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حساس مناسب برای  ییافتن حسگرهابه منظور ( 4،4عاملدار کردن نانلوله گالیم نیترید آرمچیر ) ثیرأدر این پژوهش، ت چکیده:

مورد  DFT))ه ی تابعی دانسیت با استفاده از روش نظریه باشد میآلودگی هواکره یکی از عوامل  که  2NO2(NH( نیترآمید مولکول

مترهای اپار سپس به حداقل انرژی رسانده LAL2DZو پایه  B3LYPروش  دراین روش ابتدا نانولوله ها را به .بررسی قرار گرفته است

ترین اوربیتال مولکولی اشباع  و پایین (HOMO) مولکولی اشغال شده انرژی بالاترین اوربیتالانرژی جذب، توصیف گرهای کوانتومی، 

نشان می دهد تعامل قوی بین مولکول نتایج انرژی جذب  انجام شد. pop=nbo با روش NBO حاسباتمو در نهایت  (LUMO) نشده

می باشد. از سویی مطالعات اوربیتال های مولکولی، توصیف گر های کوانتومی و  خالص و عاملدارشده جاذب و نانولوله گالیم نیترید

انایی سایر پارامترها نشان می دهند که فرآیند جذب باعث کاهش گاف انرژی و کاهش سختی )افزایش نرمی( درنتیجه افزایش رس

نشان دهنده برهمکنش مطلوب بین نانولوله و مولکول  DOSو نمودار های  NBOعلاوه بر این نتایج پارامتر های نانولوله می شود. 

گزینه مناسبی برای شناسایی با اتم پلاتین ( خالص و عاملدار شده 4,4) آرمچیربنابراین نانولوله گالیم نیترید  جاذب وجود دارد.
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