
Supporting Information 

For Nanomeghyas2025, 12(3) 

DOI: 10.22034/ns.2025.2069010.1403 
 

Functionalized Carbon Nanotubes as Advanced 
Adsorbents: Molecular Dynamics Simulation 

 
Sholeh Alaei1 (https://orcid.org/0000-0003-4266-596X ) 

 Department of Physics, Ur.C., Islamic Azad University, Urmia, Iran  1 

 

 
 
 

   پیشرفته: هاي  جاذب عنوان به شده  عاملدار  کربنی     هاي   لوله و ن نا 
  مولکولی دینامیک سازي شبیه

   )596X-4266-0003-https://orcid.org/0000 ( 1اعلائی شعله

 گروه فیزیک، واحد ارومیه، دانشگاه آزاد اسلامی، ارومیه ، ایران 1

 
 
 
 

 
In the format provided by the authors and unedited 

 

 

https://doi.org/10.22034/ns.2025.2069010.1403


 اوز   تري¬سل  از  شده  سازي  بهینه  مختلف  هاي  بندي  پیکر.  S1  شکل
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 ھای بھینھ شده و اختلاف انرژی آنھا بھ پایدار ترین پیکر بندی    بندیپیکر. شکل ھندسی و S2شکل 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 

                               
 

 
 

                              
 
 
 
 

cel-pb1=0.0464 cel-pb2=0.1227 

   cel-Pb4= 0.0297 
 

cel-Pb3= 0.1214 
 



 
 
  

 
 

 
 
 
 
 
 

             
     

 
                         

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

cel-Pb5=0 
 

cel-Pb6=0.0970 

cel-Pb7= 0.0102 
 

cel-Pb8= 0.0463 

  cel-Pb9=0.0970 
cel-Pb10= 0.0110 

 

cel-Pb11=0.0029   
 


