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امروزه مشکلات ناشی از آلودگی محیط زیست به موضوع مهمی تبدیل شده است. آلودگی‌های محیط
زیستی که عمدتاً توسط سموم به وجود می‌آید شامل آلودگی آب، هوا و خاک می‌باشد. نتایج این

آلودگی‌ها نه ‌تنها باعث نابودی تنوع زیستی می‌شود؛ بلکه سلامت انسان را نیز به خطر می‌اندازد.
فناوری نانو مزایای بسیاری در بهبود فناوری‌های محیط زیستی موجود ارائه می‌کند و فناوری‌های

جدیدی را به وجود می‌آورد که بهتر از فناوری‌های فعلی است. این پروژه به بررسی امکان استفاده از
نانو مواد در تصفیه هوا می‌پردازد و تمرکز بیشتری بر روی پیشرفت‌های اخیر در توسعه مواد و

فرایندهای جدید در مقیاس نانو جهت کاهش آلایندهها دارد. گرافن یکی از مواد کریستالی دو بعدی
است که در سال های اخیر شناسایی و تحلیل شده است. این ماده جدید ویژگی‌های منحصر به فرد

زیادی دارد. در این تحقیق برهم کنش نانوصفحه کربنی (10.0) با اتم‌های 2-هیدروکسی-1-فنیل اتانون
به روش B3lYP و سری پایه6-31G(d) در K 298 و فشار atm1 بررسی شد. در نهایت خواص مکانیکی

و الکترونی این نانوصفحه کربنی در برهم‌کنش با مولکول داپ شده 2-هیدروکسی-1 - فنیل اتانون
مطالعه گردید. با مقایسه کمپلکس‌ها، کمپلکس ۷ پایدارترین و منفی‌ترین انرژی آزاد گیبس را دارد. در

نتیجه کمپلکس به وجود آمده در این جهت راحت‌تر تشکیل می‌شود.
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