
ö Ý±®®»°±²¼·²¹ ¿«¬¸±®æ Ó»¸¼· Í¸¿¸®¿µ·

Ûó³¿·´æ ³»¸¼·¸¿¸®¿µ·à½¸»³ò«¾ò¿½ò·®å ³»¸Á¸¿¸®¿µ·à§¿¸±±ò½±³   

w îðîì ¾§ Í¿³· Ð«¾´·¸·²¹ Ý±³°¿²§

Ì¸· · ¿² ±°»² ¿½½» ¿®¬·½´» «²¼»® ¬¸» ÝÝ ÞÇ ´·½»²»

Ý¸»³·½¿´ Ó»¬¸±¼±´±¹·» èøîðîì÷ éëíóééë

¸¬¬°æññ½¸»³³»¬¸±¼ò½±³

Original Article

Adsorption	 of	 some	 Nitrophenols	 onto	 Graphene	 and	
Functionalized	 Graphene	 Sheets: Quantum	 Mechanics	
Calculations,	Monte	Carlo,	and	Molecular	Dynamics	Simulations

Tayebeh	Hadadi1 ,	Mehdi	Shahraki1,	* ,	Pouya	Karimi2

1Department	of	Chemistry,	Faculty	of	Science,	University	of	Sistan	and	Baluchestan,	Zahedan,	Iran
2Department	of	Chemistry,	Faculty	of	Science,	University	of	Zabol, Zabol,	Iran

A R T I C L E I N F O A B S T R A C T

Article history

Í«¾³·¬¬»¼æ îðîìóðèóðè
Î»ª·»¼æ îðîìóðçóðë

ß½½»°¬»¼æ îðîìóïðóîí

×Üæ ÝØÛÓÓóîìðçóïèîë

DOIæïðòìèíðçñÝØÛÓÓòîðîìòìééëêëòïèîë

ß¼±®°¬·±² ±º ±³» ²·¬®±°¸»²±´ ¿ ·¹²·º·½¿²¬ »²ª·®±²³»²¬¿´ 
°±´´«¬¿²¬ ©¿ ·²ª»¬·¹¿¬»¼ ±² °®·¬·²» ¹®¿°¸»²» ¿²¼ º«²½¬·±²¿´·¦»¼ 
¹®¿°¸»²» ¸»»¬ ©·¬¸ Ñ ØiiiÚ ¹®±«° ª·¿ ¯«¿²¬«³ ³»½¸¿²·½¿´ 
½¿´½«´¿¬·±²ô ³±´»½«´¿® ¼§²¿³·½ô ¿²¼ Ó±²¬» Ý¿®´± ·³«´¿¬·±²ò Û²»®¹§ 
¼¿¬¿ô ¬®«½¬«®¿´ °¿®¿³»¬»®ô »´»½¬®±²·½ °®±°»®¬·»ô »´»½¬®±² ½¸¿®¹» 
¼»²·¬·»ô ³±´»½«´¿® »´»½¬®±¬¿¬·½ °±¬»²¬·¿´ ³¿°ô ½¸¿®¹» ¬®¿²º»®ô 
¼»²·¬§ ±º ¬¿¬» °´±¬ô ²±²ó½±ª¿´»²¬ ·²¬»®¿½¬·±²ô ¿²¼ ¿¼±®°¬·±² 
·±¬¸»®³ ©»®» «®ª»§»¼ ¬± ¹»¬ ¬¸» °±·¾·´·¬·» ±º ¬¸» »´»½¬»¼ 
¿¼±®¾»²¬ º±® ¬¸» ¿¼±®°¬·±² ±º ²·¬®±°¸»²±´ò Ó±´»½«´¿® ¼§²¿³·½ 
·³«´¿¬·±² ¼·½´±»¼ ¬¸¿¬ ¬¸» ¸§¼®±¹»² ¾±²¼·²¹ ¿²¼ ª¿² ¼»® É¿¿´ 
·²¬»®¿½¬·±² »ºº»½¬·ª»´§ ¿·¬ ¬± ¬¿¾·´·¬§ ±º ¬¸» ¿¼±®¾¿¬»ó¿¼±®¾»²¬ 
°¿·®ò ßª»®¿¹» ¾·²¼·²¹ »²»®¹§ ±º ¬¸» °¿·® ·²½´«¼» ²·¬®±°¸»²±´ ·² 
½´±»¼ ¿²¼ ±°»² º±®³ ©·¬¸ ¿¼±®¾»²¬ · îïòìë ¿²¼ íèòïç µ½¿´ ³±´óïô 
®»°»½¬·ª»´§ò ß´±ô «³ ±º »´»½¬®±² ½¸¿®¹» ¼»²·¬§ ª¿´«» ¿¬ ¾±²¼ ½®·¬·½¿´ 
°±·²¬ ¬¸¿¬ º±®³»¼ ¾»¬©»»² ²·¬®±°¸»²±´ ·² ½´±»¼ ¿²¼ ±°»² º±®³ ©·¬¸ 
¿¼±®¾»²¬ · ìîòðí ¿²¼ ìíòëì ¿«ô ®»°»½¬·ª»´§ò Ì¸» ¿®±³¿¬·½·¬§ ±º ¬¸» 
½»²¬®¿´ ®·²¹ ±º ¬¸» ¹®¿°¸»²» ¿²¼ º«²½¬·±²¿´·¦»¼ ¹®¿°¸»²» · ðòðìèé ¿²¼ 
ðòðìèî ¿«ô ®»°»½¬·ª»´§ò Ü»½®»¿» ±º ¿®±³¿¬·½·¬§ ¿¬ ½»²¬®¿´ ®·²¹ ±º ¾±¬¸ 
¿¼±®¾¿¬» ¿²¼ ¿¼±®¾»²¬ · º±´´±©»¼ ¾§ ·²½®»¿» ±º ¾·²¼·²¹ »²»®¹§ 
ª¿´«» ±º ¬¸» °¿·®ò Û²»®¹§ ¼»½±³°±·¬·±² ¿²¿´§· ·²¼·½¿¬» ¬¸¿¬ ¿ª»®¿¹» 
»´»½¬®±¬¿¬·½ »²»®¹§ ±º ¬¸» °¿·® ·²½´«¼» ²·¬®±°¸»²±´ ·² ½´±»¼ ¿²¼ ±°»² 
º±®³ ©·¬¸ ¿¼±®¾»²¬ · óïìòðè ¿²¼ óïìòíî µ½¿´ ³±´óïô ®»°»½¬·ª»´§ò 
Î»«´¬ «¹¹»¬»¼ ¬¸¿¬ ¬¸» °®·¬·²» ¹®¿°¸»²» ¿²¼ º«²½¬·±²¿´·¦»¼ 
¹®¿°¸»²» ©±«´¼ ¾» «·¬¿¾´» ¿¼±®¾»²¬ º±® ¿¼±®°¬·±² ±º ²·¬®±°¸»²±´ò

K E YWO R D S

Ò·¬®±°¸»²±´
Ù®¿°¸»²» ¸»»¬
Ø§¼®±¹»² ¾±²¼·²¹
ÜÚÌ
Ó±²¬» Ý¿®´±
Ó±´»½«´¿® ¼§²¿³·½

Free Hand Highlight

Free Hand Highlight


