
                                                         
  

شده با بور و  فلوریوراسیل با نانوخوشھ آلومینیم نیترید خالص و جایگزین- 5بررسی برھمکنش داروی 
 DFTفسفر بھ روش 

 
  *ھنگامھ زنگنھ و مھدی رضایی صامتی

   گروه شیمی فیزیک، دانشکده علوم پایھ، دانشگاه ملایر، ملایر

  )22/11/1398:       تاریخ پذیرش6/9/1397: تاریخ دریافت(
      

ھای بور و شده با اتم و جایگزینAl12N12)(فلوریوراسیل بر روی نانوخوشھ آلومینیوم نیترید خالص -5دراین پژوھش، با استفاده از نظریھ تابع چگالی، جذب داروی       
تاتیکی مولکولی ھای کوانتومی، ترمشده، سنجھبر اساس ساختارھای بھینھ.  استھای مختلف بررسی شده در حالتBAl11N11P)(فسفر  سیل الکترواس ودینامیکی و پتان

)MEP(ھای پیوندی طبیعی ، اربیتال)NBO( و نظریھ کوانتومی اتم در مولکول ،)AIM(ھای کوانتومی نشان ھای سنجھیافتھ. است، برای تمام الگوھای جذبی محاسبھ شده
ذیری و خواص فلوریوراسیل با نانوخوشھ آلومینیوم ن-5دھد کھ گاف انرژی کمپلکس می نش پ دایت، واک ابراین ھ تھ و بن وجھی داش ل ت یترید نسبت بھ حالت اولیھ کاھش قاب

است، انتخاب مناسبی برای جایگزین شده ھای بور و فسفردھد کھ نانوخوشھ آلومینیوم نیترید کھ با اتماین ویژگی نشان می. یابدنوری سامانھ، نسبت بھ حالت اولیھ افزایش می
فلوریوراسیل در تمام الگوھای مورد -5دھند کھ انرژی جذب ھای ترمودینامیکی نشان میمقایسھ یافتھ حاصل از انرژی جذب و سنجھ. فلوریوراسیل است-5ساخت حسگر 

خوشھ آلومینیوم نیترید از فلوریوراسیل بر روی سطح نانو-5دھند کھ جذب  نشان میNBO و AIMھای حاصل از یافتھ.  مطالعھ منفی و فرایند جذب گرماده و مساعد است
ھا نشان داد کھ ھای حاصل از محاسبھاز طرف دیگر، یافتھ. ھای زیستی مطلوب باشددھنده دارو در سامانھتواند در تھیھ انتقالنوع الکترواستاتیک است کھ این خاصیت می

  .ھای زیستی باشدفلوریوراسیل در سامانھ-5دھنده و آشکارساز برای ساخت انتقالتواند انتخاب مناسبی نانو خوشھ آلومینیوم نیترید جایگزین شده با بور و فسفر می
  

  DFT،AIMفلوریوراسیل، نانوخوشھ آلومینیم نیترید، جایگزینی بور و فسفر، -5 جذب، داروی :کلیدواژه

  
  مقدمھ

   
ھ ھا یکی دیگر از شکلفولرن       ربن ھستند ک صر ک ھای غیرطبیعی عن

وپ، . شوندت ساختھ میتوسط گرمایش گرافی ھ ت ا ب ھ شباھت آنھ ھ ب با توج
اکی ارا ب یآنھ ال م دب ولرن. نامن ھف ستند و ب ی ھ واع مختلف ا دارای ان           ھ

کل توانھش ضوی و اس روی، بی ای ک دھ ود دارن ال . ای وج ، 1990در س
رای  ی ب ین روش عمل ولفگانگ کراتچمر و دونالد ھافمن و ھمکارانش اول

 شناختھ C78 و C60 ،C70ھای ھا بافرمولفولرن. ئھ دادند را اراC60تھیھ 
. ]1[ھا ھستند گوشھھا و ششگوشھای از پنجاند کھ ھرکدام شامل شبکھشده

نج ھ پ ا دوازده وج د دقیق ولرن بای صورت یک یک ف ا ب ھ داشتھ باشد ت گوش
ھ داد وج ا تع ود، ام ستھ ش روی ب کل ک شش ای ش یھ ھ م ور گوش د بط توان

دای تگسترده ر کن اده 60 دارای C60. غیی د س د ( پیون ا ھیبری  30و ) sp3ب
ھ  د دوگان د (پیون ا ھیبری ت) sp2ب اختار . اس ھC60س ست وج   ، دارای بی

ارتباط بین . ]2[گوشھ است پنج وجھ ششوبیست، دارای C70گوشھ و شش
ھھای جدامولکول ازشده و خوش ای ف روژن، در  AlxNyھ وم و نیت  آلومینی

ردهھایطول سال ب ک ھ خود جل ن عامل . است اخیر توجھ بیشتری را ب ای
د  ھ جام ت است ک ن عل ھ ای شتر ب ی AlNبی ی و الکتریک ا خواص فیزیک  ب

سترده اربرد گ ود، ک ول خ اص و غیرمعم رامیک، خ نایع س ای در ص
ژوھش. باشدمیکروالکترونیک، مواد و سطح دارا می د پ ی جدی ای تجرب ھ

ا دھای گ وم نیتری د طیفدر مورد آلومینی ی و طیفزی مانن سنج سنج جرم
ھا،  در سامانھAlNھای قرمز نشان داد کھ وجود تعداد زیادی از گونھزیر

ی اد م ی ایج ی خاص ار الکترونیک درفت ال. کن امانھدر س ر س ای اخی ای ھ ھ
ھ ھ خوش ک از جمل شگران Al12N12ای کوچ ھ پژوھ ورد توج شتر م   بی

رار  ف ق ھحوزه نظری و تجربی در سطوح مختل ن . استگرفت ھدف از ای
ھای نظری در خصوص تکمیل و گسترش مطالعھکار، کمک بھ بازنگری، 

  کھ  است متفاوت ھای استوکیومترینیترید با نسبت ھای آلومینیومنانوخوشھ
  

  ir.ac.malayeru@mrsameti :لایمیل نویسنده مسئوو

  
ژه یرفتار وی شان م دای از خود ن انو . دھن وع ن ن ن ای ای ی از کاربردھ یک

 از آنھا بعنوان حسگر در صنایع الکترونیک است کھ در ھا، استفادهخوشھ
ھ  ار نانوخوش ان چھ ن می ھ  ،B12P12  وAl12N12، Al12P12 ،B12N12ای ب

رژی  اف ان اختاری، گ ژه س تحکام وی وری، اس ی، ن واص الکتریک ل خ دلی
ھ  ورد توج شتر م وب، بی سیار مطل یمیایی ب ی و ش واص فیزیک زرگ و خ ب

ھ جذب مولکول گ. ]4 و[3 اندبوده ، Al12N12وانین روی سطوح نانوخوش
کھ در باشد در حالینشان داد کھ این فرایند دارای بالاترین انرژی جذب می

ھ ای نانوخوش وانین B12N12 وB12P12ھ ذب گ ا ج یت  ، ب شتر، خاص بی
ی ر م امانھ تغیی ی س د الکترونیک ی. ]4-8[کن دی در بررس ری بع ای نظ ھ

ار Al12P12 و Al12N12مشخص شد کھ جذب نیکل بر روی سطوح  ، رفت
ن را افزایش میالکتریکی نانوخوشھ را تغییر داده و رسانایی آن دھد کھ ای

واع واکنشعامل می ا باشدتواند انتخاب مناسبی برای تھیھ کاتالیزگر ان . ھ
ھ بررسی ھ  نانوخوش رای Al12N12ھای جدید نشان داد ک اذب مناسبی ب  ج
ژوھش. ]8-12[باشد ھای استیلن، اتیلن و پیرول میترکیب ی در پ ای قبل ھ

ھ ھ نانولول م ک شان دادی د، ن الیوم نیتری د، گ ورن نیتری سفید، ب ورن ف ای ب ھ
اذب د، ج وم نیتری سید و آلومینی وم اک بی بریلی سگرھای مناس ا و ح ھ

رای ی N2H4 وHCN  ،SO2ب د م ین داروی ایزونیازی ند و  و ھمچن باش
ایگزین ھج ن نانولول ردن ای ر مخک ا عناص ا ب ی و ھ واص الکتریک ف، خ تل

بر . ]13-17[ دھدای تغییر میطور قابل ملاحظھقدرت جذب نانولولھ را ب
تفاده از روش ا اس ر، ب ژوھش حاض اس، در پ ن اس ر ای باتی، اث ای محاس ھ

وم -5کنش مولکول جذب و برھم ھ آلومینی ر روی نانوخوش فلوریوراسیل ب
ی  سفر بررس ور و ف ا ب ھنیترید خالص و جایگزین شده ب ھ و و یافت ا تجزی ھ

ی ل م وندتحلی ت . ش د درحال وم نیتری ھ آلومینی ار، نانوخوش ادگی ک رای س ب
ھای بور و شده با اتم، نانوخوشھ آلومینیوم نیترید جایگزینAخالص الگوی 
فلوریوراسیل - 5کلیھ ساختارھای جذب . گردند معرفی میDفسفر با الگوی 

- شده، کلیھ سنجھساختارھای بھینھبر روی نانو خوشھ بھینھ و با استفاده از 
امیکی،  ای ترمودین ا LUMO و NBO، HOMOھ ذب ب رژی ج  و ان

   B3LYP/6-31G(d,p)  و روش(DFT)   تابع چگالی  از نظریھ استفاده

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / رضایی صامتیوزنگنھ   
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ده بھ ش تمحاس ھ. اس ییافت ژوھش م ن پ ل از ای ای حاص ھ ھ د در توجی توان

  .ذب مناسب باشدکاربرد نانوخوشھ آلومینیوم نیترید در تھیھ حسگر یا جا
 

  روش محاسباتی
  

بھ       ام محاس ژوھش تم ن پ الی و در ای ابع چگ ھ ت تفاده از نظری ا اس ا ب ھ
کارگیری  و با بھ31G(d, p)-6 با استفاده از مجموعھ پایھ B3LYPروش 

ین  زار گوس رم اف ت) 09(ن ده اس ام ش ولی . انج ال مولک الاترین اوربیت ب
رین اور و پایین(HOMO)شده اشغال الی ت ال مولکولی خ ، (LUMO)بیت
نجھ ستندس ومی ھ یمی کوانت رای ش ی ب ای مھم ال. ھ ن اوربیت ا درای         ھ
ای مولکولی پذیری شیمیایی دخالت دارند، زیرا از سایر اوربیتالواکنش ھ

رون ا و ھستھدوستبیشتر در دسترس الکت ی باشنددوستھ ا م رژی . ھ ان
HOMOرون ت الکت رژی قابلی دگی و ان رونLUMO دھن ت الکت - قابلی

رژی . کندگیرندگی را توصیف می دارھای ان ا استفاده از مق  و HOMOب
LUMOر واکنش برای یک مولکول توصیف کاف گ ذیری شیمیایی، ش پ
رژی  ختی  ،(Egap)ان یمیایی (η)س سیل ش ار ()، پتان ال ب نجھ انتق  و س

(∆N)16-20[شود  محاسبھ می1-4ھای ، بر اساس رابطھ[:  
  

      
HOMOLUMOgap EEE                                                 (1) 

 
      

2
HOMOLUMO EE 

                                                    (2) 

  
      

2
HOMOLUMO EE 

                                                    (3) 

  
      




N                                                                   (4) 

  
ھ  رژی جذب و سنجھ5با استفاده از رابط ھ ، ان امیکی ازجمل ای ترمودین ھ

ت ام حال رای تم ی ب بس، آنتروپ رژی آزادگی ای جذبی تغییرات آنتالپی، ان ھ
ت ده اس بھ ش ھ . محاس ن رابط ھ M(Al12N12/5-FU)در ای رژی نانوخوش ، ان

ی-5آلومینیوم نیترید و مولکول   باشد وفلوریوراسیل پس از فرآیند جذب م
M(Al12N12) و M5-FU میزان انرژی نانوخوشھ آلومینیوم نیترید و مولکول 

ر . باشدشده میفلوریوراسیل بھینھ-5 ھ تغیی وط ب ھ مرب کل ک انرژی تغییرش
ھای شونده است، از رابطھشکل ساختار ھندسی نانوخوشھ و مولکول جذب

 E5-FU in com و EAl12N12 in comھا،  در این رابطھ. شود محاسبھ می7 و 6

رژی جذبانرژی نانوخوشھ پس از حذف جذب ترتیببھ شونده شونده و ان
  .باشندپس از حذف نانوخوشھ می

  
 GHEMMMMM adsFUNAlFUNAlads ,,:512125/1212    

                                                                                        (5) 
 
      cominNAlpureNAlNAldef EEE 121212121212          

                                                                                        (6) 
  

      
cominFUpureFUFUdef EEE   555

                               (7) 

                      
  بحث و بررسی نتایج

  
  LUMO و HOMOتجزیھ و تحلیل 

، میزان LUMOالکترون و انرژی ، میزان دھندگی HOMOانرژی      
یپذیرندگی رونالکترون را نشان م ا الکت د و ب اط مستقیمی دھ خواھی ارتب

ھ. دارد ھ ب ت ک رژی از آن جھ طح ان ن دو س امای ستقیم در انج ور م    ط
ھرچھ این . ای برخوردارندھای شیمیایی نقش دارند، از اھمیت ویژهواکنش

تر و بھتر  انتقالات الکترونی راحتتر باشند،دو سطح انرژی بھ ھم نزدیک
- ساختارھای محاسبھ. یابدپذیرد و درنتیجھ رسانایی افزایش میصورت می
ال و و لوموی شده اربیت ای ھوم ذب LUMO) و (HOMO ھ د ج  فرآین

ای  رای الگوھ کلD و Aب ای  در ش دهS1و 1ھ شان داده ش ت ن        . اس
           وA-aھای ، در حالتA شود، در الگوی جذبیطور کھ ملاحظھ میھمان
A-dال ای ، اوربیت ده LUMOو HOMO ھ ھ پراکن ر روی نانوخوش  ب
رای اند و نشان میشده الی است و ب دھد کھ این نواحی دارای بیشترین چگ

رون ھ الکت ت حمل ا در حال ت، ام ب اس تی مناس الA-cدوس ای ، اوربیت ھ
HOMOال ت، و اوربیت ھ اس ر روی نانوخوش ای  ب رروی LUMOھ  ب

در . دوستی دارد الکترونفلوریوراسیل است کھ خاصیت-5مولکول جذبی 
ذبی  وی ج تDالگ امی حال ال، در تم ا، اوربیت ای ھ  روی HOMOھ

ده ھ پراکن الینانوخوش د، در ح الان ھ اوربیت ای ک ت LUMOھ ا در حال  تنھ
ذبی  ای D-aج ت ھ ھ و در حال ر روی نانوخوش ر روی D-d و D-c ب  ب

  .فلوریوراسیل قرار دارند-5مولکول جذبی 
رژی،        اف ان دارھای گ و، مق و و لوم رژی ھوم طح ان تفاده از س ا اس ب

رای  رون ب ال الکت ی و سنجھ انتق سیل شیمیایی الکترون روی، پتان سختی ک
ھا در  محاسبھ و یافتھ4-1ھایھای مورد مطالعھ بر اساس رابطھتمام حالت

ده1جدول  ردآوری ش ھ .است گ ی یافت یھبررس شان م اف ا ن دار گ د مق دھ
 Al12N12ولت است کھ از مقدار اولیھ  الکترون10/3-91/3انرژی بین 

رون93/3( ت الکت زایش ) ول ده اف شان دھن ھ ن ت ک ھ اس ی یافت اھش جزی ک
ت ھ اس انایی نانوخوش ی رس ی. جزی ی منف یمیایی الکترون سیل ش ودن پتان ب

شان دگاه ترمودین ذبی از دی ای ج داری الگوھ ده پای ت و از دھن امیکی اس ن
دھد کھ دارو ، نشان میΔNبودن سنجھ انتقال الکترون، طرف دیگر، مثبت

دھندگی داشتھ و چگالی بار بر روی سطح نانوخوشھ افزایش نقش الکترون
ی مم و ھ و و لوم ایج ھوم ا نت ھ ب د ک وبی داردیاب وانی خ من، . خ در ض

 ارائھ S2 شکل ھا در، محاسبھ و یافتھ (DOS)ھانمودارھای چگالی حالت
  .شده است

 
 انرژی جذب

ھ       اختارھای بھین ذبی در س ای ج ده الگوھ ا A-aش کل  (D-d ت ، )2ش
شونده و نانوخوشھ در حالت جذبی شود کھ طول پیوند بین جذبمشاھده می

A-a آنگستروم است کھ درحالت جذبی 041/2، برابر با D-d ھ  869/2 ب
ی زایش م ا در آنگستروم اف د و تنھ ھ الگوی D-cالگوی جذبی یاب سبت ب  ن

ذبی  ذبA-cج ین ج د ب ول پیون ھ، ط اھش یافت ھ ک ونده و نانوخوش تش  .اس
 درجھ است کھ در حالت جذبی 38/105 برابر با A-aزاویھ پیوند در مدل 

D-d ھ ی93/98 ب اھش م ھ ک ودن  درج زرگ ب اھش، ب ن ک ل ای ھ دلی د ک یاب
  .باشدمی)  پیکومتر87(شعاع اتمی اتم بور 

مقدار انرژی جذب برای ھمھ حالت ھا عدد ) 2(باتوجھ بھ نتایج جدول       
ی -4/40 تا -3/6منفی می باشد و محدوده ی آن بین   کیلوکالری برمول م

  گرماده است، و بیشترین  فرآیند جذب   کھ   این است دھنده  کھ نشان  باشد

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / ...  فلوریوراسیل-5بررسی برھمکنش داروی   
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A-a-LUMO A-a-HOMO 

 
 

A-c-LUMO  A-c-HOMO 

 
 

A-d-HOMO A-d-LUMO 

 
  .Aالگوھای  در Al12N12برروی نانو خوشھ خالص  FU-5ساختار اوربیتال ھای ھومو و لومو برای مدل جذبی  .1شکل 

  
   

  D  و Aھای کوانتومی الگوھای ھای ھومو و لومو و سنجھنتایج اوربیتال. 1جدول                   
 

Property A-a A-c A-d D-a D-c D-d 

EHomo (eV) -6.27 -6.17 -5.98 -6.49 -5.98 -5.71 

ELUMO (eV) -2.37 -2.42 -2.14 -2.59 -2.74 -2.61 

Egap (eV) 3.91 3.75 3.84 3.91 3.24 3.10 

η (eV) 1.95 1.88 1.92 1.95 1.62 1.55 

 (eV) -4.32 -4.30 -4.06 -4.54 -4.36 -4.16 

ΔN (eV) 2.21 2.29 2.12 2.33 2.69 2.68 
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D-a A-a 

 
 

D-c A-c 

 
 

D-d A-d 

  D-d. تا A-a شده با بور و فسفر در الگوھای خالص و جایگزینAl12N12 بروی سطح FU-5ساختارھای فضایی جذب  .2شکل 
  
  

  D و Aھای انرژی جذب و ترمودینامیکی، انرژی تغییر شکل و گشتاور دوقطبی الگوھای جذبی نتایج حاصل از سنجھ. 2جدول       
 

D-d D-c D-a A-d A-c A-a Property 

-35.12 -40.43 -6.30 -39.10 -7.88 -14.64 Eads (kcal mol-1) 

-4.94 -4.80 0.20 -5.71 -1.12 -1.46 Edef(nano) 

-4.30 -4.70 -0.12 -6.37 -4.74 -1.61 Edef(5-FU) 

9.24 9.47 0.27 12.08 5.83 3.07 Edef (total) 

-21.44 -26.91 5.38 -26.11 4.17 -2.68 ΔG (Kcal mol-1) 

-34.19 -39.54 -5.59 -38.70 -6.80 -13.57 ΔH (Kcal mol-1) 

-42.77 -42.36 -36.71 -42.25 -36.77 -36.54 ΔS (cal mol-1) 

-0.02 -0.39 2.56 0.89 1.68 1.74 ΔΔG(aq)water 
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 اتفاق می افتد کھ از نظر ترمودینامیکی از سایر D-cجذب در حالت جذبی 
ای جذبی . مدلھا مساعدتر است امی حالتھ رژی جذب تم با مقایسھ نتیجھ ان
ای جذبی  ز حالتھ ھ A-c, D-aبج د، بقی رژی جذب را دارن رین ان ھ کمت  ک

ول  ذب مولک رای ج ت ب ساعدترین حال ذبی م ای ج یل -5حالتھ فلوریوراس
خوشھ در تمامی حالتھا مقادیر منفی دارند کھ انرژی تغییر شکل نانو. ھستند

 D-aگرماده و خودبخودی بودن فرآیند را نشان می دھد و تنھا حالت جذبی 
اگیر دارد دی گرم وده و فرآین ت ب کل آن مثب رژی تغییرش رژی . ان ان

تغییرشکل کل برای ھمھ حالتھا مثبت بوده کھ فرآیندی گرماگیر بوده کھ در 
  . ملموس تر است این تغییرA-dمدل جذبی 

  
  (NBO)ھای پیوندی طبیعی اوربیتال

ھای دھنده کنشترین برھمدھنده قویسنجھ اوربیتال طبیعی پیوند، نشان      
ال ین اوربیت ده ب واع و گیرن وئیس و ان اختار ل ر در س ی پ د طبیع ای پیون ھ

ال یاوربیت سی م اختار غیرلوئی الی در س ای خ دھ ایج . باش تفاده از نت ا اس ب
رژی ، میNBO ھایسنجھ ی در مورد استحکام و ان ات مھم وان اطلاع ت

ھای متفاوت بدست ھای مولکول و بین مولکولپایداری و نوع پیوند بین اتم
دھای یافتھ. ]2١-2۴[آورد  ین پیون د ب داری پیون رژی پای ھ ان وط ب ھای مرب

-  گردآوری شدهS1شونده، در جدول پیوست متفاوت در تماس با گونھ جذب
ایج حاصل .است ھ نت ھ ب ، A، در الگوی جذبی ) پیوستS1جدول ( باتوج

، مربوط بھ انتقال الکترون از E(2))(بیشترین مقدار انرژی پایداری پیوند، 
، A-c در حالت جذبی π*N4-Al3 بھ اربیتال ضدپیوندی πN3-Al1اربیتال 

ر الری42/18 براب ر کیلوک ھ در ب ول است ک ن A-d و A-aم رژی ای ، ان
، انرژی پایداری پیوند، Dدر الگوی جذبی . استروند کاھشی داشتھانتقال 

  بھ اربیتال ضدپیوندی πN3-Al1/B مربوط بھ انتقال الکترون از اربیتال
π*N5-Al4 ذبی ت ج ی D-dدر حال رژی یعن دار ان شترین مق  46/11، بی

، کاھش انرژی D-c و D-aکھ در کیلوکالری بر مول را داراست در حالی
ی. ل را شاھدیماین اربیتا شان م داری ن رژی پای د استحکام این کاھش ان دھ

اھش استحکام -5یافتھ و در نتیجھ، جذب پیوند کاھش فلوریوراسیل باعث ک
ی ھ م اختار نانوخوش د در س ودپیون ار . ش ھ دچ اختار نانوخوش ابراین، س بن

یتغییر شکل نیز می ھ منف ر گردد کھ این نتیجھ با توجھ ب رژی تغیی ودن ان ب
  بینی است  نانوخوشھ قابل پیششکل

  
  ھای ترمودینامیکی سنجھ
ن سنجھبررسی خواص ترمودینامیکی وتغییرھای ایجاد       ا، شده درای ھ

ازا ھای جذبی، بھ ما کمک میدر واکنش کند تا از نحوه فرآیند جذب، گرم
ا بودن یا نبودن آن و این کھ آیا از نظر ترمودینامیکی فرآیند مساعد است ی

ھ . ر، آگاه شویمخی ام 5با استفاده از رابط بس تم رژی آزاد گی الپی و ان ، آنت
گونھ ھمان. استآمده) 2(الگوھای مورد مطالعھ، محاسبھ و نتایج در جدول 

دول  ھ در ج ی) 2(ک شاھده م تم ا و حال ھ الگوھ الپی در ھم ود، آنت ای ش ھ
ت ی اس دول . جذبی، منف ھ ج ھ ب رای )2(باتوج بس ب رژی آزاد گی ام ، ان تم

یA-c و D-aھای جز حالتھای جذبی، بھحالت ی م باشد ، مقدارھایی منف
ھکھ نشان امیکی دھنده خودب اظ ترمودین د و نامساعد از لح ودن فرآین خود ب

ھ آننکتھ جالب. است انیتوج ھ زم ر است ک د جذب در آب در نظ ھ فراین ک
ھ ای گرفت ز الگوھ ھ ج بس ب رژی آزاد گی ود، ان اD-d و D-cش یر ، در س

یالگوھاھا مثبت می شان م ھ ن ر خودشود ک د جذب غی د فراین ھدھ خودی ب
شونده شود خواص آبگریزی نانوخوشھ و جذبحضور آب باعث می. است

  تر نشده وھم نزدیکشونده بھھای نانوخوشھ و جذبتشدید و مولکول

  
  .  بنابراین، فرایند جذب از نظر ترمودینامیکی نامساعد گردد

  
  (MEP)کترواستاتیک مولکولی پتانسیل ال

رای        ا ب وان یک راھنم ھ عن پتانسیل الکترواستاتیک بھ طور گسترده ب
ی تفاده م شی اس ار واکن ودرفت ولی، . ش تاتیک مولک سیل الکترواس پتان

(MEP)ف استفاده شده واد مختل رای کشف خواص شیمیایی م -، بیشتر ب
ھ است اھمیت پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی در ای. است ن واقعیت نھفت

م ور ھ ھ ط ھ ب سیل ک اطق پتان ین من کل و ھمچن ولی، ش دازه مولک ان ان زم
ی شان م دالکترواستاتیک مثبت، منفی یا صفر را ن ژوھش. دھ ا، از در پ ھ

ی ا ویژگ اط ب ای فیزیکوشیمیایی، ساختار مولکولی بسیار مفید و در ارتب ھ
ولی محاسبھ تاتیک مولک سیل الکترواس اختارھای پتان دهس ت ش ن . اس در ای

شان ز ن گ قرم اختارھا، رن یس ده منف تاتیک و دھن اطق الکترواس رین من ت
 25 [باشدترین مناطق الکترواستاتیک میدھنده مثبت نشانرنگ آبی نشان

، مربوط )3(ساختارھای پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی در شکل . ]26و
بررسی . باشدیوراسیل میفلور-5بھ نانوخوشھ آلومینیوم نیترید در تماس با 

ی ی دقیق نتایج نشان م ا رنگ آب ھ ب ای جذبی، ناحی ام الگوھ ھ در تم د ک دھ
ز بیشتر بر روی سطح جذب) مثبت( ھ قرم ی(شونده و ناحی ر روی ) منف ب

 ھماھنگی N∆لومو و مقادیر -است کھ با نتایج ھومونانوخوشھ گسترده شده
  .بسیار خوبی دارد

  
  ھای اتم در مولکولسنجھ
- ، می]27[ھای اتم در مولکول بر اساس نظریھ بادر با محاسبھ سنجھ      

وان سنجھ ذبت ین ج د ب ای پیون ھھ ھ را ب ا شونده و نانوخوش دست آورد و ب
ھ . گویی کردھا، ماھیت پیوند را پیشمقایسھ این یافتھ ایج نظری بر اساس نت

AIM:  
دار) 1(       ر مق د کوالانسیV/G   1اگ یباشد، پیون عیف م باشد و  ض

  .بیشتر ماھیت الکترواستاتیکی دارد
دار  )2(       ر مق م ١  V/G  ٢اگ ھ طور متوسط ھ د ب  باشد، پیون

  .باشدکووالانسی و ھم الکترواستاتیک می
 .باشد باشد، پیوند کوالانسی قوی می ٢V/G اگر مقدار ) 3(      

بھ ایج محاس ھ نت ھ ب ا توج دول ب ده در ج ذبی ، تن)3(ش ت ج ا درحال ، A-cھ
شان 2V/G مقدار  ھ ن رھم است ک ده ب ن دھن وی در ای سی ق کنش کوالان

رھمباشد، اما در سایر حالتمورد می ر، ب ای جذبی دیگ سی ھ کنش کوالان
  .ضعیف یا الکترواستاتیک متوسط است

 D-cاست کھ مقدار چگالی احتمال الکترون و لاپلاسینآن جالب توجھ نکتھ
ھ س سبت ب ی ن شان م ھ ن ت ک شتر اس ھ بی ا از ھم ین ایر الگوھ د ب د پیون دھ

ا  ھ ب م-5نانوخوش ذبی محک ای ج ھ الگوھ یل از بقی وده و فلوریوراس ر ب ت
  .را دارد) مولبر کیلو کالری-43/40(بیشترین انرژی جذبی 

  
  نتیجھ گیری

  
ھا نشان داد کھ پس از فرآیند جذب، مقدارھای نتایج حاصل از محاسبھ      
یسنجھ شان م ھ ن ود ک ت ب د  انتقال بار مثب ده-5دھ ش دھن -فلوریوراسیل نق

اچیز  ا ن الکترون را دارد، اما روند تغییرات گاف انرژی برای تمام الگوھ
-ھمچنین، انرژی جذب محاسبھ. بود و رسانایی تغییرات کمی را نشان داد

ا  ر- 100 تا - 10دست آمد و گستره عددی بین شده درتمامی الگوھا منفی بھ
  ھا است و داشت کھ بیانگر گرماده بودن فرآیند جذب در ھمھ حالت

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / رضایی صامتیوزنگنھ   
 



 

 176 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

    
A-c (contours space) A-c (ESP) A-a (contours space) A-a (ESP) 

  

 
D-a (contours space) D-a (ESP) A-d (contours space) A-d (ESP) 

  
 

 
D-d (contours space) D-d (ESP) D-c (contours space) D-c (ESP) 

            D.  و Aساختارھای پتانسیل الکترواستاتیکی برای الگوھای .  3شکل 
  
  

  ھای نظریھ اتم در مولکول نتایج محاسبھ سنجھ.3جدول          
  

 ρ 2ρ G H V |V/G| 

A-a 0.0328 0.1977 0.0473 0.0022 -0.0451 0.9535 

A-c 0.0312 0.1191 0.0136 -0.0018 -0.0334 2.4559 

A-d 0.0557 0.3933 0.0904 0.0078 -0.0826 0.9137 

D-a 0.0099 0.0293 0.0065 0.0008 -0.0058 0.8923 

D-c 0.0573 0.4082 0.0939 0.0081 -0.0859 0.9148 

D-d 0.0548 0.3772 0.0874 0.0069 -0.0804 0.9199 
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ود ی ب سی قطب وع کوالان شکیل شده از ن ھ. پیوندھای ت ایج ب ده از دستنت آم

رون پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی  نیز نشان داد کھ بیشترین انتقال الکت
ای بررسی سنجھ. استشونده بھ روی نانوخوشھ انجام شدهاز سمت جذب ھ

ت ھ حال الپی در ھم ھ آنت ت ک ب اس ن مطل ای ای امیکی گوی ا ترمودین ھ
ھ د خودب ی دارد و فرآین دارھایی منف تمق ودی اس ھ. خ اس یافت ر اس ای ب ھ
وع A-c در حالت جذبی حاصل از نظریھ اتم در مولکول، تنھا ، پیوند از ن

. باشدھا از نوع الکترواستاتیک میکووالانسی قوی است و در دیگر حالت
ھ دست آمده از محاسبات، میباتوجھ بھ نتایج بھ ھ رسید ک ن نتیج ھ ای توان ب

ت ذبی حال ای ج سگر D-a و A-a ،A-cھ ھ ح رای تھی ساسیت لازم ب ، ح
ھ حا ستند و در بقی ھ را دارا ھ تنمون سگر را ل ھ ح ایی تھی ذبی توان ای ج ھ

  .ندارند و بھتر است بعنوان جاذب از آنھا استفاده شود
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