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 ( 4/1399/ 22 :يینها نسخة افت ي در ؛ 1398/ 11/9  :مقاله افتي )در

 دهیچک
 هایبار با isoσC(13(شيميايی همسانگرد  و پوشيدگی (p´+p) کل ، پوشيدگی پارامغناطيسیσ)d(ديامغناطيسی  ، ارتباط بين پوشيدگیتحقيقدر اين  
بااا تغلااي   (5,0)زيگزاگ ةجدارنانولوله کربنی تك  درها  پذيریو نيز ارتباط پوشيدگی های شيميايی با مغناطيس  QTAIM  و  NBO  ،  موليکن  اتمی
ه بررسی شااد PBEPBE/6-31G(d)اسباتی در سطح مح  (PBC)ایتحت شرط مرزی دوره ،تابعی چگالی ةبا استفاده از نظري  پتاسيم، بدون و پتاسيم
بااار شود. رابطة خطی بااين تبديل می  Nبا تغلي  پتاسيم، به نانولوله کربنی پايدارتر نوع    (5,0)نانولولة کربنی زيگزاگ  که    دهدمینشان    نتايج.  است

 باادون و پتاساايم بااا ساختارهای در d σيسیپوشيدگی ديامغناطو  isoσC (13 (با پوشيدگی همسانگرد شيميايی QTAIMو  NBO ، موليکنهای اتمی 
. بااين ناادارد( با هيچ يااك از بارهااا در ساااختارهای بااا تغلااي  پتاساايم، ارتباااط خطاای pσ´+  pσکل ) وجود دارد. پوشيدگی پارامغناطيسی پتاسيم،
اسيم برقاارار ساختار با پتاسيم و بدون پت ارتباط کاملاً خطی در هر دو isoσC (13(با پوشيدگی همسانگرد شيميايی )Ω)) ( پذيری کل اتمیمغناطيس
 است.

 
 

، QTAIMاتماای   ، بااارNBOبااار اتماای  مااوليکن،  بار اتمی  پوشيدگی مغناطيسی،    ، تغلي  پتاسيم،(5,0)  زيگزاگ  نانو لولة کربنی  :ید یکل  یهاهواژ

 پذيریمغناطيس
 

 مقدمه .1
مطالعات صورت گرفته توسط محققااين نشااان داده کااه برخاای 

بااا قاارار دادن .  دارناادی کربنی خاصيت ديامغناطيساای  هانانولوله

مغناطيسی يا با افزودن الکترون يا حفره   ةيك نانولوله در زير لاي

 توان خاصيت مغناطيسی در نانولولااه ايجاااد کاارد.به نانولوله می

بينی ساخت وسايلی را پيش  بتوان  کهشود  اين خاصيت باعث می

لکتريکاای از هاام جاادا کرد که در آنها اتصااالات مغناطيساای و ا

باای کااردن تااوان باارای قطاند. اتصااام مغناطيساای را میشااده

بااه کااار باارد و از  (هادستکاری در اساانين)  هامغناطيسی نانولوله

جريااان   -مغناطيساای باارای الکترودهااای ولتااا   های غيااراتصام

اتماای پااذيری درون  رسااد کااه مغناطيسظر میبه ناستفاده کرد.  

هااای اتماای و هم نااين در حوزهتحاات تاا بير بارهااای اتماای 
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 اشند.های کربن بپوشيدگی ديامغناطيسی اتم

همانند دستگاهی باااز اساات ، يك اتم  QTAIM1طبق نظرية  

هااای مجاااور مبادلااه ها را بااا حوزهتواند انر ی و الکترونکه می

ات توپولااو ی گراديااان چگااالی کنااد. اياان ت ااوری از مشخصاا 

م شيميايی، مخصوصاً در الکترونی برای توضيح بسياری از مفاهي

پااذيری مغناطيس  اساات. تانسااور  نواحی پيوندی، استفاده کاارده

 B، در دستگاهی که در ميدان مغناطيساای خااارجی مرتبة دوم،  

معادلااة ، در  J(r)شاادة  قرار گرفته، بر حسب چگالی جريان القاء  

 :]1[شود  می  زير بيان

(1                                           )
( )χ r J r dr,

cB 
= 

1
2 

هااای محاساابه نساابتاً دقيااق توزياای چگااالی جريااان القاااء روش

و خاااوار مااارتبط باااا آن، مانناااد  J(r)اوم مرتباااة شاااده 

و تانسااورهای پوشاايدگی،  ]2[پااذيری تانسااورهای مغناطيس

اناااااد. توساااااعه يافته 4و  3توسااااط کيااااات و بياااادر 

 پااذيری کاال اتماای دياادگاهی کلاای نساابت بااه جماایمغناطيس

هااای بااين چگااالی جريااان الکتروناای در حااوزة اتماای و حوزه

کنااااد. باااارای يااااك حااااوزة اتماااای، اتماااای ايجاااااد می

، J(r)شاادة چگااالی جريااان القاااء  حسااب  پااذيری باارسمغناطي

پااذيری درون اتماای )يعناای مغناطيسحااوزة بااه صااورت درون 

اتماای( و شااار چگااالی جريااان از ميااان سااطور بااين اتماای در 

مجاااور پيونااد شااده بااه آن )يعناای هااای ميااان آن اتاام و اتم

پااذيری پااذيری بااين اتماای يااا مغناطيستانسااور مغناطيس

های يااونی و قطباای، . در دسااتگاه]5[شااود پيونااد( بيااان می

شااار چگااالی جريااان در حااوزة اتماای تمرکااز يافتااه و سااهم 

پااذيری اتاام بساايار پااذيری بااين اتماای بااه مغناطيسمغناطيس

هااای دارای پيونااد ناااچيز اساات. از سااوی ديگاار، در مولکوم

پااذيری پااذيری پيونااد بااه مغناطيسکوالانساای، سااهم مغناطيس

ماااوارد، مانناااد  کااال اتمااای بااازرگ اسااات و در برخااای

پاااذيری هاااای آروماتياااك، حتااای فراتااار از مغناطيسمولکوم

همبسااتگی بااين  ،در کارهااای قبلاای. ]8-6[درون اتماای اساات 

 و بااار اتماای در اوربيتااام پيونااد طبيعاای NMR2پارامترهااای 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Quamtum Theory of Atom in Molecule 

2. Nuclear Magnetic Resonance (NMR) 

(NBO)3 های شاااکلهای کربناای صااندلی و باارای نانولولااه

يااا  PNP هایگونااهآنهااا بااه ترانزيسااتور مولکااولی شدة متصل 

NPN  در سااطح محاسااباتیG31-6LYP/3B  مااورد تجزيااه و

ناااوع اتااام کاااربن در  4تحليااال قااارار گرفتاااه و وجاااود 

اببااات شااده اساات. بااا اياان   )3,3(4های کربنی صااندلی  نانولوله

باااه  NPNياااا  PNPلاتی از ناااوع حاااام وقتااای کاااه اتصاااا

شااود، ساااختار متصاال می )3,3(4های کربناای صااندلی نانولولااه

 [9]. شود  ونی آن مختل میالکتر

به عنوان کميت قابل  QTAIMو   NBOدر تحقيقی ديگر، از

مکانيك کوانتااومی، باارای بااه دساات آوردن بااار اتماای مشاهدة  

تااك   های کربناایهااای شاايميايی خوشااهاستفاده شده تا ويژگی

در   )5,5(4و    )4,4(4،  )3,3(4های کربناای صااندلی  نانولولهديوارة  

  G(d)+311-6و    31G-6های  بااا مجموعااه پايااه  B3LYPسطح  

ی به دست آيد. نتايج اين تحقيق، ارتباااط بااين بااار اتماای طبيعاا 

NBO  و هم ناااين باااار اتمااایQTAIM  جاااايی ه و جابااا

و  )3,3(4صااندلی ديااوارة های کربنی تك در نانولولهC13شيميايی

دهد. افزايش بااار اتماای بااه مقاادار را نشان می  )5,5(4و    )4,4(4

همااراه   C13جايی شيميايی  هبا افزايش جاب  NBOمثبت بيشتر در  

است. در مقابل، افزايش بار اتمی در حوزة اتمی به دست آمااده 

جااايی ه  تر با کاهش جاببه مقادير مثبت   ،QTAIMدر چارچوب  

  .]10[همراه است   C13شيميايی  

پااذيری بااين مغناطيسرابطااة در مطالعااة نظااری ديگااری، 

های کربناای صااندلی يی شاايميايی باارای نانولولااهجاجابااهو 

باااا اتصاااالاتی از  )6,0(3و زيگااازاگ  )4,3(، کاااايرام )3,3(4

بررساای شااده کااه در آن  انتهااای نانولولااه  NPNيااا  PNPنااوع 

هااای بااور و نيتاارو ن بااه شااکل يااك پاال از نااوع هااا بااا اتم

اند. مقاااادير باااار اتمااای، شااادهآ  NPNياااا  PNP اتصاااام

ايااان  NMR C13يی شااايميايی جاجاباااهپاااذيری و مغناطيس

هماااراه باااا مجموعاااه  LYP3Bو  RHFسااااختارها باااه روش 

بااه دساات آمااده اساات. در اياان  31G-6و  21G-3های پايااه

پااذيری کاال اتماای يااك مطالعااه باباات شااده کااه مغناطيس

در  C13يی ايی شااايميجاجاباااهارتبااااط نسااابتاً خطااای باااا 

 
 .3 Natural Bond Orbitals (NBO) 
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و  )6,0(3و زيگااازاگ  )4,3(های کربنااای کاااايرام نانولولاااه

يااا  PNPهااايی از نااوع های متصاال شااده آن بااه گروهگونااه

NPN  دارد بااااه طااااوری کااااه ضاااارايب رگرساااايون در

اساات. امااا  9/0های ماادم کااايرام و زيگاازاگ باايش از نانولولااه

رابطااة خطاای بااين  )3,3(4های کربناای صااندلی در نانولولااه

پااذيری کاال وجااود ناادارد. يميايی و مغناطيسشاا  یيجاجابااه

يی شااايميايی و جاجاباااهعيف باااين ای ضااا هم ناااين رابطاااه

های کربناای صااندلی متصاال پااذيری کاال در نانولولااهمغناطيس

وجاااااود دارد. البتاااااه در  NPNو  PNPهاااااای باااااه گروه

باااه آنهاااا شااادة های متصااال های کربنااای و گوناااهنانولولاااه

يی شاايميايی جاجابااه ، افاازايشNPNو  PNPهای هادینيمااه

کاال همخااوانی   پااذيریهای کااربن بااا افاازايش مغناطيسدر اتم

  .[11-12]دارد 

علمی، کيونگ يانگ چان و همکااارانش، اباار   ةدر يك مطالع

در  (DWCNT) 1های کربنی دو ديااوارهتغلي  پتاسيم در نانولوله

تغلااي  شاايميايی انااد. طور تجربی بررساای کردهه دمای اتاق را ب

ميل بلوری و مياازان نقاا  دمای اتاق به شدت بر تک  رپتاسيم د

DWCNT  يااك   ةگذارد. تغلي  پتاساايم نشااان دهناادبير می ها ت

فعل و انفعام انتقام بااار قااوی بااا اتاام کااربن و اکساايژن اساات. 

DWCNT   های تغلي  شده با پتاسيم، ميدان الکتريکاای کمتاار و

 هااای تغلااي   DWCNTيسه بااا  چگالی جريان بالاتری را در مقا

 .[13]دهد سيم نشان مینشده با پتا

هم نااين سااالواتو و همکااارانش اباار تغلااي  پتاساايم را باار 

خوار مقاومت مغناطيسی در برابر ميدان مغناطيسی بيروناای در 

 . [14]اندالياف همسان نانولوله تك ديواره مطالعه کرده

 

 .روش محاسبات2

و بااا   1  باادون پتاساايم، شااکل  (5,0)کربنی تك ديواره  لولة  نانو  

 nanotube modeler [15 ]، با ناارم افاازار 2تغلي  پتاسيم، شکل 

طراحی و نانولولااه هااای مااورد نظاار بااا اسااتفاده از ناارم افاازار 

09Gaussian  ]16[ 2ایبا شرط مرزی دوره (PBC)  با استفاده از

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Double- walled carbon nanotube   

2. Periodic Boundary Conditions (PBC) 

 در سااااطح محاسااااباتی )DFT(3 تااااابعی چگااااالی ةنظرياااا 

PBEPBE/6-31G(d)  هایبسااامد  اتباند. محاسسازی شدهبهينه 

 تشااخي  باارایمشتقات دوم انر ی کاال   ةبا مطالع  IR4ارتعاشی

 .ه اساات ان ااام شااد  (حقيقاای  بسااامدهای  با)  هندسه  پايدارترين

 5باار اساااش روش معيااار اوربيتااام اتماای  NMRمحاساابات 

(GIAO)  پوشيدگی شاايميايی همسااانگرد ، برای به دست آوردن

(iso)C13  و  6مااوليکنمی تاتجزيه و تحليل بار  و    هصورت گرفت

در همااين سااطح  Gaussian 09نرم افزاربا استفاده از  NBOبار 

چگااالی تحلياال محاسبات مربااوط بااه .  ندادنبام شدهمحاسباتی،  

 ةها در قالااب نظرياا تقساايم آنهااا بااه زياار دسااتگاه و الکتروناای

، جهت تعيين اناار ی اتماای QTAIMکوانتومی اتم در مولکوم،  

افاازار بااه کمااك نرم    PBEPBE/6-31G(d)در سطح محاسباتی  

[17]  AIMALL    اناار ی اتماای ة. برای محاسباست انجام گرفته، 

توليااد شااده  Gaussian 09 رناارم افاازابا  FCHKهای ابتدا فايل

 WFX  هااایفايل  AIMALL  افزارینرم  ةبست  از  استفاده  با  سنس

و بااين  )intra)((پذيری درون اتمی مغناطيس. اندآمده دست   به

گيااری ، بااا روش انتگرام(())و کاال اتماای  ((C/))اتماای

proaimافزاری  نرم  ة، موجود در بستAIMALL   .محاسبه شاادند

  AIMALLها به طور مستقيم در خروجاایپذيریمغناطيس همة

هااا بااا گيریاند. دقاات عماال انتگرام( گزارش شاادهSUM  )فايل

اتمی بااه مقاادار حوزة حف  انتگرام اتمی مربوط به لاپلاسی هر 

در   5C  ،7Cهااای  واحد اتماای )بااه جااز اتم  10-5ر و مساوی  تکم

تغلااي  دو پتاساايم بااا انتگاارام اتماای با ابر    (5,0)کربنی  نانولولة  

واحااد اتماای(، ت اامين شااده   10-4مربوط به لاپلاسی به مقدار  

 يااك  در  هادسااتگاه  زير  تمام  انر ی  مجموع  اين،  بر  است. علاوه

 اطمينااان  تااا  ه انااددشاا   مقايسه  مولکوم  هر  انر ی  کل  با  مولکوم

دقاات   زياار  QTAIM  انتگاارام گيااری  خطااای  کااه  شااود  حاصل

انر ی تك تك  QTAIMتحليل  .است  kcal. mol  1-1 شيميايی

کربنی تك ديااواره نولولة نا 3. شکل  [18]دهدها را نتيجه میاتم

   محاسبة( بدون پتاسيم و با تغلي  پتاسيم از خروجی  0,5)

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

3. Density Functional Theory 

4. Infrared (IR) 

5  . Gauge Including Atomic Orbitals 

6. Mulliken 
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شااده بااا شاارط   یسازنهيبه  (5,0)  گزاگي ز  یکربن  ةنانولول  .1شکل  

  .(PBC) یادوره یمرز

  يبااا تغلاا   شده  یسازنهيبه  (5,0)  گزاگي ز  یکربن  ةنانولول  .2شکل  

 .(PBC) یادوره یبا شرط مرز  ميپتاس یهااتم

 
 

 )ب(  )الف( 

 یادوره یمرزبا استفاده از تغلي  دو پتاسيم، با شرط   (5,0)زيگزاگ    یکربن  ةب( نانولول)و    (5,0)زيگزاگ    یکربن  ةالف( نانولول)  .3شکل  

 .QTAIMحاصل از محاسبات  PBEPBE/6-31G(d) یدر سطح محاسبات
 

کربناای  ةدر نانولولاا  LUMO  (LUMO-HOMO)و    HOMOهااای  های نساابی در انر یو نوار شکاف به صورت تفاوت (Ε)انر ی کل    .1جدول  

 .PBEPBE/6-31G(d)استفاده از ابر تغلي  پتاسيم و بدون استفاده از ابر تغلي  پتاسيم در سطح محاسباتی  اب (5,0)زيگزاگ 

HOMO)-(LUMOΔE 
/eV 

(kcal/mol) 

HOMOE 
/eV 

LUMOE 
/eV 

totE 
/a.u 

 ساختار 

34/0 
)8/7(  

22/0- 21/0- 12729/760- 
 (5,0)نانولولة کربنی زيگزاگ 

26/0 
)0/6( 

13/0- 12/0- 59746/9519- 
 تغلي  شده با پتاسيم  (5,0)کربنی زيگزاگ  نانولولة 

 

AIMALL دهد.را نشان می 

 

 . نتایج و بحث3
و   HOMO، اناار ی  LUMOانر ی کل دستگاه، انر ی    1جدوم  

زيگاازاگ   ديااوارةکربنی تك    ةنانولول  نوار شکاف انر ی را برای

رزی ماا بااا شاارط  با تغلااي  پتاساايم  بدون تغلي  پتاسيم و    (5,0)

را داده   PBEPBE/6-31G(d)در سطح محاسباتی    PBC  ایدوره

، QTAIMو  NBO، وليکنماا  بارهای اتماای 3و  2جداوم است.  

پارامغناطيساای   های، پوشاايدگیd(σ(های ديامغناطيسی  پوشيدگی

های پارامغناطيساای اخااتلام ، پوشاايدگیp(σ(اخااتلام نيافتااه 

پوشاايدگی و  p´+p(σ( کاال پارامغناطيساای، پوشيدگی σ)'p(يافته

بااا  NMRمحاساابات با استفاده از  isoσC (13(شيميايیهمسانگرد 

 /G(d)31-6PBEPBE محاسااباتیدر سااطح را  GIAOتقريااب 

به ترتيب باادون تغلااي    (5,0)های کربنی زيگزاگ  نانولوله  برای

داده   PBC  ایبااا شاارط ماارزی دورهبا تغلااي  پتاساايم  پتاسيم و  

 رد درونا انگا ی همسذيرپس ا مغناطيمقادير  4دوم  ا ت. جا اس
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، پوشاايدگی p(σ(، پوشاايدگی پارامغناطيساای اخااتلام نيافتااه σ)d(های ديامغناطيساای پوشاايدگی ،  ,QTAIM, NBOموليکن بارهای اتمی .2جدول 

ربنی زيگاازاگ های کهلنانولودر  isoσC (13( شيميايیهمسانگرد پوشيدگی و  σ)p´+p( کل پارامغناطيسی، پوشيدگی σ)'p( پارامغناطيسی اختلام يافته

 .بدون تغلي  پتاسيم (5,0)

Atom Charge 

Mulliken 
Charge 

NBO 
Charge 

QTAIM 
dσ pσ p

σ pσ´ p +σ isoσ 

1C 0225/0- 2145/0- 0114/0- 20/257 76/25 12/285- 36/259- 91/12- 

2C 0215/0 2148/0 0112/0 32/256 64/18 544/47- 0/289- 57/218- 

3C 0225/0- 5421/0- 0114/0- 20/257 76/25 12/285- 36/259- 91/12- 

4C 0215/0 2148/0 0112/0 32/256 64/18 55/447- 91/428- 58/218- 

5C 0156/0- 2147/0- 0073/0- 19/257 67/25 66/284- 99/258- 27/0 

6C 0190/0 2147/0 0099/0 32/256 63/18 41/447- 78/428- 89/177- 

7C 0156/0- 2147/0- 0730/0- 19/257 67/25 66/284- 99/258- 27/0 

8C 0190/0 2148/0 0099/0 32/256 63/18 41/447- 78/428- 88/177- 

9C 0224/0- 2148/0- 0111/0- 19/257 65/25 42/284- 77/258- 58/12- 

10C 0188/0 2145/0 0091/0 32/256 61/18 42/446- 81/427- 63/174- 

11C 0224/0- 2148/0- 0111/0- 19/257 65/25 42/284- 77/258- 58/12- 

12C 0188/0 2145/0 0091/0 32/256 18.61 42/446- 81/427- 62/174- 

13C 0193/0- 2147/0- 0094/0- 19/257 64/25 4/284- 76/258- 78/5- 

14C 0217/0 2149/0 0116/0 32/256 61/18 79/446- 18/428- 54/220- 

15C 0193/0- 2147/0- 0094/0- 19/752 64/25 4/284- 76/258- 78/5- 

16C 0217/0 2149/0 0116/0 32/256 61/18 79/446- 18/428- 55/220- 

17C 0190/0- 2147/0- 0090/0- 19/257 69/25 7/284- 01/259- 97/4- 

18C 0177/0 2145/0 0065/0 32/256 60/18 36/446- 76/427- 10/167- 

19C 0190/0- 2147/0- 0090/0- 91/257 69/25 7/284- 01/259- 97/4- 

20C 0177/0 2145/0 0065/0 32/256 60/18 36/446- 76/427- 10/167- 
 

 2مغناااطيس پااذيری همسااانگرد بااين اتماای ،) intraΩ)((1اتمی 

Ω))C|(  (  3و مغناطيس پذيری همسانگرد کل اتمی  Ω))(  (   را

 باادون تغلااي  (5,0)زيگاازاگ  ديااوارةکربنی تااك    ةنانولولبرای  

سااطح در  PBC  ایبا شرط مرزی دورهبا تغلي  پتاسيم  پتاسيم و  

 داده است.  /G(d)31-6PBEPBE   محاسباتی

 پوشااايدگی ،isoσC (13( همساااانگرد پوشااايدگی نمودارهاااای

 در p´+p(σ( پارامغناطيساای پوشاايدگی و( dσ) ديامغناطيساای

 بدون و  پتاسيم  تغلي   از  استفاده  با(  5,0)  زيگزاگ  کربنی  نانولولة
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Intra Magnetizability 

2. Bonding Magnetizability 

3. Total Magnetizability 

 GIAO  تقريب   از  استفاده  با  ایدوره  مرزی  شرط  با  آن  از  هفادتاس

 اتماای  بار  برابر  درPBEPBE/6-31G(d  )   محاسباتی  سطح  در  و

QTAIM  و موليکن اتمی بارهای برابر در و 6 تا  4  هایشکل  در 

NBO  هایشکل  در  S1 تا S12 شااده ارائااه ضميمه اطلاعات در 

 پوشاايدگی ،(dσ) ديامغناطيساای پوشاايدگی نمودارهااای. اساات 

 پارامغناطيساای پوشاايدگی ،(pσ) نيافتااه اخااتلام پارامغناطيساای

 و p´+p(σ( پارامغناطيسااای پوشااايدگی ،σ)'p( يافتاااه اخاااتلام

کربناای زيگاازاگ  ةدر نانولولاا  isoσC (13( همسااانگرد پوشاايدگی

بااا شاارط با استفاده از تغلي  پتاسيم و بدون استفاده از آن   (5,0)

 طح ا س و در GIAOب  ا از تقريده  اتفا با اس  PBCای  مرزی دوره
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، پوشاايدگی p(σ(، پوشاايدگی پارامغناطيساای اخااتلام نيافتااه σ)d(های ديامغناطيساای پوشاايدگی QTAIMو  NBO،  موليکن  بارهای اتمی  .3جدول  

های کربنی زيگاازاگ نانولوله در isoσC (13(شيميايی همسانگرد پوشيدگی و  σ)p´+p( کل پارامغناطيسی، پوشيدگی σ)'p(پارامغناطيسی اختلام يافته 

 با ابر تغلي  پتاسيم. (5,0)

Atom Charge 

Mulliken 
Charge 

NBO 
Charge 

QTAIM 
dσ pσ p

σ pσ´ p +σ isoσ 

1C 048553/0- 2214/0- 0604/0- 38/256 12/22 52/238- 4/216- 70/35 

2C 185265/0- 1000/0- 2229/0- 85/256 30/14 52/238- 22/224- 46/93- 

3C 048552/0- 2214/0- 0603/0- 38/256 12/22 52/238- 4/216- 69/35 

4C 185263/0- 1000/0- 2229/0- 85/256 30/14 68/363- 38/349- 46/93- 

5C 010660/0- 2009/0- 0055/0 31/257 80/23 42/230- 62/206- 65/47 

6C 050118/0- 1208/0 0836/0- 98/256 71/19 16/415- 45/395- 39/136- 

7C 010660/0- 2009/0- 0055/0 31/257 80/23 42/230- 62/206- 65/47 

8C 050118/0- 1208/0 0836/0- 98/256 71/19 16/415- 45/395- 39/136- 

9C 047762/0- 2213/0- 0595/0- 38/256 07/22 92/237- 85/215- 20/36 

10C 049382/0- 1213/0 0837/0- 99/256 69/19 66/415- 97/395- 82/361- 

11C 047757/0- 2213/0- 0595/0- 38/256 07/22 92/237- 85/215- 20/36 

12C 049382/0- 1213/0 0837/0- 99/256 69/19 67/415- 98/395- 82/136- 

13C 026028/0- 2088/0- 0366/0- 58/256 50/20 08/229- 58/208- 95/43 

14C 186206/0- 1014/0- 2235/0- 85/256 29/14 67/362- 47/348- 64/92- 

15C 026026/0- 2088/0- 0366/0- 58/256 50/20 08/229- 58/208- 95/43 

16C 186197/0- 1014/0- 2235/0- 85/256 29/14 77/362- 48/348- 65/92- 

17C 025421/0- 2095/0- 0360/0- 56/256 35/20 94/227- 59/207- 92/44 

18C 045627/0- 1179/0 0958/0- 01/257 06/18 63/431- 03/413- 35/148- 

19C 025422/0- 2095/0- 0360/0- 56/256 35/20 94/227- 59/207- 92/44 

20C 045627/0- 1179/0 0958/0- 01/257 60/18 64/431- 04/413- 36/148- 

21K 675487/0 9035/0 8999/0 91/1326 96/1 21/28- 25/26- 91/1312 

22K 674538/0 9033/0 8994/0 19/1326 96/1 39/28- 43/26- 76/1312 

 

پااذيری در براباار مغناطيس  PBEPBE/6-31G(d)محاسااباتی

و کاال   )  C|(((Ω، بين اتماای  )  )(intraΩ(همسانگرد درون اتمی

 داده 8 و 7های در شااکل cgs-ppmباار حسااب  ) ((Ω)اتماای 

 شده است.

کربناای زيگاازاگ   ةنانولولاا شود کااه  مشاهده می  1در جدوم  

ساات. نااوار کالری باار مااوم ا  کيلو  ΔΕ( 8/7(  گاف انر ی  (5,0)

، اغلب بااه عنااوان LUMO-HOMOزياد    ةزرگ با فاصلشکاف ب

. [19]شااود  يك وضعيت پايااداری مولکااوم در نظاار گرفتااه می

 6با تغلي  پتاسيم، با گاف اناار ی    (5,0)کربنی زيگزاگ    ةنانولول

کيلااو کااالری باار مااوم، گاااف   8/1کيلو کالری بر موم، به ميزان  

باادون   (5,0)کربنی زيگزاگ    ةانر ی کمتری در مقايسه با نانولول

پتاسيم، دارد. اين موضوع پايااداری بيشااتری را بااه واسااطة اباار 

های يکی از روش دهد.( نشان می0,5تغلي  پتاسيم بر نانو لوله )

، تغلااي  هتاارواتم باار Nبه نوع    Pکربنی نوع    ةتبديل يك نانولول

کربناای بااا يااك الکتاارون ة  روی آن است. در اين تحقيق نانولول

 نند پتاسيم تغلي  شده است.ه مادهند
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پذيری همسانگرد کاال و مغناطيس ) C|( ((Ωپذيری همسانگرد بين اتمی مغناطيس ،) )(intraΩ( پذيری همسانگرد درون اتمیمغناطيس .4جدول 

 .با تغلي  پتاسيمبدون تغلي  پتاسيم و  (5,0)زيگزاگ  ديوارةکربنی تك  ةنانولولبرای ) ( (Ω)اتمی 
PBEPBE/6-31G(d) without 

potassium 
PBEPBE/6-31G(d) with potassium  

Atom 
() (C|) intra)( () (C|) intra)( 
2804/4- 7902/3- 4902/0- 4465/10- 1525/9- 2940/1- 1C 

5281/2 5847/2- 1128/5 9062/6- 6392/7- 7330/0 2C 

2804/4- 7902/3- 4902/0- 4426/10- 1486/9- 2940/1- 3C 

5281/2 5849/2- 1130/5 9023/6- 6353/7- 7331/0 4C 

7129/4- 1253/4- 5876/0- 9142/10- 4513/9- 4628/1- 5C 

2220/1 8512/2- 0733/4 9585/4- 9762/6- 0177/2 6C 

7127/4- 1251/4- 5876/0- 9150/10- 4521/9- 4628/1- 7C 

2218/1 8513/2- 0731/4 9569/4- 9746/6- 1770/2 8C 

2981/4- 8059/3- 4922/0- 4386/10- 1423/9- 2963/1- 9C 

0991/1 8944/2- 9936/3 9494/4- 9770/6- 0276/2 10C 

2979/4- 8057/3- 4922/0- 4414/10- 1452/9- 2963/1- 11C 

0992/1 8942/2- 9935/3 9507/4- 9783/6- 0277/2 12C 

5254/4- 9817/3- 5436/0- 3618/10- 9634/8- 3985/1- 13C 

6102/2 5552/2- 1654/5 9234/6- 6342/7- 7108/0 14C 

5254/4- 9818/3- 5436/0- 3620/10- 9635/8- 3985/1- 15C 

6104/2 5551/2- 1655/5 9257/6- 6367/7- 7110/0 16C 

5632/4- 0115/4 5516/0- 3582/10- 9527/8- 4056/1- 17C 

7156/0 0779/3- 7935/3 8554/4- 5036/7- 1812/2 18C 

5634/4- 0117/4- 5517/0- 3576/10- 9520/8- 4056/1- 19C 

7155/0 7935/3 7935/3 8554/4- 0366/7- 1812/2 20C 

   5942/17- 5449/2- 0493/15- 21K 

   5913/17- 5479/2- 0434/15- 22K 

 

های اضافه شده، سطح انر ی فرماای را بااه طاارف بانااد الکترون

و لذا گاف انر ی و قدرت سااد اناار ی را   کرده  جاجابههدايت  

ها به راحتی از ميان سد تونل رو الکترون  دهند. از اينکاهش می

 کند.عمل می  Nزده و نانولوله به صورت نوع 

 شيميايی های پوشيدگی حسب  برQTAIM  یاتم بار نمودار

 بر  NBO  و  موليکن  اتمی  بارهای  نمودار  و  6تا    4  های  شکل  در

 در S1-S12 هایشااکل در شاايميايی هااای پوشاايدگی حسااب 

 .است  آمده  پيوست  اطلاعات

 ارتباط بار اتمی مولیکن با پوشیدگی های مغناطیسی1.3. 

بدون تغلیظ  ایبا شرط مرزی دوره (5,0)کربنی    ةدر نانولول1.1.3. 

 پتاسیم

بين بار اتمی موليکن با پوشيدگی همسااانگرد   قوی  خطی  ارتباط

 ريب رگراساايون نزديااك بااه يااكبااا ضاا  isoσC(13(شاايميايی 

(9698/0=2(R 1 شااکلS پوشاايدگی خطاای بااا  اط کاااملاًباا ارت و

مشاااهده   1بااا ضااريب رگرساايون  ،  5Sشکل    d(σ(  ديامغناطيسی

 دگی پارامغناطيسی کل  يا بين پوش خطی  بتاًاا نس  ارتباط  .ودا شمی
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 )ب(  )الف( 

  يباادون اباار تغلاا )الااف(  (0,5) گزاگي ز ةدر نانو لول iso σ يیايميمسانگرد شه یدگيبا پوش  QTAIM یبار اتم نيب ةنمودار رابط .4شکل 

 .ميپتاس  يبا ابر تغل و )ب( ميپتاس

  
 )ب(  )الف( 

و   بدون ابر تغلي  پتاسيم  )الف(  (0,5)نانولولة زيگزاگ   در  dσو پوشيدگی ديامغناطيسی    QTAIMبين بارهای اتمی  رابطة  نمودار    .5شکل  

 . با ابر تغلي  پتاسيم )ب(

 

)p'σ+ p(σ 2=8736/0با  بار اتمی موليکن باR، 9 شکلS ، وجااود 

 .دارد

 
بااا تغلاایظ  ایبا شرط مرزی دوره (5,0)کربنی  ةنانولولدر 2.1.3. 

 پتاسیم

بااا   (5,0)کربنی زيگاازاگ  ة  بار اتمی موليکن برای نانولول  ةمطالع

ان می دهد که ای نشبا شرط مرزی دورهاستفاده از تغلي  پتاسيم  

در اين نانولوله بين بار اتمی مااوليکن بااا پوشاايدگی همسااانگرد 

)iso(σ C13 2 شاااکلS 2=9377/0 بااااR ، پوشااايدگی  باااا و

 وجودارتباط خطی    2R=9461/0  با  6Sشکل     d(σ(  ديامغناطيسی

  p'σ+ p(σ(پوشيدگی پارامغناطيساای  و موليکن اتمی بار بين. دارد

 ندارد. ی وجود  رتباطا 2R=4939/0 با 10S  شکل

 

 با پوشیدگی های مغناطیسی   NBOارتباط بار اتمی 2.3.

باادون  ایبااا شاارط ماارزی دوره (5,0)کربنی  ةولولناندر 1.2.3. 

 تغلیظ پتاسیم

 با (5,0)  گزاگا کربنی زي  ةولا برای نانول  NBOی بار اتمی ا بررس
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 )ب( )الف( 

و     تغلي  پتاسيمبدون ابر   )الف(  )5,0(در نانولولة زيگزاگ    σ)p´σ+  pو پوشيدگی پارامغناطيسی)  QTAIMبين بارهای اتمی    نمودار رابطة  .6شکل  

 . با ابر تغلي  پتاسيم )ب(

 

بااا افاازايش پوشاايدگی دهااد کااه  نشااان می  ایشرط مرزی دوره

 يابااد.می  تاار تغييااربااه مقااادير منفی  NBOشيميايی، بااار اتماای  

بااا  NBOاتماای  بااين بااار خطاایدر اياان نانولولااه ارتباااط 

باااا  3S شاااکل C13 )iso(σپوشااايدگی همساااانگرد شااايميايی 

9687/0=2R ديامغناطيساایپوشاايدگی بااا  و )d(σ 7 شااکلS، 

مشاااهده  2R=1ساايون اضااريب رگربااا  خطاای کاااملاً رابطااه

بااين پوشاايدگی پارامغناطيساای کاال  خطاای نساابتاً د. ارتباااطشاا 

)p'σ+ p(σ 11 شااکلS   بااا بااار اتماایNBO )8736/0=2(R 

   .دشو می  برقرار

 

بااا  ایبااا شاارط ماارزی دوره (5,0)کربنی  ةنانولولدر 2.2.3. 

 پتاسیمتغلیظ 

 (5,0)کربنی زيگاازاگ ةباارای نانولولاا   NBOبااار اتماای ةمطالعاا 

نشااان ای بااا شاارط ماارزی دورهبااا اسااتفاده از تغلااي  پتاساايم 

بااا  NBOبااين بااار اتماای    ایرابطااه  ،در اين نانولولااهدهد که  می

بااا  و ،4Sشااکل  iso(σ C13( يميايیپوشاايدگی همسااانگرد شاا 

 وجااود 12S شااکل p'σ+ p(σ(پوشاايدگی پارامغناطيساای کاال 

پوشااايدگی  باااا NBO اتمااای باااار باااين ارتبااااط. نااادارد

 خطااای نسااابتاً ،R 8S)2=8125/0شاااکل  d(σ(ديامغناطيسااای 

 .است 

 با پوشیدگی های مغناطیسی QTAIMارتباط بار اتمی 3.3. 

بدون تغلیظ   ایمرزی دورهشرط    با  (5,0)کربنی    ةدر نانولول1.3.3. 

 پتاسیم

با   (5,0)  کربنی زيگزاگ  ةبرای نانولول  QTAIMبررسی بار اتمی  

بااا افاازايش پوشاايدگی دهااد کااه  نشااان می  ایشرط مرزی دوره

در   يابااد.می  تر تغييربه مقادير منفی  QTAIMشيميايی، بار اتمی  

بااا  QTAIMبااين بااار اتماای    قااوی  خطاای  ارتباااطاين نانولولااه  

بااا  . الااف4 لشااک C13 )iso(σهمسااانگرد شاايميايی يدگی پوشاا 

9713/0=2R    پوشاايدگی ديامغناطيساایبا  و  )d(σ  الااف 5  شااکل .

با پوشيدگی  QTAIMارتباط بين بار اتمی مشاهده شد.  2R=1 با

 ، نساابتا2Rً=8248/0 با . الف6 شکل p'σ+ p(σ(پارامغناطيسی کل 

 .است  خطی

 

بااا تغلاایظ  ایرزی دورهشرط مبا  (5,0)کربنی  ةنانولول در2.3.3. 

 پتاسیم

بااا   (5,0)کربنی زيگزاگ  ةبرای نانولول  QTAIMبار اتمی    ةمطالع

که دهد  ای نشان میبا شرط مرزی دورهاستفاده از تغلي  پتاسيم  

بااا  QTAIMتماای ارتباااط خطاای بااين بااار ا ،در اياان نانولولااه

 بااا . ب4 شااکل isoσC (13(پوشاايدگی همسااانگرد شاايميايی 

0393/0= 2R   يدگی ديامغناطيسیاا پوش باو  )d(σ ب5 کلا ش . 
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 )ب(  )الف( 

  
 )د(  )ج(

 

 
 )ه( 

نمااودار پوشاايدگی ( )ب ،)C/(((پذيری بااين اتماای يسدر برابر مغناط σ)'p(پوشيدگی پارامغناطيسی اختلام يافته ( نمودار  الف)  .7شکل  

پذيری در برابر مغناطيس p'σ+ p(σ(پوشيدگی پارامغناطيسی ( نمودار ج) ،)intra)((پذيری درون اتمی در برابر مغناطيس σ)d(ديامغناطيسی 

( نمااودار ه)و  )C/(((پااذيری بااين اتماای ناطيسدر برابر مغ  σ)p(  ارامغناطيسی اختلام نيافتهپ  پوشيدگی( نمودار  ، )د))/C((بين اتمی  

بدون استفاده  /G(d)31-6PBEPBEدر سطح محاسباتی  ) )((Ωد کل اتمی پذيری همسانگرمغناطيس در برابر σ)iso(همسانگرد   پوشيدگی

 از تغلي  پتاسيم.
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 )ب(  )الف( 

 

 
 

 )د(  )ج(

 

 
 )ه( 

نمااودار پوشاايدگی ( ب، ))C/(((پااذيری بااين اتماای در براباار مغناطيس σ)p'(طيسی اختلام يافتااه پوشيدگی پارامغنا( نمودار  الف)  .8شکل  

پذيری بين در برابر مغناطيس p'σ +p(σ(پوشيدگی پارامغناطيسی ( نمودار ج، ))intra)((پذيری درون اتمی در برابر مغناطيس )dσ(ديامغناطيسی 

 پوشاايدگی( نمودار ه) و )C/(((پذيری بين اتمی در برابر مغناطيس σ)p( غناطيسی اختلام نيافتهارامپ پوشيدگی( نمودار د، )))/C((اتمی 

 .با استفاده از تغلي  پتاسيم 31G(d)-PBEPBE/6در سطح محاسباتی  ) )((Ω پذيری همسانگرد کل اتمیمغناطيس در برابر σ)iso( همسانگرد

 

 وجود ندارد.  ارتباطی . ب6شکل   p'σ+ p(σ(کل  پوشاايدگی پارامغناطيساای بااا  ولی  .  شودمی  ديده  2R=9445/0  با 
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 هاریپذی طیسهای شیمیایی با مغناپوشیدگیارتباط 4.3. 

 ، پوشاااايدگیd(σ(نمودارهااااای پوشاااايدگی ديامغناطيساااای 

، پوشاايدگی پارامغناطيساای p(σ(ارامغناطيساای اخااتلام نيافتااه پ

و  p'σ+ p(σ(، پوشاايدگی پارامغناطيساای σ)'p(اخااتلام يافتااه 

کربناای زيگاازاگ  ةدر نانولولاا  isoσC (13(پوشاايدگی همسااانگرد 

بااا شاارط ه از آن استفاد با استفاده از تغلي  پتاسيم و بدون  (5,0)

و در سااطح  GIAOای )بااا اسااتفاده از تقريااب ماارزی دوره

پاااذيری در برابااار مغناطيس  BEPBE/6-31G(d)محاساااباتی

و کاال  )C|(((Ωبين اتماای  ،) )(intraΩ (همسانگرد درون اتمی

 ساات.ارائه شده ا  8و    7  هایدر شکل  (cgs-ppm)  ((Ω))اتمی  

 ،ایرط ماارزی دورهبااا شاا  (5,0) کربنی زيگاازاگةباارای نانولولاا 

 ) ( (Ω) پذيری همسانگرد کل اتماایارتباط قوی بين مغناطيس

و  . ه7 شااکل iso(σ C13(بااا پوشاايدگی همسااانگرد شاايميايی 

 باااا ) intraΩ)( (اتمااای  درونپاااذيری همساااانگرد مغناطيس

 ضااريب رگرساايونبا   . ب7شکل  d(σ( پوشيدگی ديامغناطيسی

ولاای   دشاا مشاااهده    مناساابی  و  خطی خااوب  ةرابط  1نزديك به  

 پذيری همسانگرد بااين اتماایمغناطيسبين    مناسبی  خطی  ارتباط

Ω))C|(  (  با پوشيدگی پارامغناطيسی اختلام نيافته)p(σ  شااکل

 و  . الف7شکل    p'(σ(پوشيدگی پارامغناطيسی اختلام يافته    ،. د7

 جود ندارد. و. ج 7شکل   p'σ+ p(σ(پوشيدگی پارامغناطيسی کل 

پااذيری بين مغناطيس  با استفاده از تغلي  پتاسيم،  هنانولولدر اين  

پوشيدگی همسانگرد شاايميايی  و ) ( (Ω)همسانگرد کل اتمی 

)isoσC (13 با ضريب رگرسيون بيشااتر از خطی  ةرابط . ه8 شکل

نساابتاً مناساابی بااين پوشاايدگی  ارتباااطنيااز  وجااود دارد. 9/0

يدگی و پوشاا ف  . الاا 8  شااکل  p'(σ(پارامغناطيسی اخااتلام يافتااه  

پااذيری بااا مغناطيس. ج 8شااکل  p'σ+ p(σ(پارامغناطيساای کاال 

 خطی ولی ارتباط شودمیديده  ) ( (C|Ω)همسانگرد بين اتمی 

 مناسااابی باااين مغنااااطيس پاااذيری همساااانگرد درون اتمااای

)intraΩ)(  ( پوشاايدگی ديامغناطيساای بااا )d(σ و  . ب8 ل شااک

پوشاايدگی  بااا ) ( (C|Ω)پذيری همسانگرد بين اتمی مغناطيس

 د.شمشاهده ن d8شکل   p(σ(پارامغناطيسی اختلام نيافته 

جريااان پذيری اتمی ديد کلی نسبت به جماای چگااالی  مغناطيس

هااای مجاااور بااين اتمی و هم نين حوزه  ةالکترونی درون حوز

خطاای بااين پوشاايدگی   ةکند. در نتيجه يك رابطاتمی فراهم می

های کربناای لولااهدر نانو پذيری کل اتماای  همسانگرد و مغناطيس

ها افاازايش پوشاايدگی مورد مطالعه وجود دارد. در تمامی ماادم

هادی بااا   های کربنی نيمههای کربن نانولولهدر اتم  C13شيميايی  

 ةپااذيری کاال اتماای همخااوانی دارد. مطالعاا کاااهش مغناطيس

های کربناای زيگاازاگ پذيری کل اتماای باارای نانولولااهمغناطيس

ای نشااان ساايم بااا شاارط ماارزی دورهلي  پتابا و بدون تغ  (5,0)

پذيری کل اتمی دهد که ارتباط خطی و مناسبی بين مغناطيسمی

به طااوری کااه  ،وجود دارد  C13شيميايی  با پوشيدگی همسانگرد  

يابااد. پااذيری کاااهش میبا افزايش پوشيدگی شيميايی مغناطيس

هااای لازم به ذکر است که در محاسبات انجام گرفته در پژوهش

استفاده نشده اساات.   PBCای  روش شرايط مرزی دوره  از  ،بلیق

هااا محاادود های مورد مطالعااه در اياان پژوهشلذا طوم نانولوله

هااای پژوهشبااا توجااه بااه مطالعااات قبلاای و   اند.انتخاب شااده

گيری کلاای توان به يك نتيجهحاصل از اين تحقيق در نهايت می

د خصاای وجااو رسيد که بين بار اتماای و پوشاايدگی ارتباااط مش

ت ارتباط خطاای داشااته باشااند يااا به طوری که ممکن اس  ؛ندارد

 پذيری کاال اتماای نداشته باشند. ولی در نهايت بين مغناطيس

(Ω)) (  با پوشيدگی همسانگرد شيميايی)isoσC (13 قوی  یارتباط

  و خطی وجود دارد.

 

 گیرینتیجه4. 
کربناای  ةباار روی نانولولاا  NMRنتااايج حاصاال از محاساابات 

در سااطح   با تغلي  پتاسيم و بدون تغلي  پتاسيم،  (5,0)زيگزاگ  

 ةنانولولاا دهدکااه ، نشااان میPBEPBE/6-31G(d)محاسااباتی 

در ابر تغلي  با پتاسيم، علاوه باار افاازايش   (5,0)کربنی زيگزاگ  

 پوشيدگی  بين.  شودتبديل می  Nکربنی نوع    ةپايداری، به نانو لول

 اتماای بارهااای بااا oisσC (31( شيميايی پوشيدگی و ديامغناطيسی

NBO ،مااوليکن ،QTAIM  (پوشاايدگی ارتباااط یاسااتثنا بااه 

 در( پتاساايم تغلااي  اباار بااا NBO اتمی بار با 13) isoσC(شيميايی

 ماارزی شاارط  تحاات (  5,0)  زيگاازاگ  جدارة  تك  کربنی  ةنانولول

. دارد وجااود خطاای ارتباااط  پتاساايم  باادون  و  پتاساايم  با  ایدوره

 مااوليکن، اتماای بارهای با p'σ+ p(σ(لک  پارامغناطيسی پوشيدگی



 3، شمارۀ 20جلد   ...  و یی ایمیش  یهای دگیپوش نیب ة رابط 543
 

 

NBO  و  QTAIM  خطاای  نساابتاً  رابطااه  پتاسيم  بدون  نانولولة  در 

از   .ندارنااد  خطی  ارتباط  پتاسيم،  تغلي   با  ساختارهای  در  و  دارد

های شاايميايی، فقااط ها و پوشاايدگیپذيریارتباط بين مغناطيس

بااا پوشاايدگی همسااانگرد  ) ( (Ω)مغناطيس پذيری کل اتماای 

خطی در هر دو ساختار باادون  ارتباط کاملاً isoσ( C13(ايی شيمي

در نتيجااه بااار اتماای باارای تفسااير پتاساايم و بااا پتاساايم دارد. 

 .ی قابل کاربرد نيست پذيرمغناطيساندازة پوشيدگی شيميايی به  

 
 پیوست

  
 

همسانگرد  یدگيبا پوش کنيمول یبار اتم نيب ةنمودار رابط . S1شکل

 ميپتاس  يبدون ابر تغل ( 0,5) گزاگي ز ةدر نانولولiso  σ  يیايميش

. 

 

همسانگرد  یدگيبا پوش کنيمول یبار اتم نيب ةنمودار رابط .S 2 شکل

 .ميپتاس  يابر تغل اب (0,5) گزاگي ز ةدر نانولولiso  σ  يیايميش

  
 

مسااانگرد ه یدگيپوشاا  با  NBOیبار اتم نيب ةنمودار رابط . S3شکل

 . ميپتاس  يبدون ابر تغل  (0,5) گزاگي در نانولوله زiso  σ  يیايميش

 

 

همسااانگرد  یدگيبا پوشاا   NBOیبار اتم نيب ةنمودار رابط .S4 شکل

 .ميپتاس  يبا ابر تغل (0,5) گزاگي در نانو لوله زiso  σ  يیايميش
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 یدگيبااا پوشاا  کنيمااول یبااار اتماا  نيباا  ةرابطاا  نمااودار . S5شااکل

 .ميپتاس  يابر تغلبدون  (0,5) گزاگي در نانولوله زσd  یسيامغناطي د

  

 یدگيبااا پوشاا  کنيمااول یبااار اتماا  نيباا  ةنمااودار رابطاا  .S6 شااکل

  .ميپتاس  يابر تغل اب  (0,5) گزاگي در نانولوله زσd  یسيامغناطي د

  
  یسيامغناطي د  یدگيبا پوش NBO  یبار اتم نيب  ةابطنمودار ر . S7شکل

σdميپتاسااا   يبااادون ابااار تغلااا  (0,5) گااازاگي در نانولولاااه ز. 

 

  یسيامغناطي د یدگيبا پوش  NBO  یبار اتم نيب  ةنمودار رابط  .S8 شکل

σd ميپتاس  يبا ابر تغل  (0,5) گزاگي در نانولوله ز. 

 
 

 یدگيبااا پوشاا  کنيمااول یبااار اتماا  نيباا  ةبطاا نمااودار را . S9شااکل

باادون اباار   (0,5) گاازاگي لولااه زدر نااانو   σp + σ´p))ی سيپارامغناط

 . ميپتاس  يتغل

 یدگيبااا پوشاا  کنيمااول یبااار اتماا  نيباا  ةنمااودار رابطاا  .S10شااکل 

  يبااا اباار تغلاا  (0,5) گاازاگي در نانولوله ز  σp + σ´p))ی سيپارامغناط

 .ميپتاس
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 یدگيبااا پوشاا  NBOیبااار اتماا  نيباا  ةنمااودار رابطاا  . S11شااکل

باادون اباار   (0,5) گاازاگي در نااانو لولااه ز  σp + σ´p))ی سيپارامغناط

  .ميپتاس  يتغل

 

 یدگيبااا پوشاا  NBOیبااار اتماا  نيباا  ةنمااودار رابطاا  .S12 شااکل

  يبااا اباار تغلاا  (0,5) زاگگاا ي ر نانولوله زد  σp + σ´p))ی سيپارامغناط

 .ميپتاس
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