
 1402 زمستان، 106، جلد 4شماره ، 44دوره اي، مجله علوم و فنون هسته
 

Journal of Nuclear Science and Technology 
Vol. 44 (1), Serial Number 106, 2024 

 
 هاي آلی فلزي تغییر یافتهچهارچوبهاي هیدروژن توسط جداسازي ایزوتوپ

  
 1، محمد علی خزائی1سید جواد احمدي، 3الدین نقوي، سید شهاب2*پور آذریاور تقی ،1مسعود عربیه

 ایران -، تهران11365-8486اي، سازمان انرژي اتمی ایران، صندوق پستی: اي، پژوهشگاه علوم و فنون هسته. پژوهشکده چرخه سوخت هسته1
  ایران -تهران ،11365-8486اي، سازمان انرژي اتمی، صندوق پستی: پژوهشکده فیزیک و شتابگرها، پژوهشگاه علوم فنون هسته. 2
 ایران  -، تهران1983969411 صندوق پستی:گروه شیمی فیزیک و محاسباتی، دانشکده شیمی و علوم نفت، دانشگاه شهید بهشتی، . 3

 

*Email: ytaghipour@aeoi.org.ir 
 

 

 

 پژوهشیي مقاله 
 29/8/1401تاریخ پذیرش مقاله:    2/5/1401تاریخ دریافت مقاله: 

 

 چکیده
هاي تواند از طریق سازوکار محدودسازي در ساختارهاي مزومتخلخل و یا جذب قوي حاصل گردد. چارچوبهاي سبک میایزوتوپجداسازي 

رسند. در هاي مناسبی جهت جداسازي ایزوتوپ به نظر میقوي گزینه هاي جذب نسبتاًقابل تنظیم و جایگاه آلی با توجه به ساختار متخلخل
هاي آلی فلزي مورد مطالعه قرار گرفته است. در این هاي دي هیدروژن در مجاورت جایگاه فلزي باز چارچوباین پژوهش تشکیل کمپلکس

هاي الی فلز مبتنی بر ردیف اول فلزات واسطه با استفاده از نظریه تابعی چگالی مورد مطالعه راستا در گام نخست ساختار الکترونی چارچوب
کنش بین مولکول هیدروژن می و ملاحظات مربوط به سطح انرژي پتانسیل برهموگیري از رهیافت شیمی کوانتقرار گرفته است. سپس با بهره

تري داشته و با توجه به چاه پتانسیل عمیق Fe-MOFدهد ساختار . نتایج حاصله نشان میهاي فلزي باز مورد مطالعه قرار گرفته استو جایگاه
 .نمایدثر انرژي نقطه صفر شانس بالاتري براي جداسازي ایزوتوپ ایجاد میؤجداسازي م
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Abstract  
Hydrogen isotope separation can be achieved by confinement to small mesoporous structures or by strong 
adsorption sites. MOFs are attractive candidates for isotope separation, considering their tunable pore 
structures and the potential to introduce adsorption sites. In this research, we investigate the formation of 
elongated dihydrogen complexes near MOF’s open metal sites as a promising reaction for isotope 
separation. The electronic structure of all MOFs (M is the first-row transition metal) is studied based on 
density functional theory. The quantum chemical approach suggests Fe-MOF as a promising candidate 
for isotope separation by modeling the non-covalent interactions with the active site/H2 cluster. 
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 مقدمه. 1
اي ایزوتوپی پایدار از هیدروژن است که به طور گستردهدوتریم، 

نه تنها به عنوان یک ابزار تحقیقاتی در شیمی، بلکه در 
اي، به عنوان یک جوشی هستهکاربردهاي متعددي مانند هم

هاي کتورهاي شکافت، ردیابی ایزوتوپآمنبع سرد در ر
قرار چنین پراکندگی نوترون مورد استفاده هم غیررادیواکتیو و

گیرد. امروزه، با توجه به کاربرد این ایزوتوپ در تحقیقات می
دانشگاهی و صنعتی، توسعه یک روش جداسازي مقرون به 

معمول براي جداسازي  هايروشرسد. صرفه، ضروري به نظر می
دوتریم، مانند تقطیربرودتی، پخش گرمایی و  هیدروژن/

باشند. علاوه بر این، بر میسانتریفوژ بسیار پرهزینه و زمان
است. در اواخر قرن  5/2تر از غالباً کم هايروشگري این انتخاب

هاي گازي از طریق بیستم، یک روش جدید جداسازي ایزوتوپ
کوانتومی  دار، مبتنی بر آثارجذب گاز در ساختارهاي نانو حفره

اند که داده و نظري نشانهاي تجربی پیشنهاد شد. نتایج پژوهش
فلزي آلی  چارچوب تواند تا حد زیادي دران جداسازي میندمرا
)1MOFهاي کوچک و ) افزایش یابد. این ساختارها شامل حفره

ها به باشند به نحوي که اندازه روزنه آنبزرگ متصل شده می
ها در دماي قطر سینتیکی هیدروژن نزدیک است. اگر ایزوتوپ

ی که تفاوت آلی فلزي جذب شوند، جای چارچوبپایین در یک 
طول موج  بین اندازه مولکولی و اندازه منافذ قابل مقایسه با

تواند شود و میتر جذب میگردد، ایزوتوپ سنگیندوبروي می
تر نیز نفوذ کند. این پدیده به عنوان تر از ایزوتوپ سبکسریع

تواند براي جداسازي شود و میغربالگري کوانتومی شناخته می
برداري مورد بهره 2D/2H هاي گازي مانندهاي ایزوتوپمخلوط

 ].8-1قرار گیرد [
به عنوان ساختاري پایه  -74MOFر این تحقیق ساختار د

استفاده  2D/2H بینی امکان جداسازي مخلوط گازيجهت پیش
 ترکیب کاتیون فلزي دو ظرفیتی با لیگانداین ساختار از  .گرددمی

2,5-dihydroxybenzene-1,4-dicarboxylate (DBDC) 
شود و گستره وسیعی از مواد بر اساس این توپولوژي ساخته می

جایگزینی فلز واسطه مرکزي از  .)1 شکل( امکان سنتز دارند
جمله پارامترهاي قابل تنظیم در این ساختار است که در 

این ساختار به دلیل  پژوهش اخیر مورد توجه قرار گرفته است.
ثر، ؤهاي فلز باز مداشتن آنتالپی بالاي جذب هیدروژن و جایگاه

هاي گازي تواند گزینه مناسبی در حوزه جداسازي ایزوتوپمی
ساختار الکترونی چارچوب  بر این اساس در ابتدا ن باشد.هیدروژ

و  محاسبه گیري از نظریه تابعی چگالیفلزي آلی منتخب با بهره
از طریق مقایسه با نتایج تجربی و محاسباتی موجود صحت 
                                                           
1. Metal-Organic Framework 

گیرد. در ادامه با می گرفته شده مورد آزمون قرار کارهرهیافت ب
واحد در این ساختارها،  ها در سلولتوجه به تعداد بالاي اتم

گروه فعال در فرایند جذب را از ساختار بزرگ چارچوب آلی 
فلزي جدا نموده و محاسبات شیمی کوانتومی بر روي این گروه 

شود. در خلال این محاسبات انرژي جذب محدود انجام می
هاي مستعد ساختارهاي هاي هیدروژن بر روي جایگاهایزوتوپ

هاي همسایه و آرایش و نقش اتمالذکر محاسبه شده فوق
 ].13-9گیرد [ساختاري بر انرژي جذب مورد مطالعه قرار می

ثیر جایگزینی فلزات واسطه پرکاربرد (فلزات أدر گام بعدي، ت
و اثر  این ساختارها واسطه دوره چهارم جدول تناوبی عناصر) در

آرایش ساختاري بر انتخاب فلز بهینه مطالعه خواهد شد. سپس 
ثیر جذب بر انرژي نقطه صفر به عنوان یک عامل أبه بررسی ت

شود. بر اساس مهم در فرایند جداسازي ایزوتوپی پرداخته می
نتایج حاصل از محاسبات کوانتومی انجام شده، ساختار 

بر  2D/2H ي مانندهاي گازپیشنهادي جهت جداسازي ایزوتوپ
رود نتایج این پروژه انتظار می گردد.معرفی می -74MOFپایه 

تر در حوزه تحقیقاتی در طراحی ساختارهاي نوین با کارایی بیش
 ثر واقع گردد.ؤهاي هیدروژن مجداسازي ایزوتوپ

 

 یات محاسباتیی. جز2
ها در MOFمحاسبات مربوط به ساختار هندسی و الکترونی 

افزاري سیستا نظریه تابعی چگالی و به کمک بسته نرمچارچوب 
تقریب شیب  2PBE ]. در این راستا نسخه14[ انجام شده است
هاي تبادلی همبستگی ) به عنوان تابعی3GGAتعمیم یافته (

هاي مغزه با والانس با کنش الکترونکار گرفته شده و برهمهب
]. با 15[ هیافت شبه پتانسیل توصیف شده استاستفاده از ر

هاي شبکه بلور براي بزرگ ثابت توجه به اندازه نسبتاً
استفاده شده و  3×3×1بندي گیري شبکه وارون از مشانتگرال

سازي ساختار هندسی تا کاهش نیروهاي اتمی به هاي بهینهگام
ادامه یافته است. در قسمت دوم  Ry/atom 001/0تر از کم

کنش بین جایگاه فلزي محاسبات جهت محاسبه انرژي برهم
MOF هاي و مولکول هیدروژن یک مدل غیرتناوبی از گروه

براي محاسبه  GGAجایی که از آندرگیر ساخته شده است. 
محاسبات مربوط به باشد، انرژي و جذب چندان مناسب نمی

هاي مولکولی شده و تغییرات شکل اوربیتالانرژي ساختار مدل 
هاي شیمی کوانتومی کنش با استفاده از روشقبل و بعد از برهم

)در سطح  )B LY P G d+3 / 6 -  و به کمک بسته 31
  ].16انجام شده است [ NWChemافزاري نرم

                                                           
2. Perdew-Burke-Ernzerhof 
3. Generalized Gradient Approximation 
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هاي و موقعیت فلزات در میان اتم -74MOFسلول تناوبی  تصویر .1شکل 
 .فلزي (به رنگ آبی) جایگاه(به رنگ قرمز) و  اکسیژن

 
 . نتایج3

هاي فلزي و لیگاندهاي آلی به آلی، یون-هاي فلزيدر چارچوب
شوند. اخیراً گروهی شناخته می ي اولیهعنوان واحدهاي سازنده
 جداسازيتوان عملکرد فرایند اند که میاز محققین نشان داده

2H/2D هاي غیراشباع فلزي را از طریق افزایش تعداد جایگاه
) بهبود بخشید. این گروه در تحقیقات خود IIمانند کبالت (

هاي باز فلزي هستند که ها، تنها جایگاهMOFدریافتند که در 
کیلو کالري برمول یا بالاتر را  10 هاي جذب با حداقلآنتالپی

ها رود که این جایگاه]. بر این اساس انتظار می17دارند [
دهند، زیرا ترین اثرات غربالگري کوانتومی را نشان میقوي

هاي جذب شده ) بین مولکول1ZPEتفاوت انرژي نقطه صفر (
2H  2وD ها که ها بالاترین مقدار است و دیگر جایگاهدر آن

تر، بسیار کم ZPEدلیل تفاضل هتري دارند بجذب کمانرژي 
 تري هستند.گري ضعیفداراي انتخاب

 هاکنش مولکول هیدروژن با سایر جایگاهجایی که برهماز آن
 50) دماهاي بالاتر از TBK<  E( باشد(غیر فلزي) ناچیز می

 ها را فراهم کلوین انرژي لازم براي واجذب از آن جایگاه
بالاتر استفاده شده در کاربرد واقعی تنها  لذا در دماهايکنند. می

 هاي فلزي آزاد امکان جذب هیدروژن را دارند. جایگاه
 توانیم تحقیقات نظري خود را صرفاً به بنابراین ما می

 مزبور را  جایگاهتوان لذا می هاي فلزي محدود کنیم.جایگاه
هاي روشسازي کرده و سپس تري مدلصورت فشردههب

شود له باعث میأکار بریم. این مسهشیمی کوانتومی را براي آن ب
 زمان انجام محاسبات تا حد زیادي کاهش یابد.

هاي طور کلی دي هیدروژن (مولکول هیدروژن) با کاتیونهب
دهد که پلی تشکیل می 2H-+Mهایی به شکل فلزي کمپلکس

هاي مقید و نامقید دي هیدروژن (بین جذب فیزیکی بین حالت
ها مولکول آورد. در این کمپلکسو شیمیایی) را به وجود می

                                                           
1. Zero-Point-Energy 

  H-Hکند اما پیوند هیدروژن با مرکز فلزي پیوند برقرار می
میلادي  1984چنان برقرار است مکانیزم چنین پیوندي تا هم

ابتدا  2H-+Mگیري کمپلکس براي شکل شناخته شده نبود.
 dمولکول هیدروژن به اوربیتال  σانتقال بار از اوربیتال پیوندي 

ثر ؤنهی مدهد و بازگشت بار از فلز به واسطه برهمفلز می
  ].19 ،18دهد [رخ می σ*پیوندي رفلز با اوربیتال غی d اوربیتال

هاي گیري یک پیوند از طریق اوربیتالهرچند شکل
آید اما باید خاطر ضدپیوندي در نگاه نخست متناقض به نظر می

یک اوربیتال ضدپیوندي نسبت به  σ*نشان شد که اوربیتال 
گیري پیوند بین دو اتم هیدروژن است و همین اوربیتال شکل

تواند براي کمپلکس فلز با دي هیدروژن نقش یک اوربیتال می
 746/0چنین طول پیوند دي هیدروژن از پیوندي را ایفا کند هم

یابد. افزایش می 90/0-75/0آنگستروم در حالت گازي به حدود 
 4160این افزایش در طول پیوند با کاهش فرکانس ارتعاشی از 

 .همراه است cm 2600-1 به حدود
هاي کنشچه گفته شد درك صحیح برهمبنا به آن

چنین مطالعه امکان غیرکووالان در ناحیه دوربرد و هم
هیدوروژنی بین مولکول  -هاي ديگیري کمپلکسشکل

 فلزي، نقش  -موجود در ساختارهاي آلیهیدروژن با فلز 
بنابراین در  سزایی در تعیین ترکیب بهینه این ساختارها دارد.هب

هاي مبتنی بر توابع موج گیري از روشاین بخش ابتدا با بهره
تخت به مطالعه دقیق ساختار تناوبی این مواد پرداخته و در گام 

ی گیري از یک مدل منتخب در سطح شیمبعدي با بهره
کوانتومی تغییرات سطح انرژي پتانسیل ناشی از نزدیک و دور 
شدن مولکول هیدروژن به هسته فلزي را، مورد مطالعه قرار 

نوع فلز  -74MOFفلزي  - در مورد ساختارهاي آلی دهیم.می
ترین متغیر جهت حصول خواص متنوع این خانواده واسطه مهم

ها این جایگزینی زباشد. بنابراین بررسی ساختارهاي حاصل امی
ها از اهمیت بالایی چنین خواص الکتریکی هر یک از آنو هم

هاي الی فلزي در فاز این خانواده از چارچوب برخوردار است.
محاسبات  این پژوهش ). در1یابند (شکل رومبوهدرال تبلور می

مربوط به استخراج پارامترهاي ساختاري انجام شده و نتایج 
اي هر دو فاز رومبوهدرال و شش گوشی بر 1 حاصل در جدول

آید تغییر فلز گونه که از نتایج برمیگزارش شده است. همان
تواند تأثیر محسوسی در هندسه ساختار ایجاد کند مرکزي می

هرچند که از نظر کیفی تمام ساختارها داراي تقارن و شکل کلی 
وق باشند. نکته قابل توجه در پارامترهاي ساختاري فیکسانی می

براي دو عنصر کروم و مس با ساختارهاي  cکاهش طول 
رسد که تغییر آرایش نظر میهباشد. بشان میالکترونی استثنایی

s4 ها در براي این دوساختار تأثیر قابل توجهی بر شعاع یونی آن
 .دارد MOFترکیب 
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 هاي شبکه محاسبه شده با نتایج تجربی دیگرانثابت مقایسه. 1جدول 

 لوزي وجهی ضلعیشش  فلز
a c a θ 

Sc 3/24 69/7 24/14 75/117 
Ti 47/26 94/6 43/15 35/117 
V 98/27 96/6 11/15 11/117 

Cr 33/26 62/6 37/15 8/117 
Mn )23/26(36/26 )03/7(08/7 42/15 75/117 
Fe 3/26 7/6 44/15 96/117 
Co )90/25(21/26 )81/6(88/6 32/15 85/117 
Ni 92/25 84/6 17/15 74/117 

Cu 27/26 44/6 33/15 2/118 
Zn 19/26 95/6 31/15 79/117 

 

) براي تمامی DOS( 1هاحاسبات مربوط به چگالی حالتم
(به عنوان  مربوط به مورد آهن این ساختارها انجام شده و نتایج

هاي گردند تا نقش اوربیتالتري بررسی میصورت دقیقهنمونه) ب
گونه که از نمودار ها ارزیابی گردد همانسیستمفلزي در این 
فلز  ،آید در مورد این ساختارهاهاي جزیی برمیچگالی حالت

هاي نزدیک به سطح مرکزي سهم غالب را در چگالی حالت
فرمی دارد. به عبارت دیگر اتم فلز مرکزي نقش کلیدي را در 

ته هاي احتمالی این ترکیب با سایر گازها داراست. نکواکنش
هاي آید عدم توازن چگالی حالتدیگري که از شکل برمی

متناظر با اسپین بالا و پایین است که بنا بر نتایج حاصل قطبش 
هاي جفت اسپینی موجود در این ساختارها ناشی از الکترون

فلز مرکزي است. آرایش الکترونی مذکور  dنشده در اوربیتال 
 با ساختار  2D/2H هايکنش مولکولبایست در بررسی برهممی

MOF.محاسبات مربوط به چگالی  مربوطه لحاظ گردد
 ,74MOF (M=Sc,Tiهاي مربوط به تمامی ساختارهاي حالت

...,Zn)  نمایش داده شده  2انجام شده و نتایج حاصل در شکل
دهد از میان کل است. مقایسه بین این نمودارها نشان می

اسکاندیوم و روي فاقد ترکیبات تنها ساختارهاي شامل فلزات 
باشند. در ضمن آهن و منگنز خاصیت مغناطیسی محسوس می

 دهند. قطبش اسپینی بالایی را در نزدیکی سطح فرمی نشان می
 d هايتر قطبش اسئینی ناشی از اوربیتالبراي بررسی دقیق

 ها بر روي آهن انجام شده و تصویرمحاسبات چگالی حالت
DOS 3 هاي اتمی مربوط به آهن در شکلبر روي اوربیتال 

ها بر روي نمایش داده شده است. تفکیک چگالی حالت
                                                           
1. Density of States 

دهد که در مورد آهن نشان می dهاي مختلف اوربیتال لفهؤم
بالاترین سهم را در قطبش اسپینی داشته و سایر  2zdمولفه 

 با اهمیت  نیز) yzd و xzdچون (هم zهاي در راستاي لفهؤم
که ثیرگذارند. با توجه به اینأتر برقطبش اسپینی تکم

در جهت عمود بر صفحه اکتاهدرال  zگیري راستاي جهت
هاي کنشباشد، انتظار داریم جایگاه فلزي باز و برهمسیستم می

را متأثر سازند.  dهاي اوربیتال ها در این محل عمدتاًجاذب
ها در تفسیر توزیع فضایی اوربیتالله در أتر این مسبررسی دقیق

 بخش بعدي انجام یافته است. 
هاي مختلف اسپینی محاسبات شیمی در ادامه به ازاي حالت

کوانتومی براي بررسی جذب هیدروژن و دوتریم بر روي 
انجام شده است. براي انجام این  -74MOFهاي ساختاري مدل

هاي همسایه محاسبات ابتدا مدل مولکولی شامل فلزي مرکزي و
هاي نزدیک آن را در نظر گرفته و مولکول هیدروژن در موقعیت

و  H-Hدو پارامترهاي ساختاري طول  متفاوت قرار داده شده و
فلز مرکزي) به عنوان درجات آزادي  ~ (MHHزاویه چهارجهی

چنین محاسباتی  تصویر 4 شود. شکلسیستم در نظر گرفته می
دهد. هدف از این محاسبات یافتن پایدارترین را نشان می

و تغییرات انرژي پتانسیل سیستم به  MOFپیکربندي هیدروژن/
 باشد.شکل تابعی از فاصله می

هاي زوج ها در مورد ساختارهاي آلی فلزي با الکترونیافته
 نمایش داده شده است. با توجه به 5(پوسته بسته) در شکل 

هاي حاوي آهن، تیتانیم و کروم از توان دید چارچوبشکل می
کنند در هاي غیرکووالان تبعیت میکنشمدل واندروالس برهم

حالی که براي دو ساختار شامل نیکل و روي پتانسیل در تمامی 
دهد. به عبارت دیگر گستره مورد محاسبه رفتاردافعه را نشان می

ها در حال پرشدن آن dیتال براي ساختار روي و نیکل که اورب
شود و است تمایلی به تشکیل کمپلکس دي هیدروژن دیده نمی

 کنش با هیدروژن نیستند.این ساختارها مایل به برهم
هاي فرد از سوي دیگر در مورد فلزات با تعداد الکترون

کنش بین مولکول هیدروژن و فلز مرکزي ، برهمdاوربیتال 
ها و نقطه کمینه انرژي در مورد آنعمدتاً به شکل دافعه بوده 

ساختار  ). در نتیجه این فلزات در6 (شکل شودمشاهده نمی
74MOF-  به عنوان کاندیداي مناسبی براي جداسازي 

 شوند.هاي هیدروژن پیشنهاد نمیایزوتوپ
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 (با در نظر گرفتن تمامی عناصر ردیف اول فلزات واسطه). MOFهاي بالا و پایین ساختارهاي چگالی حالت متناظر با اسپین. 2شکل 

 

 
 

تصویر شده بر روي  74Fe-MOFهاي اسپینی تچگالی حال .3شکل 
هاي اشغال شده را نشان هاي اتمی آهن. نواحی پر شده اوربیتالاوربیتال

 دهد. می
 

 .کنش جایگاه فلزي باز با مولکول هیدروژنمدل توصیف برهم. 4شکل 
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انرژي پتانسیل به صورت تابعی از فاصله بین مولکول هیدروژن و  .5شکل 
 تعداد الکترون زوج.جایگاه فلزي براي فلزات با 

 

 
 

انرژي پتانسیل به صورت تابعی از فاصله بین مولکول هیدروژن و . 6شکل 
 .جایگاه فلزي براي فلزات با تعداد الکترون فرد

 
 7/1) به ازاي فواصل HOMOهاي مولکولی مرزي (اوربیتال

 در آنگستروم بین فلز مرکزي و مولکول هیدوروژن  5/3و 
گونه که از شکل شده است. همان نمایش دادهالف  7شکل 
نهی محسوس بین تراز مولکولی آید در فاصله نزدیک برهمبرمی

کنش با تبادل گیري برهممنجربه شکل dهیدروژن و اوربیتال 
شود. به عبارت دیگر ضمن ها میدوطرفه الکترون بین آن

هیدروژن هیبریداسیون بین اوربیتال -هاي ديتشکیل کمپلکس
*σ  هاي و اوربیتالهیدروژنd ًمربوط به فلز مرکزي کاملا 

نهی فضایی در مورد که چنین برهمباشد در حالیمحسوس می
 شود.پر مشاهده نمی dترکیباتی با لایه 

 
 

 
 

 5/3و  7/1) به ازاي فواصل HOMOهاي مولکولی مرزي (اوربیتال .7شکل 
 .آنگستروم  بین فلز مرکزي و مولکول هیدوروژن

 
به شکل فوق و یادآوري نقش میدان ناشی از بلور در با توجه 

توان نتیجه گرفت که ها میگیري و ترتیب اوربیتالجهت
تواند بر نوع مهندسی لیگاندهاي متصل به فلز مرکزي نیز می

کنش اوربیتال درگیر در کمپلکس و در نتیجه بر کل برهم
مس در هاي مولکولی مرزي مربوط به ثیرگذار باشد. اوربیتالأت

گونه که از شکل ب نشان داده شده است و همان 7شکل 
در راستاي خط  2dzهاي آید برخلاف مورد آهن، اوربیتالبرمی

واصل فلز به مولکول هیدروژن یا ترکیبات، نقش چندانی در 
ثري در این مورد ؤهاي مرزي نداشته و هیبریداسیون ماوربیتال

 شود.انجام نمی
 

 گیريبندي و نتیجه.جمع4
هاي هیدروژن از طریق در این مطالعه امکان جداسازي ایزوتوپ

مورد مطالعه قرار  MOFکنش غیرکووالان با فلزات مرکزي برهم
گرفته است. در این راستا تفکیک انرژي نقطه صفر مربرط به 

هاي متفاوت در یک چاه پتانسیل به عنوان متغیر ایزوتوپ
همیت شکل پتانسیل کلیدي معرفی شده است. با توجه به ا

هاي فلزي در تفکیک انرژي کنش بین گاز هیدروژن و اتمبرهم
کنش به شکل تابعی از فاصله محاسبه نقطه صفر ابتدا این برهم

و نمودار مربوط به فلزات گوناگون مورد مقایسه قرار گرفته است. 
فلزي  -محاسبات انجام شده بر روي خانواده ساختارهاي آلی

74MOF- هاي دهد که آرایش الکترونی اوربیتالنشان میd 
هیدروژن -هاي موسوم به دينقش کلیدي در تشکیل کمپلکس

را دارد و با توجه به انحنا و عمق بالاتر نمودار پتانسیل 
سطح انرژي نقطه صفر  2H-MOF(Fe)کنش برهم

هاي تشکیل شده با آهن تفکیک بالاتري را نشان کمپلکس
تواند به ها میکنشبررسی این برهم دهد. مدل ارایه شده درمی

عنوان الگویی در انتخاب ساختارهاي بهینه متخلخل مورد 
 .گیرد استفاده قرار
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