -142/0 انرژی جذب

 -744/4 -717/4 -723/4 هومو

 -079/3 -069/3 -064/3 لومو

 665/1 648/1 659/1 گاف انرژی
 همه انرژی ها بر اساس الکترون ولت هستند. *

 

مشخص شده است، مقادیر مختلف  1همانطور که در جدول 

برای بررسی میزان قدرت جذب هر  های محاسبه شده انرژی

نوساختار مورد سنجش قرار گرفتند. کدام از گازها توسط نا

انرژی مجموع ساختارهای کمپلکس منظور از انرژی کل برای 

حال اینکه برای به دست آوردن انرژی  .است ساختارگاز و نانو

لازم است که انرژی کل از انرژی هر کدام از  ،جذب

ساختارهای تنها کسر شود تا تفاضل این مقدار منجر به انرژی 

نکته قابل توجه در خصوص انرژی اربیتال های  جذب شود.

بالاترین اربیتال مولکولی پر از الکترون است که این مولکولی 

( و پایین ترین اربیتال مولکولی خالی از HOMOبا هومو )

خاطرنشان می  ( مشخص شده است.LUMOالکترون با لومو )

ایین بودن بر اساس مقدار انرژی است و پشود که معیار بالا و 

اختلاف این دو سطح انرژی اربیتالی در قالب گاف انرژی قابل 

 بررسی است.

در خصوص جذب هر یک از  هبا توجه به نتایج به دست آمد

گازهای مورد مطالعه به وسیله نانوساختار کربنی لایه ای دوپ 

(، ایده جذب گازهای کربن دی اکسید 3شده با سلسیم )شکل 

و کربن مونو کسید به وسیله این نانوساختار تایید می شود. 

( 1های انرژی )جدول  برای بررسی دقیق تر جزییات، کمیت

نشان دادند که میزان جذب کربن دی اکسید از همه موثر تر 

الکترون ولت حاصل از برهمکنش بین  -/142است و مقدار 

دو جزء گاز کربن دی اکسید و نانوساختار است. منفی بودن 

علامت انرژی گویای انرژی زا بودن این برهمکنش است که از 

همانطور د واکنش موثر است. حیث تغییرات انرژی در پیشبر

، فاصله بین برهمکنشی بین دو جزء پیداست که از مختصات

کربن دی اکسید و نانوساختار از فاصله هر کدام از سر کربن 

 است.یا سر اکسیژن کربن مونو کسید با نانوساختار کوتاه تر 

مقادیر انرژی جذب به دست آمده نیز گویای همین برتری 

جذب کربن دی اکسید به وسیله نانوساختار نسبت به جذب 

در اینجا می توان به گزینش پذیری کربن مونو کسید بود. 

 نانوساختار مورد مطالعه نسبت به جذب گازها نیز اشاره کرد.

سر اکسیژن  ازسر کربن و  از در ادامه، مقادیر انرژی جذب برای

و  -102/0کربن مونو کسید به وسیله نانوساختار به ترتیب 

که در مقایسه با جذب  به دست امدندالکترون ولت  -109/0

. به علاوه، سر هستندکمتر کربن دی اکسید توسط نانوساختار 

مونوکسید برای جذب شدن توسط نانوساختار  کربناکسیژن 

مشاهده در موافقت با این  می باشد.از حیث انرژی مطلوب تر 

مشاهده قبلی برای فاصله کوتاه تر بین سر اکسیژن با 

بدین . استنانوساختار در مقایسه با سر کربن با نانوساختار 

ترتیب از حیث انرژی های جذب، فرآیند جذب هر دو گاز به 

 تغییرات انرژی مطلوب است.و  از نگاه صورت انرژی زا بوده 

مقادیر انرژی ساختاری، انرژی مربوط به سطوح  برعلاوه 

اربیتال مولکولی نیز در بررسی فرآیندهای جذب بسیار 

مشاهده می شود،  1ضرورت دارد. همانطور که از جدول 
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سطوح اربیتالی هومو و لومو در ترکیبات مختلف تغییر کردند 

به دست و به واسطه این تغییرات، مقادیر گاف انرژی متفاوتی 

اهمیت تغییرات سطوح اربیتال مولکولی به اهمیت نحوه . آمد

واکنش پذیری هر یک از مولکول ها با نانوساختار اشاره دارد 

گاف انرژی  کمیت که اختلاف بین سطوح اربیتالی در قالب

امکان تشخیص گاز جذب شده روی نانوساختار را فراهم می 

سازد. در واقع، عملکرد تشخیصی وجود یک گاز به کمک 

و  بودهانوساختار و بر اساس تغییرات گاف انرژی قابل بررسی ن

در ادامه فرآیند جذب آن با توجه به مقادیر انرژی جذب قابل 

در واقع اجرای چنین مطالعاتی به قابلیت دوگانه  است. بررسی

تشخیصی حذفی نانوساختارها برای جذب سایر مولکول ها 

  اشاره دارد.

نانوساختارها با مهیا کردن سطوح همانطور که قبلا اشاره شد، 

مناسب برای برهمکنش با سایر مواد، در جذب آنها موثر 

. در خصوص نشان دادن اهمیت و کارآیی جایگاه دوپ هستند

شده نانوساختار تک لایه کربنی با سلسیم در جذب گاز 

شرکت مشخص شده است که ترجیح مولکول های گازی به 

شده است و با سایر قسمت  برهمکنش با جایگاه دوپکردن در 

لذا این مشاهده  د.نهای نانوساختار وارد برهمکنش نمی شو

در کنار سایر کمیت های محاسبه شده موید کارآیی 

برای جذب  دوپ شده با سلسیمکربنی  تک لایه نانوساختار

گازی دی اکسید کربن و مونو اکسید مولکول های هر یک از 

ای انرژی جذب و انرژی . در همین راستا، کمیت هکربن است

نمایانگر کاربرد مطلوب های اربیتالی، به ویژه گاف انرژی، 

نانوساختارها برای منظور از پیش تعیین شده جذب گاز 

 کربنهر کدام از گازهای دی اکسید کربن و  وجود هستند.

ساختار کربنی لایه  نانو توسطد می تواندر محیط، مونو کسید 

لسیم تشخص داده شده و جذب شوند. یسای دوپ شده با 

مضرات وجود گازهای اهمیت زیست محیطی این موضوع به 

گازهای گلخانه ای بر می گردد که حذف آنها از محیط یک 

  ضرورت به حساب می آید.

 گیری نتیجه

در این مطالعه که با اجرای محاسبات کوانتومی انجام شد، 

اکسید و جذب گازهای گلخانه ای شاخص یعنی کربن دی 

کربن مونو کسید توسط نانوساختار کربنی لایه ای شکل یا 

لسیم مورد تحقیق قرار گرفت. یهمان گرافن دوپ شده با س

انرژی جذب هر کدام نتایج حاصل از محاسبات نشان دادند که 

از گازها با نانوساختار از علامت منفی برخوردار است که این 

ب گازها توسط موضوع موید انرژی زا بودن فرآیند جذ

. مضاف بر اینکه مختصات می باشدنانوساختار مورد مطالعه 

لسیم نقش یبهینه شده نشان دادند که اتم دوپ شده س

هر دو گاز مورد مطالعه ایفا می  بکلیدی در برقرار فرآیند جذ

کند. علاوه بر مختصات بهینه شده و مقادیر انرژی ساختاری 

های مولکولی نیز تغییرات  محاسبه شده، مقادیر انرژی اربیتال

نانوساختار -سطوح اربیتالی را در سیستم های جذب شده گاز

دند که به عملکرد تشخیصی نانوساختار برای تشخیص نشان دا

وجود هر کدام از گازهای مورد مطالعه اشاره می کند. مقادیر 

گاف انرژی و تغییرات آنها در مدل های مختلف جذب گاز به 

ختار کمک می کند. بنابراین با توجه انانوسعملکرد تشخیصی 

به نتایج به دست آمده، هر کدام از گازهای کربن دی اکسید 

و کربن مونو کسید، البته با مطلوبیت بیشتر برای کربن دی 

شکل دوپ شده با  ای اکسید، توسط نانوساختار کربنی لایه

لسیم قابل تشخیص و جذب شدن هستند که در حذف این یس

 لخانه ای شاخص بسیار موثر هستند. گازهای گ
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