
                                                         
 

بھ روش : Alن شده با یگزی خالص و جاBNC2 کربن ید دیترین د با نانو لولھ بوریبرھم کنش کربن منواکس
   یھ تابع چگالینظر

  
  یس آبادی و فرشتھ فر*ی صامتیی رضایمھد

 ران یر،  ایر، ملایھ، دانشگاه ملایک، دانشکده علوم پایزی فیمیگروه ش 
  )26/6/1397 :رشیخ پذی تار     21/4/1397 :افتیخ دریتار (

  
 در یھ تابع چگالی با استفاده از نظرAlن شده با یگزیخالص و جا BNC2 با نانولولھ (CO)د یند جذب و بر ھم کنش گاز کربن منواکسی فراین پروژه بررسیھدف از ا    

ای بر روCO جذب گاز ی برای متفاوتی ھایکر بندین منظور پی ھمیبرا.  باشدی مCam-B3LYP/6-31G(d)سطح  الص و ج ھ خ انو لول طح ن ر یگزی س ده در نظ ن ش
 انتخاب شده مجددا با دستور یعد ساختار تمام مدلھادر مرحلھ ب. میدار و مناسب را انتخاب نمودی مدل پا12 مورد نظر، یکربندیھ تمام پی اولینھ سازیپس از بھ. گرفتھ شد

Cam-B3LYP/6-31G(d)یتالھای، اربیکینامی، ترمودی کوانتومی جذب، پارامترھای، انرژی ساختارینھ شده پارامترھای بھیبا استفاده از ساختارھا.  شدندینھ سازی بھ 
ا(DOS) یتھ الکترونی دانسی چگالی، نمودارھا (NMR)س ھستھید مغناطی، تشد(AIM)، اتم در مولکول (NBO) یوندی پیعیطب سی و نمودارھ پی پتان  ین الکترونیل اس

(ESP)ند ی مثبت بوده و فرای جذبیبس در تمام مدلھای آزاد گی نشان داد کھ انرژیکینامیج ترمودی نتایبررس. ل قرار گرفتندیھ وتحلیج حاصل مورد تجزیھ نتای محاسبھ وکل
 ی با سطح نانولولھ از نوع واندروالسCOوند گاز ی نشان داد کھ پNBO و AIMج محاسبات ینتا.  باشدی و نا مساعد میرخودبخودیانولولھ غ سطح نی بر روCOجذب گاز 

ذب DOS ی،  نمودارھای کوانتومی پارامترھایبررس. باشدیف میضع ر ج ر روCO نشان داد کھ در اث ای ب الص و ج ھ خ انو لول طح ن ا آلومیگزی س ده ب ار ینین ش وم رفت
سگر مناسبیوم مینین شده با آلومیگزی خالص و جاBNC2 کند نانولولھ  ین موضوع ثابت می داشتھ کھ ایر قابل توجھییستم تغی سیکیالکتر رای تواند ح شخی ب از ی ت ص گ
COباشد .  

  
   BNC2د، نانولولھ یبرھمکنش، کربن مونوکس: یدیواژگان کل

  
  مقدمھ

   
و و بیرنگ، بی بی گازCOگاز        م استیب ر سوختن . طع ر اث ھ ب ک

ن ی است بھ ھمیارسمید و بسیآی بوجود میلی فسیناقص کربن و سوخت ھا
 ید اثرات خطرناک مھمیکربن مونوکس.   نامندی میِل آن را قاتل نامرئیدل

از اثر بر : رتند بدن انسان دارد کھ عبایکیولوژیزی  فیتھایبر اعمال و فعال
الھایبھ ھم.  باشدین میقلب وعروق، اعصاب واثر بر جن  ین خاطر در س

 با استفاده از  نانو COھ حسگر ی جذب و تھی برایر مطالعات گوناگونیاخ
 توسط COجذب : ن آنھا عبارتند ازیذرات انجام شده است کھ معروف تر

ربن  ھ ک ذب]1[نانولول ھ  CO، ج ط نانولول ،  ]BN ،AlP،] BP 2 توس
ن شده یگزی  و جذب توسط نانولولھ کربن جا]AlN ]4-3 توسط COجذب 

ھ ] 7-6[د یتری کربن و بورن نیپس از کشف نانو لولھ ھا. ]Al ]5با  توج
ز شدندیا چند اتمی سھ ین بھ سمت نانو لولھ ھایقیمحق ھ در ا.  متمرک ن یک

 ییایمیات شیل داشتن خصوصی بھ دلBxNyCz ی سھ اتمیان نانولولھ ھایم
ار مورد توجھ قرار گرفتھ یر بسی اخیر خود در دھھ ھاینظی بیکیو الکتر

ایداسیبرین نانولولھ ھا از ھیا. ]6[ اند م ھ ربن ویون ات ھ داراBN  ک  ی ک
ھ دو صورت تک دی می ساختاریشباھت ھا د دی باشند ب واره یواره وچن

رم]8-9[ قابل سنتز بوده ا کھ بھ ف ف مکعبیھ ای مختل انو ، ھگزاگون ل و ن
ا یکی الکتریھایژگیو.  قابل مشاھده اند]10[ لولھ ھ ھ ا BCN ینانولول  ب

ده ییتع1996 ش تونل در سال ی پوینیف بیاستفاده ازط شان دھن ھ ن ن شد، ک
ل. باشدی مeV2  حدود ی با اختلاف انرژیمھ ھادیرفتار ن  از یھدف اص

ر آنھا یم پذی تنظیکی الکتریھایژگی وBxCyNzا ی BxNyCzبات یسنتز ترک
انو الکترونیم ھ در ن د، ک س کی باش م میب دیار مھ تحکام. ]11[  باش  اس

 بیو ترت و ھم بھ نحوه B-N یوندھای ھم بھ تعداد پBxNyCz ینانولولھ ھا
  چھ   ھریعنیباشد، ی م تروژن مرتبطی، بورن و ن کربنی  اتم ھایریقرارگ

  
  mrsameti@malayeru.ac.ir: سنده مسئوولیل نویمیا

  
داد پ دھایتع ھ پای بB-N یون اختار مربوط د، س تیشتر باش را یز. دارتر اس

وC-C  نسبت بھB-N یوندھای پیانرژ ر می ق ابر ا.  باشدی ت  ین وقتیبن
 یل می تشکB-Nد یوند جدیشود و بھ طور ھمزمان پی شکستھ مC-Cوند یپ

  . ]21-11[ شود ی آزاد می انرژیشود، مقدار
 ی  نانولولھ ھای را بر روCO گذشتھ ما برھم کنش گاز یھایدر بررس      

BPNTs و  AlNNTs ر ھم کنش ا HCNو ب  AlPNTs  و BPNTs ب
ورد بررس رار داده ایم ا]25-22 [م ی ق ل از تحقی، نت وق  یج حاص ات ف ق

ا جاذب ی توانند بعنوان  حسگر ی مورد نظر مینشان دادند کھ نانو لولھ ھا
ا ھ ھ رار گی آلایگون ده مورد استفاده ق دین ا ا. رن روژه ین ھدف در ایب ن پ

از یحاضر برآن شد رروCOم کھ اثر گ ھ ی را ب الص و BNC2 نانولول  خ
وده  وی را  بررس Alن شده با  اتمیگزیجا ارا  نم ھ را در ی اییک ن نانولول

ھ ین زمیا ورد مطالع ھ م رار دھن اکنون ھین زمیدر ا. میق ھ ت ت یچ فعالین
  . گزارش نشده استی و تئوریتجرب

  
  روش محاسبات

  
امیدر ا       روژه تم اختارھاین پ ھی اولی س اھ  نانولول ھ یھ  مورد مطالع

زار  رم اف ط ن م گردGaussview 5.0توس بات ]27-26[ دهی رس  ومحاس
زار رم اف ام شده استGusssum 09ن ی گوسمربوطھ با استفاده از ن   انج

ام پیاز ب. ]28[ دین تم ایکربن رای ھ ن ب ربن ی ممک از ک ذب گ ال ج  احتم
س و اک دلھا12د یمون پس م د و س اب ش ب انتخ دل مناس ا ی م ر ب ورد نظ  م

نھ شده یھ مجددا ب31G(d)-6 یھ ای و ومجموعھ پاCam-B3LYPدستور 
اختاریو کل بات س ای، اوربیھ محاس ویتالھ و، پارا/  ھوم الوم  یمترھ

رژیکینامی و ترمودیکوانتوم ای، ان ادیی جذب، تغی ھ اریر مق ، NBOر ب
ایاورب دی پیتالھ شد (NBO)ی ذاتیون اطی، ت ستھید مغن ،  (NMR)س ھ
ولینظر م در مولک وم ات س(AIM)  ھ کوانت دت پتان ل یو ش

  .]31-28[ بر اساس روش فوق انجام شد  (ESP)کیالکترواستات
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  ل داده ھایھ وتحلیج وتجزینتا
م B ،18 اتم 18از  نظر مورد BNC2نانولولھ خالص         م 24 وN ات  ات
Cل شده است کھ با نماد ی تشکEن شده با یگزی شده است و مدل جای معرف

ف یتعر F با نماد ) ف پنجمین اتم از ردی دومیعنی(B52  اتم ی بھ جاAlاتم 
ت ده اس ھ ترت.  ش ھ ب ورد مطالع ھ م انو لول ر ن ول و قط  8/4 و 7/8ب یط

د متوسط بیطول پ.  انگسترم است ھ ترت B-NوC-N،  C-Bن یون ب ی ب
ا45/1 و 53/1، 40/1 ا نت ای انگسترم است کھ ب  ین ھم خوانیر محققیج س

وب را].20-17[  داردیخ ذب ی بررسی  ب وه ج ر CO نح رات آن ب  و اث
ش پE, F  از دو مدل BNC2نانولولھ  دی با ش اوت استفاده شده یکربن  متف

ارائھ شده ) III و II،I ،IV ، V، IV (یھا با نمادھایکربندین پی کھ ا.است
 در داخل نانو و چھار حالت CO یریاست، کھ دو حالت  مربوط بھ قرارگ

ارجCO یریمربوط بھ قرارگ انو می در سطح  خ اختار . باشدی ن ھ یکلس
ازیب شده  قبل و بعد از بھ انتخایمدلھا ھ س کل ین ھ ترت2 و 1 در ش ب ی ب

  . ارائھ شده اند
  

   ی کوانتومیپارامترھا
       ، )Eg(  گافی انرژ  جملھ  مطالعھ  از  مورد ی کوانتوم یپارامترھا       

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

خت رویس س)ɳ( ی ک ال ) (یکی الکترییایمیل شی، پتان دد انتق          و ع
و  )EHO( ھومو ی ھایبا استفاده از انرژ) N( یالکترون ) ELu(و لوم

   :]2-17[ر محاسبھ شده است  یو روابط ز
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 ارائھ شده 1 در جدول ی کوانتومیھ پارامترھایج حاصل از محاسبھ کلینتا
الص یج محاسبھ شده نشان می نتایبررس. اند ھ خ د در نانولول  BNC2  دھ

ھ است، ی جذبCOن نانولولھ و مولکول ی کھ بییدر مدلھا  صورت نگرفت
ومی در پارامترھایرات خاصییتغ ا در مقای کوانت دون ی آنھ ت ب ا حال سھ ب

سییا تغی شود و یجذب مشاھده نم ھ .  استیار جزئیرات ب ل توج ھ قاب نکت
رژB52  اتم  یوم بھ جاینی آلومینیگزیآنست کھ با جا اف از ی ان  79/0 گ

   نی دھد وارد کردن ایافتھ است کھ نشان میش ی افزا21/1الکترون ولت بھ 

 

  .نھ شدهی قبل از بھAlن شده با یگزیجاF) ( وBNC2نانولولھ خالص ) (E  توسط CO مختلف جذبی حالتھا.1 شکل
  
  

  

  .نھ شدهی بعد از بھAlن شده با یگزی جاF)(  وBNC2نانولولھ خالص  ) (E  توسط CO جذبینھ شده حالتھای بھیساختارھا .2شکل 
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 نانو ی کرویگر سختیاز طرف د.  دھدیرا کاھش م نانو لولھ ییاتم رسانا
 ین دو پارامتر نشان میابد کھ ای ی کاھش مییایمیل شیش و پتانسیلولھ افزا

شتر ی آنرا بیداریت نانو لولھ را کمتر و پایم فعالینی آلومینیگزیدھند کھ جا
ھ د.   کندیم اینکتھ جالب توج ھ ج ر آنست ک ومینیگزیگ  یم باعث مینی آل

ر روشود عدد ا انو از ینتقال الکترون ب ھ 47/8 سطح ن رون 69/5 ب  الکت
. ت در سطح نانو لولھ استید کاھش فعالیز مویابد ابن عامل نیولت کاھش 
 یم ملاحظھ مینین شده با آلومیگزی در حالت خالص و جاCOبا جذب گاز 

 یدر مدلھا) %∆Eg (یر گاف انرژییو درصد تغ) Eg( گاف یشود انرژ
E(I) ،E(IV) ،E(V) ،F(I) ،F(II)  و F(V)زا ل ییش و تغی اف ر قاب

سبتییھا رسانایکربندین پی دھد در ای دارد  کھ نشان میتوجھ   نانو لولھ ن
ھ ایھ کاھش محسوسیبھ حالت اول اکیژگین وی دارد ک ھی ح   از آنست  ک

رای تواند حسگر مناسبی  مBNC2ن شده یگزینانو لولھ خالص و جا ھ   ب ب
ھی حاکیژگین وی دارد کھ ایسوسھ کاھش محیحالت اول انو   از آنست  ک ن

ا الص و ج ھ خ ده یگزیلول بی  مBNC2ن ش سگر مناس د ح رای توان  ی ب
شخ سیت و اک ربن مون از ک ضور گ دیص ح ایبررس. د باش ھ ی نت وط ب ج مرب
شان می  سییایمیل شی و کاھش پتانسی کرویش سختیافزا ھ یستم ن د ک  دھ

اھش فعالCOجذب  ث ک زای باع ھ و یداریش پایت و اف انو لول پلکس ن  کم
COھ و ساخت نانو ی در تھین کننده ایین عامل نقش تعیده است، کھ ای گرد

دل ی جذبین مدلھایدر ب.  دھدیحسگرھا را نشان م ھ F(V) و E(V) م  ک
ربن مونواکس ھ مید از قسمت داخلیمربوط بھ جذب ک انو لول  باشد از ی ن

الاتریاھم تیت ب ور دار اس ر خ ھ اینت.  ب شان میررسن بیج د ی ن  دھ
اختھ میحسگر ھ س و ی طراحید طوری شود بای ک ربن مون ھ ک ردد ک  گ

ھ در ایاکس اس باشد ک ھ در تم انو لول ت تغید با قسمت داخل ن رات یین حال
انا ودییرس د ب ر خواھ سوس ت رف د.  مح رونیاز ط ر الکت ت اث ر بعل  گ

شخ سیت و اک ربن مون از ک ضور گ دیص ح ایبررس. د باش ھ ی نت وط ب ج مرب
شان می  سییایمیل شی و کاھش پتانسی کرویش سختیافزا ھ یستم ن د ک  دھ

اھش فعالCOجذب  ث ک زای باع ھ و یداریش پایت و اف انو لول پلکس ن  کم
COھ و ساخت نانو ی در تھین کننده ایین عامل نقش تعیده است، کھ ای گرد

 کھ F(V) و  E(V) مدل ی جذبین مدلھایدر ب.  دھدیحسگرھا را نشان م
ربن مونواکس ھ مید از قسمت داخلیمربوط بھ جذب ک انو لول  باشد از ی ن

الاتریاھم تیت ب ور دار اس ر خ ھ اینت.  ب شان مین بررسیج د ی ن  دھ
اختھ میحسگر ھ س و ی طراحید طوری شود بای ک ربن مون ھ ک ردد ک  گ

ھ در ایاکس اس باشد ک ھ در تم انو لول ت تغید با قسمت داخل ن رات یین حال
انا ود مییرس د ب ر خواھ سوس ت رف د. ح رونیاز ط ر الکت ت اث ر بعل  گ
 سطح نانو لولھ از حالت ید عدد انتقال بار بر روی کربن مونو اکسیکشندگ

ھ ا وده ک ش مھمین عامل نیقبل از جذب کمتر ب ستم ی سیداری در پایز نق
ستم را ی سید ساختار الکترونیبھ طور خلاصھ جذب کربن مونو اکس. دارد

ر ییتغ ی آنرا را بطور محسوسیی دھد و رسانایر قرار میثبھ شدت  تحت تا
  . داردین عامل در ساخت حسگر ھا نقش مھمی دھد کھ ایم
  

  یکینامی ترمودیپارامترھا
 یکینامی ترمودییتھایبس ھر سھ کمی آزاد گی و انرژی، آنتروپیآنتالپ      

صاریاند کھ بھ ترت ا علامت اخت شان داده مH و  G ،S یب ب  و شوندی ن
دهیینقش تع دینیش بی در پیان کنن ام واکنش دارن رژ.  انج بس ی آزاد گیان

شان میزان خودبخود انجام شدن ی است کھ میتیکم . دھدیک واکنش را ن
ھ تغی امکان پذی ھنگامیکینامیند بھ لحاظ ترمودیک فرای رات ییر است، ک

  ستم ی سیوپستم کاھش و انتری سیا آنتالپی.  باشدی منف  آن بسی آزاد گیانرژ

  
زا دیش یاف ا. اب اینت بات پارامترھ ل از محاس امی ترمودیج حاص  در یکین

دول  رد آور2ج تی گ ده اس ا.   ش بات کمینت ل از محاس ایج حاص  یت ھ
رژی نشان میکینامیترمود دلھای آزاد گی دھد ان ام م ت ی جذبیبس تم  مثب

ر ترمودین فرایبود و ا دھا از نظ امین ھ خودیکین ن یبدر . ستندی نی خود ب
دلھا الپی داراE(VI)و  E(V)  مدلی جذبیم ر ی منفی آنت وده و از نظ  ب
د ییز تاین موضوع نیا.  باشندیھ مدلھا مناسب تر می جذب نسبت بھ بقیانتالپ

ر ی کند قرار گرفتن گاز کربن مونو اکسیم ھ مناسب ت انو لول د در داخل ن
  .ت استین موقعیھ حسگر بھتری تھیاست و برا

  
  لومو/ ھومویتالھایاورب
ھ اورب       وط ب کال مرب ایاش ویتالھ دلھا/  ھوم ام م و در تم ذبیلوم  ی ج

ومیگزینانولولھ خالص و جا کل  BNC2مینین شده با آل ھ شده 3 در ش  ارائ
ت ایبررس. اس شان می نت ل  ن دلھایج حاص ام م د در تم ھ یدھ وط ب  مرب

. باشدیک تا پنج میھ ی لومو از لایتالھایع اوربینانولولھ خالص، گستره توز
ت افقCO مولکول یری کھ مربوط بھ قرارگE(V)تنھا در مدل  ھ حال  ی ب

د یجاد دو پیدر داخل نانولولھ و ا ایاورب.  استC-Cون ا محل یتالھ و ت  لوم
شتر ی ھومو بیتالھایاما اورب. افتھ اندید حاصل شده گسترش ی جدیوند ھایپ

ایدر  لا تیھ ھ ده اس سترده ش م  گ شتم و نھ اختارھا.   ھ ، E(I) یدر س
E(IV) و  E(V)ھ پ د ایک ھ میون ت، ملاحظ ده اس اد ش ر یج ود  در اث  ش

س و اک ربن مون صال ک ھ، اوربیات انو لول ھ ن اید ب ھ ی ھومویتالھ ھ ب  نانولول
ش ذکور ک ربن م مت ک تیس ده اس انین یھمچن.  ده ش م پوش ن ی بیک ھ

ایاورب ور نیتالھ ربن و ب ا در توزیز مشاھده می ک ود،  ام الیوربع ایش  یت
دل . شودیجاد نمی ایرییتغ ز اوربیب  E(V)در م الیشتر تمرک ھ ی در ناحیت

ت ده اس ع ش ذب واق ا. ج ھ ج ا یگزیدر نانولول ده ب دلھاAlن ش  ی در م
F(I)،F(II) و  F(IV)ایع اوربین توزیشتری ب و در لایتالھ ا یھ ی لوم ک ت

ع شده است نجم واق ا. پ دلھا یدر س تره گس) F(VI) و  F(III) ،F(V)ر م
ا لایتوز داد یع ت م امت ھ استیھ نھ ھ در بررسیبا. افت ود ک ت نم اید دق  ی ھ

شده، یچ گونھ اثرات جذبی ھF(III)  وF(VI)صورت گرفتھ در   مشاھده ن
دھاین پیھمچن ونده در ی  بیون ذب ش اذب و ج درت کمF(V)ن ج  ی ازق

  :گر عبارتند ازیاز نکات قابل توجھ د. برخوردار است
دلھا-1 م ی در موقعF(IV)  و F(I) ،F(II)ی در م الی، ھAlت ات  یچ چگ

ر مدلھا با توجھ بھ شعاع ی کھ در سایدر حال.  قرار نگرفتھ استیتالیاورب
  .باشدیان تر مین ھترواتم نمای لوپ مربوط بھ اAlبزرگتر 

الی اوربی چگالیدگیک کشیF(II)   در مدل-2 مت اکسیت ربن ی از س ژن ک
الیه مدی دAlد درجھت ھترو اتم یمونوکس ھ عملا پیشود، در ح دیً ک  یون

دگینشان دھنده خاص ن موضوعیجاد نشده و ایا رون دھن ژن ی اکسیت الکت
  . را داردییبواسطھ اثرات فضا

ت ی لومو و ھومو مشاھده میتالھای اوربی با بررس-3 ھ حال ھ در س شود ک
F(I) ، F(II) و F(IV)وه قرارگ این اوربی ایری نح ا حالتھ ا ب  یتالھ
F(III)،F(V)   وF(VI) یًمثلا در سھ حالت اول. گرندیکدیً کاملا معکوس 

 ھومو یتالھایو اورب) با رنگ سبز (N-CIIوند ین پی لومو  ما بیتالھایاورب
ن حالت یگر عکس ای واقع شده اند، و در سھ ساختار دB-CIوند یدر محل پ

وطی قوید علت آن بھ اثرات جذبیشا. شودیده  مید ت مرب ھ حال ر در س    ت
  .باشد

  
  )DOS (ی حالات الکترونینمودار چگال

  نوار (یک نوار الکترونی در  ی الکترون ی حالتھا  تعداد کھیی آنجا       از
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  Alن شده با یگزی خالص وجاBNC2 جذب نانولولھ  ی حالتھای کوانتومی پارامتر ھا .1 جدول                      
  

∆Eg 

%)( 

μ  

(eV) 

ΔN ɳ  

)eV( 

Eg/eV EHO/eV ELU/eV  

- -3.37 8.47 0.39 0.79 -3.77 -2.97 Model E 

-87.38 -3.57 4.81 0.74 1.48 -4.31 -2.83 E(I) 

-3.79 -3.41 8.23 0.41 0.82 -3.81 -2.98 E(II) 

0.00 -3.38 8.50 0.39 0.79 -3.76 -2.97 E(III) 

-87.38 -3.57 4.81 0.74 1.48 -4.31 -2.83 E(IV) 

-100.20 -3.45 4.33 0.79 1.60 -4.25 -2.65 E(V) 

-8.86 -3.36 7.76 0.41 0.86 -3.80 -2.93 E(VI) 

- -3.46 5.69 0.60 1.21 -4.07 -2.85 Model F 

-31.40 -3.62 4.52 0.79 1.59 -4.36 -2.80 F(I) 

24.79 -3.23 6.98 0.45 0.91 -3.66 -2.74 F(II) 

0.00 -3.47 5.69 0.61 1.21 -4.06 -2.84 F(III) 

-31.40 -3.60 4.52 0.79 1.59 -4.39 -2.80 F(IV) 

-24.79 -3.44 2.27 1.51 1.51 -4.19 -2.68 F(V) 

-5.78 -3.44 5.36 0.64 1.28 -4.09 -2.81 F(VI) 
  

  
   خالص و BNC2 نانولولھ  جذبی حالتھایکینامی ترمودیپارامترھا .2 جدول                                      

  Alن شده با یگزیجا                                                  
  

ΔS 

(cal mol-1) 

ΔG 

(Kcal mol-1) 

ΔH 

(Kcal mol-1) 

 

-36.71 12.56 1.62 E(I) 

-24.01 8.08 0.91 E(II) 

-24.99 12.08 1.08 E(III) 

-36.71 12.56 1.62 E(IV) 

-44.11 13.42 -0.26 E(V) 

-42.88 12.60 -0.17 E(VI) 

-41.78 14.62 2.16 F(I) 

-33.91 11.02 0.91 F(II) 

-25.25 8.54 1.01 F(III) 

-41.78 14.62 2.16 F(IV) 

-52.35 16.52 0.91 F(V) 

-43.35 13.01 0.08 F(VI) 
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ن حالتھا از مفھوم یان تعداد ای بیاد است، برایار زیبس) ت یا ظرفیرسانش 
ا ذره تنھا   یستم یک کوانتوم سیدر مکان. شودی حالات استفاده میچگال

ک ین موضوع در مکانیافت کند، کھ ای دری انرژینیزان معیتواند میم
.  نام داردی، تراز انرژین انرژیزان معین میا. ک معکوس استیکلاس
 ھومو و یتالھایا ھمان اوربیت و ی را نوار ظرفین تراز پر الکترونیبالاتر

 لومو یتالھای اوربیند کھ حاوی را نوار رسانش گوین تراز خالین ترییپا
ھر چھ گاف . ندی گویف انرژھ گاین دو نوار را ناحین ایفاصلھ ب. باشدیم

 گاف یدر واقع ھر چھ انرژ. شتر باشد ماده نارساتر خواھد بودی بیانرژ
ب ی ترکیکینتیش استحکام سیت و افزایابد نشان از کاھش قطبیش یافزا

ٌ مشاھده شد کھ اساسا 4 شکل یبا توجھ بھ نمودارھا. حاصل دارد
 یر انرژیی و درصد تغشی افزای در نانو لولھ گاف انرژ Al اتم ینیگزیجا

ن  در ھر دو نانو لولھ خالص یابد، علاوه بر ای ی میر قابل توجھییگاف تغ
 دیش شدی صورت گرفتھ است با افزاین شده ھر کجا کھ جذبیگزیو جا

بر . ھمراه بوده است) ی گاف انرژیعنی(لومو -ن دو تراز ھومویاختلاف ب
 E(V) و  E(I) ،E(IV)یان نمود کھ در حالتھایتوان بین اساس میا

  E(V)کمپلکس . باشندیکمپلکس حاصل نارساناتر از حالت خالص خود م
دھدکھ حدود ی گاف  را نشان میر انرژیی و درصد تغین گاف انرژیشتریب

eV 59/1 ن ین ساختار ھم کمترین علت در ایبھ ھم. است% 20/100- و
ن یا. ست رخ خواھد داده اییایمی شیتھاین حد فعالیرسانش و ھم کمتر

  . داردییھ حسگر نقش بسزایساختار از نظر تھ

  
       

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  )NBO (یعی طبیوندی پیتالھایاورب
  محاسبھ شده بایوندیتال پی بھ اوربNBOک ی کوانتوم، یمی  در ش     

 یس ذاتیکھ با ساختار لوئ .شودی اطلاق میتھ الکترونین دانسیشتریب
 توان انتقال بار را در ی، مNBOج یبر اساس نتا.  دارندیسازگار

توان بھ ین میھمچن. ص دادیکمپلکس ھا و جھت انتقال الکترون را تشخ
با استفاده از .  بردی آنھا پیریزان قطبش پذیون اتم ھا و میداسیبرینوع ھ

 ھمھ یبرا E2 یدارین مرتبھ اختلال در پای دومی انرژNBOج ینتا
 یانرژ.  ارائھ شده است5ج حاصل در شکل یھا محاسبھ شده و نتاکمپلکس

  است کھ نشان دھندهNBO مرتبھ دوم متناسب با شدت واکنش یداریپا
  از آنست کھیج حاصل حاکی نتایبررس.  استیکول درون مولیواکنش ھا

62وندی پBNC2در نانولولھ خالص  52N B  لکترون دھنده وبعنوان ا  
*وند یپ 62 51N B  کند، کھ در آن یرنده عمل میگ بعنوان الکترون 

شتر یر حالتھا بی نسبت بھ ساE(IV) و E(I) ی در ساختارھایداریشدت پا
کھ در یدر حال. باشدی مKcal mol-1 77/6 آن برابر E2مقدار باشد ویم

 یتالھای از اوربی انتقالات الکترونFمدل 
62 72 * 51 62N C B N   یداری پاین مقدار انرژیشتری بیدارا 

 و  داردیش قابل توجھی افزایدارین پایزان ای مCOبا جذب .  باشدیم
 جذب شونده در سطح یری کند  قرارگیج حاصل ثابت مین نتایھمچن
 است و یشتری اثرات قابل توجھ بی نانو نسبت بھ داخل دارایخارج

  . دھدیر میی نانو لولھ را تغیساختار الکترون

 
  .Alن شده با یگزی خالص وجاBNC2 جذب نانولولھ یتال ھومو لوموحالتھایاشکال اورب. 3شکل 
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  .Alن شده با یگزیخالص و جاBNC2  جذب نانولولھ ی حالتھاDOSنمودار .4شکل 
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  ر شکلیی جذب و تغی ھایانرژ
ر شکل نانو لولھ و جذب شونده  مربوط بھ جذب یی جذب  و تغیانرژ      
COر رو ھ ی ب طح نانولول اBNC2 س الص و ج ایگزی خ ده ب ا  Alن ش   ب

  .]23-22[ رمحاسبھ شده استی  زیاستفاده از فرمولھا
  

      

2

2 2 2

2

(6)

(7)

(8)

(9)

ad complex BNC CO

def CO CO in complex CO

def BNC BNC in complex BNC

bin complex CO in complex BNC incomplex

E E E E

E E E

E E E

E E E E





  

 

 

  

 

  
Ecomplexنانو لولھ و جذب شوندهی انرژ ،EBNC2 نانو لولھ در ی انرژ 

  و EBNC2 in complex  جذب شونده در حالت آزاد،ی انژرEco حالت خالص،

Eco incomplexجذب /د در کمپلکس نانوی نانو لولھ و کربن مونواکسی انرژ
  . باشدیشونده م

ر شکل است یی تغی انرژEdefوند واکنش و ی پی انرژEbinدر ضمن       
ج حاصل ینتا.  داردی جذبی در حالتھای ساختار ھندسیدگیکھ اشاره  بھ خم

 تمام یبرا 3ر شکل در جدول یی جذب و تغی ھایاز محاسبات انرژ
  . شده استی گرد آوری جذبیمدلھا
 جذب در تمام مدلھا بھ جز ی دھد کھ انرژیج حاصل نشان مینتا      
ل ی بوده کھ نشان دھنده تشکیمنف F(VI)و  E(V)،E(VI) ، F(V) یمدلھا

د ینکتھ قابل توجھ آنست کھ جذب کربن مونو اکس. باشدیدار میکمپلکس پا
.  تر از حالت خالص استیم منفینیشده با آلومن یگزی نانو لولھ جایبر رو

.   کندید بازی در جذب کربن مونو اکسی تواند نقش موثریم مینیلذا آلوم
 دھد کھ ھر چھ واکنش  یر شکل نشان میی تغیج مربوط بھ انرژی نتایبررس

ر شکل نانولولھ و ییتر باشد، درجھ  تغین نانو لولھ و جذب شونده قویب
  ، 3  ج ارائھ شده در جدولیمطابق با نتا. شتر خواھد بودیز بیجذب شونده  ن

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

      (IV)و (I)  یر مدلھایین حالت تغیشتری جذب و بین انرژی تریمنف
 مشاھده V) در ساختار  Edef  نیوکمتر Eadsن ی باشند و مثبت تریم
 ی حالتھایعنیباشند، یگر کھ فاقد جذب مین سھ ساختار دیاز ب. شوندیم

(II)  ، (III) و  (VI)ن حالت یدارتری ناپا(VI)قرار یبھ عبارت. باشدی م 
نکتھ .  شودی میش فشار داخلی در داخل نانو لولھ سبب افزاCO یریگ

دھند، ی را نشان میر منفیمقاد(II)  جذب در ینکھ انرژیگر ایقابل ذکر د
ز حاصل نشده ی نیوندیار کم و پیر بسیی تغینکھ مقدار انرژی رغم ایعل

 گونھ جذب شونده یین عامل را بھ وجود اثرات فضای توان  ایاست م
  . نانو مربوط دانستیبررو

  
  )(QTAIM اتم در مولکول یھ کوانتومینظر
ھ اتم در مولکول با استفاده از نرم افزار ی نظریپارامتر ھا      

AIM2000وند برقرار ین جذب شونده و نانو پی  کھ بیی در کمپلکس ھا
 محاسبھ شده یوند پارامترھای پیدر نقطھ بحران. شده انجام شده است

، ▽2ρ ی الکترونین چگالی، لاپلاس)ρ (ی الکترونیچگال: عبارتند از
ل یو پتانس) G (یک الکترونینتی سی، انرژ)H (یون الکترونیتونیھام

     ذکر شدهیر مربوط بھ پارامتر ھایبا استفاده از مقاد). V (یالکترون
  . قرار داردیق و بررسیجاد شده را مورد تحقی ایوندھایت پیتوان ماھیم

 تنھا ین شش حالت جذبی، از ب4ر ارائھ شده در جدولیبا توجھ بھ مقاد      
 یمشاھده م. جاد شده استیوند این جذب شونده و نانو پیدر سھ حالت، ب

ن شده یگزیبات مربوط بھ ھر دو حالت خالص و جایشود کھ در ترک
 یون مثبت دارایتونین و ھامیر لاپلاسی با مقاد B-C وC-C یوندھایپ

     ریقاد با مC-B/Al یوندھایت پیف بوده و ماھی ضعیت کوالانسیماھ
2λ 1/λ ج ینتا.  باشدی میک از نوع واندروالسی  کوچکتر ازAIM ثابت 
ن شده یگزی خالص و جاBNC2د و نانولولھ ین کربن مونواکسی کند بیم
 یر پارامترھایج با مقادین نتایکھ ا.   شودی بر قرار نمیوند مستحکمیپ

  . داردی ھم خوانیکینامیترمود

 
  Al.ن شده با یگزی خالص وجاBNC2 جذب نانولولھ یوندحالتھای پیتالھایاورب. 5شکل 
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  Alن شده با یگزیخالص و جاBNC2  مختلف نانولولھ ی جذب حالتھایانرژ .3جدول                            
  

Ebin 

(Kcal mol-1) 
Edef CO 

(Kcal mol-1) 
Edef BNC2 

(Kcal mol-1) 
Eads 

(Kcal mol-1) 
 

-51.44 
-2.24 
-2.46 

-51.44 
-3.53 
60.37 

-2.50 
-0.05 
0.00 
-2.50 
-12.65 
-0.19 

-44.73 
0.037 
0.12 

-44.73 
-67.47 
-8.66 

-4.19 
-2.15 
-2.59 
-4.19 
83.66 
69.23 

E(I) 
E(II) 
E(III) 
E(IV) 
E(V) 
E(VI) 

-54.51 
-11.12 
-2.43 

-54.53 
2.27 

51.14 

-5.21 
-0.26 
0.00 
-5.24 
-12.65 
-1.70 

-6.52 
0.70 
-0.04 

-65.25 
-20.31 
-8.27 

-42.57 
-11.56 
-2.39 

-42.76 
21.24 
59.59 

F(I) 
F(II) 
F(III) 
F(IV) 
F(V) 
F(VI) 

  
  

  au تمام پارامترھا یکای Alن شده با یگزی خالص وجاBNC2 جذب نانولولھ ی حالتھاAIMر یمقاد  .4جدول     
  

E(V) E(IV) E(I) Model E 

C-C C-C C-B C-C C-B C-C  

0.23 0.22 0.13 0.12 0.13 0.12 ρ 

0.09 0.09 0.02 0.02 0.02 0.02 2ρ▽ 

0.08 0.08 0.09 0.03 0.09 0.04 G 

0.18 0.18 0.12 0.06 0.12 0.06 H 

0.28 0.26 0.22 0.09 0.22 0.09 V 

-0.41 -0.41 -0.19 -0.18 -0.19 -0.18 1λ 

-0.34 -0.34 -0.18 -0.18 -0.18 -0.17 2λ 

0.36 0.36 0.29 0.27 0.29 0.27 3λ 

F(V) F(IV) F(I) Model F 

C-C C-C C-B52/Al C-C C-B52/Al C-C  

0.22 0.22 0.06 0.19 0.07 0.18 ρ 

0.09 0.09 -0.05 0.07 -0.05 0.07 2ρ▽ 

0.08 0.08 0.07 0.05 0.07 0.05 G 

0.17 0.18 0.02 0.13 0.02 0.13 H 

0.26 0.26 0.09 0.17 0.09 0.18 V 

-0.41 -0.41 -0.08 -0.37 -0.08 -0.32 1λ 

-0.33 -0.43 -0.08 -0.31 -0.08 -0.32 2λ 

0.35 0.35 0.36 0.34 0.36 0.34 3λ 
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  NBOرات بار ییتغ

بات حاصل از ی مولکول جذب شونده در ترک NBOرات بارییتغ      
 ارائھ شده است، 5ده کھ در جدول ن شیگزی خالص و جاینانولولھ ھا

و نانو CO ن ی کھ ب (V) و  (IV) ،(I) ی شود در ساختار ھایمشاھده م
 مشاھده شده انتقال NBO بار یر منفیل مقادیوند وجود دارد بھ دلیلولھ پ

ن یا. بار از  نانو لولھ بھ سمت مولکول جذب شونده صورت گرفتھ است
رنده را دارد یند نقش الکترون گین فرای دھد جذب شونده در ایج نشان مینتا

  ی ھومو و لومو و پارامترھایج ساختارھایج حاصل با نتایکھ نتا
  . داردی ھم خوان∆N  از جملھ پارامتر انتقال بار یکوانتوم

  
  س ھستھید مغناطیتشد

ک ھستھ یشود کھ یجاد می ای، ھنگام)NMR(س ھستھ ید مغناطیتشد      
ک ی، درحضور یس بھ مقدار کافین دار با جذب تابش الکترو مغناطیاسپ

 یریک جھت گین تر بھ یی پای با انرژیریک جھت گی از ییدان آھنربایم
 یط ھای کھ در محین داری اسپیھستھ ھا. ختھ شودی بالاتر برانگیبا انرژ

 ی الکترونیزان چگالیل تفاوت در می قرار دارند، بھ دلی متفاوتییایمیش
ر یی مختلف تغیرند در فرکانس ھای قرار گیسیدان مغناطی کھ تحت مینزما

 ھر ھستھ کھ تابع یزان پوشش الکترونی میبھ جھت بررس. دھندیجھت م
باشد از ی می و ساختار مولکولیوی از جملھ الکترونگاتیعوامل مختلف

 تنسور. شودی م  استفاده  متقارنییایمیاثر پوشش ش(  CSI ییایمیتنسور ش
CSI ھر ھستھ را بھ ی الکترونیزان چگالی است کھ میدر واقع عامل 

  .دینمای  محاسبھ مX ،Y  ،Z Zی از سھ محور مختصاتینیانگیصورت م
  

      

1/ 3( ) (10)xx yy zzCSI       

ل دھنده ی تشکی، اتم ھا6 ارائھ شده در شکل CSI یبا توجھ بھ نمودارھا
ر یل تفاوت در مقادیم بھ دلینین شده با آلومیگزی خالص وجاینانولولھ ھا

 را نشان ی متفاوتCSIر ی خود مقادییایمیط شی ونوع محی الکترونیچگال
      تروژنی نیوط بھ اتم ھای مرین چگالیشترین اساس بی دھند، بر ایم
 چھار و یھ ھای کربن موجود در لای در اتم ھاین چگالی باشد وکمتریم

 Al اتم یگذاریبا جا.  اند قابل مشاھده استتروژنیھفت کھ متصل بھ ن
اما .  باشدیتروژن وکربن میر مربوط بھ نین مقادین وکمتریشتریھمچنان ب

ز قابل مشاھده ین شونده واتصالات آن نیگزی اتم جایز در حوالی نیراتییتغ
ن شده یگزی خالص وجایل شده از نانولولھ ھای تشکیدر ساختارھا. است

 ی باشد، علاوه بر موارد ذکر شده در نواحی م CO مولکول یکھ  حاو
ن یا.  قابل مشاھده استیراتییز تغی و جاذب نCOن یجذب واتصالات ب

  ل ی و پتانسی مثل سختی کوانتومیج بدست آمده از پارامترھایرات با نتاییتغ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
د باعث ی دھند کھ جذب کربن مونو اکسی نشان مNBOج ی و نتاییایمیش 

د ی موی شود کھ ھمگیھ جذب می در اطراف ناحی الکترونیر چگالییتغ
  . باشدی مناسب تر مCOھ حسگر ی تھی نانو لولھ بوده و براییر رساناییتغ
  

  یکیل الکترواستاتیشدت پتانس
 مورد یژگیگر از وی دیکی مولکول یکیل الکترواستاتیشدت پتانس      

 ییجا. ستم استی سیلی و نوکلئوفیلیت الکتروفیاستفاده جھت مطالعھ فعال
ک نقش ی برجستھ ترباشد واکنش الکترواستاتیع الکترونیکھ اثرات توز

 مربوط بھ ESPاشکال .  نانولولھ داردی حسگرھای در بررسیمھم
 7 ن شده درشکلیگزیخالص وجا  BNC2 با نانولولھ CO جذب یحالتھا

 یانگر تجمع بارھای بیھ با رنگ آبین اشکال ناحیدر ا. ارائھ شده است
ھمانطور کھ ملاحظھ .  استیمنف یانگر تجمع بار ھایھ قرمز بیمثبت و ناح

 جذب شونده بوده ی بر روی تراکم بار منفی جذبی گردد در تمام مدلھایم
ند ھا  نانو لولھ نقش دھنده الکترون و جذب ین فرای دھد در ایکھ نشان م

 ھومو یر پارامترھایج با مقادین نتایا. رنده الکترون را داردیشونده نقش گ
  . داردی خوبیوانز خی  نNBOو لومو ھم و بار 

  
  یریجھ گینت
  

 یژگی، وی ھندسیدر مقالھ محاسبات مربوط بھ ساختارھا      
 و یکیل الکترواستاتی، شدت پتانسیعی طبیوندی پیتالھای، اوربیکیالکترون

د با ی بر ھم کنش گاز کربن مونو اکسیکینامی و ترمودی کوانتومیپارمترھا
وم توسط ینی شده با آلومنیگزی حالت خالص و جای و درونیرونیسطح ب

-Cam یاھی با استفاده توابع پایھ تابع چگالیروش نظر
B3LYP/631G(d)ی م ریج حاصل شده بھ شرح زینتا.  انجام شده است-

  .باشد
 در ھر نانولولھ  تنھا در سھ ی مورد بررسین شش حالت جذبی از ب-1 

دو حالت آن . وند برقرار شده استی پCO ن  نانو و مولکول یحالت  ب
 یک مورد مربوط بھ  جذب در سطح داخلی و یمربوط بھ سطح خارج

  .است
ن شده با یگزی خالص و جاBNC2 نانو لولھ ی بر روCOدر اثر جذب  -2

ابد کھ نشان دھنده ی یش میستم افزای سی کروی و سختی  گاف انرژAlاتم 
  .ستم استی سییکاھش رسانا

 نسبت  ΔH وΔGرات ییتغ CO بات براثر برھمکنش ی ترکیدر تمام -3
 دھد برھمکنش مورد یھ خود  مثبت بوده کھ نشان میبھ حالت خالص اول

 . استیر خودبخودی  نامساعد، غیکینامینظر از لحاظ ترمو د
 از ی حاکNMR و DOS، NBOلومو، - ھومویتالھای اوربیبررس  -4

   جذب  ھی الکترون در اطراف ناحید چگالیآن است با جذب کربن مونو اکس
  

  Alن شده با یگزی خالص وجاBNC2  جذب نانولولھ یرات بار حالتھایی تغ.5 جدول             
 

FVI FV FIV FIII FII FI  

0.11- 0.31- 0.13- 0.03 0.12 0.11- C=O 

EVI EV EIV EIII EII EI  

0.25- 0.29- 0.12- 0.06- 0.05- 0.15- C=O 
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  Al.ن شده با یگزی خالص وجاBNC2 جذب نانولولھ ی حالتھاCSI نمودار .6شکل 
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نده قابل ین گاز آلایھ حسگر ای در تھیژگین وی دارد کھ ایر قابل توجھییتغ

  .توجھ است
 ی در سطح خارجCO از جذب یشکل ناش ریی جذب و تغی ھایانرژ -5

 یب حاوی بھ ترتی داخلیسھ با جذبھاینانو، در تمام نانولولھ ھا در مقا
  .رات بوده استیین تغیشتری با بیر منفیمقاد

 AIM حاصل از یوندھا در تمام موارد با توجھ بھ نقطھ بحرانیت پیماھ -6
 ی واندروالس-2ف ی ضعیکوالانس -1. وند خواھد بودینشان دھنده دو نوع پ

  .باشدی مفیضع
 شود آنست کھ نانولولھ  خالص و یق حاصل مین تحقی از ایجھ کلی  نت-7

.  باشدCO ی گاز سمی برای تواند جاذب خوبی نم BNC2ن شده یگزیجا
 در ی قابل توجھیژگی تواند وی می الکترونیرات قابل توجھ چگالییاما تغ

د ی و ھشدار دھنده وجود گاز کربن مونواکسیی شناسایھ حسگر برایتھ
  .باشد
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