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Vlerésimi i doréshkrimit
Pikat kuantike t& karbonit paragesin njé klasé uni

jané n€ rangun 10 nm. Falé vetive t& tyre Op

ke té alotropeve t& karbonit dimensionet e t&

tike, elektrike € biosensive - ato kané&

cilave
mi né fjalé fokusohet né modifikimin

térhequr vémendjen € thellé né komunitetin shkencor. Puni

dhe eksplori

min e vetive adsorbtive & kétij materiali ndaj molekulés metil violet. Pér mé tepér,

ulumtimit &shté edhe modifikimi i sipérfages s€ CQD me shtresa nitrofenile t&

pjesé e vegante h
cilat priret t€ jap rez

né teknikén spektrofotometri

ultate akoma mé té larta adsorbtive. Rezultatet eksperimentale jan& bazuar

ke UV-VIS. Karakterizimi i t& gjitha produkteve t& sint
nit, kripa diazonium tetrafluoroborat € nitrobenzenit, pikat

ezave duke

filluar nga pikat kuantike t& karbo

kuantike té karbonit t€ modifikuara me shtresa nitrofenile jané realizuar p€rmes tenikave

pike UV-VIS dhe FTIR. Pjesa eksperimen
| Violet né CQD dhe CQD té modifikuar me shtresa grupesh nitrofenile né

spektrosko tale bazohet né vlerésimin ¢ adsorbimit t&

indikatorit Meti

mjedisin ujor acidik dhe bazik. Pasi Metil Violet sshté indikator, struktura kimike e t& cilit
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ndérron var€sisht nga interval;j PH-sé, & gjitha matjet cksperimentale jané realizuar né pH=2
dhe pH=9, pH k&to q& i konsistojni strukturave kimike stabile t¢ indikatorit pérkatés.Kalkulimet

teorike jan€ realizuar pérmes: metodés stokastike (Monte Carlo) dhe Teorisé sé Funksionalit té

Densitetit t& Varur né Kohg (TD-DFT). Ndértimi i gjeometrive si dhe optimizimi i strukturave
fillestare pér sistemet e pérfshira n hulumtim realizohet pérmes Mekanikes Molekulare (MM).
Nga teknika Monte Carlo jang pérftuar t&¢ dhéna té aspektit kualitativ pérfshiré pozitat e
favorshme pér interaksione dhe diagramet e shpérndarjes s€ energjisé pér t& dy sistemet né
interaksion. Spektrat e fotoabsorbimit pér: CQD, CQD té funksionalizuar, Metil Violet, sistemin
CQD + Metil Violet si dhe até CQD-PhNO?2 + Metil Violet jané realizuar pérmes TDDFTB/DZ
duke perdorur funksionalin RPBE. AMS (SCM — GUI 2021.1) &shté pérdorur pér vizualizimin
e orbitaleve HOMO-LUMO t¢ llogaritura pér t& gjitha sistemet. Njéherit kéto kalkulime tregojné

edhe interaksionet prezente né sistem si dhe vlerat e energjive totale.

Prishting, 27-12-2023 Komisioni:
i A

/ Prof. /Avni RIS(I_V— mentor/

3 Z;}%MJ

[N
/ Prof. Jetomn HALILI - anétar/

P.S. Numri i fageve shtohet sipas nevojés.




