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 کرنش بر فاکتور آروماتيسيته  هايمطالعه نظري اثر

 هاي تک ديواره بورنيتريد زيگزاگنانولوله
 

 نژاد، حميدرضا مسعودی، احسان بحرينی+*ستوده باقری
 ايران گروه شيمی، دانشکده علوم پايه، دانشگاه ولی عصر )عج( رفسنجان، رفسنجان،

 
های تک ديواره بورنيتريد زيگزاگ الکترونی نانولوله هایويژگی آروماتيسيته بر های، اثرپژوهشدر اين  :چكيده

اند. در طی سازی شدهبهينه B3LYP/6-31+G(d)در طی کرنش مورد بررسی قرار گرفته است. ساختارها در سطح 
 هایهطی محاسبها در و نيتروژن در دو لايه انتهايی نانولوله ثابت نگه داشته شده و بقيه لايه بور هایفرايند کرنش، اتم

های اتصال، پتانسيل شيميايی الکترونی، سختی شيميايی و مربوط به شکاف نوار، انرژی مقدارهایاند. سازی شدهبهينه
مدل نوسانگر هماهنگ  (،(NICS(1)دوستی محاسبه شده است. پوشيدگی شيميايی مستقل از هسته فاکتور الکترون

نيافتگی و شاخص استقرار  (HOMED)الکترون نيافتگی استقرار  (، مدل نوسانگر هماهنگHOMA)آروماتيسيته 
 دهد نشان می هانتيجهبه منظور سنجش آروماتيسيته بررسی شده اند.  (PDI) ها در موقعيت پاراالکترون

 باشد. های تک ديواره زيگزاگ بورنيتريد مناسب میبرای تعيين آروماتيسيته نانولوله HOMEDکه شاخص
  وارونهيک همبستگی  يابد.ها با افزايش کرنش کاهش میشود که آروماتيسيته اين نانولولهیم ديدههمچنين 

 .شودها در طی فرايند کرنش نيز يافت می بين آروماتيسيته و رسانايی نانولوله
 

 .PDI ؛NICS(1)  ؛HOMED ؛HOMA ؛نانولوله بورنيتريد ؛آروماتيسيته :هاي كليديواژه
 

KEYWORDS: Aromaticity; Boron nitride nanotube; HOMA; HOMED; NICS(1); PDI. 

 

 مقدمه
برای  که اصولاً است میياساسی در شآروماتيسيته يک مفهوم 

مرتبط  هایبين بنزن و ترکييری پايپذداری بالا و واکنشيان پايب
[. اگر چه آروماتيسيته يک کميت 1، 2] با آن معرفی شده است

 يت آن به عنوان يک مفهوم مهم نيست، اما اهم ديدنقابل 
در سال  (1)در شيمی از زمان کشف بنزن به وسيله مايکل فارادی

هنوز يک روش جامع برای البته، کم نشده است. ميلادی 1221
  به طور معمولآروماتيسيته  و است نشدهبيان کمی آروماتيسيته بيان 

ميايی فيزيکی و شي هایويژگیگيری به طور غير مستقيم با اندازه
 ها است، آروماتيکی مولکول هایويژگیکننده که منعکس

 
 

ارهای ين معيتوافق ب نبودموضوع . شودمیسنجيده و ارزيابی 
ميلادی  1121ن بار در سال يبرای اول آروماتيسيته گوناگون

مورد بحث  گریيد هایهو سپس در مقال  [3] بندی شدهفرمول
 گيری آروماتيسيته اندازه نوينهای وشر به تازگی. [4-6]قرار گرفته است 

 [. 7] ها بيان شده استالکترونيکی مولکول هایويژگیبر مبنای 
های آروماتيسيته موضوع را اگر چه وجود تعداد زيادی از شاخص

 آروماتيسيته گوناگوناما با اين وجود، استفاده از معيارهای  کندمیپيچيده 
 .]6، 2[ شوديشنهاد میبرای تجزيه و تحليل آروماتيسيته پ

  توانی میگوناگونهای از روش مولکولبرای مطالعه آروماتيسيته يک 
 
 

 E-mail: s.bagheri@vru.ac.ir+                                                                                                                                               عهده دار مکاتبات*

(1)  Michael Faraday 
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 های زيرمطالعه آروماتيسيته توسط روش به طور عموم .کمک گرفت
 : شودانجام می

 
 پارامترهاي ساختاري

 های مفيد در ارزيابی آروماتيسيته، مطالعه پارامترهایيکی از روش
ترين منبع باشد. ساختار مولکول، آسانها میلساختاری مولکو

برای دستيابی به اطلاعات شيميايی است. از اين رو برای توصيف 
 شود. های شيميايی از آن استفاده میها و فرايندمولکولو تفسير 

تر از ایتر و پايهدر شيمی هيچ منبعی اساسی (1)بنا به گفته هافمن
لکول وجود ندارد. بنابراين تعيين تعيين پارامترهای ساختمانی مو

اين پارامترها نقطه شروعی برای درک بهتر هر خاصيت فيزيکی، 
توسط آروماتيسيته . [1]باشد شناختی مولکول میشيميايی و زيست

 های زير قابل توصيف است.پارامترهای ساختاری با روش

 
 (2)(oHOMA) مدل نوسانگر هماهنگ آروماتيسيته اوليه

و  (3)یبه وسيله کروشفسک HOMAشاخص ايده اصلی 
بر اساس مدل نوسانگر ميلادی  1172 سال در (4)کريگووسکی

طبق  HOMA. شاخص [11] هماهنگ آروماتيسيته بيان شد
 :شودتعريف می زيرمعادله 
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 تعداد پيوندهای ترکيب مورد نظر است،  n،(1)معادله  در
oR  طول پيوند بهينه شده وiR دست آمده هطول واقعی پيوند ب 

، فاکتور نرماليزاسيون برای 21/12مقدار . باشدمی هاهاز محاسب
ای به دست آمده که برای ساختار به گونه است و CCپيوندهای 

شود. =1oHOMAو برای بنزن  oHOMA=0بنزن مقدار ککوله 
 هتروسيکل نيز  هایدرترکيب CXاين مقدار برای پيوندهای 

 با استفاده از روش نوسانگر (2)طبق معادله  oRند طول پيو. رودکار میهب
به ترتيب طول  d Rو sRدر اين معادله  شود.هماهنگ محاسبه می

نيروی های نسبت ثابت  و باشندپيوند يگانه و دوگانه مرجع می
 کششی پيوندهای دوگانه و يگانه خالص است. مفهوم اصلی

 
 
 
 

برای  =1oHOMA از اين قرار است HOMA و مهم شاخص
  هایمولکولبرای  =1oHOMA آروماتيک و به طور کاملهای مولکول

 غيرآروماتيک. به طور کامل
زيادی کوانتوم های شيمیها دادهاز مولکول برخیدر مورد 
  انده دادهيمتفاوتی ارا های به طور کاملنتيجهاست که گزارش شده 

 کند.را بيان می oHOMAو ضرورت تغيير در شاخص 

 
 (5)(rHOMA)بندی شده از نو فرمول HOMA شاخص

 و مطالعه  πهای الکتروننيافتگی به منظور شناسايی استقرار 
  پيوندهای هيدروژنیمولکولی همانند مولکولی و بينهمکنش درونبر

 HOMA کريگووسکی شاخص مزدوج، آروماتيکهای مولکولدر 
پيشنهاد  را (3)بندی کرد و معادله از نو فرمولميلادی  1113را در سال 

-می (1)با معادله  هماننددارای معنای  n، oR ،iR داد که در آن 

و ( 6)از بيان مفهوم پديده رزونانس توسط جاگ پس .[11] باشد
 های جديدی به عنوان مرجع انتخاب شدند. ، مولکول(7)رستاک

 برای هر نوع پيوند  αبندی ثابت نرماليزاسيون در اين فرمول
هايی مولکولبرای سپس و  هشدمحاسبه ( 4)با استفاده از معادله 

حلقوی، برای کل حلقوی و غير هایشامل تعداد فرد و زوج ترکيب
 می باشد.نيز قابل استفاده مولکول و همچنين برای اجزای آن 
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1 
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، گوناگونبرای پيوندهای  αمقدار  معادلهبا استفاده از اين 
 اتمیچندهای مولکولبرای  rHOMAکاربرد روش . متفاوت است

به طور کلی . ای شده استغير منتظره هاینتيجهمنجر به 
های ساختاری برای های آروماتيسيته بر مبنای پارامترشاخص
تر از يک و بايد کم πهای های تاتومری دارای الکترونمولکول

منفی  rHOMAتر از صفر باشد، اما در بسياری از موارد مقدار بيش
نيافتگی اشی از کمبود استقرار تواند نشده است. اين نتيجه نمی

  های مرجعناشی از استفاده از مولکول تنهاباشد بلکه  πهای الکترون
متفاوت برای پيوندهای  πهای الکتروننيافتگی و جديد با استقرار 

CC و  CXاست. 

 
 
 
 

(1)  Hoffman        (5)  Reformulated HOMA index 

(2)  Original harmonic oscillator model of aromaticity    (6)  Jug 

(3)  Kruszewski        (7)  Koester 

(4)  Krygowski 
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 (3)(HOMED)الکترون نيافتگي شاخص مدل نوسانگر هماهنگ استقرار
پيشنهاد شد  (1) ، معادلهrHOMAبه منظور اصلاح شاخص 

 مولکولباشد. برای می rHOMAربوط به ( م3)به معادله  همانندکه 
يعنی تعداد يکسانی از پيوندهای  ()های زوج دارای تعداد پيوند

  (4)از فرمول  α ، ثابت نرماليزاسيون(i)و دوگانه  (i)يگانه 
 ن معادله اما اي ،شودمحاسبه می rHOMAدر قسمت شاخص 

. استفاده شود (2i+1) هايی با تعداد پيوندهای فردمولکولتواند برای نمی
محاسبه ( 7( يا )6)از معادله  α هايی، ثابتمولکولبرای چنين 
پيوند  iپيوند يگانه و  i+1های دارای مولکولبرای  (6)شود. معادله 

 هایولمولکبرای  (7)دوگانه مورد استفاده قرار می گيرد و معادله 
 . [12] باشدپيوند دوگانه می i+1 پيوند يگانه و iدارای 

(1                 )            o i
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نيافتگی های مرجع دارای استقرار ترين مولکولبا استفاده از ساده
، امکان توصيف مناسب HOMEDمشابه در روش  πهای الکترون

 های مولکولدر  πهای الکتروننيافتگی هر نوع از استقرار 
شود. با استفاده از روش غير آروماتيک مانند آروماتيک فراهم می
های مولکولهای مرجع و مکانيک کوانتومی يکسان برای مولکول

 .يابندهای محاسباتی کاهش می، خطا πهای دارای الکترون

 
 پارامترهاي مغناطيسي

ها به محيط به دليل حساسيتی که ساختار الکترونی مولکول
توان برای بررسی اطرافشان دارند از فعاليت مغناطيسی هسته می

جايی هآثار پوششی مغناطيسی در نزديکی مولکول استفاده کرد. جاب
 است.  ppm 4-2شيميايی معمول برای يک پروتون بين 

 جايی شيميايی غير عادی پروتون در مولکول آروماتيک اين ايده راهجاب
های مبتنی بر معيار مغناطيسی برای به وجود آورد که از شاخص

 توان استفاده کرد. تخمين آروماتيسيته می

 
 (2)(NICS)مستقل از هسته  يمياييش ييجاهشاخص جاب

  های ساس جريان الکترونهای مغناطيسی آروماتيسيتی، بر اشاخص
 
 
 

در معرض ميدان مغناطيسی خارجی قرار  مولکول زمانی که، است حلقه
جايی هجاب. شايد پرکاربردترين شاخص مغناطيسی آروماتيسيتی گيرد

 ن بارين شاخص برای اولياباشد.   (NICS) هستهشيميايی مستقل از 
 لعه اين شاخص از مطا .[13]ان شد يب (3)مايکل بوهلتوسط 

جايی هثير ميدان مغناطيسی ناشی از جريان حلقه روی جابأت
+شيميايی

Li  وH  .در بالای يک حلقه آروماتيک نشأت گرفت
های مجزا با استفاده از جايی شيميايی مربوط به هستههمقدار جاب

های مجزا شوند. اين هستهگيری میاندازه NMR هایهمحاسب
حلقه و در فاصله يک آنگستروم  مرکز فرضی هستند که در هاینقطه

 NICS(1)و  NICS(0)های گيرند و به صورت دادهدر بالای حلقه قرار می
 شودبه عنوان يک مقدار منفی مطلق تعريف می NICSشوند. بيان می

های دادهبا استفاده از  مولکولکه در مرکز حلقه يا در نقاط ديگر 
دست هب NMR=GIAO(1) هایهاز محاسب به دست آمده (4)آيزوتروپيک

حلقه يا قفسه های درون در موقعيت NICSمنفی  مقدارهای آيد.می
  NICS مثبت مقدارهاینشان دهنده آروماتيک بودن ترکيب و 

 ترکيب است. درون حلقه يا قفسه نشان دهنده آنتی آروماتيک بودن
در اين است  NICS(1)و  NICS(0)تفاوت عمده بين دو شاخص 

های الکترونو هم  πهای هم سهم الکترون NICS(0)که در 
در  هک درحالی شوند،در ايجاد ميدان مغناطيسی در نظر گرفته میسيگما 

NICS(1)  های الکترونبيشتر سهمπ و بنابراين  در نظر گرفته شده
 .است ترمعتبرNICS(1) های مربوط به داده

 
 پارامترهاي الکتروني

ها عدم استقرار الکترون گيریهای متعددی برای اندازهشاخص
گيری های اندازهترين شاخصمعرفی شده است. يکی از معروف

 ها استفاده از تابع مرتبه دوم چگالی است، عدم استقرار الکترون
( 2) معادلهطبق  B (((A,B)و  Aبين دو اتم نيافتگی که استقرار 
بادل گيری دوگانه چگالی تشود و با استفاده از انتگرالمحاسبه می

 ها چارچوب نظريه اتم در Bو  Aهمبستگی روی حوضه دو اتم 
 آيد.دست میه( بAIMها )در مولکول

(2                       )             N

i, j i, ji, j
A,B S A S B  

24 

 jو  iهای مولکولی همپوشانی اوربيتال i,jS(A) معادلهدر اين 
  است. Bاتم  jو  iمولکولی های همپوشانی اوربيتال i,jS(B)است و Aاتم 
 
 
 

(1)  Harmonic oscillator model of electron delocalization    (4)  Isotropic 

(2)  Nucleus-independent chemical shifts     (5)  Geoge-including atomic orbital 

(3)  Michael Bühl 
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های مولکولی جمع روی همه اوربيتال معادلههمچنين در اين 
 گيری آروماتيسيته اشغال شده است. در ادامه يک شاخص اندازه

 شود.بر مبنای معيارهای الکترونی بررسی می

 
 (3)(PDIها در موقعيت پارا )شاخص عدم استقرار الکترون

عدم استقرار  همکارانو  (2)دربي ميلادی 1116در سال 
 هاپژوهش[. 14ها در بنزن را مورد بررسی قرار دادند ]الکترون
های در حوزه اتم  چگالیداد که برای بنزن عدم استقرار نشان 

های کربن موقعيت متا کربن مربوط به موقعيت پارا بيشتر از اتم
دی ميلا 2113در سال  همکارانو  (3)پواتربا اين ايده . است

 تنهاها را الکتروننيافتگی ای از آروماتيسيته و استقرار مقياس ويژه
مطرح کردند که در آن  PDIهای شش عضوی با نام برای حلقه

 ( 3.6(، )2.1(، )1.4های )با نام گوناگونسه موقعيت پارای 
عددهای داده شده در هر پرانتز مربوط به  معادلهدر اين وجود دارد که 

 [.11] اندشود که در موقعيت پارا نسبت به هم قرار گرفتههايی میاتم

(1                   )                , , ,
PDI

  


1 4 2 5 3 6
3

 

و آروماتيسيته  هاويژگی ی برای بررسیگوناگون هایهمطالع
 .]16-24[ ها انجام شده استنانولولهانواع 

های ولهکرنش بر آروماتيسيته نانول های، اثرپژوهشدر اين 
های متفاوت توسط ها وطولبورنيتريد زيگزاگ تک ديواره با قطر

محاسباتی مورد بررسی قرار گرفته  صورتهب گوناگون هایپارامتر
ها الکترونی نانولوله هایويژگیبين آروماتيسيته با  معادلهو سپس 

 مورد بحث قرار گرفته است.

 

 بخش نظري

در مدل زيگزاگ که ظرفيت های تک ديواره بورنيتريد نانولوله
ر است، توسط نرم افزاانتهايی آنها با هيدروژن اشباع شده

Gaussian 09  [21] سطح در  B3LYP/6-31+G(d)سازی بهينه
های آزاد، سازی ساختاری نانولولهاند. پس از بهينهساختاری شده

 های بور و نيتروژن در دو لايه انتهايی نانولوله فاصله بين اتم
 سازی ساختاریافزايش يافته و بهينه Å 1/1 مرحله به ميزان در هر

 اين عمل تا مرحله شکست نانولوله در هر مرحله انجام گرفته است.
  ادامه يافته است.

 شناختی چگالی الکترونی با استفاده از روش مکان هایويژگی
 
 

 موج به دست آمده هایتابعروی  [26] (AIM)  (4)هاها در مولکولاتم
 انجام شده است. AIM2000[27] در سطح ذکر شده به کمک نرم افزار

 B3LYP/6- 31+G(d) در سطح نظری NMR هایههمچنين، محاسب

 GIAO [22] با استفاده از روش روی ساختارهای بهينه شده
 . انجام شده است

 
 ها و بحثنتيجه

های تک ديواره بورنيتريد زيگزاگ ، نانولولهپژوهشدر اين 

 ( به ترتيب با استوکيومتری1,6)1( و 1,1)1(،1,4)1(،1,6)3(،1,1)3 (،1,4)3
16N2H16B ،21N11H21B،24N12H24B ،24N2H24B،31N11H31B 

های زيگزاگ گذاری نانولولهدر نام .انتخاب شده است 36N12H36Bو
a(n,0 ،)n  وa ها در قطر و طول دهنده تعداد حلقهبه ترتيب نشان

 بالاهای ته حلقه بورازين در مرکز نانولولهنانولوله است. آروماتيسي
  HOMEDو PDI ،NICS(1) ،HOMAهای توسط شاخص

 آورده شده است.  1در جدول  هانتيجهمحاسبه شده است و 
پيوندهای  HOMA برای محاسبه آروماتيسيته بر حسب شاخص

 B=Nهای دوگانه و پيوند 3NH-B3Hدر  N-Bيگانه 
اند. وان مرجع انتخاب شدهعنهب 3N=B=C(SiMe2(pr)(2 در

در حلقه بورازين  B-Nهای برای پيوند ωو  α مقدارهایهمچنين، 
 . از همين [21] انتخاب شد 2/4و  13/72به ترتيب برابر 

های مرجع برای محاسبه آروماتيسيته بر مبنای شاخص مولکول
HOMED  .نيز استفاده شده است 

 های بورازين افزايش يافتهبا کاهش قطر در نانولوله، انحنای حلقه
. يابدها از حالت مسطح افزايش میو در نتيجه انحراف اين حلقه

رود که آروماتيسيته حلقه بورازين با کاهش قطر بنابراين انتظار می
دهند بر مبنای شاخص نشان می هانتيجه تر شود.نانولوله، کم

)1NICS( ،آروماتيک آنتی  (6.1)1( و 1.1)1جز هها بنانولوله همه
ها آروماتيسيته و قطر نانولوله مقدارهایهستند و همچنين بين 

توان نتيجه گرفت که داری وجود ندارد. بنابراين میرابطه معنی
-مولکولآروماتيسيته در  نيتخماين شاخص معيار مناسبی برای 

 هایهجه در توافق با مطالعين نتياباشد. های مورد بررسی نمی
 NICSمغناطيسی از جمله  هایويژگی. ]31-34[ باشدمی پيشين

  تا زمانی که ماده در مجاورتکه  هستند یهايويژگیجمله همگی از 
بروز نمی کنند. اما انرژی،  ،يک ميدان خارجی قرار نگرفته باشد

 الکترونی و يکسان شدگی طول پيوند جملگی  استقرار نيافتگی
 
 

(1)  Para delocalization index       (3)  Poater 

(2)  Bader         (4)  Atoms in molecules 
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 گوناگون.های صآروماتيسيته بر حسب شاخ ـ مقدارهای3 جدول

NICS(1) PDI HOMED HOMA 
 

473/1 11214/1 142/1 27/1 3(4.1) 

131/1 11764/1 162/1 13/1 3(1.1) 

166/1 11711/1 172/1 71/1 3(6.1) 

116/1 11213/1 131/1 63/1 1(4.1) 

111/1- 11766/1 164/1 73/1 1(1.1) 

112/1- 11731/1 171/1 77/1 1(6.1) 

 
يک منبع  نبودالت پايه مواد هستند. وجود يا ح هایويژگیاز 

ميدان مغناطيسی خارجی بر طول پيوند، انرژی و ويژگی های 
 الکترونی حالت پايه بنزن تاثيری ندارد.

 که دهند نشان می 1به دست آمده در جدول  هاینتيجه
کاهش قطر نانولوله همراه با افزايش  PDIبر اساس شاخص 
ذکر شد، کاهش قطر  در پيشونه که گهمانآروماتيسيته است. 
جه يشتر نانولوله ها از حالت مسطح و در نتينانولوله با انحراف ب

 PDIن، شاخص يته حلقه ها همراه است. بنابرايسيکاهش در آرومات

  یهامولکولته در يسيف آروماتيتوص یمناسب برا یتيز کمين
اساس  بردهند که ن نشان میيهمچن هانتيجهست. يمورد مطالعه ن

 آروماتيسيته ت يکما کاهش قطر نانولوله ب ،HOMEDشاخص 
 مقدارهایيابد. بررسی های مورد بررسی کاهش میدر همه نانولوله

جز هدهد که بنشان می HOMAشاخص  آروماتيسيته براساس
(، کاهش قطر با کاهش آروماتيسيته همراه است. 1,6)3نانولوله 

 ]33[است دمفي تهيساتيمحاسبه آروم یبرا HOMAاگرچه شاخص 

  (2)کساسون شايو  (1)برتیاي پيلفي شها پيچه سالاما چنان
 σ یهابنزن الکترون یهاوندشدن طول پي کساني له دليدند کنشان دا

از آنجايی که شاخص ن، يهمچن .π یهاالکترونهستند و نه 
 ، ]12[ دارد HOMAصحت بيشتری از  HOMEDآروماتيسيته 

 رنش بر آروماتيسيته نانولوله های بورنيتريد زيگزاگک هایدر ادامه اثر
 .گيردمورد بررسی قرار می HOMEDبر اساس شاخص  گوناگون

آروماتيسيته  هایدر مرحله بعدی به منظور بررسی تغيير
ها در راستای محور انتهايی نانولوله Nو  Bدرحين کرنش ، فاصله 

افزايش يافته  نانولوله در هر مرحله به ميزان يک دهم آنگستروم
 است و سپس بهينه سازی ساختاری در انجام گرفته است. 

 
 

 هانتيجه اين عمل تا مرحله شکست نانولوله ادامه يافته است.
دن به مرحله شکست يکه تعداد مراحل برای رس دهندینشان م

 1/2مرحله ) 21برابر با  (1,6)1( و 1,1)1(،1,4)1 یهابرای نانولوله
های ن تعداد در مورد نانولولهيطول( است. اش يآنگستروم افزا

 مرحله  16و  16، 17برابر با  ( به ترتيب1,6)3و  (1,1)3(، 1,4)3
 باشد. ش طول( میيآنگستروم افزا 6/1و  6/1، 7/1 ترتيب)به 
 که یآن در همان جهته ياولجسم نسبت به طول ک طول ي رتغيي

کرنش مهندسی  .نديگومی (3)کرنشرا  شوداعمال میتنش  اي روني
 دست می آيد:هزير ب معادلهاز 

(11                                                    ) o

Eng
o

r r

r


  

 

از فرايند کرنش و  پيشانتهايی در  Nو  Bفاصله  orکه در آن 
r  آروماتيسيته حلقه وسط است. فاصله آنها در هر مرحله از کرنش

 ثير کرنش أتمحاسبه شد.  HOMED وسط روشها تنانولوله
 1 در شکل HOMEDها بر اساس شاخص بر آروماتيسيته نانولوله

(، 1,4)3های آورده شده است. در نمودارهای رسم شده، نانولوله

، ■ هاینشانه( به ترتيب با 1,6)1( و 1,1)1(، 1,4)1(، 1,6)3(، 1,1)3

 و + نشان داده شده است.  ●، *، ♦، ▲

از اعمال کرنش آروماتيسيته بر اساس  پيششود که می ديده
 در حدود يک است و با اعمال کرنش به طور پيوسته HOMEDشاخص 

يابد تا اينکه در چند مرحله آخر ها کاهش میدر همه نانولوله
  HOMED هایشود. شيب تغييرکرنش مقدار آن منفی می

 دارد  بر حسب کرنش وابستگی بسيار جزئی به قطر نانولوله
 توان شود. اين مشاهده را میتر میو با افزايش آن، بيش

 
 

(1)  Philippe Hiberty        (3)  Strain 

(2)  Sason Shaik 



 3793، 4، شماره 73دوره  ستوده باقری و همکاران نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                         31

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .HOMEDتأثير کرنش بر آروماتيسيته بر حسب شاخص  ـ3شکل 
 

 توضيح داد که از آنجايی که با اعمال کرنش حلقه بورازين گونهاين
ها قهشود، آروماتيسيته اين حلها از حالت مسطح خارج مینانولوله

 يابد.یمکاهش ز ين
زير  با معادله cHbNa(B(ها نانولوله (BE) (1)انرژی اتصال

 شود:محاسبه می

(11)                   N
a b c

B H B N H
aE bE cE E

BE
a b c

       


 
 

های بور، نيتروژن و به ترتيب تعداد اتم cو  a، bکه در آن 
انرژی کل  مقدارهایبه  HE و BE ،NEهيدروژن است. همچنين 

 بور، نيتروژن و هيدروژن مربوط است. هایلت پايه اتمحا
  انرژی اتصال در طی کرنش با آروماتيسيته مقدارهایهمبستگی بين 

نمايش داده شده است.  2 در شکل HOMEDبر حسب شاخص 
 يابد که ها کاهش میبا اعمال کرنش، انرژی اتصال نانولوله

 و در هر مرحله از کرنش شپيها است. نشان دهنده ناپايدار شدن نانولوله
  هانتيجهافزايش قطر با افزايش پايداری نانولوله همراه است. 

 مقدارهایکرنش با کاهش  زماندهد که کاهش آروماتيسيته در نشان می
انرژی اتصال نانولوله همراه است. 

دهد نشان می بالاهای مربوط به شکاف نوار در نانولوله مقدارهای
 فوتورسانايی از خود  هایويژگیتوانند ا میهکه اين نانولوله

 ها زمانی که در معرض نور بروز دهند و رسانايی الکتريکی آن
 هایيابد. مقدار کم شکاف نوار بين اوربيتالگيرند، افزايش میقرار می

 خالی و پر منجر به تغيير شکل آسان در چگالی الکترونی 
رود که نانولوله ظار میشود. بنابراين انتيک ميدان خارجی میبا 

 بورنيتريد با شکاف نوار کمتر برای کاربردهای فوتورسانايی 
 

 زمانشکاف نوار در  مقدارهایهمبستگی بين تر باشد. مناسب
 3 در شکل HOMEDکرنش با آروماتيسيته برحسب شاخص 

 نمايش داده شده است. 

 شکاف نوار به قطر نانولوله مقدارهایدهد نشان می هانتيجه
 همهدر  يابد.بستگی دارد و با افزايش قطر نانولوله افزايش می

کرنش  زمانهای مورد بررسی کاهش آروماتيسيته در نانولوله
 همراه با کاهش شکاف نوار و افزايش رسانايی است. مقدار 

( و 4.1)3های ( بيشتر از نانولوله6.1)3های اين کاهش در نانولوله

ز ين( 6.1)1اين کاهش در نانولوله  ،همانند( است. به طور 1.1)3
 . باشد یم( 1.1)1( و 4.1)1های تر از نانولولهبيش

 مقاومت در برابر تغيير به عنوان  [31] (η)سختی شيميايی 
 شود:شيميايی به صورت زير تعريف می مولکولابر الکترونی يک 

(12)                                       LUMO HOMO
η E E 

1
2

 

دهنده انرژی به ترتيب نشان HOMOEو  LUMOEکه در آن 
مقدارهای همبستگی بين  .است HOMO و LUMO هایاوربيتال

سختی شيميايی در طی کرنش با آروماتيسيته برحسب شاخص 
HOMED  دهدنشان می هانتيجه نمايش داده شده است. 4در شکل 

تغيير ابر الکترونی  با افزايش قطر مقاومت نانولوله در برابرکه 
کرنش  زمانکاهش در آروماتيسيته در  همچنين،يابد. افزايش می

های سختی شيميايی نانولوله مقدارهایمتناسب با کاهش در 
 ( 6.1)1( و 6.1)3های برای نانولوله هامربوطه است. شيب تغيير

 ( است.1.1)1(، 4.1)1( و 1.1)3(، 4.1)3های به ترتيب بيشتر از نانولوله
 توان به اين صورت توضيح داد که از آنجايی که اين مشاهده را می

 (1)  Binding energy 
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 .HOMEDانرژی اتصال در طي کرنش با آروماتيسيته بر حسب شاخص  مقدارهایهمبستگي بين  ـ2شکل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .HOMEDشاخص  برحسبدر طي کرنش با آروماتيسيته  نوار شکاف مقدارهای همبستگي بين ـ7شکل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .HOMED شاخص در طي کرنش با آروماتيسيته برحسب سختي شيميايي مقدارهایهمبستگي بين  ـ4شکل 
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 .HOMEDفاکتور الکترون دوستي در طي کرنش با آروماتيسيته بر حسب شاخص  مقدارهایهمبستگي بين  ـ 5شکل 
 

های مورد بررسی شده است، ايدار شدن نانولولهکرنش موجب ناپ
 ها با اعمال کرنش کاهش يابد.بنابراين سختی شيميايی اين نانولوله

ها از حالت پايه يک گونه با پتانسيل تمايل جدا شدن الکترون
شود که به صورت زير مشخص می [36] (شيميايی الکترونی )

 شود:تعريف می

(13)                                       HOMO LUMO
E E 

1
2

 

 (ωدوستی )مفهوم جديدی به نام فاکتور الکترون [37] همکارانو  (1)پار
 بدين صورت پيشنهاد کردند: η و   را بر حسب 

(14)                                                             




2

2
 

 دوستی کلی بندی کمی از ماهيت الکترونمکه يک تقسي
با مطالعه  [32] همکارانو  (2)دومينگو .کنديک مولکول را بيان می

  ها متناسبدوستی آنهای هتروسيکلی نشان دادند که هستهمولکول
 ها نيز متناسب دوستی آنپايين و الکترون و  ω مقدارهایبا 
فاکتور  مقدارهای همبستگی بين بالا است. ωو  µمقدارهای با 

دوستی در طی کرنش با آروماتيسيته بر حسب شاخص الکترون
HOMED  که  گونهنشان داده شده است. همان 1در شکل 

 مربوط به فاکتور  مقدارهایشود با افزايش قطر می ديده
 زمانکاهش آروماتيسيته در  و يابددوستی کاهش میالکترون

 دوستی همراه است. فاکتور الکترون ایمقدارهکرنش با افزايش 
 توانيابد. اين مشاهده را میکاهش می هابا افزايش قطر شيب تغيير

 به اين صورت توضيح داد که از آنجايی که کاهش آروماتيسيته 
 

 های اتم بور در حين کرنش با کاهش جمعيت الکترونی اوربيتال
 دوستیيت الکتروندر حلقه بورازين همراه است، با اعمال کرنش ماه

 يابد.نانولوله افزايش می

ها از حالت پتانسيل شيميايی بيانگر تمايل جداشدن الکترون
پتانسيل شيميايی  هایپايه الکترونی است. همبستگی بين تغيير

الکترونی در طی کرنش با آروماتيسيته بر حسب شاخص 
HOMED  که  گونهنمايش داده شده است. همان 6در شکل 

 شود با کاهش آروماتيسيته مقدار پتانسيل شيميايی الکترونیمی ديده
 .يابدسپس افزايش می ابتدا کاهش و

 

 گيرينتيجه
الکترونی  هایويژگیاثر آروماتيسيته بر  پژوهشدر اين 

. های تک ديواره بورنيتريد در طی کرنش مورد بررسی قرار گرفتنانولوله
 انجام شده است. B3LYP/6-31+G(d)سازی ساختاری در سطح بهينه

، مدل نوسانگر (NICS(1))پوشيدگی شيميايی مستقل از هسته 
 ، مدل نوسانگر هماهنگ (HOMA)هماهنگ آروماتيسيته 

نيافتگی و شاخص استقرار  (HOMED)الکترون نيافتگی استقرار 
 به منظور سنجش آروماتيسيته  (PDI)ها در موقعيت پارا الکترون

 ی، ساختاری و مکان شناختی برآورد شد.بر حسب معيارهای مغناطيس
 دهد که:نشان می هانتيجه
برای تعيين آروماتيسيته  HOMED. شاخص ساختاری 1

 باشد. های تک ديواره زيگزاگ بورنيتريد مناسب مینانولوله
 های مورد بررسی با کاهش قطر نانولوله، آروماتيسيته در نانولوله

 يابد.کاهش می HOMEDبر اساس شاخص 
 (1)  Parr         (2)  Domingo 
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 .HOMEDهمبستگي بين تغيير پتانسيل شيميايي الکتروني در طي کرنش با آروماتيسيته بر حسب شاخص  ـ 5شکل 
 

از اعمال کرنش آروماتيسيته بر اساس شاخص  پيش. 2
HOMED  در حدود يک است و با اعمال کرنش به طور پيوسته

 پايانیکه در چند مرحله ينيابد تا اها کاهش میدر همه نانولوله
 شود.کرنش مقدار آن منفی می

يابد که ها کاهش می. با اعمال کرنش، انرژی اتصال نانولوله3
انرژی  هایها است. شيب تغييرنشان دهنده ناپايدار شدن نانولوله

وابستگی چندانی  HOMEDاتصال بر حسب شاخص آروماتيسيته 
 به قطر نانولوله ندارد.

 های مورد بررسی کاهش آروماتيسيته نانولوله. در تمام 4
 کرنش همراه با کاهش شکاف نوار و افزايش رسانايی است. زماندر 

 . کاهش در آروماتيسيته در حين کرنش متناسب با کاهش 1
 های مربوطه است.سختی شيميايی نانولوله مقدارهایدر 

 مقدارهای. کاهش آروماتيسيته در حين کرنش با افزايش 6
 هایدوستی همراه است. با افزايش قطر شيب تغييرتور الکترونفاک

 يابد.کاهش می

با کاهش آروماتيسيته مقدار پتانسيل شيميايی الکترونی  .7
 . يابدابتدا کاهش وسپس افزايش می

 

 قدرداني
های از دانشگاه ولی عصر )عج( رفسنجان به دليل حمايت

 شود. تقدير و تشکر می پژوهشمالی در انجام اين 
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