
 چکیده

 هب هوا به روش تئوری تببعی دانسیته  هبی کربنی بب آلاینده کنص نبنو صفحه هم مطبلعه بر  موضوع:

 هحیط ّای آلَدگی. اظت ؼدُ تبدیل هْوی هَضَع بِ زیعت هحیط آلَدگی از ًاؼی هؽکلات اهرٍزُ

 ّا آلَدگی ایي ًتایج. باؼد هی خاک ٍ َّا آب، آلَدگی ؼاهل آید هی ٍجَد بِ ظوَم تَظط عودتاً کِ زیعتی

 هسایای ًاًَ فٌاٍری. اًدازد هی خطر بِ ًیس را اًعاى ظلاهت بلکِ ؼَد؛ هی زیعتی تٌَع ًابَدی باعث تٌْا  ًِ

 آٍرد هی ٍجَد بِ را جدیدی ّای فٌاٍری ٍ کٌد هی ارائِ  هَجَد زیعتی هحیط ّای فٌاٍری بْبَد در بعیاری

 ٍ پردازد هی َّا تصفیِ در هَاد ًاًَ از اظتفادُ اهکاى بررظی پرٍشُ بِ ایي. اظت فعلی ّای فٌاٍری از بْتر کِ

ّای اخیر در تَظعِ هَاد ٍ فرایٌدّای جدید در هقیاض ًاًَ جْت کاّػ  بیؽتری بر رٍی پیؽرفت تورکس

 ؼدُ تحلیل ٍ ؼٌاظایی اخیر ّای ظال در کِ اظت بعدی دٍ کریعتالی هَاد از یکی گرافي ّا دارد.ُآلایٌد

 دارد. زیادی فرد بِ هٌحصر ّای ٍیصگی جدید هادُ ایي. اظت

فٌیل اتاًَى بِ رٍغ -0-ّیدرٍکعی-2 ّای ( با اتن01.1در ایي تحقیق برّن کٌػ ًاًَصفحِ کربٌی )

B3lYP  ِ31-6ٍ ظری پایG(d)  در K 292  فؽار ٍ atm0  ٍ بررظی ؼد. در ًْایت خَاؾ هکاًیکی

هطالعِ   اتاًَى فٌیل - 0-ّیدرٍکعی-2کٌػ با هَلکَل داپ ؼدُ  الکترًٍی ایي ًاًَصفحِ کربٌی در برّن

 ًتیجِ در دارد. را گیبط آزاد اًرشی تریي هٌفی ٍ پایدارتریي ۷کوپلکط  ّا، کوپلکط هقایعِ با گردید.

 .ؼَد هی تؽکیل تر حترا جْت ایي در آهدُ ٍجَد بِ کوپلکط

   اتاًَى فٌیل - 0-ّیدرٍکعی-2، ًاًَ صفحِ، گرافي، فٌاٍری ًاًَ کلید: ّای ٍاشُ

 

 


