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  دهیچک

گزین خـالص و جـای   )GaNNTs( نیترید زیگـزاگ  گالیم  برروي ساختار الکترونی و فضایی نانولوله داروي ایزونیازید بررسی اثر جذب پروژه از این هدف

سـاختارهاي   ۀمدل پیکربندي فضایی متفاوت براي جذب ایزونیازید بر روي سطح نانو لوله در نظر گرفته شد و کلی ـ 24 منظور این شده با نیکل است. براي

 بهینه شـده پارامترهـاي  با استفاده از ساختارهاي  .شدسازي بهینه Cam-B3LYP / Lanl2dz سطح در DFT)نظریه تابع چگالی ( مورد نظر با استفاده از روش

 هـاي پیونـدي طبیعـی   اربیتـال  ،(DOS)هـا  نمودارهاي چگالی حالت ،LUMO)-(HOMO 1هاي هومو و لوموپیوند، اوربیتال زاویۀ و پیوند طول مانند فضایی

)NBO) پارامترهاي کوانتومی، پارامترهاي اتم در مولکول ،(AIM( نمودارهاي پتانسیل الکترون مولکول و )MEP( و نتایج حاصل مـورد بحـث    سبه شدهمحا

شـود  نتایج حاصل نشان داد که جایگزینی نیکل و جذب ایزونیازید باعث کاهش قابل توجه گاف انرژي و پارامترسختی نانو لوله مـی  .و بررسی قرار گرفت

 ـ     توانمی دارویی، از این خاصیت براي ساخت نانو حسگرها شودو این عامل سبب افزایش رساناي سیستم می  ۀاستفاده کـرد. مقـدار انـرژي جـذب در کلی

هـاي جـذب نشـان داد کـه جـایگزینی      مقایسه انرژي .است جذب و پایداري آنها از نظر ترمودینامیکی فرایندمساعد بودن  ةدهند بوده که نشان ها منفیمدل

تـر از نانولولـه   انولوله جایگزین شده بـا نیکـل نـا مناسـب    و بدین ترتیب جذب آن در ن شودنیکل باعث کاهش جذب ایزونیازید بر روي سطح نانو لوله می

  .شوداز نوع جذب فیزیکی محسوب می نانولوله سطح روي بر ایزونیازید مولکول خالص است، در ضمن جذب

  

  

  یکوانتوم يپارامترها ک،ینامیترمود کل،ین ینیگزیجا د،یازیزونیا د،یترین میگال ۀنانولول :يدیکل يهاهواژ
  

 1 . مقدمه1

، )BN( نیترید بورن نظیر تناوبی جدول سوم گروه نیتریدهاي

 جملـه  از و.... )GaN( نیتریـد  وگالیم )AlN( نیترید آلومینیوم

 ابعـاد  در هـم  و بعـدي  سه حالت در هم که ترکیباتی هستند

 هاي متنوع الکترونی، مغناطیسـی و اپتیکـی از  تر ویژگیپایین

 ـ بـه  ترکیبـات  دهنـد. ایـن  نشان می خود گـاف انـرژي    لدلی

ــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـــــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـــــــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ــــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ـــــــ ـــ ــــــ ـــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـ  

 .1 Highest occupied molecular orbital and Lowest unoccupied molecular orbital 

 حجمی بـه نسـبت   مدول و گرمایی خوب کوچک، رسانایی

نقـش   ارتباطی و تصویري ابزارهاي صنایع و گسترش بالا در

 eVگـاف انـرژي   داشـتن   به دلیلبسزایی دارند. گالیم نیترید 

بـه عنـوان حسـگر و جـاذب     محـدوده  که در ایـن   2/6-1/9

در  حساس يوسنسورهایبو  ییایمیش و يولوژیب يهامولکول

تحقیقات اخیر بیشتر مورد توجه محقیقـین تجربـی و نظـري    

 بسـیار  . گـالیم نیتریـد یکـی از مـواد    ]5-1[قرار گرفته است 



  ۵، شمارة ۱۷جلد   يمراد و فاطمه یصامت ییرضا يمهد  ۷۷۴

  

  

 امـروزه در  شـود و تلقـی مـی   هـا هـادي  نیمه میان کلیدي در

نـور   نشـر  دیودهـاي  آبـی،  لیزرهاي اپتوالکتریک نظیر صنایع

(LED) قرار  فادهاست مورد وفور الکترونیکی به قطعات ۀو تهی

سـازي خـواص الکترونـی    . به منظور بهینه]9-6[گرفته است 

هـاي متنـوع   جایگزین یا نشان دار کردن اتـم این ترکیبات از 

عناصري که در این زمینه بیشتر مورد توجـه   .شوداستفاده می

باشـد، کـه داراي   می قرار گرفته فلزات واسطه از جمله نیکل

نیمـه فلـزي    هايه سیستمب راه راخاصیت کاتالیزوري بوده و 

هـاي  دسـتگاه  کـه از ایـن خاصـیت در سـاخت     کنـد، باز می

هـاي اخیـر   بررسـی  .]13-10[شـود  استفاده می اسپینترونیک

 ـنشان داد که جایگزین کردن اتم گـالیم   ۀها فلزي در نانو لول

و  الکترونیکـی  نیترید باعـث تغییـر قطـبش اسـپین، خـواص     

تحقیقـات گسـترده   . از طـرف دیگـر   شـود مغناطیسی آن مـی 

گالیم نیترید نشـان   ۀنظري و تجربی بر روي خواص نانو لول

تواند به عنوان جـاذب ترکیبـات سـمی و    داد که این ماده می

گازهــاي آلاینــده و همچنــین بــه عنــوان حســگر در صــنایع 

  .]19-14[الکترونیکی استفاده شود 

در پزشکی پوشش دادن سطح دارو با ترکیبات بی اثر بـه  

اهش اثرات سمی آنهـا و همچنـین افـزایش کـارایی     منظور ک

دارو در بدن اهمیت زیادي دارد، بر این اساس امروزه توجـه  

هـا متمرکـز   محققین به سوي ترکیبات نانو ذرات و نانو لولـه 

شده است، چون این ترکیبات باتوجه به داشتن ابعـاد بسـیار   

کوچک و نسبت سـطح بـه حجـم بـزرگ از نظـر شـیمیایی       

ابل توجهی با سایر ترکیبات دارند. همان طور که کنش قبرهم

کـه   سـل بـوده   ضـد  داروي تـرین  قوي می دانیم ایزونیازید

شـود. بـه   مصرف خوراکی آن موجب مسمومیت کبـدي مـی  

منظور مهـار دارو در بـدن و افـزایش کـارایی آن تحقیقـات      

. بـا  ]20[وسیعی با استفاده از مواد مختلف انجام شده اسـت  

ژه حاضر بر آن شـدیم کـه نانولولـه گـالیم     این هدف در پرو

نیترید خالص و جایگزین شده بـا نیکـل را بـه عنـوان یـک      

ترکیب براي جذب یا پوشش دادن مولکول ایزونیازید مـورد  

. بـراي ایـن   کنـیم مطالعه قرار دهیم و کـارایی آن را بررسـی   

هاي فضـایی متفـاوت   منظور چهار مدل جذبی را در موقعیت

 Eمـدل   :ایـم ) در نظر گرفتـه 6و0زیگزاگ ( ۀبر روي نانولول

) خالص روي 6و0زیگزاگ ( ۀبراي جذب در ساختار نانولول

براي جذب بر روي اتم نیکل جـایگزین   F، مدل Ga 42اتم 

 ـ   G، مـدل  Ga 42شده به جاي اتم   ۀبـراي جـذب در نانولول

و مدل  N 52) خالص روي اتم 6 و 0گالیم نیترید زیگزاگ (

H روي اتم 6و0گالیم نیترید زیگزاگ ( ۀبراي جذب نانولول (

هـر کـدام از ایـن     .N 52نیکل جایگزین شده به جـاي اتـم   

، a ،b ،c ،dها در شش پیکربندي متفاوت فضایی شـامل  مدل

e  وf  انـد کـه عبارتنـد از:    مورد بررسی قرارگرفتـهa  جـذب :

: جـذب مولکـول   N ،b 14مولکول ایزونیازید از طـرف اتـم   

: جذب مولکول ایزونیازید از H ،c 17ف اتم ایزونیازید از طر

 12: جذب مولکول ایزونیازید از طرف اتم N ،d 6طرف اتم 

O ،e 13: جذب مولکول ایزونیازید از طرف اتم N ،f جذب :

هاي جذبی بهینـه  . مدلH 16مولکول ایزونیازید از طرف اتم 

  ه است. شدارائه  1شده در شکل 

  

 روش محاسباتی. 2

 و 0گالیم نیتریـد زیگـزاگ (   ۀحاسبات از نانولولبراي انجام م

اتـم گـالیم    24اتـم نیتـروژن و    24که شامل  استفاده شده )6

ن کـرد محدود کردن طول نانولولـه و کوتـاه    به منظور .است

هیـدروژن   اتـم  12زمان محاسبات، ابتدا و انتهاي نانولوله به 

تمـام محاسـبات سـاختاري و کوانتـومی     متصل شده اسـت.  

نانو لوله/ ایزونیازید با استفاده از تئوري تابع چگـالی   سیستم

(DFT)  و بــه روشCAM-B3LYP   اي بــا مجموعــه پایــه

LANL2DZ انجـام  09افزار گوسـین ( و با به کار گیري نرم (

 ))9تـا  1(روابط (. با استفاده از تئوري کوهن ]21[شده است 

 (انـرژي الکتـرون   A)، یـونش (انرژي  Iپارامترهاي کوانتومی:

 W(نرمــی) و  S(ســختی)،  η(الکترونگاتیویتــه)،  χخـواهی)، 

انرژي سطح ( Ferrmi E،)گاف انرژيΔE (gap، )ن دوستی(الکترو

ــی ــار ( Δφو  )فرم ــابع ک ــده  )ت ــبه ش ــدمحاس ــا. در اینان   ج

HOMOE  شـده و   اشـغال  مولکـولی  اوربیتـال  بـالاترین  انـرژي

LUMOE خـالی اسـت   مولکـولی  اوربیتـال  تـرین پـایین  انرژي  

]22-27.[ 



  ۵، شمارة ۱۷ جلد  ... ۀنانولول یو الکترون يبر خواص ساختار دیازیزونیاثر جذب مولکول ا یبررس  ۷۷۵

  

  

        
E-d  E-c  E-b  E-a  

        
F-b  F-a  E-f  E-e  

        
F-f  F-e  F-d  F-c  

    
G-d  G-c  G-b  G-a 

    
H-b  H-a G-f  G-e  

    
H-f  H-e  H-d  H-c  

نیترید خالص و جایگزین شـده بـراي    گالیم ۀساختارهاي بهینه شده جذب ایزونیازید بر روي سطح نانولول(رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .1شکل 

  .E ،F ،G،Hهاي مدل

  



  ۵، شمارة ۱۷جلد   يمراد و فاطمه یصامت ییرضا يمهد  ۷۷۶

  

  

)1(  , ,   HOMO LUMOI E A E  

)2(  , gap LUMO HOMOE E E  

)3(  ( ) / ,   2I A  

)4(  ( ) / ,  2I A  

)5(  ,    

)6(  / , 2 2    

)7(  / , 1 2S   

)8(  / ( ) , 1 2FL HOMO LUMOE E E  

)9(  / ,  N    

محاسـبه شـده    )10معادلـۀ (  از اسـتفاده  با) adsE( جذب انرژي

   :است

)10(  / ( ) ,   ads GaNNTs INH GaNNTs INHE E E E  

گـالیم   ۀکنش بین نانولولانرژي نهایی برهم GaNNT/ INHEدر اینجا 

گالیم نیترید و  ۀلنولوانرژي نهایی نا TGaNNEنیترید با ایزونیازید، 

INHE   انرژي مولکول ایزونیازید است. مقادیر انرژي تغییر شـکل

پـس از جـذب نیـز از     INH -defEو ایزونیازیـد  GaN-defEنانو لولـه  

  ) محاسبه شده است :14) تا (11روابط (

)11(  ( ) ( ) ,   def INH INH pure INH nonGaNE E E  

)12(  ( ) ( ) ,   def GaN GaN pure GaN nonINHE E E  

)13(( / ) ( ) ( ) ,   bin GaN INH GaN nonINH INH nonGaNE E E E  

)14(  . ads bin deftotalE E E  

انرژي جـذب شـونده (مولکـول     INHE)-(pure)، 11در معادلۀ (

انـرژي   INHE)-(non GaNایزونیازیـد) بـه صـورت آزاد اسـت و     

ایزونیازید جذب شده بـرروي نانولولـه زمـانی کـه نانولولـه      

انــرژي  GaNE)-(pure) نیــز 12در معادلــۀ ( باشــد.حــذف شــده 

انرژي نانولولـه   non INH)-(GaNEنانولوله خالص بدون جذب و 

کـنش داشـته و در آن جـذب    زمانی که با جذب شونده برهم

 E(GaN/INH)و  binE)، 13ه باشد. در معادلـۀ ( شدشونده حذف 

کنش جذب شـونده  به ترتیب انرژي همبستگی و انرژي برهم

با اسـتفاده از   adsE باشد در ضمن انرژي جذببا نانولوله می

نانو و  binEو انرژي همبستگی  def totalEانرژي تغییر شکل کل

  ) محاسبه شده است.14ایزونیازیداز معادلۀ (

جـذب   فراینـد براي بررسی انجـام پـذیر بـودن یـا نبـودن      

پارامترهــاي ترمودینــامیکی از جملــه تغییــرات انــرژي درونــی، 

رفیت گرمایی با اسـتفاده  آنتالپی، انرژي آزاد گیبس، آنتروپی و ظ

  محاسبه شده است. )15( از معادلۀ

)15(  ( / )
( ) : , , , .GaN INH p

M M GaN INH
M M M E H G C

 
  

ــا  ــامیکی (  MΔدر اینج ــارامتر ترمودین ــر پ ، ΔE ،ΔH ،ΔGتغیی

(ΔCp، GaN/INH M ،GaN M  وINHM  بـــــه ترتیـــــب پـــــارامتر

گالیم نیترید به همراه ایزونیازید، نانولولـه   ۀترمودینامیکی نانولول

  .باشندنیترید و ایزونیازید صورت آزاد می گالیم

  

 نتایج و . بحث و بررسی3

  جذب . انرژي1 .3

 H-fتـا    E-aهـاي جـذبی  بررسی ساختارهاي بهینه شده مدل

دهد که مقادیر متوسـط طـول   ) نشان میپیوست S 1(جدول 

نانو لوله در حالت خالص و جایگزین شده  Ga-Nپیوندهاي 

باشـند، کـه بـا    آنگسترم مـی 23/2 تا 88/1 ةنیکل در محدو با

 ـ]30-28 [نتایج سایر تحقیقات هم خوانی خوبی دارند  ۀ. نکت

ــل ــد   قاب ــذب ایزونیازی ــس از ج ــه پ ــت ک ــه آن اس  در توج

نانولوله طول پیونـدها و   سطح روي بر مختلف هايموقعیت

تـوجهی ندارنـد. همچنـین در     پیوندها تغییـرات قابـل   ۀزاوی

روژن شده باشد، طول پیونـد  که نیکل جایگزین نیت هاییمدل

  انـد، افـزایش  هـایی کـه مسـتقیم بـه نیکـل متصـل شـده       اتم

قابل توجهی نسبت به حالت خـالص داشـته کـه مربـوط بـه      

هـاي نـانو لولـه    اتـم  بـه  بزرگ بودن شعاع اتمی نیکل نسبت

  باشد. می

هاي مورد مطالعه  با اسـتفاده  مدل ۀکلی) adsE( انرژي جذب

 1محاسبه شده و نتایج حاصل در جدول  )14) تا (11از روابط (

 هاي مـورد نظـر مقـدار انـرژي    مدل ۀاند. در کلیگرد آوري شده

 مـول  بـر  کیلوکـالري  -76/107 تـا  -27/19 ةدر محـدود  جذب

 فراینـد باشد که حاکی از گرمـاده بـودن و ماهیـت فیزیکـی     می

 ـ سطح روي بر ایزونیازید مولکول جذب  گـالیم نیتریـد   ۀنانولول

 کیلوکالري بـر  -76/107با انرژي جذب  d-Eجذبی  است. مدل

 باشد، کـه ها مساعدتر میمول از نظر ترمودینامیکی از سایر مدل
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  .Hو  E ،F ،Gهاي هاي جذب، انرژي تغییر، انرژي پیوند و ممان دو قطبی محاسبه شده براي مدل. انرژي1جدول 

property E-a E-b E-c E-d E-e E-f F-a F-b F-c F-d F-f 
Eads 
(kcal/mol) 

-98/99 -51/88 -98/103 -76/107 -73/87 -25/106 82/25- -81/25 20/32- -30/32 -30/32 

Edef-NTS 
(kcal/mol) 

03/69 72/70 53/69 34/64 10/72 38/66 -67/7 -82/3 -60/10 -18/12 -18/12 

Edef-INH 
(kcal/mol) 

-48/4 -45/6 -62/0 -59/4 -89/6 -42/4 -37/3 -27/6 -58/0 -35/4 -35/4 

Edef-total 
(kcal/mol) 

-55/64 -28/64 -92/68 -74/59 -20/65 -96/61 0 08/10 0 53/16 54/16 

Ebin 
(kcal/mol) 

-43/35 -23/24 -06/35 -02/48 -53/22 -29/44 0 -89/35 0 -83/48 -84/48 

d  52/8 90/9 35/13 96/13 28/5 50/9 50/9 23/7 90/8 61/5 61/5 

 G-a G-b G-c G-d G-e G-f H-a H-b H-c H-d H-f 
Eads 
(kcal/mol) 

-41/104 -54/88 -84/104 -66/105 -26/106 -92/106 -14/33 -48/32 -07/36 -81/37 -55/26 

Edef-NTS 
(kcal/mol) 

42/69 51/72 86/67 75/64 38/66 24/66 -10/8 -37/12 -68/3 -31/5 -02/5 

Edef-INH 
(kcal/mol) 

-71/0 -85/4 -67/0 -40/4 -42/4 -00/4 -13/7 -57/6 -94/0 -32/3 -97/2 

Edef-total 
(kcal/mol) 

-71/66 -66/67 -23/67 -36/60 -98/61 -24/62 23/15 94/18 61/4 63/8 68/9 

Ebin 
(kcal/mol) 

-70/37 -88/20 -61/37 -30/45 -27/44 -68/44 -37/48 -42/51 -68/40 -44/46 -23/36 

d  89/14 07/7 37/14 65/8 50/9 03/4 42/9 33/3 89/9 06/11 64/3 

  

کش قوي بین اتم اکسیژن جـذب شـونده و بـا اتـم     بیانگر برهم

با کمترین مقدار  H-eباشد. از طرف دیگر مدل گالیم نانولوله می

ــر مــول) ضــعیف -72/19انــرژي جــذب ( ــرین کیلوکــالري ب ت

نتـایج   ۀ. مقایس ـدارد کنش بین نانو لوله و جذب شونده رابرهم

 ـنشان می  ۀدهد که مقدار انرژي جذب در حالت خالص نانولول

گالیم نیترید بیشتر از حالـت جـایگزین شـده بـا نیکـل اسـت،       

تر بنابراین حالت خالص نانو لوله براي جذب ایزونیازید مناسب

  باشد. می

هـاي  در ضمن مقادیر انرژي تغییر شکل نانو لولـه در مـدل  

) مثبـت بـوده در حـالی کـه در     Gو Eهاي جذبی خالص (مدل

) منفـی  Hو  Fهـاي  هاي جایگزین شـده بـا نیکـل ( مـدل    مدل

هستند. این موضوع حاکی از آن است که تغییر شکل نانولوله در 

حـالی کـه در   حالت خالص گرماگیر بوده و نامساعد است، در 

حالت جایگزینی با نیکل گرماده بـوده و از نظـر ترمودینـامیکی    

خود به خودي است. مقدار انـرژي تغییـر شـکل ایزونیازیـد در     

هاي جذبی از انرژي تغییر شکل نانولوله کمتر بـوده و  تمام مدل

هـا اولا  دهد، در ایـن مـدل  مقدار آن نیز منفی است که نشان می

تغییرشکل یافته و ثانیـاً   ،ید در اثر جذبساختار فضایی ایزونیاز

این تغییر شکل خود به خودي است. همچنین با جایگزین شدن 

انرژي تغییر شکل جذب شـونده کـاهش قابـل تـوجهی      ،نیکل

تر است. انرژي تغییر شـکل کـل   داشته و از حالت خالص منفی

سیستم نانو/ جذب شونده براي حالت خالص خود به خودي و 

یگزین شدن با نیکل مثبت و غیر خود به خودي براي حالت جا

هاي جذبی ممان دوقطبی سیستم نانو/ جذب است. در تمام مدل

نزدیک شده ایزونیازید تغییر قابل تـوجهی   ةشونده بسته به نحو

  دهد.نشان می

  

  LUMO و HOMO تحلیل و . تجزیه2 .3

 هاي هومو و لومـو نتایج مربوط به ساختارهاي الکترونی اربیتال

هاي هومـو و  هاي اربیتالاند. بررسی شکلارائه شده 2در شکل 

ها هاي هومو و لومو در اکثر مدلدهد که اوربیتاللومو نشان می

هاي نیتروژن و بـر روي سـطح نـانو لولـه گسـترده      بر روي اتم

هاي لومـو بیشـتر بـر روي    اوربیتال Gو  Eهاي اند. در مدلشده

ی که با جایگزینی نیکل تمرکز جذب شونده متراکم بوده در حال

 هـاي جـذبی رونـد متفـاوتی    هاي هومو ولومو در مـدل اوربیتال

 هاي لومو بـراي حالـت  ، اوربیتالHدارند. به طور مثال در مدل 
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7.52eV-: HOMOE                            E 1.04eV-: LUMOE 

    
7.10eV-: haAlp-HOMOF                            E 2.98eV-: Alpha-LUMOE 

    
7.20eV-: Beta-HOMOF                            E 1.29eV-: Beta-LUMOE 

    
7.41eV-: HOMOG                           E 1.33eV-: LUMOE 

    
5.34eV-: Alpha-HOMOH                           E .52eV1-: Alpha-LUMOE 

 
 

  

7.16eV-: Beta-HOMOH                           E 1.73eV-: Beta-LUMOE 
  هاي جذبی به صورت انتخابی.هاي هومو و لومو براي برخی از حالت. (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) اوربیتال2شکل 

 

بیشتر بر  eو  dهاي جذبی هاي بتا در حالتو الکترون aجذبی 

انـد، در  روي جذب شونده و اتم جایگزین شـده متـراکم شـده   

بر روي اتـم   هاي لومو فقط، اوربیتالbحالی که در مدل جذبی 

  شود.جایگزین شده مشاهده می

 ایـن  بیـانگر  فوق، هايدر موقعیت لومو هاياوربیتال تمرکز

مناسـب   هـا نوکلئوفیـل  حملـه  بـراي  نقـاط  این است که مطلب

هـاي هومـو و لومـو    هستند. با استفاده از سطح انـرژي اربیتـال  

 ) محاسبه9) تا (1پارامترهاي کوانتومی مربوطه بر اساس روابط (

اند. انرژي هومـو در  ارائه شده 2شده و نتایج حاصل در جدول 

هـاي جـذبی نسـبت بـه     ي همۀ حالتبراي الکترون آلفا Fمدل 

دهد در حـالی کـه ایـن    کاهش قابل توجهی را نشان می Eمدل 

رونـد معکـوس    dهاي بتا در حالت جذبی انرژي براي الکترون
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  ).1(شکل  Hو  E ،F ،Gهاي جذبی . پارامترهاي کوانتومی محاسبه شده مدل2جدول 

proper
ty E-a E-b E-c E-d E-e E-f G-a G-b G-c G-d G-e G-f Isonia

zid 
EHOM

O(ev) 
- 52/7  -53/7 -17/7 -26/7 -49/7 -36/7 -13/7 -53/7 -18/7 -41/7 -36/7 -21/7 -51/8 

ELUM

O(ev) 
- 04/1  -26/1 -66/1 -29/1 -37/1 -38/1 -70/1 -25/1 -62/1 -33/1 -38/1 -35/1 -57/0 

E FL 
(ev) 

- 28/4  -39/4 -42/4 -27/4 -43/4 -37/4 -41/4 -39/4 -40/4 -37/4 -37/4 -28/4 -54/4 
I 
(ev) 

52/7  53/7 18/7 26/7 49/7 36/7 13/7 53/7 18/7 41/7 36/7 21/7 51/7 
A 
(ev) 

04/1  26/1 66/1 29/1 37/1 38/1 70/1 25/1 62/1 33/1 38/1 35/1 57/0 
μ 
(ev) 

- 28/4  -39/4 -42/4 -27/4 -43/4 -37/4 -41/4 -39/4 -40/4 -37/4 -37/4 -28/4 -54/4 
χ 
(ev) 

28/4  39/4 42/4 27/4 43/4 37/4 41/4 39/4 40/4 37/4 37/4 28/4 54/4 
η 
(ev) 

24/3  13/3 76/2 98/2 06/3 99/2 71/2 14/3 78/2 04/3 99/2 93/2 97/3 
S 
(ev )-1 

15/0  16/0 18/0 17/0 16/0 17/0 18/0 16/0 18/0 16/0 17/0 17/0 13/0 
ω 
(ev) 

83/2  08/3 54/3 06/3 21/3 19/3 59/3 07/3 48/3 14/3 19/3 13/3 59/2 
ΔΕgap 
( ev) 

48/6  27/6 52/5 97/5 12/6 98/6 43/6 28/6 56/5 08/6 98/5 86/5 94/7 

  
(ev) 

- 24/3  -14/3 -76/2 -99/2 -06/3 -99/2 -72/2 -14/3 -78/2 -04/3 -99/2 -93/2 -97/3 

ΔN 
(ev) 

32/1  40/1 60/1 43/1 45/1 46/1 63/1 40/1 58/1 44/1 46/1 46/1 14/1 
 

       
property F-b F-d F-f F-b F-d F-f 
EHOMO 

(ev) 
- 10/7  -03/7 -03/7 -20/7 -33/7 -33/7 

ELUMO 

(ev) 
- 98/2  -76/2 -76/2 -29/1 -91/0 -91/0 

E FL 
(ev) 

- 04/5  -89/4 -89/4 -24/4 -12/4 -12/4 
I 
(ev) 

10/7  03/7 03/7 20/7 33/7 33/7 
A 
(ev) 

98/2  76/2 76/2 29/1 91/0 91/0 
μ 
(ev) 

- 04/5  -89/4 -89/4 -24/4 -12/4 -12/4 
χ 
(ev) 

04/5  89/4 89/4 24/4 12/4 12/4 
η 
(ev) 

06/2  13/2 13/2 95/2 32/3 21/3 
S 
(ev )-1 

24/0  23/0 23/0 17/0 16/0 16/0 
ω 
(ev) 

16/6  61/5 61/5 05/3 64/2 64/2 
ΔΕgap 
( ev) 

12/4  27/4 27/4 91/5 42/6 42/6 

  
(ev) 

- 06/2  -14/2 -14/2 -96/2 -21/3 -21/3 

ΔN 
(ev) 

45/2  29/2 -14/2 44/1 28/1 28/1 
 

   
property H-a H-b H-c H-d H-e H-f H-a H-b H-c H-d H-e H-f 
EHOM

O(ev) 
-61/5 -99/5 -34/5 -54/5 -80/5 -53/5 -45/7 -08/7 -16/7 -19/7 -37/7 -99/6 

ELUM

O(ev) 
-96/0 -71/1 -52/1 -27/1 -66/1 -59/1 -00/2 -56/1 -73/1 -55/1 -90/1 -59/1 

E FL 
(ev) 

-28/3 -85/3 -43/3 -40/3 -73/3 -56/3 -72/4 -32/4 -44/4 -37/4 -63/4 -56/3 
I 
(ev) 

61/5 99/5 34/5 54/5 80/5 53/5 45/7 08/7 19/7 19/7 37/7 99/6 
A 
(ev) 

96/0 71/1 52/1 27/1 66/1 59/1 00/2 56/1 73/1 55/1 90/1 59/1 
μ 
(ev) 

-28/3 -85/3 -43/3 -40/3 -73/3 -56/3 -72/4 -32/4 -44/4 -37/4 -63/4 -29/4 
χ 
(ev) 

28/3 85/3 43/3 40/3 73/3 56/3 72/4 32/4 44/4 37/4 63/4 29/4 
η 
(ev) 

32/2 14/2 91/1 13/2 07/2 97/1 72/2 76/2 71/2 82/2 73/2 70/2 
S 
(ev )-1 

21/0 23/0 26/0 23/0 24/0 25/0 18/0 18/0 18/0 18/0 18/0 18/0 
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ω 
(ev) 

32/2 46/3 06/3 71/2 36/3 22/3 09/4 38/3 64/3 39/3 93/3 41/3 
ΔΕgap 

( ev) 
65/4 28/4 82/3 27/4 14/4 94/3 45/5 52/5 43/5 64/5 47/5 40/5 

  
(ev) 

-33/2 -14/2 -91/2 -14/2 -07/2 -97/1 -73/2 -76/2 -72/2 -82/2 -74/2 -70/2 

ΔN 
(ev) 

41/1 80/1 80/1 59/1 80/1 81/1 73/1 56/1 64/1 55/1 70/1 60/1 

  

 Eها براي مـدل  دارند. علت کاهش انرژي لومو در این موقعیت

اسـت. از طـرف    الکترون جذب ایزونیازید براي مولکول تمایل

هـاي آلفـا   کترونبراي ال Fدیگر مقدار پتانسیل شیمیایی در مدل 

دهـد کـه   اي را نشان می، افزایش قابل ملاحظهEنسبت به مدل 

بـا   این عامل در مورد الکترون بتا با روند کاهشی همراه اسـت. 

نانولولـه خـالص    پتانسیل شیمیایی ایزونیازیـد و  توجه به مقدار

هاي جذبی براي مدل هاي بتا در حالت) و الکترونFو  E (مدل

F جذبی به جز الکترون بتا حالت جـذبی   هايو همۀ حالتa  و

e  در مدلH ،از  ها در تمام موارد جـذبی الکترون جهت جریان

 ، زیـرا دهـد رخ مـی  نانولولـه سـمت   بـه  جذب شوندهمولکول 

به پتانسیل شـیمیایی کمتـر    بیشتر پتانسیل شیمیایی از هاالکترون

ان هاي جذبی نشبررسی پتانسیل شیمیایی مدل شوند.میجا جابه

ها پتانسیل شیمیایی نانو لوله کـاهش قابـل   مدل ۀدهد در کلیمی

افزایش پایداري ترکیـب و کـاهش    ةتوجهی دارد که نشان دهند

این نتیجه با افزایش مقـدار   ؛باشدواکنش پذیري شیمیایی آن می

هم خوانی خوبی  و مثبت بودن مقدار آن )N)Δپارامتر انتقال بار 

   .دارد

 و سـختی  مقـادیر گـاف انـرژي   بی هـاي جـذ  در تمام مـدل 

کـه ایـن    باشـند، مولکول جذب شونده می تر ازکوچک نانولوله

 نانو لوله نسبت به مولکول قطبش پذیري افزایش عامل منجر به

 مولکـول  از توانـد مـی نانو لوله   و در نتیجه جذب شونده شده

در تمـام   مولکول ایزونیازیـد  بنابراین .دایزونیازید الکترون بپذیر

و نانولوله نقـش الکتـرون    هاي جذبی نقش الکترون دهندهلمد

گیرنده را دارد. در ضمن سطح انرژي فرمی و تابع کار در تمـام  

 - 06/2و  -04/5تا  -28/4هاي جذبی به ترتیب در محدوده مدل

الکترون ولت قرار دارند، که نشان دهنده آن است کـه   -97/3تا 

تغییر قابـل تـوجهی کـرده    در اثر جذب ایزونیازید رسانایی نانو 

گالیم نیتریـد را بـه عنـوان حسـگر      ۀتوان نانولولاست و لذا می

  ایزونیازید پیشنهاد کرد.  يدارو

  

  (DOS)هاي الکترونی حالت . چگالی3 .3

هاي کاربردي فیزیکی هاي الکترونی یکی از روشچگالی حالت

یر محتمل انتقال الکترونی و تغی يهااست که براي بررسی حالت

رسانایی کمپلکس نانو لوله/ ایزونیازید مورد توجـه بسـیاري از   

بر این اساس با اسـتفاده از خروجـی    .محققین قرار گرفته است

هاي مـورد  براي تمام مدل DOS نتایج هومو و لومو نمودارهاي

اند. گرد آوري شده 3نظر محاسبه شده و نتایج حاصل در شکل 

شـود کـه بـا جـایگزین     یمشاهده م DOSبا بررسی نمودارهاي 

 محدودة گاف انرژي هایی درقلهایزونیازید  شدن نیکل و جذب

اند، که این عامل سبب کاهش گاف انرژي و شده ظاهر نانولوله

 DOSنمودارهـا   ۀه اسـت. مقایس ـ شدافزایش رسانایی نانو لوله 

بیشـترین کـاهش را    F-bدهند گـاف انـرژي در مـدل    نشان می

ولت) داشته، در نتیجـه   12/4به  70/6 (ازها نسبت به سایر مدل

ها قابـل  در این مدل تغییر رسانایی نانو لوله نسبت به سایر مدل

قابل توجه دیگر آن اسـت کـه در تمـام     ۀتر است. اما نکتتوجه

ها در ناحیه هومو و لومو با با جـذب  قلههاي جذبی تعداد مدل

  ایزونیازید تغییر قابل توجهی ندارند. 

  

  (QTAIM)کوانتومی اتم در مولکول  ۀررسی نظری. ب4 .3

کـنش بـین نـانو لولـه و     به منظور بررسی ماهیت پیونـد و بـرهم  

هـاي توپولـوژي در نقـاط بحرانـی پیونـد      ایزونیازید مقادیر مؤلفه

)BCP از جمله (BCP ،BCP 2، BCPG ،BCPV  وBCPH 

محاسبه شده  ]31 -33[ (AIM)اتم در مولکول  ۀبا استفاده از نظری

 BCPگرد آوري شده است. در اینجا  3 جدول نتایج حاصل در

پیونــد را   ۀچگالی الکترونی است که میزان قدرت پیونـد و مرتبـ

BCPکنــد،  بیـان مـی 2     لاپلاسـین چگـالی الکترونـی اسـت.  
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E-a  E-b 

  
E-c E-d  

  
E-e  E-f  

  
F-b F-d 

  
G-a  G-b  



  ۵، شمارة ۱۷جلد   يمراد و فاطمه یصامت ییرضا يمهد  ۷۸۲

  

  

  
G-c  G-d  

  
G-e  G-f  

 
H-a H-b 

  

  ).1بر حسب الکترون ولت است (شکل  انرژي Hو  E ،F ،Gهاي جذبی مدل DOSنمودارهاي (رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .3شکل 

 

BCPاگـر  2 کنش اشـتراکی اسـت   باشد بیانگر نوعی برهم 0

هاي متمرکــز شــده اســت که بــار در ناحیــه بــین هــسته

کـنش بـه پیونـدهاي قطبـی و کوالانسـی مربـوط       و ایــن برهم

BCPشـود. اما اگر مـی  2 کنش لایـه بـسته را باشـد برهم 0

هـا دیـده   خـواهیم داشت که در این صورت دفع بار بین هسـته 

کنش به پیونـدهاي یـونی، هیـدروژنی شـود. این نوع برهممـی

همان چگالی انـرژي جنبشـی    BCPGشـود. مقدار مربـوط مـی

ر مواقـع مثبـت   الکترونی در نقطه بحرانی پیوند است کـه بیشـت  

چگالی انرژي پتانسیل در نقطـه بحرانـی پیونـد     BCPVباشد، می

نیز چگالی کل انـرژي   BCPH واست که بیشتر مواقع منفی است 

  جنبشی و پتانسیل در نقطه بحرانی پیوند است. 

هاي مورد مطالعه توپولوژي مدل پارامترهاي تحلیل و تجزیه

  ، و مـدل aبی بـه جـز حالـت جـذ     Eکه در مدل  دهدنشان می

b–F BCPH 0، BCP  2 است کـه حـاکی از آن اسـت     0

پیوند بین اتم گالیم و نیتروژن داراي قـدرت متوسـطی بـوده و    

هاي جذبی داراي خصلت کووالانسی است. در حالی که در مدل

d  وf  لولـه  که جذب از سر اکسیژن ایزونیازید با اتم گـالیم نانو

بـالایی نیـز    bin(E(برقرار شده است و داراي انرژي همبسـتگی  
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  براي نانولوله زیگزاگ گالیم نیترید در حالت خالص و جایگزین شده. AIMمحاسبات حاصل از  .3جدول 

(a.u.)BCPV  (a.u.)BCPG  (a.u.)BCPH  BCPρ2∇  BCPρ    

  N52-Ga42     

0162/0  0076/0  0238/0 0014/0  01950/0  E-a  

7901/0 0097/0 0276/0  -0013/0 0226/0 E-c 

0161/0  0096/0  0258/0  -0031/0  0192/0  E-d  

0166/0  0090/0  0256/0  -0014/0  0216/0  E-e  

0189/0 0112/0 0301/0  -0033/0 0241/0 E-f  

0242/0 0113/0 0357/0  0017/0 0278/0 G-a 

0178/0 0090/0 0286/0  -0002/0 0223/0 G-c 

0189/0 0115/0 0301/0  -0032/0 0241/0 G-e 

0185/0 0110/0 0295/0  -0033/0 0235/0 G-f 

  N52-Ga42/Ni     
1598/0 0139/0 2994/0  -1192/0 0996/0 F-b 

0237/0 0101/0 0347/0  0017/0 0246/0 F-d 

0237/0 0110/0 0347/0 0017/0 0264/0 F-f 

  Ga42/N52/Ni     
0236/0 0078/0 0314/0  0080/0 7302/0 H-b 

0244/0 0168/0 0406/0 0010/0 0273/0 H-d 

0240/0 0118/0 0358/0 0004/0 0280/0 H-e 

0015/0 0022/0 0038/0 -0029/0 0038/0 H-f 

  

BCPباشد و در آن می  2  کـنش نوعی برهم بوده که بیانگر 0

 ،شودمی مربوط کوالانسی -قطبی پیوندهاي به که است اشتراکی

ــدل ــاي در مـــــ  d-F ،f-F ،a-G ،b-H ،d-H ،e-H ،f-Hهـــــ

BCPH 0،BCP  2 که نشان دهندة پیوند یونی ضـعیف   0

بـوده کـه   F-b ترین مقدار لاپلاسین مربوط به مـدل  است. منفی

  حاکی از استحکام پیوند بین نانو لوله و ایزونیازید است.

  

  (NBO)هاي پیوندي طبیعی تال. اربی5 .3

اثـر الکتـرون دهنـدگی و الکتـرون گیرنـدگی       ۀبه منظور مطالع ـ

هـاي پیونـدي   ایزونیازید بر روي پیوندهاي نـانو لولـه، اربیتـال   

هاي جذبی محاسبه شده و نتایج براي تمام مدل (NBO)طبیعی 

ارائه شده است. تجزیه و تحلیل  هاپیوست 2Sحاصل در جدول 

 ،دهد بـا جـذب ایزونیازیـد بـر روي نـانو لولـه      می نتایج نشان

ــرهم   ــرژي بـ ــترین انـ ــدگی در   بیشـ ــرون دهنـ ــنش الکتـ کـ

Ga*موقعیت N N Ga   63 52 32 با مقـدار   e-Eبراي مدل  42

)2(E در مـدل  شود. کیلوکالري بر مول مشاهده می 28/8با  برابر

H هاي انتقال الکترونی در اربیتال
*Ga N / Ni RY Ga  42 52 42 

کیلوکـالري بـر مـول     57/42برابربا  E(2)با مقدار  e-H در مدلو 

 Gکه انرژي پایـداري مـدل    در حالی ،بیشترین پایداري را دارد

بار  ۀدهد. نتایج حاصل از محاسبتغییرات قابل توجهی نشان نمی

دهد مقدار بار ) نشان میهاپیوست S3(جدول  NBOمولیکن و 

منفی بـوده کـه    Fو  Eهاي لدر مد Ga42اتم  NBOمولیکن و 

خاصیت الکترون گیرنـدگی ایـن هسـته اسـت، در      ةنشان دهند

جایگزین  ۀکه این مقدار براي سه اتم نیتروژن اطراف ناحی حالی

 خاصیت الکترون دهندگی ایـن  ةشده مثبت بوده که نشان دهند

در  علت داشتن جفت الکترون نا پیوندي آنها اسـت. ه ها بهسته



  ۵، شمارة ۱۷جلد   يمراد و فاطمه یصامت ییرضا يمهد  ۷۸۴

  

  

   

E-d (Contours space) E-d (ESP) E-d (ESP) 

   

F-d (Contours space) F-d (ESP) F-d (ESP) 

   
G-d (Contours space) G-d (ESP) G-d (ESP) 

   

H-d(Contours space) H–d (ESP) H-d (ESP) 

 ـ بـراي بـرهم   (MEP) مولکول الکترواستاتیکی پتانسیل نمایش(رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .4شکل  گـالیم نیتریـدو ایزونیازیـد در     ۀکـنش نانولول

  .E-a ،F-a ،H-a ،G-aهاي مدل

  

مثبـت   52Nبـراي   NBOنیز علامت بار مـولیکن و   Hو  Gمدل 

  بوده و داراي خاصیت الکترون دهندگی است. 

  

1مولکولی الکترواستاتیک . پتانسیل3.6
1(MEP) 

ات کوانتومی اسـت  یکی دیگر از محاسب الکترواستاتیک پتانسیل

 ـ    ةکه جهت بررسی نحو  ۀتوزیع ابـر الکترونـی در اطـراف ناحی

 ـ   و دوستی الکترون جذب و خاصیت ه هسته دوسـتی ترکیـب ب

 زمـان بـه طـور هـم    است کهاین  در MEPاهمیت  .کار می رود

مناطق پتانسیل الکترواسـتاتیک   و همچنین مولکول، شکل ةانداز

و از آن در بررســی دهــد و خنثــی را نشــان مــی مثبــت، منفــی

هاي فیزیکوشیمیایی ترکیبـات  و ارتباط ویژگی مولکولی ساختار

 محاسـبه  الکترواستاتیک پتانسیل ].37-34[ توان استفاده کردمی

ــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـــــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـــــــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ــــــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــ ــــ ـــ ـــ ـــــــ ـــ ــــــ ـــ ـــ ــــ ــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ــــــــــ ـــ ـــ ـ  

 .1 Molecular electrostatic potential  

 و کنش اتم گالیم و اتم نیتروژن جـذب شـونده  برهم شده براي

 بررسی نتایج نشـانگر از  .نمایش شده است 4شکل  در نانولوله

باشـد. منـاطقی کـه    ذب شونده و نانولولـه مـی  انتقال بار بین ج

باشند غنی از الکترون بوده و نـواحی کـه بـه    رنگ آنها قرمز می

ایـن   ۀ. مقایس ـدهندرا نشان می رنگ آبی هستند، کمبود الکترون

دهد فضاي اطراف ایزونیازیـد مملـو از الکتـرون    نتایج نشان می

شـندگی  بوده و در اثر جذب برروي نـانو لولـه اثـر الکتـرون ک    

الکتـرون   ةهاي جذبی نانو لوله نقش پذیرندفرایند ۀدارد. در کلی

در  NBOرا داشته که این نتایج با نتایج پارامترهاي کوانتـومی و  

 توافق خوبی قرار دارند.

 

  ترمودینامیکی . پارامترهاي7 .3

جـذب،   فراینـد در این قسمت به منظور بررسی ترمودینـامیکی  



  ۵، شمارة ۱۷ جلد  ... ۀنانولول یو الکترون يبر خواص ساختار دیازیزونیاثر جذب مولکول ا یبررس  ۷۸۵

  

  

  . Hو  E ،F ،Gهاي جذبی هاي ترمودینامیکی براي مدل. نتایج پارامتر4جدول 

 ΔE 
(KCal/Mol) 

ΔH 
(KCal/Mol) 

ΔG 
(K Cal/Mol) 

ΔS 
(Cal/Mol-Kelvin) 

ΔCV  
(Cal/Mol-Kelvin) 

E-a 69/4 - 09/4 - 62/11 -7/52 -53/1 

E-b 24/4 - 64/3 - 64/11 -64/51 -48/0 

E-c 68/4 - 09/4 - 19/11 -26/51 -07/0 

E-d 02/4 - 43/3 - 72/12 -18/54 -03/1 

E-e 18/4 - 59/3 - 75/11 -46/51 -42/0 

E-f 77/3 - 17/3 - 62/12 -98/52 -66/0 

F-b 61/0 - 02/0- 30/14 -06/48 79/3 

F-d -42/0 01/1 - 31/13 -03/48 92/3 

F-f -42/0 -01/1 31/13 -02/48 92/3 

G-a 62/4 - 02/4 - 79/11 -52/51 -17/0 

G-b 16/4 - 57/3 - 80/11 -65/51 -33/0 

G-c 76/4 - 17/4 - 34/11 -05/52 -26/0 

G-d 98/3 - 38/3 - 72/12 -10/54 -16/1 

G-e 77/3 - 18/3 - 61/12 -98/52 -66/0 

G-f 82/3 - 23/3 - 64/12 -23/53 -64/0 

  

ترمودینـامیکی از جملــه تغییـر انــرژي درونـی، تغییــر     خـواص 

آنتالپی، تغییر آنتروپی، تغییر انرژي آزاد گیبس و تغییـر ظرفیـت   

کلوین  15/298هاي جذبی در دماي مدل ۀگرمایی ویژه براي کلی

) محاسبه شده و نتایج حاصل در جدول 15( ۀبا استفاده از رابط

 HΔهاي جذبی تغییر آنتالپی مدل ۀاند. در کلیگرد آوري شده 4

دهند، ها منفی بوده که نشان میفرایند EΔو تغییر انرژي درونی 

جذب گرمـاده بـوده و مسـاعد اسـت. امـا مقـدار تغییـر         فرایند

بـه ترتیـب منفـی و     GΔو تغییر انرژي آزاد گیبس  SΔآنتروپی 

هاي فراینـد باشند که این عامل حـاکی ازآن اسـت کـه    مثبت می

ود گرمـاده بـودن از نظـر ترمودینـامیکی خـود بـه       جذب با وج

دهـد  نشـان مـی   HΔمقادیر تغییر آنتالپی  ۀخودي نیستند. مقایس

کیلوکـالري بـر مـول بیشـترین      -17/4با تغییر آنتالپی  c-Gمدل 

کیلوکـالري بـر    -02/0با آنتالپی  b-Fانرژي را آزاد کرده و مدل 

  مول کمترین انرژي آزاد کرده است.

  

 یريگ. نتیجه4

 ـ  در این پروژه، تـابع چگـالی خـواص     ۀبا اسـتفاده از روش نظری

 سـطوح  روي بـر  ایزونیازید ساختاري و الکترونی جذب مولکول

نانو لوله گالیم نیترید مورد مطالعه قرار گرفته است. نتایج  خارجی

دهد که مقدار انرژي جذب و تغییـر  حاصل از محاسبات نشان می

 هايفراینـد و  بوده منفی مطالعه وردتمام مدل هاي م براي آنتالپی

امـا چـون   هسـتند.   مسـاعد  گرماده و از نظر ترمودینامیکی جذب

باشـند، لـذا   ها مثبت میهاي آزاد گیبس در تمام مدلمقدار انرژي

جذب ایزونیازید بر روي نانو لوله گالیم نیترید غیر خود به  فرایند

ب حاکی از هاي جذنتایج انرژي ۀدر ضمن مقایس .خودي هستند

ها، جذب ایزونیازید بر روي نـانو لولـه   آن است که در تمام مدل

اســت. نتــایج حاصــل از  گــالیم نیتریــد از نــوع جــذب فیزیکــی

دهند در نشان می (NBO)محاسبات نظریه اربیتال مولکول طبیعی 

هاي جذبی ایزونیازید نقش الکترون دهندگی و نانو لوله تمام مدل

ا دارند که این عامل باعث تغییر انـرژي  نقش الکترون گیرندگی ر

 ه اسـت، همـین اثـر را پتانسـیل    شدپایداري پیوندها در نانو لوله 

کند. بررسی نتایج کوانتـومی  مولکولی نیز ثابت می الکترواستاتیکی

دهند کـه گـاف   نشان می DOSها ونمودارهاي چگالی تابع حالت

ی دارد و این جذب ایزونیازید کاهش قابل توجه فرایندانرژي در 

عامل نشان دهنده افـزایش واکـنش پـذیري سیسـتم و همچنـین      

کنـد از گـالیم   باشد. این خاصـیت ثابـت مـی   رسانایی نانولوله می

تـوان بـه عنـوان یـک     نیترید خالص و جایگزین شده با نیکل می

 ایزونیازید استفاده کرد. حسگر و جاذب براي مولکول



  ۵، شمارة ۱۷جلد   مهدي رضایی صامتی و فاطمه مرادي  ۷۸۶

  

  

  مراجع

1. T Makimoto, Y Yamauchi, and K Kumakura, App. 
Phy. Let. 84 (2004) 1964.    

2. OG Schmidt and K Ebrel, Nature (London) 
(2001)410. 

3. NG Chopra, RJ Luyken, K Cherry, VH Crespi, ML 
Cohen, SG Louie, and A Zett, Science. (1995)269. 

4. WQ Han, SS Fan, QQ Li, YD Hu, Science. (1997) 
277. 

5. KR Khaddeo, A Srivastava, and R Kurchania, J. 
Comp. Theor. Nanosci. 10 (2013) 2066. 

6. J Kang, HJ Hwang, KO Song, WY Choi, KR Byun, 
OK Kwon, JH Lee, and WW Kim, Korean. J. Phys. 
Soc. 43(2003) 372. 

7. K Tsukagoshi, BW Alphenaar, and H Ago, Nature. 
(1999) 401. 

8. Z Min and S Jun-Jie, Chin. Phys. B. 23 (2014) 
017301. 

9. MK Cyranski, TM Krygowski, AR Katritzky, and 
PVR Schleyer, J. Org. Chem. 67(2002)1333. 

10. M Rezaei-Sameti, Arabian. J. Chem. 10 (2011) 35. 
11. A Peyghan, M Bigdli-Tabar, and S Yourdkhani, J 

clust. 24 (2013)1011 
12. Z Peralta-Inga, P Lane, JS Murray, S Boyd, ME 

Grice, CJ O'Connor, and P Politzer, Nano Lett. 3 
(2003)21 

13. FA Bulat, JS Burgess, BR Matis, JW Baldwin, L 
Macaveiu, JS Murray, and P Politzer, J. Phys. Chem. 
A. 116(33) (2012)8644. 

14. MS Khan and A Srivastava, J. Electroanalytical 
Chem.775 (2016) 243. 

15. GX Chen, Y Zhang, DD Wang, and JM Zhang, 
Physica E 43 (2010) 22. 

16. GX Chen, Y Zhang, DD Wang, and JM Zhang, J. 
Mol. Stru. THEOCHEM. 956 (2010) 77. 

17. Q Sun, A Selloni, TH Myers, and W Alan Doolittle, 
Phys. Rev. B 73 (2006) 155337. 

18. Q Sun, A Selloni, TH Myers, and W Alan Doolittle, 

Phys. Rev. B 74 (2006) 195317. 
19. AL Rosa and J Neugebauer, Phys. Rev. B 73 (2006) 

205314. 
20. T Caon, CE Maduro-Campos, CM Oliveira-Simõe, 

and MA Segatto-Silv, Inter. J. Pharmaceutics. 
494(2015) 463. 

21. M J Frisch, et al., GAUSSIAN 09, Gaussian, Inc., 
Pittsburgh, PA, (2009). 

22. M Rezaei-Sameti and Kh Hadian, Iranian. J. Phys. 
Res. 16 (2016) 3 

23. M Rezaei-Sameti, Physica E 44 (2012)1770.  
24. M Rezaei-Sameti, and S Yaghobi, Comp. Condense 

Matt. 3 (2015) 21.  
25. M Rezaei-Sameti, Physica B 407 (2012) 22.  
26. M Rezaei-Sameti, and E A Dadfar, Iranian J. Phys. 

Res. 15 (2015) 41.  
27. M Rezaei-Sameti and Kh Hadian, Iranian J. Phys. 

Res. 16(2016) 75. 
28. SM Lee, YH Lee, YG Hwang, J Elsner, D Porezag, 

and T Frauenheim, Phys. Rev. B 60 (1999) 7788. 
29. H Pan, YP Feng, and J Lin, J Chem. Theory Comput. 

4 (2008) 703. 
30. GX Chen, Y Zhang, DD Wangd, JM Zhang, and 

KWXue, Solid. State. Comm.151 (2011) 139. 
31. RFW Bader, Atoms in Molecules: A Quantum 

Theory. USA: Oxford University, Press.  ISBN 978-
0-19-855865-1, (1994) 

32. RFW Bader and TT Nguyen-Dang, Adv. Quantum 
Chem.14 (19981) 63 . 

33. RFW Bader, Phys. Rev. B. 49 (1994)13348. 
34. J Beheshtian, M Kamfiroozi, Z Bagheri, and A 

Ahmadi, Phys. E. Low. 44 (2011)546. 
35. P Politzer,P Lane,JS Murray,MC Concha, J. Mol. 

Model. 11(2005)1. 
36. RG Parr, LV Szentpaly, and S Liu, J. Am. Chem. Soc. 

121 (1999) 1922. 
37. JS Murray and K Sen, Nano Lett. 3(1) (1996)21. 

  



  ۵، شمارة ۱۷ جلد  ... ۀنانولول یو الکترون يبر خواص ساختار دیازیزونیاثر جذب مولکول ا یبررس  ۷۸۷

  

  

   هاي پیوستجدول

 .Hو  E ،F ،Gبراي مدل هاي خواص ساختاري (طول و زاویه پیوندي) . نتایج 1Sجدول 

 E-a E-b E-c E-d E-e E-f  خاصیت

 N32-Ga42 90/1 86/1 89/1 90/1 87/1 84/1 

 N52-Ga42 86/1 84/1 87/1 86/1 88/1 86/1 

 N12-Ga33 87/1 84/1 84/1 89/1 84/1 84/1 

 N32-Ga22 83/1 84/1 83/1 81/1 83/1 83/1 طول پیوند

)o(A N51-Ga41 83/1 82/1 84/1 83/1 84/1 82/1 

 N52-Ga62 85/1 89/1 84/1 84/1 86/1 95/1 

 N53-Ga63 84/1 85/1 84/1 85/1 84/1 84/1 

 N33-Ga43 83/1 84/1 84/1 83/1 84/1 84/1 

 <N32-Ga42 -N33 113 118 113 109 114 115 

 <N33-Ga42 -N52 115 122 114 114 117 121 

 <Ga22-N12-Ga23 110 116 115 108 116 115 

 N32-Ga41-N51 119 116 121 121 119 118> زاویۀ پیوند

)o (  <N51-Ga41-N32 118 115 118 118 118 113 

 <N51-Ga62-N52 110 114 110 110 108 112 

 <Ga62-N52-Ga63 118 120 117 117 118 120 

 <Ga63-N53-Ga43 119 120 117 118 117 119 

 F-a F-b F-c F-d F-f  خاصیت

 N32-Ga42/Ni 98/1 89/1 97/1 95/1 95/1 

 N52-Ga42-Ni 92/1 89/1 98/1 03/2 03/2 

 N12-Ga33 86/1 85/1 84/1 83/1 83/1 

 N32-Ga22 84/1 84/1 84/1 84/1 84/1 طول پیوند

)o(A N51-Ga41 82/1 83/1 82/1 83/1 83/1 

 N52-Ga62 83/1 84/1 83/1 85/1 85/1 

 N53-Ga63 85/1 84/1 85/1 84/1 84/1 

 N33-Ga43 87/1 88/1 86/1 86/1 86/1 

 <N32-Ga42/Ni-N33 98 102 95 94 94 

 <N33-Ga42/Ni-N52 113 119 112 114 114 

 <Ga22-N12-Ga23 107 114 109 111 111 

 N32-Ga41-N51 123 122 123 122 122> زاویۀ پیوند

)o (  <N51-Ga41-N32 117 118 119 121 121 
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 <N51-Ga62-N52 108 108 107 104 104 

 <Ga62-N52-Ga63 117 118 117 119 119 

 <Ga63-N53-Ga43 119 119 119 119 119 

 G-a G-b G-c G-d G-e G-f  خاصیت

 Ga42-N52 84/1 85/1 82/1 83/1 86/1 93/1 

 Ga63-N52 84/1 88/1 83/1 84/1 95/1 87/1 

 Ga63-N73 84/1 87/1 84/1 85/1 87/1 85/1 

 Ga82-N72 85/1 84/1 85/1 87/1 85/1 85/1 طول پیوند

)o(A Ga62-N51 84/1 85/1 89/1 85/1 84/1 83/1 

 Ga41-N32 84/1 84/1 86/1 85/1 84/1 82/1 

 Ga42-N33 84/1 85/1 85/1 85/1 84/1 88/1 

 Ga43-N53 84/1 83/1 83/1 83/1 82/1 84/1 

 <Ga62-N52 -Ga63 113 113 116 112 112 103 

 <Ga62-N52 -Ga42 118 116 118 119 114 118 

 <N72-Ga82-N73 114 116 116 113 114 113 

 N72-Ga62-N51 120 118 115 120 118 119> زاویۀ پیوند

)o (  <N51-Ga41-N32 120 118 119 119 118 120 

 <N32-Ga42-N33 117 116 116 116 115 110 

 <Ga42-N33-Ga43 115 113 114 114 113 119 

 < Ga43-N53-Ga63 118 120 119 119 120 118 

 H-a H-b H-c H-d H-e H-f  خاصیت

 Ga42-N52/Ni 33/2 36/2 32/2 32/2 33/2 35/2 

 Ga63-N52/Ni 39/2 42/2 41/2 37/2 40/2 37/2 

 Ga63-N73 85/1 85/1 87/1 86/1 86/1 88/1 

 Ga82-N72 85/1 86/1 85/1 86/1 85/1 86/1 طول پیوند

)o(A Ga62-N51 87/1 85/1 85/1 87/1 85/1 85/1 

 Ga41-N32 83/1 85/1 85/1 83/1 85/1 85/1 

 Ga42-N33 90/1 87/1 85/1 93/1 85/1 86/1 

 Ga43-N53 84/1 83/1 84/1 84/1 84/1 85/1 

 <Ga62-N52/Ni-Ga63 77 72 78 78 78 76 

 <Ga62-N52/Ni-Ga42 83 96 102 84 102 101 

 <N72-Ga82-N73 112 113 114 114 113 113 

 <N72-Ga62-N51 114 119 118 114 119 118 
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 N51-Ga41-N32 119 121 124 119 123 124> زاویۀ پیوند

) o(  <N32-Ga42-N33 114 113 111 111 111 101 

 <Ga42-N33-Ga43 115 126 113 117 114 114 

 <Ga43-N53-Ga63 121 123 122 121 123 123 

  

  

  .Hو  E ،F ،Gهاي براي مدل هاي هاي طبیعی پیوندي مدل. انرژي دهندگی ـ گیرندگی نظریه اربیتال2Sجدول 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga23-N33  RY*Ga42 1.49 2.87 0.059 
 Ga22-N32  RY*Ga42 1.44 2.87 0.058 
 Ga22-N32  Ga42-*N32 1.26 1.21 0.035 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 0.61 1.21 0.024 
E-a Ga42-N32  RY*Ga42 0.81 1.43 0.031 
 N52-Ga63  RY*Ga42 1.13 2.84 0.051 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 7.75 1.19 0.086 
 Ga62-N52  RY*Ga42 0.93 2.84 0.047 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga23-N33  RY*Ga42 1.19 15.71 0.124 
 Ga22-N32  RY*Ga42 1.04 15.70 0.115 
 Ga22-N32  Ga42-*N32 1.63 1.25 0.040 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 0.63 1.25 0.025 
E-b Ga42-N32  RY*Ga42 1.90 15.70 0.157 
 N52-Ga63  RY*Ga42 0.53 15.68 0.083 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 5.95 1.23 0.076 
 Ga62-N52  RY*Ga42 0.66 15.71 0.092 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga23-N33  RY*Ga42 2.12 7.85 0.117 
 Ga22-N32  RY*Ga42 2.12 7.85 0.117 
E-c Ga22-N32  Ga42-*N32 1.48 1.17 0.037 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 0.78 1.16 0.027 
 N52-Ga63  RY*Ga42 1.64 7.83 0.103 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 7.82 1.14 0.085 
 Ga62-N52  RY*Ga42 1.65 7.83 0.103 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga23-N33  RY*Ga42 1.44 12.69 0.123 
 Ga22-N32  RY*Ga42 1.43 12.69 0.122 
E-d Ga22-N32  Ga42-*N32 1.08 1.19 0.032 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 0.65 1.18 0.025 
 N52-Ga63  RY*Ga42 1.45 12.65 0.123 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 6.47 1.16 0.077 
 Ga62-N52  RY*Ga42 1.45 12.65 0.123 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 
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 Ga23-N33  RY*Ga42 2.30 5.85 0.105 
 Ga22-N32  RY*Ga42 2.20 5.85 0.103 
E-e Ga22-N32  Ga42-*N32 1.95 1.21 0.044 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 1.14 1.21 0.033 
 Ga42-N32  RY*Ga42 0.60 13.17 0.080 
 N52-Ga63  RY*Ga42 2.10 5.85 0.101 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 8.28 1.21 0.090 
 Ga62-N52  RY*Ga42 1.64 5.84 0.089 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga23-N33  RY*Ga42 0.73 2.05 0.035 
 Ga22-N32  RY*Ga42 0.69 5.05 0.034 
 Ga22-N32  Ga42-*N32 1.59 1.29 0.040 
 Ga41-N32  Ga42-*N32 0.97 1.27 0.031 
E-f Ga42-N32  RY*Ga42 2.43 14.90 0.173 
 N52-Ga63  Ga42-*N32 4.65 1.27 0.069 
 Ga62-N52  RY*Ga42 0.50 2.05 0.029 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

F-b 

Ga23-N33  n*Ga42/Ni 2.29 0.95 0.060 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 11.55 0.90 0.131 
N52-Ga63  n*Ga42/Ni 0.24 0.85 0.018 

Ga62-N52  n*Ga42/Ni 5.46 1.16 0.106 
Ga23-N33  n*Ga42/Ni 1.17 0.86 0.040 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 0.70 0.82 0.030 

Ga22-N32  
-*N32

Ga42/Ni 0.42 0.88 0.024 

Ga41-N32  
-*N32

Ga42/Ni 0.45 0.87 0.25 

-N32
Ga42/Ni  n*Ga42/Ni 1.49 0.72 0.42 

N52-Ga63  n*Ga42/Ni 5.43 0.79 0.083 

N52-Ga63  
-*N32

Ga42/Ni 0.50 0.85 0.026 

Ga62-N52  n*Ga42/Ni 1.85 0.80 0.048 
 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

F-d 

Ga23-N33  n*Ga42/Ni 3.72 0.94 0.076 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 9.71 0.92 0.123 
N52-Ga63  n*Ga42/Ni 9.69 0.82 0.114 

Ga62-N52  n*Ga42/Ni 3.08 1.08 0.076 
Ga23-N33  n*Ga42/Ni 2.37 0.84 0.057 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 3.20 0.81 0.065 
Ga22-N32  Ga42/Ni-*N32 0.84 0.91 0.035 
Ga41-N32  Ga42/Ni-*N32 0.62 0.90 0.030 

Ga42/Ni-N32  n*Ga42/Ni 1.01 0.69 0.034 
N52-Ga63  n*Ga42/Ni 6.52 0.79 0.091 

Ga62-N52  n*Ga42/Ni 7.31 0.80 0.096 
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 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

F-f 

Ga23-N33  n*Ga42/Ni 3.71 0.94 0.076 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 9.71 0.92 0.123 
N52-Ga63  n*Ga42/Ni 9.69 0.82 0.114 

Ga62-N52  n*Ga42/Ni 3.08 1.08 0.076 
Ga23-N33  n*Ga42/Ni 2.37 0.84 0.057 
Ga22-N32  n*Ga42/Ni 3.20 0.81 0.065 

Ga22-N32  
-*N32

Ga42/Ni 0.84 0.91 0.035 

Ga41-N32  
-*N32

Ga42/Ni 0.62 0.90 0.030 

-N32
Ga42/Ni  n*Ga42/Ni 1.01 0.69 0.034 

N52-Ga63  n*Ga42/Ni 6.52 0.79 0.091 
Ga62-N52  n*Ga42/Ni 1.95 0.75 0.048 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga62-N51  RY*N52 1.13 2.07 0.044 
 Ga63-N53  RY*N52 1.24 2.22 0.047 
G-a Ga63-N73  RY*N52 0.73 2.11 0.036 
 Ga42-N52  RY*N52 0.90 2.24 0.041 
 Ga42 -N52  RY*Ga42 1.42 7.87 0.096 
 Ga42 -N52  RY*N33 0.68 2.27 0.036 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga62-N51  RY*N52 1.11 2.11 0.044 
 Ga63-N53  RY*N52 0.64 1.90 0.032 
G-b Ga42-N52  RY*N52 0.52 2.12 0.030 
 Ga42 -N52  RY*Ga42 0.90 15.00 0.106 
 Ga42 -N52  RY*N33 1.05 2.05 0.042 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga63-N53  RY*N52 1.39 2.25 0.051 
G-c Ga63-N73  RY*N52 0.74 1.97 0.035 
 Ga42-N52  RY*N52 0.69 2.25 0.036 
 Ga42 -N52  RY*Ga42 1.04 12.83 0.105 
 Ga42 -N52  RY*N33 1.22 2.19 0.047 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga62-N51  RY*N52 0.55 2.01 0.030 
G-d Ga63-N53  RY*N52 0.86 2.02 0.038 
 Ga63-3N7  RY*N52 1.69 2.02 0.053 
 Ga42-N52  RY*N52 0.93 2.31 0.042 

 
 -N52

Ga42  RY*Ga42 0.93 14.49 0.105 

 
 -N52

Ga42  RY*N33 0.99 2.15 0.042 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

G-e Ga62-N51  RY*N52 0.98 1.97 0.040 
 Ga42-N52  RY*N52 0.85 1.97 0.037 
 Ga42 -N52  RY*Ga42 1.64 14.90 0.142 
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 Ga42 -N52  RY*N33 1.24 2.08 0.046 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

 Ga62-N51  RY*N52 0.56 1.87 0.029 
 Ga63-N53  RY*N52 0.56 1.87 0.029 
 Ga63-N73  RY*N52 0.73 1.90 0.034 
G-f Ga42-N52  RY*N52 0.59 1.78 0.029 
 Ga42 -N52  RY*Ga42 0.64 1.24 0.025 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

H-a 

-N51
Ga62  n*N52/Ni 0.48 1.27 0.039 

-N53
Ga63  n*N52/Ni 0.40 0.64 0.020 

-N51
Ga62  n*N52/Ni 0.27 1.03 0.021 

-N53
Ga63  n*N52/Ni 0.45 0.88 0.026 

-N73
Ga63  n*N52/Ni 1.65 0.94 0.050 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

H-b 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.30 0.71 0.018 
Ga63-N53  n*N52/Ni 0.76 0.96 0.037 
Ga63-N73  n*N52/Ni 1.24 0.82 0.043 

-Ga42
N52/Ni  Ga43-*N33 0.85 0.92 0.036 

-Ga42
N52/Ni  Ga41-*N32 2.25 1.01 0.061 

-Ga42
N52/Ni  RY*N52/Ni 3.02 2.01 0.102 

-Ga42
N52/Ni  RY*Ga42 0.70 3.42 0.064 

-*Ga42
N52/Ni  RY*N33 0.21 0.74 0.063 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.42 0.73 0.022 
Ga63-N73  n*N52/Ni 0.30 0.82 0.020 

  

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

H-c 

Ga63-N73  n*N52/Ni 0.83 1.00 0.042 
-Ga42

N52/Ni  RY*N52/Ni 2.37 2.79 0.105 

-Ga42
N52/Ni  n*Ga42 0.46 0.65 0.022 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.75 0.80 0.031 
-*N53

Ga63  n*N52/Ni 3.93 0.22 0.053 

Ga63-N73  n*N52/Ni 0.39 0.86 0.024 
 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 
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H-d 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.42 0.90 0.025 
Ga63-N73  n*N52/Ni 1.21 0.96 0.049 

-*Ga42
N52/Ni  Ga43-*N33 1.37 0.38 0.045 

-Ga42
N52/Ni  Ga41-*N32 0.54 1.06 0.031 

-Ga42
N52/Ni  RY*N52/Ni 2.10 1.90 0.082 

-Ga42
N52/Ni  RY*Ga42 0.59 12.21 0.110 

-*Ga42
N52/Ni  RY*N33 0.55 0.93 0.046 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.36 0.89 0.023 
Ga63-*N53  RY*N52/Ni 0.30 1.11 0.106 
Ga63-N73  n*N52/Ni 0.87 0.83 0.034 

-*Ga42
N52/Ni  Ga43-*N33 2.45 0.06 0.043 

-*Ga42
N52/Ni  Ga41-*N32 1.05 0.12 0.042 

-Ga42
N52/Ni  RY*N52/Ni 0.28 0.53 0.016 

-Ga42
N52/Ni  RY*Ga42 11.16 12.23 0.493 

-*Ga42
N52/Ni  RY*N33 0.73 0.22 0.555 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

H-e 

Ga63-N73  n*N52/Ni 1.65 1.20 0.066 
-Ga42

N52/Ni  Ga41-*N32 0.32 1.01 0.023 

-Ga42
N52/Ni  RY*N52/Ni 1.00 1.64 0.052 

-*Ga42
N52/Ni  RY*Ga42 42.37 11.26 1.543 

-*Ga42
N52/Ni  RY*N33 0.50 1.08 0.052 

Ga62-N51  n*N52/Ni 0.73 0.84 0.032 
Ga63-*N53  RY*N52/Ni 0.33 1.13 0.122 
Ga63-N73  n*N52/Ni 0.78 0.85 0.033 

-*Ga42
N52/Ni  Ga43-*N33 4.06 0.08 0.064 

-Ga42
N52/Ni  RY*Ga42 17.64 11.92 0.610 

-Ga42
N52/Ni  RY*N33 3.66 1.71 0.105 

 

 Donor(i)  Acceptor(j) E(2) ساختار
(kcal/mol) 

E(j)-E(i) 
(a.u.) 

F(i.j) 
(a.u.) 

H-f 
Ga63-N53  n*N52/Ni 0.46 1.51 0.040 
Ga63-N73  n*N52/Ni 1.03 1.39 0.056 

 

  .H ،G ،F ،Eهاي ناحیه جایگزین شده براي مدلهاي اطراف اختلاف بار مولیکن براي اتم .3Sجدول 

 Ga42/Ni N32 N33 N52 
Mulliken (E) (F)  (E) (F)  (E) (F)  (E) F)(  



  ۵، شمارة ۱۷جلد   مهدي رضایی صامتی و فاطمه مرادي  ۷۹۴

  

  

charge 

a 48/1 - - -37/1 - - -33/1 - - -32/1 - - 

b 33/1 65/0 -68/0 -35/1 -11/1 24/0 -34/1 -08/1 26/0 -35/1 -16/1 19/0 

c 56/1 - - -34/1 - - -34/1 - - -32/1 - - 

d 50/1 76/0 -74/0 -31/1 
-

10/1 21/0 -31/1 -02/1 29/0 -33/1 -28/1 05/0 

e 46/1 - - -34/1 - - -34/1 - - -38/1 - - 

f 34/1 76/0 -58/0 -31/1 
-

10/1 21/0 -31/1 -02/1 29/0 -42/1 -28/1 14/0 

 N52/Ni Ga42 Ga62 Ga63 
Mulliken 
charge (G) (H)  (G) (H)  (G) (H)  (G) (H)  

a -31/1 -19/1 12/0 33/1 33/1 0 32/1 29/1 -06/0 33/1 21/1 -12/0 

b -35/1 -73/0 62/0 35/1 15/1 -20/0 33/1 10/1 -23/0 40/1 08/1 -32/0 

c -31/1 -93/0 38/0 35/1 26/1 -09/0 49/1 16/1 -33/0 35/1 19/1 -16/0 

d -31/1 -83/0 48/0 35/1 19/1 -16/0 34/1 17/1 -17/0 31/1 14/1 -17/0 

e -42/1 -05/1 37/0 34/1 23/1 -11/0 35/1 19/1 -16/0 46/1 23/1 -23/0 

f -43/1 -88/0 55/0 47/1 23/1 -24/0 32/1 11/1 -21/0 32/1 21/1 -11/0 

 

  


