
  چكيده
 نـانويي  قطعـات  علـم  در هـا  آن كـاربرد  تـرين  مهـم  از و هـستند  فنـاوري  نانو تركيب ترين مهم كربني هاي لوله نانو

 ايـن  در .است برخودار اي ويژه اهميت از ها آن مختلف خواص مورد در پژوهش و بررسي بنابراين .است الكترونيك
 نيتروژن مولكول كنش هم بر الكترون )DFT(چگالي عيتاب روش و )HF(فوك هارتري روش از گيري بهره با تحقيق

 بررسـي  بهينه، و معين قطر و طول با )4و4( آرمچير مدل و ) 5 ،0( زيگزاگ مدل كربني هاي لوله نانو خارجي سطح با
 روي بـر  نيتروژنگاز سطحي جذب انرزي ي محاسبه به گوسين افزاري نرم ي برنامه از استفاده با .است شده تحليل و

 سطحي پيوند در كه كربن و نيتروژن مولكول  الكتروني ساختار بررسي به كه داشت برآن را ما لوله نانو خارجي سطح
 مـي  نـشان  هـا  محاسـبه  ي نتيجـه  .رسـد  مي      نظر به مفيد و جالب پژوهش اين .بپردازيم هستند لوله نانو سطح در

 ي انـدازه  دليـل  بـه  .دهـد  مـي  را متنـوعي  جـذبي  رهايساختا لوله، نانو سطح با نيتروژن مولكول كنش هم بر دهدكه
 الكتريكـي  مقاومـت  تغيير و كربني هاي لوله نانو عالي الكتريكي خواص و كم چگالي بالا، سختي و استحكام كوچك،

 بـراي  ديـواره  تـك  هـاي  لوله نانو از استفاده همچنين و گازي نيتروژن مولكول جذب پي در رسانا نيمه هاي لوله نانو
 عنـوان  بـه  و سـوختي  هـاي  پيـل  در هـا  آن كـاربرد  همچنـين  و قـدرت  منابع عنوان به آلكاني هاي يون سازي ذخيره

 لوله نانو اين كاربرد بهترين كه طوري به نظيرهستند بي حسگر تجهيزات براي تركيباتي و متر نانو مقياس در مدارهايي
 گاز جذب تاثير از همچنين .باشد مي نيز سازي دارو و پزشكي زيست در بالا تحكاماس و زيستي سازگاري علت به ها

 هـاي  لولـه  نانو الكتريكي خواص روي بر چنداني تاثير كه رسانا نيمه هاي لوله نانو الكتريكي خواص روي بر نيتروژن
 بـه  شـده  متـصل  كـربن  جـذب  بندي پيكر بررسي ها، لوله نانو ي اوليه سازي بهينه بررسي به توانستيم ما .ندارد رسانا

 و )5و0( زيگـزاگ  مـدل  ي ديـواره  تك ي لوله نانو روي بر نيتروژن مولكول جذب انرژي تعيين ي مطالعه و نيتروژن
  .بپردازيم )4و4( آرمچير
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