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Ê»�{Â����Á��Êy�]�É|À^·Â»�§�{�Â»��{�É��fz»�Ê���]�Y|f]Y��{�Ä·Z¬»�¾ËY��{��¶/j»�,cY�¨u�Ç�Y|¿Y��Ë�Âe�¾ÌÌ e�ÉZÅBJH�,NLDFT�,
HK�Á�SHN1��d/�Y�Äf§�³�c�Â����Ä/»Y{Y��{������Á��ÊËY�Z/¯�È/�ËZ¬»��Â/�À»�Ä/]�������[}Z/m�cY�/¨u�Ç�Y|/¿Y��/Ë�Âe�,�/�¿�{�Â/»�ÉZ/Å��ÉZ/Å� �

MCM-41/A�,SBA-15��,ZSM-5��ÁAC�d�Y�Ã|»M�d�|]���Á���Y�,Ã|»M�d�|]�lËZf¿��Z�Y��]��ÉZÅNLDFT��ÁBJH��Ê Ì�Á�Ç�f�³��{
Ê»�cY�¨u�Ç�Y|¿Y��Y�Á��É�Ì³�Z°]�¾ÌÀr¼Å�,{�¯�Ã{Z¨f�Y�½YÂeÉZÅHK��ÁSHN1�}Zm�ÉY�][��ÂaÁ�°Ì»�ÉZÅ��x�Za���Ä/]�Y��Ê^�ZÀ»�ÉZÅ
d�Y{�|ÅYÂy�ÃY�¼Å������Á���Y�Ã{Z¨f/�Y�Z/]�\�ZÀ»�cY�¨u�Ç�Y|¿Y��Ë�Âe�Ä]�Ê]ZÌf�{�ÉY�]SHN1������Ê/�ZË��cZ/Ì¸¼��Á�Ê/°Ë�Ì§�cZ/�Ô�Y

�d^�¿�É�f¼¯�Á��Ä]��ÉZÅÊ»��ZÌ¿�{�Â»�,�´Ë{���Ê/»�Ê]Â/y�Ä]�ÄnÌf¿��{�,|�Z]������Ç�Y|/¿Y��/Ë�Âe�¾Ì/Ì e�ÉY�/]��Á��¾/ËY��Y�½YÂ/e���cY�/¨u
[}Zm�{�¯�Ã{Z¨f�Y��ÂaÁ�°Ì»�ÉZÅ����Á���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�Ã|»M�d�|]�lËZf¿NLDFT��Á��Z]�Ä�ËZ¬»��{�[}Zm�ÉY�]�,�´Ë{�ÉZÅ���ÂaÁ�»�ÉZÅ

�Mesopores�ªÌ«{�,�d�Y��e� 
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ZÅ�Z³�¾´¼ÅZ¿�Êv���[~m,����]�[}Z/m�ÉÁ���ÉZ/Å�,¶/z¸zf»����/¬¿

ÄÀÌ»���{�Y��Ê¼Æ»��ÉZÅ�Z/¨ËY�Êf À��Á�Ê¼¸��¦¸fz»��Ê/»��|/À¯�����ÌiZ/e
�Y|¿Y�ºÌ¬f�»Ç������¹�/m�µZ/¬f¿Y�¹�Ì¿Z/°»�ÉÁ���/]�,[}Z/m�®Ë�cY�¨u,�
�¾ÌÌ e�dÌ¼ÅYPSD

���[}Zm�®Ë�½Y|/ÀqÁ{�Y��¶z¸zf»�|»Zm�®Ë�ZË�
Ê»�|À¯����Y�É�ZÌ�]|ÀËY�§��ÉZÅ�¶j»�Êf À�|ÀËY�§���ÉZ/Å��,Êf/�Ì·ZeZ¯
~m��|/»Zm�Êf/�Ì·ZeZ¯��Ì£�ÉZÆ�À¯YÁ�Á�ÊËZ�£�É�Z�Y|m�,[����,�Z/³

�Y|¿Y��Ë�Âe��ÌiZe�dve�ÇcY�¨u�Ê»�|À�Z]���Y|¿Y��Ë�Âe��]Ze�Ç�Ä]�cY�¨u
 

1. Micropores 
2. Pore Size Distribution 

=¼¯�Ê³�ËÁ�®Ë�½YÂÀ����Ä/]�|/»Zm�[}Zm�®Ë�¶z¸zf»��ZfyZ��ÉY�]�Ê
Ê»�[Z�u�|ËM]���[��Ê°Ë�Ä¬^���YÂ¿Y��Y��[}Z/m�É|À]���Z/Å����Z/�Y��/]

�Y|¿YÇ�Ê»�cY�¨u�|�Z]����]��Z�YIUPAC�[}Zm�f�{�Ä��Ä]�,ZÅ�È�Ê¸¯
�Y|¿Y��Zv·��Y�ÇºÌ�¬e�Ã�¨u�É|À]�Ê»�|¿Â��������

�ÂaÁ�°Ì» d <2 nm 

�ÂaÁ�» 2 < d < 50 nm 

�ÂaÁ�¯Z» d > 50 nm 
�¾ÌÌ ePSD�[}Zm��ÉZÅ��ÂaÁ�¯Z/»Ð����Á���Y�Ã{Z¨f/�Y�Z/]����¶/j»�ÊËZ/Å

 

3. Pore Size Distribution 
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ÃÂÌm�ÊnÀ��¶z¸ze�ÉYÎ�Ê»�c�Â��³����Z/]�\/¸£Y��/Ì¿�cY�¨u���«�,{�Ì
�Ã{Z¨f�Y�]Y���Y�ÈÄ^�Zv»�¾ËÂ¸¯�Ê»�{Â��������
ÊËY|f]Y��Y��Á��¾Ë�e��ÉZÅ�¾ÌÌ e�dÆm�Ã|��ÄWY�YPSD��Ê/»���Ä/]�½YÂ/e

��Á�BJH
��c�]���Âe�Ä¯�,{�¯�Ã�Z�Y�����µZ/���{�½Y�Z/°¼Å�Á�����

�d�Y�Ã|��ÄWY�Y�������]�Á�½�Á�fÌ¿��§{�¹�eÁ�ËY��Y�Ã{Z¨f�Y�Z]��Á��¾ËY
�¸ËÁ�É�ÂXe��Z�Y��Á�Ê°Ë�Ì§�[~m��Y�Ê^Ì¯�e�Ä¯��Ê´ÀÌËÂ/»�½Z Ì»��

Ê»�d�Y�Ã|»M�d�|]�,|�Z].�ÂË���½Y�Z°¼Å�Á������Ä]��Â]�»�cZ ·Z�»
[}Zm��Y�É���®Ë�ÉY�]�,Y��[~m��ÉZÅ�����Á���Y�Ã{Z¨f/�Y�Z/]�,Ê/À]�¯

DFT
���|//¿Y�Ã{Y{�¹Z//n¿Y������Z//]�É{Z//Ë��cZ//¬Ì¬ve��//ÌyY�ÉZÆ·Z//���{
®ÌÀ°e��ÉZÅ�����Ê/¨À»�Ì£�cZ/ ]�»�¶«Y|/u�¶/j»�,¦/¸fz»��NNLS����Á
Ä^e�»��ÉZÅ�y�¦¸fz»��Ê/ÀÌ]��Ìa�ÉY�]�,É�Z��ÊPSD��[}Z/m���ÉZ/Å

d�Y�Äf§�³�c�Â��,|»Zm�¾´¼ÅZ¿����������
YÂ°¿YÂ³��½Y�Z°¼Å�Á�������È/»Z¿�]�É�Ì³�Z¯�Ä]�Z]CONTIN��|Àf/�¿YÂe�

PSD����/�]Y��½{�/¯�\/Ì¯�e�Z]�Y��µZ §�¾]�¯�¦¸fz»��YÂ¿Y�Ä]��Â]�»�È
�/ËÓ�d»Zz��¾ÌÌ e�Ä]��Â]�»��]YÁ��Á�¾ËÂ¸¯�È����d/�|]�,Ã|/��[~/m

|¿�ÁM���/Ë�·YÂ¯®ÎÍ���½Y�Z/°¼Å�Á������Á��Á{�HK
ÎÎ��ÁND

ÎÏ���Z/]�Y�
|¿Y�Ã{Â¼¿�Ä�ËZ¬»�É{|��ºfË�Â´·Y�®Ë��Y�Ã{Z¨f�Y��ÄnÌf¿��Y�¶�Zu�É

[YÂm�¾Ì]�dÅZ^��ªÌ¬ve�¾ËY��ÉZÅd�Y�Ã{Â]��Á��Á{�¾ËY�ÊËZÆ¿���
 

���cY�¨u�Ã�Y|¿Y��Ë�Âe�¾ÌÌ e�ÉZÆ�Á���
[}Zm��YÂ¿Y�|Ì·Âe�Á�dyZ��Ã�Á�»Y��ZÅ����Â/�À»�Ä/]�ZÆ¿M��YÂy�{Â^Æ]�Á

Ã�Æ]��������Â/�y�Ä/]�,¦/¸fz»��ËZÀ/���{�{YÂ/»�Ä¿Â³�¾ËY��Y��f�Ì]�É�Á
ÄmÂe�{�Â»�Ê¼Ì�Á�fa�Á��Z³�,d¨¿��ËZÀ��Ê»�|�Z]������Y�Ä/¯�ÊËZ/n¿M��Y

��Y|//¿Y�d//Ì¼ÅY�Ç���Â//v¿��//]�[}Z//m�®//Ë�cY�//¨uÇ���{�½M�{�//°¸¼�
º�Ì¿Z°»��ÉZÅ¹�m�µZ¬f¿Y�Ê¼¿�����¾Ì/Ì e�Z/]�Y~/·�,{�¯�Ê�Âa�º�q�½YÂe

�Y|¿Y��Ë�Âe�Ç[}Zm�®Ë�cY�¨u�Ê»�ÂeÄ�yZ���Y�Ê°Ë�Ä]�½Y��ÉZÅ��º/Æ»
����Á���Y�Ê/y�]�Ä/]�Ä/»Y{Y��{�Ä¯�,{�¯�Y|Ìa�d�{�½M���ÉZ/Å���{�s�/�»

ÀÌ»��È�Y|¿Y��Ë�Âe�¾ÌÌ e�Çd�Y�Ã|��Ã�Z�Y�cY�¨u�� �

 

1. Macropores 
2. Barrett-Joyner- Halenda 
3. Barrett 
4. Wheeler 
5. Capillary Condensation 
6. Ryu 
7. Density Functional Theory 
8. Non Negative Least Square 
9. Gun�koa 
10. Kowalczyk 
11. Horvath-Kawazoe 
12. Method of Do and Co-Workers 

������Á�BJH� �
[}Zm�t���Á�ºnu�¾Ì¼ze�ÉY�]��Á��¾ËY��ÉZÅ,¶z¸zf»��Ã|��ÄWY�Y

d�Y�[}Zm�ÉY�]�®ÌÀ°e�¾ËY��ÉZÅ��f/�³��{�d��{�Zf^�¿�¶z¸zf»�Ç
 Ì�Á�Y|¿Y��Y�ÊÇ����Y�/«�Ã{Z¨f/�Y�{�Â»�,Ã�¨u��Ê/»��{�/Ì³�����/]��Á��¾/ËY

�¸ËÁ�É�ÂXe�ÉZÀ^»����������/ËÓ�|/Àq�[~/m��Y�Ê/^Ì¯�e�Ä¯�ÈBET
����Á

Ê´ÀÌËÂ»�½Z Ì»�Ê»�d�Y�Ã|��Ã{ZÆ¿�ZÀ]�,|�Z]���¾ËYÄË��¿����c�Â/��Ä/]
�]Y��È����Ä�Ôy�Ê»�{Â�����
��
���� �

pn
s r

V V ( r t ) L( r )dr


  ��
��

�½M��{�Ä¯sV�,[}Zm��Z^�Y��Z�§��{�Ã|��[~m��Z³�ºnu�V���º/nu
����Z/�§��{�Ã|/��[~m��Z³P,�L( r )dr�������¾Ì/]�Ä/¯�Ã�/¨u�µÂ/��¶/¯

�Z ���ÉZÅr��Ár+dr��,{�Y{��Y�«
npr��Ê/¿Y�v]��Z �����Z /����¾Ë�/f³��]

������/a�,Ê/W�m��Z/�§��/Å��{�Ã|��[~m��ËZ»��Y�¶»Z¯��Â��Ä]�Ä¯�Ã�¨u
d�Y�Ã|����,t����Z/�§��{�Ä¯�ÄËÓ�|Àq�d»Zz�P����,d/�Y�Ã|/��{Z/nËY�

Ê»�|À�Z]������|/Àq�d»Zz/���Â/¼n»�c�Â��Ä]�Y��Ã�¨u�®Ë��Z ���¸ËÁ
��Y�Ä¯�,ÄËÓÈË��¿�BET�Ä^�Zv»��Ê/»�������Y�Ã|/»M�d/�|]��Z /��Á�{Â/�

�]Y��È��¿��{�,¾ËÂ¸¯�Ê»�{�Ì³�����ÉY�Ä¿YÂf/�Y�¶°/��Ä/]�Ä¯�Y��Ê¼f�Ì�
��Z/]�½M�ÉZÆf¿Y�Á�Ã{Â]��Ê/»����|/Ë�Ì´]��/�¿��{�,|/�Z]����¶°/��������¾/ËY

Ä¿YÂf�Y��ZÅ½M��Z ��cY�ÌÌ¤e�Á�Ã{Â]�½Z�°Ë��Z ��ÉY�Y{��ZÅ���Ä/]�d^/�¿
Ê^�¿��Z�§��{��ÌÌ¤e��P/P0��¶°��®Ë�Ä]�Ê»�|�Z]��������|/ÌÀ¯���§

�Ê^�¿��Z�§�Ä¯��P/P0��]�{ZË���ZÌ�]��Y|¬»�Ä]®Ë{�¿�|uYÁ�Ä�Ê»��,|�Z]
Ä]�Ä¯�¼Å�½M�µZ^¿{�ÈÃ|���a��ËZ»��Y�cY�¨u�|¿Y���Z ��

1pr���Ä/]��Â]�»
Ã�¨u�¾Ë�f³��]�Ê»�ÄËÓ�,|�Z]�µÂ°·Â»��Y�ÉY��ZÅ��Ê/°Ë�Ì§�c�Â��Ä]�Ä¯

�d»Zz��ÉY�Y{�,|¿Y�Ã|��[~mt1�Ê»�|À�Z]��ËÓ�¾ËY��{�È��,Ã|/��[~m
ÂmÁ�Ê´ÀÌËÂ»�®Ë½M��Z ��Ä¯�{�Y{�{�Kr�Ê»���Ìz^e��Y�| ]�Ä¯�,|�Z]

ÄËÓ��ÉZÅ�Ê¿Á�Ì])Ê^�¿��Z�§��ÅZ¯(��ÅZ��Ê»�{Â���,µ{Z e��ËY����{
�]Y��È�,Ã�/¨u�ºnu�¾Ì]�

1PV,����,Ê/¸yY{�Ê´ÀÌËÂ/»�º/nu�Á�
1KV�/]�,�Ä

�Ä�]Y��c�Â�����{Â]�|ÅYÂy���
��
���� �

1 1 1 1

2 2
P K P KV V r / r��

��
½Âq�

1KV������|/Ì¨»�Ä/�]Y��¾/ËY�Y~/·�,d/�Y�µÂÆn»��Ê/¼¿��|/�Z]���ÉY�/]� �
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�������Y�Ê^/�¿��Z/�§|ËZ]�,�Z/Ì¿�{�Â/»�cZ/�Ô�Y�½{�ÁM�d�|]��P/P0����Ä/]

��P/P0��nÌf¿�Ä¯�,|]ZË��ÅZ¯�È�Ê�z�»�½Y�Ì»��§{�½M�[~m��Z³��Y
�Y|¿Y�Ä]�,Ã|�Ç�1V�Ê»�|�Z]�,��¶°���{�Ä¯��Â�¿Z¼Å�����Ã{Y{�½Z�¿
d�Y�Ã|���������cY�/¨u�½|��Ê·Zy�h�Z]�ZÆÀe�Ä¿�ÊW�m��Z�§��ÅZ¯

Ê´ÀÌËÂ»�cZ¿Z Ì»��Y�Ê»��/ËÓ�d»Zz��Ze�|��|ÅYÂy�h�Z]�Ä°¸]�,{Â��È
½Y�Ì»�Ä]�Ã|��[~m�1t�|]ZË��ÅZ¯���

��

 

� �
�¶°����Ê·Z¼mY�s�����Á���{�Ã|����§�¹�Ì¿Z°»�Ê¸¯BJH���� 

��
�]Y��Ê^�¿��Z�§��ÅZ¯�µZ^¿{�Ä]�È����Y���Ê/»�������/Ë��c�Â/��Ä/]�½YÂ/e

d�Â¿���
��
���� �

1 1 1

2 2
1 1 1 1P P kV R V & R r /( r t )    ��

��
�]Y���{�Ä¯�ÊeY�ÌÌ¤e�µZ^¿{�Ä]�È����|��Ã{Y{�����Â/��Ä/]�½M�cZvÌ�Âe

�m�»��{�¶»Z¯�����{ÂmÂ»�Ê»�|�Z]��]Y��,�È�½{�ÁM�d�|]�ÉY�]�Ê¸¯
��]Y��c�Â��Ä]�È����{Â]�|ÅYÂy���

��

���� �
1

1

2

n

n

P n n n n j pjj

p r p P p p

V R V R t C A

C ( r t ) / r & A V / r
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·{Z »�È�����]Y��®Ë�È^�Zv»�ÉY�]�,Ê�Z�Y�È���/]�,cY�¨u�ºnu��Ë�Âe

Ã�¨u��Z ���Z�Y�Ê»�|�Z]��������Á{�Ä/�]Y��¾/ËY�Ä/]�½|Ì/���ÉZf/�Y���{
d�Y�Äf§�³�c�Â��ºÆ»���§���

 Ä¿YÂf�Y�¶°��Ä]�cY�¨u�ÉY�Ê»�|À�Z]� 

 {Z»��Y|¬»�Ç�Z³��Z§�Z]�µ{Z e�d·Zu��{�Ä¯�Ã|��[~m�Ê»��,|�Z]

¸Ì�Â]�Èd�Y�Ã|��[~m�,¹�Ì¿Z°»�Á{� 

 �YÂË{�ÉÁ��Ê°Ë�Ì§�[~m�Ç[}Zm�cY�¨u 

 Ê´ÀÌËÂ»�ºnu�¶yY{��{�Ã|��{ZnËY�Ê´ÀÌËÂ»�½Z Ì» 

�/�]Y��½{�ÁM�d�|]�ÉY�]�È���Á�Ê^/�¿��Z/�§�¾Ì/]�Kr����Y��Á��¾/ËY��{
�]Y��Èd�Y�Ã|��Ã{Z¨f�Y�¾ËÂ¸¯�������

 

������Á�DFT 

µZ��Ê���{���ÉZ/Å���Ê·Z/´q��]Z/e��Á��Äf/�~³��DFT������¶°/��Z/Ë�Á
¶»Z¯���eÊ �Â»��Ì£�Ê·Z´q��]Ze��Á��Ä¯�½M��NLDFT���Ê»��,|/�Z]�

Ä�yZ��¾ÌÌ e�dÆm�ºÆ»��Y�]Y�®Ë�½YÂÀ��Ä]���ÉZ/Å�[}Z/m����{�Â/»�,Z/Å
�Y�Äf§�³��Y�«�Ã{Z¨f�Yd��������Ê°ÌeZf/�Y�®/Ì¿Z°»��Z/�Y��/]��Á��¾/ËY� �
d�Y�Ã|��Ã{ZÆ¿�ZÀ]��Ã�Y|¿Y�Z]�cY�¨u��ÉZÅ���¶°/��Z/]�Z/»Y�cÁZ¨f»���ÉZ/Å

½Z�°Ë��Ä¿YÂf�Y�¥Z°��ZË�ÉY��Y{��Ã|��Äf§�³���¿��{��c�Â��Ä]�Z»Y�,|¿Y
�Zf§��¶¬f�»�Ê»�|ÀÀ¯��{Z»�Ç���¾´¼ÅZ/¿�µZÌ/��c�Â��Ä]�,Ã|¿Â��[~m

�Zf§��[}Zm�t���Ä]�d^�¿�Ê»��Z]�Ä¯�,|À¯�½M�Ê·Z´q�¶ËZ§Á�a�¾ÌÌ e
Ä�yZ��Ä]�Ã�¨u�¶yY{��{�ÉZÅ�½M�Ê»�d§ZË�d�{�½YÂe����

�¾ËY��Z�Y��]ÄË��¿|¿ÂÌa�,��ÉZÅµZÌ���µZÌ��Á�|»Zm�����¶/»Z��µZÌ/�
|ÀÀ¯�µ�fÀ¯�Ç[}Zm�cY�¨u�½|���a�Ê»��|À/�Z]������[~/m�t�/���/³Y

������Á�Ã|¿Â/��[~/m�¾Ì/]�µZ/ §�ÊÀ´¼ÅZ/¿�,ºÌÀ¯���§�¾´¼Å�Y��Ã|¿Â�
Y��[}Zm�Ê»��Âe�Ä]�½YÂe�Y|¿Y��Ë�Ç�d/�¿Y{�Äf�]YÁ�cY�¨u�����Ä/¯�Ê¿Z/»�

�����[}Z/m��ZfyZ/��Á�t�/��Ê¼Ì/��¶»Z��Á{�Ä]�Äf�]YÁ�,µZ §�ÊÀ´¼ÅZ¿
Ã|ÌrÌa�Y�ÅZ��½M�¦Ì�Âe�Á�s���,|�Z]��d�Y��e����� 

�����¾Ì/Ì e�ÉY�/]�{�Y|¿Zf/�Y��Á��®/Ë�½�Á�fÌ¿�[~mPSD��Ê/»��|/�Z]��
0Z^Ë�¬e�¼Å�È�Á���ÉZÅ���ÉÁ�/Ìa�d/¬Ì¬u�¾/ËY��Y�,½�Á�fÌ¿�[~m��Ì·Z¿M�
Ê»���cY�/¨u�É���®Ë��{�Ê´ÀÌËÂ»�½Z Ì»�½M��{�Ä¯�É�Z�§�Ä¯�|ÀÀ¯

c�Â���Zy�Ê»��Z^e�Y��{�Ã�¨u�Ã�Y|¿Y�Z]�{�Ì³�Ê»�|�Z]����ºf/�Ì���{
�/¿�Á�fÌ¿�Á�ÊÀ]�¯�[}ZmÊ���½�Á�/fÌ¿�¶/]Z¬f»��/iY�,������/�Âe�½�Á�/fÌ¿� �

{�ZÀ·���¿Âm��µ|»�d�Y�Ã|���������
��

���� �
12 6

4 NN NN
NN NNU ( r )

r r

 


    
     

     

��

��
�½M��{�Ä¯r�¸�Z§�È�¾Ì]�f/�Å�Á{�È�µÂ/°·Â»��,Z/ÅNN����¶Ì/�¿Zfa�ª/¼�

 

1. Density Functional Theory 
2. Non Local Density Functional Theory 
3. Lennard- Jones 
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���� ÄË��¿�µZ��/�½Y�ËY�Ê¼Ì��Ê�|ÀÆ»��Ã�Z¼��/�ºÅ{�Ì�{Zf¨Å º���Á���������

cÓ
Z¬»

��

µÂ°·Â»�Ê¸yY{��Ä�yZ��[~m��Y�ÉY�Á�,�NN�µÂ°·Â»���«�Ê»�|�Z]��
��¥Z°/��¶°��Ä]�Ä¯�cY�¨u��{�½�Á�fÌ¿�Á�¾]�¯�¾Ì]�¶]Z¬f»��iY�ÉY�]

Ã|��Äf§�³���¿��{��]Y��,|¿Y�Èa��Ë�d�Y�Ã|��{ZÆÀ�Ì��������
��

���� �1 1 0
CN

U ( Z ) U (W Z ) Z W
U ( Z )

otherwise

    

 

��

��

� �
4 4

2
1 2

2 0 4
3 0 61

CN CN
CN CN CU ( Z ) [ . ]

Z ( Z . )

 
  

 
   

   
��

�����
��

½M��{�Ä¯�CN�Á�CN��Y|¿Y�Á�É��¿Y�Ä]��Â]�»��f»Y�Za�\Ìe�e�Ä]�Ç��iY
�¾]�¯�¶]Z¬f»±�½�Á�fÌ¿�C�Ê·Z´q�,dÌ§Y�³��{�¾]�¯�ºeY��¸�Z§�È

ºÅ��Y�dÌ§Y�³�cZv¨��¾Ì]�Ê»��|À/�Z]����Y|/¬»�C�Á�����ZfyZ/���Y
d�|]�dÌ§Y�³�Ê»�|ËM��3114 0 335C( nm . . nm )   ��
{Z»�¶¯��Y|¬»�Ç�Ã|��[~m��]��¾]�/¯�ÉÁ��Y��¶/z¸zf»��Ê/»����Ä/]�½YÂ/e

�{�¯�½ZÌ]��Ë��c�Â�������½|/��[~/m�Ä/¯�¾/ËY���§�Z]����Y�cY�/¨u��{
½M�Ã�Y|¿Y��ZÅ|�Z]�¶¬f�»��������

��
���� �max

min

H

H
N ( P ) f ( h ) ( h ,P )dH  

��
½M��{�Ä¯�N ( P )�Ã|��[~m�ºnu���Z�§��Y�Ê ]Ze�Ä¯��Ê/»��|/�Z]��,

minH��ÁmaxH���//¨u�¾Ë�//f³��]�Á�¾Ë�f°qÂ//¯��Z //��Ç��{��//�Zu
,[}Zm�( H ,P )��Ê·Z´q�Z�§��{�½�Á�fÌ¿�Ê·Â»�P�Ê»��|/�Z]��f(H)�

�Y|¿Y��Ë�Âe�ºÅ�Ç�cY�¨u���Ã�/¨u�ÉZ/ÀÆa��Y�Ê ]Ze���Ê/»��|/�Z]����¾/ËY��{
�{�§�Ä]���vÀ»�µ|»�,�Á�Z»|°eÉ��cY�¨u( ( H ,P ))���µ|/»��Y�,

Ê �Â»��Ì£�Ê·Z´q��Z�Y��]�Ä¯�½�Á�fÌ¿�[~m�Ê·Â°·Â»��Ê/»���,|/�Z]
d�|]�Ê»�|ËM����� 

 

������Á�HK� �
��Á��¾ËYÉ��¿�µZ���{�,������cÁ�/Å��/�Âe���Á�YÁZ/¯�Á���������Ä/]

�Ä]�Ê]ZÌf�{��Â�À»PSD��¾Ì »�¹�eÁ�ËY�Z]�,[}Zm�®Ëd�Y�Ã|��ÄWY�Y���
��Ê^/�¿��Z/�§�¾Ì]�Ã{Z���Z^e�Y�®Ë�,�Á��¾ËY�����/a�Ã�/¨u�½M��{�Ä/¯�

Ê»�{Â����Y|¿Y�ÁÇ��Y�«�]�,Ã�¨u�Ê»�|À¯����µÓ|f/�Y��Y�Ã{Z¨f/�Y�Z]���ÉZ/Å
 

1. Horvath 
2. Kawazoe 

�]Y��©Â§�|À¼�¿Y{�Á{�,Ê°Ì»ZÀË{Â»�e�ÈÃ{�ÁM�d�|]�Y���Ë��|¿Y���
��
��4 10 4 10

4 3 9 3 9
0 0 0 0 0 02 3 9 3 9

a a A A
Av

P N A N A
RTLn N

P ( L d ) ( L d ) ( L d ) d d

   



   
             

��

�����
½M��{�Ä¯�L�,�ÂaÁ�°Ì»�ÉZÀÆa�AvN��,Á�{Z³ÁÁM�{|�R��ÁT��\Ìe�e�Ä]

��,Z//»{�Á�Z/Å�Z³�d/]Zi�aA�Á�AA�����¾Ì//]�¶/]Z¬f»��//iY�Ê³|/À¯Y�a�d/]Zi� �
[}Zm�����Ã|¿Â/��[~/m�¾Ì]�Á�Ã|¿Â��[~m����,Ã|¿Â/��[~/m�3N�Á�

AN�º//eY�{Y|// e��ÉZ//Å���{Y|// e�Á�[}Z//m�t�//��|//uYÁ��{�{Â//mÂ»
µÂ°·Â»��ÉZÅ����Ã|¿Â/��[~/m�t�/��|/uYÁ��{�{ÂmÂ»��Ê/»��|À/�Z]��d0�

,[}Zm�Ê¼eY���«�Á�Ã|¿Â��[~m�Ê·Â°·Â»���«�¾Ì]�Ê]Z�u�¾Ì´¿ZÌ»�
�¸�Z§�ÈpÌÅ�Ä¯�Ê¿Z»��,[}Zm�ºeY�Á��Z³�µÂ°·Â»�¾Ì]����¾Ì/]�Ê/�À¯

�Z�§��{�,{�Y|¿�{ÂmÁ�Á{�¾ËY�
0

P

P
�d�Y������[~/m��Y|/¬»��Y�Ã{Z¨f/�Y�Z]

�Ê^�¿��Z�§��{�Ã|�
0

P

P
��]Y��Á�ÈHK,�Ê»��Ä]�½YÂeL��Ä¯�,d§ZË�d�{

Ê»�Ã�¨u�ZË�¥Z°��ÉZÀÆa�½Z¼Å�|�Z]�������Y|/¬»��Y{Â/¼¿�º/���Z]��b�
�\�u��]�Ã|��[~mL�f�»�Áª���Y|¬»�¶Ì�¿Y�¨Ë{��Y{Â¼¿�½M��Y�É�Ì³
�\�u��]�Ã|��[~mL��½Z¼Å�Ä¯PSD��Ê/»����Ê/»�d/�|]�,|/�Z]���|/ËM

�������
 

������Á�SHN1 

�Á��SHN1
���Á��¾Ë�e|Ë|m��Y�Ê°Ë���ÉZ/Å������Â/�À»�Ä/]�Ã|/��Ä/WY�Y

Ê]ZÌf�{�PSD��Ê/»�����µZ/���{�Ä/¯�,|/�Z]���� ���Á�|¿Â/�ÅZ���/�Âe
½Y�Z°¼Å������d�Y�Ã|��ÄWY�Y�¬»�,�Á��¾ËY��Z�Y��]��{Z/»�¶/¯��Y|�Ç

Ì¸¯�ÉÁ��,Ã|��[~m�È���c�Â/��Ä/]�|»Zm��{�{ÂmÂ»�¶z¸zf»�sÂ��
�]Y��È�����½ZÌ]�Ê»�{Â���������
��

����� �max

min

ri
i ir

s

C ( P )
( P ) ( P ,r ) f ( r )dr

C




   ��

��
½M��{�Ä¯�iC ( P )�����,¾Ì/ »��Z/�§�®/Ë��{�Ã|/��[~m��Y|¬»�sC �
~m��Y|¬»,�Z^�Y��Z�§��{�Ã|��[�i( P , r )���[~/m�Ê �Â»�¹�eÁ�ËY

�Ã�¨u�Ã�Y|¿Y�Á��Z�§��Y�Ê ]Ze�r�,�f ( r )���/Ì¿�PSD���¶/z¸zf»�|/»Zm�
Ê»�|�Z]�½{�ÁM�d�|]�ÉY�]PSD�Á�ºÌ¬f�»��Á��Á{��Y�Ê¸¯��Â��Ä]�,

Ã{Z¨f�Y��Â° »��Á��Ê»�{Â����Y�¾f/�Y{�Z]�ºÌ¬f�»��Á���{��¹�/eÁ�Ë
 

3. Shahsavand-Niknam 
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���/Ë�Âe��/]YÂe�,[~m�( f ( r ))�����Á��|/u�c�Â/��Ä/]�¦/¸fz»���Z/�y
½Zvf»Y�Ê»�Ze�,|¿Â���Ê¿Z»��Ä¯����|/ËM�d/�|]�\/�ZÀ»�����Á���{�Z/»Y
�Â° »�f ( r )���Ã{Z¨f/�Y�Z]�Ä¯,|��|ÅYÂy�Ä^�Zv»�ºÌ¬f�»��Â��Ä]
��Á���YSHN1�Y�¾Ì¼Å��]�Z��Ê»�½YÂe�PSD�{�¯�Ä^�Zv»�Y�����Ä/f^·Y

�]Y���{�½Âq�È�����¹�eÁ�ËY�Ä]��ZÌ¿�Ê»�|�Z]��Y~·��Ê/»���/�]Y���Y�½YÂ/e�È
������¾ÌÌ e�dÆmPSD�{Â¼¿�¹Y|«Y��{Z»�¶¯��Y|¬»�Ç�ÉÁ��Ã|��[~m

�Z�§��{�,¶z¸zf»�|»Zm�®Ë�Pi�Ä¿YÂf�Y�cY�¨u�ÉY�]�����Y�¶/^«�Ä/¯�ÉY
ÄËÓ�,½Z Ì»�¶¼���d»Zz��Ä]�ÉYt��YÂË{�ÉÁ�Ã�ÉZÅ��Ã|��[~m�cY�¨u

�]Y��c�Â��Ä]�,d�Y�È�����½ZÌ]�Ê»�{Â���������
 

����� �
0

2K max

K i

r r

i r ( P )

f ( r )
( P ) f ( r )dr t dr

r
   ��

��
Ä¯�t�Y��Ê»����,{�/¯�Ä^/�Zv»�Ã|��ÄWY�Y�¦¸fz»��]YÁ���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�½YÂe

½M��Y�Êy�]�Ä¯��ZÅ�m�»��{������d�Y�Ã|��ÄWY�Y����Á���{�½Â/q�Z»Y�
SHN1�Y|¬»�,�t���§��ÌqZ¿��/�]Y��Y~·�,d�Y�Ã|��È��������c�Â/��Ä/]
�]Y��È�����Äf�Â¿�Ê»�{Â�� 

 

����� �
0

K ir ( P )

i( P ) f ( r )dr  ��
 

�Ä¯rK��]Y���Y�Èd�|]�¾ËÂ¸¯�Ê»�|ËM���
��

����� �
0

M
K i

i

cos
r ( P )

P
RTLn( )

P

  
��

��
Ä�]Y��¾ËY��{�����,Ã|¿Â/��[~/m�Êv�/����¯�M����Ê·Â/»�º/nu

,�ËZ»��ËÁY��È�Z¼e�Ê»��µÁ|m��{�cZ�Ô�Y�¾ËY�Ä¯�,|À�Z]�����Ã|»M
d�Y���

 

�µÁ|m����f»Y�Za��ÉZÅ�]Y���{�Ã|��Ã{Z¨f�Y�È¾ËÂ¸¯�������

cZvÌ�Âe� �{Z¼¿� �|uYÁ� ��Y|¬»� �

Êv�����¯�N2����N / m 38 72 10.  

Ê·Â»�ºnu�N2��ËZ»��M

��
2m / gmol 53 468 10.   

�Z¼e�ÈËÁY��������0��

·{Z »�È�����Y��Ê»�d�Â¿��Ë��c�Â��Ä]�½YÂe���
��

����� �
1 1 1

1 2

i
Kk

M ( P ) j j
i jj

r r
( P ) f ( r )

i=1,2,3, ,N

 
 



 
   

 




��

��
�{�Ä//¯�½M�jr��Á��¨//��¾Ì//]K ir ( P )��//ÌÌ¤e�Ê//»�|//À¯���¾Ì//Àr¼Å

KM ( P )���¾Ì/]�Ã|/��¹Zn¿Y�cZ¼Ì�¬e�{Y| e1K ir ( P )
�Á�K ir ( P )�

Ê»�|�Z]���
�]Y��È������]Y��Ê�Ë�eZ»�¶°��È�����½Z�¿�Y��Ê»�|Å{���
��
����� �R .f ��
��

�]Y��È�����Y��Ê»��]Y��c�Â��Ä]�½YÂe�È{�¯�Ê�ËÂ¿��Z]�Ë����
��

����� �

1 11

1 2 21

1 2

0 0

0

N Nn

r . . f ( r )

r r . . f ( r )

. . . . . ..

. . .. . ..

. rr r f ( r ).

     
    
      
    

    
    
    
           

��

��
½M��{�Ä//¯�if ( r )��Ê¿Âf//���Ë�eZ//»�®//Ë�d//�Y�Ä//¯�PSD��¾Ì//]

1K ir ( P )
Á�K ir ( P )�½Z�¿�Y��Ê»�|Å{���
¾ÌÀr¼Å�ir�Ä^�Zv»��Ë��c�Â��Ä]�Ê»�{Â����

��

����� �1K i k i
i

i

r ( P ) r ( P )
r

M ( P )





��

��
·{Z »�¶u�ÉY�]�È���� ��Ä/]�Ê�y�cÓ{Z »�É��°Ë�½{�¯�¶u�Ä]��ZÌ¿

�]Y��c�Â��È�����Ê»�|�Z]���
��
����� �T T( R R ) f P  ��
��

���Ë�eZ/»�{�YÂ»��Y�Ê¸Ìy��{T
M MR R


������Z/Ë�\/�ZÀ»Z¿��Ë�eZ/»�®/Ë
¾Ì°e�Ä]�®Ë{�¿�Ê»�h�Z]�Ä¯�,|�Z]�Ê»�����Ä/·{Z »�ºÌ¬f/�»�[YÂ/m�{Â�

�����|�Z]�Äf�Y{�ÃY�¼Å�Ä]�Y��Ê¿Z�Â¿�[YÂm�®Ë� 
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cÓ
Z¬»

��

 

 

�Á��|À¿Z¼Å��ÉZÅ��Ã{Z¨f�YÄf�~³��{�Ã|�Ê»�Ä^e�»�½YÂe��Ê�y��Y�ÉY
����{�/¯�Ã{Z¨f/�Y�Ä/·{Z »�¾/ËY�¶u�ÉY�]�Y��É�Z�����/·{Z »�Y~/·�È�����Y��

Ê»�{�¯�Ê�ËÂ¿��Z]��Ë��c�Â��Ä]�½YÂe���
��
����� �T T T(( R R ) B B ) f R  ��
��

�Ä]�Ä¯�Ê�y��Y�e�Äf¨³�É�Z��Ê»�{Â���^e�»��³Y�ÈÊ�y�µÁY���É�Z/�
��Ë�eZ»�,|�Z]���¿|»B�{Â]�|ÅYÂy��Ë��c�Â��Ä]���

��
1 1 0 0 0

0 1 1 0 0

0 0 0 1 1

. . . . .

. . . . .

.

 
 

 
 
 
 
 
  

��

��
ÄÀÌÆ]��Y|¬»�½{�ÁM�d�|]�ÉY�]��Ê»��]Y���Y�½YÂe�È�¯�Ã{Z¨f�Y��Ë�{�

�������
��

����� �1
1

T
N NK

TK
NK K

e [ I H ( )]
CV ( )

N e [ I H ( )]e






  
   

  
��

��
����� �1T T TH ( ) R ( R R B B ) R  

 ��
��

½M��{�Ä¯�
Ke������/ËY�{��Y��/Ì£�Ä/]�Ä/¯�,Ã{Â/]��Y{�]�®ËÈ�K���®/Ë�Ä/¯�¹Y

Ê»�¼Å�,|�Z]�ÈÄËY�{��ÉZÅ|Àf�Å��¨��½M���

¦¸fz»��Ë{Z¬»�ÉY�Y�Ä]�|ËZ]��,CV ( )����/ÀÌÆ]��Y|/¬»�,{Â/��º���È
�Ä//�¬¿�½M�{�Ä//¯�d//�Y�ÉY�CV ( )�{Â//y��Y|//¬»�¾Ë�//f¼¯�Ä//]�
Ê»�|�����
��
������Á��Ê���]SHN1 

���É{Á�Á�½YÂ/À��Ä/]��z�»��]Ze�|Àq�Y|f]Y�,�Á��dv��Ê���]�ÉY�]
Ã{Y{��Á��Ä]�Ê»�½Z¼Å�Ä¯�,�Á��ÊmÁ�y��b��,{Â��f �·{Z »��{�È

�����Ê»�¼Å�Ä]�,|�Z]º���É{Á�Á��]Ze�ÃY��Ê»�{Â�������/]�Ê/mÁ�y��³Y
d�Y�Ã|��ªË|�e��Á��dv��,|�Z]�ª^�À»�É{Á�Á�����{�Ä/¯�Ê ]YÂ/e

�{�,|¿Y�Äf§�³��Y�«�Ã{Z¨f�Y�{�Â»�d¼�«�¾ËY�µÁ|m�����Ã|»M�|¿Y���¾ËY
���Y�/«�Ã{Z¨f/�Y�{�Â»�Ê��§��]YÂe�½YÂÀ��Ä]��]YÂe��Ê/»��|/¿�Ì³�����Y{Â/¼¿

�¶°���{��Ì¿��]YÂe�¾ËY�Ä]��Â]�»�����½Z/�¿���d/�Y�Ã|/��Ã{Y{����|/¿Á�
c�Â��¾ËY�Ä]�cZ^�Zv»�Ê»�������Ä/]�Ã{Y{�Ä/�Â¼n»�®/Ë�Y|/f]Y�,Ä/¯�|�Z]

½YÂÀ��0

i

P

P
�Äf§�³��¿��{��Ê/»��{Â/����Ã{Y{�¾/ËY���Z/Å���®/Ë�Á��¨/��¾Ì/]�

Ê///»��d///yYÂÀ°Ë��///Ì£�c�Â///��Ä///]�Á�|À///�Z]�Ä¸///�Z§�Z///]��ÉZ///Å
cÁZ¨f»�ºÌ�¬e���Ã|/��É|/À]��|/¿Y����Z/]��d/�{��{����Ë{Z/¬»�¾/ËY�¾f/�Y{�,

K ir ( P )�|��|ÅYÂy�Ä^�Zv»���É{Á�Á��]Z/e�½{Â]��z�»�Z]�Ê§����Y
�]Y���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�È����,��Ë�eZ»��|»M�|ÅYÂy�d�|]����Ã{Z¨f/�Y�Z]

�Ë{Z¬»��Y�K ir ( P )���Ë�eZ»R��Ì¿���|/��|/ÅYÂy�Ä^�Zv»����Ä/nÌf¿��{
f �·{Z »��Y�È������½Z¼Å�Ä¯�,|»M�|ÅYÂy�d�|]PSD�Ê»��|/�Z]����Z/]

Ã{Z¨f�Y�¹�¿��{�Ê�ËÂ¿|¯��Y��Y�§Y�MATLAB,PSD�����{�Ã|/»M�d/�|]
¶°���ÉZÅ����Á�����Ã|��º���|¿Y���

 

µÁ|m�����Á��Ê���]�d¼�«��{�Ã|��Ã{Z¨f�Y��]YÂe�Ä]��Â]�»�cÓ{Z »�SHN1�������

� ��§�]Ze�µÂ» 

¦·Y 20 14 5 2f ( r ) . exp( [( r ) / ] )  ��

[ 2 20 5 5 4 0 8 20 1 5f ( r ) . exp( [( r ) / ] ) . exp( [( r ) / . ] )     ��

_ 2 2 225 0 7 10 1 5 0 9 20 2f ( r ) exp( [( r )] ) . exp( [( r ) / . ] . exp([( r ) / ] )       ��

c 0 1 0 5 5 10

0 1 1 5 10 15

f ( r ) . r . r

f ( r ) . r . r

   


    
�¾ËY��Ì£��{�c�Â��  : f (r) = 0 
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