
 چکیده

خواص الکترونیکی و مکانیکی منحصر به فرد گرافن توجه زیادی را به سمت این ماده جلب کرده است. گرافن تک   

غیر موضکعی تکککی     πلایه، ماده دو بعدی است که از شبکه کربنی شش ضلعی با ضخامت ت  اتم و الکترون های 

شده و در تولید خازن های الکتریکی و هم چنین در جذب مولکول های آلاینده آلی از محلول های آبی رقیق به کار 

می رود و با ایجاد ی  کمپلکس با اثر متقاب  جاذبه غیرالکترواستاتیکی و الکترواستاتیکی همراه می باشد. هر دو نوع 

جذب شونده و شیمی محلول بستگی دارد. در ایکن رکرو ه بکر هکم ککنش بکین       برهم کنش به ویژگی سطح جاذب و 

دی کلرو فنوکسی استی  اسید با نانوصفحه کربنی بررسی شده است. تمامی محاسبات با اسکتفاده   -4،2مولکول آلی 

مورد برای بهینه سازی کمپلکس های  31G(d)-6و سری رایه  B3LYPاز روش نظریه تابعی دانسیته، تابع هیبریدی 

و محاسبات فرکانس نیز بر روی تمامی ساختارهای مکورد مطالعکه    (NBO)نظر انجام شد. آنالیز اربیتال طبیعی ریوند 

صکورت گرفکت. بکر اسکا       K 492در  31G(d)-6رار( و سری رایه  -یانگ -رارامتر، لی 3)ب ،  B3LYPبا روش 

دی کلرو فنوکسکی اسکتی  اسکید و      -4،2لکول نتایج به دست آمده، کمپلکس های حاص  از جذب شیمیایی بین مو

نانوصفحه به طور خود به خودی تککی  می شود ولی تکککی  کمکپلکس هکای حاصک  از جکذب فیزیککی از نظکر        

و  LUMO و  HOMO مقکادیر انکر ی    NBOترمودینامیکی امکان رذیر نمی باشد. بکا اسکتفاده از نتکایج مطالعکات     

 اسبه شد.همچنین توابع وابسته به آنها نیز مح

 


