
                                                         
  

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       
ودینامیکی و پتانѧسیل الکترواسѧتاتیکی مولکѧولی ھای کوانتومی، ترمشده، سنجھبر اساس ساختارھای بھینھ.  استھای مختلف بررسی شده در حالتBAl11N11P)(فسفر 

)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
یترید نسبت بھ حالت اولیھ کاھش قابѧل تѧوجھی داشѧتھ و بنѧابراین ھѧدایت، واکѧنش پѧذیری و خѧواص فلوریوراسیل با نانوخوشھ آلومینیوم ن-5دھد کھ گاف انرژی کمپلکس می

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

   
ھای غیرطبیعی عنѧصر کѧربن ھѧستند کѧھ ھا یکی دیگر از شکلفولرن      

با توجѧھ بѧھ شѧباھت آنھѧا بѧھ تѧوپ، . شوندت ساختھ میتوسط گرمایش گرافی
          ھѧѧا دارای انѧѧѧواع مختلفѧѧی ھѧѧستند و بѧѧѧھفѧѧولرن. نامنѧѧدبѧѧال مѧѧѧیآنھѧѧارا بѧѧاکی

، 1990در سѧѧال . ای وجѧѧود دارنѧѧدھѧѧای کѧѧروی، بیѧѧضوی و اسѧѧتوانھشѧѧکل
ولفگانگ کراتچمر و دونالد ھافمن و ھمکارانش اولѧین روش عملѧی بѧرای 

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

گوشѧھ داشѧتھ باشѧد تѧا بѧصورت یѧک یک فѧولرن بایѧد دقیقѧا دوازده وجѧھ پѧنج
توانѧѧد بطѧѧور گوشѧѧھ مѧѧیھѧѧای شѧѧششѧѧکل کѧѧروی بѧѧستھ شѧѧود، امѧѧا تعѧѧداد وجѧѧھ

 30و ) sp3بѧا ھیبریѧѧد ( پیونѧد سѧѧاده 60 دارای C60. غییѧر کنѧѧدای تگѧسترده
  ، دارای بیѧѧست وجѧѧھC60سѧѧاختار . اسѧѧت) sp2بѧѧا ھیبریѧѧد (پیونѧѧد دوگانѧѧھ 

ارتباط بین . ]2[گوشھ است پنج وجھ ششوبیست، دارای C70گوشھ و شش
 آلومینیѧوم و نیتѧروژن، در  AlxNyھѧای فѧازشѧده و خوشѧھھای جѧدامولکول

ایѧن عامѧل . اسѧت اخیر توجھ بیشتری را بѧھ خѧود جلѧب کѧردهھایطول سال
 بѧا خѧواص فیزیکѧی و الکتریکѧی AlNبیѧشتر بѧھ ایѧن علѧت اسѧت کѧھ جامѧد 

ای در صѧѧѧنایع سѧѧѧѧرامیک، خѧѧѧاص و غیرمعمѧѧѧول خѧѧѧود، کѧѧѧѧاربرد گѧѧѧسترده
ھѧای تجربѧی جدیѧد پѧژوھش. باشѧدمیکروالکترونیک، مواد و سطح دارا می

سѧنج سѧنج جرمѧی و طیѧفزی ماننѧد طیѧفدر مورد آلومینیѧوم نیتریѧدھای گѧا
ھا،  در سامانھAlNھای قرمز نشان داد کھ وجود تعداد زیادی از گونھزیر

ھѧѧای ھѧѧای اخیѧر سѧѧامانھدر سѧال. کنѧѧدرفتѧار الکترونیکѧѧی خاصѧی ایجѧѧاد مѧی
  بیѧѧشتر مѧѧورد توجѧѧھ پژوھѧѧشگران Al12N12ای کوچѧѧک از جملѧѧھ خوشѧѧھ

ھѧدف از ایѧن . اسѧتگرفتѧھحوزه نظری و تجربی در سطوح مختلѧف قѧرار 
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

  
یکѧی از کاربردھѧای ایѧن نѧوع نѧانو . دھنѧدای از خѧود نѧشان مѧیرفتار ویѧژه

 از آنھا بعنوان حسگر در صنایع الکترونیک است کھ در ھا، استفادهخوشھ
بѧѧھ  ،B12P12  وAl12N12، Al12P12 ،B12N12ایѧѧن میѧѧان چھѧѧار نانوخوشѧѧھ 

دلیѧѧل خѧѧواص الکتریکѧѧی، نѧѧوری، اسѧѧتحکام ویѧѧژه سѧѧاختاری، گѧѧاف انѧѧرژی 
بѧѧزرگ و خѧѧواص فیزیکѧѧی و شѧѧیمیایی بѧѧسیار مطلѧѧوب، بیѧѧشتر مѧѧورد توجѧѧھ 

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

بیѧѧشتر، خاصѧѧѧیت  ، بѧѧا جѧѧѧذب گѧѧوانین B12N12 وB12P12ھѧѧای نانوخوشѧѧھ
ھѧѧای نظѧѧری بعѧѧدی در بررسѧѧی. ]4-8[کنѧѧد الکترونیکѧѧی سѧѧامانھ تغییѧѧر مѧѧی

، رفتѧار Al12P12 و Al12N12مشخص شد کھ جذب نیکل بر روی سѧطوح 
دھد کھ ایѧن را افزایش میالکتریکی نانوخوشھ را تغییر داده و رسانایی آن

. ھѧا باشѧدتواند انتخاب مناسبی برای تھیھ کاتالیزگر انѧواع واکѧنشعامل می
 جѧاذب مناسѧبی بѧرای Al12N12ھای جدید نشان داد کѧھ  نانوخوشѧھ بررسی
ھѧای قبلѧی در پѧژوھش. ]8-12[باشد ھای استیلن، اتیلن و پیرول میترکیب

ھѧѧای بѧѧورن فѧѧسفید، بѧѧورن نیتریѧѧد، گѧѧالیوم نیتریѧѧد، نѧѧشان دادیѧѧم کѧѧھ نانولولѧѧھ
ھѧѧѧѧا و حѧѧѧѧسگرھای مناسѧѧѧѧبی بریلیѧѧѧѧوم اکѧѧѧѧسید و آلومینیѧѧѧѧوم نیتریѧѧѧѧد، جѧѧѧѧاذب

باشѧѧند و  و ھمچنѧѧین داروی ایزونیازیѧѧد مѧѧی N2H4 وHCN  ،SO2بѧѧرای
تلѧѧف، خѧѧواص الکتریکѧѧی و ھѧѧا بѧѧا عناصѧѧر مخکѧѧردن ایѧѧن نانولولѧѧھجѧѧایگزین

بر . ]13-17[ دھدای تغییر میطور قابل ملاحظھقدرت جذب نانولولھ را ب
ھѧای محاسѧѧباتی، اثѧѧر ایѧن اسѧѧاس، در پѧژوھش حاضѧѧر، بѧا اسѧѧتفاده از روش

فلوریوراسѧیل بѧر روی نانوخوشѧھ آلومینیѧوم -5کѧنش مولکѧول جذب و برھم
ھѧا تجزیѧھ و و یافتѧھنیترید خالص و جایگزین شده بѧا بѧور و فѧسفر بررسѧی 

بѧѧرای سѧѧادگی کѧѧار، نانوخوشѧѧھ آلومینیѧѧوم نیتریѧѧد درحالѧѧت . شѧѧوندتحلیѧѧل مѧѧی
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 
 و انѧѧѧرژی جѧѧѧذب بѧѧѧا LUMO و NBO، HOMOھѧѧѧای ترمودینѧѧѧامیکی، 

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

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / رضایی صامتیوزنگنھ   
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توانѧѧد در توجیѧѧھ ھѧѧای حاصѧѧل از ایѧѧن پѧѧژوھش مѧѧییافتѧѧھ. اسѧѧتمحاسѧѧبھ شѧѧده

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

  روش محاسباتی
  

ھѧѧا بѧѧا اسѧѧتفاده از نظریѧѧھ تѧѧابع چگѧѧالی و در ایѧѧن پѧѧژوھش تمѧѧام محاسѧѧبھ      
کارگیری  و با بھ31G(d, p)-6 با استفاده از مجموعھ پایھ B3LYPروش 

بѧѧالاترین اوربیتѧѧال مولکѧѧولی . انجѧѧام شѧѧده اسѧѧت) 09(نѧѧرم افѧѧزار گوسѧѧین 
، (LUMO)بیتѧال مولکѧولی خѧالی تѧرین اور و پایین(HOMO)شده اشغال
        ھѧѧѧا درایѧѧѧن اوربیتѧѧѧال. ھѧѧѧای مھمѧѧѧی بѧѧѧرای شѧѧѧیمی کوانتѧѧѧومی ھѧѧѧستندسѧѧѧنجھ
ھѧای مولکѧولی پذیری شیمیایی دخالت دارند، زیرا از سایر اوربیتالواکنش

انѧرژی . ھѧا مѧی باشѧنددوسѧتھѧا و ھѧستھدوسѧتبیشتر در دسترس الکتѧرون
HOMOرونѧѧت الکتѧѧرژی قابلیѧѧدگی و انѧѧدھن LUMOرونѧѧت الکتѧѧقابلی -

 و HOMOبѧا اسѧتفاده از مقѧدارھای انѧرژی . کندگیرندگی را توصیف می
LUMOیفѧول توصѧنش برای یک مولکѧر واکѧکاف گѧیمیایی، شѧذیری شѧپ
 و سѧѧѧنجھ انتقѧѧѧال بѧѧѧار ()، پتانѧѧѧسیل شѧѧѧیمیایی (η)سѧѧѧختی  ،(Egap)انѧѧѧرژی 

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

      
HOMOLUMOgap EEE                                                 (1) 

 
      

2
HOMOLUMO EE 

                                                    (2) 

  
      

2
HOMOLUMO EE 

                                                    (3) 

  
      




N                                                                   (4) 

  
ھѧای ترمودینѧامیکی ازجملѧھ ، انѧرژی جѧذب و سѧنجھ5با استفاده از رابطѧھ 

ھѧای جѧذبی تغییرات آنتالپی، انѧرژی آزادگیѧبس، آنتروپѧی بѧرای تمѧام حالѧت
، انѧѧرژی نانوخوشѧѧھ M(Al12N12/5-FU)در ایѧѧن رابطѧѧھ . محاسѧѧبھ شѧѧده اسѧѧت

 باشѧد وفلوریوراسیل پس از فرآیند جѧذب مѧی-5آلومینیوم نیترید و مولکول 
M(Al12N12) و M5-FU میزان انرژی نانوخوشھ آلومینیوم نیترید و مولکول 

انرژی تغییرشѧکل کѧھ مربѧوط بѧھ تغییѧر . باشدشده میفلوریوراسیل بھینھ-5
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

شѧونده شѧونده و انѧرژی جѧذبانرژی نانوخوشھ پس از حذف جذب ترتیببھ
  .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      
خѧواھی ارتبѧاط مѧستقیمی دھѧد و بѧا الکتѧرونالکترون را نشان مѧیپذیرندگی

   طѧѧѧور مѧѧѧستقیم در انجѧѧѧامایѧѧѧن دو سѧѧѧطح انѧѧѧرژی از آن جھѧѧѧت کѧѧѧھ بѧѧѧھ. دارد
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
 فرآینѧد جѧѧذب LUMO) و (HOMO ھѧای ھومѧو و لومѧوی شѧده اربیتѧال

       . اسѧѧѧѧت نѧѧѧѧشان داده شѧѧѧѧدهS1و 1ھѧѧѧѧای  در شѧѧѧѧکلD و Aبѧѧѧѧرای الگوھѧѧѧѧای 
           وA-aھای ، در حالتA شود، در الگوی جذبیطور کھ ملاحظھ میھمان
A-dالѧѧای ، اوربیتѧѧھ HOMO وLUMO دهѧѧھ پراکنѧѧر روی نانوخوشѧѧب 
دھد کھ این نواحی دارای بیشترین چگѧالی اسѧت و بѧرای اند و نشان میشده

ھѧѧای ، اوربیتѧѧالA-cدوسѧѧتی مناسѧѧب اسѧѧت، امѧѧا در حالѧѧت حملѧѧھ الکتѧѧرون
HOMOالѧѧѧت، و اوربیتѧѧѧھ اسѧѧѧر روی نانوخوشѧѧای  بѧѧѧھLUMO ررویѧѧѧب 

در . دوستی دارد الکترونفلوریوراسیل است کھ خاصیت-5مولکول جذبی 
 روی HOMOھѧѧѧѧای ھѧѧѧا، اوربیتѧѧѧال، در تمѧѧѧامی حالѧѧѧتDالگѧѧѧوی جѧѧѧذبی 

 تنھѧѧا در حالѧѧت LUMOھѧای کѧѧھ اوربیتѧѧالانѧѧد، در حѧالینانوخوشѧھ پراکنѧѧده
 بѧѧر روی D-d و D-c بѧѧر روی نانوخوشѧѧھ و در حالѧѧت ھѧѧای D-aجѧѧذبی 

  .فلوریوراسیل قرار دارند-5مولکول جذبی 
بѧا اسѧѧتفاده از سѧѧطح انѧѧرژی ھومѧѧو و لومѧѧو، مقѧѧدارھای گѧѧاف انѧѧرژی،       

سѧختی کѧروی، پتانѧسیل شѧیمیایی الکترونѧی و سѧنجھ انتقѧال الکتѧرون بѧرای 
ھا در  محاسبھ و یافتھ4-1ھایھای مورد مطالعھ بر اساس رابطھتمام حالت

دھѧѧد مقѧدار گѧѧاف ا نѧѧشان مѧیھѧبررسѧѧی یافتѧھ .اسѧت گѧردآوری شѧѧده1جѧدول 
 Al12N12ولت است کھ از مقدار اولیھ  الکترون10/3-91/3انرژی بین 

کѧѧاھش جزیѧѧی یافتѧѧھ اسѧѧت کѧѧھ نѧѧشان دھنѧѧده افѧѧزایش ) ولѧѧت الکتѧѧرون93/3(
بѧѧودن پتانѧѧسیل شѧѧیمیایی الکترونѧѧی منفѧѧی. جزیѧѧی رسѧѧانایی نانوخوشѧѧھ اسѧѧت

نѧѧامیکی اسѧѧت و از دھنѧѧده پایѧѧداری الگوھѧѧای جѧѧذبی از دیѧѧدگاه ترمودینѧѧشان
دھد کھ دارو ، نشان میΔNبودن سنجھ انتقال الکترون، طرف دیگر، مثبت

دھندگی داشتھ و چگالی بار بر روی سطح نانوخوشھ افزایش نقش الکترون
در ضѧѧѧمن، . خѧѧѧوانی خѧѧѧوبی داردیابѧѧѧد کѧѧѧھ بѧѧѧا نتѧѧѧایج ھومѧѧو و لومѧѧѧو ھѧѧѧممѧѧی

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

 
 انرژی جذب

، )2شѧѧکل  (D-d تѧѧا A-aشѧѧده الگوھѧѧای جѧѧذبی در سѧѧاختارھای بھینѧѧھ      
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 ھѧ869/2 ب 
 نѧسبت بѧھ الگѧوی D-cالگѧوی جѧذبی یابѧد و تنھѧا در آنگستروم افѧزایش مѧی

 .اسѧѧتشѧѧونده و نانوخوشѧѧھ کѧѧاھش یافتѧѧھ، طѧѧول پیونѧѧد بѧѧین جѧѧذبA-cجѧѧذبی 
 درجھ است کھ در حالت جذبی 38/105 برابر با A-aزاویھ پیوند در مدل 

D-d ھѧی93/98 بѧاھش مѧھ کѧودن  درجѧѧزرگ بѧاھش، بѧن کѧل ایѧھ دلیѧѧد کѧیاب
  .باشدمی)  پیکومتر87(شعاع اتمی اتم بور 

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

  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 

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / رضایی صامتیوزنگنھ   
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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 

1398جلد دوم، شماره دوم، سال / ...  فلوریوراسیل-5بررسی برھمکنش داروی   
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 اتفاق می افتد کھ از نظر ترمودینامیکی از سایر D-cجذب در حالت جذبی 
با مقایسھ نتیجھ انѧرژی جѧذب تمѧامی حالتھѧای جѧذبی . مدلھا مساعدتر است
 کѧھ کمتѧرین انѧرژی جѧذب را دارنѧد، بقیѧھ A-c, D-aبجѧز حالتھѧای جѧذبی 

فلوریوراسѧѧیل -5حالتھѧѧای جѧѧذبی مѧѧساعدترین حالѧѧت بѧѧرای جѧѧذب مولکѧѧول 
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 
انѧѧѧѧرژی . انѧѧѧѧرژی تغییرشѧѧѧѧکل آن مثبѧѧѧѧت بѧѧѧѧوده و فرآینѧѧѧѧدی گرمѧѧѧѧاگیر دارد

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      
ھѧѧای پیونѧѧد طبیعѧѧی پѧѧر در سѧѧاختار لѧѧوئیس و انѧѧواع و گیرنѧѧده بѧѧین اوربیتѧѧال

بѧѧا اسѧѧتفاده از نتѧѧایج . باشѧѧدھѧѧای خѧѧالی در سѧѧاختار غیرلوئیѧѧسی مѧѧیاوربیتѧѧال
تѧوان اطلاعѧات مھمѧی در مѧورد اسѧتحکام و انѧرژی ، میNBO ھایسنجھ

ھای متفاوت بدست ھای مولکول و بین مولکولپایداری و نوع پیوند بین اتم
ھای مربѧوط بѧھ انѧرژی پایѧداری پیونѧد بѧین پیونѧدھای یافتھ. ]2١-2۴[آورد 

-  گردآوری شدهS1شونده، در جدول پیوست متفاوت در تماس با گونھ جذب
، A، در الگѧوی جѧذبی ) پیوسѧتS1جѧدول ( باتوجѧھ بѧھ نتѧایج حاصѧل .است

، 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 

، انѧѧرژی ایѧѧن A-d و A-aمѧѧول اسѧت کѧѧھ در بѧѧر کیلوکѧالری42/18 برابѧر
، انرژی پایداری پیوند، Dدر الگوی جذبی . استروند کاھشی داشتھانتقال 

  بھ اربیتال ضѧدپیوندی πN3-Al1/B مربوط بھ انتقال الکترون از اربیتال
π*N5-Al4 ذبیѧѧѧت جѧѧدر حالD-d یѧѧѧرژی یعنѧѧѧدار انѧѧѧشترین مقѧѧѧ46/11، بی 

، کاھش انرژی D-c و D-aکھ در کیلوکالری بر مول را داراست در حالی
دھѧد اسѧتحکام این کاھش انѧرژی پایѧداری نѧشان مѧی. ل را شاھدیماین اربیتا

فلوریوراسیل باعث کѧاھش اسѧتحکام -5یافتھ و در نتیجھ، جذب پیوند کاھش
بنѧѧابراین، سѧѧاختار نانوخوشѧѧھ دچѧѧار . شѧѧودپیونѧѧد در سѧѧاختار نانوخوشѧѧھ مѧѧی

بѧودن انѧرژی تغییѧر گردد کھ این نتیجھ با توجھ بѧھ منفѧیتغییر شکل نیز می
  بینی است  نانوخوشھ قابل پیششکل

  
  ھای ترمودینامیکی سنجھ
ھѧا، شѧده درایѧن سѧنجھبررسی خواص ترمودینامیکی وتغییرھای ایجاد      

کند تا از نحوه فرآیند جѧذب، گرمѧازا ھای جذبی، بھ ما کمک میدر واکنش
کھ آیا از نظر ترمودینامیکی فرآیند مساعد اسѧت یѧا بودن یا نبودن آن و این

، آنتѧالپی و انѧرژی آزاد گیѧبس تمѧام 5با استفاده از رابطѧھ . ر، آگاه شویمخی
گونھ ھمان. استآمده) 2(الگوھای مورد مطالعھ، محاسبھ و نتایج در جدول 

ھѧѧای شѧѧود، آنتѧѧالپی در ھمѧѧھ الگوھѧѧا و حالѧѧتمѧѧشاھده مѧѧی) 2(کѧھ در جѧѧدول 
تمѧѧام ، انѧرژی آزاد گیѧѧبس بѧѧرای )2(باتوجѧھ بѧѧھ جѧѧدول . جѧذبی، منفѧѧی اسѧѧت

باشѧد ، مقدارھایی منفѧی مѧیA-c و D-aھای جز حالتھای جذبی، بھحالت
خѧود بѧودن فرآینѧد و نامѧساعد از لحѧاظ ترمودینѧامیکی دھنده خودبѧھکھ نشان

کѧھ فراینѧد جѧذب در آب در نظѧر اسѧت کѧھ زمѧانیتوجѧھ آننکتھ جالب. است
یر ، در سѧѧاD-d و D-cشѧѧود، انѧѧرژی آزاد گیѧѧبس بѧѧھ جѧѧز الگوھѧѧای گرفتѧѧھ

خѧودی بѧھدھѧد فراینѧد جѧذب غیѧر خѧودشѧود کѧھ نѧشان مѧیالگوھاھا مثبت می
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

پتانسیل الکترواستاتیک بھ طور گسترده بѧھ عنѧوان یѧک راھنمѧا بѧرای       
پتانѧѧѧسیل الکترواسѧѧѧتاتیک مولکѧѧѧولی، . شѧѧѧودرفتѧѧѧار واکنѧѧѧشی اسѧѧѧتفاده مѧѧѧی

(MEP)دهѧتفاده شѧف اسѧواد مختلѧیمیایی مѧواص شѧشف خѧرای کѧبیشتر ب ،-
ن واقعیت نھفتѧھ اسѧت اھمیت پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی در ای. است

زمѧѧان انѧѧدازه مولکѧѧولی، شѧѧکل و ھمچنѧѧین منѧѧاطق پتانѧѧسیل کѧѧھ بѧѧھ طѧѧور ھѧѧم
ھѧا، از در پѧژوھش. دھѧدالکترواستاتیک مثبت، منفی یا صѧفر را نѧشان مѧی

ھѧای فیزیکوشѧیمیایی، ساختار مولکولی بسیار مفید و در ارتبѧاط بѧا ویژگѧی
در ایѧѧن . اسѧѧت شѧѧدهسѧاختارھای پتانѧѧسیل الکترواسѧѧتاتیک مولکѧѧولی محاسѧبھ

تѧѧرین منѧѧاطق الکترواسѧѧتاتیک و دھنѧѧده منفѧѧیسѧѧاختارھا، رنѧѧگ قرمѧѧز نѧѧشان
 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 

دھѧد کѧھ در تمѧام الگوھѧای جѧذبی، ناحیѧھ بѧا رنѧگ آبѧی دقیق نتایج نشان مѧی
بѧر روی ) منفѧی(شѧونده و ناحیѧھ قرمѧز بیشتر بر روی سѧطح جѧذب) مثبت(

 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      

دسѧت آورد و بѧѧا شѧونده و نانوخوشѧھ را بѧѧھھѧѧای پیونѧد بѧین جѧѧذبتѧوان سѧنجھ
بر اساس نتѧایج نظریѧھ . گویی کردھا، ماھیت پیوند را پیشمقایسھ این یافتھ

AIM:  
باشѧد و  ضѧعیف مѧیباشѧد، پیونѧد کوالانѧسیV/G   1اگѧر مقѧدار) 1(      

  .بیشتر ماھیت الکترواستاتیکی دارد
 باشѧد، پیونѧد بѧھ طѧور متوسѧط ھѧѧم ١  V/G  ٢اگѧر مقѧدار  )2(      

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

، A-cھѧѧا درحالѧѧت جѧѧذبی ، تن)3(شѧѧده در جѧѧدول بѧѧا توجѧѧھ بѧѧھ نتѧѧایج محاسѧѧبھ
کѧنش کوالانѧسی قѧوی در ایѧن دھنѧده بѧرھم است کѧھ نѧشان 2V/G مقدار 

کѧنش کوالانѧسی ھѧای جѧذبی دیگѧر، بѧرھمباشد، اما در سایر حالتمورد می
  .ضعیف یا الکترواستاتیک متوسط است

 D-cاست کھ مقدار چگالی احتمال الکترون و لاپلاسینآن جالب توجھ نکتھ
ѧѧھ سѧѧسبت بѧѧی نѧѧشان مѧѧھ نѧѧت کѧѧشتر اسѧѧھ بیѧѧا از ھمѧѧین ایر الگوھѧѧد بѧѧد پیونѧѧدھ

تѧѧر بѧѧوده و فلوریوراسѧѧیل از بقیѧѧھ الگوھѧѧای جѧѧذبی محکѧѧم-5نانوخوشѧѧھ بѧѧا 
  .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      
-فلوریوراسѧیل نقѧش دھنѧده-5دھѧد  انتقال بار مثبѧت بѧود کѧھ نѧشان مѧیسنجھ

الکترون را دارد، اما روند تغییرات گاف انرژی برای تمام الگوھѧا نѧاچیز 
-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
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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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آمѧده از دسѧتنتѧایج بѧھ. پیوندھای تѧشکیل شѧده از نѧوع کوالانѧسی قطبѧی بѧود

نیز نشان داد کھ بیشترین انتقال الکتѧرون پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی 
ھѧای بررسی سنجھ. استشونده بھ روی نانوخوشھ انجام شدهاز سمت جذب

ھѧѧѧا ترمودینѧѧѧامیکی گویѧѧѧای ایѧѧѧن مطلѧѧѧب اسѧѧѧت کѧѧѧھ آنتѧѧѧالپی در ھمѧѧѧھ حالѧѧѧت
ھѧѧای بѧѧر اسѧѧاس یافتѧѧھ. خѧѧودی اسѧѧتمقѧѧدارھایی منفѧѧی دارد و فرآینѧѧد خودبѧѧھ
، پیوند از نѧوع A-c در حالت جذبی حاصل از نظریھ اتم در مولکول، تنھا

. باشدھا از نوع الکترواستاتیک میکووالانسی قوی است و در دیگر حالت
توان بѧھ ایѧن نتیجѧھ رسѧید کѧھ دست آمده از محاسبات، میباتوجھ بھ نتایج بھ

، حѧѧساسیت لازم بѧѧرای تھیѧѧھ حѧѧسگر D-a و A-a ،A-cھѧѧای جѧѧذبی حالѧѧت
ھѧѧای جѧѧذبی توانѧѧایی تھیѧѧھ حѧѧسگر را لѧѧتنمونѧѧھ را دارا ھѧѧستند و در بقیѧѧھ حا

  .ندارند و بھتر است بعنوان جاذب از آنھا استفاده شود
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