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 هاي کنش گاز خردل بر روي نانولولهبررسي برهم

 (6،0( و )5،0(، )4،0)تريد زيگزاگ ين ـ وميآلومين

 +*بلبل اميري محدثه
 كرج، دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرج، گروه شيمي

 ستار ارشدي
 19315ـ  3697پيام نور، گروه شيمي، صندوق پستي تهران، دانشگاه 

 زهرا عزيزي
 كرج، دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرج، گروه شيمي

 باشد، زا ميكه يکي از عوامل تاول (MU)براي يافتن حسگرهاي حساس مناسب براي مولکول خردل  چكيده:
(، 4،0)زيگزاگ نيتريد  ـ هاي آلومينيومرفتار جذب مولکول خردل بر روي سطح خارجي نانولولهدر اين پژوهش 

سازي ساختاري در سطح . بهينهگرفتمورد مطالعه قرار  (DFT)ي تابعي دانسيته( با استفاده از روش نظريه6،0( و )5،0)
بالاترين اوربيتال انرژي هاي تعادلي، انرژي جذب، گشتاور دوقطبي، فاصلهجرا شد. ا LYP3 B/6-311**نظري

يند جذب مولکول فرابراي  (LUMO)ترين اوربيتال مولکولي اشباع نشده و پايين (HOMO)مولکولي اشغال شده 
هاي جذب به قطر نشان داد كه انرژي هانتيجهنيتريدزيگزاگ محاسبه شد.  ـ هاي آلومينيومخردل بر روي نانولوله

ي تعادلي هاي جذب و فاصلهها بستگي دارد. انرژيخارجي نانولولهگيري گاز خردل بر روي سطخ نانولوله وجهت
 (4،0نيتريد ) ـ ي آلومينيوماز مولکول خردل بالاي اتم آلومينيوم نانولوله ()اتم گوگرد S40دهند كه پيکربندي نشان مي

 تأثير اندک جذب مولکول و  (ΔN)كاملاً كوچک انتقال الکترون  مقدارهاياست.   ترمناسبواقع شده است 
دهنده مقدار انتقال ( نشان4،0نيتريد ) ـ ي آلومينيومي حالت نانولولهدر نزديکي تراز فرمي در نمودار دانسيته خردل

 باشدنيتريد مي ـ هاي آلومينيومو نانولوله الکترون ناچيز بين مولکول خردل

هاي جذب، گشتاور نيتريد، گاز خردل، انرژيـ  ي آلومينيومهامحاسبات تابعي دانسيته، نانولوله :هاي كليديواژه
 دوقطبي.

KEY WORDS: Density functional calculation, Aluminum-nitride nanotubes, Mustard gas, 

Adsorption energies, Dipolmoment 
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(MU)

 بخش نظري
 هاي محاسباتيروش

(1)  Blisteringagents        (7)  Mustard gas 

(2)  Nerve gases        (8)  Surface acoustic wave (SAW) sensors 

(3)  Blood agents        (9)  Carbon nanotubes 

(4)  Choking agents        (10)  Aluminum- nitride nanotubes 

(5)  Vomit agents        (11)  Chairality 

(6)  Tear gases        (12)  Band gap 



 1393، 4، شماره 33دوره  های آلومينيم ـ نيتريد زيگزاگ ...کنش گاز خردل بر روی نانولولهبررسي برهم نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 33                                                                                                                                                                                         علمي ـ پژوهشي

**LYPB

AlNNT-MU

)adsE(

ads MU AlNNT MU AlNNTE E [E E ]  

adsEAlNNT-MUE

MUEAlNNTE 

(BSSE)

BSSE
ads MU AlNNTE E  

MU AlNNTghost AlNNT MUghost[E E ]   

BSSE
adsE

 نظريي پيشنه

(μ))(

)((S)

)(

ΔN

DFT

()

()()

Nv(r)

E()()

v(r),T

E

N

 
     

 

2

2
v(r),Tv(r),T

1 E 1 1

2 2 N 2SN

   
           

 



S

T

2

2


 


 



1 1
(IP EA) , (IP EA)

2 2
        

(1)  Density functional theory       (6)  Chemical hardness s 

(2)  Basis set superposition error      (7)  Electrophilicity index 

(3)  Counterpoise correction       (8)  Global softness 

(4)  Ghost         (9)  Electronegativity 

(5)  Electronic chemical potential     



 1393، 4، شماره 33دوره  محمدثه بلبل اميری و همکاران نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                          34

IPEA

IPEA

)HOMOHOMO(E

)LUMOLUMO(E

EA= HOMOE−IP;=  LUMOE−

LUMO HOMO

1
( ) ,

2
    

LUMO HOMO

1
( )

2
        

ΔN

MU AlNNT

MU AlNNT

( )1
N

2 ( )

 
 

 

()(η) 

 ها و بحثنتيجه

LYPB

**

1- S 

2- Cl 

 

SSS

Cl

ClCl

**LYPB

MU-AlNNT

adsE
BSSE
adsE

BSSE
adsE

S

Cl

 (1)  Principle of maximum hardness       (2)  Gaussian 98 



 1393، 4، شماره 33دوره  های آلومينيم ـ نيتريد زيگزاگ ...کنش گاز خردل بر روی نانولولهبررسي برهم نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 35                                                                                                                                                                                         علمي ـ پژوهشي

جذب و مولکول خردل. گوناگونهای ی پيکربندیـ ساختار بهينه شده1شکل 

S40 Cl40 
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، انرژی جذب پس از اعمال تصحيح خطای )adsE(انرژی جذب  ،)BNNT-GBR(نيتريد  ـ های آلومينيومو نانولولهفاصله تعادلي بين مولکول خردل  ـ1جدول 

برای مولکول خردل، (DM)و گشتاور دوقطبي )gE(، شکاف نوار )LUMOELUMO(و  )HOMOEHOMO(های ،انرژی اوربيتال)(پايه فرونشاني مجموعه
.MU-AlNNTs نيتريد و کمپلکس ـ های آلومينيومنانولوله
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 (1)  Frontier orbital        (2)  Frontier orbital theory 
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 ـ ومينيآلوميهانانولوله و مولکول خردل یمرز یهاتالياوربـ 2شکل 
(.6،0( و )5،0(، )4،0) ديترين
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( 6،0) ( و5،0(، )4،0) نيتريدـ  های آلومينيومنانولوله ،خردل( برای مولکول الکترون دوستي )(، S)(، نرمي(، سختي))الکتريکي شيمياييـ پتانسيل2جدول 
.MU-AlNNTکمپلکس 
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.Cl40و  S40های ( وسايت4،0نيتريد ) ـ ـ نمودار دانسيته حالت برای نانولوله آلومينيوم3 شکل
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