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متیل ایمیدازولیوم سنتز - 3اتیل -1پایدار در هوا و آب را با کاتیون 
 های آلی بهعنوان محیط واکنش برای انواع واکنشکردند که به 

یونی  یهانسل سوم مایع ،1دیوزدر آغاز قرن حاضر . ]5[ کار رفتند
 یهار این نسل از مایع. د]6[ مطرح نمود 2را با مفهوم کار ویژه

نسی به یک یا هر دو یون به طور کووالا هاکاتیون، هاآنیونیونی، 
تا برای فرایندهای سنتزی، جداسازی،  شدندگروه عاملی متصل 

 .]7[ کاتالیستی یا الکتروشیمی مناسب باشند
ی آلی هاکاتیونبه طور کلی دارای  (ILs) یونی یهامایع

در ساخت . ]8 [هستندی معدنی و یا آلی هاآنیوننامتقارن بزرگ و 
که بلور  شده استیی استفاده هاآنیونو  هاکاتیونیونی از  یهامایع

تر گطور نسبی بزر به آن کاتیونی ها ناپایدار و ساختارفاز جامد آن
و تقارن  یون –های یونو موازنه برهمکنشاست از ساختار آنیونی 
یونی  یهاهای مایعدارد. از جمله ویژگیها وجود مولکولی در آن

 دتوانل میلابه عنوان یک حکه   اشاره کردیت بالالحلاتوان به می
)نیروهای  ها از نیروهای ضعیفبرهمکنش ای ازدر بازه گسترده

 قوی ( تا نیروهای]10[ 3و پراکندگی ]9[ واندروالس
و ] 12[  پیوند هالوژنی ]11[ی پیوند هیدروژنی هابرهمکنش(

مولکولی در  شرکت کنند. قدرت نیروهای بین( دوقطبی -دوقطبی
ها یت مواد گوناگون را در آنلالخوبی میزان ح یونی، به یهامایع

یونی غیر فرار و اشتعال ناپذیرند و  یهامایعکرده است. مشخص 
به  یهاکار گرفته شوند و مشکلبهلاء های ختوانند در سامانهمی

 یهامایع. را ندارند لاهای مولکولی با فراریت بالالعلت آلودگی ح
شیمیایی و الکتروشمیایی قابل قبول ، ییداری گرماییونی عموما پا
توانند به مدت دارند، لذا میرا  Co300 از مایع بودن تا با بازه گسترده

 .ی بدون آن که تجزیه شوند در انبار نگهداری شوندلانطو
آلکیل  –یونی آریل یهاتوان مایعمییونی  یهااز خانواده مایع

که در هوا و آب دار شده را نام برد عامل (TAAILs) تنظیم پذیر
پایدارند و برای اهدافی مانند آبکاری الکتریکی مواد نیمه هادی و 

های کاتالیستی، استخراج فلزها و کاربردهای دارویی فلزی، واکنش
در  4بار توسط استراسنراولین TAAILs. اندشدهطراحی و پیشنهاد 

یونی،  یهااین دسته از مایع .]13[ند معرفی شدمیلادی  2009سال 
)دی آلکیل  یونی استاندارد یهابه روشنی متفاوت از مایع

متشکل آریلی دارای یک استخلاف  TAAILsزولیوم( هستند. اایمید
 آلکیلی متشکل از و یک استخلاف  2spبا هیبریداسیون  ییهااز اتم

 
1 Dioz 

2 Task-specific 

3 Dispersion 

 
بر پایه  پذیرآلکیل تنظیم  -یونی آریل یهاساختار کلی مایع - 1ل شک

 ]14[ کاتیون ایمیدآزولیوم

 
روی دو اتم نیتروژن در حلقه  بر 3spهیبریداسیون هایی با اتم

های توانند استخلافآزولیوم هستند و میایمیدازولیوم یا حلقه تری
های ارتو، الکترون کشنده و یا الکترون دهنده متنوعی را در موقعیت

متا و پارا حلقه فنیل داشته باشند و به دلیل داشتن ساختار حلقوی 
های متنوع بر روی حلقه فنیل اثرها فضایی، آروماتیک و استخلاف

 به TAAILsدهند. القایی و رزونانسی خوبی از خود نشان می
شوند بلکه در های واندروالسی محدود نمیبرهمکنش
کنند که برای فرایندهای نیز شرکت می π-πهای برهمکنش

ها کمک جداسازی و همچنین کاتالیستی مهم هستند. این ویژگی
برای کاربردهای  یونی یهامایعاین دسته از  یهاکنند تا ویژگیمی

نیز مانند  TAAILsدر  هاکاتیوند. نگوناگون قابل تنظیم باش
−یی چون هاآنیونتوانند با استاندارد، می یونی یهامایع

4BF، −6PF، 
−

2NTf1 شکل. ، هالیدها و غیره بدون محدودیت برهمکنش کنند 
 .]14[ دهدپذیر را نشان میها یونی آریل آلکیل تنظیمساختار کلی مایع

−به  Br− تعویض آنیون از
2NTf آلکیل  -یونی آریل یهادر مایع

 دهدکاهش میدرجه سلسیوس  100-120را  پذیر نقطه ذوبتنظیم
کاهش  TAAILs . با افزایش طول زنجیر آلکیلی نقطه ذوب]15[

پنج اتم کربن و تر از با زنجیر آلکیل بیش TAAILs .]13[ یابدمی
تری متیل  -6 ،4 ،2) سه استخلاف متیل بر روی حلقه فنیل

−و  4BF، −6PF− یهاآنیونو  5فنیل)مزیتیل(
2NTf یونی  یهامایع

یونی به طور  یهاای در مایعدمای تجزیه باشند.دمای اتاق میدر 
به طور  TAAILs بستگی دارد و برای هاآنیونعمده به نوع 

باشد. دمای یونی استاندارد می یهابالاتر از مایع چشمگیری
 2NTf− های آلکیل مزیتیل ایمیدازولیوم با آنیونای نمکتجزیه

 باشد. می C440 مستقل از طول زنجیر آلکیلی است و در حدود

4 Strasner 

5 Mesityl 
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های قرمز نیترید، دایره -طرحی از انواع ساختارهای بلوری بور - 2شکل 

 یهاهای بور و نیتروژن و اشکال با خطو بنفش به ترتیب موقعیت اتم
نقطه چین عمودی آبی  یهاسیاه سلول واحد را نشان داده شده و خط

 ]18[ ها را در هر لایه مشخص کرده استموقعیت نسبی اتم

 
پذیر دارای یونی تنظیم یهامایع (TGA) یمایگرمطابق با آنالیزهای 

ها در پذیری آنمقدار ناچیز آب هستند و امتزاج پذیری و انحلال
یونی استاندارد  یهاهای قطبی و یا غیرقطبی همانند مایعحلال

 هاآنیونبه طول زنجیر آلکیلی، نوع استخلاف و  به شدت باشد ومی
پذیر یونی تنظیم یهاها مختص به مایعویژگیاین . ]13[ت وابسته اس

یونی  یهای در مایعیهاباشد بلکه چنین ویژگیبر پایه ایمیدازولیوم نمی
 استآزولیوم و بنزایمیدازولیوم نیز مشاهده شدهپذیر بر پایه تریتنظیم

پذیر تحت تأثیر یونی تنظیم یهامایع یهاعلاوه ویژگیبه .]15[
باشد. نقطه های استخلافی متفاوت در موقعیت پارا حلقه فنیل میگروه
ها و هالوژن 2NO کشندههای الکترونبا استخلاف TAAILs ذوب

های الکترون دهنده مانند تری را نسبت به استخلافافزایش بیش
Me، OMe  وOEt دهد های نظری نشان میدهند. بررسینشان می

یونی دی آلکیلی بر روی زنجیر آلکیلی  یهاکه توزیع بار در مایع
درصد  70پذیر حدود یونی تنظیم یهاکه در مایعمتمرکز است در حالی

توان می . بنابراین]14[ از بار بر روی حلقه ایمیدازولیوم متمرکز است
یونی را با تغییر طول  یهادسته از مایع این شیمی فیزیکی یهاویژگی

 
1 Balmain 

دار کردن حلقه دار کردن زنجیره آلکیلی، عاملزنجیره آلکیلی، عامل
های الکترون کشنده و الکترون دهنده در فنیل با استخلاف

های گوناگون حلقه فنیل و تغییر نوع آنیون به خوبی برای موقعیت
 .کاربردهای گوناگون تنظیم نمود

ای ساختار الکترونی کار مطالعه شیمی محاسبه هدف از این
های بدون نقص نانوساختارروی سطح  یونی تنظیم پذیر یهامایع

و استون والز و بررسی برهمکنش غیر  ایروزنهی هانقصو دارای 
یونی تنظیم پذیر  یهاها و مایعنانوساختارکووالانسی بین سطوح 

و به کمک  09 با استفاده از نرم افزار گاوسین عمدتا هامحاسبهاست. 
اند بهینه شده cc-pvdzو مجموعه پایه  M06-2Xکامپیوتر با روش 

یونی تنظیم پذیر با سطوح  یهاجذب فیزیکی مایع یو تغییرها
دست آمده از به یهای بهینه شده را به روش مقدارهانانوساختار

ی و الکترونی و پیک انرژی اتصال، انتقال بار، پارامترهای هندس
 های مایع یونی نانوورقه مورد برسی قرار گرفته است.جذبی کمپلکس

 

 نانومواد
ساختارهای نانو کاربردهای زیادی دارند و این کاربردها باعث 
جذابیت این موضوع در علم نانوفناوری شده است. نانوفناوری در 

)قدرت(، رایانه، صنایع شیمیایی،  علومی مانند: الکترونیک، برق
زیست، تکنولوژی اطلاعات، داروسازی، بهداشت و محیط

این  کاربرد دارد. هدف اصلی در ... بیوتکنولوژی، پزشکی، انرژی و
باشد. جذب این مواد با ساختار نانو می یهامقاله بررسی ویژگی
: مواد صفر )اندازه( به چهار گروه تقسیم کردند بعدنانومواد را بر اساس 

ها و نانوفیبرها(، ی )نانولولهبعدکوانتومی(، مواد یک  یهای )نقطهبعد
ی )مواد با بعدفیلاسیلیکیت( و مواد سه  یهای )صفحهبعدمواد دو 

های گوناگون نانوساختار. از بین ]16[نانومتری( تقسیم شده است  فاز
نیتریدی پرداخته شد که شامل -بور یهادر این مقاله به نانوصفحه

صورت های بور و نیتروژن بوده و بههای شش وجهی از اتمحلقه
به میلادی  1842شیمیایی تهیه شده است. برای اولین بار در سال 

و پتاسیم  از واکنش بین اسید بورونیک همکارانو  1بالماینوسیله 
، پایدار کردن میلادی 2011های . تا اوایل سال]17 [تهیه شد سیانید

پذیر صورت پودر و اشکال فشرده شده با گرما امکاناین ترکیب به
نیترید به عنوان یک ماده  -های نوین، بورنبود. با استفاده از فناوری

پیشرفته و از لحاظ اقتصادی مقرون به صرفه و قابل استفاده به 
 .]18[ (2های گوناگون تهیه شد )شکل صورت

)1( Balmain 
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 ریتصو( bو  دیترین-بور یهانانوصفحه TEM ریوتص(  a- 3 شکل

HRTEM بخش  دهدیها را نشان مدر لبه یکه تاخوردگ ییهانانوصفحه
 ]19[ است دیترین -بور یهاهشبکه ساختار شش گوش ریتصو ،یالحاق

 
 یو نظر یتجرب یهامطالعه وب،یکربن نانوت شیدایپس از پ

. افتی شیافزا یلانه زنبور یهاشبکه هینانوساختارها بر پا یرو
. سنتز موفق بود مواد نیاز ا یکی (h-BN) یاهیلا دیترین -بور

 1995بار در سال  نیاول یبرا دیترین - خالص بور یهاوبینانوت
مانند  یبعدنانومواد تک  ریسا ه،ادام. در ]19 [گزارش شدمیلادی 

میلادی  2009ر سال . د]20 [سنتز شدند هالهیو نانوم هامینانوس
تجربه برای  نی، اولC60 یکرو یبا الهام از ساختارها ن،یهمچن

 یهشت وجه دیترین - و فولرن بور بعدبدون  یساختار کرو هیته
تر با شناخت بیشمیلادی  2013در سال  .]21 [دست آمده شدبه

تک لایه و چند  یهابسیار روی نانوصفحه یهاگرافن و مطالعه
در مورد وجود و پایداری ساختار  لایه گرافیت توجه و کنجکاوی

در ساختاربور نیتریدی  .]22 [ی افزایش یافتبعدبور نیترید دو 
های طور کامل از اتمیک لایه از بور نیترید برخلاف گرافن که به

ی بور و نیتروژن هامیان از اتم طور یک درکربن تشکیل شده به
جایگزین شده است مانند گرافن در هر لایه از ساختار بور نیترید 

اند و نیروهای ها با پیوندهای کووالانسی به هم متصل شدهاتم
به دلیل تفاوت در  ها وجود دارد.واندوالسی در بین لایه

بر خلاف  (B-N)های بور و نیتروژن، پیوندهای الکترونگاتیوی اتم
 در گرافیت به صورت جزئی قطبی هستند. C-Cپیوندهای 
های ایجاد برهمکنش لب به لب بین لایه باعث هااین عامل

شود. به همین دلیل تشکیل چند لایه می نانوساختارهمسایه در 
 .]19 [(3)شکل  نیترید، باعث پایداری سامانه خواهد شد -بور

 مانند: هدایت همتایی یهانیتریدی به دلیل ویژگی-ترکیب بور
قابلیت کاربرد در راستای بهبود  ،گرمای بالا و عایق بودن الکتریکی

 ،های در حال توسعه مانند سیالاتوریاخنک کاری در صنایع و فن
های صنعتی دارد بسیار مورد توجه ارتباطات و دستگاه ،الکترونیک

 
1 Vacancy 
2 Stone-Wales 

قرار های اخیر مورد مطالعه و استفاده پژوهشگران بوده و در سال
یک آنالوگ ساختاری از گرافن با فضای  ،گرفته است. این ترکیب

ی بعداست که قابلیت تشکیل ساختار یک  نانومتر 33/1ای بین لایه
که ساختار  ی همانند کربن نانوتیوب و گرافن را دارد. با اینبعدو دو 

ی دارد ولی ینیترید مانند گرافن قدرت مکانیکی و هدایت گرما -بور
. این ]23 [استعایق الکتریسیته  ،انرژی زیاد شکاف نواربه دلیل 

به  پایینمواد به دلیل نسبت سطح به حجم بالا و هزینه ساخت 
های فلزی یا کلاسترها در آل برای اتمعنوان یک نگهدارنده ایده

برخلاف  .]24 [اندهای ناهمگن مورد بررسی قرار گرفتهکاتالیست
رسانا با شکاف انرژی  نیتریدی یک نیمه -گرافن ساختار بور 
الکترون ولت(  5/0>الکترون ولت یا  5/0تر از گسترده است )بیش

الکتریکی و شیمیایی بسیار متنوع در  یهاکه باعث ایجاد ویژگی
 .]25 [شودمینیترید  -ساختار بور

 به نسبت ترکیباین  B-N همچنین به دلیل حضور پیوندهای
 .]26،27 [بالاتری نسبت به گرافن دارد ییونی است و پایداری گرمای

نیترید  -بر روی ساختار بور همکارانو  کاماتهای با بررسی
ها نشان دادند که این ساختار به دلیل وجود پیوند هگزاگونال، آن

در آن، یک ساختار یکنواخت هم الکترون با شکاف  B-N قطبی
مغناطیسی و  یها. برای تنظیم ویژگی]28 [صفر استباند غیر 

های متناسب با اهداف نیترید، اصلاح –الکترونیکی ساختارهای بور
های ها انجام گرفته است. از جمله روشمورد نظر روی آن
های فیزیکی مانند: توان نام برد شامل: روشاصلاحی را که می

های شیمیایی مانند: کاربرد میدان الکتریکی و کشش، و روش
، نقص به علت چرخش 1ایروزنهدار کردن، نقص )نقص عامل

های فیزیکی کردن. روش 3و آلائیدگی یا دوپه 2والز(-پیوند )استون
دهند در حالی که در به طور مستقیم مقدار نوار را تغییر می

های شیمیایی، تغییر در میزان شکاف نوار باعث ایجاد روش
. از بین ]29 [شودنوارهای نوین در ناحیه درونی شکاف نوار می

های نانولوله یهاهای اصلاحی ذکر شده،  برای بهبود ویژگیروش
 پردازیم:های شیمیایی زیر مینیترید به روش -بور

 
 هادارکردن نانولولهعامل

نیترید به دلیل بزرگ  -های بور کاربرد نانولولهمحدودیت در 
های آلی منجر به اصلاح بودن نوار و حلالیت کم آن در حلال

شود که ها میساختاری و الکترونی در نانولوله یهانمودن ویژگی

3 Doping (1)  Vacancy      (2)  Stone-Wales 

)3( Doping 
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دار کردن کووالانسی دار کردن غیر کووالانسی و عاملشامل عامل
گوناگون  یعامل یهاها گروهکردن نانولولهدار عامل یبرا باشد.می

به  یرکووالانسیو غ یکووالانس یهابه روش برهمکنش ندتوانیم
گوناگون مانند داروها،  ییایمیش یها. گروهشوندنانولوله متصل 

و  های یونیمایع ،یآل یهامولکول مرها،یها، پلسورفکتانت
کار ها بهکردن نانولوله رداعامل یبرا توانندیم یعامل یهاگرگروهید

د اغلب ارنکه د ییبالا اریبس یریپذواکنش لیها به دلگروه نیروند. ا
  .]30،31 [رندیگیمورد مطالعه قرار م

 
 دار کردن غیر کووالانسیعامل

ساختار  دار کردن غیر کووالانسی )جذب فیزیکی(عامل
 فیضع یهاتا به روش برهمکنش سازدیها را قادر مآن ،یالکترون

با مواد گوناگون برهمکنش داشته  π-πو  ونیکات- π،یواندروالس
. در نتیجه هیبریداسیون میزبان در موقعیت جذب، بدون ]32 [دباشن

 نانوساختاردلخواه ذاتی  یهاماند، در حالی که ویژگیتغییر باقی می
 کند، ساختار الکترونی آن را تغییر می دهد.را حفظ می

 
 دار کردن کووالانسیعامل

 ونیداسیبریه دار کردن کووالانسی )جذب شیمیایی(،در عامل
 رییجذب تغ تیجاذب در اثر برهمکنش با جذب شونده در موقع

 ایجاد شده و تریبه نسبت قو یاصلاح ساختار الکترون و کندمی
اتفاق  یو گروه عامل دیترین -نانوساختار بور نیب یانتقال بار قو کی
دار شده که به شود نانولوله عاملکه باعث می افتدیم

 ای pنوع  یهاد مهیدارد به ن یبستگ یگروه عامل یویالکترونگات
ی دار شدن کووالانسعامل یهااز برتری. ]18 [شود لیتبد nنوع 
 نیو محکم ب داریکاملا پا ییایمیش وندیپ کی لیکتش توان بهمی

باعث  وندینوع پ نیا لی. تشکنام بردو نانوساختار  یگروه عامل
آن  یساختار بلور ریینانوساختار و تغ یرونیسطح ب بیتخر
به روش  یبه صورت تجرب ینظر یهاافتهی نیا. ]33 [شودمی
 ییایمیواکنش کاهش ش و دیترین -بور یهاکردن نانولوله لهیآلک

 .]34 [شده است دییبرمو هگزان تأ -1با استفاده از 

 

 هانقص
 ایروزنهی هانقص

های شیمیایی با تابش پرتو پر را در روش ایروزنهی هانقص 
 انجام  نانوساختارانرژی الکترونی یا تابش پرتو نوترونی پس از سنتز 

 
1 Stone-Wales Defect 

 
( نقص b( بدون نقص، )a، )یاشمایی نقص روزنه شینما - 4شکل 
 ]35[ تروژنیاتم ن کیبه علت حذف  یتک اتم یاروزنه

  
ایجاد  نانوساختاردهند که با حذف یک یا دو اتم در ساختار می
وجود  شود.ایجاد می نانوساختارهایی در بدنه یا روزنه شود و روزنهمی

یا یک اتم  (B) ی گوناگون مانند: جای خالی یک اتم بورهانقص
ها نانوساختارواکنش پذیری سطح و ساختار الکترونیکی  (N)نیتروژن 

 نیترید  -در ساختار بور یخال یجاها . چنین]35،36 [دهدرا تغییر می
 یونیاشعه  ای یالکترون یسنتز و به روش پرتو افکن نیدر ح تواندیم
 .]37،38 [(4)شکل  شود جادیا

 نیا وارهیتک د یهاها نشان داده که در نانولولهنتیجه نیهمچن
 یسد انرژ کیدرجه سلسیوس تنها با  100-200 یها در دماروزنه

قادر به انتقال الکترون در طول نانولوله  یالکترون ولت کی
انتقال  یهاویژگی یبر رو ثر وجود تک روزنها . ]39 [ندباشمی

 یبا ساختارها یدیترین -و بور یکربن یدر نانوساختارها یالکترون
 تیها به شدت به موقعویژگی نیا است که دادهگوناگون نشان 

 روزنه تیموقع رییبا تغ یاصلاح یدارند و عملکردها یبستگ روزنه
 یانعملکرد، زم یتغییرها نیشود. امی یو قو فیدر نانولوله، ضع

 د،باشقرار دارد، آشکارتر می یکربن نانولوله وارهیدر د روزنه نیکه ا
ساخت  یبرا یژگیو نیا یدارا یهااز نانولوله توانیم نیبنابرا

  .]40 [استفاده کرد کینانوالکترون یدستگاه ها
 

 1والز-نقص استون

 لیتشک یو لانه زنبور یگرافن ینوع نقص در ساختارها نیا
  یوندهایاز پ یکی 90˚والز در اثر چرخش  - شود. نقص استونمی

)1( Stone-Wales Defect 
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 والز در شبکه -نقص استون لیشمای تشک شینما - 5 شکل

نقص  یدارا شبکه b) هیاول شبکه a)ی کربن نانولوله کی یهگزاگونال
 ]40[ والز -استون

 

 
والز  -با نقص استون یدیترین -نانولوله بور شده نهیساختار به - 6شکل 

 ]40[ با محور نانولوله یمواز

 
مجاور هم،  ییتاآن چهار حلقه شش ید و طآیدست مینانولوله به
. ]38،39 [شودمی لیتبد ییاتهفت و دو حلقه ییتاپنج به دو حلقه

 جادیا والز -استونتوسط میلادی  1986بار در سال  نیاول
در ساختار فلوئورن به صورت  ییتاو هفت ییتاپنج یهاحلقه
 ی زیرهاشکل .]40 [تاسقرار گرفته یمورد مطالعه و بررس ینظر
 نانولوله کی یهگزاگونال والز را در شبکه - نقص استون لیتشک

 .]38 [(6و  5 )شکلد دهینشان م یبنکر
و نقص  ایروزنهی گوناگونی مانند نقص هانقصوجود 

نظری گزارش شده  تجربی و والز در این ساختارها به طور-استون
نشان دادند که ایجاد  همکارانو  1نیلتنی هابررسی. ]44 [است

نیترید به انرژی اشعه  -بور یهاانواع گوناگون نقص در صفحه
های بور و یونی، گونه یونی، زاویه پرتاب و بازده اسپری شدن اتم

 .]45[( 7د )شکل نیتروژن بستگی دار
 

 آلائیدگی یا دوپه کردن
 دهنده لیتشک یهااتم یبه جا هایکردن ناخالص نیگزیبه جا

  که به منظور اصلاح ندیگو دوپه کردن ای یدگینانوساختار آلائ وارهید
 

1Lehtinen  

2 Kara 

 
 بدون نقص با h-BNسامانه ( a) سازیشبیه از تصویر یک - 7شکل 

 است با رنگ قرمز موقعیتی که تحت تأثیرتابش یون قرار گرفته
 تعریف( c( )خاکستری مثلث)هوا  در زاویه تعریف( b) شده مشخص

 .]45[هوا  از خارج زاویه

 
با عمل دوپه کردن  یبه عبارت رود،ینانوساختار به کار م یهاویژگی

 شیرا کاهش داد و منجر به افزا یشکاف باند انرژ توانیدر نانولوله م
 وارهیدوپه شده بر د میسیلیاتم س کی ها شد.نانولوله ییرسانا زانیم

 کیبه عنوان  تواندیم (BV) ناقص با نقص نیتریدی -ساختار بور 
. ]23 [کار رودبه دیمونواکس تروژنین اءیاح یفعال، برا اریکاتالیست بس

 شده با اتم کبالت قیتزر ایدوپه  یدیترین - ساختار بور نیهمچن

 دیمونوکس شیواکنش اکسا یرا برا یچشمگیر یکاتالیست تیفعال
است که  گزارش شده یطور نظر به . ]13 [دهدیارایه م کربن

 تیفعال تواندیشده با اتم کربن م قیتزر ایدوپه  یدیترین - ساختار بور
 .]14 [دارا باشد ژنیاکس اءیواکنش اح یرا برا ییبالا یکاتالیست

 
و  های یونیمایعهای دارای کمپلکس یهابررسی ویژگی

 دارنقصنیتریدی بدون نقص و  -های بورنانوساختار

های که وجود تفاوت همکارانو  3زایاو  همکارانو  2کارا
را نشان دادند که باعث  Ge/Siو  C هاینانوساختاربین چشمگیر 

ها نسبت به گرافن شده و در تر آنواکنش پذیری شیمیایی بیش
ها شده ها بر سطح آنها و مولکولتر اتمنتیجه باعث جذب بیش

کولین  های یونیمایعجذب  همکارانو  4گارسیا. ]47,46 [است
های گوناگون با استفاده از نظریه بنزوات را در سطوح نانوصفحه

بررسی کردند. از مقایسه و بررسی سازوکار  (DFT) تابعی چگالی
در  های یونیمایعانرژی اتصال و ساختار الکترونیکی  -برهمکنش

نشان دادند  سطح چهار نانوصفحه گرافن، سیلیسیم، ژرمانیم و بور
های گوناگون عمدتا توسط نانوساختارروی  های یونیمایعکه جذب 

حلقه  -نش نیروهای واندروالسی کنترل شده که باعث برهمک
ها دیدند که انتقال بار از آنیون بنزوات با آن شده است. همچنین  آن

بررسی ساختار الکترونیکی  دهد.سطوح مورد نظر رخ میبه 
  HOMOسطح انرژی  یکه تغییرها مورد نظر نشان داد یهاصفحه

3 Xia 

4 García 

(1)  Lehtinen      (2)  Kara 

)3( Xia       )4( García 
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 مایع یونی به مربوط PBE/DZP سطح در شده بهینه ساختار - 8شکل 

[CH][BE] و کمپلکس[CH][BE] –C ]48[ 

 

 
 روی بر 13Fe یهانانوذره اولیه رسوب گوناگون حالت پنج - 9شکل 

h-BNNS با نقص B-Vacancy یاN-Vacancy  A)) از بالا  حالت
(B) و (C )پل، حالت (D )و (E )49[مثلث  حالت[  

 
 های یونیمایعدر اثر جذب  Ge و Siهای دارای ورقه LUMOو 

 .]48 [(8ت )شکل تر از سایرین اسکولین بنزوات بیش

ها در روش شیمیایی نانوساختاردار کردن های عاملیکی از روش
است که باعث واکنش  نانوساختارحذف یک یا دو اتم از دیواره 

شود که بدون نقص می نانوساختارتر نسبت به سطح پذیری بیش
ها و جذب بهتر مواد در سطح آن نانوساختار یهاباعث بهبود ویژگی

های ی جذب در مولکولهابررسیبا  همکارانو  1لینشود. می
های نانوساختاربر روی  13Fe یهاکوچک مانند فرمالدئید و نانوذره

بور و نیتروژن به این نتیجه  دارنقصنیتریدی بدون نقص و  -بور
ها بر روی نانوساختارهای دارای رسیدند که انرژی جذب این مولکول

 های بدون نقص بوده و جذب ایننانوساختارتر از نقص بیش
تر در موقعیت نقص اتفاق افتاده است و با افزایش ها بیشمولکول

 .[49] (9)شکل ت نقص واکنش پذیری افزایش یافته اس

بدون  یدیترین - بور یساختارها نیو همکاران تفاوت ب 2آزودو
  جادیقرار دادند و نشان دادند که ا یدار را مورد بررسنقص و نقص

 
1Lin  
2 Azevedo 

 
با نقص بور،  نالهگزاگو دیتریبور ن هیسلول تک لا شینما - 10شکل 

های دایرهکربن با  یهااتم وهای صورتی رنگ با دایره تروژنین
 به شوند،نشان داده میرنگ  های آبیبا دایرهخاکستری رنگ و بور 

را  (BN) گوناگون بور نیترید ( ساختارهایbو شکل ) (a) . شکلبیترت
یک اتم کربن جایگزین اتم بور یا  (d) و (c) شکل دهد.نشان می

و  B(V( بور یخال یبه جا مربوط (f) و (e) هایشکل. نیتروژن شده است
 ]50[ است N(V (تروژنین

 
 یهاصفحه یالکترون یهادر ویژگی رییدر ساختار باعث تغنقص 

 .]50 [(10)شکل د شومی نانوساختار
همچنین ایجاد نقص در دیواره نانوساختارها باعث واکنش 

شود. در نقص میهای بدون نانوساختارتر نسبت به پذیری بیش
با کمک تابش الکترونی  همکارانو  3جولیو رودریگیز یهامطالعه

 یهاهای کربنی انجام دادند و با محاسبهکه بر روی دیواره نانولوله
های کربنی با برخی فلزها، نشان دادند که نظری پیوند بین نانولوله

ها ایجاد نقص در ساختار شرط لازم برای پیوستن فلزها به نانولوله
 .]51 [(11)شکل د باشها میآن

 ها نقصنقطه یکیدر نزد یریپذواکنش همکارانو  4نیمارت
(BV و NV) جذب  یگزارش دادند. انرژ را دیترین -در نانولوله بور

تر کوچک یهاجذب مولکول یتر از انرژتر، کمگبزر یهامولکول
 یها پس از جذب رومولکول یموارد، جداساز یاست که در برخ

 همکاران و روحی. ]52 [دهدیدار رخ منقص یهاتیموقع
  W(S( والز – استون نقصدارای   دیترین - بور نانوصفحه یهاویژگی

3 Rodrıguez 
4 Matarín 

(1)  Lin       (2)  Azevedo 

)3( Rodrıguez      )4( Matarín 
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 .]51[نانولوله تحت تابش الکترون  –های فلز شکل گیری اتصال - 11شکل 

 

 
 ]BNNT ]53در  WS نقص لیتشک یشنما - 12 کلش

 
ی کیو الکترون ینظر ساختار از، یچگال یتابع هیبا استفاده از نظررا 

اتصال محاسبه  یانرژها نشان داد که نتیجه .قرار دادند مورد ارزیابی
نیترید  -بور تر ازکوچک والز-نیترید با نقص استون - ی بورشده برا

بدون نقص و  نیترید - بور نیبی انرژ تفاوت و است بدون نقص
 یافته است. شیافزا ی، بر اساس کشش محوردارنقص

 کاهش والز با-نیترید دارای نقص استون -بور ی ترازشکاف انرژ
-بور شده است که ینیبشیپیافته است و  شیافزا یکشش محور

 یبرای ترمناسب یفرم کششوالز  –نیترید با نقص استون 
 .]53 [(12)شکل  دداشته باش ینور ییرسانا یکاربردها

 اپتو یهابر ویژگی تواندمی هانانوساختارایجاد نقص در 
 - های گرافن و بوری مانند: نانوصفحهبعد دو الکتریکی نانومواد

با استفاده از نظریه  همکارانو  شکوریان فردگذارد. بتأثیر  نیترید
های آلی جذب مولکول M06-2X(D3)/cc-pVDZ))تابع چگالی 

الکترون را بر روی نانوصفحه گرافن  (D) و دهنده (A)پذیرنده 
 GNF-WSوالز  - و استون GNF-DVای های دو روزنهدارای نقص

 یبر رو D/A گوناگونهای جاذب بررسی کردند. حضور مولکول
های نشان دادند که انرژی اتصال مولکول نقصدارای سطح گرافن 

تر از والز بیش - های دارای نقص استونجاذب بر روی نانوصفحه
 یانرژ ،نیا . علاوه برای استروزنه دو های دارای نقصنانوصفحه

 اندازه سطح  شیبا افزاهای جاذب و سطح گرافن بین مولکولاتصال 

 

 
 (،77-55ولز )-استون( نقص aی مولکول یساختارها - 13شکل 

bنقص (5-8-5) ایدو روزنه یخال ی( جا ،c )7،4،2- تری
 ،(TCNE) لنیات انوی( تتراسd، (TNF)نیتروفلئورنون

e) متانی نودیانوکویتتراس (TCNQ)، N,N (f-تترافلوئورو-
دی متیل پارافنیلن دی ( g ، (F4-TCNQ)تراسیانوکینودی متانت

 ]54[ (TTF)تتراتیافولوالن (h ، (DMPD)آمین

 
دست آمده از به یها. نتیجهیافته است شافزای درصد 10د حدو
های جاذب و های بین مولکولبرهمکنش تیماه لیو تحل هیتجز

 HOMO-LUMO یکه شکاف انرژ داد نشان سطوح گرافن

ها کاهش جذب مولکول ابی گرافن دارای نقص هانانوصفحه
ی گرافن دارای هانانوصفحهاندازه  شیحال، با افزا نی. با اابدییم

همه  (η)یی ایمیش یو سخت HOMO-LUMO ی، شکاف انرژنقص
. یافته است شیافزا (ω) یلیشاخص الکتروف اماها کاهش کمپلکس
های کمپلکس (μ)یی ایمیش لیپتانس ی، مقدارهانیا علاوه بر

 شیبا افزا دارنقصنانوصفحه گرافن  و (A)های آلی پذیرنده مولکول
آن برای  یکه مقدارها یدر حالیافته کاهش  هانانوصفحه اندازه

های آلی دهنده و مولکول دارنقصهای نانوصفحه گرافن کمپلکس
(D) 54 [(13)شکل ت یافته اس شیفزاا[. 

از  سیستماتیک یک مطالعه همکارانو  شکوریان فردهمچنین 
ی بور هانانوصفحه بر (NBs) نوکلئوبازهای گوناگونجذب فیزیکی 

ای بور و دارای نقص روزنه  (h-BNNF)ضلعیشش نیترید -
 نیترید بدون نقص به کمک نظریه تابعی -نیتروژن و نانوصفحه بور

در  BV و NV هاینقص وجود .]54 [گزارش کردند (DFT)چگالی 
و  9ترتیب  به را NBs اتصال نیتریدی، انرژی -ی بور هانانوصفحه

 افزایش داده است.  مول بر کیلوکالری 34
 باعث B روزنه موقعیت نقص در منفی الکترواستاتیک پتانسیل

 نسبت تریبیش پذیریواکنش BV-BNNF-h که سطح شده
نوری به  یهاباشد. بررسی ویژگی داشته NV-BNNF-h سطح به

 که  داده نشان( TD-DFT) زمان به وابسته DFT یهاکمک محاسبه
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 نیتریدی –بور  ه(، نانوصفحNBs) میلهگلوله و  شینما - 14شکل 

BN-h (BNNF-(h  یهانانوصفحهو BN-h دارنقص (BV-BNNF-h 
 ]NV-BNNF-h) ]55و 

 
 بازه در طیف جذبی BV-BNNF-(h(و  (NV-BNNF-h)های کمپلکس

توانند برای استفاده ها میکمپلکسدارد و این  نانومتر 300-800 مرئی
 (.14ناحیه مرئی مناسب باشند )شکل  نشر نوری در یهادر دستگاه

 دارای نقص سطوح و اندازه نقص ها در نوعو مطالعه هابررسی
بر  های یونیمایعی گرافن برای جذب فیزیکی هانانوصفحهرا در 

 اتصال ی( که اندازه سطح، انرژ15روی آن سطوح نشان داده )شکل 
های مایع کمپلکس UV-Visجذبی  طیف و (IL) های یونیمایع
داده  را تحت تأثیر قرار (DGNFIL)نانوصفحه گرافن ناقص ی یون

ی گرافن دارای هانانوصفحه اندازه افزایش این، بر است. علاوه
داده  درصد افزایش 10حدود  را IL اتصال انرژی ،(DGNF) نقص
 های یونیمایعبرهمکنش بین  داد که نشان تحلیل و تجزیه. است

 IL بین بار انتقال با همراه و کووالانسی دارد ماهیت غیر DGNF و

 در IL انرژی اتصال یمقدارها مقایسه. است هانانوصفحه و

DGNFs، GNFs و h-BNNF ها درنقص وجود که نیز نشان داد 
 (.14)شکل  داده است: افزایش زیر ترتیب به را اتصال انرژی، GNF سطوح

DGNFIL > GNFIL > h-BNNFIL 

 DGNF سطوح اندازه افزایش که داد نشان هاآن هایمحاسبه
 HOMO-LUMO هایانرژی اوربیتال در شکاف کاهش به منجر

ها ها و نمودار چگالی حالتانرژی اوربیتال. شودمی DGNF سطوح در
 ها WDV(S(-GNF هاینانوصفحه E)g( شکاف انرژی داده که نشان

 هاآن 1فرمی انرژی سطح یافته و کاهش مایع یونی IL در اثر جذب
 پتانسیل شامل پذیریواکنش توصیفگرهای. کرده است تغییر

 IL جذب در اثر هانانوصفحه (η) شیمیایی سختی و (μ) شیمیایی
 افزایش هاآن (ω) الکتروندوستی شاخص که حالی یافته در کاهش

 و DV-GNF هاینانوصفحه UV-Vis جذب طیف در .یافته است
 

1 Fermi Energy 

 

 
ساختارهای هندسی بهینه شده با نمای توپ و میله بدون  - 15شکل 

 ]56[های یونی نانوصفحه گرافن با مایع دارنقص و نقص

 

 
های های یونی با نانوصفحهبرهمکنش مایع یهایانرژ سهیمقا - 16شکل 

 ]56[دار گرافن های نقصبدون نقص گرافن و انواع نانوصفحه

 
GNF-WS انتقالات به مربوط که مشاهده شده پیک جذبی چهار 

π*→π است. پیک جذبی در نانوصفحه GNF-WS موج طول در 
های شدت پیک. شد ظاهر DV-GNF نسبت به نانوصفحه بالاتری

 SW-GNF و در نانو ورقه DVGNF (=348nm) جذبی در نانوصفحه

(λ=375nm) تواند می نقص است. پس انواع همراه هاالکترون انتقال با
و  قرار دهد اول را تحت تأثیر جذبی های نوارو شدت طیف شکل

 .]56[ باشدهای نشر نوری داشتهدستگاه پتانسیل کاربردی برای

 یهابا استفاده از مطالعه همکارانو  شکوریان فردهمچنین 
 جذبی یهاهای ویژگیی محاسبهزیآنال یهاو روش یساختار الکترون

 فنگرا ،شده دارح گرافن فلوئوروسط یبر رو  (ILs)شش مایع یونی
ل اتصا یهایانرژبررسی کردند.  یشش ضلعنیترید  -بور و  خالص

)bE(Δ ح گرافن وکه سط دادنشان  با سطوح بالا های یونیمایع
  دارد. گرینسبت به دو سطح د تریکماتصال  یشده انرژ دارفلوئور

)1( Fermi Energy 
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ها آن یهاها و کمپلکسنانوصفحهسطوح  در  (η)ییایمیش یسخت،  Egیانرژ شکاف ،LUMO و HOMO هایانرژی اوربیتال یمقدارها - 1 جدول
 ]M06-2X/cc –pVDZ ]57 نظریه سطح از ، محاسبه شده در های یونیمایع با

 Eg LUMO HOMO Structure  Eg LUMO HOMO Structure 
9/1 81/3 75/1- 56/5- GNF@3N 94/1 88/3 75/1- 63/5- GNF@1N 
88/1 76/3 78/1- 54/5- 4N…[Bmim][BF3GNF@] 92/1 85/3 78/1- 63/5- GNF@1N…[Bmim][BF4] 
88/1 77/3 83/1- 6/5- 4N…[Btam][BF3GNF@] 92/1 84/3 83/1- 67/5- ]4N…[Btam][BF1GNF@] 
87/1 74/3 85/1- 59/5- GNF@3N…[Bmim][Bf6] 9/1 81/3 74/1- 55/5- GNF@1N…[Bmim][BF6] 
89/1 78/3 01/2- 79/5- GNF@3N…[Bmim][Tf2N] 94/1 88/3 2- 88/5- GNF@1N…[Bmim][Tf2N] 
9/1 8/3 1/2- 9/5- GNF@3N…[Btma][Tf2N] 93/1 87/3 03/2- 9/5- GNF@1N…[Btma][Tf2N] 
03/2 07/4 11/2- 18/6- GNF@4N 1/2 21/4 66/1- 87/5- GNF@2N 
03/2 07/4 04/2- 11/6- GNF@4N…[Bmim][BF4] 06/2 13/4 74/1- 87/5- GNF@2N…[Bmim][BF4] 
2 01/4 09/2- 1/6- GNF@4N…[Btam][BF4] 1/2 21/4 67/1- 88/5- GNF@2N…[Btam][BF4] 
02/2 05/4 16/2- 21/6- GNF@4N…[Bmim][BF6] 1/2 2/4 85/1- 05/6- GNF@2N…[Bmim][BF6] 
02/2 05/4 09/2- 14/6- GNF@4N…[Btma][BF6] 09/2 19/4 81/1- 6- GNF@2N…[Btma][BF6] 
2 4 42/2- 42/6- GNF@4N…[Bmim][Tf2N] 07/2 14/4 9/1- 04/6- GNF@2N…[Bmim][Tf2N] 
2 01/4 44/2- 45/6- GNF@4N…[Btma][Tf2N] 09/2 18/4 99/1- 17/6- GNF@2N…[Btma][Tf2N] 
 

 
 ]57 [های یونینیتروژن با مایعای و دوپه شده با اتم دار حقرههای گرافن نقصهندسی بهینه شده نانوصفحه ساختار  - 17ل شک

 
که  دادنشان کوانتومی  یهادست آمده از محاسبهبه یهانتیجه

 مایع یونی با (FG) شده دارسطح گرافن فلوئور یهاکمپلکس یداریپا

(FG…IL) مورد  فیضع یکووالانسریغ هایبرهمکنش لیتنها به دل
 دادنشان  ChelpG بار با استفاده از روشانتقال به. محاساستانتظار 

  FGرا در سطح یبار منف یطور کلبه FG با سطح IL که برهمکنش
منجر  FG با سطح های یونیمایعبرهمکنش علاوه به . کرده استلقا ا

 شیافزاو   HOMO-LUMOهایی اوربیتالبه کاهش شکاف انرژ
گرهای فی. توصاستشده  تنها FG نسبت به سطح یکیالکتر تیهدا

 ،(WF) کارتابع، )FLE( ی فرمیسطح انرژ مانند پذیری کل،واکنش
و (S) کل ی، نرم(η)یی ایمیش یسخت ،(μ)ی الکترون ییایمیش لیپتانس

  FG…ILی هاکمپلکس و FG سطح یبرا ،(ω)ی لیشاخص الکتروف

ها وابسته به زمان نظریه تابع چگالی نشان است. محاسبهمحاسبه شده
دارای  (GNF-4N و GNF-1N،GNF-2N ، GNF-3N) داده که جذب

 ی گرافنهانانوصفحهو  های یونیمایع نیبرهمکنش ب تیماه
GNF(17است )شکل  یکووالانسریغ آلائیده شده با نیتروژن یها. 

 شیبا سطوح با افزا های یونیمایعبرهمکنش  پایداری
 بیترت بهها در سطوح نانوذره تروژنین یهاتعداد اتم

GNF-4N···IL > GNF-3NIL > GNF-2NIL > GNF-1NIL 
 GNFسطوح  HOMO-LUMOی شکاف انرژو  یافته شیافزا

 .(1)جدول  است یافته کاهش مایع یونیبا جذب آلائیده شده با نیتروژن 
اتصال  یانرژ برروی هانانوصفحه نیموجود در ا تروژنین یهااتم

 منجر به تأثیر گذاشته و هانانوصفحه ینور یهاو ویژگی های یونیمایع
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 .]58[ی بالقوه هارتری تغییرها - 2جدول 
ionic liquid )Hartree

vacuumE-Hartree
ILshift (E 

BMIM PF6 07/5- eV 

BMIM BF4 83/4- eV 

BMIM TFSI 66/5- eV 

P13 PF6 11/5- eV 

P13 BF4 56/4- eV 

P13 TFSI 42/5- eV 

 

 
 ها:کاتیون ،شده یبررس  ILهای یونیمایع یهاونی – 18شکل 
پروپیل - N ،N؛ )ب (BMIM)ومیل دازویمای لیمت-3-لیبوت-1 )الف(

 ؛PF)6 (( هگزافلوئوروفسفاتج :هاآنیون و (13P)متیل پیرولیونیوم 
( لیسولفون لیفلوئورومت یتر)-بیس؛ )ه( BF)4 ()د( تترا فلوئوروبورات

 .]58[ (TFSI) دیمیا

 
ها نشان داده است. نتیجه شده UV-Visجذب  فیدر ط ییتغییرها

، GNF-4Nبا سطح  های یونیمایع تریقو برهمکنش لیبه دلکه 
تر از بیش مایع یونیسطوح با جذب در این  یجذب فیتغییر در ط

 .]57 [سایر سطوح است

متیل  -3بوتیل -1مدلی از روی دو کاتیون:  همکارانو  1اونگ
و سه  (13P) متیل پیرولیونیوم پروپیل-N،Nو  (BMIM) ایمیدازولیوم

و  (4BF) تترا فلوئوروبورات ،(6PF) آنیون: هگزا فلوئوروفسفات
با استفاده از  (TFSI) تری فلوئورومتیل سولفونیل ایمید –بیس

در نظر  (DFT) یچگال یو نظریه تابع (MD) یمولکول کینامید
را با توجه به  هاآنیوندست آمده از کاتیون و ند و ساختار بهگرفت

 یانرژ تراز نیترو کم (HOMO) تراز انرژی اوربیتالی نیبالاتر
 .(18مورد ارزیابی و مقایسه قرار دادند )شکل (LUMO)  اوربیتال

داد ارایه  یونیکات یآند یثبات یاز ب یزیها شواهد شگفت انگنتیجه
تری پایدارتری اکسایشی بیش هاآنیونمربوطه نسبت به و کاتیون 

 های یونیمایعدست آمده برای ی بهو آند یحدود کاتد دارد.
6BMIM PF، 4BMIM BF، BMIM TFSI و TFSI 13P  مناسب

 .]58[ گزارش شده است

 
های مورد مطالعه بهینه شده در سطح ساختار جفت یون - 19کل ش

 ، C-ی، نارنج H-دی: سفصرهارنگ عن .g(d,p)++311-6X/2-06Mنظریه 
 ]S ]59 -، زرد P-ی، خاکستر B-یاروزهی، ف F-، بنفش N-یآب

 
ی خود را روی چهار مایع یونی شامل هابررسی همکارانو  2مارکا
با چهار آنیون  (Bmim) متیل ایمیدازولیوم-2بوتیل-1کاتیون: 

تری  ،(6PF) هگزا فلوئوروفسفات ،(4BF)گوناگون: تترا فلوئوروبورات 
( لیسولفون فلوئورومتان ی)تر سیبو  (TfO) فلوئورومتان سولفونات

دست آمده به یها(. از نتیجه20و  19انجام دادند )شکل  (TFSI) دیمیا
ها در الکترون، نظریه کوانتوم اتم یچگال عیتوز لیو تحل هیتجزاز 

های و اتم هاآنیونها پی بردند ما بین ، آن(QTAIM)ها مولکول
هیدروژن حلقه ایمیدازولیوم کاتیون پیوند ضعیف هیدروژنی 

 یهااتم یبرا زین یدروژنیه وندیپالکترواستاتیکی برقرار است. 
قدرت  .مشاهده شد ومیدازولیمیحلقه ا لیآلک یهامجاور گروه دروژنیه

 بالاتر از 4BmimBF و BmimTfO در دروژنیه وندیپ ینسب

6BmimPF و BmimTFSI ،در که یدر حال است BmimTfO و 
BmimTFSI حلقه  دروژنیگوناگون ه یهااتم در دروژنیه وندیپ

 .]59[( 20و  19)شکل  داده استبالاتر را نشان  تیحساس ومیدازولیمیا
های یونی های گوناگون مایعبر روی گروه همکارانو  خلیلی

که به کربن  ومیتترازول نویآم لیمت لیآرپذیر بر پایه کاتیون  تنظیم
H،Me ، 3OCH، OH، 2NH، 2NO های:حلقه فنیل به ترتیب گونه 4

F، CN، CHO، 3CF، COMe، Me2CO  مطالعه کردند متصل شدند
 با استفاده از  شیمیایی ساختارها را فیزیکی و یهاو ویژگی
  یمورد بررس p)2d,2G(++311 -6 پایه با مجموعه X2-06Mعملکرد 

 ، یساختار ی، پارامترهاهای یونیمایع همه یبرا (.3)جدول دادندقرار 
 یهاانتقال بار و ویژگی ی، مقدارهالیتشک یآنتالپ برهمکنش یانرژ

 
1 Aung 2 Marka 

 

)1( Aung       )2( Marka 
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 یونی یهافتبا ج )]PMAT][N(CN)2NH-4(2 [نانوساختار نیدارتریپا یدر مول( برا یکالرلوی)ک برهمکنش یهایانرژ یمقدارها - 3ول جد
 G(2d,2p) ++ M06-2X / 6- 311[60]مجموعه پایه رد* گوناگون

Ion Pair ZPVE BSSE Ea Eb E c E d Gd 

4-H 2/1  54/0  33/92-  16/91-  79/91-  62/90-  12/87-  

4-Me 6/1  53/0  07/91-  49/89-  55/90-  96/88-  21/75-  

4-OMe 5/1  53/0  42/90-  94/88-  89/89-  41/88-  93/74-  

4-OH 5/1  53/0  51/91-  00/90-  98/90-  47/89-  62/76  

4-NH2 7/1  53/0  43/88-  76/86-  90/87-  24/86-  83/72-  

4-NO2 5/1  58/0  24/98-  78/96-  66/97-  20/96-  79/82-  

4-F 4/1  53/0  14/94-  70/92-  61/93-  18/92-  16/79-  

4-CHO 4/1  58/0  08/95-  67/93-  50/94-  09/93-  81/79-  

4-CN 5/1  54/0  55/97-  05/96-  01/97-  51/95-  25/82-  

4-CF3 4/1  59/0  04/96-  61/94-  45/95-  02/94  89/80-  

4-COMe 4/1  58/0  78/93-  43/92-  20/93-  85/91-  16/79-  

4-CO2Me 7/1  57/0  28/93-  62/91-  70/92-  05/91-  52/77-  

 (.Me2CO-4COMe,-,43CF-4CN,-4CHO,-4F,-,42NO-,42NH-4OH,-4OMe,-4Me,-4H, -4)های یونی فتج*

 

 
شده توسط  نهیمورد مطالعه به یونیجفت  یساختارها - 20 شکل

 ،BmimBF4 -ی، آب BmimTfO-مز. قرومیدازولیمیکربن حلقه ا یهااتم
 چینخط  یهاخط.  BmimTFSI-ی، خاکستر6BmimPF -ینارنج
 یهااتم نیرتکیو نزد H2 دروژنیه یهااتمC2  نیکوتاه ب پیوند

 ]59[ دهدینشان مرا  هاآنیون یالکترون منف

 
ها نشان نتیجه .(21)شکل  محاسبه و بحث شده استی کیتوپولوژ

 لیبا الکترون حلقه فنارتباط مستقیم  برهمکنش که قدرت ندداد
 دارتریپا یونیجفت  جادیمنجر به ا دارد و با الکترون شده نیگزیجا

 یکیزیف یهاویژگی از ی. بعضشده استبرهمکنش بالاتر  یبا انرژ
نقطه  ی، نقطه ذوب، دمایمانند کشش سطح های یونیمایعمهم 
قرار  یمورد بحث و بررس ییایمیالکتروش تیو هدا یداری، پایبحران

 یهاداده ی وکوانتوم یمیبا استفاده از ش ونیجفت  .گرفته است
 به طور خلاصه در دست آمده استبه یهامحاسبه ییایمیترموش

تر، نقطه ذوب پاییننقطه  الکترون دهنده هایگونه های یونیمایع
 نی. بنابراداردموارد  ریساه ب نسبتبالاتر  یکیالکتر ییو رسانا یبحران

  یکیالکتر تیهدا لیبه دل )]PMAT][N(CN)2NH-4(2 [وساختار نان

 
  )]PMAT][N(CN)2NH-4(2[ شده نهیبه ینانوساختارها - 21کل ش
H-4،M-4 ،OMe-4،OH-4،2NH-4،2NO-4،F-4،-4) یونی هایجفتبا 

CHO،CN-4،3CF-4،COM-4،Me2CO-4 مجموعه پایه در 
G(2d,2p) ++M06-2X / 6- 311 ]60[ 

 
 ساختاردر مقابل  یترمناسب تیبالاتر به عنوان الکترول

]2)PMAT][N(CN)2NH-4[( ییگرما پایداری زیرا بوده است 
 .]60 [تاستر بالاتر مناسب

بر روی  با بررسی و مطالعههمکاران  و خلیلی همچنین
شیمیایی چهار مایع یونی آریل آلکیل  و فیزیک یهاویژگی

نیتریدی بدون نقص و  -ی بورهانانوصفحهتنظیم پذیر بر روی 
در سطح  DFT بور و نیتروژن بر اساس روش ایروزنه دارنقص
 به این نتیجه رسیدند که مقایسه بین M06-2X/cc-pVDZ نظری

 یونیهای مایع cE(Δ( انرژی برهمکنش تصحیح شده یمقدارها
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( در سطح نظری NV-BN-h و BN-h ،BV-BN-h) بر روی سطوح *و پارامترهای انتقال انرژی BSSEانرژی برهمکنش تصحیح شده با  - 4 جدول
M06-2X/cc-pVDZ ]61[ 

Structure E Ec Q(surface) HOMO LUMO Eg Eg 

h-BN    10/8-  88/0  98/8   

h-BN-VB    15/8-  05/2-  10/6   

h-BN-VN    31/5-  59/0  91/5   

h-BN[MPhIM][BF4] 17/19-  78/22-  0107/0  11/8-  59/0-  52/7  46/1  

BN-VB[MPhIM][BF4] 76/26-  41/26-  0363/0  98/7-  28/2-  70/5  40/0  

BN-VN[MPhIM][BF4] 11/26-  33/26-  0346/0  58/5-  70/0-  88/4  02/1-  

h-BN[MPhTAZ1][BF4] 56/24-  31/24-  0349/0  99/7-  94/0-  05/7  93/1-  

BN-VB[MPhTAZ1][BF4] 67/26-  35/25-  0583/0  04/8-  33/2-  71/5  39/0-  

BN-VN[MPhTAZ1][BF4] 75/26-  19/26-  0434/0  61/5-  90/0-  71/4  19/1  

h-BN[MPhTAZ2][BF4] 34/25-  06/25-  0326/0  00/8-  98/0-  03/7  95/1-  

BN-VB[MPhTAZ2][BF4] 67/28-  21/27-  0687/0  00/8-  14/2-  86/5  24/0-  

BN-VN[MPhTAZ2][BF4] 86/26-  38/26-  0373/0  55/5-  94/0-  62/4  29/1-  

h-BN[MPhTTAZ][BF4] 66/24-  22/24-  0529/0  07/8-  29/1-  78/6  20/2-  

BN-VB[MPhTTAZ][BF4] 49/27-  82/26-  0841/0  09/8-  28/2-  81/5  29/0-  

BN-VN[MPhTTAZ][BF4] 12/26-  93/23-  0740/0  65/5-  21/1-  44/4  46/1-  

 (.gEنرژی شکاف )ا ی( و تغییرهاgEشکاف انرژی )(، LUMO,  HOMO)(، انرژی سطح اوربیتال Q/au(، بارها ) mol/kcal/CEنیروی پراکندگی ) *

 

 
 ،h-BNTAAILهای نمودارهای کامل مولکولی کمپلکس - 22شکل 

TAAILsBV-BN-h  وTAAILNV-BN-hبحرانی هسته  یها. نقطه
 ]61 [های قرمز بزرگ و کوچک نشان داده شدو پیوند به ترتیب توسط دایره

 
نشان داده که وجود   NV-BN-hو  BN -h، BV-BN-hدر سطوح

  BN-h های یونی را بر سطحتمایل جذب مایع NV و BV هاینقص
 هایقدرت جذب مایع (.23و  22()شکل 4)جدول افزایش داده است

 BN-h نسبت به سطح NV-BN-h و BV-BN-h یونی بر روی سطوح
  تر است که این اختلاف در انرژیکیلوکالری بر مول بیش 4-1در حدود 

 
1 Atoms in molecules 

 
 ،h-BNTAAILهای نمودارهای کامل مولکولی کمپلکس - 23شکل 

TAAILsBV-BN-h  وTAAILNV-BN-hهای بحرانی هسته. نقطه 
 ]61 [های قرمز بزرگ و کوچک نشان داده شدو پیوند به ترتیب توسط دایره

 
توصیفگرهای و   HOMO-LUMOبرهمکنش، شکاف انرژی

واکنش پذیری را تحت تأثیر قرار داده است. تجزیه و تحلیل 
نشان داده که برهمکنش بین  AIM1)(ها در مولکول اتم

از نوع  NV-BN-h و BN -h، BV-BN-hهای یونی با سطوحمایع
 (.24)شکل ]61 [ستغیرکووالانسی ا

)1( Atoms in molecules 
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 ،h-BNTAAIL هاینمودارهای کامل مولکولی کمپلکس - 24شکل 

TAAILsBV-BN-h  وTAAILNV-BN-h. بحرانی هسته  یهانقطه
 ]61 [های قرمز بزرگ و کوچک نشان داده شدو پیوند به ترتیب توسط دایره

 

 
( برای جذب cEΔمقایسه مقدارهای انرژی برهمکنش ) - 25شکل 

، 4][BF1[MPhTAZ [،BF][MPhIM]4[پذیر های یونی تنظیممایع
]4][BF2[MPhTAZ  و]4[MPhTTAZ][BF بر روی سطوح BN-h، 

BV-BN-h ]61[ 

 
اندازه و برای انتقال  NV و BV ها نشان داد که نقصمحاسبه
را تحت تأثیر قرار داد. تجزیه  h-BN های یونی و سطحبار بین مایع

،  h-BNبار از سطوحدهد که انتقال نشان می ChelpG تحلیل بارو 

BV-BN-h و NV-BN-h های یونی رخ داده و میزان انتقال به مایع
تر از بیش NV-BN-h و BV-BN-h های یونی و سطوحبار بین مایع

 (.25) شکل است h-BN های یونی با سطحمایع
الکتریکی در باعث افزایش هدایت  NV و BV یهانقصحضور 

هدایت ، BV تر از نقصبیش NV نقص شده است. BN -hسطح

 در سطح NV و BV هایالکتریکی را افزایش داده است نقص
BN-h کار سطحتابع )BV-BN-> h NV-BN-(h را کاهش داده 

 
1 Sumit 

 
برای جذب  (Q)مقایسه مقدارهای انتقال بار در سطح  - 26شکل 

، 4][BF1[MPhTAZ[ ،BF][MPhIM]4 [پذیرهای یونی تنظیممایع
]4][BF2[MPhTAZ و] 4[MPhTTAZ][BF بر روی سطوح 

BN-h ،BV-BN-h  وNV-BN-h ]61[ 

 
 BN -h، BV-BN-hهای یونی در سطوحدر حالی که جذب مایع

NV-BN-h کار سطحتابع NV-BN-h کار سطوحرا افزایش و تابع 
BN-h، BV-BN-h را کاهش داده است. این نتیجه در کنترل خاصیت 

 TD-DFTیهامحاسبه. مفید است h-BN نشر الکترونی سطح

منجر  BN-h در سطح NV و BV هاینشان داد که وجود نقص
و  119در حدود ) h-BN جایی قرمز پیک جذبی در سطحبه جابه

 نانومتر برای 421نانومتر( شده و پیک جذبی دوم مشاهده شده در  110
 (.27)شکل .]61[نشر نوری مفید است  یهادر دستگاه NV-BN-h سطح

 های یونیمایعهیدروژنی  یهاوجود ذره همکارانو  1سامیت
6PF یهاآنیون ی ایمیدازولیوم و پیریدینیوم شاملهاکاتیونشامل 

 D NMR1 یسنج فیبا ط 2NTfو  6PF یهاآنیوندارای  2NTf و
دست آمده نشان به یهانتیجه .دادندقرار  یمورد بررس 2D NMRو 

داد که برهمکنشی بین کاتیون و آنیون و برهمکنش بین مولکولی 
 دست آمده ازبه یهاهمچنین نتیجه. ]62[ها وجود دارد بین کاتیون

NMR-H1 نشان داد که  های یونیمایعی ایمیدازولیوم هاکاتیون
در ایمیدازولیوم به دلیل وجود  هاکاتیونبرهمکنش بین مولکولی 

باشد. همچنین وجود محیط محیط هیدروژنی در حالت مایع می
شامل کاتیون پیریدینیوم متفاوت از  های یونیمایعناهمگن برای 

، ساختار 28شامل کاتیون ایمیدازولیوم است. شکل  های یونیمایع
  و 6bmimPF، 6cmimPF ،Br14PIP های یونیعمایبهینه شده 

2NTf14PIP دهد.را نشان می 
ی بور نیترید را با توجه به هانانوصفحه همکارانو  2گوکسون

بلورینگی بالا سبب کاربرد  .]63[جذبشان مورد ارزیابی قرار دادند 
  ، یک روش مقیاس پذیرپژوهشها شد. در این در این نانوصفحه گسترده

2 Guoxun )1( Sumit      )2( Guoxun 
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 های یونی محاسبه شده در سطح نظریها با مایعهای آنو کمپلکس BN -h ،BV-BN-h ،NV-BN-hسطوح UVطیف جذب  - 27شکل 

pVDZ-X/cc2-06M-TD (a  طیف جذبیUV  سطحBN-h های یونیبا مایع (b  طیف جذبیUV  سطحBV-BN-h های یونیبا مایع (c طیف جذبی UV 

  ]61[ های یونیبا مایع NV-BN-hسطح 

 

 
 ،a 6bmimPF)های یونی ساختار بهینه شده مایع - 28شکل 

b )6cmimPF ،c )Br14PIP ،d )2NTf14PIP ]62[ 

 
به روش برش  های یونیمایعرداری گزارش دادند. ببرای لایه 

ای بور نیترید با حفظ ساختار، برای این روش آماده سطوح چند لایه
تر هم افزایی جذب فیزیکی قوی یشد و این عمل سبب شد اثرها

 یونی بین هیدروژن هایهای شیمیایی در مایعشود و برهمکنش
 برداری هینمودار لا ،29فلوئورید و سطح بور نیترید افزایش یابد. شکل 

 
 بور نیترید ایی از سطح چند لایهبردار هینمودار لا - 29شکل 

(BNNSs) ]63[ 

 
 دهد.را نشان می  (BNNSs)نیتریداز سطح چند لایه ای بور 

 

 گیرینتیجه
های مایعساختار الکترونی در جذب  یتغییرها ،در مطالعه حاضر

ها و های گوناگون: شامل نانولولهنانوساختارتنظیم پذیر با  یونی
سیلسیم و بور نیتریدی بررسی شد  ،ژرمانیوم ،گرافن یهانانوصفحه

(a (b 

(c 
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 ،سختی شیمیایی ،انرژی اتصال ،انرژی برهمکنش یو تغییرها
های مایعشکاف انرژی و طیف جذبی بر جذب  ،پتانسیل شیمیایی

ها را با نانوصفحه هاآنیونی گوناگون و هاکاتیونگوناگون با  یونی
و نقص  ایروزنهشامل نقص  دارنقصهای بدون نقص و و نانولوله

نشان  هابررسی یهااستون والز مورد بررسی قرار داده شد. نتیجه
فیزیکی  یهاداد که ایجاد نقص روی نانوساختارها بر روی ویژگی

تر شدن انرژی برهمکنش و کاهش شکاف انرژی بین خصوصا بیش
های مولکولی شده که این خود لومو در اوربیتال–ترازهای هومو

و نانوساختارها و در نتیجه  های یونیمایعهتر بین سبب برهمکنش ب
و پیشرفت و حلالیت بهتر واکنش در  های یونیمایعتر جذب بیش

 شده است. های یونیمایع
و استون والز است  ایروزنهی هانقصچالش در این کار ایجاد 
و هم در جذب فیزیکی و  هابرهمکنشکه هم در شکل ساختارها و 
های جذبی تأثیر گذاشته و در مقایسه با پارامترهای هندسی و پیک

بدون نقص پایدارترین شرایط را از لحاظ برهمکنش  نانوساختار
و نمودارهای  هاشکلو  هالوایجاد کرده است که این موضوع در جد

موجود در مقاله گزارش شده است و نشان دهنده این نکته اساسی 
ست که وقتی نقص در یک ساختار بهینه شده ایجاد شود، مقدار ا

تر شده، شرایط جذب فیزیکی نسبت به حالت بدون نقص بیش
تر به سمت تر و بیشپارامتری تغییر کرده و ارتفاع پیک جذبی کم

رود. به همین دلیل ایجاد نقص به عنوان طول موج بالاتر و مرئی می
ساختاری و الکترونی در  یهاگییک روش اصلاحی برای بهبود ویژ

 کار برده شده است. تنظیم پذیر به های یونیمایعها با نانوساختار
 

 قدردانی
های انجام گرفته توسط دانشگاه گیلان نویسندگان مقاله از حمایت

 .کنندو دانشگاه آزاد اسلامی واحد رشت برای این پژوهش قدردانی می
 

 
 

 
1400/  11/  11 : پذیرش تاریخ   ؛  1400/  02/  18 : دریافت تاریخ
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