
                                                         
  

مطالعھ نظری خصوصیات ساختاری و ترمودینامیکی مولکول تئوفیلین بھ تنھایی و در حضور میدان الکترو 
  مغناطیسی نانولولھ بور نیترید

  
  2 فاطمھ آذرخشی و1 ،*مھرنوش خالقیان

  گروه شیمی، واحد اسلامشھر، دانشگاه آزاد اسلامی، اسلامشھر، ایران 1
  ، دانشگاه آزاد اسلامی، ورامین، ایران پیشوا - گروه شیمی، واحد ورامین 2

  )18/2/1398:       تاریخ پذیرش22/3/1397: تاریخ دریافت(
  

در این مطالعھ، از آنجایی کھ آلکالوئیدھا ماده اصلی بسیاری از مواد دارویی تلخ می باشند، لذا خواص ساختاری، الکترونی، واکѧنش پѧذیری، آروماتیѧسیتھ و خѧواص       
 با  )8,8(لذا برھمکنش غیر پیوندی نانولولھ بور نیترید آرمچیر و تک دیواره . تئوفیلین در حضور پوششی از نانو لولھ و در غیاب نانو لولھ بررسی می شودترموشیمیایی 

 بر روی خواص ساختاری و الکترونی دوقطبی و دافعھ ھای فضایی-ھای دوقطبی  آنگستروم با تئوفیلین شبیھ سازی شده و اثرات نامستقر شدن الکترونی، برھمکنش5طول 
بررسѧی   *31G- 6   و سѧری پایѧھ  B3LYP و میزان واکنش پذیری تئوفیلین در حضور نانولولھ با استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی تئوری تابعی دانسیتھ در سطح

ھم چنین پارامترھاي پوشانندگی با استفاده از روش .  در فاز گازی انجام شده استمحاسبات فرکانس بھ منظور تعیین توابع ترمودینامیکی و فرکانس ھای ارتعاشی. شده است
GIAOاي درونط جھت دستیابی بھ اѧایلاعات ساختاري، رفتار دینامیكي و برھمكنش ھѧف ھѧده از طیѧت آمѧایج بدسѧده و نتѧبھ شѧولي محاسѧمولكNMR  رارѧث قѧورد بحѧم  

  (NBO) بین مولکولی و بررسی تغییرات ساختار الکترونی تئوفیلین در حضور نانو لولھ، تحلیѧل اوربیتѧال پیونѧدی طبیعѧیّبرای فھم بھتر ماھیت برھمکنش ھای. اندگرفتھ
رابر  نانو لولھ بور نیترید بھ ترتیب ب- نشان می دھد شکاف انرژی برای تئوفیلین، نانولولھ بور نیترید و کمپلکس تئوفیلین NBO  نتایج حاصل از محاسبات.صورت می گیرد

 نانو لولھ بور نیترید نسبت بھ تئوفیلین تنھا کاھش و میزان پارامتر سختی کمتر شده در  - شکاف انرژی در کمپلکس تئوفیلین. باشد الکترون ولت می102/5و  24/6، 131/5
  .حالی کھ پارامتر نرمی و خصلت نیمھ رسانایی افزایش یافتھ است

  
  فیلین، برھمکنش غیر پیوندینانولولھ، بور نیترید، تئو :كلید واژه

  
  مقدمھ

   
برای اولین بار، نانولولھ ھای بور نیترید بھ شکل تئوری و از طریق 

.  پѧیش بینѧی شѧد1994محاسبات نظری، توسط روبیو و ھمکاران در سѧال 
ھѧای  توسط چوپرا و ھمکاران بھ شѧکل نانولولѧھ1995این تئوری در سال 

 خѧѧواص شѧѧگفت انگیѧѧز شѧѧیمیایی، باتوجѧѧھ بѧѧھ. بѧور نیتریѧѧد خѧѧالص سѧѧنتز شѧѧد
نوری، الکتریکی، گرمایی و مکѧانیکی یѧک مѧاده شѧناختھ شѧده در صѧنعت 

  .]2 و1[پلیمر، پزشکی، الکترونیک، برق و فضا محسوب می شود 
. الکترون ھستندھای کربنی ھمھای بور نیترید و نانولولھنانولولھ

بین نانولولھ کربن و ھا، تشابھ زیادی بنابراین، با توجھ بھ تعداد الکترون
ھای کربنی بستھ بھ از آنجایی کھ، نانولولھ. نانولولھ بور نیترید وجود دارد

تغییرات کایرالیتھ خواص بسیار متفاوتی از خود نشان می دھند، کنترل 
بنابراین، . ھا بسیار دشوار می باشدشرایط سنتز و تولید این نانولولھ

تواند ز تغییرات کایرالیتھ باشد، میھایی کھ خواص آنھا مستقل انانولولھ
از این حیث، نانولولھ . جایگزین مناسبی برای نانولولھ کربن قلمداد شود

  . بور نیترید از اھمیت بسزایی برخوردار است
ھѧѧѧای بѧѧѧور نیتریѧѧѧد وابѧѧѧستگی چنѧѧѧدانی بѧѧѧھ تغییѧѧѧرات خѧѧѧواص نانولولѧѧѧھ

نتز و تولیѧد بدین ترتیب، کنترل شرایط س. کایرالیتھ از خود نشان نمی دھند
بنابراین، مطالعھ ساختاری . ھای کربن آسان تر استآنھا نسبت بھ نانولولھ

درمقیѧѧѧاس . و شناسѧѧѧایی خѧѧѧواص آن از اھمیѧѧѧت زیѧѧѧادی برخѧѧѧوردار اسѧѧѧت
مولکولی، نانولولھ ھای بور نیتریѧد، دارای سѧاختاری نѧازک بѧا قطѧری در 

بھ گرافیت  نانومتر بوده و می تواند لایھ ھای شش ضلعی مشا5 تا 3حدود 
   کربنی، ھای نانولولھ  با  نیترید در مقایسھ  بور ھای نانولولھ .را شکل دھد

  
          com.yahoo@khaleghian_mehr :ایمیل نویسنده مسئوول

  
  تری از خود بروز می دھند، مثل مقاومت در برابر اکسایشخواص جالب

تواننѧد ھای کربنی بستھ بھ قطرلولھ وکایرالیتѧھ مѧینانولولھ. ر دماھای بالاد
ھѧای بѧور نیتریѧد بھ عنوان رسانا یا نیمھ رسانا عمل کنند، اما تمѧام نانولولѧھ

  .نیمھ رسانا ھستند
ای از در ایѧѧن تحقیѧѧق از آنجѧѧایی کѧѧھ آلکالوئیѧѧدھا دارای طیѧѧف گѧѧسترده      

، )بѧھ عنѧوان مثѧال افѧدرین(ریѧا، ضѧد آسѧم فعالیت دارویی از جملھ ضد مالا
بѧھ عنѧوان (، کلینوممتیѧک )بھ عنوان مثال ھوموھѧارینگتونین(ضد سرطان 

بѧѧѧھ عنѧѧѧوان مثѧѧѧال (، گѧѧѧشاد کننѧѧده عروقѧѧѧی، ضѧѧѧد آریتمѧѧی )مثѧѧال گالانتѧѧѧامین
بھ عنوان مثѧال (، ضد باکتری )بھ عنوان مثال مورفین(، ضد درد )کینیدین

باشѧѧند، مѧѧی) بѧѧھ عنѧѧوان مثѧѧال پیپѧѧرین(الا ، و فعالیѧѧت قنѧѧد خѧѧون بѧѧ)کلریتѧѧرین
بѧور  در حѧضور نانولولѧھ تئѧوفیلین میزان واکѧنش پѧذیری سѧاختاربنابراین، 

 بھ کمک محاسبات مکانیک کوانتومی تئوری تابعی دانسیتھ در سطح نیترید
تѧا تѧاثیر بѧرھمکنش غیѧر   بررسی شѧده اسѧت، *B3LYP/6 - 31Gنظری 

ѧداری ترکیѧھ روی پایѧب پیوندی نانولولѧر ترکیѧھ اگѧود و اینکѧشخص شѧب م
آلکالوئید پورینی در غلافی از نانو قرار گیرد تا بھ طور ھدفمند بѧھ عѧضو 

   خاصی برسد، آیا خواص آن دستخوش تغییر می شود یا خیر؟
  

  بھینھ سازی و انرژی جذب
  

تѧک دیѧواره و سѧاختار ) 8,8 - 5( ساختار ھندسی نانولولھ بѧور نیتریѧد
 *31g- 6 و مجموعھ پایھ B3LYPم شده و با روش مولکول تئوفیلین ترسی
ھدف اصلی از این پژوھش . ]3[ بھینھ شده است 09توسط برنامھ گوسین 

ارزیابی نظری میزان پایداری مولکول تئوفیلین در حضور میدان نانولولھ 
  . بور نیترید از طریق کپسولھ شدن توسط نانولولھ بور نیترید می باشد

  )8,8 - 5 (  نیترید نانولولھ بور توسطتئوفیلین   مولکول  جذب انرژی

1398، سال جلد دوم، شماره اول/آذرخشی و خالقیان  
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 ھ شده در کپسولھ شدن تئوفیلین توسط نانولولھ بور نیترید مقادیر انرژی محاسب . 1جدول 
 

SCF done energy  

(kcal mol-1) 

Theophylline-B40H33N40 Theophylline B40H33N40 

 - 2415153.141  - 402272.655  -2012866.869 

Adsorption energy 

 (kcal mol-1) 

 - 13.616 
 
 

  
(a) 

  

 

(b)  
  . نانولولھ بور نیترید - تئوفیلینb) تئوفیلین a) بھینھ  ساختار ھای  . 1شکل 

 

1398، سال جلد دوم، شماره اول/...مطالعھ نظری خصوصیات ساختاری و ترمودینامیکی  



 

 3 

  
باشد، کھ نشان می دھد واکنش جذب  کیلوکالری بر مول می - 62/13برابر 

           . گرماده بوده و جذب باعث پایداری سیستم شده است
سѧѧѧѧاختارھای بھینѧѧѧѧھ مولکѧѧѧѧول تئѧѧѧѧوفیلین و کمѧѧѧѧپلکس نانولولѧѧѧѧھ بѧѧѧѧور 

لازم بھ ذکراست كھ محاسبات .  آورده شده است1تئوفیلین در شکل  ‒ نیترید
صѧورت گرفتѧھ در ایѧѧن تحقیѧق بѧѧرای سѧاختارھای تئѧѧوفیلین و نانولولѧھ بѧѧور 

جذب بین در فاز گازي انجام شده و در این بررسی انرژی ) 8,8 - 5(نیترید 
      مولکѧѧѧول تئѧѧѧوفیلین و نانولولѧѧѧھ بѧѧѧور نیتریѧѧѧد، مطѧѧѧابق رابطѧѧѧھ زیѧѧѧر محاسѧѧѧبھ

  : شودمی
  

       A + B → C                                                               (1)  
 
      E = E(C) - [E(A) + E(B)]      

              
 یکی در فاز گازیمحاسبات توابع ترمودینام

  
ھای تئوفیلین و نانولولھ بѧور نیتریѧد محاسبات فرکانس برای مولکول

در فاز ) 8,8 - 5(نانولولھ بور نیترید  - و ھمچنین کمپلکس تئوفیلین) 8,8 - 5(
 انجѧѧام شѧѧده اسѧѧت کѧѧھ *31g - 6 و مجموعѧѧھ پایѧѧھ B3LYPگѧѧازی بѧѧا روش 

 انѧѧرژی( یعنѧѧی مجمѧѧوع انѧѧرژی الکترونѧѧی و انѧѧرژی ارتعاشѧѧی نقطѧѧھ صѧѧفر
، مجمѧѧوع انѧѧرژی الکترونѧѧی و انѧѧرژی گرمѧѧایی )E0) (Eel+ZPEآسѧѧتانھ 

، مجمѧѧوع )Eel+T(ناشѧی از حرکѧات انتقѧѧالی، ارتعاشѧی و چرخѧشی ذرات 
، مجموع انرژی الکترونی و انѧرژی )Eel+H(انرژی الکترونی و آنتالپی 

 آورده شده 2حاصل از آن در جدول ) S(و آنتروپی ) Eel+G(آزاد گیبس 
   .است
 ΔG ،ΔH ، ΔS مقادیر تغییرات پارامترھای ترمودینامیکی 3جدول       

 و (C7H8N4O2) را برای واکنش مولکول تئوفیلین EThermalو   E0 و
بѧر . دھد در فاز گازی نشان میB40H32N40) 8,8 - 5(نانولولھ بور نیترید 

 آزاد اسѧاس نتѧѧایج حاصѧѧل از محاسѧѧبات انجѧѧام شѧѧده مقѧѧادیر اخѧѧتلاف انѧѧرژی
بѧѧین  (ΔS) غییѧѧرات آنتروپѧѧیو ت (ΔH) تغییѧѧرات آنتѧѧالپی، (ΔG) گیѧѧبس

 نانولولھ بور نیترید با ترکیبات اولیھ بھ ترتیѧب برابѧر بѧا  -کمپلکس تئوفیلین
 کѧѧالری بѧѧر مѧѧول  - 467/39 کیلوکѧѧالری بѧѧر مѧѧول و  - 1642/12،  - 3972/0

س حاصل و این تغییرات حاصل اختلاف انرژی بین کمپلک. باشدکلوین می
  .باشدمواد واکنش دھنده می

  
) NMR( محاسبات پارامترھای رزونانس مغناطیسی ھѧستھ 

  در فاز گازی
  
- گردی و ناھمسان، از قبیل ھمسانNMRدر این تحقیق، پارامترھاي       

ھѧѧѧای ، جابجѧѧѧایی)(ηتقѧѧѧارني ، پѧѧѧارامتر بѧѧѧيisoگѧѧѧردی تانѧѧѧسور پوشѧѧѧیدگي 
 و بارھاي اتمي در فاز گازي بѧا اسѧتفاده از )(کول ھا در مولشیمیایی اتم

لاعѧѧѧѧات سѧѧѧѧاختاري، رفتѧѧѧѧار ط بѧѧѧѧھ منظѧѧѧѧور بدسѧѧѧѧت آوردن اGIAOروش 
ھاي درون مولكولي ھر یك از تركیبات مѧورد نظѧر، دینامیكي و برھمكنش

  .]4[محاسبھ شده است 
یک روش قوی برای مطالعѧھ رفتѧار سѧاختاری و  NMR طیف بینی

مطالعھ نظری . باشدھای فیزیکی مختلف می حالتھا دردینامیکی مولکول
ھѧای پیѧشرفتھ مکانیѧک کوانتѧومی خواص مغناطیسی ھѧستھ براسѧاس روش

  محاسبات روش   توسط  شده محاسبھ  NMR  پارامترھای  . است استوار

 
DFT تفادهѧورد اسѧات مѧولی ترکیبѧنقش موثری در بررسی ساختار مولک ،

  . دارد
ی برای مطالعѧھ رفتѧار سѧاختاری و یک روش قو NMR طیف بینی

مطالعھ نظری . باشدھای فیزیکی مختلف میھا در حالتدینامیکی مولکول
خواص مغناطیستی ھستھ براساس روش ھای پیشرفتھ مکانیѧک کوانتѧومی 

 محاسѧѧبھ شѧѧده توسѧѧط محاسѧѧبات روش NMRپارامترھѧѧای . اسѧѧتوار اسѧѧت
DFT اتѧولی ترکیبѧتفاده ، نقش موثری در بررسی ساختار مولکѧورد اسѧم

  .   وجود داردNMRروش ھای مختلفی برای تعیین پارامتر ھای . دارد
 
 Gauge - Including atomic orbitals (GIAO)  
 Individual gauge for localized orbitals (IGLO)  
 Localized orbitals local origin (LORG)  
 Continuous set of gauge transformations (CSGT)  
  

، بѧھ منظѧور  (CS) تحقیѧق، پارامترھѧای پوشѧانندگی شѧیمیاییدر ایѧن
    ھѧѧѧايلاعѧѧѧات سѧѧѧاختاري، رفتѧѧѧار دینѧѧѧامیكي و بѧѧѧرھمكنشطبدسѧѧѧت آوردن ا

بѧرای سѧاختارھای بھینѧھ تئѧوفیلین و نانولولѧھ بѧور نیتریѧد و  مولكولي درون
 GIAO نانولولھ بور نیترید با استفاده از روش  ‒ مولکول کمپلکس تئوفیلین

  .  نشان داده شده است5 و 4ھای و  نتایج بدست آمده در جدولمحاسبھ 
 

    تئوفیلین در غیاب نانولولھ بور نیتریدNMRتفسیر  
گѧѧردی پوشѧѧانندگي شѧѧیمیایی یѧѧا در مولکѧѧول تئѧѧوفیلین پѧѧارامتر ھمѧѧسان

 )(iso مورد بررسی قѧرار گرفѧت، کѧھ )(iso پوشش شیمیایی ھمسانگرد 
ھѧا را از لحѧاظ محѧیط ھѧای کѧربن در مولکѧول، ھѧستھبھ شده برای اتممحاس

  . گروه تقسیم می کند5کنند بھ الکتروستاتیکی کھ احساس می
ھѧای شѧیمیایی متفѧاوتی ھای یک مولکول کѧھ در محѧیطبھ عبارتی اتم

قرار دارند، با توجھ بھ میزان پوشیدگی شیمیایی متفاوت، دارای جابھ جایی 
جایی بر روی جابھ) دھنده یا کشنده(اثر استخلاف . تی ھستندشیمیایی متفاو

گѧذارد و بѧا تغییѧر مرتبѧھ پیونѧد از ھѧای یѧک مولکѧول تѧاثیر مѧیشیمیایی اتѧم
      و بѧѧالعکس، میѧѧزان پوشѧѧیدگی شѧѧیمیایی و) π ( بѧѧھ دوگانѧѧھ ) σ (یگانѧѧھ
  . کنندگیرد و تغییر میھا تحت تاثیر قرار میجایی اتمجابھ

کلی، بر اساس پارامترھای بدست آمده برای تئوفیلین در پس بھ طور 
 ١١توان استنباط نمود کھ اتѧم کѧربن شѧماره غیاب نانو لولھ بور نیترید، می

کھ بھ دو اتم الکترونگاتیو اکسیژن و نیتروژن، و از طرفی بѧھ کѧربن غیѧر 
 ھا برای متصل است، از کمترین پوشیدگی توسط الکترون13اشباع شماره 

 یѧѧا )(isoنمѧѧودن میѧѧدان خѧѧارجی برخѧѧوردار اسѧѧت، لѧѧذا کمتѧѧرین احѧѧساس 
 یѧѧѧا جابѧѧھ جѧѧѧایی شѧѧیمیایی را بѧѧѧھ خѧѧѧود  )δ(پوشѧѧیدگی شѧѧѧیمیایی و بیѧѧشترین 

  .اختصاص داده است
، پرواضѧѧح اسѧѧت کѧѧھ اتѧѧم 17O NMRبѧѧا در نظѧѧر گѧѧرفتن داده ھѧѧای 

 5 بھ اتم الکترونگاتیو نیتروژن 7 از طریق کربن شماره 8اکسیژن شماره 
ھای نیتروژن نیز بھ گروه دھنده متیل متصل بوده و صل است و اتم مت9و 

کنند کھ این امر منجر بھ افزایش میزان ابر الکترونی الکترون دریافت می
  iso تѧر شѧده و درشѧود و در نتیجѧھ پوشѧیده مѧی8بر روی اکѧسیژن شѧماره 

  .شود ظاھر می12بالاتری نسبت بھ اتم اکسیژن شماره 
 ≥ η ≥ 0( دانیم محدوده مقادیر پارامتر بѧی تقѧارنیانطور کھ میھم

  بѧین) κ ≤ 1 ≥ 1- (بین صفر و یک، محدوده مقѧادیر پѧارامتر انحѧراف ) 1
  ھا محدوده  این  کھ باشد  می )Ω ≤ 0 (  پیک  پھنای    محدوده  و - 1 و 1
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  .باشدص می کاملا مشخ5 و 4ھای در جدول
  
   تئوفیلین در حضور نانو لولھ بور نیتریدNMRتفسیر 

با نانو کپѧسولھ کѧردن تئѧوفیلین و قѧرار گѧرفتن آن در مرکѧز نانولولѧھ 
، کھ در موقعیت مشابھ اتѧم کѧربن 123بور نیترید، باز ھم اتم کربن شماره 

 در مولکѧول تئѧوفیلین در غیѧاب نѧانو لولѧھ اسѧت، دارای کمتѧرین 11شماره 
، کѧھ 122جایی شیمیایی است و اتم کربن شѧماره یدگی و بیشترین جابھپوش

 از تئوفیلین بھ تنھѧایی اسѧت، دارای 10در موقعیت مشابھ اتم کربن شماره 
 نتیجѧھ اینکѧھ زمѧانی. جایی شیمیایی اسѧتبیشترین پوشیدگی و کمترین جابھ

یѧد قѧرار گردی مغناطیسی نانو لولھ بѧور نیترکھ تئوفیلین در میدان ناھمسان
یا جابھ جایی شیمیایی بالاتری ) δ(گرفتھ، پوشش شیمیایی کمتر شده و در 

تѧوان پس مѧی. شوندھای مشابھ در تئوفیلین بھ تنھایی ظاھر مینسبت بھ اتم
 بѧѧھ NMR حاصѧѧل از محاسѧѧبات) (isoگفѧѧت پوشѧѧش شѧѧیمیایی ھمѧѧسانگرد 

ھمکنش نانولولѧھ ، پارامتر مناسبی برای بررسی ماھیѧت بѧرGIAOروش 
  .باشدبور نیترید و مولکول تئوفیلین می

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  محاسبات جابجایی شیمیایی مستقل از ھستھ  
   

ھѧای آروماتیѧک  برای بررسی آروماتیسیتھ حلقѧھ(NICS)محاسبات 
 در مرکѧز (X)ھرچھ میزان جابجایی شیمیایی اتم فرضی . رودبھ کار می

امѧا مقѧدار . تѧر و پایѧدارتر خواھѧد بѧودفی تر باشѧد، حلقѧھ آروماتیѧکحلقھ من
(NICS)آروماتیسیتھ مظھر .  مثبت یعنی آن حلقھ آروماتیسیتھ کمتری دارد

ھای لایھ بستھ الکترونی بوده کھ موجѧب نامستقر شدن الکترونی در سیستم
 مھمتѧرین شѧاخص آروماتیѧسیتھ عبѧارت .]6و5[شود پایین آمدن انرژی می

ست از مغناطیسی بودن کھ بھ صورت جریان حلقھ القایی زمانی کھ یѧک ا
شѧѧود گیѧѧرد، تعریѧѧف مѧѧیترکیѧѧب در میѧѧدان مغناطیѧѧسی خѧѧارجی قѧѧرار مѧѧی

  .]8و7[
بѧѧھ صѧѧورت مقѧѧدار منفѧѧی پوشѧѧانندگی مغناطیѧѧسی در  NICSمقѧѧادیر 

 NICS) یا معمѧولا در یѧک درجѧھ آنگѧستروم بѧالاتر (NICS (0))مرکز 
 .]10و9[ تعیین می شود (NICS ( - 1))از مرکز حلقھ  و یا پایین تر ((1)
   حلقھ   جریان    دھنده   نشان  حلقھ   مرکز   در  (NICS)     منفی مقدار

   نانولولھ بور نیترید - توابع ترمودینامیکی مولکولھای تئوفیلین، نانولولھ بور نیترید و کمپلکس تئوفیلین  .2جدول                  
 

Thermodynamic functions/ B3LYP/6  - 31G* 

Compounds Theophylline BNNT Theophylline-BNNT 

G + Eel  -640.9385  - 3207.008  -3847.947 

H + Eel  - 640.8885  - 3206.869  -3847.777 

Ethermal + Eel  - 640.88946  - 3206.870  -3847.778 

E0 = ZPE + Eel  - 640.9007  -3206.926  -3847.847 

Eel 

(H
artree) 

 - 641.0622  - 3207.707  - 3848.791 

S 

(cal mol-1 K-1) 
105.196 292.301 358.03 

 
  

   نانولولھ بور نیترید  -ن تغییرات توابع ترمودینامیکی در فاز گازی برای کمپلکس تئوفیلی . 3جدول                            
 

Changes of the thermodynamic functions/B3LYP/6 - 31G* at kcal mol-1 

Parameters Theophylline-BNNT 

G  - 0.3972 

  - 12.1642 

  - 11.5719 

  - 12.8401 

S 

(cal mol-1 K-1) 
 - 39.467 
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  (NICS)باشѧѧد و مقѧѧدار مثبѧѧѧت مѧѧی) آروماتیѧѧسیتھ(دیاتروپیѧѧک القѧѧاء شѧѧده 
 (NICS)و مقѧدار )  آروماتیسیتھآنتی(حلقھ پاراتروپیک  دھنده جریاننشان

   .]12 و11[باشد ھای غیر آروماتیک مینزدیک بھ صفر متعلق بھ گونھ
 *GIAO -B3LYP/6 - 31G در سѧѧѧѧطح نظѧѧѧѧری NMRمحاسѧѧѧبات 

ھѧѧای بѧѧرای اتѧѧم) (isoانجѧѧام شѧѧد و مقѧѧادیر تانѧѧسور پوشѧѧانندگی مغناطیѧѧسی 
  . ھا محاسبھ شدفرضی قرار گرفتھ در مرکز حلقھ

 عضوی تئوفیلین بھ 6 و 5ھای  در مرکز حلقھ(NICS)ر نتایج مقادی
دھѧد نѧشان مѧی) 6جѧدول (تنھایی و تئوفیلین در حضور نانولولھ بور نیترید 

  کѧѧھ در مولکѧѧول تئѧѧوفیلین قبѧѧل از واکѧѧنش بѧѧا نانولولѧѧھ بѧѧور نیتریѧѧد، مقѧѧدار
(NICS) ھѧѧز حلقѧѧوفیلین5 در مرکѧѧضوی تئѧѧع ppm  68/12 -  س ازѧѧو پ 

   در مرکѧز حلقѧھ(NICS) نانولولھ بور نیتریѧد، مقѧدار قرارگیری در میدان
  گرفتن  قرار   با  عبارتی بھ. باشدمی-   ppm  82/13  تئوفیلین  عضوی5

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

تر و پایدارتر شѧده تئوفیلین در میدان نانولولھ، حلقھ پنج عضوی آروماتیک
  . وی نیز صادق استاین روند در مورد حلقھ شش عض. است

  
 5بѧѧѧѧا طѧѧѧѧول ) 8,8( نѧѧѧѧانو لولѧѧѧѧھ بѧѧѧѧور نیتریѧѧѧѧد NMRآنѧѧѧѧالیز 

   آنگستروم
  

 و B ھستھ 40در سطح  isoپارامترھای پوشش شیمیایی ھمسانگرد 
 آنگѧѧѧستروم مѧѧѧورد تحلیѧѧѧل و 5بѧѧѧا طѧѧول ) 8,8( در نѧѧѧانو لولѧѧѧھ N ھѧѧستھ 40

سانگرد در در نتیجѧѧھ، پѧѧارامتر پوشѧѧش شѧѧیمیایی ھمѧѧ. بررسѧѧی قѧѧرار گرفѧѧت
 . ذکر شده است7نانولولھ مورد نظر محاسبھ و نتایج بدست آمده در جدول 

نکتѧѧھ حѧѧایز اھمیѧѧت ایѧѧن اسѧѧت کѧѧھ در ایѧѧن آنѧѧالیز، ھѧѧستھ از لحѧѧاظ محѧѧѧیط 
  برای isoشود کھ در ھر لایھ مقدار  تقسیم می  لایھ5    بھ الکتروستاتیکی

  ھای تئوفیلین در غیاب ناتولولھ بور نیترید برای اتمNMR پارامترھای  . 4جدول   
 

No.  Isotropic Anisotropy σ11 σ22 σ33 Δσ δ η Ω κ 

1 N 114.079 108.650 23.231 132.494 186.512 108.650  - 90.848 0.595 163.281 0.338 

2 C 61.677 95.532  - 0.487 60.154 125.366 95.533 63.689 0.952 125.853  - 0.036 

3 N 19.710 327.660  - 154.106  ‒ 24.914 238.150 327.660 218.440 0.591 392.256  - 0.341 

4 C 49.349 109.302  ‒ 6.957 32.787 122.217 109.302 72.868 0.545 129.174  - 0.385 

5 N 136.393 66.731 73.184 155.114 180.880 66.731  -63.209 0.408 107.696 0.521 

6 C 161.193 39.674 140.097 155.840 187.642 39.674 26.449 0.595 47.545  -0.338 

7 C 47.801 58.006  - 25.169 82.100 86.472 58.007  -72.970 0.060 111.641 0.922 

8 O 23.019 457.619  -193.198  -65.843 328.099 457.620 305.080 0.417 521.297  -0.511 

9 N 97.820 85.800 28.223 110.217 155.020 85.800  -69.597 0.644 126.797 0.293 

10 C 161.844 32.023 139.357 162.982 183.193 32.024  - 22.487 0.899 43.836 0.078 

11 C 44.833 86.330  - 37.262 69.374 102.386 86.330  - 82.095 0.402 139.648 0.527 

12 O  - 17.041 558.363  - 305.655  - 100.668 355.201 558.363 372.242 0.551 660.856  - 0.380 

13 C 86.471 84.367 47.519 69.178 142.715 84.367 56.244 0.385 95.196  - 0.545 

14 H 24.314 7.932 18.305 25.034 29.602 7.933  - 6.009 0.760 11.297 0.191 

15 H 25.112 4.814 21.371 25.643 28.321 4.814  - 3.741 0.716 6.950 0.229 

16 H 27.928 6.502 22.113 29.407 32.262 6.502  - 5.815 0.491 10.149 0.437 

17 H 29.267 9.805 24.938 27.059 35.804 9.806 6.537 0.324 10.866  -0.610 

18 H 29.199 9.545 24.712 27.322 35.562 9.545 6.363 0.410 10.850  - 0.519 

19 H 28.084 6.403 22.289 29.610 32.352 6.403  -5.795 0.473 10.063 0.455 

20 H 29.550 9.413 25.126 27.699 35.826 9.414 6.276 0.410 10.700  - 0.519 

21 H 29.546 9.378 25.125 27.716 35.798 9.378 6.252 0.414 10.673  - 0.514 
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 ھای تئوفیلین در حضور نانولولھ بور نیترید برای اتمNMR پارامترھای  . 5جدول 
 

 No. Isotropic Anisotropy σ11 σ22 σ33 Δσ δ η Ω κ 

113 N 115.241 110.045 22.721 134.397 188.604 110.045  - 92.520 0.586 165.883 0.346 

114 C 62.037 99.542 0.575 57.137 128.398 99.542 66.361 0.852 127.823  - 0.115 

115 N 24.737 24.737  -145.931  - 17.204 237.345 318.913 212.608 0.605 383.276  -0.328 

116 C 50.157 110.394  - 8.643 35.360 123.752 110.394 73.595 0.598 132.395  - 0.335 

117 N 135.985 67.996 68.009 158.631 181.316 67.996  - 67.976 0.334 113.307 0.600 

118 C 159.528 36.922 139.801 154.639 184.142 36.922 24.614 0.603 44.341  - 0.331 

119 C 48.554 61.186  - 24.203 80.520 89.344 61.186  - 72.757 0.121 113.547 0.845 

120 O 10.912 474.269  -224.246  -70.108 327.092 474.269 316.180 0.488 551.338  - 0.441 

121 N 98.407 87.559 29.182 109.260 156.780 87.559  - 69.225 0.686 127.598 0.255 

122 C 161.555 28.606 140.419 163.621 180.626 28.606  - 21.136 0.805 40.207 0.154 

123 C 44.680 90.199  -37.282 66.509 104.812 90.199  - 81.962 0.467 142.094 0.461 

124 O  - 7.336 535.922  - 282.885  -89.068 349.945 535.922 357.281 0.542 632.830  - 0.387 

125 C 88.038 85.896 46.914 71.898 145.302 85.896 57.264 0.436 98.388  - 0.492 

126 H 25.750 9.494 19.258 25.913 32.080 9.495  - 6.492 0.950 12.822 0.038 

127 H 26.562 6.649 21.521 27.170 30.995 6.650  - 5.041 0.759 9.474 0.193 

128 H 29.184 6.949 24.735 29.000 33.817 6.950 4.633 0.921 9.082  - 0.061 

129 H 28.941 10.626 22.837 27.961 36.024 10.625 7.083 0.723 13.187  -0.223 

130 H 29.579 11.107 24.143 27.611 36.984 11.107 7.405 0.468 12.841  - 0.460 

131 H 28.582 8.267 23.690 27.962 34.093 8.267 5.511 0.775 10.403  - 0.179 

132 H 29.602 8.198 25.161 28.577 35.068 8.199 5.466 0.625 9.907  -0.310 

133 H 29.900 9.300 25.832 27.768 36.100 9.300 6.200 0.312 10.268  -0.623 
 
 

  لین بھ تنھایی و در حضور نانولولھ بور نیتریدھای تئوفی در مرکز حلقھ(NICS) مقادیر  .6 جدول                                   
   

Nucleus - independent chemical shifts values (ppm) at B3LYP/6- 31g*   

6 - member ring  5 - member ring  Compounds 

 -2.76 -12.68 Theophylline 

 - 4.28  - 13.82 Theophylline-BNNT 
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  نانو لولھ  پارامترھای جابھ جایی شیمیایی و پوشش شیمیایی ھمسانگرد . 7جدول                                    
   بھ تنھایی                                               

  
(8,8) Boron nitride nano -tube isotropic chemical shielding 

(ppm) 

Layers 11B 15N 

Layer 1 81 151 

Layer 2 84 141 

Layer 3 83 142 

Layer 4 84 141 

Layer 5 81 151 
  
  

   توزیع بار اتمی مولیکن محاسبھ شده برای تئوفیلین بھ تنھایی و در حضور . 8جدول                                 
   نانولولھ بور نیترید                                            

   

Mulliken atomic charge/B3LYP/6 - 31G* 

Within (Theophylline) 
Within (Theophylline te) 

in BNNT -Theophylline 

1 N  -0.654 113 N  - 0.661 

2 C 0.239 114 C 0.248 

3 N  - 0.499 115 N  -0.516 

4 C 0.48 116 C 0.496 

5 N  -0.593 117 N  - 0.591 

6 C  -0.325 118 C  - 0.345 

7 C 0.785 119 C 0.79 

8 O  - 0.523 120 O  - 0.525 

9 N  - 0.569 121 N  - 0.572 

10 C  - 0.315 122 C  - 0.33 

11 C 0.625 123 C 0.634 

12 O  - 0.532 124 O  - 0.534 

13 C 0.228 125 C 0.225 

14 H 0.358 126 H 0.365 

15 H 0.177 127 H 0.19 

16 H 0.207 128 H 0.186 

17 H 0.178 129 H 0.203 

18 H 0.179 130 H 0.185 

19 H 0.199 131 H 0.204 

20 H 0.178 132 H 0.181 

21 H 0.178 133 H 0.178 
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  . ھای آن تقریبا یکسان استھستھ

ً دقیقا در 5 و 1ھای دھد کھ لایھ نشان می7تر، جدول با نگاھی دقیق
ھѧѧا از محѧѧیط ھѧѧای بѧѧور در ایѧѧن لایѧѧھھѧѧای نانولولѧѧھ قѧѧرار دارنѧѧد و ھѧѧستھلبѧѧھ

بھ طѧور کلѧی، . برخوردارند iso = ppm 7/81 الکتروستاتیکی مشابھی،
ھای متقارن در نانولولھ بور نیترید مورد نظر، مقادیر یکسانی از در مکان

 بѧھ. شѧودھѧای بѧور مѧشاھده مѧیپوشش شѧیمیایی ھمѧسانگرد در سѧطح ھѧستھ
ھѧѧای بѧѧور دارای ، ھѧѧستھ)2,4(و ) 1,5(عنѧѧوان مثѧѧال، در ھѧѧر جفѧѧت لایѧѧھ 

   ھѧѧستھ) 2,4(پѧѧر واضѧح اسѧѧت کѧѧھ در لایѧѧھ . باشѧѧندیکѧѧسانی مѧѧی isoمقѧادیر 
ھѧای بѧور را دارد کھ بدین مفھوم اسѧت کѧھ ھѧستھ iso ھای بور بیشتریناتم

ھѧا برخѧوردار اسѧت، در کتѧروندر این لایھ از بیشترین پوشѧیدگی توسѧط ال
  .باشدھای نانو لولھ، حداقل میحالی کھ این مقدار در لبھ

در  isoعѧѧلاوه بѧѧر ایѧѧن، در ایѧѧن آنѧѧالیز، پوشѧѧش شѧѧیمیایی ھمѧѧسانگرد 
ھѧѧای ھѧѧای نیتѧѧروژن نیѧѧز بررسѧѧی شѧѧد کѧѧھ بѧѧھ دنبѧѧال آن، ھѧѧستھسѧѧطح ھѧѧستھ

رد تجزیھ و تحلیѧل قѧرار  لایھ مو5ھای بور در قالب نیتروژن ھمانند ھستھ
ھمانطور کھ آشکار است، آنچھ کھ جایگزینی نانو لولھ بѧور نیتریѧد . گرفت

سازد، این است کھ مجموع اعداد بھ جای نانو لولھ کربنی را پر اھمیت می
باشد و بدین اتمی بور و نیتروژن برابر مجموع اعداد اتمی دو اتم کربن می

ژن در اغلѧب مѧوارد در نانولولѧھ بѧور ترتیب تعداد ھستھ ھای بور و نیتѧرو
ھای با این وجود، اما تفاوت اصلی در مورد اتم. باشدنیترید با ھم برابر می

بور و نیتروژن وجود زوج الکترون غیر پیوندی در لایھ ظرفیت نیتروژن 
این در حالی است کھ کمبود الکترون در لایھ ظرفیت اتم بور ملموس . است
ن عامل بھ بور، خاصیت اسیدی و بѧھ نیتѧروژن کمѧی در نتیجھ، ای. باشدمی

بخѧشد کѧھ سѧبب تفѧاوت رفتارھѧای ایѧن دو ھѧستھ در نѧانو خاصیت بازی می
  .شودلولھ بور نیترید می

شѧود کѧھ  با استناد بھ دلیلی کھ در قبل ذکر شد، این طور استنباط می
، بیѧѧشترین مقѧѧدار پوشѧѧش )1,5(ھѧѧستھ ھѧѧای نیتѧѧروژن در لایѧѧھ ھѧѧای لبѧѧھ ای 

ھای بور برای اتم isoدر حالیکھ. باشندرا دارا می isoیمیایی ھمسانگردش
 isoھѧم چنѧین،. در لبھ لایھ، کمترین مقدار را بھ خود اختصاص داده است

باشѧد، در کمتѧرین مقѧدار را دارا مѧی) 2,4(برای ھستھ ھای نیتروژن لایѧھ 
دارای کمترین مقѧدار ) 2,4(ھای بور در لایھ برای اتمحالیکھ این پارامتر 

باشد و نتیجھ اینکھ بھ نحوی بھ خاصیت اسیدی و بازی بور و نیتروژن می
  . شودمنتھی می

  
  توزیع بار اتمی مولیکن 

 
 بѧѧѧا انجѧѧѧام محاسѧѧѧبات در سѧѧѧطح NBOدر نتѧѧѧایج حاصѧѧѧل از تحلیѧѧѧل 

ر روی  میѧѧزان توزیѧѧع بѧѧار اتمѧѧی مѧѧولیکن بB3LYP/6 -31G* ،ѧѧنظѧѧری
کدیگر با استفاده =تئوفیلین و نانولولھ بور نیترید بھ تنھایی و در حضور ی

دھѧد کѧھ نظری محاسبھ و نتایج بدست آمده نشان مѧی از محاسبات در سطح
  .کندھای درگیر واکنش تغییر میدانسیتھ بار بر روی اتم

  
  پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول

 
پذیری، تعیѧین پتانѧسیل  واکنشھای مفید برای مطالعھیکی از ویژگی

دھѧد کѧھ ناحیѧھ بѧا باشѧد کѧھ نѧشان مѧی می(MEP) الکتروستاتیکی مولکولی
بیشترین بار منفی، بھ رنگ قرمز بوده و محل مناسبی برای حملھ مولکول 

   رنگ آبی  ھمچنین ناحیھ با بیشترین بار مثبت، بھ. باشدالکترون دوست می

  
 از MEP .باشѧدبوده و محل مناسبی برای حملھ مولکول ھستھ دوسѧت مѧی

این نظر حائز اھمیت است کھ بھ منظور نشان دادن اندازه مولکول، شѧکل 
مولکول بѧھ صѧورت مراکѧز بѧا پتانѧسیل الکتروسѧتاتیکی منفѧی و مثبѧت، بѧھ 

ھای ھستھ بھ طور کلی، مکان. رودصورت یک محدوده رنگی بھ کار می
شود  مشخص می (MEP)لکترون دوست در یک مولکول توسطدوست و ا

در . ھای فعال برای شرکت در واکنش را پیش بینѧی نمѧودتوان مکانو می
ھѧای  نانولولھ بور نیترید، دانسیتھ بار مثبѧت بѧر روی اتѧم - کمپلکس تئوفیلین

ھѧای اکѧسیژن نیتروژن نانولولھ بورنیترید و دانسیتھ بѧار منفѧی بѧر روی اتѧم
پѧذیر در ایѧن کمѧپلکس یلین غالب است و بѧھ ایѧن ترتیѧب مراکѧز واکѧنشتئوف

  . شودمشخص می
دھد کѧھ در نѧانو کپѧسولھ کѧردن  خطوط عرضی نشان می3در شکل 

تئѧѧوفیلین، در چѧѧھ بخѧѧشی از تئѧѧوفیلین و نانولولѧѧھ بورنیتریѧѧد، بѧѧرھمکنش و 
  . رزونانس الکترونی در حال انجام است

  
  ولپذیری مولکھای واکنشاندیس

 
ھѧѧای سѧѧاختارھای  روش مفیѧѧدی بѧѧرای بررسѧѧی ویژگѧѧیDFTروش 

برای یک سیستم . باشدھا میپذیری مولکولشیمیایی براساس اندیس واکنش
n لѧѧرژی کѧا انѧی بѧالکترون (Ε) ارجیѧیمیایی خѧسیل شѧو پتان ν(r) زانѧѧمی ،

، نرمѧѧی  (χ)، الکترونگѧѧاتیوی(w)، الکتروفیلیѧѧسیتی (η)سѧѧختی شѧѧیمیایی 
و میѧѧѧزان انتقѧѧѧال بѧѧѧار  (μ)  پتانѧѧѧسیل شѧѧѧیمیایی الکترونѧѧѧی،(S)شѧѧѧیمیایی 
 براسѧاس معѧادلات ذیѧل (T) در حالت تعادل در دمѧای (ΔNmax)الکترونی

  :  شودمحاسبھ می
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بѧھ عنѧوان (w) ول برای جذب الکتѧرون و الکتروفیلیѧسیتھ یک اتم در مولک
 پتانسیل شیمیایی . شودھا بیان میمقیاسی از قدرت الکتروندوستی مولکول

 (μ) مولکول توسط تئوریKoopmansتا 5ھای معادلھ. شود محاسبھ می 
  .  بدست آمده است 4 تا 2ھای  بھ ترتیب از معادلھ7
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   نانو لولھ بور نیترید، -  کمپلکس تئوفیلین(SCF) محاسبھ شده توسط تئوری میدان خودسازگار  (MEP)پتانسیل الکتروستاتیکی مولکولی   . 2شکل 

  . الکترون، بھ فرم خنثی و در حالت پایھ606 اتم و 113ستمی با   سی               
  
  

 
  ھای درگیر در رزونانس الکترونی در نانوکپسولھ کردن تئوفیلین توسط نانولولھ بور نیترید دھنده محدوده اتم خطوط عرضی کانتور نشان . 3شکل 

  . آنگستروم است5 با طول 8و 8                
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 و نرمѧѧی  (χ)، الکترونگاتیویتѧѧھ(w)، الکتروفیلیѧѧسیتھ (η)سѧѧختی شѧѧیمیایی 
ف انѧѧѧرژی ، شѧѧѧکا(ΔNmax)، میѧѧѧزان انتقѧѧѧال بѧѧѧار الکترونѧѧѧی (S)شѧѧѧیمیایی 
 (EA)، انرژی الکترونخواھی)EHOMO - ELUMO (ھای مولکولی اوربیتال

 DFT/B3LYP برحѧسب الکتѧرون ولѧت بѧھ روش (EI) و انرژی یѧونش 
 آورده 9 محاسѧѧبھ و نتѧѧایج در جѧѧدول *B3LYP/6 -31gدر سѧѧطح نظѧѧری 

 میزان انتقال بار در سیستم را نѧشان مѧی (N∆)ھمچنین، کمیت . شده است
 و مثبت باشѧد، حѧاکی از انتقѧال الکتѧرون از نانولولѧھ (N > 0∆)اگر . دھد
(B) بھ مولکول مورد نظر (A) و اگر (∆N < 0) و منفی باشد، حاکی از 

میѧزان کمیѧت . باشѧد مѧی  (B) بھ نانولولѧھ (A)انتقال الکترون از مولکول 
.  اسѧت434/1 نانولولھ بور نیتریѧد،  - انتقال بار در سیستم کمپلکس تئوفیلین

   سمت انولولھ بور نیترید بھن ھا از سمت جریان الکترون دھندهکھ این نشان

  نانولولھ بور نیترید - پذیری برای تئوفیلین، نانولولھ بور نیترید و کمپلکس تئوفیلینھای واکنشاندیس  . 9جدول        
 

Compounds 
Property/B3LYP/6 - 31g* 

Theophylline BNNT Theophylline - BNNT 

EHOMO  

(eV)  
 -6.085  - 6.379  - 6.21 

ELUMO 

 (eV) 
 -0.954  - 0.138  - 1.107 

Energy gap (Eg)  

(eV) 
5.131 6.241 5.102 

Ionization potential (EI) 

(eV)  
6.085 6.379 6.21 

Electron affinity (EA)  

(eV) 
0.954 0.138 1.107 

Electronegativity (χ) 

 (eV) 
3.519 3.259 3.658 

Global hardness (η) 

 (eV) 
2.566 3.12 2.551 

Chemical potential (μ)  

(eV) 
 - 3.519  - 3.259  - 3.658 

Global electrophilicity (ω) 

(eV) 
2.414 1.702 2.623 

Chemical softness (S)  

(eV - 1)  
0.195 0.16 0.196 

Dipole moment  

(Debye) 
3.508 0 2.681 

ΔNmax  -  -  1.434 
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  .دار اوربیتال مولکولی تئوفیلین نمو . 4شکل 

  

 
  . نانولولھ بور نیترید -  نمودار اوربیتال مولکولی تئوفیلین . 5شکل 
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  .باشدتئوفیلین می

 انѧѧرژی در شѧѧکافدھѧѧد کѧѧھ  نتѧѧایج حاصѧѧل از محاسѧѧبات نѧѧشان مѧѧی
 .نسبت بھ تئوفیلین کاھش یافتѧھ اسѧت  نانولولھ بور نیترید - کمپلکس تئوفیلین
. پѧذیری یѧک مولکѧول بѧھ شѧکاف انѧرژی آن مѧرتبط اسѧتاز طرفی واکنش

لѧѧھ بѧѧور نیتریѧѧد، بѧѧا کѧѧاھش شѧѧکاف  نانولو - ھمچنѧѧین، در کمѧѧپلکس تئѧѧوفیلین
، میزان پارامتر سختی کاھش و پارامتر نرمی و الکتروفیلیسیتھ Egانرژی 

 . افزایش یافتھ است
و سѧѧختی ) Eg = ELUMO  -  EHOMO(ھѧا شѧکاف انѧѧرژی اوربیتѧѧال

دھد کھ یک مولکول نѧرم شѧکاف انѧرژی کوچѧک و یѧک شیمیایی نشان می
ھѧѧای اوربیتѧѧالی بѧѧرھمکنش. مولکѧѧول سѧѧخت شѧѧکاف انѧѧرژی بزرگѧѧی دارد

پایدارکننѧѧده بѧѧا کѧѧاھش سѧѧطح انѧѧرژی اوربیتѧѧال پذیرنѧѧده الکتѧѧرون و افѧѧزایش 
 . سطح انرژی اوربیتال دھنده الکترون، افزایش می یابد

 ھѧѧای مولکѧѧولی میѧѧزان شѧѧکاف انѧѧرژی اوربیتѧѧال5 و 4ھѧѧای شѧѧکل
HOMO   وLUMOیѧشان مѧد را نѧال. دھѧکل اوربیتѧی شѧای در بررسѧھ
 بر روی کѧل HOMOشود کھ اوربیتالھای وفیلین، مشاھده میمولکولی تئ

 بر روی کل ساختار تئوفیلین بھ LUMOساختار تئوفیلین ولی اوربیتالھای
  شѧѧود امکѧѧان واکѧѧنش بѧѧابینѧѧی مѧیپѧѧیش. جѧز قѧѧسمت متیѧѧل گѧѧسترده شѧده اسѧѧت

 HOMOھای دوست در قسمتی است کھ توزیع اوربیتالھای الکترونگونھ
دوسѧت در سѧمتی اسѧت کѧھ ھѧای ھѧستھان واکنش بѧا گونѧھبیشتر است و امک

ھای در بررسی شکل اوربیتال.  توزیع بیشتری داردLUMOھای اوربیتال
شѧѧود کѧѧھ  نانولولѧѧھ بѧѧور نیتریѧѧد مѧѧشاھده مѧѧی - مولکѧѧولی کمѧѧپلکس تئѧѧوفیلین

 ھѧѧای بѧѧر روی کѧѧل سѧѧاختار تئѧѧوفیلین و اوربیتѧѧالHOMOھѧѧای اوربیتѧѧال
LUMO اختار ناѧѧل سѧѧر روی کѧѧشانبѧѧن نѧѧھ ایѧѧده کѧѧسترده شѧѧھ گѧѧده نولولѧѧدھن

  .باشدھا از سمت نانولولھ بور نیترید بھ سمت تئوفیلین میجریان الکترون
 

  نتیجھ گیری
  

کردن تئوفیلین و نانولولھ بور نیتریѧد بѧھ تنھѧایی نتایج حاصل از بھینھ
و ھمچنѧѧین در حѧѧضور یکѧѧدیگر در کمѧѧپلکس، بѧѧا اسѧѧتفاده از محاسѧѧبات در 

  NMR ،Freq برای تعیین پارامترھای*B3LYP/6 ‒ 31Gسطح نظری 
  .  استفاده شده استNBOو 

بѧا نѧانو کپѧسولھ  دھѧد نѧشان مѧیNMRنتѧایج حاصѧل از آنѧالیز طیѧف 
گردی مغناطیسی نانولولھ بور نیترید دارای پوشش کردن تئوفیلین ناھمسان

شابھ ھای مجایی شیمیایی بالاتری نسبت بھ اتمیا جابھ) δ(کمتری شده و در 
  . شونددر تئوفیلین بھ تنھایی ظاھر می

 بѧرای نانولولѧھ بѧور نیتریѧد نѧشان NMRنتایج حاصل از آنالیز طیѧف       
ای کѧھ پوشѧش شѧیمیایی ھمѧسانگرد آن در ای، لایѧھدھد در حالت مقایسھمی

سطح ھستھ بور از لایھ قبلѧی بیѧشتر اسѧت، پوشѧش شѧیمیایی ھمѧسانگرد در 
ایѧن پدیѧده بѧھ . ان لایھ از لایѧھ قبلѧی کمتѧر اسѧتسطح ھستھ نیتروژن در ھم

   طور  بھ.  بور و نیتروژن در نانولولھ بور نیترید اشاره دارد متفاوت نقش 
  
  
  
  
  
  
  

  
تѧوان ھѧای مختلѧف، مѧیکلی، از بررسی پارامترھѧای محاسѧبھ شѧده در لایѧھ

  اسѧѧتنتاج نمѧѧود کѧѧھ نѧѧاھمگن بѧѧودن محѧѧیط الکتروسѧѧتاتیکی در طѧѧول نانولولѧѧھ
ھѧѧای موجѧود در یѧѧک کѧѧھ ھѧستھ در دو لبѧھ وجѧѧود دارد، در حѧالیبخѧصوص

  .باشندلایھ، دارای محیط الکتروستاتیکی یکسانی می
، ممѧان دوقطبѧی کمѧپلکس NBOبراساس نتѧایج حاصѧل از محاسѧبات       

کѧوچکتر از ممѧان دوقطبѧی ) بѧای دی681/2( نانولولھ بورنیترید  ‒ تئوفیلین
زرگتر از ممان دو قطبی نانولولѧھ بورنیتریѧد و ب) بای دی507/3(تئوفیلین 

این مسألھ با استفاده از اثرات رزونانѧسي . باشدمی) بای دی507/3صفر (
ناشي از عدم استقرار الکترونی از نانولولھ بور نیترید بھ مولکول تئوفیلین 

  . نانولولھ قابل توجیھ مي باشد ‒ و بالعکس در کمپلکس تئوفیلین
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