
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی

9-1 (1990 )1:9 

Journal of Quantum Chemistry and Spectroscopy (JQCS) 

 

 
 

 

 علی ابراهیمیعهده دار مکاتبات:*

 ، زاهدانرانی، ا53189-746 ی، صندوق پستو بلوچستان ستانیدانشگاه س یمیگروه شنشانی:

 Ebrahimi@hamoon.usb.ac.ir:یکپست الکترونی09416447979تلفن:

 

 یکربن گزاگیز وارهیتک د یهااز نانو لوله یبعض یکیمکان یعاد ریکرنش بر رفتار غ ریتأث یمطالعه نظر
 

 پویا کریمی ،یمحمد هیمرض ،یمیابراه یعل

 ، ایران، زاهدان53189-746گروه شیمی دانشگاه سیستان و بلوچستان، صندوق پستی 

 

 

 8/7/1851، تاریخ پذیرش قطعی: 71/9/1851، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده: 76/8/1851تاریخ ثبت اولیه: 

  

 

 چکیده

مورد بررسی قرار گرفته است. آروماتیسیته B3LYP/6-31Gهای زیگزاگ کربنی تک دیواره به کرنش در سطح پاسخ برخی از نانو لوله

های مختلف برآورد شده است. ( در مرکز حلقهNICSشش تایی در طول کرنش توسط محاسبه جابجایی شیمیایی مستقل از هسته )های حلقه

( برروی توابع موج به دست آمده در سطح NBO(و اوربیتال پیوندی طبیعی )AIMها در مولکولها )های اتمتحلیل جمعیت توسط روش

B3LYP/6-31G های انرژی در طول کرنش در توافق با نتایج آنالیز پارامترهای ساختاری و داده انجام شده است. تغییراتAIM ،NBO  و

NICS بیشتری را تحمل کند. تغییر در شیب  کند تا کرنشها به نانو لوله کمک میاست. نوآرایی ساختاری و کاهش آنتی آروماتیسیته حلقه

 همراه است. R( در برابر ELUMO-EHOMO =) EL-Hهای انتهایی( با جهش در منحنی )تغییر در فاصله اتم Rدر برابر  Eتغییرات 
 

 .AIM ،NBO ،NICSته،یسیکرنش، آروماتکلیدی: هایواژه
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 . مقدمه1

های کربنی، استحکام کششی آنها است یک خاصیت مهم نانو لوله

برابر استحکام فولاد  111یعنی بیش از  GPa 111که نزدیک به 

چرا که فولاد از  ،است. با این حال این مقیاس غلط انداز است

شود و لذا مقایسه معنا تجمع بلورها و مواد افزودنی حاصل می

ها با فولاد دارتر، مقایسه کردن مواد بزرگ ساخته شده از نانو لوله

اص در سطح مولکولی خواهد بود. این مسأله خطر برون یابی خو

سازد )نانو لوله مثل هم خانواده را خاطر نشان می ایبه جامدات توده

های گرافیت، به یکدیگر نچسبیده و تنها بر اثر نیروهای خود، ورقه

شوند؛ به همین دلیل است ضعیف واندروالس جذب یکدیگر می

 [. 1-7]شود(که گرافیت به عنوان یک روان کننده خوب شناخته می

 C 691و در هوا تا دمای   C 7311ها در خلأ تا دمای نانو لوله

شود که انتقال حرارت در دمای اتاق بینی میپایدار هستند. پیش

W/m K 7111 توان آن را با الماس که باشد. از این نقطه نظر می

[. 8( مقایسه کرد ]W/m K8771ضریب انتقال حرارتی بالایی دارد )

ی به عنوان مواد با خواص هدایتی ویژه معرفی های کربننانو لوله

توانند یکدیگر را های الکترونی میشوند، زیرا در این مواد موجمی

تقویت و یا خنثی کنند. نیمه رسانا و یا فلز بودن نانو لوله، به نوع 

بردار کایرال آن بستگی دارد. اختلاف رسانایی الکتریکی نانو 

شود. ساختارهای ا ناشی میها از ساختار مولکولی آنهلوله

های های با کایرالیتی مختلف، شکافنواریمتفاوت در نانو لوله

کند و لذا منجر به تنوع در رسانایی انرژی متفاوتی را ایجاد می

 [. 4شود]ها میالکتریکی نانو لوله

 ،ها هر سه اتم کربن قابلیت ذخیره یک یون لیتیم را دارنددر نانولوله

گرافیت هر شش اتم کربن توانایی ذخیره یک یون  در حالی که در

ها در مقایسه با یک [. واکنش پذیری نانو لوله6-9] لیتیم را دارند

ورقه گرافن بیشتر است که این موضوع نتیجه مستقیم انحنای 

های کربنی است. این واکنش صفحات گرافن در سطح نانو لوله

است که در  πهای بیتالپذیری مستقیماً در ارتباط با عدم تطابق اور

آید. بنابراین باید دیواره جانبی نانو لوله اثر انحنای زیاد به وجود می

را از لحاظ واکنش پذیری از کلاهک انتهایی آن تمیز داد. همچنین 

ها در افزایش واکنش نشان داده شده است که کاهش قطر نانو لوله

 [.  3پذیری تأثیر دارد]

شود. نه تنها استحکام مواد از قدرت پیوندهای شیمیایی ناشی می

قدرت پیوندهای شیمیایی نقش مهمی در توانایی مکانیکی مواد 

کند، بلکه نوآرایی آنها هم از اهمیت خاصی برخوردار بازی می

)یا دوگانه(  C-Cاست. به عنوان مثال، اگرچه قدرت پیوند ساده 

های مشهور کربن است، اما آلوتروپ تقریباً در مواد مختلف یکسان

)الماس، گرافیت و فلورن( خواص فیزیکی کاملاً متفاوتی دارند. 

ها هستند. در یک شبکه های کربنی اجزای بسیار مهم فلورننانو لوله

ها به طور یکسان به های کربنی، تمام اتمای از نانو لولهاستوانه

همراه با قدرت اند و این یکسانی ذاتی یکدیگر گره خورده

های پیوندهای کربنی منجر به مقاومت بسیار زیاد در برابر کرنش

های کربنی علاوه بر سختی زیاد، . نانو لوله]5[شودمکانیکی می

خاصیت ارتجاعی و توانایی خم شدن و از هم پاشیدگی در حالت 

ها خواص معکوس را نیز دارند. ثابت شده است که نانو لوله

ی دارند. انعطاف پذیری بسیار خوب آنها در حین مکانیکی استثنای

خمش توسط تجربه مشاهده و از طریق نظری نیز شبیه سازی شده 

. در این تحقیق، تغییر بعضی از خواص فیزیکی و ]17-11[است

کربنی در دو مدل زیگزاگ و آرمچیر در  هایشیمیایی نانو لوله

العه قرار های محاسباتی از اساس مورد مطحین کرنش توسط روش

گرفته است. علاوه بر تغییرات ساختاری و انرژی در طول کرنش، 

تغییرات الکترونی در نواحی مختلف روی حلقه و در داخل حلقه 

مورد بررسی قرار گرفته است. برای تحلیل مکان شناسی چگالی 

استفاده شده  (AIM)ها ها در مولکولالکترونی، از روش اتم

ات الکترونی در نواحی پیوندهای طولی و . در تحلیل تغییر]18[است

و (NBO) های پیوندی طبیعیهای اوربیتالمحیطی از روش

نیز استفاده شده است.  (NAO)های اتمی طبیعی اوربیتال

کربنی توسط  هایهای شش تایی در نانو لولهآروماتیسیته حلقه

در مرکز  ]19-14[(NICS)کمیت جابجایی شیمیایی مستقل از هسته

 های مختلف در طول کرنش و لوله کردن برآورد شده است.حلقه

 

 هاهای محاسباتی مربوط به کرنش نانو لولهروش.2

انتهایی  یهاکه ظرفیت یکربن یهانانو لوله یساختارها همه

آنها با هیدروژن اشباع شده است، قبل از کرنش و با اعمال کرنش 

[ و 17] 53 یگاوس یتوسط نرم افزارها B3LYP/6-31Gدر سطح 

نانو لوله آزاد،  یساختار ی[ بهینه شده است پس از بهینه ساز16] 18
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 نهی( و بهÅ 1/0زانیطول آن )هر مرحله به م یابا افزایش مرحله

 یو انرژ یساختار یکرنش بر پارامترها ریدر هر مرحله، تأث یساز

قرار گرفته است. این عمل تا مرحله شکست  یلوله مورد بررس نونا

 است. افتهینانو لوله ادامه 

 یبه عنوان معیار توانیم NICSمستقل از هسته یشیمیای یاز جابجای

سازنده  یشش عضو یهاآروماتیسیته حلقه یاز آروماتیسیته و آنت

در سطح  NMRاین منظور محاسبات  ینانو لوله استفاده کرد. برا

به دست آمده در همین  یساختارها یرو B3LYP/6-31Gینظر

 [ انجام شده است.13]GIAOاز روش  هسطح و با استفاد

تواند اطلاعات  ینیز م یالکترون یچگال یمکان شناس خواص

نانو لوله با کرنش در اختیار  یدر ارتباط با تغییرات الکترون یمفید

 (AIM)هاها در مولکولقرار دهد. این کار با استفاده از روش اتم

توابع موج به دست آمده در سطح فوق به کمک نرم افزار  یرو

AIM2000[15انجام ش ]های پیوندی است.آنالیز اوربیتال ده

 NBOروی این توابع موج با استفاده از برنامه(NBO)طبیعی

 گاوسی انجام شده است.نرم افزار [موجود در 71]

 

 بحث و بررسی نتایج.9
 زیگزاگ کربنی در برابر کرنشهای . رفتار نانو لوله9-1

( به ترتیب با 1,3( و )1,6(، )1,7های زیگزاگ کربنی )نانو لوله

شکل )در  C96H16و  C72H12 ،C84H14هایاستوکیومتری

نشان داده شده است. اگرچه تعداد پیوندها و زوایای پیوندی زیاد (1

 رسد، ولی بسیاری از آنها به دلیل تقارن یکسان هستند.به نظر می

نمودار تغییرات انرژی بر حسب کرنش برای این سه نانو 7در شکل

 لوله نشان داده شده است.

شود، در هر سه مورد، انرژی مشاهده می7همان طور که در شکل

یابد. با افزایش قطر نانو لوله، مقاومت آن در با کرنش افزایش می

برابر کرنش افزایش یافته و شیب تغییرات انرژی با کرنش نیز 

 یابد.فزایش میا

 

 

 

 

 

 نشان داده شده است. 8حسب کرنش در شکلبر  H-LEنمودار 
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 (.8و0( و ج( )7و0(، ب( )6و0کربنی زیگزاگ الف( ) هایساختار نانو لوله  -1شکل 

 
 تغییرات انرژی نانو لوله های زیگزاگ کربنی بر حسب کرنش.  -2شکل 
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 بر حسب کرنش نانو لوله های زیگزاگ کربنی. H-LEنمودار   -9شکل

 

نانو  برای H-LEشود، مشاهده میهمان طور که در این شکل 

یابد، در ( با کرنش با شیبی ملایم کاهش می1,3( و )1,7های )لوله

یابد. تغییرات شکاف برای ( افزایش می1,6حالی که در نانو لوله )

( به مراتب شدیدتر از دو نانو لوله دیگر است. به 1,6نانو لوله )

ر ( بسیا1,3( و )1,7عبارت دیگر، تغییرات شکاف برای دو نانو لوله )

 کوچک است.

 

 

 

برای هر سه نانو لوله در  LUMOو  HOMOهای شکل اوربیتال

شود، در نانو نشان داده شده است. همان طور که مشاهده می4شکل 

بیشتر  LUMOو  HOMOهای ( اوربیتال1,3( و )1,7های )لوله

انتهایی  C-Hمربوط به توزیع چگالی الکترونی بر روی پیوندهای 

است که از اهمیت زیادی برخوردار نیست، در حالی که در نانو 

های مربوط به توزیع چگالی الکترونی بر روی ( اوربیتال1,6لوله )

 های کربن نزدیک به دو انتهای نانو لوله است.اتم

های نانو لوله قرار دارند بیشتر پیوندها و زوایای پیوندی که روی لبه

گیرند. بنابراین بهترین شرایط مرزی قرار می از بقیه تحت تأثیر

پیوندی و زوایای پیوندی مربوط به حلقه  هایبرای طول انتخاب

تغییرات طول یک نمونه از  9شکلوسط نانو لوله است. در 

پیوندهای طولی و یک نمونه از پیوندهای محیطی برای هر سه نوع 

 نانو لوله بر حسب کرنش رسم شده است.
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 (.0,8( و ج( )0,7(، ب( )0,6های الف( )برای نانو لوله LUMOو  HOMOهای شکل اوربیتال  -4شکل 

 

0.000

0.350

0.700

1.050

1.400

0 0.04 0.08 0.12 0.16 0.2

Strain

E
L

-H
 /
 e

V

(6,0)

(7,0)

(8,0)

HOMO LUMO 

4 



 

 

 

   1851 پاییز، 8سال اول، شماره                        و همکاران ابراهیمی

 
( JQCS ) 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 

 

. تغییرات طول یک نمونه از الف( پیوندهای طولی و ب( پیوندهای محیطی 5شکل 

 .■( 0,8و ) ▲( ،0,7 )( 0,6های )در نانو لوله

 

 

در نانو لوله  C44-C30(، 1,7در نانو لوله ) C28-C40پیوندهای 

( پیوندهای طولی و پیوندهای 1,3در نانو لوله ) C44-C60( و 1,6)

C27-C28 ( 1,7در نانو لوله ،)C49-C44 ( و 1,6در نانو لوله )C39-

C44 ( پیوندهای محیطی هستند. همان طور که 1,3در نانو لوله )

یابد، در شود، طول پیوندهای طولی با کرنش افزایش میمشاهده می

کند. می حالی که در مورد پیوندهای محیطی از یک ماکسیمم عبور

همچنین تغییرات طول برای پیوندهای طولی به مراتب بیشتر از 

 پیوندهای محیطی است.

 

 

 

 تغییرات آروماتیسیته با کرنش .9-2

ها در نانو لوله یکسان در یک نانو لوله واقعی و بلند، همه حلقه

های هستند. به هر حال، با توجه به محدود بودن طول نانو لوله

، Cو  A ،Bهای در این محاسبات و متفاوت بودن حلقهانتخاب شده 

NICS ها با روش در مرکز هر یک از این حلقهGIAO  در سطح

محاسبه شده است. مقادیر به دست آمده در  B3LYP/6-31Gنظری 

 رسم شده است.7برابر کرنش در شکل

برای نانو لوله  NICSالف پیداست، مقدار  7همان طور که از شکل 

 ppmقبل از کرنش کوچک و منفی است ) A( در مرکز حلقه 1,7)

(. بنابراین این حلقه قبل از کرنش غیر آروماتیک است. -57/1

شود و در نتیجه تر میبا کرنش منفی Aدر مرکز حلقه  NICSمقدار 

یابد. با افزایش کرنش و در آروماتیسیته این حلقه افزایش می

اهش یافته و به مقدار ک NICSنزدیکی نقطه شکست، تغییرات 

 کند.میل می -ppm9/7 تقریبی 

در برابر کرنش تقریباً  Bمحاسبه شده در مرکز حلقه  NICSنمودار 

الف نیز مشاهده  7است. همان طور که در شکل  Aمشابه حلقه 

(. -ppm66/4 قبل از کرنش منفی است ) NICSشود، مقدار می

 NICSست. مقدار بنابراین این حلقه قبل از کرنش آروماتیک ا

 NICSاست. مقدار  Aبرابر حلقه  9/7قبل از کرنش تقریباً  Bحلقه 

شود(، ولی تر مییابد )منفیدر مرکز این حلقه با کرنش کاهش می

از  NICSبا نزدیک شدن به نقطه شکست، مقدار  Aبر خلاف حلقه 

کند. اگرچه در یک نانو لوله بزرگ همه یک مینیمم عبور می

 Bها تقریباً یکسان هستند، ولی در نانو لوله انتخابی، حلقه حلقه

ای قرار گیرد. عبور از مینیمم را تواند تحت تأثیر اثرات کنارهمی

 NICSتوان به این اثرات نیز نسبت داد. مینیمم مقدار مربوط به می

 ( برابر است.ppm9/7-  ) Aدر مرکز این حلقه تقریباً با حلقه 

بر حسب  Cمحاسبه شده در مرکز حلقه  NICSتغییرات مقدار 

است. این حلقه نیز  A( تقریباً مشابه حلقه 1,7کرنش برای نانو لوله )

دیگر، قبل از کرنش غیر آروماتیک است                 Aهمانند حلقه

( ppm41/7-.) 
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 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج(

 

در برابر کرنش برای نانو  Cو  A ،Bدر مرکز سه حلقه  NICSنمودار تغییرات   -6شکل 

 (.0,8( و ج( )0,7(، ب( )0,6های الف( )لوله

 

در مرکز این حلقه قبل از کرنش نسبت به  NICSقدر مطلق مقدار 

 Bبزرگتر و نسبت به مقدار مربوط به حلقه  Aمقدار مربوط به حلقه 

در نانو  NICSها، مقدار ن از کنارهکوچکتر است. با فاصله گرفت

شود. با توجه به لوله آزاد بزرگتر شده و آروماتیسیته آن کمتر می

ای است، مقدار به کمتر تحت تأثیر اثرات کناره Aاینکه حلقه 

دست آمده برای آن با اطمینان بیشتری به نانو لوله بزرگ قابل 

طه شکست تعمیم است. از طرف دیگر، مقدارحدی در نزدیکی نق

 ( است.-ppm 9/7در هر سه حلقه تقریباً یکسان )

برای  NICSشود، مقدار ب مشاهده می 7همان طور که در شکل 

 ppmقبل از کرنش منفی است ) A( در مرکز حلقه 1,6نانو لوله )

(. بنابراین این حلقه قبل از کرنش آروماتیک است. مقدار -19/9

NICS  در مرکز حلقهA شود و در نتیجه تر میبا کرنش مثبت

در کرنش برابر  NICSیابد. مقدار آروماتیسیته این حلقه کاهش می

کند. با افزایش کرنش و در از یک ماکسیمم عبور می 14/1با 

کاهش یافته و به مقدار تقریبی  NICSنزدیکی نقطه شکست، مقدار 

 ppm7/8- کند.میل می 

است.  Bرابر حلقه ب 8قبل از کرنش تقریباً  Aحلقه  NICSمقدار 

تر یابد )مثبتدر مرکز این حلقه با کرنش افزایش می NICSمقدار 

با نزدیک شدن به نقطه شکست، مقدار  Aشود(، و مانند حلقه می

NICS کند. مینیمم مقدار مربوط به از یک ماکسیمم عبور می

NICS  در مرکز این حلقه تقریباً با حلقهA ( ppm7/8-  برابر )

 است.

بر حسب  Cمحاسبه شده در مرکز حلقه  NICSیرات مقدار تغی

است. این حلقه نیز  A( تقریباً مشابه حلقه 1,6کرنش برای نانو لوله )

(. قدر -ppm87/4 ، قبل از کرنش آروماتیک است )Aهمانند حلقه 

در مرکز این حلقه قبل از کرنش در مقایسه با  NICSمطلق مقدار 

در مرکز  NICSبزرگتر است. مقدار  Bکوچکتر و از حلقه  Aحلقه 

شود و در نتیجه تر میبا کرنش مثبت Aاین حلقه همانند حلقه 

در کرنش برابر با  NICSیابد. آروماتیسیته این حلقه کاهش می

کند. با افزایش کرنش و در از یک ماکسیمم عبور می 14/1

کاهش یافته و به مقدار  NICSنزدیکی نقطه شکست، تغییرات 

 کند.میل می -ppm7/8 بی تقری

 7( بر حسب کرنش در شکل 1,3برای نانو لوله ) NICSتغییرات 

در  NICSشود، مقدار جرسم شده است. همان طور که مشاهده می

(. -ppm 17/1قبل از کرنش منفی و کوچک است ) Aمرکز حلقه

 NICSبنابراین این حلقه قبل از کرنش غیر آروماتیک است. مقدار 

شود و در نتیجه آروماتیسیته تر میبا کرنش منفی Aقه در مرکز حل

یابد. با افزایش کرنش و در نزدیکی نقطه این حلقه افزایش می

کند میل می -ppm1/3 به مقدار تقریبی  NICSشکست، تغییرات 

 شود.وحلقه کاملاً آروماتیک می
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در برابر کرنش تقریباً  Bمحاسبه شده در مرکز حلقه  NICSنمودار 

شود، نیز مشاهده می ج 7شکلاست. همان طور که در  Aبه حلقه مشا

(. -ppm78/7 قبل از کرنش منفی و کوچک است) NICSمقدار 

قبل از کرنش غیر آروماتیک  Aبنابراین این حلقه نیز مانند حلقه 

 Aبرابر حلقه  7قبل از کرنش تقریباً  Bحلقه  NICSاست. مقدار 

در مرکز این حلقه با کرنش کاهش و در نتیجه  NICSاست. مقدار 

در  NICSیابد. مینیمم مقدار مربوط به آروماتیسیته آن افزایش می

 ( برابر است.ppm1/3-  ) Aمرکز این حلقه تقریباً با حلقه 

بر حسب کرنش  Cمحاسبه شده در مرکز حلقه  NICSتغییرات مقدار 

است. این حلقه قبل از  A( تقریباً مشابه حلقه 1,3برای نانو لوله )

در مرکز  NICS(. مقدار -ppm18/1 کرنش غیر آروماتیک است )

( و از ترکمتر )مثبت Aاین حلقه قبل از کرنش در مقایسه با حلقه 

 Aدر مرکز این حلقه همانند حلقه  NICSبیشتر است. مقدار  Bحلقه 

زایش شود و در نتیجه آروماتیسیته این حلقه افتر میبا کرنش منفی

 NICSیابد. با افزایش کرنش و در نزدیکی نقطه شکست، تغییرات می

 کند.میل می -ppm1/3 کاهش یافته و به مقدار تقریبی 

 
 AIMآنالیز  .9-9

برای برخی از ساختارهای بهینه شده، آنالیز مکان شناسی 

بر روی توابع موج به دست  AIMچگالی الکترونی توسط روش 

انجام شده است. نمودارهای  B3LYP/6-31Gآمده در سطح 

بر حسب  Aتغییرات چگالی الکترونی مربوط به نقطه بحرانی حلقه 

 رسم شده است.  6کرنش برای سه نانو لوله در شکل

  شود، برای این حلقه مقادیر همان طور که در شکل نیز مشاهده می

و  Bبرای حلقه های  یابد. نمودارهای تغییرات با کرنش کاهش می

C  مشابه با حلقهA  است. از طرفی تغییرات این مقادیر در نقطه بحرانی

به  NICSهر سه حلقه تقریباً یکسان است. این مقادیر در مقایسه با 

(، 1,3( و )1,7ای کمتر حساس است. برای دو نانو لوله )اثرات کناره

با کاهش  تر شدن آن( و افزایش آروماتیسیته)منفی NICSکاهش 

چگالی الکترونی و لاپلاسی چگالی الکترونی در نقطه بحرانی حلقه 

 NICS( افزایش 1,6همراه است، در حالی که برای نانو لوله )

تر شدن آن( و کاهش آروماتیسیته با کاهش چگالی الکترونی )مثبت

و لاپلاسی چگالی الکترونی در نقطه بحرانی حلقه همراه است. 

ه منطقی بین آروماتیسیته و چگالی الکترونی و بنابراین یک رابط

 لاپلاسی چگالی الکترونی حلقه وجود ندارد.

 
 NBOآنالیز .9-4

آنالیز اوربیتال پیوندی طبیعی بر روی برخی از ساختارهای 

انتخابی بهینه شده با استفاده از توابع موج به دست آمده در سطح 

B3LYP/6-31G  انجام شده است. مقادیر درصد کاراکترs  مربوط

های هیبریدی شرکت کننده در پیوندهای به یک نمونه از اوربیتال

( در شکل C28و  C27های طولی و محیطی )به عنوان مثال برای اتم

 رسم شده است. 3

 
 بر حسب کرنش. Aمربوط به نقطه بحرانی حلقه  تغییرات چگالی الکترونی   -7شکل 

 

 
برای نانو لوله  C28و  C27های اتم sنمودار تغییرات مقادیر درصد کاراکتر   -8شکل 

 ( بر حسب کرنش.0,6)
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هر  sشود، درصد کاراکتر همان طور که در شکل نیز مشاهده می

های هیبریدی شرکت کننده در پیوندهای محیطی دو اتم در اوربیتال

آنها در  sیابد، در حالی که درصد کاراکتر با کرنش افزایش می

های هیبریدی شرکت کننده در پیوندهای طولی کاهش اوربیتال

 یابد.می

با توجه به افزایش شدیدتر طول پیوندهای طولی نسبت به طول 

ه نسبت به سایر )ک sپیوندهای محیطی ، کاهش درصد کاراکتر 

های هیبریدی شرکت کننده توابع کمتر نفوذی است( برای اوربیتال

رسد. این کاهش باعث در پیوندهای طولی منطقی به نظر می

شود که علی رغم افزایش ناچیز در طول پیوندهای محیطی، می

های هیبریدی شرکت کننده در در اوربیتال sدرصد کاراکتر 

 ا افزایش یابد.های پیوندی آنهاوربیتال

همچنین نمودار تغییرات عدد اشغال بر حسب کرنش برای 

ضد  هایو اوربیتال C28C40و  C27C28های پیوندی اوربیتال

رسم شده است. همان گونه که از  5پیوندی مربوط به آنها در شکل 

های پیوندی مربوط به پیوندهای شکل پیداست، جمعیت اوربیتال

های ضد پیوندی این و جمعیت اوربیتالمحیطی با کرنش افزایش 

های پیوندی یابد، در حالی که جمعیت اوربیتالپیوندها کاهش می

های ضد پیوندهای طولی با کرنش کاهش و جمعیت اوربیتال

یابد. بنابراین با بلندتر شدن نانو لوله پیوندی این پیوندها افزایش می

 sکتر و افزایش طول پیوندهای طولی و کاهش درصد کارا

های پیوندی مربوط به های هیبریدی، جمعیت اوربیتالاوربیتال

یابد. از طرف دیگر، با افزایش درصد پیوندهای طولی کاهش می

های پیوندی های هیبریدی، جمعیت اوربیتالاوربیتال sکاراکتر 

یابد )اگرچه طول این مربوط به پیوندهای محیطی افزایش می

های یابد(. در این دسته از اوربیتالمیپیوندها هم اندکی افزایش 

پیوندی و ضد پیوندی، کاهش جمعیت پیوندی با افزایش جمعیت 

 ضد پیوندی همراه است و بر عکس.
 

 گیری. نتیجه4

در این تحقیق، تغییر بعضی از خواص فیزیکی و شیمیایی نانو 

های کربنی زیگزاگ در حین کرنش توسط روش هایلوله

 مورد مطالعه قرار گرفته است.محاسباتی از اساس 

 

 

 
و  C28C40و  C27C28های پیوندی نمودار تغییرات عدد اشغال برای اوربیتال  -9شکل 

 ضد پیوندی مربوط به آنها بر حسب کرنش. هایاوربیتال

 

یابد و های زیگزاگ کربنی انرژی با کرنش افزایش میدر نانو لوله

شود. برای دو نانو های ناگهانی در نمودار انرژی مشاهده نمیجهش

تر شدن آن( و افزایش )منفی NICS(، کاهش 1,3( و )1,7لوله )

آروماتیسیته با کاهش چگالی الکترونی در نقطه بحرانی حلقه همراه 

تر )مثبت NICS( افزایش 1,6است، در حالی که برای نانو لوله )

شدن آن( و کاهش آروماتیسیته با کاهش چگالی الکترونی و 

لاپلاسی چگالی الکترونی در نقطه بحرانی حلقه همراه است. 

بنابراین یک رابطه منطقی بین آروماتیسیته و چگالی الکترونی و 

بر حسب  لاپلاسی چگالی الکترونی حلقه وجود ندارد.  مقادیر 

یابد و برای پیوندهای کرنش برای پیوندهای طولی کاهش می

شامل درصد  NBOکند. نتایج آنالیز محیطی از یک مینیمم عبور می

 های پیوندی و ضد پیوندی و انرژی، جمعیت اوربیتالsکاراکتر 

گیرنده با پارامترهای ساختاری همخوانی  -های دهندهبرهمکنش

 دارد.
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