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 43/43/8931تاریخ چاپ:         84/41/8931تاریخ پذیرش:    40/40/8931تاریخ دریافت:

 به روش محاسباتی 12P12Bو  12N12Bهای بر نانوقفس 2NOمطالعه جذب سطحی گاز 

 ، حدیث کریمی، موسی سلیمانی*حسین دشتی خویدکی
 گروه شیمی، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آیت ا... العظمی بروجردی، بروجرد 

 
 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 
 
 

 

 

  مقدمه-1

 

ای هوهاکسید گازی است مريی با رنگ قدینیتروژن

ای مايل به قرمز که طی مايل به زرد يا قهوه

 يندهای پیچیده اتمسفري به ذرات معلق نیتراتافر

به صورت طبیعی و يا به  2NOشود. تبديل می

های شود. اين گاز ازآلايندهصورت انسانی ايجاد می

 دود است که در شهرها به علت اصلی مه

ار است. های انسانی ازغلظت بالايی برخوردفعالیت

ها در دمای بالا نیز سبب تولید اين احتراق سوخت

به  2NO چه غلظتچنان شود. همچنین،آلاينده می

 قداربرسد، قابلیت ديد را به م ppm 52/0 حدود 

قابل توجهی کاهش خواهد داد. اگر گیاهان به مدت 

 2/0روز در معرض  هوای  محتوی   05الی  00

ها به رشد آنقرار بگیرند،  2NOگاز  ppm  2تا

سوزی يابد. همچنین، در اثر آتششدت کاهش می

شود. تجزيه باکتريايی ايجاد می 2NOجنگل مقداری 

در اتمسفر  2NOمواد آلی نیز سبب آزاد شدن 

 [.5و 0]شود می

از  برای فناوریدر تلاشی عمده برای توسعه 

( ناشی از احتراق 2NO) xNOبردن انتشار بین

روش جذب سطحی استفاده های فسیلی، از سوخت

در  xNOهای متداول برای حذف شده و جاذب

اند. دماهای پايین شامل زئولیت و کربن فعال بوده

عنوان جاذب توانند بههای کربنی هم میلولهنانو

 .]4و  3[کار روند  به xNO  برای حذف

توان از آن، برای که می های مهميکی از جاذب

های نافلزی نانوقفساستفاده کرد،  2NOجذب گاز 

های توخالی و ها مجموعه مولکولاست. نانوقفس

متشکل از ساختارهای چهار و شش عضوی هستند 

و اندازه آنها در حد چند نانومتر است. آنها به دلیل 

مقاومت مکانیکی و حرارتی بسیار بالا، رسانايی 

الکتريکی پايین و پايداری ساختاری برای 

پزشکی ه حسگرها، علومکاربردهای زيادی از جمل

 های مرتبط به آن مورد استفاده قرار و زمینه

جالب و کاربردی  ويژگیگیرند. با توجه به می

های اخیر، توجه بسیاری از ها، طی سالنانوقفس

اند و تلاش زيادی محققان را به خود جلب کرده

ها انجام گرفته برای تولید، ارزيابی و کاربرد آن

اند اربردهای زيادی استفاده شدهاست. آنها برای ک

توان به ذخیره گاز هیدروژن، که از آن جمله می

کننده و تحويل دارو به هدايت کاتالیزورهای جذب

 بافتهای مورد نظر در بدن انسان اشاره کرد 

ترين به عنوان کوچک 12N12Bنانوقفس  [.6و2]

نانوقفس دارای حلقه های چهار و شش عضوی، 

اتم  نیتروژن به صورت  05ر و اتم بو 05شامل

رسانای تواند به عنوان نیمو میاست يک در میان 

های مقاوم در برابر حرارت بالا در دستگاه

ساز الکترونیکی، روان کننده عايق و ماده ذخیره

-نیم يک ترکیب 12P12Bنانوقفس . رود کاربه گازها

 چکیده
به روش محاسباتی است.  12P12Bو  12N12Bهای نافلزی نانوقفس رب 2NOگاز هدف از این کار تحقیقاتی، بررسی جذب سطحی 

ها در نظر گرفته شد و ساختارهای نانوقفساین بر روی سطح  2NOهای جذبی متفاوتی برای جذب گاز آرایشبرای این منظور، 
د. شسازی بهینه 31G-6پایه مجموعه  ازو با استفاده M062X  ( به روشDFTمورد نظر با استفاده از روش نظریه تابعیت چگالی )

د. نتایج پارامترهای ترمودینامیکی از جمله شسپس، هر یک از پارامترهای ترمودینامیکی و نیز پارامترهای کوانتومی مربوطه محاسبه 
، 12N12Bبر دو اتم نیتروژن نانوقفس  2NO، جذب دو اتم اکسیژن تفاوتهای جذب مانرژی جذب نشان داد که از میان شیوه

های جذبی ، قویتر از سایر شیوه12P12Bبر اتم بور نانوقفس  2NOکه جذب یک اتم اکسیژن درحالی ،جذب را داردحالت قویترین 
افزار اتم در مولکول است. پارامترهای کوانتومی نیز نتایج فوق را تایید کردند. همچنین، بررسی ماهیت پیوند با استفاده از نرم

(AIMنشان داد ک )هستند.الکتروستاتیک )قوی(  -به ترتیب از نوع واندروالسی )ضعیف( و یونی بالاهای جذب ترین شیوهه مناسب 

 نانوقفس فلزی، جذب و نظریه تابعیت چگالی. های کلیدی:واژه

 
 
 

 های آبینقاط کوانتمی، عوامل موثر،سنتز، محیط های کلیدی:واژه

             dashti128@yahoo.com, dashti@abru.ac.ir                                 : ایمیل نویسنده مسئول
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های خاص و توانايی ويژگیرساناست که به دلیل 

 تواند در دماهای بالا و شرايط سخت در مید، خو

الکترونیک استفاده شود و میکروهای نوری دستگاه

 بر  تفاوترفتار جذب سطحی ترکیبات م[.7]

های نافلزی به صورت تئوری مورد توجه نانوقفس

 وب قرار گرفته است. ادي پژوهشگرانتعدادی از 

کربن  گاز سطحي ، جذب88در سال  همكارانش

 استفاده بر نانوقفس بورنیتريد با نوکسید رامو

نظريه تابعیت چگالی الکترون  گوسین، افزارازنرم

 مشاهده کردند کهو  بررسي 31G  6-پايه مجموعه و

 و اکسیژن هايسمت از COگاز  که صورتی در

 شود، نزديک بوراننیتريد نانوقفس به کربن

 ازهايی هستند که گحاصل، آن هایحالت پايدارترين

 وسیله ترتیب بهجذب شده كه به تايیشش بر حلقه

 شده احاطه چهارتايی حلقه يک و تايیشش پنج حلقه

 .[8]است 

، جذب 5003سلطانی و همکارانش  در سال 

 12N12Alرا بر روی نانوقفس  2SOو   2NOگازهای 

با استفاده از نظريه تابعیت چگالی الکترون، روش 

B3LYP  31-6و مجموعه پايهG  .بررسی کردند 

بر اين نانوقفس   2SOو  2NOها دريافتند که جذب آن

 2NOبه صورت جذب شیمیايی است و نیز حضور 

 ويژگیمنجر به تغییرات  قابل توجهی در  2SOو 

می شود. آنها با  12N12Alساختاری و الکتريکی 

ذره نشاني  Gaو  Mgکه با  12N12Alمقايسه نانوقفس 

ذره  Mgکه با  12N12Alفس شده، دريافتند که نانوق

تواند برای کاربردهايی مانند نشاني شده، مي

 [.9]حسگرهاي گازي به کار رود 

  SCN-، جذب 5004سلطانی و همکارانش درسال 

با استفاده از  N16B 16و 12N12B هایقفسنانورا بر 

و  B3LYPنظريه تابعیت چگالی الکترون، روش 

ها دريافتند بررسی کردند. آن  31G-6مجموعه پايه

 12N12B بر اتم بور در نانوقفس SCN- که  جذب 

است و با  16N16Bقويتر از جذب آن در نانوقفس 

  SCN-دست آمده، جذب های جذب بهتوجه به انرژی

 انجام  Sراحتر از   Nاز سر

بیشتر باشد، انرژی   SCN-شود و هر چه تعداد می

ی شود. همچنین، دريافتند که انرژجذب كمتر می

 Si و Mg، Alجذب موقعی که اتم بور با اتم های  

 12N11AlB قفس وجايگزين شده، بیشتر است و نان

عنوان ماده قابل به  12N11SiBو  12N11MgBنسبت به 

 [.00] است SCNاعتمادتري برای جذب 

، جذب 5002حجت کاشانی و همکارانش در سال  

  12P12Bسطحی گاز کربن مونوکسید را بر نانوقفس 

با استفاده از  نظريه تابعیت چگالی الکترون، 

 و مجموعه پايهM062X و  B3LYPهای روش

 6-31G مقدارها دريافتند که بررسی کردند. آن 

ذره   Nو Alکه با  12P12B  نانوقفس در COجذب 

 (، بالاتر از نانوقفسN11P11Al Bنشاني شده است )

 12P12B  .12 در نتیجه،استP12B تواند يکنمی 

 [.05]باشدCO گر گازي کارآمد برای تشخیص حس

های بر نانوقفس 2NO، جذب گاز پژوهشدر اين 

12N12B   12وP12B  ،بر اساس نظريه تابعیت چگالی

-6و با استفاده از مجموعه پايه  M062X به روش 

31G  انجام و نتايج حاصل از پارامترهای

ترمودينامیکی، پارامترهای کوانتومی و 

( آنها تجزيه و AIMاتم در مولکول ) پارامترهای

 گیری شده است.تحلیل و نتیجه

  

 روش محاسباتی -2

 09تمام محاسبات با استفاده از نرم افزار گوسین 

به خوبی مشخص شده که روش  [،03]اند انجام شده

DFT تواند تعادل خوبی بین هزينه و صحت می

نتايج محاسباتی برقرار کند و نتايج صحیحی با 

نه کم در اختیار قرار دهد. در نرم افزار هزي

سازی و گوسین، پس از اتمام اجرای دستورات بهینه

، در فايل DFTفرکانس با استفاده از روش 

خروجی، مقادير پارامترهای ترمودينامیکی نظیر 

انرژی داخلی، آنتالپی و انرژی آزاد گیبس برای هر 

قادير ساختار قابل مشاهده است. با استفاده از اين م

های توان کمیت( می3( تا )0و روابط )

ترمودينامیکی انرژی داخلی، آنتالپی و انرژی آزاد 

 آورد. دستگیبس مربوط به فرايند جذب را به

 

(0) 
 

 
(5)  
(3) ( 

 

به ترتیب، به  complexو  nanocageهای ويسزيرن

بر  2NOنانوقفس و مجموعه مربوط به جذب 

هم مجموعه رخطای ب bsseEنانوقفس اشاره دارند و 

توان . همچنین، آنتروپی فرايند جذب را میاستپايه 

 ( محاسبه کرد.4رابطه گیبس )با 

(4)  
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زبرافزون ، 0اين، با استفاده از تئوری کوپمان

(، سختی gap∆Eپارامترهای کوانتومی گاف انرژی )

(ηپتانسیل ،)شیمیا( يیμ)، ( و  دوستی)الکترون

با استفاده از روابط  ∆(maxNگنجايش بار مولکول )

  شوند.( محاسبه می9( تا )2)

(5)  

(3) 
 

(3) 
 

(3) 
 

(9) 
 

 گیریبحث و نتیجه -3
 های جذبی مناسب برای جذب،  تعیین شیوه -3-1

 های جذبسازی ساختارها و انرژیبهینه

و  12N12Bهای و نانوقفس 2NOهای ابتدا مولکول

12P12B  2به تنهايی و سپس جذب مولکولNO   بر

های جذبی مختلف به وسیله ها با شیوهاين نانوقفس

با  M062X  و به روش 09وسین نرم افزار گ

بهینه سازی شدند که نتايج  31G-6مجموعه پايه 

های جذب برای آنها به ترتیب در مربوط به انرژی

 ارائه شده است.  5و  0های جدول

که  eآمده، شیوه جذبی  0همانگونه که در جدول 

بر روی دو اتم  2NOبیانگر جذب دو اتم اکسیژن 

ست، با انرژی جذب ا 12N12Bنیتروژن نانوقفس

کیلوکالری برمول بیشترين مقدار انرژی  -3069/9

که  aجذب و قويترين جذب را دارد اما شیوه جذبی 

بر اتم بور  2NOحاکی از جذب اتم نیتروژن 

 -0009/2باشد، با انرژی جذب می 12N12Bنانوقفس 

ترين مقدار انرژی جذب و کیلوکالری بر مول کم

 ست.ترين جذب را دارا اضعیف

 2NOهای جذب برای جذب مولکول مقادير انرژی

 تفاوتهای جذبی مبه ازای شیوه 12P12Bبر نانوقفس 

(، اختلاف کمی با هم دارند اما قويترين و 5)جدول 

ترين جذب به ترتیب مربوط به جذب اتم ضعیف

و جذب دو   (fبر اتم بور نانوقفس ) 2NOاکسیژن 

 است.( jوقفس )بر دو اتم فسفر نان 2NOاتم اکسیژن 

 

                                                             
1. Koopmans theorem 

ترمودینامیکی مربوط به پارامترهایبررسی   -3-2

 تفاوتهای جذبی مبر شیوه 2NOجذب مولکول 

  P12B 12و 12N12Bهای نانوقفس

يند جذب، ابه منظور بررسی ترمودينامیکی فر

خواص ترمودينامیکی مربوط به جذب مولکول 

2NO 12هایبر نانوقفسN12B 12و P12B شامل آنتالپی ،

های آزاد گیبس و آنتروپی برای تمام شیوهانرژی

( 5با استفاده از روابط ) K02/598جذبی در دمای 

 3های نتايج حاصل در جدولو  شده( محاسبه 4تا )

شود، می شاهدهارائه شده است. همانگونه که م 4و 

بر هر  2NO( برای جذب مولکول ∆Hتغییرآنتالپی )

های تمام شیوه ، درP12B 12و 12N12B دو نانوقفس

يند جذب ادهد فرجذبی، منفی بوده که نشان می

گرماده بوده و مساعد است. همچنین، تمام مقادير 

 های مربوطه نیز منفی است که نشان آنتروپی

در  2NO ها و مولکولنظمی نانوقفسدهد بیمی

يابد و اين، به دلیل کاهش هنگام جذب، کاهش می

باشد. ر اثر جذب میها ددرجات آزادی اين مولکول

نتايج مربوط به انرژی آزاد گیبس جذب مولکول 

2NO 12 بر نانوقفسN12B  دهد نشان می 3در جدول

تر بودن مقادير انرژی آزاد گیبس، که به خاطر منفی

تر است که مطلوب eو  dهای جذبی جذب از شیوه

با نتايج مربوط به آنتالپی و انرژی داخلی آن، 

اين، نتايج مربوط به برفزوناسازگاری دارد. 

بر روی  2NOانرژی آزاد گیبس جذب مولکول 

 دهد که بهنشان می 4در جدول  12P12B نانوقفس

تر بودن مقادير انرژی آزاد گیبس، جذب خاطر منفی

تر است که با نتايج مربوط مطلوب fجذبی  از شیوه

 به آنتالپی و انرژی داخلی آن، سازگاری دارد.

 

های مرزی )هومو و لومو( و گاف یتالاورب -3-3

 انرژی

 ( و5شده )هومو اشغال مولکولی اوربیتال بالاترين

( 3اشغال نشده )لومو مولکولی اوربیتال پايین ترين

هستند و  کوانتوم شیمی در مهمی بسیار پارامترهای

ای در پايداری شیمیايی مولکول کنندهنقش تعیین

و  الکترون دادن ی. اوربیتال هومو تواناي[04]دارند 

پذيرفتن الکترون را دارد  اوربیتال لومو توانايی

انرژی، اختلاف میان دوسطح انرژی گاف  [.02]

( به دست 2) هومو و لومو است که طبق رابطه

طوح انرژی هومو، لومو و گاف انرژی س آيد.می

های جذبی بر شیوه 2NOبرای جذب مولکول 

                                                             
2. HOMO  

3. LUMO 
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به ترتیب در   12P12Bو   12N12Bمختلف نانوقفس 

 2نشان داده شده اند. نتايج جدول  6و  2های جدول

بر نانوقفس  2NOدهد که با جذب مولکول نشان می

12N12B گاف انرژی نانوقفس کاهش ، 

 bيابد و بیشترين کاهش مربوط به شیوه جذبی می

بر روی  2NOاست که بیانگر جذب يک اتم اکسیژن 

همچنین، نتايج . است 12N12Bاتم نیتروژن نانوقفس 

 2NOحاکی از آن است که جذب مولکول  6جدول 

گاف انرژی نانوقفس را  12P12Bبر روی نانوقفس 

دهد و بیشترين کاهش مربوط به شیوه کاهش می

است که نشان دهنده جذب دو اتم اکسیژن  jجذبی 

2NO  استبر دو اتم فسفر نانوقفس . 

 بر نانوقفس 2NOهای جذب مولکول انرژی -1جدول

12N12B تفاوتهای جذبی مبرای شیوه 

 adsEΔ
(kcal/mol) 

 شیوه جذبی مجموعه ساختارهای جذبی

1001/5- 

 

a جذب یک :

اتم نیتروژن 

2NO  بر اتم

 بور نانوقفس

1001/5- 

 

b جذب یک :

اتم اکسیژن 

2NO  بر اتم

نیتروژن 

 نانوقفس

0845/0- 

 

c جذب یک :

اتم نیتروژن 

2NO  بر اتم

نیتروژن 

 نوقفسنا

 

3133/1- 

 

d جذب دو :

اتم اکسیژن 

2NO  بر دو

اتم بور و 

نیتروژن 

 نانوقفس

3131/1- 

 

e جذب دو :

اتم اکسیژن 

2NO  بر دو

اتم نیتروژن 

 نانوقفس

 
بر نانوقفس  2NOهای جذب مولکول انرژی -2جدول

12P12B تفاوتهای جذبی مبرای شیوه 

 adsEΔ
(kcal/mol) 

 شیوه جذبی ی جذبیمجموعه ساختارها

4408/3- 

 

f جذب یک :

اتم اکسیژن 

2NO  بر اتم

 بور نانوقفس

 

4403/3- 

 

g جذب یک :

اتم اکسیژن 

2NO  بر اتم

فسفر 

 نانوقفس

4045/3- 

 

h جذب دو :

اتم اکسیژن 

2NO  بر دو

اتم بور 

 سنانوقف

4041/3- 

 

i جذب دو اتم :

اکسیژن 

2NO  بر دو

اتم بور و 

فسفر 

 انوقفسن

4308/3- 

 

j جذب دو اتم :

اکسیژن 

2NO  بر دو

اتم فسفر 

 نانوقفس
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انرژی آزاد گیبس و مقادیر آنتالپی ،آنتروپی  -3 جدول

های جذبی بر روی شیوه 2NOمربوط به جذب مولکول 

 12N12Bمختلف نانوقفس 

adsGΔ 

(kcal/mol) 
adsSΔ 

(kcal/mol.K) 
adsHΔ 

(kcal/mol) 
adsEΔ 

(kcal/mol) وه
شی

ی
جذب

ی 
ها

 

1414/5 0301/0- 1125/2- 1001/5- a 

4128/2 02011/0- 8524/5- 1001/5- b 

0551/0- 08103/0- 1442/12- 0845/0- c 

1431/1- 0824/0- 080/18- 3133/1- d 

1481/1- 0824/0- 0854/18- 3131/1- e 

 

د گیبس انرژی آزاو مقادیر آنتالپی ،آنتروپی  -8 جدول
های جذبی بر روی شیوه 2NOمربوط به جذب مولکول 

 12P12Bنانوقفس  تفاوتم

adsGΔ 
(kcal/mol) 

adsSΔ 
(kcal/mol.K) 

adsHΔ 
(kcal/mol) 

adsEΔ 
(kcal/mol) وه

شی
ی

جذب
ی 

ها
 

5384/23- 0383/0- 4083/33- 4408/3- f 

0518/23- 0305/0- 4308/38- 4403/3- g 

003/0- 0303/0- 1081/1- 4045/3- h 

4014/11- 0848/0- 3113/23- 4041/3- i 

1035/14- 05158/0- 3833/38- 4308/3- j 

 

بر روی  2NOنتایج گاف انرژی جذب مولکول  -5جدول 

 12N12Bهای جذبی نانوقفس شیوه

(ev) g∆E HOMOE LUMOE شیوه جذبی 

302/4 3303/0- 0211/0- 12N12B 

2340/0 3331/0- 0314/0- a 

3830/5 3202/0- 1114/0- b 

0802/0 33802/0- 0813/0- c 

5303/3 3311/0- 0413/0- d 

5310/3 3214/0- 0415/0- e 

 

بر روی بر  2NOنتایج گاف انرژی جذب مولکول  -3جدول 

 12P12Bهای جذبی نانوقفس روی شیوه

(ev) g∆E HOMOE LUMOE شیوه جذبی 

5048/5 21085/0- 0128/0- 12P12B 

5011/5 2134/0- 0120/0- f 

5004/5 2130/0- 0120/0- g 

0408/5 2480/0- 0140/0- h 

5058/5 2151/0- 0111/0- i 

2022/2 2240/0- 1800/0- j 

 پارامترهای کوانتومی 3-8

سازی ساختارها، سختی شیمیايی، از بهینه پس

دوستی و گنجايش بار شیمیايی، الکترونپتانسیل

( محاسبه 9( تا )6ط )مولکول با استفاده از رواب

توسط پار و  0983گرديد. مفهوم سختی در سال 

ن . گاف [06]گیری شد مطرح و اندازه 4پیرسو

تواند نشان دهدکه مولکول لومو می-انرژی هومو

های دارای گاف انرژی مولکول سخت يا نرم است.

های های سخت و مولکولبزرگ به عنوان مولکول

های دارای گاف انرژی کوچک به عنوان مولکول

پذيرتر های نرم قطبشمولکول شوند.نرم شناخته می

های سخت هستند، زيرا به انرژی کمتری ازمولکول

شدن نیاز دارند. با توجه به نتايج به برای برانگیخته

کمی  12N12B، نانوقفس 7آمده در جدول  دست

است. اين عامل، باعث  2NOتر از مولکول سخت

شده  2NOپذيری آن نسبت به مولکول کاهش قطبش

تواند به مولکول می 12N12Bو در نتیجه، نانوقفس 

2NO 2الکترون بدهد. بنابراين، مولکولNO   نقش

-نقش الکترون 12N12Bگیرنده و نانوقفس الکترون

تر و در بسیار نرم 12P12Bه را دارد اما نانوقفس دهند

است.  2NOپذيرتر از مولکول نتیجه، قطبش

 2NOتواند از مولکول می 12P12Bبنابراين، نانوقفس 

دهنده نقش الکترون  2NOالکترون بگیرد و مولکول 

گیرنده را خواهد الکترون نقش 12P12Bو نانوقفس 

 داشت.

ها از توانايی گونه دوستی، معیاريشاخص الکترون

به پذيرش تعدادی الکترون است. هرچه ترکیبی 

دوستی بالاتری داشته باشد، شاخص الکترون

 [.07]پذيری آن بیشتر است نتوانايی الکترو

ی بار ، بیشینه∆(maxNگنجايش بار مولکول )

تواند بپذيرد و در الکتريکی است که الکتروفیل می

بیشتر باشد، توانايی نتیجه، هرچه مقدار اين کمیت 

پذيرش الکترون بیشتر خواهد بود. نتايج مربوط به 

دوستی و گنجايش بار در های الکترونشاخص

کنند که نیز همانند سختی شیمیايی تايید می 7جدول 

به  2NOدر مقابل  12P12Bو  12N12Bهای نانوقفس

گیرنده را دهنده و الکترونترتیب نقش الکترون

 دوستی و گنجايش بار نانوقفسکتروندارند. زيرا، ال

12N12B  2کمتر ازNO  12و در نانوقفسP12B  بیشتر

. پتانسیل شیمیايی معیاري از تمايل است 2NOاز 

ها به رها شدن از سیستم است. اختلاف الکترون

پتانسیل شیمیايی زياد بین دو سیستم، به انتقال 

. در اينجا، اختلاف [08]کند الکترون کمک می

                                                             
4. Parr and Pearson 
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های نسیل شیمیايی بین هر يک از مولکولپتا

در مقابل ساير پارامترهای  2NOنانوقفس و 

کونتومی بحث شده، خیلی کمتر بوده و بنابراين، 

گیری کلی را نشان نتايج مربوط به آنهاست که نتیجه

 دهد.می

 
( برای  ev) بر حسب  پارامترهای کوانتومی -0جدول

 12P12Bو    12N12Bهای و نانوقفس 2NOمولکول 

 

 (AIM)مولکول در اتم ينظريه 3-2

 هایو گروه هااتم به مربوط خواص یمشاهده برخ

انتقال  ديگري قابل به مولکول يک از که عاملی

 کند.می ايفا شیمی توسعه در کلیدي هستند، نقشی

 که(QAIM) اتم در مولکول کوانتومی ینظريه

ر ريچارد توسط بار نخستین  همکارانش و 5باد

 کوانتومی مانند مشاهدات چنین به دقیقا   يافت، توسعه

 تفسیر کريستال، يک يا مولکول يک در اتم فهومم

 الکترونی چگالی ها،مولکول در شیمیايی پیوندهاي

 در مهم مفاهیم از پردازد. يکیمی انرژي چگالی و

 رسدمی نظر به که است شیمیايی پیوند مفهوم شیمی،

بوده  توجه مورد محاسباتی کمتر کوانتومی شیمی در

 بین پلی عنوانهب مولکول در اتم ينظريه است.

 يساده و مفاهیم مدرن محاسباتی کوانتومی مکانیک

 پیوند طبیعت تری ازدرك عمیق تواندمی شیمیايی،

 نظريه مکانیک اين ديگر، عبارت دهد. به ارائه

 را هامولکول در پیوند که سازدمی قادر را کوانتومی

 توجه قرار مورد محاسبه قابل موضوع يک عنوانبه

 و بررسی هايی برايشاخص که اين برافزون  و دهد

 نوع هر تواندمی دهد،ارائه می پیوندها بنديطبقه

هیدروژنی،  پیوند مانند ضعیف کنشبرهم

                                                             
5. Richard Bader 

 تحلیل و تجزيه مورد را هامانند آن و واندروالسی

 . [09]دهد  قرار

کنش بین برای بررسی تعیین ماهیت پیوند و برهم

و  12P12Bو  12N12Bهای هر يک از نانوقفس

توپولوژی در نقاط های ، مقادير مولفه2NOمولکول 

( از جمله چگالی BCPبحرانی پیوند )

( الکترونی چگالی  (، لاپلاسینالکترونی

) چگالی(، )  چگالی(، انرژی کل

انرژی پتانسیل  چگالی( و انرژی جنبشی کل)

به دست  AIM( با استفاده از نرم افزار کل)

 اند. آمده

 پیوند قدرت قدارمکه  استالکترونیچگالی 

-چگالیلاپلاسین کند. ها را بیان میمیان اتم

همان چگالی انرژی  است. مقدار الکترونی

است که  جنبشی الکترونی در نقطه بحرانی پیوند

چگالی انرژی  . استبیشتر مواقع مثبت 

پتانسیل در نقطه پیوند است که بیشتر مواقع منفی 

کل در نقطه بحرانی انرژی چگالی است و 

 هامیلتونی و لاپلاسین که هايیکنشبرهم است. در

 دارد، ماهیت مثبت پیوند علامت بحرانی ينقطه در

 بستگی بحرانی ينقطه در الکترونی چگالی به پیوند

 هاکنشبرهم اين باشد، کم بار چگالی اگر دارد.

 ضعیف هايکنشبرهم و دارند واندروالسی خصلت

 زياد بار چگالی که در صورتی روند.شمار میبه

  -يونی ها قوی و ازنوعبرهمکنش باشد،

 که شیمیايی پیوندهاي .است الکترواستاتیک

 پیوند، بحرانی نقطه در هاآن لاپلاسین و هامیلتونی

 هاياست )علامت منفی و علامت مثبت با عددهايی

 يونی جزيی – کووالانسی جزيی ماهیت مخالف(،

 به پیوند بودن يونی و کووالانسی قدارو م دارند

های دارد. نتايج مولفه بستگی هامیلتونی آنها مقدار

دهد یداده شده، نشان م 8 توپولوژی که در جدول

 2NOهای جذب مولکول ترين شیوهکه برای مناسب

 در هامیلتونی و بر روی هر دو نانوقفس، لاپلاسین

دارد. بنابراين،  مثبت پیوند علامت بحرانی ينقطه

با توجه به مقادير چگالی بار، جذب دو اتم اکسیژن 

2NO  12بر دو اتم نیتروژن نانوقفسN12B از نوع ،

که جذب يک حالیدر .واندروالسی و ضعیف است

، 12P12Bبر روی اتم بور نانوقفس  2NOاتم اکسیژن 

 .استالکتروستاتیک و قوی  -از نوع يونی

 

گنجایش بار 

مولکول 
(maxN)∆ 

-الکترون

 دوستی

( 𝛚) 

پتانسیل 

 شیمیایی

( 𝛍) 

سختی 

 شیمیایی

 ( 𝛈) ار
خت

سا
 

1431/1 1018/2 0101/5- 2230/8 
2

N
O

 

1380/1 0354/2 4003/8- 3001/8 

1
2

N
1

2
B

 

1011/1 0881/5 3081/5- 0412/2 

1
2

P
1

2
B
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 گیرینتیجه -4

  بر 2NOدر اين مقاله، جذب سطحی گاز 

به روش  12P12Bو  12N12Bهای نافلزی نانوقفس

بررسی قرار گرفته است. به همین  محاسباتی مورد

های جذبی متفاوتی برای جذب گاز منظور، شیوه

2NO  12های سطح نانوقفسبرN12B 12 وP12B  در

نظر گرفته شد و ساختارهای مورد نظر با استفاده 

 M062X ( به روشDFTاز نظريه تابعیت چگالی )

سازی شده بهینه 31G-6پايه و با استفاده از مجموعه

پارامترهای ترمودينامیکی و نیز پارامترهای و 

کوانتومی مربوطه محاسبه شدند. نتايج انرژی جذب 

،  جذب تفاوتهای جذب منشان داد که از میان شیوه

بر دو اتم نیتروژن نانوقفس  2NOدو اتم اکسیژن 

12N12Bکه جذب ، قويترين جذب را دارد درحالی

، 12P12Bبر اتم بور نانوقفس  2NOيک اتم اکسیژن 

های جذبی است. پارامترهای قويتر از ساير شیوه

ترمودينامیکی از جمله انرژی گیبس جذب اين نکته 

های جذبی مختلف، را تايید کردند که از میان شیوه

 ،تر و بنابراينهای جذبی فوق، خودبخودیشیوه

تر هستند. همچنین، پارامترهای کوانتومی مطلوب

دوستی و گنجايش روناز جمله سختی شیمیايی، الکت

   12N12Bبار مولکول نشان دادند که نانوقفس 

الکترون بدهد. بنابراين،  2NOتواند به مولکول می

 گیرنده و نانوقفسنقش الکترون 2NOمولکول 

12N12B  دهنده را دارد اما نانوقفسالکتروننقش 

12P12B 2تواند از مولکول میNO  الکترون بگیرد و

اين، برافزونده را خواهد داشت. گیرنالکتروننقش 

افزار اتم در بررسی ماهیت پیوند با استفاده از نرم

( نشان داد که با توجه به مثبت بودن AIMمولکول )

 بحرانی ينقطه در هامیلتونی و های لاپلاسینعلامت

پیوند و نیز با در نظر گرفتن مقادير چگالی بار، 

روژن بر دو اتم نیت 2NOجذب دو اتم اکسیژن 

، از نوع واندروالسی و ضعیف 12N12Bنانوقفس 

بر  2NOکه جذب يک اتم اکسیژن حالیاست در

 -، از نوع يونی12P12Bروی اتم بور نانوقفس 

. نتايج کلی محاسبات، است الکتروستاتیک و قوی

توان به عنوان مي 12P12Bنشان داد که از نانوقفس 

 2NOگر و جاذب مناسب برای جذب گاز حس

 فاده کرد.است

 منابع

 پركینز، انتشارات از هوا، ترجمه آلودگي الدين، غیاث[ م. 0]

 (.0378، )6-8تهران،  دانشگاه

 بر آن اثرات و ترافیك هايآلودگي الدين، غیاث[ م. 5]
، تهران ترافیك كنفرانس دومین مقالات جامعه، مجموعه

(0380). 
 نانو نظری مطالعه شاملويی،ح. قائدی، ع. وفايی، [ ح. 3]

الکتروني،  چگالی تابعیت روش از استفاده با نیتريد بور قفس
 ،0-7 شیمي، گروه گچساران اسلامي واحد آزاد دانشگاه

(0390). 
[4] L. Zhu, D. W. Hess, C.P. Wong, Journal of 
Physical Chemistry B, 110, 5445-5449 (2006). 

[5] F. Jensen, H. Toflund, Journal of Chemical 

Physics, 201, 89–96, (1993). 
 [6] H. Y. Zhu, T.G. Schmalz, D.J. Klein, 

Journal of Chemical Quantum, 63(2), 393–401, 

(1997).  

[7] D.L. Strout, Journal of Chemical Physics, 
104, 15, 3364–3366, (2000).  

[8] P. Politzer, C.W. Kammeyer, J. Bauer, W.L. 

Hedges , Journal of Physical Chemistry, 85, 
4057-4060, (1981). 

، ن. ائم پناهاقا. هاشمیان زاده، م. اديب، ب.  ][9
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