
 چکیده
دّذ. در ٍاقع ًاًَفٌاٍری ای را پَضص هیّای گستزدُای اس داًص کاربزدی است کِ حَسُفٌاٍری ًاًَ رضتِ

کِ اثزات فیشیکی جذیذی اس خَد ّایی در ابعاد ًاًَ است تنا سرگیزی خَاظ جذیذی اس هَاد ٍ سپفْن بِ کا

دٌّذ. استفادُ اس ًاًَفٌاٍری در علن پشضکی اخیزاً هَر تَجِ سیادی ٍاقع ضذُ است. تَاًایی یک ًطاى هی

ّای ٍارد ضًَذُ بستگی دارد. در ایي تحقیق ابتذا بزای اًتقال دارٍ بِ قطز آى ٍ جْت گیزی هَلکَل ًاًَلَلِ

با ًزم ّیذرٍکسی اٍرُ ( ٍ هَلکَل 0،8( ٍ )0،8( ٍ )5،5ٍ بَر فسفز با کایزالیتِ ) ّای کزبٌی، بَر ًیتزیذًاًَلَلِ

ٍ با استفادُ اس ًزم افشار  31G(d)-6، تابع پایِ DFT/B3TLYPتزسین ٍ بِ رٍش  Nanotube modelerافشار 

ایجاد ضذُ بْیٌِ گزدیذًذ. ّای ّا، ساختار، بْیٌِ ضذًذ. با قزار دادى هَلکَل دارٍیی بز رٍی ًاًَلَل80ِگَسیي 

، پتاًسیل یًَص، سختی، ًزهی، HOMO  ٍLUMOاًجام هطالعاتی بز رٍی هواى دٍ قطبی، ضکاف بیي سز

ّا هَرد هطالعِ الکتزٍى خَاّی ٍ پتاًسیل ضیویایی هَلکَل دارٍیی قبل ٍ بعذ اس قزار گزفتي بز رٍی ًاًَلَلِ

با ایي رٍش رساًایی ٍ جذب ضیویایی خَبی را ًسبت بِ استفادُ ّای بْیٌِ ضذُ قزار گزفتٌذ. تعذادی اس ساختار

 اس حالت آساد دارٍ اس خَد ًطاى دادًذ. 

 چگالی یًظزیِ تابع ّیذرٍکسی اٍرُ، ،گَسیي، ًاًَلَلِ واژگان کلیدی:

 

 


