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 گاه فعال ين شده با جايگزيجا BNNC يديترينانومخروط بور ن

 ژنيگاز اکس ير براينش پذيگز يل: حسگريشبه کلروف
 

 يپايين افراکت يبان، معصومه رستمخديجه ديده، +*يستار ارشد
 ، تهران، ايران56361ـ7964 يصندوق پستدانشگاه پيام نور، ، يگروه شيم

 
 ( BNNCدرجه ) 521 وارهيدد تکيتريالكتروني نانومخروط بور ن يهايويژگو  يدارين پژوهش پايدر ا چكيده:
و  ييک حلقه چهارتاي يشنهاديقرار گرفته است. در مدل پ ي، مورد بررس(DFT) يچگال يه تابعينظر يهاهبا محاسب

ــتفاده شده است. دروژن اســيه يهاوجود دارد و به منظور اشباع شدن دهــانه نانومخروط از اتم ييتاحلقه شش 19
با  همانند يدر راس آن، ساختار يک برش عرضيجاد يد و  ايتريجاد نقص در نانومخروط بور نيدر مرحله دوم با ا

 2Mg+ وني مرحله سوم است. به دست آمده BNNC-Pب ين شده  و ترکيگزيجا هيد اوليترين در نانومخروط بور نيريپورف
 ه است. به دست آمد( Mg-P-BNNCل )يکلروفشده و مدل شبه هقرار داد  P-BNNC يدر مرکـــــز حفره

  BNNC-P-Mg بيترک يبا مرکز فلز  2Oو  2CO ،CO ،2H ين گازهايکــــنش بن مرحله  برهميدر آخر
شوند اما يم جذب ميزيمن ياتم فلز يبر رو يرونيت بيفقط از سا  2H و 2CO يگاز يهامطالعه شده است. مولكول

 دارد.  ياديز بسيارجذب  يت درونيفقط از سا 2Oشود. گاز يجذب م يرونــــيو ب يت درونيدو سااز هر  COگاز 
 جهيو در نتبوده ثابت  به تقريب، مقدار شكاف نوار BNNC-P-Mg يرو 2Hو  2CO ،CO يگازها يكيزيبا جــــذب ف

 يبرا ياست و حسگر مناسبه دا نكرديپ يچشمگيرر يين گازها تغيدر اثر جذب ا Mg-P-BNNC مولكول ييرسانا
 Mg-P-BNNCب يترک ييز در رساناير در مقدار شكاف نوار و نير چشمگيي، تغقابل توجهست. نكته ين گازها نيا

 ير براينش پذيمناسب و گز يحسگر Mg-P-BNNCجه يباشد. در نتيم يت درونيسا يژن بررويبا جذب گاز اکس
 را  هانتيجهاين ز ين NBOو  DOS يهاهاست. محاسب  2H و 2CO ،CO يژن در حضور گازهايگاز اکس

 کند.يد مييأت

 د.يتريبور ن ل؛يحسگر؛ شبه کلروف ن؛ نانومخروط؛يريپورف :هاي كليديواژه

KEYWORDS: Porphyrin; Nanocone; Sensor; Chlorophyll-like; Boron nitride. 

 
 مقدمه

اسا  کاه    کلروفيل يا سبزينه، نوعي ترکيب شيميايي گياايي 
ياي حيااتي  شود و در فعالي باعث ايجاد رنگ سبز در گيايان مي

 يياا يويژگب براي انسان نيز يگيايان نقش مهمي دارد. اين ترک
 يمانند قليايي کاردن بادن و شيياييري ار ساردان دارد.      يبسيار

 

کمک به اکسيژن رساني، تصفيه خون، تأثير سا  رداياي، تساري     
  قناد خاون، تنظاي  کلساي ، ت  ياه      يتنظيا، روند بارساري سلول

 ،يااي زراد [ و خنثاي کاردن راديلاال   1] ياي قلب با منيزي باف 
 شااژويشن يااا[. 2ل اساا  ]يااکلروف يار عمللرديااا ييمياا

  :chemistry_arshadi@pnu.ac.ir +E-mail                                                                                                                             عهده دار مكاتبات* 
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ن يا ار ا ياتا باه شاار    اس ل يشبه کلروف يبيترک يبه دنبال معرف
 .يابي عمللرديا دس  

و سلام   يگ، رنديک ميلل جهانييوا، به عنوان  يزلودگ
مونوکسيد کند. کربن يد ميتهد گوناگون ييايا را به روشانسان

ک سو، يمه  يوا يستند. ار  يياند يد ار زلاياکسيدکربن و 
د ياکسيد کربنش يبر کربن باعث افزا يمبتن يليفس يياسوخ 

  ياش اثر گلخانهيز باعث افزايشوند که زن نين ميدر جو رم
 ن گار اس . يار مبرم به کايش انتيار ايجه نيد، در نتشويم

ر، يدش يتجدن منب  يتردر دسترس دياکسيدکربن ير، يد يار سو
  [.3کربن اس  ] يرقابل اشتعال و شرکاربرد براي، غيرسميغ

 گسترد ،اس يد در مقياکسيد کربن ين ج ب و فعالساريبنابرا
ن يترياتي[. ح4د اس  ]يمف ييايميد مواد شين مسئله در توليترمه 

 ژن يص گار اکسيباشد. تيخيژن ميرامون ما گار اکسيگار ش
کنند، مانند معادن يا سفر مييا کار محدود که انسان يدر فضايا

 ژن ياکس ين زشلارساريمه  اس . يمچن اريمايا، بسييواش و
 يدارا ييايميد مواد شيتول ينديايافر يزن در برخ ييبه منظور شناسا

ه نانومواد يژن بر شايحسير اکس يتعداد  اس . تاکنون يايم
 [.3-4اند ]و ساخته شد  يدراح

و  ياشژويشموضوع  گ شته، سطح نانومخروط يدر دول ديه
 يياگار، دستيا  ياستفاد  در حسيريا يگسترد  برا ييا يفعال
 ييايژگيبود  اس . و يسم يا ح ف گاريايدروژن يي يسارر يذخ

  گسترد  ي، موجب کاربرديايديترين بور ييامخروطممتار نانو
 . ]5-7[شد  اس   گوناگون ييانهيدر رم ييابين ترکيا
، نييشا ييمچون چيال يييايژگيو يدارا يکربن ييامخروطنونا

اثر يبالا و ب يي  رساناياد، قابلير يليو استحلام ملان يسخت
 يديتريبور ن يياد نيدن نانومخروطييستند. اکس ييايميبودن ش

در  يابين ترکي  ايزن، موجب کايش سم يبه عل  مقاوم  بالا
 ي. ساختاريا]8-11[شان شد  اس  يکربن يسه با يمتايمقا

بالا  ي، در دماييايميش ياثريبه عل  ب يديترينانومخروط بور ن
و  يديتريبور ن ييان رو نانومخروطيشوند و ار ايد  نميز اکسين

 يديتريبور ن يياهيد  با لاد  شيشوش يکربن ييانانومخروط
. مقاوم  ]11[شوند ياستفاد  م ييگرما يياقيبعنوان عا

، يديتريبا شوشش محافظ بور ن اکسايشدر برابر  ينانومخروط کربن
 ي، رسانايديتريبور ن ييا. نانومخروط]12-13[شود يبهتر م

 يديتريبور ن ييانسب  به نانولوله يار بهتريبس يليان اللتريجر
و  HOMO يياتالين اوربيب يروند. اختلاف انرژيشمار م به

LUMO تروژن و يبور و ن يياوابسته به تعداد ات  به شدت

 و مستقل  ييا در ساختار مخرودزن يريقرارگ يچيوني
 کربن  يياچه ات ن ساختارياس . چنانيب ايش يهيار راو

ا يبور  ييان ات ييزي، جايديتريبور ن يمخرود يدر نانوساختاريا
 يياتالين اوربيب يزان اختلاف سطح انرژيتروژن شوند، مين

HOMO وLUMO )g
Eکايش  ييجه رسانايافته و در نتيش ي( افزا

دار و يدر يوا شا يديتريبور ن ييامخروط. نانو]14[دا خوايد کرد يش
 ].9[شوند يز ميدروليي يدر زب به کند

 يياا هحاساب م يرميناه  در شاد   انجاام  يياشژويش يبرخ در
 يبرا يگار يحسيريا به عنوان يکربن ييا، نانومخروط يکوانتوم
. ]15[اند شد  يمعرف محيط درييدروکلريک اسيد  يگيراندار  و ييشناسا

  يياا ناانومخروط  يکوانتاوم  يياا همحاساب  انجاام  باا  يمچناين 
 کنشبري  نيز ارترکيبات دسته نيا که بردند يش ،يدينيتر زلوميني 

. ]11 [ديناد يما  انجاام  يگاار  محايط  در 2NO موللول با يمناسب
  يدياانيتر بااور ييااانااانومخروط يرو بااره ن مطالعاايتاارباايش

 نموناه   عنوان به اس .  بود  يازن ياللترون ييايويژگ يرمينه در
 کااربرد  يدف با يانانومخروط نوع نيا ار ،ياشژويش ار يادسته در

 .]17[ اندگرفته بهر  ياللترون يياديند  انتقال عنوان به ن ساختاريا،يا
 د،ياکسا  يدکاربن   يج ب گاريا ين شژويش، مطالعه نظريدر ا
 نااانومخروط  يدروژن  باار رويااژن و يي، اکسااديمونوکسااکااربن 

 ليا يا  فعاال شابه کلروف  ياان شد  با جاييزيجا BNNC يديتريبور ن
ن يا ار چنا يا بارد کاه ز   يقرار گرفته اس  تا بتوان شا  يمورد بررس

ا يا و  ير  ساري، ذخ]18[ ييشناسااا يتوان برا يم يييااانهساما
 ؟] 19-21[استفاد  کرد  ياد شد  يج ب گاريا

 

 بخش نظري 
 مخروطشامل موللول نانو ژويششن يبات مورد مطالعه در ايترک
 ن شد  ييزين جايري( ، موللول شورفBNNC) يديتريبور ن

( II  )يزيون مني(، P-BNNC) يديتريمخروط بور ندر ساختار نانو
 ،(Mg- P-BNNC ي)با نام اختصار P-BNNCن شد  در ساختار ييزيجا

 ، )CO(د ياکسمونو کربن، (2CO) دياکسيد کربن يگاريا
 باشند.يم )2H(دروژن يو ي (2O) ژنياکس

با استااافاد  ار  *B3LYP/6-31G ينظردر سطح  همحاسب
  19ن يفزار گوساو با نرم *B3LYP /3-21G ينظرسطوح  ييانتيجه
مورد مطالعه  ييابيترک ينوکس، بر رويعامل ل سامانه يبر رو

 مانندزن  ييايبرترل يبه دل  B3LYP. انتخاب روش ]22[انجام شد 
 ش يرشيا در رمان قابل کنشق بري يتر و برزورد دقن ک ياسپ يزلودگ
نسب  به يمه  يانرژ يسارکمينه بزرگ اس . يياموللول يبرا
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گرفته صورت  يگونه محدودي  تقارنو بدون اعمال ييچ مختصات
 . به دس  زمدند کمينه يبا انرژ ييو به اين ترتيب ساختاريا

( FREQ=NORAMAN) يفرکانس يياهيا، محاسبروش يدر تمام
انجام گرفته و تمام  يواقع يسارنهييد کمأيو ت يزگاي يبرا

و با علام   ينه، واقعيکم يمربوط به نقاط با انرژ ييافرکانس
 نقطه صفر  يارتعاش يمربوط به انرژ يياحيمثب  بودند. تصح

 يياهن محاسبياعمال شد  اس . يمچن يانرژ يياهمحاسب يدر تمام
  (NBO)يعيدب يونديتال شياورب (DOS) ييا ته حاليدانس

ساختار  يشد  به منظور بررسنهيبه يساختاريا ييمه يبر رو
انتقال بار انجام شد  اس   يردن انرژو به دس  زو يلياللترون

، ي، ادلاعات مربوط به انرژياهمحاسب ي. شس ار اجرا]23،  24[
و  HOMO يياتالياورب ي، انرژيساختار ييايشامل انرژ

LUMO يياتالياورب يو اختلاف انرژ HOMO  وLUMO  و
ونديا، يشامل دول ش يو اللترون يساختار ييان داد ييمچن

  NBOلن و يق دو روش موليو مقدار بار ار در يگيتاور دوقطب
  به دس  زمدند.

   2Hو  2CO ،CO ،2O يج ب گاريا يمحاسبات يمطالعه
ااايا  ين شد  با جاييزيجا يديتريبور ن ييانانومخروط يرو بر

 /31G* B3LYP-6 ينظرل با استفاد  ار سطح يکلروففعال شبه

 نانومخروط يرو بر رياگرفته اس . ج ب يمه گاقرار يبررسمورد 
 نانومخروط يو درون يروني  بين شد  ار دو ساييزيجا يديتريبور ن

  يو فرکانس يسارنهيبه يياهقرار گرفته و محاسب يمورد بررس
ز در يمان ين( Gas-Mg-P-BNNC) يگار يياکمپللس يبرا

BSSE)ج ب  يانجام شد و انرژ يسطح نظر

ads
E) د  ار با استفا

 يح ف خطا يياهن محاسبيدس  زمد که در اهر بير يرابطه
 ه لحاظ  شد  اس .يمجموعه شا يفرونيان

(1                                   )BSSE

ads Mg P BNNC Gas
E E

  
  

Mg P BNNC Gas ghost Gas Mg P BNNC ghost
E E

   
 
 

  

 يزان انرژيم ترينک رسانا، مهيک موللول ني يتاب  کار برا
  FL(E( يک اللترون ار سطح فرميبرداشتن  يبراار يمورد ن
 رديگير مواد قرار نميدور که تح  تأث يکاف يبه اندار  يابه نقطه

)inf(Eکه .باشدي، م infE و ينهايک در بيل اللترواستاتيشتانس  
FLE ک يل اللترواستاتينجا شتانسيباشند. در ايم يترار فرم يانرژ

با استفاد  ار   يشود. مقدار عددي  برابر صفر فرض مينهايدر ب
 شود:يمحاسبه م (2) يمعادله

(2                                                      )
inf FL

E F  

j  ( که  در زن 3) ي( ار معادلهيان نيريجر ي)چيالA   ثاب
  eV( (و  )K(دما   T شود،يد  مينام A/m)2( چاردسونير
 ک ماد  اس :ياب  کار ت

(3                                                )j AT exp
kT

 
  

 

2 

مورد مطالعه، مقدار  يساختاريا يداريشا يبررس يدر ادامه برا
 محاسبه شد: ي ريرمعادلهبا استفاد  ار  b(E(اتصال  يانرژ
 
(4                  )                                                   =bE 

 
  بيترک يح شد  کل برايتصح يانرژ  Eترکيب ن عبارتيکه در ا

 باشد.يب ميح شد  ات  مجزا موجود در ترکيتصح يانرژ nEات  و
 :  شد انجام داد رير در چهار مرحله متفاوت  يمطالعات ييامرحله

 يياا يويژگا  يو بررس ينه سارين گام به بهيمرحله اول: در نخستااا
 با دول درجه  121د يترينانومخااااروط بور ن يو اللترون يساختار

 ((. در مرحلاه دوم  a 1شد )شالل )  شرداخته (BNNC)زنيسترم  11
 ي، سااختار BNNCس موللاول  أدر ر يک برش عرضا يجاد يبا ا

ات  کربن اس ،  21تروژن و يات  ن 4ن که شامل يريبا شورف يمانند
 يياا يويژگو  ين شد. ساختار يندسييزيجا ن موللوليدر راس ا

 کاااه ( P-BNNC) باااه دسااا  زماااد  ب ياااترک يلاااياللترون
. اس ، محاسبه شاد  يدو بار منف ي( نيان داد  شد  و داراb 1شلل ) در

 ن موجاود  يريشاورف  يرا در مارکز حفر   2Mg+ ونيدر مرحله سوم 
 ( 2)شالل   Mg-P-BNNCب يا شاد و ترک  قرار داد  P-BNNCدر 

   COين مرحلاه  گارياا  ي. مرحلاه چهاارم: در زخار     زماد به دسا 
  يار دو سااا 2Oو  2CO  ،2Hژن(، ي)ار دو ساام  کااربن و اکساا 

 ن گارياا  يا ن ايکانش با  باري   يبررس يبرا يو داخااال يرونيباا
باه مرکاز فلاز دار شاد       BNNC-P-Mgب يا در ترک Mg+2 ونيبا 
 يياا موللول نيجاا ب ب ي(. در ادامه انرژ4و  3اند )شلل ک شد ينزد

  يياااهبااا اسااتفاد  ار محاسااب  Mg-P-BNNCموللااول  و يگااار
 ياا  ساامانه ن يا ا يه بار رو يا شا يمجموعه يفرونيان يح ف خطا

  زمااد.دساا  هباا *B3LYP/6-31G نظااريبااا اسااتفاد  ار سااطح 
 ياحفار  ا يماان  ي يخال يثاب  شد  اس  که فضا يبه دور تجرب

 تاوان را مي د،يزيروژن به وجود متيبور و ن يياح ف ات  يجهيکه در نت
با قدرت تفلياک   TEMبا استفاد  ار روش ميلروسلوپ اللتروني 

 بالا و روش تابش شروتون ايجاد نمود.

 Eترکيب - )1تعداد ات   + 1Eات  +2تعداد ات   n + ... + 2E تعداد ات   nE ات [(

 ياتعداد کل ات 
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 .یديتريمخروط بور نن شده در نانويگزين جايريپورف (b) یديتريمخروط بور ننانو (a) نه شدهيـ ساختار به1شکل 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .Mg-P-BNNC نه شده مولکولياز ساختار به ييبالا ینما ـ2شکل 
 

 ها و بحثجهينت

  (P-BNNC) دارنيريمخروط پورفو نانو (BNNC) نانومخروط کامل

 درجه در سطح 121ه راس يبا راو يديتريبور ن  ابتدا نانومخروط
 وارد کردن يشد  و  در ادامه برا يسارنهيبه *B3LYP/6-31G ينظر
 جاد نقص يو ا ن نانومخروطين در ايريبا شورف يمانند يتارساخ

در راس نانومخروط، حلقه  يک برش عرضيجاد يدر زن، با ا

 (P-BNNCدار )نيريمخروط شورفو نانو شد ن ييزين در زن جايريشورف
 يسارنهيبه يياهار محاسب به دس  زمد  ييانتيجه. به دس  زمد

و  HOMO يياتالين اوربيب يمقدار اختلاف انرژ يو فرکانس
LUMO مخروط نانو يمحاسبه شد  براBNNC   را برابر 

eV 34/1 رسانا اس . ن ماد  نايديد ايکند، که نيان ميبرزورد م
  ي( برا4محاسبه شد  ار معادله ) )bE(اتصال  يمقدار انرژ

 (،1باشد )جدول يول  ماللترون -35/7در حدود  BNNCمخروط نانو
 دار بودن زن اس .يديند  شاکه نيان

 ول  اللترون -17/7اتصال به دسا  زمد   يبا توجه به انرژ
  دارنيريمخاااروط شورفنانو يبرا يسارانهيبه يياهار محاسباا

P-BNNC   ز ين موللول نيجه گرف  که ايتوان نتيم 1در جدول
 يياتالياورب يدار اس . مقدار اختلاف انرژيشا يک ماد ي

HOMO  وLUMO ول  اللترون 87/1يمان شلاف نوار به  يعني
جاد نقص و يديند که در اثر انيان مي يانتيجهافته اس . يکايش 

 ييو رسانا ي  فلزي، خاصBNNCن در ساختار يريشورف يناييزيجا
 کند.شيدا مي يريش چيمييافزا

 بود ، يدبا 35/7برابر  BNNCمخروط نانو يبرا يمقدار گيتاور دوقطب
  يياتروژنين ) نيريجاد نقص و وارد کردن شورفيکه با ايحال در

به دور  P-BNNCبار در  ييته بالا( مقدار جدايويبا اللترونيات
 يزن مقدار گيتاور دوقطب يکند و در شيدا ميش شيافزا يچيميير

 شود.يتر مشيب
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  یهاتالياورب ی(، اختلاف انرژFLE) يراز فرمت ی، انرژLUMOو  HOMO یهاتالياورب ی(،  انرژbEاتصال) یانرژ ـ1جدول 
HOMO وLUMO ( )شکاف نوار (gE(ي، گشتاور دوقطب (DM( و تابع کار )Φبرا )ن يريو پورف یديتريمخروط بور ننانو ی 

 .*B3LYP/6-31G ینظردر سطح  یديتريمخروط بور نشده در نانونيگزيجا

Φ (eV) DM(Debay) (eV)gE (eV)FLE (eV)LUMO E (eV)HOMO E (eV)b E System 

35/3 35/7 34/1 35/3- 18/1- 52/1- 35/7- BNNC 

12/1 1/18 87/1 12/1- 18/1- 55/2- 17/7- P-BNNC 

 

  

 
 

 

 ژن ياز سر اکس CO( گاز bژن )ياز سر اکس 2CO( a) ینه شده جذب گازهايبه یساختارها ـ6شکل 
(c گاز )2H (d گاز )2O (e گاز )CO مولکول  يرونيت بيسا یربن بر رواز سر کBNNC-P-Mg. 
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  2O( گاز d) 2H( گاز cژن )ياز سر اکس CO( گاز bژن )ياز سر اکس 2CO( a) ینه شده جذب گازهايبه یساختارها ـ4شکل 
(e گاز )CO مولکول  يت درونيسا یاز سرکربن بر روMg-P-BNNC. 
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 یهاتالياورب یو اختلاف انرژ LUMO و HOMO یهاتالياورب ی، انرژ)(ح شده يجذب تصح یهایانرژ ـ2جدول 
 HOMO  وLUMO  )شکاف نوار()gE(يتراز فرم ی، انرژ )FLE(ي، گشتاور دوقطب )DM(  و 

 *B3LYP/6-31G ینظردر سطح  Mg-P-BNNC یبرا (Φ)تابع کار 

System  (eV) (eV)HOMO E (eV)FLE V)(eLUMO E (eV)g E DM (Debye) Φ (eV) 

Mg-P-BNNC 44/8- 78/4- 71/3- 14/2- 15/2 23/9 71/3 

 

گرفته  يجا Mg+2وني يبرا يهاهاز محاسب به دست آمده يهاافتهي

 P-BNNC (Mg-P-BNNC) يخال يدر فضا

   يزيمن ييانيريبا شورف يمانند يل ساختاريتيل يبرا
 جاد شد يا ي  در مرکز حفر يزيمن ، ات (Mg-P-BNNC)در نانومخروط 

 تروژن اس ، قرار داد  شد يات  ن 4که شامل  P-BNNCدر 
 يسارنهيبه يياهبه دس  زمد  ار محاساااب ييانتيجه(. 2)شلل 
  BSSE)ه )يشامجموعه يفرونيان يو خطا يح فرکانسيبا تصح

 نيري  در حفر  شورفيزيبا قرار گرفتن منزورد  شد  اس .  2در جدول 
ل يکلروف يريست ه به موللوليشب يجاد شد  در نانومخروط، مدليا
 بودند. يژگين ويگرو  فاقد اي  يياونير ي  و سايجاد شد  اس . کلسيا

 
 Mg-P-BNNCح شده در يجذب تصح يو انرژ يساختار هندس

 ج ب  ييايانرژار به دس  زمد   ييايجهبر اساس نت
 يمقدار انرژ هيمجموعه شا ينيانصفر و فرو يح شد  با نقطه ارتعاشيتصح

ول  اللترون -44/8برابر  BNNC-Pدر ساختار  2Mg+ ونيج ب 
  يزيمن يياونيديد ج ب ينيان م( ) يباشد. مقدار منفيم

، يبود  و ار نظر انرژ يار قويبس يبه دور نسب P-BNNC در ساختار
   يزيمن يياونيااجه يباشد و در نتيمطلوب م ينديافر

کرد  و  يريييجا P-BNNCن مربوط به يريدر مرکز حفر  شورف
 شود. يد ميتول Mg-P-BNNCل يکلروفشبه سامانه

  تروژنين ن ات يترکيو نزد 2Mg+ون ين يمحاسبه شد  ب يفاصله
 که يميزيون منيباشد و يزنيستروم م 11/2برابر  BNNC-Pار موللول 
بالاتر  يشود، مقداريم ج ب P-BNNCموللول  يخال يدر حفر 

 2Mg+ ونيرد. ج ب يگيقرار م  BNNC-Pار سطح موللول 

زراد شد  و فاصله  ياد انرژيبا توجه به مقدار ر P-BNNCدر حفر  
 اس . ييايمين ار نوع شيقي، به Mg-N  يونديش

 
در ساختار  2Mg+ون يجذب  يکيالکترون يهايويژگل يه و تحليتجز

P-BNNC 
 يياونيبه حضور  P-BNNC  موللول يساسح يبه منظور بررس

 تروژن اس ، يات  ن 4زن که شامل  ينيريشورف يدر حفر  يفلز
 

 2Mg+ونيو شس ار جا ب  شيش BNNC-Pمولالول  DOSنمودار 

، نياان داد که  DOSن دو نماودار يا يااسهيمطالعاه شد. مقا
 را ي  حساس اس  ريزيون منيبه حضور  P-BNNCموللول 
 يجاد شد  اس . برايا ير محسوسييت  gEر شلاف نوار در مقدا
در ينيام ج ب  P-BNNC يساختار ييايويژگتر شيب يمطالعه

جاذب و ن يتاب  کار که به انتقال بار ب يياريي، ت يفلز يياوني
  1جدول  ييانتيجهشود مطالعه شد. يج ب شوند  مربوط م

 P-BNNCللول مو يمحاسبه شد  برا کند که مقدار يزشلار م
مقدار  يفلز  2Mg+ونيول  اس ، که با ج ب اللترون 12/1برابر 

  ردان کين بيتوان چنين مي. بنابراشوديول  ماللترون 17/3برابر  
 وني در حضور BNNC-P ييايميو ش يلاياللترون ييايويژگکه 

+2Mg  کند. ير مييت 
 

 Mg-P-BNNCدر ساختار  NBOل يه و تحليتجز

 Mg-P-BNNCکن در ساختار يو بار مول NBOبار 

 ييا  با ات يزيمن يياونين يوند بيقدرت ش يمنظور بررس به
لن و يمول يباريا ،P-BNNCن در ساختار يريااااتروژن شورفين

NBO  در ساختار يزيمن يفلز يياونياند. ل شد يه و تحليتجز  
BNNC Mg-P-  اند که موجبنه شد يتروژن کوئورديات  ن 4با 

 يياشود. بار ات يم يفلز يياونيس بودن يد لوي  اسيکايش خاص
 يستند،  يمنف مقدارياييتروژن محاسبه شد  با ير دو روش ين

 ين باريايبرا افزون  مثب  اس . يزيون منيکه بار  يدر حال
NBO وند يديند که شينيان م 3لن در جدول يمول يو باريا

Mg-N يق باريايل دقيستند. تحلي يونيو در واق   د يار قطبيبس 
NBO تروژن يات  ن 4ديند  انتقال بار ار لن، نيانيمول يو باريا
 باشد.ي  واق  در مرکز ميزيون منيبه  ينيريشورف

 
 از نامستقر شدن يناش یداريپا یانرژ  یبرا NBOل يه و تحليتجز

 Mg-P-BNNCدر ساختار 

 ر نامستقر شدنا يناش يداريشا ي، بر انرژNBOل يه و تحليدر تجز
((2)E)  فوک لس يار ماتر (1)اغتياش نظريه يار بررس محاسبه شد 
 (5)  Perturbation Theory 
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 .Mg-P-BNNCانتخاب شده از  یهااتم یبرا NBOکن و يمول یـ بارها6جدول 
Mg 

Charges 
Atoms 

Mulliken NBO 
1/84 1/43 Mg 

-1/72 -1/17 N1 

-1/72 -1/17 N2 

-1/72 -1/17 N3 

-1/72 -1/17 N4 

 
 .Mg-P-BNNC یرنده برايپذ -دهنده يعيطب یهاتالياورب یمحاسبه شده برا یت کنندهيتثب یدوم انرژ یاز اغتشاش مرتبه يبخش ـ4 جدول

Mg-P-BNNC 
  

Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E (2) kcal/mol 

LP(1)N(1) LP*(6)Mg(5) 29/41 

LP(1)N(2) LP*(6)Mg(5) 29/37 

LP(1)N(3) LP*(6)Mg(5) 29/41 

LP(1)N(4) LP*(6(Mg(5) 29/31 

 

، (i)اللترون  يديند  يياتالياورب 4تمرکز شد  اس . در جدول 
يا ن زنيب يداريشا يو انرژ (j)اللترون  يرند يش  يياتالياورب

 ن جدول ميخص اس ،يدر ا يکه به خوب گونهزورد  شد  اس . يمان
ون ين يکنش ببري  ديد کهيم نيان E(2) بزرگ بودن مقدار

بود  و  يار قويبس P-BNNCموللول  ي  و حفر  درونيزيمن
کنند. يدا ميانتقال ش   (يزي)من j تروژن( بهي)ات  ن iيا  ار اللترون

ن رد  يتخم يمقدارياد، يتوان ديم 4که در جدول  گونهيمان
 ييا NBOااااس )ديند ( و يار نوع لو ييا NBO يبرا E(2) يشد 

  Mg-P-BNNCرند ( در ي)ش  يتال خالياورب يس دارايرلويغ

  ياللترون يتهين اس  که دانسيانير ايار بزرگ بود  و بيبس
   نامستقر شد  اس .يزيمن ونيتروژن به ين يياار ات  يچيمييربه دور 

ار  شسو  شيش LUMOو  HOMO يياتاليشلل اورب يبررس
 کند.يد مييأجه را تين نتيز اي  نيزيج ب من

 
 ،2CO يجذب گازها يبرا هاهاز محاسب به دست آمده يهاافتهي

CO ،2O  2وH  برBNNC-P-Mg 

 يصفر و فرونشان يح شده با نقطه ارتعاشيجذب تصح یانرژ
 هيمجموعه پا

ون يبا  2Hو  2CO،CO  ،2O يکنش گاريان قسم  بري يدر ا
+2Mg ن شد  در ييزيجاBNNC-P که شد  اس . شس ار زن  يبررس

ق ات  يار در 2Oژن، موللول يق ات  اکسيار در 2COول مولل
  COدروژن، موللول يق ات  ييار در 2Hژن، موللول ياکس

ون ين ييژن و کربن خود، در بالا و شايق ير دو سر اکسيار در
+2Mg در موللول BNNC-P-Mg ( يو درون يروني  بي)ار دو سا

 ييمه يبرا يو فرکانس يسارنهيبه يياهقرار داد  شدند، محاسب
 يياي، اجرا شد  و انرژ-Mg-P-BNNC Gas ين ساختاريايا

 ييان ساختاريا در شلليح نقطه صفر به دس  زمد. ايج ب با تصح
 يبه دس  زوردن انرژ ياند. در ادامه برانيان داد  شد  4و  3

ک ار ين ير يه، بيمجموعه شا يفرونيان يح خطايج ب با تصح
 يياهمحاسب Mg-P-BNNC للولمورد مطالعه و مو يگاريا

  ييانتيجهيا اعمال و سامانهن يا ين نوع خطا رويح ف ا
 زورد  شد  اس .  5در جدول  به دس  زمد 

 د.ندييرا نيان م يجالب ييايژگيو 5موجود در جدول  ييانتيجه
 يروني  بيج ب به دس  زمد  ار سا ييايانرژ ين که يمهيابتدا ا
 يگار يياند ج ب موللوليامطلوب بودن فرانير يبود  و ب يمنف

 يليناميبه لحاظ ترمود يروني  بيار سا Mg-P-BNNC يبر رو
BSSE يمنف يمقداريان ياس . يمچن

ads
E  ند يافر ينيان ديند

 ج ب گرمارا اس . 
 يديند که برخينيان م 5موجود در جدول  ييانتيجه

مثب  بود   ي  درونير ساج ب به دس  زمد  ا ييايانرژ
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و  HOMO یهاتالياورب یبر حسب الکترون ولت، اختلاف انرژ LUMOو   HOMO یهاتالياورب ی(، انرژkJ/molجذب ) یانرژ ـ 1جدول 
LUMO  )شکاف نوار(, eV)g(E، يتراز فرم یانرژ , eV)FL(Eي، گشتاور دوقطب (DM, Debye)  و تابع کار)Φ( یبرا BNNC-P-Mg  

 .يو داخل يرونيب یهاتيسا در 2Oو  2CO، CO ،2H یهای گازهاجذب مولکولپس از 

Systems Site  (kJ/mol) EHOMO EFL ELUMO Eg DM Φ (eV) 

Mg-P-BNNC - - -4/78 -3/71 -2/14 2/15 9/23 3/71 

Mg-P-BNNC-CO2 IN +1/78 -4/79 -3/72 -2/14 2/15 9/41 3/72 

Mg-P-BNNC-CO2 OUT -28/81 -4/71 -3/15 -2/59 2/12 7/54 3/15 

Mg-P-BNNC-CO IN -4/73 -4/71 -3/71 -2/14 2/12 9/98 3/71 

Mg-P-BNNC-CO OUT -24/27 -4/71 -3/15 -2/59 2/12 11/58 3/15 

Mg-P-BNNC-OC IN +2/19 -4/71 -3/72 -2/14 2/15 9/27 3/72 

Mg-P-BNNC-OC OUT -9/14 -4/71 -3/15 -2/59 2/12 7/11 3/15 

Mg-P-BNNC–H2 IN +1/52 -4/79 -3/72 -2/14 2/15 9/27 3/72 

Mg-P-BNNC–H2 OUT -1/33 -4/71 -3/71 -2/14 2/12 8/82 3/71 

Mg-P-BNNC–O2 IN -117/23 -4/84 -4/11 -3/35 1/51 9/44 4/11 

*Mg-P-BNNC–O2 OUT - -4/71 -3/15 -4/11 1/15 12/25 3/15 

 زن گزارش نيد يجواب نداد، شس انرژ يروني  بيژن ار سايج ب گار اکس يفقط برا يفرونيان يح خطاي*تصح
 

 يياار موللول برخين نلته اس  که ج ب يا يو نيان ديند 
به لحاظ  ي  درونيار سا Mg-P-BNNC يبر رو يگار

 ج ب گاريا، ياس . در مطالعه ناخواسته ينديافر يليناميترمود

 ي  داخليباشد، که ار سايژن مين ج ب مربوط به گار اکسيربالات
سه يک شد  اس . با مقاي( نزدMg-P-BNNCل )يبه شبه کلروف

 ي  داخليار سا 2O يج ب ميخص شد موللول گار ييايانرژ
 2COگار  يروني  بير گاريا دارد و ار ساينسب  به سا يتريج ب قو

ژن يج ب اکس يه با انرژسيج ب را دارد که در مقا ين انرژيبالاتر
 که نيتر اس . نلته جالب توجه ا، ک ي  داخليار سا

تر باشد يقو Mg-P-BNNC يبر رو يدر ير مورد که ج ب گار
ن ات  گار يترکي  با نزديزيون منيوند ي(، دول ش4و  3 ييا)شلل
 تر اس .کوتا 

 
 و بعد از جذب گازها پيشته حالت يدانس ينمودارها در هارييتغ

 ييايويژگ يبر رو يگار يياجا ب موللول يه منظور بررسب
را  (DOS)حال   يتهي، دانس Mg-P-BNNCموللول  يلااياللتر

 يبر رو  2Oج ب موللول  يعني ين ساختار ج بيدارتريشا يبرا
با نمودار  زن DOSرس  کرد  و نمودار  Mg-P-BNNC موللول

DOS يمجزا موللول Mg-P-BNNC (.5  )شلل سه شد  اسيمقا  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

پس از جذب  P-BNNC مولکول یته حالت برايـ نمودار دانس 1شکل 
 .ميزيون مني
 

 DOS يق نموداريايز ار دريرا ن gEن مقدار شلاف نوار ييمچن
مقدار  7و  1، 5 يياو شلل 5. با توجه به جدول شدمحاسبه 

 ول  اللترون 15/2برابر  BNNC-P-Mg يبرا gEشلاف نوار 
  ي  داخليسا يبر رو 2Oباشد. در اثر ج ب موللول يم

Mg-P-BNNC  در نمودارDOS  شود يجاد ميا يرير چيميييت
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 ژن ياز سر اکس 2CO( aبا) BNNC-P-Mgمولکول  يرونيت بيکنش سابرهم یته حالت برايدانس ینمودارها ـ 3شکل 
(b گاز )CO ( از سر کربنc گاز )2H (d گاز )CO ژنياز سر اکس 

 

شود يم ديد  يديجد يياکيش يترار فرم يکه در بالايبه دور
 ديند که در اثر ج ب موللولييا نيان مکين شي(. ا5)شلل 

2O ،gE  موللولBNNC-P-Mg  کنديدا ميکايش ش يچيمييربه دور 
 يبا توجه به معادله يليلتر  اليرود يدايزن انتظار م يو در ش

 ابد:يش ير افزاير

(5)                                                   g
E

exp
kT

 
   

 
 2

 

ثاب  بولتزمن اس .  kو  يلي  اللترييدا ن معادله يکه در ا
 ميخص منجر به بالا رفتن يدما در gEتر بودن دبق معادله کوچک

ميخص اس   5که در شلل  گونهشود. يمانيم يلي  اللترييدا
  چيمييرر ييت ن يدا کرد  اس  و ايشدت کايش ش به gEمقدار 

 BNNC-P-Mg يلياللترون ييايويژگ ي  بالايحساس gEدر مقدار 

توان يب مين ترتيبه ا ديد. ينيان م 2Oرا نسب  به ج ب گار 
را  2Oتواند حضور گار يم BNNC-P-Mgجه گرف  که موللول ينت

جه يل کند و در نتيتبد يليينال اللتريک سي  به يبه دور مستق
ن موللول به دور بالقو  در حضور يمملن اس  بتوان ار ا

د ياکسيدکربن و مونوکسيد دروژن، کربن يي يار گاريا يمخلود
 استفاد  کرد. 2Oص گار يدر تيخ

 يند ج ب گاريايامربوط به فر DOS ينموداريا يبا بررس

2CO ،CO  2وH موللول  يبر روBNNC-P-Mg زن يسهيو مقا 
ر ييار ج ب گاريا، در مقدار شلاف نوار ت  شيش DOSبا نمودار 

 ييجه گرف  رساناين نتيتوان چنينيد  اس  و م ديد  يريچيمي
 2H و 2CO ،CO يدر اثر ج ب گاريا BNNC-P-Mgموللول 

  DOSنمودار  يبررس وليدا نلرد  اس . يش يچيمييرر ييت 
موللول  يبر رو ي  داخليژن ار سايج ب گار اکس يبرا
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 ژن ياز سر اکس 2CO( aبا ) BNNC-P-Mgمولکول  يت درونيبرهمکنش سا یته حالت برايدانس ینمودارها ـ1شکل 

(b گاز )CO از سر ( کربنc گاز )2H (d گاز )2O (e گاز )CO ژن.ياز سر اکس 
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Mg-P-BNNC ييژن مقدار رسانايديد با ج ب گار اکسينيان م 
 ابد. ييم يچيمييرش يافزا

  دوبار ند ج ب گار، املان واج ب زن و استفاد  يابودن فر يليزيف
اس ،  ياد زوريکند. لارم به ين مين بار  ار جاذب را تضميو چند
ر محسوس در شلاف نوار ييت  ند ج ب گار ويابودن فر يليزيکه ف

باشد. موللول يک حسير خوب مي ي(، دو شرط لارم برايي)رسانا
Mg-P-BNNC يژن ار سايگار اکس يليزيند ج ب فيدر فرا  

ر ييو ت  -kJ/mol 23/117ح شد  يج ب تصح يبا انرژ يدرون
( ير دو شرط يير رساناييت  8/19%)  eV  15/1زانيشلاف نوار به م
 اس . يژن حسير مناسبيگار اکس يدارا بود  و براحسير خوب را 

 
 از جذب گازها پسو  پيش Mg-P-BNNCتابع کار مولکول 

موللول  ي( برا2) يبا استفاد  ار معادله تاب  کار  يمقداريا
BNNC-P-Mg 2 يار ج ب گاريا شسو  شيشCO ،CO ،2O 2 وH 

  يمقدارياکند که يزشلار م يانتيجهبه دس  زمد  اس . 
 موللول يمحاسبه شد  برا BNNC-P-Mg  ول اللترون 72/3برابر 
 ار  ، مقدار BNNC-P-Mg يبر رو 2Oباشد. با ج ب گار يم

eV 72/3   بهeV 11/4 يکه برا يکند. در حاليدا ميش شيافزا 
  يرييت  به تقريبمورد مطالعه، مقدار تاب  کار  يير گاريايد

ان يجر يبرد چيال يتوان شيم (3) يمعادله ينلرد  اس . با بررس
شود. يمربوط م  يبه مقدار منف ييانتيار اللترون به دور نما

 BNNC-P-Mg يبر رو 2Oکه گار  يينيام تنهاان يجر ين چياليبنابرا
ک يدا خوايد کرد. در صنع  اللترونيشود، کايش شيج ب م

  يايوظيفهن يترار مه  يليکنترل تاب  کار مواد به عنوان 
 شود و کايش يبهبود عمللرد دستيا  در نظر گرفته م يبرا
ار مه  يار موارد بس يلي يديتريل تاب  کار نانومخروط بور نيا تعدي

و  يديترين نانومخروط بور نيب يسطح ييايويژگکناترل  يبرا
 شود.يير ميمواد د

 
 شکاف نوار يهارييحسگر و تغ يرينش پذيگز

 يياير خاص، ار موضوعحس يبرا يريش نشيگز به دور عموم
انجام شد   يياهاس . محاسب يمحاسبات يميمورد توجه در ش

( در Mg-P-BNNCل )ينيان ديند  زن اس  که شبه کلروف
دروژن يد و يياکسيدکربن ، دمونوکسي کربن يحضور گاريا

ک حسير ي يرينش ش يژن را دارد. گزيگار اکس ييشناسا ييتوانا
زن  يياييا و برتريژگي، ار وشد ديد ژن يگار اکس ين مورد برايکه در ا

 شود.يمحسوب م

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .بات مورد مطالعهيترک ييسه رساناينمودارمقاـ  1شکل 
 

 يياسامانهب در ين ترکيديد که نارساناترينيان م 8شلل 
. اس  ين شلاف انرژيترشيب يباشد که دارا يم BNNCمورد مطالعه 

ن کردن ييزيلل ميخص اس  با جان شيکه در ا گونهيمان
زان ي( مP-BNNCد )يترين در نانومخروط بور نيريدرش  حلقه شورف

ش يب افزايترک ييابد و رساناييم يرير چيميييت  يشلاف انرژ
 ن يري  در مرکز حلقه شورفيزيون منيابد. با قراردادن ييم

 ابدييم يزيش ناچيافزا يد مقدار شلاف انرژيتريدر نانومخروط بور ن
ر قرار گرفته يتح  تاث Mg-P-BNNCب يترک ييزن رسانا يو در ش
 يک شدن گاريايشود. با نزدينارساناتر م به دس  زمد ب يو ترک

2CO ،CO  2وH ل يکلروف  در شبهيزيبه فلز منBNNC-P-Mg 
جه يابد و در نتيينم ير چندانييت  يزان شلاف اناارژيم

اس  که با  بيانابل کند. قير نميايب ت يترک ييرساناااا
ب ي  متفاوت به ترکيژن ار دو سايااااک شدن گار اکسااينزد

Mg-P-BNNC افته و ي ياديکايش ر يزان شلاف انرژيم 
 اس .د  ين مقدار رسيب به بالاتريترک ييجه رسانايدر نت

 

 يريجه گينت
 (BNNCه )يمدل اول

ه يا اتا ، راو 121( باا  BNNCد )يا تريموللول نانومخروط بور ن
ه يا زنيستروم که به عنوان مادل اول  12درجه و با دول  121س را

  eV (Eg)  34/1انتخاااب شااد  اساا  و بااا مقاادار شاالاف نااوار 
دار اسا .  يا شا يک ماد يول  اللترون -35/7اتصال يک نارسانا و با انرژي
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 ن موللول اس .يبودن ا ينيانير قطب يدبا 35/7 يگيتاور دوقطب
 

  (P-BNNC)دارنيريد پورفيترين نانومخروط بور
د يا ترين ن در ساختار نانومخروط باور يرين شدن شورفييزيبا جا

)BNNC-P(  دس  زمد که هول  باللترون -17/7اتصال به  يانرژ
 افتاه يش يبه شدت افزا يدار اس . گيتاور دوقطبيشا يک ماد ينيانير 

رسد. مقادار شالاف ناوار    ين حال  ميدر ا يدبا19/18و به مقدار 
 ساامانه کال   يياباد و رساانا  يي( ما eV 78/1) يريچيميکايش 

 ابد.ييش ميافزا
 

 ميزياادار بااا هسااته مننيريد پااورفيااترين نااانومخروط بااور
(Mg-P-BNNC) 

 ون يا ن يا ن، ايري  حفار  حلقاه شاورف   يزيون مني يسارنهيبا به
زنيساتروم   11/2ن و در فاصله يريدر مرکز حفر  شورفدور دقيق به

ياا قارار گرفتاه و    بالاتر ار ساطح زن  يو اندک تروژنين يياار ات 
 ليا کلروفشابه ن يا يداريديد که شايل ميتيل يکمپللس مسطح مربع

(Mg-P-BNNC) زان يا مد شد  اس . ييأت يفرکانس يياهبا محاسب
ساه باا   يدر مقا  (Mg-P-BNNC)ليا شلاف نوار مدل شابه کلروف 

کارد ، اماا نساب  باه مادل       ياديا ر رييا ( ت BNNCمدل کامل )
ن موللاول  يا افتاه و ا ي يزيش نااچ ي( افزاP-BNNCدار )نيريشورف

 ل يا ن باه دل يريدر مرکاز حفار  شاورف    2Mg+رسانا اس . با جا ب  
 شادن  يزان شخش بار در سطح نانومخروط و خنثا يدر م يختييبه ي  ر

  .اباد ييکاايش ما   يحفار ، مقادار گياتاور دوقطبا     يمنف يباريا
 ژول باار مااول( لااو يک - 51/941) يچياامييرجاا ب  2Mg+ون ياا

نيان ديند   NBO يياهمورد مطالعه دارد. محاسب سامانه يبر رو
ر مستقر شدن اللترون و انتقال باار  ي، غMg-Nوند يش يونيخصل  

 باشد.ي( مP-BNNCدار )نيري  ار مدل شورفيزيبه من

 ( Mg-P-BNNCل )يکلروفجاذب شبه يجذب گازها رو

 يشد  با انرژح يج ب تصح يانرژ يمقداريابا توجه به 
 يه، برايمجموعه شا يفرونيان ينقطه صفر و ح ف خطا يارتعاش
معلوم شد که  Mg-P-BNNC يمورد مطالعه بر رو يگاريا

ات   يبر رو يروني  بيار سا تنها  2Hو  2CO يگار يياموللول
و  ي  درونيار ير دو سا CO  ج ب دارند اما گار يزيمن يفلز

 ج ب  ي  درونيفقط ار سا 2Oج ب دارد. گار  يروناااايب
 نله در ير مورد که يدارد. نلته جالب توجه ا يادير بسيار

 (،4و  3 يياتر باشد )شلليقو Mg-P-BNNC يبر رو يج ب گار
 تر اس . ن ات  گار کوتا يترکي  با نزديزيون منيوند يدول ش

دروژن يد کربن و ييد، مونوکسياکسيدکربن  يبا ج ب گاريا
 و ماند  ثاب   به تقريب، مقدار شلاف نوار Mg-P-BNNC يرو

ن گاريا يدر اثر ج ب ا Mg-P-BNNC موللول ييجه رسانايدر نت
ن گاريا يا يبرا يدا نلرد  و حسير مناسبيش يچيمييرر ييت 
 بود ، يح شد  منفيج ب تصح يکه انرژ موردياييس . در يمه ين

 ، ج ب يزيمنگار با  يج ب و فاصله تعادل يبا توجه به مقدار انرژ
ند ج ب گار، يابودن فر يليزيبود  اس . ف يليزيبه صورت ف

ن بار  ار جاذب را يو چنددوبار  املان واج ب زن و استفاد  
ند ج ب يابودن فر يليزياس ، که فشايان گفتن کند. ين ميتضم

 ي(، دو شرط لارم برايير محسوس در شلاف نوار )رساناييگار و ت 
 باشد.يک حسير خوب مي

 ( در مقادار شالاف ناوار   %71ر )حدود ير چيميييت  مه نلته 
Mg-P-BNNC زن  ي  درونا يساا  يژن بررويگار اکس يليزيبا ج ب ف

 رينش شا  يمناساب و گاز   يحساير  Mg-P-BNNCجه يباشد. در نتيم
اساا .  2H و 2CO ،CO يژن در جضااور گاريااايگااار اکساا يباارا

 کند. يد مييأفوق را ت ييانتيجه DOS يياهمحاسب
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