
 1402، 3، شماره 42 دوره علمي ـ پژوهشي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران
 

 151                                                                            علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 

  بور نیتریدتوسط نانولوله  6بانکپسوله کردن ویتامین 

 DFTمحاسبات با استفاده از 

 
 فروغ جعفری

 گروه مهندسی شیمی، دانشکده نفت و مهندسی شیمی، واحد علوم و تحقیقات، دانشگاه آزاد اسلامی، تهران، ایران

 

 +شاداب شهسواری
 پیشوا، دانشگاه آزاد اسلامی، ورامین، ایران-ورامینگروه مهندسی شیمی، واحد 

 
 اکبر سیف کردیعلی

 گروه مهندسی شیمی، دانشکده نفت و مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی شریف، تهران، ایران

 
 فاطمه آذرخشی

 ایران ،ورامین ،دانشگاه آزاد ا اسلامی ،پیشوا-واحد ورامین ،روه شیمیگ

 

 )پیریدوکسال فسفات( 6ببا ویتامین   nm8 ل ( با طو6،6) بور نیتریددر این تحقیق به طریق نظری برهمکنش نانولوله  :چکیده
دوقطبی و دافعه های فضایی بر روی  -های دوقطبیبرهمکنش ،مورد بررسی قرار گرفت و اثرات نامستقر شدن الکترونی

 (6.6) بور نیترید)پیریدوکسال فسفات( در حضور نانولوله  6بخواص ساختاری و الکترونی و میزان واکنش پذیری ویتامین 
 B3LYP ری محاسباتینظ سطحدر  ،نظریه تابعی چگالیبا استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی  ،آنگستروم 8تک دیواره با طول 

 در ادامه به منظور تعیین خاصیت رسانایی الکتریکی و رفتار شیمیایی مورد مطالعه قرار گرفت. G* 31-6و سری پایه
های اوربیتال شکاف انرژی ،ممان های دوقطبی ،انرژی های الکترونی ،6بواکنش با ویتامین در  بور نیتریدهای لولهنانو

 Ad(E(و انرژی جذب  (χ( و الکترونگاتیویته مولیکن )μپتانسیل شیمیایی الکترونی ) ،(ηسختی شیمیایی ) ،لومو -هومو مولکولی
 -962/12انرژی جذب در فاز گازی و حلال به ترتیب با  ان داد کهشمورد بررسی قرار گرفت. نتایج ندر فاز گازی و حلال 

 کیلوکالری بر مول می باشد که نشان می دهد واکنش جذب در هر دو فاز از نظر انرژی انجام پذیر است.  -895/7و 
 ت بهالکترون ولت( نسب  =517/3Eg) ،بور نیتریدنانولوله  - 6در مخلوط کپسوله شده ویتامین ب شکاف انرژیدر فاز گازی 
در مخلوط کپسوله شده  الکترون ولت( کاهش یافته است.  =561/4Egبه تنهایی ) 6در مولکول ویتامین ب شکاف انرژی

همچنین پارامتر نرمی  ،میزان پارامتر سختی کمتر شده ،Eg  شکاف انرژیبا کاهش  ،بور نیتریدنانولوله  - 6ویتامین ب
 کاهش یافته و مقادیر الکترونگاتیوی و الکتروفیلیسیتی افزایش یافته است.

 

  دار مکاتبات عهده                                                                                                                                                       +E- mail: Sh.shahsavari@srbiau.ac.ir 



 1402، 3، شماره 42دوره  و همکاران فروغ جعفری نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران
 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                           152

 محاسبات مکانیک کوانتومی ،بور نیتریدنانولوله  ،انرژی جذب ،6ویتامین ب کردن انکپسوله کلیدی: هایواژه
 
KEYWORDS: Encapsulation of Vitamin B6, Adsorption energy, Boron nitride nanotube, Quantum 
mechanical calculations (DFT) 

 

 مقدمه
های فناوری نانو در صنعت غذا از جمله امکان غنی سازی مزیت

 و کپسوله کردن و حفظ ترکیبات فراسودمند جهت رسانش کنترل شده
کاربرد  ،امکان پوشاندن طعم های نا مطلوب ،آن ها به سلول هدف

کاربرد در تشخیص های فعال و هوشمند و هم چنین در بسته بندی
ها جهت کیفیت و ایمنی مواد غذایی موجب تمایل بسیاری از شرکت

استفاده از این فناوری شده است؛ به طوری که طی چند سال اخیر 
 تبدیل شده است  فناوری نانو به عنوان جزء مهمی از صنعت غذا

توسعه  های مطرح در صنایع غذایی به تحقیق وو بسیاری از شرکت
ینه پرداخته اند و برخی از محصولات حاصل از این فناوری در این زم

را روانه بازار نموده و برخی دیگر از محصولات آن ها در انتظار ورود 
به بازار هستند. گردش مالی قابل توجهی که در محصولات این 

 باشد. لذا ضروری است  مبین این اهمیت می ،فناوری وجود دارد
رانی نیز ورود جدی به این عرصه های صنایع غذایی ایتا شرکت

 از ارزش افزوده ،داشته باشند تا ضمن افزایش کیفیت محصولات خود
 .]1[ قابل توجهی که در این فناوری ایجاد شده بهره مند گردند

های مهم در حمل یکی از روش ،کپسوله کردن دارو درون نانولوله
ها توسط نانو لولهتواند رساندن آن به بافت هدف است که میدارو و 

 ،مؤثرّهای داروسازی های کربنی به عنوان سیستمانجام می شود. نانولوله
توانایی  دهد و نیزای درمان سرطان نشان میپتانسیل خوبی را بر

های هدف تشکیل پیوند را با گیرنده های خاص سلول و مولکول
چنین مند عوامل درمانی دارند. همبرای تحویل هدف ،درون سلولی

 ها بدون آسیب رساندن به غشای سلول قادر به سوراخ کردن غشانانولوله
 و عبور از آن می باشند. دارو می تواند درون نانولوله کپسوله 
 ،و در طی عبور از بدن محافظت شود و بعد از رسیدن به محل مورد نظر

مواد کپسوله کننده از بین رود. داروی  ،با رهایش دارو از نانولوله
 .]3-2[ نانولوله باشد اندازهکپسوله شده درون نانولوله باید متناسب با قطر و 

 توان به کاربردمی ،های کربنی در علم پزشکی کاربرد فراوانی دارندنانولوله
کپسوله کردن دارو مطابق با فضای خالی درون نانولوله به عنوان 
حاملی برای داروسازی اشاره نمود و دارای اهمیت زیادی در موضوع 

 باشد. برای افزایشا از جمله سرطان میهحمل دارو در درمان بیماری
 پایداری نانولوله در محیط زیستی و حلالیت نانولوله به خصوص 

 

1 Encapsulation 

 خواص نانولوله باید به شدت بهبود یابد. ،های آبیدر محلول
خواص  ،در مقایسه با نانولوله های کربنیبور نیترید های نانولوله

دهند مثل مقاومت در برابر اکسید شدن جالب زیادی از خود بروز می
های کربنی بسته به قطر نانولوله و کایرالیته نولولهدر دماهای بالا. نا

 هایاما تمام نانولوله ،توانند به عنوان رسانا یا نیمه رسانا عمل کنندمی
عایق جریان برق بور نیترید نیمه رسانا هستند. نانولوله بور نیترید 

 .]4[ است )همانند الماس(
مانند خواص  ،بور نیتریدهای به دلیل خواص ویژه نانولوله

 خواص الکتریکی ،اری گرماییپاید ،پایداری شیمیایی ،مکانیکی ویژه
به تازگی مجامع علمی توجه  ،تر از همه زیست سازگاری بالاو مهم

های کربنی ای نیترید بور نسبت به نانولولهبیشتری به نانولوله ه
دهند. در تحقیقات زیادی ثابت شده است که این نوع ان مینش

همکنش با ست سازگاری بالا و توانایی برها دارای زیهنانولول
علاوه بر این  .هستند DNAها و های آلی از جمله پروتئینمولکول

 برای سلول سمی نبوده نیترید بور های مشخص شده که نانولوله
 هاییبه نانوحامل ها آنها را. این ویژگیدکننوارد نمی DNAو آسیبی به 

 های کربنیکاربردهای پزشکی و جایگزینی برای نانولولهب برای مناس
های کربنی مانند نانولوله ،نیترید بورنانولوله های  .تبدیل کرده است

ها حیط های آلی دارند. همچنین عاملدار کردن آنحلالیت کمی در م
 هایحاملنانوویژگی منحصر به فردی به عنوان  ،های مختلفبا مولکول

 . ]9-5[ اصد پزشکی می باشدقهدفمند و هوشمند برای م
به مفهوم ایجاد یک لایه پوششی در اطراف  1انکپسوله کردن

مواد فعال زیستی برای محافظت از ترکیبات حساس یا حفظ عطر 
 و طعمی است که ممکن است در طول فرآوری یا نگهداری از بین بروند.

 تر تواند حمل و نقل آنها را آسانانکپسوله کردن از سویی می
شان را افزایش دهد و از سوی دیگر آزادسازی این مواد و حلالیت

 پذیر سازد.در محصولات غذایی را به صورت کنترل شده برای ما امکان
 ،هاآنزیم ،هاروغن ،هااسانس ،هادر این تکنیک انواع طعم

 ،هاها و... توسط ترکیبات بیوپلیمر مانند کربوهیدراتمیکروارگانیسم
به دلیل خواص ویژه شوند. ها پوشش داده میچربیها و پروتئین
 ،پایداری شیمیایی ،مانند؛ خواص مکانیکی ویژه بور نیتریدهای نانولوله

(1)  Encapsulation 
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 ،تر از همه زیست سازگاری بالاخواص الکتریکی و مهم ،پایداری گرمایی
 هستند. DNAها و های آلی از جمله پروتئینتوانایی برهمکنش با مولکول

برای  بور نیتریدهای مشخص شده است که نانولوله ،علاوه بر این
ها کنند. این ویژگیوارد نمی DNAسلول سمی نبوده و آسیبی به 

 هایی مناسب برای کاربردهای پزشکی و جایگزینیآنها را به نانوحامل
 های کربنی تبدیل کرده است.برای نانولوله

همراه غذا وارد بدن می شوند و به کمک  بویتامین های گروه 
و در مجاورت روده وجود دارد به خون منتقل  ناقل هایی که در دیواره

ها جزء شوند. این دسته از ویتامیناشعه ماوراء بنفش تخریب می
 این رو در بدن ذخیره نمی شوندباشند از های محلول در آب میویتامین

 پس میزان مورد نیاز آن باید روزانه مصرف گردد تا مبتلا به کمبود آن
 زمانی فعال می شود که مولکول فسفر دریافت کند 2بویتامین  نشویم .

این قابلیت را پیدا نماید که در فعالیت های مهم سوخت ساز بدن  و
نیز دخالت دارد.  6بو  3بدر فعال شدن ویتامین  2بعمل کند. 

های مربوط به فرم فعال آن تحت تأثیر آنزیم 2بدر بدن ما تبدیل 
باشد. پروسه کپسوله سازی اثر محافظتی روی به غده تیروئید می

 .]10[ ها دارندر برابر آسیب دیدگی نوری ویتامینها دمیسل
 های محلول در آب بوده و به حرارت و اسیداز ویتامین 6ویتامین ب

 6بنفش به ویتامین ب قلیا و نور ماورا ،البته اکسیداسیون ،باشدمقاوم می
 درصد این ویتامین در روند پختن و فرآوری 50رساند. تقریباً آسیب می
 رود. حالت کوانزیمی این ویتامین پیریدوکسال فسفات استاز بین می

 ،ینکه در حضور فسفات و به کمک آنزیم پیریدوکسال کیناز از پیروکسید
( بدست می آید 6)اشکال مختلف ب پیریدوکسال و پیریدوکسامین

. فرم فعال آن و نقش بسیار مهمی در واکنش های بیوشیمیایی دارد
 به صورت پیریدوکسال فسفات تبدیل می شود که یک کوآنزیم برای

 ،نوراپی نفرین( ،های عصبی )سروتونینانتقال دهنده ،سنتز اسیدهای آمینه
 ،اسپینگو لیپیدها و آمینو لوولینیک اسید است. در طی انتقال اسیدهای آمینه

پیریدوکسال فسفات به طور پیوسته به پیریدوکسامین فسفات تبدیل 
 ،هنوز هم به عنوان مترادف 6بشود. گرچه پیریدوکسین و ویتامین می

 این عمل اشتباه است ،به ویژه توسط محققان پزشکی استفاده می شود
 در نهایت  6باهی گمراه کننده است. اکثرا ویتامین و گ

 .]11[ به پیریدوکسیک اسید تجزیه می شود و در ادرار دفع می شود
در ادامه کارهای تحقیقاتی انجام شده روی انکپسوله کردن 

  همکارانو  1اومادویتوسط غذایی و ...  داروها و مواد ،ویتامین ها
 

1 Umadevi, et al. 

2 Gorain, et al. 
3 Park, et al. 
4 Siria, et al. 

 انجام شد. هاویتامینانکپسوله کردن میکرو ( 2015)در سال  در پژوهشی
تواند درون نانو ه اسکوربیک اسید میدهد کاین مطالعه نشان می

 ،محصور سازی شده و در برابر عوامل محیطی مانند دما میسل
( 2018) همکارانو  2ورینگ .]12[ و نور محافظت شود Hp ،رطوبت

 کاروتن با استفاده از-بتادر پژوهشی به بررسی انکپسولاسیون و تثبیت 
کپسوله سازی  ،های آمیلوز پرداختند. هدف در مطالعه حاضرمجتمع

سورفاکتانت و آمیلوز / نشاسته  -بتا کاروتن در ترکیبات آمیلوز
( 2017) 3سانگو  پارک .]13[ می باشد   AscPآسکوربیل پالمیتات

حامل ها برای  یدر پژوهشی به بررسی توسعه نانوساختار لیپید
پرداختند.  D3ویتامین شده کنترل  کردن کپسوله کردن و آزاد

 یک ویتامین لیپوفیلی ،3دی برای کپسول کردن ویتامین ینانوساختار لیپید
 با همگن سازی با فشار بالا با موفقیت ساخته شد. هدف در این تحقیق

 .]14[ باشدینه کپسوله کردن ویتامین میبررسی نانو ساختارها در زم
( در پژوهشی به بررسی کپسوله کردن 3201) همکارانو  4سیریا

 سی لیپوزومی آسکوربیک اسید پرداختند. تجویز داخل وریدی ویتامین
 فیزیولوژیکشده و در بعضی موارد باعث بهبود عملکرد هش استرس باعث کا

 ( 4201) همکارانو  5گوئرا .]15[ شوددر افراد بزرگ سال می
اتانول ها در  روئودر پژوهشی به بررسی کپسوله کردن فلو

نظریه دارای نقص ساختار که یک مطالعه  بور نیتریدهای نانولوله
پرداختند. در این تحقیق هدف کپسوله کردن اتانول و  تابعی چگالی

 و بدون غلظت هیدروژن ناقص بور نیتریدهای فلوئورو اتانول در نانولوله
  .]16[ مورد بررسی قرار گرفت  DFTبا استفاده از روش تئوری

 ( در پژوهشی به بررسی کپسوله کردن و کنترل رها سازی4020) 6کرامر
 پرداختند. هدف از این تحقیق ارزیابی کپسوله کردن  2بویتامین 

 .]17[ از نانوذرات آلژینات / کیتوزان است B2 و کنترل رهاسازی ویتامین
( در پژوهشی به بررسی ثبات لیپوزومی 0620) همکارانو  7کروگر

اسکوربیک اسید در ماتریس غذایی پرداختند. که اسکوربیک اسید 
نشان داد که  نتیج انکپسوله کردند. و DPPC هایرا درون لیپوزوم

اسکوربیک اسید درون لیپوزوم در سیستم هایی که حاوی غلظت 
 های مس هستند ثبات قابل توجهی دارد. کاتالیزوری یون

برابر نسبت به  300سرعت اکسیداسیون اسکوربیک اسید تا 
  .]18[ داسکوربیک اسید آزاد کاهش یافته بو

امروزه بشر برای صرفه جویی در زمان و هزینه از شبیه سازی 
 کندکامپیوتری استفاده می کند تا به نتایج دقیق محاسباتی دست پیدا 

5 Guerra, et al. 
6 Cramer 

7 Kruger, et al. 

(1)  Umadevi, et al.     (2)  Gorain, et al.  
(3)  Gorain, et al.      (4)  Siria, et al. 

(5)  Guerra, et al.      (6)  Cramer 

(7)  Kruger, et al. 
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 در این پروژه به شبیه سازی ،های آزمایشگاهی شودو سپس متحمل هزینه
 ( 6.6) بور نیتریدبا نانولوله  6ببرهمکنش ویتامین کامپیوتری 

 های نوین محاسباتی پرداخته شده است. با توجه بهبا استفاده از شیوه
های نانولولهتوانایی  با رابطه در مطالعات نظری صورت گرفته اینکه

 هابر روی بستر نانوحامل هاویتامینجذب و کپسوله نمودن  در بور نیترید
رو هدف اصلی در این تحقیق مطالعه نظری از این  است محدود

 (6.6) بور نیترید)پیریدوکسال فسفات( با نانولوله  6ببرهمکنش ویتامین 
 مکانیک کوانتومیهای دارورسان به روش محاسبات به عنوان سیستم

های در شیمی محاسباتی از روش .باشدتابع دانسیته الکترون می
محاسبات عددی و رایانه ای در حل معادلات تعادلی  ،آماری ،ریاضی

 شودهای فیزیکی و شیمیایی استفاده میو معادلات حرکتی مربوط به پدیده
محاسبات ابزار شیمی محاسباتی را می توان به دو دسته کلی و 

اساس محاسبات  مکانیک مولکولی و مکانیک کوانتومی تقسیم کرد.
باشد که از تقریب مکانیک کوانتومی نظریه اوربیتال مولکولی می

های شود. از میان روشاوربیتال مولکولی هارتری فاک استفاده می
نمایش  ،معادله موجی شرودینگرتوان به مکانیک کوانتومی می

و محاسبات ماتریسی هایزنبرگ و بورن  دانجور ،برداری دیراک
نمایش برداری دیراک روش  ،های مذکوراشاره کرد. از میان روش

های دیگر است. معادله موجی تری در مقایسه با روشگسترش یافته
 .]19[ باشدشناخته شده تر می ،های فوقشرودینگر از میان روش

 

 محاسباتی بخش
 ارزیابی اثرات نامستقر شدنهدف اصلی از این تحقیق سنجش و 

دوقطبی  -های دوقطبیدافعه های فضایی و برهمکنش ،الکترونی
 بر روی خواص ساختاری و الکترونی و میزان واکنش پذیری ساختارهای

 (6،6) آرمچیر بور نیترید)پیریدوکسال فسفات( و نانولوله  6بویتامین 
 ،کار گرفته شدههای به روشباشد. آنگستروم می 8تک دیواره با طول 

 هر یک از ترکیبات و الکترونیابزاری جهت تعیین خصوصیات ساختاری 
 ( به تنهایی و در حضور یکدیگر6.6) بور نیتریدو نانولوله  6بویتامین 

  نظریه تابعی چگالیبا استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی 
 *B3LYP/6-31G و محاسبات اوربیتال مولکولی در سطح نظری

بهینه شده در فاز گازی و حلال  ]Gaussian 09 ]20توسط برنامه 
ها و زاویه پیوند ،طول پیوند ،قطبیممان دو ،که انرژی الکترونی

  آیند.دست میبه  optهایهای جزئی اطلاعاتی هستند که از خروجیبار

 

1 Sum of Electronic and Zero-Point Energies 

2 Sum of Electronic and Thermal Free Energies 

3 Sum of Electronic and Thermal Enthalpies 

 )استریوالکترونی(،اثرات نامستقر شدن الکترونی لازم به ذکر است که 
 از جمله عواملی هستند که بر روی خواص ساختاری و الکترونی 
 و میزان واکنش پذیری ساختارهای شیمیایی بسیار تاثیرگذارند 
و توجیه کننده میزان پایداری و یا واکنش پذیری ترکیبات می باشند. 

 الکترونی شود تواند باعث اثر استریور حلقه میوجود هترواتم ها د
 بندی و در نهایت واکنش پذیریکه به نوبه خود اثرات محسوسی بر صورت

 هادهد که وجود گروه الکترون کشنده مانند هالوژندارند مطالعات نشان می
در کربن مجاور هترواتم، در حالتی پایدارند که  (O-R) یا آکلوکسی 

 .]22و21[ استخلاف در حالت محوری باشد
 ترین حالت ساختار استردن پایدارآو به دست ،سازیبهینهمنظور از 

 در واقع عمل بهینه سازی هر ساختار برای رسیدن به ساختاری 
 با حداقل انرژی و نیروی وارد بر هر اتم در شبکه یا مولکول مورد نظر

 وضعیت اجزای آن سیستم مشخص شود.شود تا پایدارترین انجام می
 6ببرای بررسی جذب ویتامین  B3LYPتابعیت  استفاده ازهمچنین علت 
[ 23-21] ( این است که مطالعات اخیر6.6) بور نیتریدروی نانولوله 

نتایج بهتری را در  B3LYPدهد که تابعیت های چگالی نشان می
 ،های غیرکووالانسیپایداری برهمکنش ،های برهمکنشمحاسبات انرژی

ازی سهای فعالسینتیکی و سد انرژی ،ترموشیمیاییهای ویژگی
و نانولوله  6بمحاسبات فرکانس برای مولکول ویتامین دهد. می

 (6.6) بور نیتریدنانولوله  -6ب( و همچنین سیستم ویتامین 6.6) بور نیترید
در فاز گازی و حلال  *31G-6و مجموعه پایه  B3LYPبا روش 

 ،انرژی الکترونی و انرژی ارتعاشی نقطه صفرانجام گرفته است. مجموع 
1 (𝐸𝑒𝑙(𝐸0 یعنی )انرژی آستانه + 𝑍𝑃𝐸)  مجموع انرژی الکترونی 

 ارتعاشی و چرخشی ذرات ،ناشی از حرکات انتقالی 2و انرژی گرمایی
(𝐸𝑒𝑙 + 𝑇) ،3مجموع انرژی الکترونی و آنتالپی (𝐸𝑒𝑙 + 𝐻) ، مجموع

𝐸𝑒𝑙) 4گیبسانرژی الکترونی و انرژی آزاد  + 𝐺) 5و آنتروپی (𝑆) 
مقادیر  ،علاوه بر این آورده شده است.  2ول احاصل از آن در جد

,𝛥𝑆 و 𝛥𝐸0 تغییرات پارامترهای ترمودینامیکی 𝛥𝐻, 𝛥𝐺  را برای
سطح نظری  ( در6.6) بور نیتریدو نانولوله  6بواکنش ویتامین 

*G31-6LYP/3B، نشان داده شده است. 3ول ادر جد   
  G*31-6LYP/3B توسط محاسبات در سطح نظری NBO6 تحلیل

 .]24[ انجام شده است NBO 5.G برای ترکیبات مذکور با استفاده از برنامه
 های واکنش دهندهاختلاف انرژی اوربیتال مولکولی وهای انرژی اوربیتال
 NBO آرمچیر با استفاده از تحلیل بور نیتریدو نانولوله  6ب برای ویتامین

4 Sum of Electronic and Thermal Enthalpies 

5 Entropy 

6 Natural Bond Orbital 

(1)  Sum of Electronic and Zero-Point Energies  (2)  Sum of Electronic and Thermal Free Energies 

(3)  Sum of Electronic and Thermal Enthalpies  (4)  Sum of Electronic and Thermal Enthalpies 

(5)  Entropy      (6)  Natural Bond Orbital 
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 شکاف انرژی ،محاسبه شده است. پارامترهای ساختاری و دانسیته بار
پذیری شامل های واکنشاندیس ،های مولکولی مرزیاوربیتال

 ،(w) الکتروفیلیسیتی ،(χ) الکترونگاتیویتی مولیکن ،(η) سختی شیمیایی
و ماکسیمم  (μ) پتانسیل شیمیایی الکترونی ،(𝑆) ینرمی شیمیای

 6ب برای ساختارهای ویتامین  (ΔNmax) میزان انتقال بار الکترونی
 به تنهایی و در حضور یکدیگر nm 8( با طول 6،6) بور نیتریدو نانولوله 

به صورت کمی محاسبه شده است.  NBO با استفاده از تحلیل
همچنین در این تحقیق میزان رسانایی ساختارهای الکترونی مورد 

 های مولکولیاوربیتال شکاف انرژیبررسی قرار گرفت. محاسبه 
 (6،6) بور نیتریدنشان دهنده خصلت نیمه رسانایی نانولوله لومو  -هومو

 محاسبات مربوط بهزم به ذکراست که لا .]24[ باشدمی nm 8با طول 
 های ارتعاشی برای ساختارهای مذکورتوابع ترمودینامیکی و فرکانس

 در فاز گازی و فاز حلال انجام شده و اثرات حلال پوشی و نقش حلال
در حضور نانولوله  6ب ویتامین در میزان واکنش پذیری این ترکیبات

زیرا با وجود  ،بررسی شده است. اهمیت حلال روشن است بور نیترید
  ،حلالی خالص با قطبیت بیشتر مانند آب ،ترکیبات قطبی

 کند. را فراهم می فاز آبیارجحیت واکنش پذیری نزدیک به 
 )پیریدوکسال فسفات(  6ب در این بررسی انرژی جذب بین ویتامین

 1مطابق رابطه  ،nm8( با طول 6،6)آرمچیر  بور نیتریدو نانولوله 
 :]25و24 [ شودمحاسبه می

ΔEadsorption = E(ویتامین ب6 / نانولوله بور نیترید) –  

                    [E( 6بویتامین  ) + E( بور نیتریدنانولوله  )] (1)                 

نشان دهنده  ،E(بور نیترید/ نانولوله  6بویتامین ) در این رابطه
  6بانرژی الکترونی ساختار حاصل از کپسوله کردن ویتامین 

 E(6بویتامین ) هایباشد و انرژیمی بور نیتریددر حضور نانولوله 
های الکترونی ساختار به ترتیب انرژی )Eبور نیتریدنانولوله (و 

 ( 6،6)آرمچیر  بور نیتریدبه تنهایی و نانولوله  6بویتامین 
توابع تعیین  باشد. بنابراین محاسباتبه تنهایی می nm 8با طول 

های واکنش پذیری های ارتعاشی و اندیسفرکانس ،ترمودینامیکی
 ( 6،6) بور نیتریدو نانولوله  6ببر روی ساختار بهینه ویتامین 

 شود تا با بدست آوردن  تک دیواره انجام می nm 8با طول 
یک سری پارامترها از هر سری از محاسبات میزان واکنش پذیری 

  nm 8( با طول 6،6) بور نیتریدو نانولوله  6ببین ویتامین 
 مورد بحث و بررسی قرار گیرد.

 

1 Chem Draw 

 و بحث هاهنتیج
 بهینه سازی و انرژی جذب

 )پیریدوکسال فسفات( 6های ویتامین بساختار هندسی مولکول
به ترتیب توسط  ،nm 8( با طول 6،6)آرمچیر  نیتریدبور و نانولوله 

 LYP3Bترسیم شده و با روش  2نانوتیوب مدلر و 1 کم درا هایبرنامه
 از نظر انرژی بهینه شد. هدف اصلی از این پژوهش *31G-6و مجموعه پایه 

در حضور میدان  6ارزیابی نظری میزان واکنش پذیری ویتامین ب
 6از طریق واکنش انکپسوله کردن ویتامین ب بور نیتریدنانولوله 

 باشد. ساختار الکترونیمی nm 8( با طول 6،6) بور نیتریدتوسط نانولوله 
از طریق اسکن کردن  ،بسیار پایدار حاصل از واکنش این ترکیبات

  6زوایای دووجهی و پیوندی و فاصله پیوندی بین ویتامین ب
تک دیواره با استفاده  nm8( با طول 6،6)آرمچیر  بور نیتریدو نانولوله 

  (.3-1های شود )شکلاز محاسبات نظری تعیین می
علاوه بر ساختار اصلی مورد بررسی به صورت قرار گرفتن 

در درون بستر نانولوله بور نیترید جهت کپسوله کردن  6ویتامین ب
 در جهات مختلفی از بستر نانولوله بور نیترید 6، ویتامین ب6ویتامین ب

 قرار گرفت و انرژی های الکترونی ساختارهای حاصل از واکنش 
 هایمحاسبه شد. از بین تمامی جهت PM6بی به روش محاسبات نیمه تجر

ب و نانولوله بور نیترید، 6مورد بررسی برای برهمکنش ویتامین 
بهترین ساختار با انرژی کمینه بدست آمد. سپس ساختار الکترونی 
پایدار )با انرژی کمینه( حاصل از واکنش با استفاده از محاسبات 

 بهینه شد.  *B3LYP/6-31Gدر سطح نظری  نظریه تابعی چگالی
و نانولوله  6مقادیر انرژی الکترونی، انرژی جذب بین ویتامین ب

 1آورده شده است. با توجه به جدول  1( در جدول 6.6بور نیترید )
 6ب( و داروی ویتامین 6.6مقادیر انرژی الکترونی نانولوله بور نیترید )

 ( بهینه شده 6.6/ نانولوله بور نیترید ) 6بو سیستم ویتامین 
 ،-2109973.817به ترتیب  *B3LYP/6-31Gبا استفاده از روش 

کیلوکالری بر مول محاسبه  -2836878.153و   -726891.374
( 6.6نانولوله بور نیترید ) /6شده است که انرژی سیستم ویتامین ب

 /6تر است و نشان دهنده پایداری بیشتر سیستم ویتامین بمنفی
/  6ب( است. بنابراین سیستم ویتامین 6.6ی بور نیترید )نانولوله

 تر، از نظر ترمودینامیکی( با انرژی جذب منفی6.6انولوله بور نیترید )ن
بور نیترید مساعدتر بوده و بیانگر برهمکنش قوی تر دارو با نانولوله 

باشد. ( می6.6نانولوله بور نیترید ) /6بو پایداری بیشتر ویتامین 
  6، انرژی جذب مولکول ویتامین ب1همچنین با توجه به جدول 

2 Nanotube Modeler  (1)  Chem Draw      (2)  Nanotube Modeler 
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 S)2NO7H12(C 6ساختار بهينه ويتامين ب -1شکل 

 

 

 
 nm 8 (B48H24N48)( با طول 6،6) بور نيتريدساختار بهينه نانولوله  -2شکل 

 

 -962/12برابر  nm 8( با طول 6،6درون نانولوله بور نیترید )
دهد واکنش جذب گرمازا کیلوکالری بر مول می باشد، که نشان می

 بوده و از نظر انرژی در دمای محیط انجام پذیر است.
 

1 Sum of electronic and zero-point Energies 

2 Sum of Electronic and Thermal Free Energies 

3 Sum of electronic and thermal Enthalpies 

 

 
( با طول 6،6) بور نيتريدنانولوله  - 6ساختار بهينه ويتامين ب -3شکل 

nm 8 S)2O31N30B27H12(C 
 

  ،برحسب کيلوکالری بر مولانرژی جذب محاسبه شده  -1جدول 
 بور نيتريددرون نانولوله  6ببرای واکنش جذب ويتامين 

  – 6بویتامین 
 بور نیتریدنانولوله 

 adsorptionΔE بور نیتریدنانولوله  6بویتامین 

153/2836878- 374/726891- 817/2109973- 962/12- 

 

 محاسبات توابع ترمودینامیکی در فاز گازی 

 و نانولوله  6بهای ویتامین محاسبات فرکانس برای مولکول
 (6.6) بور نیتریدنانولوله  - 6ب( و همچنین مخلوط ویتامین 6.6) بور نیترید

 انجام شده است *31g-6و مجموعه پایه  B3LYPدر فاز گازی با روش 
 که مجموع انرژی الکترونی و انرژی ارتعاشی نقطه صفر یعنی 

 2مجموع انرژی الکترونی و انرژی گرمایی ،1 (+ZPEelE)(0E )انرژی آستانه
 مجموع انرژی ،(TelE+ارتعاشی و چرخشی ذرات ) ،ناشی از حرکات انتقالی

مجموع انرژی الکترونی و انرژی آزاد  ،(HelE+) 3الکترونی و آنتالپی
آورده  2( حاصل از آن در جدول S) 5( و آنتروپیGelE+) 4گیبس

 مقادیر تغییرات پارامترهای ترمودینامیکی  3جدول  شده است.
GΔ، HΔ، SΔ 0 وE  وtermalE  6برا برای واکنش ویتامین  
 دهد. در فاز گازی نشان می nm 8( با طول 6،6) بور نیتریدنانولوله و 

4 Sum of electronic and thermal Enthalpies 

5 Entropy 

(1)  Sum of Electronic and Zero-Point Energies  (2)  Sum of Electronic and Thermal Free Energies 

(3)  Sum of Electronic and Thermal Enthalpies  (4)  Sum of Electronic and Thermal Enthalpies 

(5)  Entropy      (6)  Natural Bond Orbital 
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  - 6بو مخلوط ويتامين  بور نيتريدو نانولوله  6بهای ويتامين فرکانس برای مولکولمقادير توابع ترموديناميکي حاصل از محاسبات  -2جدول 
 در فاز گازی برحسب کيلوکالری بر مول بور نيتريدنانولوله 

 elG+E elH+E el+EThermalE = ZPE+Eel0E ZPE elE S ترکیبات

 13211/0 -374/726891 167036/118 -207/726773 -821/726762 -228/726762 -62/726801 6بویتامین 

 265155/0 -82/2109973 416136/453 -4/2109520 -47/2109487 -88/2109486 -9/2109561 بور نیتریدنانولوله 

 358825/0 -15/2836878 481138/572 -67/2836305 -17/2836261 -58/2836260 --6/2836367 بور نیتریدنانولوله  – 6بویتامین 

 
 6بتغييرات توابع ترموديناميکي برای واکنش جذب ويتامين  -3جدول 
 در فاز گازی برحسب کيلوکالری بر مول بور نيتريدنانولوله درون 

G H S 0E ThermalE 
080/4- 080/4- 038/0- 064/12- -879/10 

 

سطح نظری  نتایج حاصل از محاسبات انجام شده دربر اساس 
*G31-6LYP/3B مقادیر تغییرات اختلاف انرژی آزاد گیبس ،G)Δ(، 

 - 6بین مخلوط ویتامین ب )Δ(Sو تغییرات آنتروپی  )H)Δتغییرات آنتالپی 
 و نانولوله به تنهایی  6نانولوله بور نیترید با ترکیبات ویتامین ب

 -038/0و  -471/11، -080/4در فاز گازی به ترتیب عبارتند از: 
کیلوکالری بر مول. این تغییرات حاصل اختلاف انرژی بین مخلوط 

 واکنش و مواد واکنش دهنده می باشد. 
 

  فاز آبیمحاسبات توابع ترمودینامیکی در 

 6بواکنش کپسوله کردن ویتامین  ،به منظور بررسی اثرات حلال
 در حضور حلال قطبی آب مورد بررسی گرفت. بور نیتریددرون نانولوله 

معادله انتگرال محاسبات با استفاده از  ،برای در نظر گرفتن اثر حلال
مقادیر  .]26[ انجام شد )(1iefpcm پذیرشمدل پیوستار قطب

در فاز حلال در کیلوکالری بر مول های الکترونی برحسب انرژی
  6ببرای هر سه ترکیب ویتامین  *B3LYP/6-31g سطح نظری

 بور نیتریدنانولوله  - 6بو مخلوط ویتامین  بور نیتریدو نانولوله 
های الکترونی محاسبه شده در حلال انرژی 4ول دمحاسبه شد. ج

 - 6بو مخلوط ویتامین  بور نیتریدنانولوله  ،6بآب برای ویتامین 
و همچنین انرژی جذب محاسبه شده برای  بور نیتریدنانولوله 

برحسب  بور نیتریددرون نانولوله  6بواکنش جذب ویتامین 
 مقادیر انرژی 4با توجه به جدول  .کیلوکالری بر مول را نشان می دهد

و سیستم  6ب( و داروی ویتامین 6.6) بور نیتریدالکترونی نانولوله 
( بهینه شده با استفاده از روش 6.6) بور نیترید/ نانولوله  6بویتامین 

B3LYP/6-31G*  726907.195 ،-2109981.996به ترتیب-  
  .کیلوکالری بر مول محاسبه شده است -2836897.086و 

 

1 Integral equation formalism polarizable continuum 

model (iefpcm) 

 6بانرژی جذب محاسبه شده برای واکنش جذب ويتامين  -4جدول 
 درون نانولوله بور نيتريد در فاز حلال برحسب کيلوکالری بر مول

 – 6بویتامین 
 نانولوله بور نیترید

 adsorptionΔE نانولوله بور نیترید 6بویتامین 

86/2836897- 195/726907- 996/2109981- 894/7- 

 

( 6،6) بور نیتریددرون نانولوله  6انرژی جذب مولکول ویتامین ب
کیلوکالری بر مول می  -7.894برابر در فاز حلال  nm8با طول 

که نشان می دهد واکنش جذب گرمازا بوده و از نظر انرژی  ،باشد
 انجام پذیر است.حلال آب در 

 های ارتعاشی فرکانس ،فاز آبیبا انجام محاسبات فرکانس در 
 و مخلوط بور نیتریدنانولوله  ،6بو توابع ترمودینامیکی برای  ویتامین 

 توابع ترمودینامیکی(Δ) میزان تغییرات  ،بور نیتریدنانولوله  - 6بویتامین 
و انرژی آزاد گیپس  adsorptionH(ΔΔ(و میزان آنتالپی حلال پوشی 

 6و  5ول اجد .واکنش محاسبه شد adsorptionG(ΔΔ(حلال پوشی 
 ،GΔ، ΔHمقادیر پارامترهای ترمودینامیکی و تغییرات این توابع 

SΔ 0 وE  وthermalE  6برا برای واکنش جذب ویتامین  
 دهد. بر اساس)حلال آب( نشان می فاز آبیدر  بور نیتریددرون نانولوله 

 ،G31-6LYP/3B*نظری  سطح نتایج حاصل از محاسبات انجام شده در
 ،حلال پوشی )reactionGΔ(مقادیر تغییرات اختلاف انرژی آزاد گیبس 

 )reactionSΔ(حلال پوشی و تغییرات آنتروپی  )reactionHΔ(تغییرات آنتالپی 
به ترتیب  فاز آبیدر  بور نیتریدو نانولوله  6بدر واکنش ویتامین 

 . 6کیلوکالری بر مول جدول  -040/0و  -505/6 ،-558/0عبارتند از: 
 میزان اختلاف تغییرات آنتالپی و تغییرات انرژی آزاد گیپس 

 آید:در فاز آبی و گازی از رابطه زیر بدست می
ΔΔHadsorption = ΔH(in gas phase) –ΔH(in aqueous phase)] = 

                       ( 471/11- ) - ( 505/6- ) = 966/4  

ΔΔGadsorption = ΔG(in gas phase) –ΔG(in aqueous phase)] =   

                        ( 080/4- ) - ( 558/0- ) = 522/3  

(1)  Integral equation formalism polarizable continuum  

model (iefpcm) 
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 بور نيتريدنانولوله  - 6بو مخلوط ويتامين  بور نيتريدو نانولوله  6بمقادير توابع ترموديناميکي حاصل از محاسبات فرکانس برای ويتامين  -5جدول 
 در فاز حلال برحسب کيلوکالری بر مول

 elG+E elH+E el+EThermalE = ZPE+Eel0E ZPE elE S ترکیبات

 131583/0 -1951/726907 0829493/118 -1126/726789 -7844/726778 -1914/726778 -4234/726817 6بویتامین 

 26663/0 -996/2109981 1847101/451 -811/2109530 -649/2109497 -056/2109497 -436/2109570 بور نیتریدنانولوله 

 – 6بویتامین 
 بور نیتریدنانولوله 

417/2836388- 753/2836281 346/2836282- 909/2836326- 1769213/570 087/2836897- 357752/0 

 
تغييرات توابع ترموديناميکي برای واکنش جذب ويتامين  -6جدول 

 در فاز حلال برحسب کيلوکالری بر مول بور نيتريددرون نانولوله  6ب

G H S E0 Ethermal 

558/0-  505/6-  040/0-  985/6-  913/5-  

 
بر اساس نتایج بدست آمده از محاسبات توابع ترمودینامیکی، 

بر سطح نانولوله بور نیترید در فاز گازی و فاز آبی واکنش جذب 
 .باشد)حلال آب( از نظر انرژی انجام پذیر می

 

  IRبررسی نتایج طیف زیرقرمز 

 IRهای ارتعاشی طیفهای از روی نتایج محاسبات فرکانس
 - 6بو مخلوط ویتامین  بور نیتریدو نانولوله  6بویتامین ترکیبات 
 ت. مشهود اس 6تا  4بدست آمده و در شکل های  بور نیتریدنانولوله 

 cm 3745  =υ-1 در ناحیه : 6بمربوط به ویتامین  IRنتایج طیف 
 ظاهر شده. در نواحی O-H هایفرکانس ارتعاش کششی پیوند

1-cm 3173  =υ 1 و-cm 3223  =υ کششی متقارن اتفرکانس ارتعاش 
 های آررماتیک ظاهرهیدروکربن C=C-H در C-Hو نامتقارن پیوندهای 

 فرکانس ارتعاش کششی گروه کربونیل cm 9417  =υ-1 شده است. در ناحیه
C=O متصل به حلقه آروماتیک ظاهر شده است. دو پیک متوسط در ناحیه 

1-cm 1679  =υ 1 و-cm1657  =υ  ظاهر شده که مربوط به ارتعاشات کششی
 cm 1594  =υ-1 هایی در ناحیهباشد. پیکحلقه می C=Nپیوند دوگانه 

 C=Cمربوط به ارتعاشات کششی پیوندهای که ظاهر شده  cm 1572  =υ-1 و
 فرکانس cm 1389  =υ-1 و cm 1475  =υ-1 باشد. در ناحیهآروماتیک می

یک ظاهر شده است. های آروماتهیدروکربن C-Hارتعاش خمشی 
 cm 1296  =υ-1 و cm 3271  =υ-1 و cm 4133  =υ-1 هایی که در ناحیهپیک

 C-Nظاهر شده مربوط به ارتعاش کششی پیوندهای  باریکبه صورت پهن و 
 C-Oو  P-Oهای اشد. فرکانس ارتعاشات کششی پیوندبمی P=Oو 
 cm 1133  =υ-1 و cm 1058  =υ-1 و cm 1074  =υ-1 در ناحیه C-Cو 

 υ=  893و   878و  cm 848-1 در نواحیچند پیک شده است.  ظاهر
های ارتعاش خمشی خارج از ظاهر شده و مربوط به فرکانس

 (. 4باشد. )شکل های آررماتیک میهیدروکربن C=C-Hدر  C-Hای صفحه

 بصورت محاسباتي  6ويتامين ب IRمقايسه طيف  -7جدول 
 Cm )-1(و تجربي بر حسب 
 بصورت تجربی 6ویتامین ب IRطیف  بصورت محاسباتی 6ویتامین ب IRطیف 

1 3745 O-H 3387 1 ارتعاش کششی O-H ارتعاش کششی 

 ارتعاشات کششی C-H 2993و3100 2 ارتعاشات کششی C-H 3173و3223 2

3 1704 C=O 1687 3 ارتعاش کششی C=O ارتعاش کششی 

4 1679 C=N 1646 4 ارتعاش کششی C=N ارتعاش کششی 

5 1657 C=C 1650 5 ارتعاش کششی C=C ارتعاش کششی 

 ارتعاشات خمشی C-H 1452و1520 6 ارتعاشات خمشی C-H 1389و1475 6

 ارتعاش کششی P=O 1282 7 ارتعاش کششی P=O 1327و1334 7

8 1254 C-N 1253 8 ارتعاش کششی C-N ارتعاش کششی 

9 1133 P-O 1114 9 ارتعاش کششی P-O ارتعاش کششی 

  C-C, C-O 1058و1074 10
 ارتعاشات کششی

10 1044 
C-C, C-O  

 ارتعاشات کششی

 893و878و848 11
C-H  

 )خمشی خارج از صفحه(
11 976 

C-H  
 )خمشی خارج از صفحه(

 

 5و  4ی هافیو ط 7 به دست آمده در جدول جیبا توجه به نتا
کاملاً قابل مشاهده و در  یو محاسبات یتجرب یداده ها ییهمگرا

 است که نشان دهنده صحت محاسبات است. گریکدیتوافق خوب با 
 

 بور نیترید مربوط به نانولوله IRنتایج طیف 

 H-Nفرکانس ارتعاش کششی پیوندهای  cm 3603  =υ-1 در ناحیه
فرکانس ارتعاش کششی  cm 2628  =υ-1 ظاهر شده است. در ناحیه

 ظاهر شده است. پیک باریکی که در ناحیه B=Nپیوندهای 
1-cm 1498  =υ  ظاهر شده مربوط به ارتعاشات کششی پیوندهای

B–N–B 1 باشد. در ناحیهمی-cm 1443  =υ 1 و-cm 1410  =υ و 
1-cm1333  =υ  ارتعاشات خمشی پیوندهایH-N  .ظاهر شده است

های ارتعاشات فرکانس cm 693  =υ-1 و cm 780  =υ-1 در ناحیه
  (.6ظاهر شده است )شکل  B–N–Bخمشی 
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 6بمربوط به ويتامين تئوری  IRطيف  -4شکل 

 

 
 [27] 6ويتامين بتجربي  IR طيف  -5شکل 

 

 

 (6.6) بور نيتريدمربوط به نانولوله تئوری  IRطيف  -6شکل 
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 بور نيتريد بصورت محاسباتي و تجربي  FTIRمقايسه طيف  -8جدول 

 بور نیترید بصورت تجربی IRطیف  بور نیترید بصورت محاسباتی IRطیف 

 N-Hکششی N-H 1 3208کششی  3603 1

 B=N کششی  B=N 2 2361 کششی   2628 2

 B–N–Bکششی  B–N–B 3 1413کششی  1498 3

 N-Hخمشی  N-H 4 1181خمشی   1333و1410و1443 4

 B–N–B 5 715 B–N–B 693و780 5

 

 
 [28] (6.6) بور نيتريدمربوط به نانولوله  تجربي IRطيف  -7شکل 

 

 7و 6ی هافیو ط 8 به دست آمده در جدول جیبا توجه به نتا
کاملاً قابل مشاهده و در  یو محاسبات یتجرب یهاداده ییهمگرا

 است که نشان دهنده صحت محاسبات است. گریکدیتوافق خوب با 
 

 بور نیترید نانولوله -6بویتامین مخلوط  IRطیف  بررسی

 ارتعاش کششی مربوط به پیوندفرکانس  cm 3743  =υ-1در ناحیه
H-N 1 ظاهر شده است. در ناحیه-cm 3605  =υ  فرکانس ارتعاش

 مولکول  ظاهر شده است. در نواحی O-Hکششی مربوط به پیوند 
1-cm 3173  =υ 1 و-cm 3219  =υ ارتعاشات های ضعیفی برایپیک 

 C=C-Hمربوط به C-H کششی متقارن و نامتقارن پیوندهای 
 cm 2622  =υ-1 های آررماتیک ظاهر شده است. در ناحیههیدروکربن

ظاهر شده است.  B=Nفرکانس ارتعاش کششی مربوط به پیوندهای 
فرکانس ارتعاش کششی گروه کربونیل  cm 1755  =υ-1در ناحیه

C=O  متصل به حلقه آروماتیک ظاهر شده است. دو پیک متوسط
 ظاهر شده که مربوط به cm1512  =υ-1 و cm 1519  =υ-1 در ناحیه

 هایی باشد. پیکحلقه می C=Nارتعاشات کششی پیوند دوگانه 
ظاهر شده و مربوط  cm 1481  =υ-1 و cm 1496  =υ-1 در ناحیه

باشد. آروماتیک می C=Cبه ارتعاشات کششی پیوندهای دوگانه 
ظاهر شده مربوط به  cm 1481  =υ-1 ی که در ناحیهباریکپیک 

 

1 Mulliken atomic charges 

 cm1466  =υ-1  حیوادر نباشد. می B–N–Bارتعاشات کششی پیوندهای 
ارتعاشات خمشی پیوندهای  cm 1458  =υ-1  و cm 1474  =υ-1 و

H-N 1 ظاهر شده است. در ناحیه-cm 1405  =υ 1 و-cm 1420  =υ 
های هیدروکربن H-Cفرکانس ارتعاش خمشی  cm 1397  =υ-1 و

 cm1428  =υ-1 و cm 1435  =υ-1 آروماتیک ظاهر شده است. در ناحیه
 باشد.می P=Oی ظاهر شده مربوط به ارتعاشات کششی پیوند باریکهای پیک

 cm 1001  =υ-1در ناحیه O-Cفرکانس ارتعاشات کششی پیوند های 
شده. فرکانس ارتعاشات کششی ظاهر  باریکبه صورت پیک پهن و 

 cm 1093  =υ-1 و cm 1085  =υ-1 در ناحیه C-Cو  N-Cو  O-P هایپیوند
هایی پیک υ=  848و  880و  cm922-1ظاهر شده است. در نواحی

خمشی خارج از  اتهای ارتعاشده و مربوط به فرکانسظاهر ش
 باشد. ماتیک میوهای آرهیدروکربن C=C-Hدر  C-Hای صفحه

 هایفرکانس cm680  =υ-1و  cm 696  =υ-1 و cm780  =υ-1در نواحی
 (.  8)شکل  ظاهر شده است B–N–Bارتعاشات خمشی پیوندهای 

 
 توزیع بار اتمی مولیکن

باشد. می 1مولیکنی هارشناسایی با NBOیکی از کاربردهای
ترکیب در تم اهر روی بر ون، لکترب اجذدر تم انایی هر اتوبراساس 

جزیی ر باع مجمودر ست. یکن امولر که بیانگر باد گیرتعلق میی یردمقا
 بر پایهد را هد شد. مولیکن تعریف خوایک ترکیب خنثی صفر خوها در اتم

 ون لکترره ابادویع زکه تود کرض فرهای اتمی نهاد. او های طیفداده
 در آن  یک اتم به کاتیون ست که ای اطی تشکیل ترکیب به گونهدر 

)با از دست دادن الکترون( و اتم دیگر به آنیون )با گرفتن الکترون( تبدیل 
، هی بالا باشداخوون لکترن و اسیوایونیزژی نردارای اتم اگر یک شود. امی

کشد. مید خوی به سوها را ونلکتر، اتشکیل پیوندم هنگادر حتمالا ا
ژی نراگر ایگر ف دطرد. از شونگاتیو شناخته میوترلکبه عنوان این ابنابر

ون لکتراتا دارد کوچک باشد تمایل دو هر آن، هی اخوون لکترو ایونش 
 د. میشوی تیو طبقه بندزپوولکتران این به عنواست بدهد. بنابراز د

 یونش ژی نرامتوسط ار مقدان به عنورا تعریف مولیکن ات ین مشاهدا
در نتایج حاصل از تحلیل  .]24[کند میرفی هی عنصر معاخوون لکترو ا

NBO با انجام محاسبات در سطح نظری*G31-6LYP/3B  میزان توزیع
 و نانولوله بور نیترید  6بار اتمی مولیکن بر روی اتم های ویتامین ب

به تنهایی و در حضور یکدیگر با استفاده از محاسبات نظریه تابعی چگالی 
دهد که دانسیته بار بر روی آمده نشان میمحاسبه شده و نتایج بدست 

 (.7کند )جدول کنند تغییر میهایی که در واکنش الکترونی شرکت میاتم

     4000              3200              2400               1600               800 
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(1)  Mulliken atomic charges 
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 در فاز گازی nm8( با طول 6،6) بور نيتريد نانولوله - 6مربوط به مخلوط ويتامين ب IRطيف  -8شکل 

 
 به تنهايي  6ويتامين باتم های توزيع بار اتمي موليکن برای  -9جدول 

 نظری  با استفاده از محاسبات در سطح بور نيتريدو در حضور نانولوله 
*31G-.B3LYP/6 

کنیمول یبار اتم عیتوز  

6ویتامین ب اتم ها  اتم ها 
 - 6ب نیتامیو

بور نیتریدنانولوله   
∆q 

1  P 174642/1  109  P 207768/1  03312/0  

2  O 509255/0-  110  O 523866/0-  01461/0  

3  O 599396/0-  111  O 639382/0-  03999/0  

4  O 651052/0-  112  O 630482/0-  02057/0  

5  O 670146/0-  113  O 698887/0-  02874/0  

6  O 385305/0-  114  O 453883/0-  06858/0  

7  O 520641/0-  115  O 579280/0-  05864/0  

8  N 459897/0-  116  N 455744/0-  00415/0  

9  C 083762/0  117  C 088452/0  00469/0  

10  C 071761/0  118  C 075845/0  00408/0  

11  C 160933/0-  119  C 153375/0-  00755/0  

12  C 249117/0  120  C 259442/0  00132/0  

13  C 296633/0  121  C 299774/0  00314/0  

14  C 026410/0-  122  C 002802/0-  02360/0  

15  C 574004/0-  123  C 573887/0-  00011/0  

16  C 203841/0  124  C 234597/0  03075/0  

 

 پارامترهای ساختاری  

پارامترهای ساختاری با استفاده از محاسبات در سطح نظری 
*G31-6LYP/3B  به تنهایی و در حضور  6ببرای ترکیبات ویتامین

. مقایسه تغییرات پارامترهای است محاسبه شده بور نیتریدنانولوله 
به تنهایی با زمانی  بور نیتریدو نانولوله  6بساختاری در ویتامین 

دهد که تغییر که این دو ترکیب در حضور یکدیگرند نشان می
 باشد.پارامترهای ساختاری در نواحی درگیر برهمکنش قابل ملاحظه می

رابطه مستقیمی بین  ،براساس نتایج حاصل از محاسبات انجام شده
 زهای رزونانسی ناشی اتغییرات پارامترهای ساختاری و مقادیر انرژی

عدم استقرار الکترونی محاسبه شده وجود دارد. بطوری که هر چه 
 ،میزان انرژی رزونانس ناشی از انتقالات الکترونی در پیوندی بیشتر باشد

 .]22[ تغییر پارامترهای ساختاری آن پیوند نیز بیشتر است
 ،در بررسی تغییرات پارامترهای ساختاری شامل طول پیوندها

نانولوله  - 6بزوایای پیوندی و زوایای دووجهی در مخلوط ویتامین 
 مشاهده شده که طول پیوندها و زوایای پیوندی  ،بور نیترید

 تواندکند. که میهای درگیر واکنش تغییر میاتمو دووجهی مربوط به 
 6بهای توجیه انجام برهمکنش الکترونی بین ویتامین یکی از راه
 باشد.   بور نیتریدو نانولوله 

طول پیوند  ،بور نیتریدنانولوله  -6بدر مخلوط ویتامین 
42089/1=  64B  - 55N r  نسبت به همین پیوند  بور نیتریدنانولوله  از

تر شده کوتاه  64B  - 55N r = 42175/1به تنهایی  بور نیتریددر نانولوله 
  107H  - 55N r = 01399/1 و 134H  - 113O r  =97769/0و طول پیوندهای 

 ،به تنهایی بور نیتریدو نانولوله  6بنسبت به همین پیوندها در ویتامین 
97224/0=  26H  - 5O r  107  =01199/1 وH  - 55N r   .بلندتر شده است 

 های پیوندیزاویه ،نیتریدبور نانولوله  -6بدر مخلوط ویتامین 

04/117 =107-55-64  109-113-134= 14/111و  115-109-113= 36/116و 

 6بدر ویتامین  نسبت به این زاویای پیوندی 114-124-131= 47/119و 
  64-55-107= 62/117 به ترتیب ،به تنهایی بور نیتریدو نانولوله 

کوچکتر  6-16-23= 99/119و  7-1-5= 11/114و  1-5-26= 43/109و 
 یا بزرگتر شده است. 
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 های دووجهیزاویه ،بور نیتریدنانولوله  - 6بدر مخلوط ویتامین 
24/171  =107-55-64-66  107-55-64-108=  -13/5و  110-109-113-134=  -64/91 و 

 و  120-118-124-114=  -45/178و  115-109-113-134=  -58/38و 
36/2  =131-124-118-120  6بنسبت به این زاویای دووجهی در ویتامین 

و  66-64-55-107=  35/170به ترتیب   ،به تنهایی بور نیتریدو نانولوله 
37/6-  =108-64-55-107  110-109-113-134=  -18/104 و  115-109-113-134= 29/22و 
کوچکتر یا  120-118-124-131=  -94/176و  120-118-124-114=  11/3و 

بزرگتر شده است. بنابراین اختلاف در پارامترهای ساختاری در 
با مواد اولیه واکنش دهنده  بور نیتریدنانولوله  -6بمخلوط ویتامین 

های توان با افزایش انرژیرا می 6بو ویتامین  بور نیترید)نانولوله 
 6برزونانسی ناشی از نامستقرار الکترونی از سوی مولکول ویتامین 

های رزونانسی ناشی از و نیز با افزایش انرژی بور نیتریدبه نانولوله 
به مولکول  بور نیتریدنامستقر شدن الکترونی از سوی نانولوله 

 تواندتوجیه نمود. بنابراین تغییرات پارامترهای ساختاری می 6بویتامین 
های توجیه انجام واکنش جذب فیزیکی از طریق انتقالات یکی از راه

 .]22[الکترونی بین دو سیستم درگیر در واکنش باشد 
 

 1مولکول الکتروستاتیکپتانسیل 

های مفید برای مطالعه واکنش پذیری تعیین یکی از خصوصیت
 الکتروستاتیکباشد. پتانسیل مولکولی می الکتروستاتیکپتانسیل 

 قرمزرنگ ای با بیشترین بار منفی به دهد که ناحیهمولکولی نشان می
. باشدبوده و محل مناسبی برای حمله مولکول الکترون دوست می

 آبی بوده و محل مناسبیرنگ به  ،ای با بیشترین بار مثبتهمچنین ناحیه
 از این نظر حائز اهمیت است ،باشدبرای حمله مولکول هسته دوست می

 شکل مولکول به صورت مراکز  وکه به منظور نشان دادن اندازه 
 به صورت یک محدوده  ،منفی و مثبت الکتروستاتیکبا پتانسیل 

 های هسته دوست و الکترون دوستموقعیترود. به طور کلی به کار می
های فعال موقعیتتوان در یک مولکول مشخص می شود و می

در مخلوط  .]29[د برای شرکت در واکنش را نیز پیش بینی نمو
 به دلیل اثر القایی الکترون کشندگی ،بور نیتریدنانولوله  -6بویتامین 

دانسیته بار مثبت بر روی اتم های حلقه  ،نیتروژن حلقه هتروسیکل
ار را به سمت هیدروکسی پیریدین غالب است. با رزونانس دانسیته ب

شود و دانسیته های گروه فسفات( هدایت می مرکز واکنش )اکسیژن
 ،6ببار منفی بر روی اتم های اکسیژن اطراف فسفر در ویتامین 

)بخشی که درگیر واکنش بوده( غالب است و به این ترتیب مراکز 
  (.9شود )شکل پذیر در این کمپلکس مشخص میاکنشو
 

1 MEP (Molecular electrostatic potential) 

 
 محاسبه شده  (MEP)مولکولي الکتروستاتيکشمايي از پتانسيل  -9شکل 

نانولوله  - 6برای ويتامين ب (SCF)توسط تئوری ميدان خودسازگار 
 خنثي و در حالت پايه ،الکترون 656اتم و  134سيستمي با  ،بور نيتريد

 

های یکی از خصوصیت ،مولکولی الکتروستاتیکتعیین پتانسیل 
 الکتروستاتیکمفید برای مطالعه واکنش پذیری می باشد. پتانسیل 

 ،ای با بیشترین بار منفیدهد که ناحیهنشان می  (MEP)مولکولی
به رنگ قرمز بوده که محل مناسبی برای حمله مولکول الکترون 

به رنگ  ،ای با بیشترین بار مثبتباشد. همچنین ناحیهدوست می
ی برای حمله مولکول هسته دوست می باشد. آبی بوده و محل مناسب

حائز اهمیت است که به منظور نشان دادن اندازه  MEP ،از این حیث
 الکتروستاتیکشکل مولکول به صورت مراکز با پتانسیل  ،مولکول

 رود. به طور کلیبه صورت یک محدوده رنگی به کار می ،منفی و مثبت
در یک مولکول های هسته دوست و الکترون دوست موقعیت

های فعال برای  موقعیتمشخص می شود و می توان   MEPتوسط
 .]31-29[ شرکت در واکنش را پیش بینی نمود

 

 اندیس های واکنش پذیری مولکول 

 ،مزدوج πهای در بسیاری از ترکیبات هتروسیکل شامل الکترون
انتقال دانسیته الکترونی درون مولکولی از جفت الکترون اوربیتال 

های ضدپیوندی )پیوندی یا غیر پیوندی( به اوربیتال πدهنده 
موجب  ،دوگانه –از طریق پیوند های مزدوج یگانه  ،پذیرنده الکترون

 ،شود. اساساًتغییراتی در قطبش پذیری و ممان دوقطبی مولکول می
 باشد.قیاسی از عدم تقارن در پخش بار مولکول میممان دوقطبی یک م

ر روی یکی از عوامل مؤثر ب ،(2برحسب دبای μممان دوقطبی )
. باشدهای متفاوت ترکیبات شیمیایی میانرژی و پایداری صورتبندی

های روش مفیدی برای بررسی ویژگی نظریه تابعی چگالیروش 

2 Debye (1)  MEP (Molecular electrostatic potential)   (2)  Debye 
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 باشد.ها میپذیری مولکولساختارهای شیمیایی براساس اندیس واکنش
 ،(μ)پتانسیل شیمیایی الکترونی  ،میزان گشتاور دوقطبی )برحسب دبای(

   (χ)الکترونگاتیویتی ،(w)الکتروفیلیسیتی  ،(η)سختی شیمیایی 
 در حالت تعادلی  maxN(Δ(میزان انتقال بار  ،(S)و نرمی شیمیایی 

  ،لومو - هومو مولکولیهای اوربیتال شکاف انرژی Tدر دمای 
 برحسب الکترون ولت (EI)و انرژی یونش  (EA) انرژی الکترونخواهی

 10محاسبه شده و نتایج در جدول  *31g-6 در سطح B3LYPبه روش 
  :]33و32 [ شودنتایج براساس معادلات ذیل محاسبه می .آورده شده است

𝜒 = − (
𝜕𝐸

𝜕𝑁
)

𝑣(𝑟),𝑇
= −𝜇                                                   (2)  

𝜂 =
1

2
(

𝜕2𝐸

𝜕𝑁2)
𝑣(𝑟),𝑇

=
1

2
(

𝜕𝜇

𝜕𝑁
)

𝑣(𝑟),𝑇
                                      (3)  

𝑆 = (
𝜕𝑁

𝜕𝜇
)

𝑣(𝑟),𝑇
                                                                 (4)  

)مفهوم الکترونگاتیویتی  ،طبق نظریه پائولینگ  به عنوان  (
)توانایی یک اتم در مولکول برای جذب الکترون و الکتروفیلیسیتی 

w به عنوان مقیاسی از قدرت الکتروفیلی )الکترون دوستی(  (
) پتانسیل شیمیایی  ،مولکول ها بیان می شود. لیکن


مولکول (

  ].34و33 [معالات ذیل محاسبه می شود توسط 

𝜇 =
𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂+𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂

2
= −𝜒                                                 (5)  

𝜂 =
𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂−𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂

2
                                                            (6)  

𝑆 =
1

2𝜂
                                                                              (7)  

𝑤 =
𝜇2

2𝜂
                                                                             (8)  

∆𝑁𝑚𝑎𝑥 =
(𝜇𝐵−𝜇𝐴)

2(𝜂𝐴+𝜂𝐵)
                                                           (9)  

𝐸𝐼 = −𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂                                                                (10)  

𝐸𝐴 = −𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂                                                                (11)  

 دهد نشان می G31-6LYP/3B*ج حاصل از محاسبات نتای
 گیرد،در حضور نانولوله بور نیترید قرار می 6زمانی که مولکول ویتامین ب

 - 6در فاز گازی شکاف انرژی در مخلوط کپسوله شده ویتامین ب
 الکترون ولت( نسبت به شکاف انرژی  =517/3Egنانولوله بور نیترید، )

 الکترون ولت(  =561/4Egبه تنهایی ) 6در مولکول ویتامین ب
 کاهش یافته است. از طرفی واکنش پذیری یک مولکول به شکاف

و  بور نيتريدنانولوله  ،6های واکنش پذيری برای ويتامين بانديس -10جدول 
 بر حسب واحد الکترون ولت بور نيتريدنانولوله  - 6مخلوط مولکول ويتامين ب

ویتامین 
 6ب

 نانولوله
 بور نیترید

 - 6ب نیتامیو
 نانولوله

 بور نیترید

 یریواکنش پذ یهاسیاند

7233/6- 4732/6- 2860/6- / (eV)HOMO E 

1618/2- 0721/0- 7688/2- / (eV)  LUMOE 

5614/4 4011/6 5171/3 Energy gap (Eg) / (eV) 

7233/6 4732/6 2860/6 Ionization potential (EI) / (eV) 

1618/2 0721/0 7688/2 Electron affinity (EA) / (eV) 

4425/4 2726/3 5274/4 Electronegativity (χ) / (eV) 

2807/2 2005/3 7585/1 Global hardness (η) / (eV) 

4425/4- 2726/3- 5274/4- Chemical potential (μ) / (eV) 
3267/4 6732/1 8279/5 Global electrophilicity (ω) /(eV) 

1403/1 6002/1 8792/0 )1-Chemical softness (S)/ (eV 

3713/3 0/0 3329/6 Dipole Moment / (Debye) 

9478/1 0225/1 5745/2 ΔNmax 

- - 1067/0 ΔNmax (in reaction) 

 

اوربیتال های مولکولی  شکاف انرژیبررسی  .آن مرتبط است انرژی
 شکاف انرژیدهد که یک مولکول نرم نشان می ،لومو - هومو

بزرگی دارد.  شکاف انرژیکوچکی دارد و یک مولکول سخت 
های اوربیتالی پایدار کننده با کاهش سطح انرژی اوربیتال برهمکنش

پذیرنده الکترون و افزایش سطح انرژی اوربیتال دهنده الکترون 
 - 6بهمچنین در مخلوط کپسوله شده ویتامین  .]36و35[ افزایش می یابد

میزان پارامتر سختی  ،Eg شکاف انرژیبا کاهش  ،بور نیتریدنانولوله 
 رمی کاهش یافته و مقادیر الکترونگاتیوینهمچنین پارامتر  ،کمتر شده

 - 6بهمچنین در مخلوط ویتامین   و الکتروفیلیسیتی افزایش یافته است
سطح انرژی اوربیتال  ،6بدر مقایسه با ویتامین  بور نیتریدنانولوله 

لومو بالاتر رفته و سطح انرژی اوربیتال مولکولی  هومومولکولی 
توان از طریق اثرات القائی چنین تغییراتی را می ،تر آمدهپایین

و اثرات رزونانسی الکترون دهندگی  P=Oالکترون کشندگی گروه 
گروه هیدروکسی در مخلوط توضیح داد. در اثر واکنش جذب 

 این اثرات دوگانه القایی ،دبور نیتریدرون نانولوله  6بمولکول ویتامین 
 P=Oالکترون دهندگی گروه هیدروکسی و الکترون کشندگی گروه 

  .خود را نشان داده و منجر به چنین تغییراتی می شود
  

 نتیجه گیری
 نتایج حاصل از محاسبات مکانیک کوانتومی در سطح نظری

B3LYP/6-31G* و تحلیل NBO، های ساختارینشان دهنده ویژگی، 
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 الکترونی و میزان واکنش پذیریاستریوهای و برهمکنش ،انرژیتیکی
تک دیواره ( 6،6) آرمچیر بور نیتریددر حضور نانولوله  6ب ویتامین
 ،باشد. ساختار الکترونی بسیار پایدار این ترکیباتآنگستروم می 8با طول 

پیوندی و فاصله پیوندی از طریق اسکن کردن زوایای دووجهی و 
 تک دیواره  nm8( با طول 6،6) آرمچیر بور نیتریدبین و نانولوله 

 .شودتعیین می *B3LYP/6-31G با استفاده از محاسبات در سطح نظری
 6ب های مورد بررسی برای برهمکنش ویتامیناز بین تمامی جهت

 بهترین ساختار با انرژی کمینه بدست آمد.  ،بور نیتریدو نانولوله 
کیلوکالری بر مول و در فاز  -962/12در فاز گازی با انرژی جذب 

دهد کیلوکالری بر مول که نشان می -895/7حلال با انرژی جذب 
 .واکنش جذب گرمازا بوده و از نظر انرژی در هر دو فاز انجام پذیر است

و تغییرات  تغییرات آنتالپی ،سگیبمقادیر تغییرات اختلاف انرژی آزاد 
با ترکیبات  بور نیتریدنانولوله  - 6ببین مخلوط ویتامین  آنتروپی

و نانولوله در فاز گازی به ترتیب عبارتند از:  6ب اولیه ویتامین
بر اساس نتایج  .کیلوکالری بر مول -038/0و  -471/11 ،-080/4

 ،*B3LYP/6-31G نظری سطححاصل از محاسبات انجام شده در 
تغییرات  ،حلال پوشی مقادیر تغییرات اختلاف انرژی آزاد گیبس

و  6بدر واکنش ویتامین  حلال پوشی و تغییرات آنتروپی آنتالپی
 -505/6 ،-558/0به ترتیب عبارتند از:  فاز آبیدر  بور نیتریدنانولوله 

  فاز آبیکیلوکالری بر مول. میزان تغییرات آنتالپی در  -040/0و 
می باشد و نشان می دهد واکنش جذب ویتامین  966/4و فاز گازی 

 از نظر انرژی انجام پذیر فاز آبیدر فاز گازی و  بور نیتریددرون نانولوله 
 با توجه به اینکه میزان تغییرات انرژی آزاد گیپس. باشدمی

ΔG و تغییرات آنتالپی واکنش ΔH  فاز آبیمحاسبه شده در فاز گازی و، 
اثرات نامستقر شدن  ،گرمازا بودن واکنش را توجیه می نماید

 الکترونی افزایش پایداری ناشی از رزونانس توجیهالکترونی نیز در 
   .باشدموفق می بور نیتریدنانولوله  - 6بویتامین در ساختار 

 ترکیبات ممان دوقطبی ،NBOبراساس نتایج حاصل از محاسبات 
افزایش  بور نیتریدنانولوله  - 6ببه مخلوط ویتامین  6باز ویتامین 

یافته است. این مسأله با استفاده از اثرات رزونانسی ناشی از عدم 
و بالعکس  بور نیتریده استقرار الکترونی از ویتامین به سوی نانولول

 نتایج حاصل از نانولوله قابل توجیه می باشد. - 6بویتامین در مخلوط 
نشان می دهد زمانی که مولکول  G31-6LYP/3B*محاسبات 

 شکاف انرژی ،گیردقرار می بور نیتریددر حضور نانولوله  6بویتامین 
 الکترون ولت(  =926/2Eg) بور نیتریدنانولوله  - 6بدر مخلوط ویتامین 

  =955/2Egدر مولکول ویتامین به تنهایی ) شکاف انرژینسبت به 
 - 6بهمچنین در مخلوط ویتامین الکترون ولت( کاهش یافته است. 

میزان پارامتر سختی  ،Eg شکاف انرژیبا کاهش  بور نیتریدنانولوله 
پارامتر نرمی اندکی کاهش یافته و میزان انرژی یونش  ،کمتر شده

و انرژی الکترونخواهی و نیز مقادیر الکترونگاتیوی و الکتروفیلیسیتی 
توان از طریق اثرات القائی افزایش یافته است. چنین تغییراتی را می

 الکترون کشندگی گروه کربونیل و اثرات رزونانسی الکترون دهندگی
 مخلوط توضیح داد. نتایج حاصل از محاسبات نظریگروه هیدروکسی در 

به خوبی  بور نیتریدنشان می دهد که جذب ویتامین درون نانولوله 
انجام شده. بنابراین امکان اصلاح نانولوله ها به عنوان یک جاذب 

 در فاز گازی و محلول وجود دارد. 6ببرای جذب مولکول ویتامین  مؤثرّ
صلاح شیمیایی نانولوله ها به منظور این نتایج دریچه ای به سوی ا

  نماید. نها در صنعت و تکنولوژی فراهم میگسترش کاربرد آ
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