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          بنابراین، ابتدا ساختارھای.  با روش نظریھ تابعی چگالی بررسی شد،(TNA)کنش نانولولھ کربنی با ماده انفجاری تری نیتروآنیزول در این پژوھش، برھم      
ھای مولکولی بر ھای زیرقرمز و اوربیتالسپس، محاسبھ. سازی ھندسی شدھا با یکدیگر در دو پیکربندی متفاوت بھینھ  آنھایکمپلکسنیتروآنیزول، نانولولھ کربنی و تری

و ثابت  ،)ΔHad(، تغییرھای آنتالپی تشکیل )ΔGad(آزاد گیبس شده از جملھ تغییرھای انرژی ھای ترمودینامیکی محاسبھانرژی جذب سطحی و سنجھ. ھا انجام شد روی آن
تاثیر دما بر روی فرآیند . باشد ناپذیر میخودی و برگشتبھ گرمازا، خود، نشان دادند کھ جذب سطحی ماده انفجاری بر روی نانولولھ کربنی،)Kth(تعادل ترمودینامیکی 
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ت بھ  میزان حساسیت این ماده پر انرژی نسب،نیتروآنیزول بر روی نانولولھ کربنی نشان داد کھ با جذب شدن تریC-NO2  وN-Oیی ویژه، چگالی و طول پیوندھای  گرما

ھای مولکولی ھای تحلیل اوربیتالیافتھ، چنینھم. یابد ای افزایش میگرما بھ طور چشمگیری کاھش یافتھ و قدرت تخریبی، فشار و سرعت انفجار آنھا بھ طور قابل ملاحظھ
  . الکتروشیمیایی استفاده نمودنیتروآنیزول با استفاده از حسگرھایگیری تریتوان برای اندازه بیانگر آن بود کھ از نانولولھ کربنی می
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  مقدمھ

  
د       نایعی مانن ین در ص ی و ھمچن ات جنگ ب و مھم اخت بم             در س

. شود ھای انفجاری جدید احساس میسازی نیاز مبرمی بھ سنتز ترکیبجاده
ای کھ امروزه بھ طور متداول مورد استفاده یاری از مواد منفجرهزیرا، بس
گیرند، حساسیت بالایی نسبت بھ گرما، شوک، ضربھ و اصطکاک  قرار می

ی شان م رژی در  از خود ن واد پران ن م ھ ای ا است ک ھ آن معن ن ب د و ای دھن
ل  ر قاب ل عواملی ناخواستھ و غی بسیاری از مواقع، احتمال دارد کھ بھ دلی

وقعیتی اجت ده و در م ی ش نش احتراق وا، وارد واک ای ھ د گرم اب مانن ن
ار  ھ ب ادی را ب الی زی انی و م د و خسارات ج ار نماین اد انفج نامناسب، ایج

ھ حساسیت علاوه بر این، تعداد زیادی از مواد منفجره. ]1-3[آورند  ای ک
ھای محیطی دارند، از قدرت انفجاری و تخریبی کافی کمی نسبت بھ عامل

ستندبر وردار نی اھش  . خ رای ک ایی ب داع روش ھ اطر، اب ین خ ھ ھم ب
طکاک و  ربھ و اص وک، ض ا، ش ھ گرم سبت ب رژی ن واد پران ساسیت م ح

ادی برخوردار است  ت زی ا از اھمی ا . ]4-7[تقویت قدرت انفجاری آنھ ام
الش سیار سخت و چ ز استانجام پژوھش بر روی این موضوع ب . برانگی

ارزیرا از یک ردن سو، ک یک وده و م اک ب سیار خطرن واد ب ن م ا ای د  ب توان
ام  ر، انج وی دیگ دازد و از س ر بیان ھ خط شگران را ب لامت پژوھ   س

ژوھش زات و پ ھ، تجھی واد اولی د م وع، نیازمن ن موض ی در ای ای تجرب ھ
قیمت و پیچیده است کھ تامین بودجھ لازم برای آن، ھای بسیار گراندستگاه

ست  سر نی انی می ھ آس ند. ]8-10[ب ا ای وارد، ب سیاری از م ھ، ر ب ھ ھزین ک
ده می و آلاین رای زمان، مواد شیمیایی س ھ ب ادی ک ی زی ای زیست محیط ھ

ھای تجربی در این حوزه صرف شده است، نتایج مطلوبی از انجام پژوھش
ای محاسباتی . دست نیامده استھا بھاین پژوھش ا خوشبختانھ، روش ھ ام

کھ سلامت و ھم نموده است تا بدون ایناین امکان را برای پژوھشگران فرآ
   بھ   بیاندازند، با صرف ھزینھ بسیار کم در این زمینھ جان خود را بھ خطر
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این، با پیش بینی علاوه بر . ]11-13[بپردازند انجام فعالیت ھای پژوھشی 

پذیر بودن و یا نبودن یک واکنش با نجامھا و ھمچنین اھای مولکولویژگی
ھای آغازین کھ در اغلب موارد نتایج آنھا ھمخوانی خوبی استفاده از روش

ین توان بھ کاھش ھزینھ ھای تجربی دارد، میبا داده ھای پژوھشی و ھمچن
لال صرف ح تن م ل کاس ک قاب ست، کم یط زی ذیر در مح ھ ناپ ای تجزی ھ

وجھی نمود ری. ]14-19[ ت زول نیتر ت ای از دستھ ترکیب(TNA) وآنی ھ
باشد کھ سمیت شدیدی داشتھ و بر سلامت انسان و سایر  نیتروآروماتیک می

ناپذیری مانند بروز انواع مختلف سرطان، موجودات زنده اثرھای برگشت
ش ی، جھ ونریزی بین تفراغ، خ وع، اس ت تھ ک، حال ی مھل ی، آنم ای ژن ھ
                        سمیت. ]20-22[گذارند  ید میھای حساسیتی شدپوستی و واکنش ھایراش

ھ در ھای نیتروآروماتیک را معمولا بھ رادیکالترکیب ونی ک ھای نیتروآنی
بھ ھمین . دھند کاھش آنھا نسبت می-ند و چرخھ اکسایش نمای بدن تولید می

ادی  ت زی رژی از اھمی واد پران روه از م ن گ ری ای دازه گی دلیل حذف و ان
وردار  نبرخ ھ ای ھ ب ا توج ت و ب باس ن ترکی ھ ای روهک ل گ ھ دلی ا ب ای ھ ھ

رون ھالکت سبت ب د ن ود دارن یمیایی خ اختار ش ھ در س رو ک شنده نیت               ک
د ذب فرآین ستند، ج اوم ھ درولیز مق ستی و ھی یمیایی و زی سایش ش ای اک ھ

ی ده سطحی م ھ ای د گزین دهتوان ن آلاین ذف ای ت ح ی جھ ھآل ا از نمون ای ھ ھ
  . ]23-25[ت محیطی باشد زیس

وی       اکنون روشاز س ر، ت دازهدیگ رای ان ددی ب ای متع ریھ                گی
ری دهت زارش ش زول گ ھ آننیتروآنی ھ از جمل د ک ی ان ا م ھ  ھ وان ب ت

الا، طیف سنجی  رد ب ا عملک کروماتوگرافی گازی، کروماتوگرافی مایع ب
ان نیست، از این روشاما استفاده . جرمی و فلوریمتری اشاره نمود ا آس ھ

دهزیرا بھ دستگاه ھ آنھای گران و پیچی ان تحزی د و زم از دارن ھ  ای نی ا ب ھ
یدلیل مراحل متعدد پیش تغلیظ و آماده باشد  سازی نمونھ، بسیار طولانی م

ھای دارند خوشبختانھ، حسگرھای الکتروشیمیایی و حرارتی برتری .]26[
ایگزین مناسبی ب ھ ج ا را ب یرای روشکھ آنھ دیل م وق تب ای ف د ھ از . نمای

ریجملھ مھم ن برت یترین ای ا م ل حمل  ھ ی وسیع، قاب ھ گستره خط وان ب ت
ھ ادگی و ارزانبودن، قابلیت استفاده در نمون ی، س در و رنگ ای ک ودن، ھ ب

   اشاره  پذیری قابل قبول و زمان کوتاه تجزیھ و تحلیلحساسیت بالا، گزینش
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ستین گام در توسعھ یک حسگر، یافتن ماده شناساگر با این وجود، نخ. نمود

ھ یک  رھمکنش، ب ن ب وی داشتھ باشد و ای رھمکنش ق ت ب ا آنالی است کھ ب
گیری مثل دما، پتانسیل، جریان تغییر محسوس در یک خاصیت قابل اندازه

ردد  دل گ طح مب ره در س ھ. ]27-29[و غی ر، نانولول رف دیگ ی از ط کربن
امل . ھای کربن استلایھ، یکی از آلوتروپتک این نانوساختار در واقع ش

ھ صورت استوانھ یک ورق گرافن می ده و طول آن در باشد کھ ب ای درآم
ین  ر آن ب رون و قط د میک دود چن ا 4/0ح ت 2 ت انومتر اس کل ( ن ). C1ش

ینانولولھ ا م ھ آنھ ھ از جمل ری دارد ک ی نظی ھ  کربنی ویژگی ھای ب وان ب ت
ا الا، رس م ب ھ حج طح ب سبت س ی ن انایی الکتریک اد، رس ایی زی نایی گرم

ھ . متوسط و استحکام کششی بالا اشاره نمود صر ب ای منح و این ویژگی ھ
اخت فرد سبب شده است کھ این نانوساختار در حوزه د س ی مانن ھای مختلف

ای استخراج حسگر، حذف آلایندهزیست عھ روش ھ ھا، دارورسانی و توس
رای از این. ]30-32[کاربردھای فراوانی پیدا کنند  ژوھش ب رو، در این پ

نیتروآنیزول بر روی سطح نانولولھ کربنی  نخستین بار، جذب سطحی تری
الی خالص و نانولولھ کربنی دوپھ ابع چگ ھ ت شده با قلع، با استفاده از نظری

اده  ن م اختار در حذف ای ن نانوس رد ای ت و عملک رار گرف مورد بررسی ق
- ھای انرژتیک تری تاثیر آن بر ویژگیپرانرژی و شناسایی آن و ھمچنین

  .نیتروآنیزول مورد مطالعھ قرار گرفت
  

  شیوه ھای محاسباتی
  

ھ        ابتدا، ساختارھای تری نیتروآنیزول، نانولولھ کربنی خالص، نانولول
ھ ی دوپ ع و مشتقکربن ا قل ا شده ب اختار ب رھمکنش نانوس ای حاصل از ب ھ

ری اوتت ت متف زول در دو حال ای نیتروآنی رم افزارھ تفاده از ن ا اس  ب
در .  رسم شدند3.1نسخھ " گوس ویو" و 1.3.0.3نسخھ " نانوتیوب مادلر"

بھ د، محاس ام بع ھگ ای بھین الھ ز و اوربیت ی، زیرقرم ازی ھندس ای س ھ
ھ  الی و مجموع ابع چگ مولکولی بر روی آنھا با استفاده از روش تئوری ت

ل این مجمو.  صورت گرفتB3LYP/6-31G(d)پایھ  ن دلی ھ ای ھ ب عھ پای
زارش ھ در گ د ک اب گردی اھنگی انتخ ل از آن ھم ایج حاص شین، نت ای پی ھ

  .]22-31[ھای تجربی داشت خوبی با داده
بھ امی محاس ایی تم ا در گستره دم ی 298ھ لھ398 ال وین در فاص ای  کل ھ

ایی  رم10-10˚دم ا استفاده از ن د و ب ام ش پارتان انج زار اس دھای . اف فرآین
  :ه بھ طور کلی بھ شرح زیر بودندشدبررسی

 
      Tetryl + CNT → Tetryl-CNT                                   (1) 
                                                
     Tetryl + Sn-doped CNT → Tetryl-Sn-doped CNT    (2) 
    
     TNA + CNT → TNA-CNT                                        (3) 
                                           
     TNA + Sn-doped CNT→ TNA-Sn doped CNT        (4)          
    

  بحث و نتایج 
  

  ھای ساختاری بررسی ویژگی
دا  می) 2(طور کھ در شکل شماره ھمان       رای پی ود، ب توان ملاحظھ نم
   دو موقعیت   از نیتروآنیزول برھمکنش تری یدارترین پیکربندی، پا کردن

 
ت رار گرف ی ق ورد بررس ی م ھ کربن ھ نانولول سبت ب اوت ن ین . متف در ھم

ھای این ماده انفجاری تر، ھر یک از مشتقراستا، برای فھم و درک راحت
ھ با نانولولھ کربنی با یک عبارت اختصاری نامگذاری شده ھ در ادام اند ک

یب ھ م ن شیوه نامگذاری پرداخت ام: شودھ توضیح ای ای ن  و A-Isomerھ
Sn-A-Isomerرار ترتیب بھ مشتق بھ ھ از ق صاص داده شدند ک ھایی اخت

ماره  ربن ش ی 2دادن ک ھ کربن اورت نانولول زن در مج ھ بن ود در حلق  موج
ن،. آمده بودندوجودشده با قلع بھخالص و نانولولھ کربنی دوپھ ر ای  علاوه ب

ل 7ھایی کھ از برھمکنش کربن شماره محصول  قرار گرفتھ در گروه متی
ھتری ھ و دوپ ام کربن ی تم شکیل نیتروآنیزول با نانو لولھ کربن ع ت ا قل شده ب

ای شده بودند، با نام ھ .  نامگذاری شدندSn-B-Isomer و B-Isomerھ ب
 اتم در جدول این دلیل از قلع بھ عنوان اتم دوپھ کننده استفاده گردید کھ این

ی ی م ار ظرفیت ربن چھ د ک باشد و  تناوبی در گروه کربن قرار دارد و مانن
ی ردد م ایگزین آن گ ی ج ھ راحت د ب ن . توان ی ای رم اتم ر، ج وی دیگ از س

ا  عنصر نسبتا زیاد است و می ی و مشتقات آن ب تواند چگالی نانولولھ کربن
نعلاوه براین،. نیتروآنیزول را بھ شدت افزایش دھدتری ھ ای ھ  با توجھ ب ک

ی دایت و خاصیت  قلع رسانایی نسبتا خوبی دارد، م زایش ھ د باعث اف توان
ھای پیوندھای میان اتم. ]33 [الکتروکاتالیستی نانوساختارھای کربنی گردد

روه ین گ دھای ب ین پیون سیژن و ھمچن روژن و اک منیت رو و ات ای نیت ای ھ ھ
یکربن و نیتروژن موجود در ساختار مواد منفج دی  ره، م شی کلی د نق توانن

ر . در قدرت انفجاری و تخریبی، مواد پر انرژی ایفا نمایند ارتی، ھ ھ عب ب
ا تر باشند و راحتچھ این پیوندھا سست اری ب اده انفج ر گسستھ شوند، م ت

  .تواند وارد واکنش احتراق و فرآیند انفجار گردد راحتی بیشتری می
ن       س از ای ل، پ ین دلی ھ ھم ھ بھیب ھک امی ن ر روی تم ی ب ازی ھندس س

ب دھای ترکی ول پیون ت، ط ورت گرف ا ص                  درC-NO2 و N-Oھ
-ھای آن با نانولولھ کربنی اندازهنیتروآنیزول خالص و ھمچنین مشتقتری

ت ھ دس دارھای ب ری و مق ماره گی دول ش ده در ج ده) 1(آم تآورده ش . اس
دھند، پس  بھ وضوح نشان می) 1(ھای موجود در جدول گونھ کھ دادهھمان

دھای از جذب تری ی طول پیون ھ کربن ر روی سطح نانولول زول ب نیتروآنی
N-Oو  C-NO2  دھا ن پیون ھ ای دان معناست ک ن ب افزایش یافتھ است و ای
د  تر میھا راحتتر گشتھ و این مشتقسست ار گردن توانند وارد فرایند انفج

د دارد این است کھ این افزایش در اما نکتھ با اھمیت دیگری کھ وجو. ]26[
نمودن نانولولھ کربنی با قلع، ھای پیوندھای مورد نظر، پس از دوپھفاصلھ

ع . استبھ طور چشمگیری بیشتر شده بھ عبارت دیگر، جایگزین نمودن قل
زایش  اری، سبب اف اده انفج ھ م اختار ب با کربن در محل برھمکنش نانو س

الی . استھ صورت قابل توجھی شدهنیتروآنیزول بقدرت تخریبی تری چگ
نجھ ر از س ی دیگ ژهیک ستقیم و وی ستگی م ھ ب ت ک ایی اس درت ھ ا ق ای ب

در )6(و ) 5(ھای بر اساس رابطھ. انفجاری مواد پر انرژی دارد ، ھر چق
کھ چگالی یک ترکیب پرانرژی بیشتر باشد، میزان سرعت انفجار و فشار 

  .]27[انفجار آن نیز بالاتر خواھد بود 
 
      D ¼ = 1/01(NM ½ Q½)1/2(1 + 1/30ρ)                     (5) 
 
      P ¼ = 1/558 NM ½ Q ½ ρ2                                       (6) 
 

ده  نشانM فشار انفجار، P سرعت انفجار، Dشده، ھای گفتھدر رابطھ دھن
ر فرآیند احتراق، وجود آمده دھای گازی بھمیانگین جرم مولکولی محصول

Nانفجار  وجود آمده در فرایندھای گازی بھھای مولکول بیانگر تعداد مول   
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 چگالی ترکیب ρ گرمای احتراق و Qبھ ازای یک گرم از ماده انفجاری، 

ھ در دادهھمان. انفجاری است ھ ک ل مشاھده گون ای موجود در جدول قاب ھ
ری الی ت ت، چگ ی اس ھ کربن ر روی نانولول ذب ب س از ج زول پ نیتروآنی

ت ھ اس اھش یافت الص ک رعت . خ ر، س ارت دیگ ھ عب ار ب شار انفج                و ف
-ھای این ماده پرانرژی پس از برھمکنش با نانولولھ کربنی کم شدهمشتق
ھا اما پس از جایگزینی کربن با قلع در نانولولھ کربنی، چگالی مشتق. است

نمودن نانولولھ کربنی در واقع، دوپھ. استبھ طور قابل توجھی زیادتر شده
شار ا رعت و ف زایش س بب اف یس درت تخریب ھ ق ار و درنتیج                 نفج

  .]28-31[نیتروآنیزول شده است تری
ھای زیرقرمز انجام گرفتھ، ھیچ یک گفتنی است کھ بر اساس محاسبھ      

دارھای  د و مق ی نبودن انس منف ی، دارای فرک ورد بررس اختارھای م از س
  .ین موضوع ھستندنیز تایید کننده ا) 1(شده در جدول کمترین بسامد مشاھده

  
 محاسبھ و بررسی مقدارھای تغییرھای آنتالپی فرآیند جذب سطحی

ھ       رای ب تب ذب دس د ج رای فرآین الپی ب ای آنت دارھای تغییرھ آوردن مق
ری طحی ت ھ س ی از رابط ھ کربن طح نانولول ر روی س زول ب ) 7(نیتروآنی
د مورد  تغییرھای انرژی کل در فΔEºدر این معادلھ، . استفاده گردید رآین

نیتروآنیزول  باشد کھ از کم نمودن مجموع انرژی کل مشتق یا تری نظر می
ا  ی و ی ھ کربن ل نانولول رژی ک وع ان ی از مجم ھ کربن ا نانولول ب

رای Hth. آید دست مینیتروآنیزول بھ تری ی ب الپی حرارت  نیز نشان نماد آنت
  .ھر یک اجزای تشکیل دھنده فرآیند جذب سطحی است

  
      Had = Eo + (Hth (Explosive) - CNT) - Hth  
                  (Explosive) + Hth (CNT)                               (7) 
                                                                  

ان ھھم ھ یافت ور ک ھط ای ب دول ھ ده در ج ت آم شان ) 2(دس نی ن ھ روش ب
 نسبت  B-Isomerنیتروآنیزول، تشکیل ھای تریدر مورد مشتق، دھند می

ب  ھ ترکی ادهA-Isomerب ی گرم ر م را  ت د، زی  دارای B-Isomerباش
ھ .  استA-Isomerتری نسبت بھ تغییرھای آنتالپی منفی اما نکتھ مھمی ک

توان مشاھده نمود این است کھ  نیتروآنیزول میھای تریدر رابطھ با مشتق
 A-Isomerمشتق  ΔHadانوساختار با قلع باعث شده تا میزان کردن ندوپھ

ت ھ و مثب زایش یافت ردداف ر گ ازا. ت ر، از گرم ارت دیگ ھ عب د ب ودن فرآین ب
ده . ]24[جذب سطحی در این پیکربندی تا حدودی کاستھ شود  ن پدی ا ای ام

پذیری واکنش بگذارد، زیرا با این افزایش، مقدار تواند تاثیری بر انجام نمی
ی است ان منف الپی ھمچن ع ھیچ . تغییرھای آنت صی قل ن، ناخال ر ای علاوه ب

ری طحی ت ذب س د ج ر فرآین اثیری ب ت ت زول در حال  B-Isomerنیتروآنی
شکیل رخ  الپی ت ای آنت نگذاشتھ است، زیرا ھیچ تغییر محسوسی بر تغییرھ

 بودن شدید برھمکنش نانولولھ کربنی با تریبا توجھ بھ گرمازا. نداده است
ی  نیتروآنیزول، می اخت حسگرھای حرارت اختار در س ن نانوس وان از ای ت
ریجدید برای اندازه زول استفاده نمودگیری ت ن حسگرھا، . نیتروآنی در ای

دت  ھ ش د ب ک فرآین شرفت ی ده از پی ود آم ھ وج ای ب ای دم ولا تغییرھ معم
دازه  گرمازا و یا گرماگیر بھ وسیلھ یک ترمیستور بسیار دقیق و حساس ان

ت  گرفتھ می دار آنالی ری مق دازه گی شود و از آن بھ عنوان نشانک جھت ان
ی ردد  استفاده م د جذب. ]30[گ ر فرآین ا ب اثیر دم ی ت رای بررس سطحی، ب
ایی تمامی سنجھ ازه دم امیکی در ب ای ترمودین ی 298ھ وین در398 ال   کل

لھ ای فاص د10-10°ھ زارش گردیدن دارھای آن گ شتھ و مق بھ گ .  محاس
   دما میزان بھ روشنی مشخص است، با افزایش) 2(ر کھ در جدول ھمانطو

  
دریج ی  تغییرھای آنتالپی تشکیل بھ ت زایش م د اف زایش . یاب ا اف ھ، ب در نتیج

ب شکیل ترکی یدما، فرآیند ت اگیرتر م ر گرم ای مورد نظ د  ھ ردد و فرآین گ
  . بالاترین بازده را دارد کلوین298جذب در دمای 

  
ت محاسبھ و بررسی مق بس و ثاب رژی آزاد گی ای ان دارھای تغییرھ

 تعادل ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی
) ΔGad(برای محاسبھ تغییرھای انرژی آزاد گیبس ) 8(معادلھ شماره       

ھ . کار رفتبھ ی محاسبھGthدر این رابط بس حرارت رژی آزاد گی شده ، ان
 ΔEº   . استافزار برای ھر یک از اجزای فرآیند  جذب سطحیتوسط نرم

ی ھم بیانگر تغییرھای انرژی کل سامانھ می ھ م م نمودن باشد ک وان از ک ت
انرژی کل کمپلکس نانولولھ کربنی با ماده انفجاری از مجموع انرژی کل 

ھ اری ب ھ. دست آوردنانولولھ کربنی و ماده انفج ھ دستیافت ای ب ھ ھ ده ک آم
ت کھ برھمکنش نانولولھ اند، بیانگر این اسارائھ شده) 3(ھمگی در جدول 

ری ا ت ی ب ھکربن زول خودب ینیتروآنی ودی م د خ دار . باش شتقΔGadمق             م
A-Isomer شتق ا م سھ ب تB-Isomer در مقای ی مثب ر م د ت س، . باش پ

توان نتیجھ گرفت کھ برھمکنش نانوساختار با ماده انفجاری از موقعیت  می
پس از . پذیرتر استبی انجامتر و از نظر تجرخودی خودبھ7کربن شماره 

نیتروآنیزول با قلع، مقدار تغییرھای انرژی آزاد ھای تریدوپھ نمودن مشتق
بس  یA-Isomerگی زایش م دودی اف ا ح دار   ت د و مق رایΔGadیاب              ب

B-Isomerی دا م ی پی زایش ملایم د اف م . کن ردن ات وض ک ا ع ھ، ب در نتیج
ھ ع، از خودب ا قل ربن ب ودک ودی ب تخ طحی در حال ذب س د ج            ن فرآین

A-Isomerتھ شکیل  کاس د ت ده و فرآین ھB-Isomerش ودی خودب ر خ ت
ھا بھ اما در کل با توجھ بھ اینکھ، مقدار این سنجھ در تمامی حالت. گردد می

رھمکنش  باشد، می ای منفی میطور قابل ملاحظھ ھ ب ار داشت ک توان انتظ
ا نانول اری ب اده انفج ر دو م دیھ امی پیکربن ی در تم ھ کربن ر ول ا از نظ ھ

ز . ]23[تجربی امکان پذیر باشد  ن سنجھ نی ر روی ای ا ب زایش دم اثیر اف ت
شدن دما، مقدار تغییرھای انرژی بررسی گردید، با توجھ بھ این کھ با زیاد

رسد کھ بالاترین بازده  در نتیجھ، بھ نظر می. آزاد گیبس نیز زیاد شده است
  . کلوین مشاھده گردد298ای اتاق یا جذب سطحی در دم

  
       Gad = Eo + (Gth (Explosive) - CNT) - Gth 
                   (Explosive) + Gth (CNT)                              (8) 
                                                                   

ریثابت تعادل ترمودینامیکی ھم ب زول رای فرایند جذب سطحی ت نیتروآنی
در این . محاسبھ شد) 9(بر روی سطح نانولولھ کربنی با استفاده از رابطھ 

ھ در ، ΔGadرابطھ  بس است ک رژی آزاد گی ای ان دارھای تغییرھ ان مق ھم
دهRمرحلھ قبلی بھ دست آمد،  ای ای شانTآل و  ثابت گازھ ر  ن ا ب ده دم دھن

بھ روشنی نشان ) 4(ھا در جدول طور کھ یافتھھمان. باشد حسب کلوین می
امی مشتق می رای تم ن سنجھ ب زرگ استدھند، مقدار ای سیار ب ا ب ن . ھ ای

ی رژی  پدیده نشان م ر ان اده پ ر دو م ا ھ اختار ب انو س رھمکنش ن ھ ب د ک دھ
ر ھ، غی ا برگشتمورد مطالعھ، یک طرف ادلی ی م تع ذیر است و ورود ات ناپ

ھ اھش دوپ ھ ک ع ب ده قل شتق Kthکنن یA-Isomer در م د م ع . انجام در واق
ت دو ورود ناخالصی باعث مت حال ھ س ی ب ا حدود کم شده کھ برھمکنش ت

رود  یش ب ادلی پ ھ و تع ب . ]25-27[طرف ورد ترکی م، B-Isomerدر م  ھ
ھ ادل دوپ ت تع دار ثاب ر مق اداری ب اثیر معن ع، ت ا قل اختار ب دن نانوس ش

ت تھ اس امیکی نگذاش ی از ب. ترمودین رییک ادل رت ت تع ای ثاب ھ
  ھا با  را نسبت بھ بقیھ سنجھ  دما  تاثیر تواند  کھ می ترمودینامیکی این است
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  ھای پیوند، انرژی نقطھ صفر، سطح، جرم، حجم و چگالی برایشده، فاصلھ  مشاھده مقدارھای انرژی کل، کمترین بسامد.1جدول             
  شده با قلعھای آن با نانولولھ کربنی خالص و دوپھنیتروآنیزول و مشتق تری                       

  

Sn-B-Isomer Sn-A-Isomer B-Isomer A-Isomer Trinitroanisole  

 (a.u) انرژی کل 942/410- 2295/671- 2295/682- 8221/492- -8221/571

 (cm-1) کمترین فرکانس 34/332 18/589 8/521 10/377 9/308

1/571 1/535 1/515 1/517 1/511 C1-N1 (Å) 

1/564 1/552 1/525 1/518 1/506 C3-N2 (Å) 

1/586 1/568 1/518 1/529 1/510 C5-N3 (Å) 

1/408 1/392 1/385 1/378 1/280 N1-O1 (Å) 

1/395 1/381 1/386 1/373 1/276 N1-O2 (Å) 

1/367 1/427 1/355 1/401 1/277 N2-O1 (Å) 

1/372 1/407 1/359 1/399 1/278 N2-O2 (Å) 

1/404 1/387 1/378 1/378 1/278 N3-O1 (Å) 

1/396 1/375 1/364 1/365 1/276 N3-O2 (Å) 

- - - 1/558 - C2-C (Å) 

- 2/105 - - - C2-Sn (Å) 

- - 1/561 - - C7-C (Å) 

2/127 - - - - C7-Sn (Å) 

 (amu) جرم 243/131 686/615 686/615 793/314 793/314

 (Å3) حجم 193/590 617/020 618/690 626/490 628/570

 حجم/جرم = چگالی 1/256 1/113 1/110 1/266 1/262

(amu/Å3) 
  
  

  نیتروآنیزول بر روی سطح نانولولھ کربنی خالص ویرھای آنتالپی جذب سطحی تریمقدارھای تغی. 2جدول                            
  ΔHad (kJ mol-1)  کلوین، 398 تا 298شده با قلع در گستره دمایی ه  دوپ                                      

  
 دما

)کلوین(  
A-Isomer B-Isomer Sn-A-Isomer Sn-B-Isomer 

298 -442/635 -468/972 261/579- 476/819- 
308 -442/179 -468/495 261/147- 476/353- 
318 -441/771 -468/079 260/713- 475/883- 
328 -441/382 -467/704 260/298- 475/411- 
338 -441/080 -467/367 259/918- 474/969- 
348 -440/811 -467/064 259/556- 474/570- 
358 -440/553 -466/780 259/230- 474/163- 
368 -440/224 -466/433 258/898- 473/788- 
378 -439/860 -466/048 258/544- 473/387- 
388 -439/508 -465/672 258/213- 472/986- 
398 -439/165 -465/312 257/903- 472/593- 
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  لولھ کربنی خالص و نیتروآنیزول بر روی سطح نانو  مقدارھای تغییرھای انرژی آزاد گیبس فرآیند جذب سطحی تری.3جدول            
  Gad (kJ mol-1)∆ کلوین 398 تا 298با قلع در گستره دمایی شده   دوپھ                       

  
 دما

)کلوین(  
A-Isomer B-Isomer Sn-A-Isomer Sn-B-Isomer 

298 -384/689 -408/916 -199/960 -413/613 

308 -382/444 -406/769 -197/615 -411/246 

318 -380/271 -404/732 -195/334 -408/917 

328 -378/072 -402/649 -193/034 -406/538 

338 -376/047 -400/656 -190/735 -404/260 

348 -374/108 -398/729 -188/586 -402/032 

358 -372/131 -396/760 -186/367 -399/770 

368 -370/074 -394/765 -184/138 -397/575 

378 -367/923 -392/621 -181/900 -395/346 

388 -365/704 -390/377 -179/633 -393/109 

398 -363/381 -388/067 -177/311 -390/868 
  
  
  

  ، برای فرایند جذب سطحی تری نیتروآنیزول بر روی سطح نانولولھ کربنی (Kth) مقدارھای ثابت تعادل ترمودینامیکی، .4جدول          
   کلوین398 تا 298شده در گستره دمایی خالص و دوپھ                     

  
 دما

)کلوین(  
A-Isomer B-Isomer Sn-A-Isomer Sn-B-Isomer 

298 2/502 × 10+67 4/395 ×  10 +71 1/080 × 10+35 2/924 × 10+72 

308 6/770 × 10+64 8/995 × 10+68 3/155 × 10+33 5/165 × 10+69 

318 2/730 × 10+62 2/834 × 10+66 1/179 × 10+32 1/379 × 10+67 

328 1/525 × 10+60 1/247 × 10+64 5/348 × 10+30 5/184 × 10+64 

338 1/232 × 10+58 7/802 × 10+61 2/912 × 10+29 2/812 × 10+62 

348 1/353 × 10+56 6/690 × 10+59 1/975 × 10+28 2/094 × 10+60 

358 1/887 × 10+54 7/376 × 10+57 1/520 × 10+27 2/027 × 10+58 

368 3/232 × 10+52 1/030 × 10+56 1/340 × 10+26 2/580 × 10+56 

378 6/665 × 10+50 1/720 × 10+54 1/340 × 10+25 4/093 × 10+54 

388 1/643 × 10+49 3/437 × 10+52 1/495 × 10+24 8/016 × 10+52 

398 4/730 × 10+47 8/197 × 10+50 1/832 × 10+23 1/910 × 10+51 
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د شان دھ شتری ن ان. شدت بی یھم شاھده م دول م ھ در ج ور ک ا  ط ردد، ب گ

ھ در . استافزایش دما میزان این سنجھ کاھش بسیار شدیدی داشتھ در نتیج
ھ ک طرف زول ی ری نیتروآنی طحی ت ذب س د ج اق، فراین ای ات ر ودم             ت

  .ناپذیرتر خواھد بودبرگشت
  

      Kth= exp(-Gad/RT)                                                   (9) 
 

ایی ت گرم ی ظرفی بھ و بررس ری محاس ژه، ت زول و وی نیتروآنی
  ھای آن با نانولولھ کربنیمشتق

ی از مشکلحساس       رارت یک ھ باعث بودن بھ ح ی است ک ای بزرگ ھ
ھایی یکی از سنجھ. فجاری شده استشدن کاربرد بسیاری از مواد انمحدود

ایی ت گرم ساسیت دارد، ظرفی وع ح ن ن ا ای ستقیمی ب اط م ھ ارتب ژه ک وی
ویژه مقداری از گرما و انرژی است کھ برای بالا ظرفیت گرمایی. باشد می

گراد، مورد بردن دمای مقدار معینی از یک ماده بھ اندازه یک درجھ سانتی
 بالایی باشد، میزان بیشتری CVرکیبی دارای بنابراین، اگر ت. باشد نیاز می

در نتیجھ، . از انرژی و حرارت برای بالا بردن دمای آن باید اعمال گردد
اییمواد منفجره ت گرم ھ دارای ظرفی الاتری باشند، حساسیت ای ک ژه ب وی

بھ ھمین دلیل، این . دھند کمتری نسبت بھ شوک و حرارت از خود نشان می
ھ دستسنجھ نیز مورد محاسب ای ب ھ ھ ده ھ و ارزیابی قرار گرفت و یافت آم

ت) 5(دول در ج ده اس ھ ش ان. ارائ یھم ده م ھ دی ور ک د از _ط ود، بع ش
ت قرارگیری تری نیتروآنیزول بر روی سطح نانولولھ کربنی، مقدار ظرفی

این افزایش با . استویژه در ھر دو پیکربندی بھ مراتب بالاتر رفتھگرمایی
اده  ھ م اختار ب صال نانوس ربن در محل ات ای ک ھ ج ع ب ودن قل ایگزین نم ج

ردهانفجا دا ک شتری پی سیار بی ھ. استری، شدت ب ھ ب ر، نانولول ارت دیگ عب
ا و شوک شدن حساسیت تریکربنی سبب کاستھ نیتروآنیزول نسبت بھ گرم

ھ. ]22-26 [شده است ن از سویی، دوپ زان ای ع می ا قل اختار ب شدن نانوس
رسد نانولولھ  بنابراین، بھ نظر می. استکاھش حساسیت را دوچندان نموده

ھ ی دوپھکربن سبت ب ایی ن اھش حساسیت گرم ر ک ری ب شده با قلع تاثیر بھت
ی شد . نانولولھ کربنی خالص داشتھ باشد تاثیر دما نیز بر این سنجھ بررس

ھ ھ یافت ھ ک ایی ھم ت گرم رارت ظرفی ھ ح زایش درج ا اف ھ ب شان داد ک ا ن ھ
  .یابد ھا بھ صورت خطی افزایش میترکیب

  
  ھای مولکولیھای اوربیتالبھھای محاس تجزیھ و تحلیل یافتھ

و        تلاف ھوم ال(اح الاترین اوربیت غالب ولی اش دهمولک و) ش              و لوم
غالپایین( ال مولکول اش شدهترین اوربیت اف) ن وان گ ھ عن ف ب رژی تعری ان

دھند و برای محاسبھ  نمایش میHLGگردد و معمولا آن را با علامت  می
ھ  تفاده) 10(آن از رابط یاس د  م ھ . نماین ن معادل ھEL و EHدر ای ب  ب ترتی

ا گاف. ھای ھومو و لومو ھستندانرژی اوربیتال انرژی، ارتباط مستقیمی ب
ول ی مولک انایی الکتریک زان رس ا داردمی ب. ھ ت ترکی ھدر حقیق ایی ک   ھ

اف د، راحتگ رژی کوچکی دارن یان ر م وار  ت ا را از ن رون ھ د الکت توانن
بھ ھمین دلیل موادی کھ . ھ نوار رسانش منتقل نمایندممنوعھ عبور داده و ب

انرژی کمتری دارند، ھدایت الکتریکی بیشتری نسبت بھ مولکولھایی گاف
بھ روشنی ) 6(ھای جدول یافتھ. دھند با گاف انرژی بالاتر از خود نشان می

نیتروآنیزول بر روی انرژی پس از جذب تریدھند کھ میزان گاف نشان می
دایت . ولھ کربنی، بھ شدت افزایش یافتھ استسطح نانول در واقع، میزان ھ

ری انایی ت اھش و رس ی ک ھ کربن ا نانولول رھمکنش ب د از ب زول بع نیتروآنی
   کھ  با قلع باعث شده است  نمودن نانوساختار  دوپھ .چشمگیری یافتھ است

  
اف دار گ اف  مق دار آن از گ م مق از ھ ا ب د ام اھش یاب دودی ک ا ح رژی ت ان

ی. باشد رژی ماده انفجاری خالص بیشتر میان ار م ھ  در نتیجھ، انتظ رود ک
انایی مشتق ھرس ای دوپ ھ مشتقھ سبت ب ع ن ا قل ی شده ب ھ کربن ای نانولول ھ

نکتھ با اھمیت دیگر این است کھ از کاھش رسانایی بھ . خالص بیشتر باشد
ود طحنانولولھ وج ر روی س اری ب اده انفج طحی م ذب س ر ج ده در اث آم

بھ عبارت . گیری آنھا استفاده نمودتوان برای شناسایی و اندازه نی، میکرب
ی ی م ھ کربن ر، از نانولول اخت حسگرھای الکتروشیمیایی  دیگ وان در س ت

ریجدید برای اندازه ری ت زول استفاده نمودگی ھ . نیتروآنی ھ اینک ھ ب ا توج ب
وده است، بھ شده با قلع کمتر بتغییرھای رسانایی در مورد نانوساختار دوپھ

تری جھت رسد کھ نانولولھ کربنی خالص، ماده الکتروفعال مناسب نظر می
شده بعدی، سختی سنجھ بررسی. ]20-25[طراحی حسگرھای جدید باشد 

) 11(توان با استفاده از معادلھ شماره  است کھ مقدار آن را می) η(شیمیایی 
رآورد. دست آوردبھ رای ب ار خوبی ب زان واکنش سختی شیمیایی، معی  می

اختاری زیرا مولکول. باشد پذیری یک ترکیب جدید می ھایی کھ از نظر س
یتر ھستند و میزان سختی شیمیایی آنھا ناچیز است، راحتنرم ر م د  ت توانن

د ال. چگالی الکترونی خود را تغییر دھن ھ، انتق ھ در نتیج ی ک ای الکترون ھ
یبرای انجام واکنش روری م ای شیمیایی ض بباشد،  ھ رم در ترکی ای ن ھ

ان ر و آس یبھت ورت م ر ص رد ت ھ داده. گی ت ک انگر آن اس دول بی ای ج ھ
ی نیتروآنیزول پس از جذبپذیری تریواکنش ھ کربن ر روی نانولول شدن ب

دست آمده از برھمکنش با نانولولھ ھای بھکمتر شده است، زیرا ھمھ مشتق
واد ان ھ م سبت ب شتری ن یمیایی بی ختی ش ی، دارای س الص کربن اری خ فج

  .باشند می
ا ھم کھ برای بھ دست آوردن بقیھ سنجھ) µ( مقدار پتانسیل شیمیایی       ھ

ی رار م تفاده ق ھ  مورد اس تفاده از رابط ا اس رد، ب د) 12(گی بھ گردی . محاس
امانھ و بیشترین بار منتقل) ω(دوستی الکترون ھ س ر دو ) ∆Nmax(شده ب ھ

رون ھای مناسبی ھستند کھ میزان تماچندی یل یک ترکیب را بھ جذب الکت
ی شان م د ن ھ. دھن تفاده از رابط ا اس ب ب ھ ترتی ن دو سنجھ ب ای ای و ) 13(ھ

دند) 14( بھ ش نش . محاس ر وارد واک ک دیگ ا ی ول ب ھ دو مولک امی ک ھنگ
یشوند، یکی از آنھا بھ عنوان الکترون می ھ  دوست عمل م الی ک د در ح کن

ستھ ک ھ ش ی ری، نق یدیگ ا م ت را ایف د دوس زان. نمای ھ می ی ک   ترکیب
رون ھ الکت ا ب د داشت ت ل خواھ د، تمای شتر باش ار آن بی ت ب دوستی و ظرفی

زان . گیرنده رفتار کندعنوان یک الکترون از سوی دیگر، مولکولی کھ می
رون امانھ الکت ھ از س ل دارد ک د، تمای م باش ار آن ک ت ب تی و ظرفی دوس

ذیرد رون بپ ھ. الکت ھ از یافت انطور ک ای دھم شخص ھ دول م ده در ج اده ش
ش است، تری اختار، نق ا نانوس رھمکنش ب ھ در ب نیتروآنیزول تمایل دارد ک

رونیک الکترون ا گیرنده را ایفا نماید، زیرا مقدار الکت ر ب دوستی آن براب
ھ در حالی. ولت است الکترون527/0 کھ، نانولولھ کربنی خالص و نانولول

رونشده با قلع در مقابل، نقکربنی دوپھ یش یک الکت ا م ده را ایف د، دھن کنن
 و 017/0دوستی آنھا بسیار کمتر و بھ ترتیب برابر با زیرا مقدار الکترون

توان نتیجھ گرفت کھ نانولولھ  از این رو، می. باشد ولت می الکترون012/0
ردد نیتروآنیزول وارد واکنش تواند با تری کربنی می ھای الکتروشیمیایی گ

شان بر این، دادهعلاوه. ]28-26[ ای موجود در جدول ن ھ ھ رآن است ک گ
ھ نیتروآنیزول پس از جذبدوستی تریالکترون شدن بر روی سطح نانولول

توان نتیجھ گرفت کھ تمایل ھر دو ماده  پس می. استکربنی بھ شدت کم شده
اھش  اختار ک ا نانوس انفجاری نسبت بھ جذب الکترون، پس از برھمکنش ب

این . اور دوقطبی ساختارھای مورد بررسی نیز بررسی شدگشت. یافتھ است
  ھای قطبی  در حلال ھا مولکول سنجھ، معیار خوبی برای ارزیابی حلالیت

  1399، سال اول، شماره سومجلد /...بر نیتروآنیزول تریبررسی محاسباتی جذب سطحی 
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ری مولکول. باشد می ت بھت ھایی کھ گشتاور دوقطبی بالاتری دارند، حلالی
ب ت و ترکی د داش ایی در آب خواھن ری ھ ی کمت شتاور دوقطب ھ از گ ک

شان در حلال عیفبرخوردار ھستند، حلالیت ی ض ای قطب ودھ د ب ر خواھ . ت
ری طور کھ میھمان ی ت ود، گشتاور دوقطب وان مشاھده نم زول ت رو آنی نیت

پس، . یابد شدن بر روی سطح نانولولھ کربنی خالص کاھش میپس از جذب
  مواد انفجاری زول در مقایسھ با نیتروآنی تری  نانولولھ کربنی با ھایمشتق

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ت د داش ری در آب خواھن ت کمت تخلاف، حلالی دون اس الص و ب ا . خ ا ب ام
ھ ل دوپ زایش قاب ی اف شتاور دوقطب دار گ ع، مق ا قل ی ب ھ کربن ردن نانولول ک

ای دوپدر واقع، میزان گشتاور دوقطبی مشتق. یابد توجھی می ا ه ھ شده ب
ری ی از ت ع حت تقل شتر اس م بی الص ھ زول خ اطر، . نیتروآنی ین خ ھ ھم ب

ری در حلالرود مشتق انتظار می ت بھت ی ھای دارای قلع، حلالی ای قطب ھ
  .]29-32[نشده، داشتھ باشند  ھای دوپھدر مقایسھ با مشتق

  ه دماییشده با قلع در گسترھا با نانولولھ کربنی خالص و دوپھھای آننیتروآنیزول و مشتقگرمایی ویژه، تری مقدارھای ظرفیت.5 جدول            
   کلوین398 تا 298                         

  
 دما

)کلوین(  
Trinitroanisole A-Isomer B-Isomer Sn-A-Isomer Sn-B-Isomer 

298 212/842 622/671 617/857 645/453 643/899 

308 217/663 641/820 637/198 664/376 663/186 

318 222/433 660/724 656/289 683/036 682/199 

328 227/152 679/373 675/122 701/426 700/928 

338 231/819 697/761 693/688 719/541 719/367 

348 236/434 715/878 711/979 737/375 737/511 

358 240/995 733/718 729/988 754/922 755/352 

368 245/500 751/275 747/708 772/176 772/885 

378 249/950 768/541 765/131 789/133 790/105 

388 254/341 785/512 782/254 805/789 807/009 

398 258/673 802/182 799/071 822/141 823/592 
  

  
   شدهدوستی، بیشترین بار منتقلانرژی، سختی شیمیایی، پتانسیل شیمیایی، الکترونھای اوربیتال ھای ھومو و لومو، گاف مقدارھای انرژی.6جدول      

  شده با قلعھا با نانولولھ کربنی خالص و دوپھھای آننیتروآنیزول و مشتق سامانھ و گشتاور دوقطبی برای تری                  
  

 EH  

(eV) 

EL  

(eV) 

HLG  

(eV) 

  

(eV) 

µ  

(eV) 

ω  

(eV) 

ΔNmax  

(eV) 

 ممان دوقطبی 

(D) 

CNT 12/4-  91/4  030/9  515/4  395/0  017/0  087/0-  0 

Sn-doped CNT 790/3-  220/3  010/7  505/3  285/0-  012/0  081/0  970/2  

TNA -8/060 3/190 11/250 5/625 -2/435 0/527 0/433 1/840 

A-Isomer -7/190 7/000 14/190 7/095 -0/095 0/001 0/013 1/130 

B-Isomer -7/130 6/970 14/100 7/050 -0/080 0/000 0/011 0/770 

Sn-A-Isomer -6/370 6/310 12/680 6/340 -0/030 0/000 0/005 2/750 

Sn-B-Isomer -6/960 6/700 13/660 6/830 -0/130 0/000 0/019 2/410 
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HLG = EL- EH                                                           (10)        

 
η = (EL - EH)/2                                                        (11)        

 
      µ = (EL + EH)/2                                                        (12) 

 
      ω = µ2/2η                                                                 (13) 

 
      ∆Nmax= - µ/η                                                           (14) 
        

  گیري نتیجھ
 

ل تری       ھ دلی ھ ب نیتروآنیزول یک ماده انفجاری نیتروآروماتیک است ک
یط سان و مح لامت ان الا، س میت ب یس د م ست را تھدی دزی ن رو، . کن از ای

ل، جذب سطحی . ری و حذف آنھا از بسیار مھم استگیاندازه بھ ھمین دلی
شده با قلع این ماده پر انرژی بر روی سطح نانولولھ کربنی خالص و دوپھ

ھای ترمودینامیکی مانند سنجھ. با استفاده از نظریھ تابع چگالی بررسی شد
تغییرھای آنتالپی جذب سطحی، تغییرھای انرژی آزاد گیبس و ثابت تعادل 
ر  اری ب اده انفج ن م د جذب سطحی ای ھ فرآین د ک شان دادن امیکی ن ترمودین

ھ ی دوپ ا روی سطح نانولولھ کربنی خالص و ھمچنین نانولولھ کربن  شده ب
الاترین  ناپذیر میخودی، یک طرفھ و برگشتقلع، گرمازا، خودبھ باشد و ب

  .   بازده را در دمای اتاق دارد
دارھای ظ       ن، مق ر ای لاوه ب اھش ع شانگر ک ژه، ن ایی وی ت گرم رفی

ا چشمگیر حساسیت تری نیتروآنیزول نسبت بھ حرارت بعد از برھمکنش ب
ت ی اس ھ کربن دھای . نانولول ول پیون ین C-NO2 و N-Oط  و ھمچن

ذب ھ ج د ک شان دادن الی ن دارھای چگ ریمق دن ت ر روی  ش زول ب نیتروآنی
ھ ی دوپ ھ کربن ینانولول ع م ا قل ده ب زای ش ث اف د باع رعت توان شار و س ش ف

ری رددانفجار و ھمچنین قدرت تخریبی ت زول گ ال. نیتروآنی ل اوربیت -تحلی
ریھای مولکولی نیز ثابت کرد کھ مشتق ھ ت -ھای نانولولھ کربنی نسبت ب

انایی و واکنشنیتروآنیزول خالص از الکترون ری دوستی، رس ذیری کمت پ
ی ی م ھ کربن وان جھت توس برخوردار ھستند و از نانولول عھ حسگرھای ت

دازه ایی و ان ت شناس د جھ یمیایی جدی ریالکتروش ری ت زول گی  نیتروآنی
ژوھش ھای نظری بھعلاوه بر این، یافتھ. استفاده نمود ن پ ده از ای دست آم

زارشھم ا گ شین داردخوانی خوبی ب ی پی ای تجرب اران از . ھ چن و ھمک
وان یک حسگر شیمیایی جھت شننانولولھ کربنی تک ھ عن ھ ب ایی و لای اس

ری ین ت ریتعی ا ت ادی ب اختاری زی ھ شباھت س وئن ک زول نیتروتول نیتروآنی
د  ی . ]34[دارد، استفاده کردن ھ کربن م از نانولول اران ھ ک و ھمک حراپوی

شھدھندهدیواره بھ عنوان بھبودتک واد  الکترود شی ین م رای تعی ربن ب ای ک
د  تفاده نمودن ک اس اری نیتروآروماتی ھ . ]35[انفج ا توج ھب ھ یافت ای ب ھ

ی شنھاد م باتی، پی ذف و محاس ی در ح ھ کربن رد نانولول ھ عملک ردد ک                   گ
دازه ریان ری ت رگی اختار ب ن نانوس اثیر ای ین ت زول و ھمچن                 نیتروآنی
  .طور تجربی نیز مورد بررسی قرار گیردھا بھھای انرژتیک آنویژگی

  
  مراجع 

  
1) H. H. Cady, Acta. Cryst. 23 (1967) 601.  
2) P.C. Hariharan, W.S. Koski, J.J. Kaufman, Int. J.   

 
Quantum. Chem. 23 (1983) 1493. 

3) S.D. Harvey, R.J. Fellows, J.A. Campbell, D.A. 
Cataldo, J. Chromatogr. 605 (1992) 227. 

4) I.E. Lindstorm, J. Appl. Phys. 41 (1970) 337. 
5) A. Mustafa, A.A. Zahran, J. Chem. Eng. Data. 8 

(1963) 135. 
6) S.R. Myers, J.A. Spinnato, Toxicol. Pharmacol. 24 

(2007) 206. 
7) D. Ngoc Khue, T.D. Lam, N.V. Chat, V.Q. Bach, 

D.B. Minh, V.D. Loi, N.V. Anh, J. Ind. Eng. 
Chem. 20 (2014) 1468. 

8) M.R. Jalali Sarvestani, R. Ahmadi, J. Water. 
Environ. Nanotechnol. 4 (2019) 48. 

9) T.V. Reddy, G.R. Olson, B. Wiechman, G. Reddy, 
J. Torsella, F.B. Daniel, G.J. Leach, Int. J. Toxicol. 
18 (1999) 97. 

10) M.E. Fuller, J. Kruczek, R.L. Schuster, P.L. 
Sheehan, P.M. Arienti, J. Hazard. Mater. 100 
(2003) 245. 

11) J. Hilton, C.N. Swanston, B.M. J. 2 (1941) 509. 
12) S.J. Toal, W.C. Trogler, J. Mater. Chem. 16 (2006) 

2781.  
13) R.C. Stringer, S. Gangopadhyay, S.A. Grant, Anal. 

Chem. 82 (2010) 4015. 
14) J.D. Rodgers, N.J. Bunce, Wat. Res. 35 (2001) 

2101. 
15) Y. Pan, W. Zhu, H. Xiao, Comput. Theor. Chem. 

1114 (2017) 77. 
16) G. Han, R.J. Gou, F. Ren, S. Zhang, C. Wu, S. Zhu, 

Comput. Theor. Chem. 1109 (2017) 27. 
17) P. Ma, Y. Pan, J.C. Jiang, S.G. Zhu, Procedia. Eng. 

211 (2018) 546. 
18) M.D. Esrafili, Phys. Lett. 381 (2017) 2085.  
19) A. Vinu, T. Mori, K. Ariga, Sci. Technol. Adv. 

Mater. 7 (2006) 753. 
20) M.T. Baei, M. Moghimi, A. Shojaei, Biosci., 

Biotech. Res. Sia. 12 (2015) 1363. 
21) A. Hosseinian, E. Vessaly, S. yahyaei, L. Edjlali, 

A. Bekhradnia, J. Clust. Sci. 28 (2017) 2681. 
22) L. Shemshaki, R. Ahmadi, Int. J. New. Chem. 2 

(2015) 247. 
23) R. Ahmadi, N. Madahzadeh Darini, Int. J. Bio-

Inorg. Hybr. Nanomater. 5 (2016) 273.  
24) R. Ahmadi, L. Shemshaki, Int. J. Bio-Inorg. Hybr. 

Nanomater. 5 (2016) 141.  
25) R. Ahmadi, M.R. Jalali Sarvestani, Phys. Chem. 

Res. 6 (2018) 639. 

  1399، سال اول، شماره سومجلد /...بر نیتروآنیزول بررسی محاسباتی جذب سطحی تری
 



 

 63 

 
26) M.R. Jalali Sarvestani, R. Ahmadi, Int. J. New. 

Chem. 5 (2018) 409. 
27) M.R. Jalali Sarvestani, R. Ahmadi, Int. J. New. 

Chem. 4 (2017) 400. 
28) R. Ahmadi, M.R. Jalali Sarvestani, Int. J. Bio-

Inorg. Hybrid. Nanomater. 6 (2017) 239. 
29) R. Ahmadi, Int. J. Nano. Dimens. 8, 250 (2017). 
30) M. Culebras, A.M. Lopez, C.M. Gomez, A. 

Cantarero, Sens. Actuators A Phys. 239 (2016) 
161. 

31) M.R. Jalali Sarvestani, L. Hajiaghbabaei, J. 
Najafpour, S. Suzangarzadeh, Anal Bioanal 
Electrochem. 10 (2018) 675. 

32) P. Ravi, M.G. Gore, S.P. Tewari, A.K. Sikder, Mol. 
Simul. 38 (2013) 218. 

33) M. Najafi, Chinese. J. Struct. Chem. 38 (2019) 524. 
34) S. Hrapovic, E. Majid, Y. Liu, K. Male, J.H.T. 

Luong, Anal. Chem. 78 (2006) 5504. 
35) P.C. Chen, S. Sukcharoenchoke, K. Ryu, L.G. 

Arco, A. Badmaev, C. Wang, C. Zhou, Adv. 
Matter. 22 (2010) 1900. 

36) a) G. Vasilevski, Blug. J.  Plant  Physiol. 29 (2003)  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
179; b) V. Khakyzadeh, R. Luque, M.A. Zolfigol, 
H. Rezaei Vahidian, H. Salehzadeh, V. Moradi,        
A.R. Soleymani, A.R. Moosavi-Zare, K. Xu, RSC 
Adv. 5 (2015) 3917.   

37) F. Dhawi, J.M. AL-Khayri, E. Hassan, Res. J. 
Agricul. Biol. Sci. 5 (2009) 161. 

38) A. Aladjadjiyan, J. Central Eur. Agricul. 8 (2007) 
369. 

39) N.Y. Su, Y.-H. Wu, C.-Y. Mar, Cement Concrete 
Res. 30 (2000) 599. E. Kordyum, M. Sobol, A. 
Kalinina, N. Bogatin, A. Kondrachuk, Adv. Space 
Res. 39 (2007) 1210.  

40) Journal of Magnetism and Magnetic Materials 209 
(2000) 71-74 Magnetic Water Treatment J.M.D. 
Coey*, Stephen Cass Physics Department, Trinity 
College, Dublin 2, Ireland. 

41) K.-T. Chang, C.-I. Weng, J. Appl. Phys. 100 
(2006) 043917. 

42) M. Bakherad, F. Moosavi, R. Doosti, A. 
Keivanloo, M. Gholizadeh, New J. Chem. 42 
(2018) 4559. 

   1399، سال اول، شماره سومجلد /احمدیو  سروستانی جلالی
 


