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 چکیده

کار گرفته هب 60Cو  2N58C( برای بررسي پايداری و بعضي خواص ارتعاشي و الكتروني دو مولكول DFT) چگالي تمحاسبات نظريه تابعي     

ای ههای نيتروژن جدا از هم و ساختارهايي با اتمو سه ايزومر ساختاری ممكن شامل ساختارهای دارای اتم ، بيست2N58Cاست. برای آزافولرن شده

کارگيری هتمرکز شده است. تمامي محاسبات با ب N−Nها روی دو ايزومر دارای اتصال که از ميان آن اند نيتروژن مجاور هم در نظر گرفته شده

-های متعددی از جمله ساختارهای مولكولي، پايداریاند. کميتانجام شده B3LYPو با استفاده از روش  GenNBO 5.0و  09افزارهای گوسيننرم

-و شكاف LUMO و HOMOهای سطوح اوربيتالي خواهي، انرژیهای الكترونهای يونيزاسيون، انرژیهای اتمي شدن، پتانسيلهای نسبي، انرژی

يری و گهای ارتعاشي هماهنگ برای ترکيبات مورد نظر اندازهپذيری و فرکانسپذيری و فوق قطبشقطبشهای دوقطبي، ها، ممانهای بين آن

وانند دارای تهای نيتروژن متصل بهم، ميکند که ايزومرهای دارای اتماند. نتايج حاصل از مطالعات ساختاری و فرکانسي مشخص ميبحث شده

توانند هند، ميدکه اين ترکيبات خواص الكتروني و نوری متغيری را از خود نشان ميجايي. همچنين از آنپايداری ترموديناميكي قابل قبولي باشند

 های بالقوه کاربردی در الكترونيک مولكولي باشند.دارای پتانسيل

 
 ، اتم های نیتروژن مجاور هم، پایداری نسبی، الکترونیک مولکولی.چگالینظریه تابعی  :واژه های کلیدی

 

 . مقدمه1

ها های کربني شناخته شده به عنوان فولرن[، قفس1] 1985توسط کروتو و همكارانش در سال ( 60Cاز زمان کشف اولين فولرن )       

گزين ميجاي نيتروژن و بور  هايي مانندهترواتم زماني که يک اتم کربن يا بيشتر با 60Cدر مولكول توجه زيادی را به خود جلب کرد. 
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های جفت شده با نيتروژن مورد توجه هستند، زيرا . فولرن[2-3]دهدگيری نشان ميشود، خواص ساختاری و الكتروني تغيير چشم

[، 4]سازد کانديدهای مناسبي برای استفاده در ذخيره هيدروژن ها را قادر ميدهند که آنهای الكتروني متغيری از خود نشان ميويژگي

 باشند.[ 7-8] فوتوالكتروني و نوری، لوازم و مواد [6]های بدون فلز ، کاتاليست[5]رسانا مواد نيمه

[ مطرح شد. آنها با استفاده از 9توسط رائو و همكارانش ] 1991در سال  mNnCاولين نمايش تجربي ساختارهای آزافولرني با فرمول 

ند. از سنتز کرد 70Cو  60Cتبخير قوس الكتريكي گرافيت در حضور گاز نيتروژن يا آمونياک، محصولاتي شامل مشتقات نيتروژني 

 2N58Cآزافولرن  انجام شده است. 2N58Cروی مولكول  زيادیمطالعات های جفت شده با نيتروژن زمان توليد و بررسي اولين فولرن

های ايزومر ديگر دارای اتم 21های نيتروژن متصل بهم و که از بين آنها دو ايزومر شامل اتم استايزومر ساختاری ممكن  23دارای 

ايزومر با هم انجام شده است. همه  23. بر اساس تحقيقات انجام شده تاکنون سه مطالعه روی همه اين هستندنيتروژن جدا از هم 

-اند. آنها ساختارهای هندسي، پايداری[ معرفي و بررسي شده10توسط چن و همكاران وی ] 1998اولين بار در سال  2N58Cايزومرهای 

 اند. از آنجاييهای نيمه تجربي مطالعه کردهها را با استفاده از روشو شكاف بين آن LUMOو  HOMOسطح های های نسبي، انرژی

انجام نشده است، در اين مقاله اين خواص به همراه ديگر ويژگي  DFTکه بررسي اين خواص )به جز پايداری( تاکنون از طريق روش 

ری، پذيهای ارتعاشي هماهنگ، قطبشده اند )از جمله انرژی اتمي شدن، فرکانسکه تاکنون مورد مطالعه نبو 2N58Cايزومر  23های 

های نيمه تر از روشکه جديدتر و دقيق DFTيا  چگاليممان دو قطبي، پتانسيل يونيزاسيون، الكترون خواهي و ... ( با نظريه تابعي 

عه شده در کار گروه چن را به ترتيب کاهش پايداری مرتب تجربي هستند، مورد بررسي قرار خواهند گرفت. ما تمامي ايزومرهای مطال

 کرديم و نتايجي بر خلاف نتايج آنان مشاهده کرديم.

[ با استفاده 11بوسيله شارما و همكارانش ] 2009ايزومر براساس کاهش پايداری در سال  23بندی اين علاوه بر اين انرژی کل و درجه

ايزومر بر اساس پايداری در مقاله آنها نيز با نتايج مورد انتظارکاملاً متفاوت  23انجام شده است که ترتيب  SIESTAاز کد محاسباتي 

های مجاور هم گزارش شده است. های جدا از هم ناپايدارتر از يكي از ساختارهای دارای نيتروژنايزومر با نيتروژن 7بوده و در واقع 

که يكي از دلايل پايداری ساختار هتروفولرن مورد نظر  ACHRهای شش ضلعي تمام کربني يا هبه طور کلي قاعده تعداد بيشتر حلق

ای ديگر پايداری اين ايزومرها بر اساس شاخص انرژی در مطالعه 2012. بعد از آن در سال شود[، در مقاله شارما مشاهده نمي12]است

گزارش شده  B3LYP/6-31G(d,p)در سطح نظری  DFTاز روش [، با استفاده13آزاد گيبس توسط استروسكي و همكاران وی ]

است که ترتيب ايزومرها از نظر پايداری با نتايج دو مقاله گزارش شده قبلي متفاوت است. در مقاله مذکور همانطور که انتظار داشتيم 

ند. امجزا کمترين پايداری را داشتههستند نسبت به ايزومرهای با اتم های نيتروژن  N−Nکه شامل اتصال  2N58Cدو ايزومر مولكول 

در مطالعاتي که تاکنون انجام شده است، در اين مقاله همه  2N58Cايزومر  23بنابراين به دليل تفاوت و تضاد در ترتيب پايداری 

. لازم به ذکر دتا نتايج منطقي حاصل گرد گرفتهتر مورد مطالعه ايزومرهای اين هتروفولرن با دقت و جزئيات بيشتر و محاسبات دقيق

 .هستندهستند مورد توجه خاص ما  N−N، دو ايزومری که دارای اتصال 2N58Cاست از بين ايزومرهای مولكول 

 



     

 

 

 3  1396، بهار 21سال هفتم، شماره                           خانيكويي و حمزوی حمزهن

 
( JQCS ) 

 یمحاسبات های. روش2

 چگالي ت[ و از طريق روش نظريه تابعي14] 09گوسين نرم افزارمحاسبات کوانتومي برای ساختارهای مورد مطالعه با استفاده از      

(DFT انجام مي پذيرد. روش )DFT  دارای سطوح مختلف نظری است که در انجام اين کار از سطحB3LYP [16-15 ]های مجموعه با

-گزارش شده B3LYP/6-311G(d)دست آمده در سطح نظری همختلف برای همه محاسبات استفاده شده و در نهايت نتايج ب ایپايه

-يلهای ارتعاشي هماهنگ، پتانسهای نسبي، فرکانسهای مطلق و اتمي شدن، پايدارینرژیاست. در اين مقاله ساختارهای مولكولي، ا

ند. اپذيری مرتبه اول برای ترکيبات مورد مطالعه، محاسبه و بررسي شدهپذيری و فوق قطبشهای دوقطبي، قطبشگشتاور، يونشهای 

، LUMOو  HOMO( برای بررسي ساختارها، سطوح اوربيتالي NBOهای پيوندی طبيعي )اوربيتالهای علاوه تمامي تجزيه و تحليلهب

است. در اين کار به منظور بررسي ساختار و برخي [ صورت گرفته17] NBO 5.0افزار های بار و انتقال بار با استفاده از نرمبررسي

 [ استفاده شده است.18] GaussView 5.0.8افزار ارتعاشي هماهنگ و بارهای اتمي از نرم های طبيعيشيوههای ديگر از جمله ويژگي

 

 . نتایج و بحث 3

به طور کامل  311G(d)-B3LYP/6به عنوان سيستم مرجع انتخاب شده و ساختار آن تا سطح نهايي  60Cدر اين مطالعه مولكول      

شود که به ترتيب مربوط به مشاهده مي( Åآنگستروم ) 45/1و  39/1بهينه شده است. در ساختار بهينه شده دو نوع طول پيوند با مقادير 

ضلعي  6ضلعي و  5)اتصال بين حلقه  C−Cهای ساده )پيوند بين دو حلقه شش ضلعي مجاور هم( و پيوند  C=Cهای دوگانه پيوند

زی  آنگستروم( توسط 4539/1و  3949/1با مقادير گزارش شده نظری ) 60Cدست آمده برای طول پيوند ه. مقادير باستمجاور هم( 

گيری [ به خوبي توافق دارد. اندازه20و همكاران وی ] بورگي آنگستروم( توسط 4475/1و  3909/1تجربي )نتايج و  [19همكارانش ]و 

 108ضلعي  5های درجه و در حلقه 120ضلعي  6های دهد که ميانگين زاويه پيوندی در حلقهنشان مي 60Cزوايای پيوندی در مولكول 

 [ کاملا22ً-11] نظری[ و 21-20دست آمده که با نتايج تجربي ]هآنگستروم ب 086/7درجه است. قطر ميانگين برای قفس فولرن 

 1ايزومر ممكن آن در نظر گرفته شده و ساختارهای بهينه شده آنها در شكل  23، تمامي 2N58Cهمخواني دارد. برای مطالعه آزافولرن 

 .نداشدهنشان داده 

که در  هستندمجاور هم  Nهای دارای اتم I23و  I22جدا از هم و دو ايزومر  Nهای شامل اتم I21تا  I1، ايزومرهای 1 با توجه به شكل

I22  اند و در ضلعي واقع شده 6، دو اتم نيتروژن در فصل مشترک دو حلقهI23  ضلعي قرار  5ضلعي و  6در فصل مشترک حلقه

کز های پيوندی، زوايای پيوندی و فاصله هر اتم تا مرساختارهای مولكولي اين ايزومرها مورد بررسي قرار گرفت و طول اند. تمامگرفته

گيری شدند که به دليل تعداد زياد ساختارها و نزديک بودن مقادير به هم، نتايج به صورت خلاصه آورده شده مولكول )شعاع( اندازه

 و درايزومرهای با نيتروژن متصل، در محدوده آنگستروم 47/1-37/1رايزومرهای با نيتروژن جدا کربن د-است. طول پيوندهای کربن

 43/1-40/1ايزومر مشابه و در گستره  23برای همه  نيتروژن -کربنقرار دارند.گستره مقادير طول پيوندی  آنگستروم 48/1تا  38/1

ايزومر مولكول  23در همه  C−Nو  C−Cهای پيوندی ن است که مقادير طولآمده بيانگر اي دستبهاند. نتايج دست آمدههب آنگستروم
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2N58C های پيوندی نزديک بهم بوده و همچنين طولC−C 60ها قابل مقايسه با طول اين پيوندها در در آنC های پيوند است. طول

N−N  درI22  و I23  ست انيتروژن ساده -طول پيوند نيتروژن نزديک بهاند که اولي آمده دستبه آنگستروم 58/1و  48/1به ترتيب

هستند. به علاوه  قابل قبوليهای پيوندی در محدوده ؛ بنابراين طولنداگزارش شده[ 23آنگستروم ] 450/1که به صورت تجربي 

قدرت  ايناست؛ بنابرآنگستروم  93/0برابر ، I23و در آنگستروم  96/0برابر  I22در  N−Nدهد که مرتبه پيوند نشان مي NBOمحاسبات 

در اين دو ايزومر سست   N−Nکند که اتصال های پيوندی مشخص ميمرتبه اندازه. است 23 از کمي بيشتر 22در ايزومر  N−Nپيوند 

ها در درجه و شعاع 124تا  106دهد که زوايا در محدوده ها و زوايای پيوندی در ساختارهای موردنظر نشان مينيستند. بررسي شعاع

آمده در محدوده قابل قبولي قرار داشته و قابل مقايسه با  دستبهدر نتيجه مقادير  اند.آمده دستبهآنگستروم  59/3-43/3گستره 

دهد که دو ايزومر اين آزافولرن با اتصال نشان مي 2N58Cايزومر  23هستند. به طور کلي آناليز خواص ساختاری برای  C 60مولكول 

N−N های ايزومر ديگر با اتم 21ساختاری مشابه ، از نظرN  رود از نظر پايداری، اختلاف زيادی و در نتيجه انتظار مي هستندجدا از هم

آمده نشان داد که  دستبهنيز برای همه ساختارها انجام شده و نتايج  NBOتجزيه و تحليل بارهای  آنبرافزونمشاهده نشود.  هاآنبين 

تم نيتروژن های کربن متصل به اها را اتمترين موقعيتو مثبت استهای نيتروژن ها مربوط به اتمترين موقعيتايزومر، منفي 23در همه 

 دهند.به خود اختصاص مي

. با توجه به مقادير محاسبه ندليست شده ا 1محاسبه و در جدول  2N58Cايزومر ساختاری مولكول  23های مطلق و نسبي برای همه انرژی

[ تا حدی متفاوت 11] 2009[ و شارما در سال 10] 1998شده انرژی، ترتيب پايداری ايزومرهای مورد مطالعه با گزارش چن در سال 

توسط استروسكي و  2012که در سال  ولي نتايج ما با مطالعه اخير هستند N−Nاست؛ خصوصا در مورد دو ايزومری که دارای پيوند 

 1های نسبي، گزارش مطالعه قبلي نيز در جدول [ انجام شده است در توافق خيلي خوبي است. به منظور مقايسه انرژی13] همكارانش

ل ين ايزومر مولكوترترين انرژی مطلق را داشته و در نتيجه پايدار، پايينI1های مطرح شده، ايزومر آورده شده است. با توجه به انرژی

2N58C و ساختار  استI2  کيلوکالری بر مول  99/0تنها با اختلاف انرژی(kcal/mol در درجه بعدی قرار دارد که اين نتايج با مطالعات )

 [ در توافق است.10-11و 13قبلي ]

 3spبه  2spيكي از دلايل پايداری ايزومر دارای انرژی حداقل، تغيير هيبريداسيون همزمان دو اتم واقع در يک حلقه شش ضلعي از 

حلقه شش  17ايزومر اين آزافولرن مدنظر نبوده، داشتن  23تر است و در سه مطالعه قبلي روی [ و دليل دومي که مهم10باشد ]مي

 ( مي باشد.I23و  I19  ،I22دست نخورده )به جز ايزومرهای  6Cحلقه  16بقيه ايزومرها با  نسبت به ضلعي تمام کربني
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 311G(d)-B3LYP/6بهینه شده در سطح  2N58Cساختارهای بهینه شده همه ایزومرهای ممکن آزافولرن  .1شکل   

 

به ترتيب با  I23و  I22[ و ايزومرهای 12ها ]و دافعه ناشي از نيتروژن N−C−Nهای به دليل داشتن بخش ACHRبا هفده  I19ساختار 

های نيتروژن، از ديگر های ناپيوندی روی اتمالكترون و دافعه ناشي از زوج N−Nبه خاطر وجود اتصال  ACHRداشتن هفده و هجده 

 ( حتي با داشتن بيشترين فاصله بين دو اتم نيتروژن،ACHR)با شانزده  I10ايزومرها پايداری کمتری دارند. لازم به ذکر است ساختار 

دهد. از نخورده را نشان ميدست 6Cهای ناپايدارتر است و اين اهميت تعداد حلقه( ACHRهفده ) I1از  کيلوکالری بر مول 61/6

را بيشتر مورد بررسي  I23و  I22 ، پايداری دو ساختاراستمتصل به هم  Nهای آنجايي که تمرکز اين مقاله بيشتر روی ايزومرهای با اتم

باشند که اين موضوع با نتايج گروه چن ناپايدارتر مي 2N58Cدهيم. با توجه به مقادير انرژی، اين دو ايزومر از ديگر ايزومرهای قرار مي

اپيوندی روی های نكترونو شارما متفاوت بوده ولي در توافق کامل با نتايج استروسكي است. در اين دو ايزومر دافعه ناشي از زوج ال

ا شده ههای شش ضلعي تمام کربني غلبه کرده و باعث افزايش انرژی آنهای نيتروژن مجاور هم بر پايداری ناشي از تعداد حلقهاتم
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دو  ،23تواند دليل پايدارتر بودن آن باشد؛ بعلاوه در ايزومر است و همين مي I23يكي بيشتر از  I22در ساختار  ACHRاست. تعداد 

شود ضلعي باعث ناپايداری بيشتری مي 5تايي هستند و حضور بيش از يک اتم نيتروژن در يک حلقه اتم نيتروژن در يک حلقه پنج

 انرژی بيشتری داشته باشد. 22[؛ در نتيجه اين دليل ديگری خواهد بود که اين ايزومر از ايزومر 12]

[ 24ود ]شدهنده يک مولكول و انرژی کل آن مولكول تعريف ميهای تشكيلشدن به صورت اختلاف بين انرژی کل اتمانرژی اتمي

رفته در مطالعات انجام گ. براساس وابسته استاش های سازندهو به عبارت ديگر انرژی مورد نياز برای تفكيک يک مولكول به اتم

ا با هشود و از نظر مقداری قدرمطلق آنتعبير مي شدن و انرژی اتصال به يک معني ، انرژی اتمي[11-12]های هتروفولرنيسيستممورد 

دن ششدن )انرژی اتصال( برای ساختارهای مورد مطالعه آورده شده است. انرژی اتمي، قدرمطلق انرژی اتمي1هم برابر است. در جدول 

الكترون ولت  908/6و  983/6به ترتيب برابر با  311G(d)-6و  31G(d)-6ای های پايهدر مجموعه 60Cبه ازای هر اتم برای مولكول 

 98/6و همكارانش ) ماناو همچنين  [19] الكترون ولت( 982/6) محاسبه شده است که با مقدار گزارش شده توسط زی و همكارانش

 60Cبا مولكول  متوجه اختلاف کم مقادير 2N58Cاز مقايسه انرژی اتمي شدن ايزومرهای  [ در توافق خوبي است.25] الكترون ولت(

الكترون ولت  8076/6برابر  (I1)شدن برای پايدارترين ايزومر . انرژی اتمياستی پايداری اين ساختارها شويم و اين نشاندهندهمي

ايزومرهای ، 1های جدول کمتر است. با توجه به داده I1ولت از الكترون 0237/0تا  0007/0و برای ديگر ايزومرها تنها بين بدست آمده 

ژی اتمي توان گفت انراختلاف انرژی اتمي شدن ناچيزی با ديگر ايزومرها دارند و مي نيتروژن -با دارا بودن اتصال نيتروژن 23و  22

و از اين منظر،  استهای نيتروژن جدا از هم ايزومرهای دارای اتمو  60Cشدن يا اتصال در اين دو ساختار قابل مقايسه با ترکيب 

های ارتعاشي . محاسبات فرکانسهستند، حداقل از ديدگاه نظری دارای پايداری قابل قبولي N−Nای مورد نظر با اتصال ايزومره

برابر  60Cترين فرکانس ارتعاشي برای داده شده است. پايين 1هماهنگ روی همه ساختارهای بهينه شده انجام گرفته و نتايج در جدول 

1-cm 266 و غير فعال در زيرقرمز (IR )لي شده قبآمده که مربوط به حرکات خمشي مولكول است و در توافق با داده گزارش  دستبه

(1-cm 12/270[ )12] 1. برای ايزومر با انرژی حداقل، کوچكترين فرکانس ارتعاشي است-cm 258 محاسبه  91/2زيرقرمز  و با شدت

در هر يک  N−Nمربوط به ارتعاش کششي شديد پيوند  I23و  I22شده است. مقادير کوچكترين فرکانس کششي برای دو ساختار 

دهد که اين پيوندها سست نبوده و به راحتي ، نشان ميI1ترين فرکانس کششي در ها با پايينو مقايسه مقادير آن استازاين دو ايزومر 

 قابل شكستن نيستند.

ه برای همه ايزومرها خيلي نزديک به هم و قابل مقايسه با های انتخاب شدشود مقادير فرکانسمشاهده مي 1همانطور که در جدول 

ای ارتعاشي هباشند. براساس متون علمي، هر ترکيبي برای اينكه پايدار در نظر گرفته شود، نه تنها بايد همه فرکانسمي 60Cمولكول 

ترين فرکانس ارتعاشيِ آنجايي که مقادير پايين[. از 26ترين فرکانس ارتعاشي هم بايد نسبتاً بزرگ باشد ]آن واقعي باشند بلكه پايين

. اين توانند پايدار در نظر گرفته شوندهستند در نتيجه اين ساختارها مي بزرگ نسبتاً واقعي و ،2N58Cايزومر  23آمده برای همه  دستبه

خواهد بود. به طور خاص  N−Nبا اتصال شود و تأييدی ديگر بر پايداری نسبي اين دو ساختار نيز مي I23و  I22نتيجه شامل دو ايزومر 
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تا  15تارهای )ساخ های نيتروژن جداترين فرکانس ارتعاشي بزرگتری نسبت به برخي ايزومرهای با اتمحتي دارای پايين I22ايزومر 

 .را نشان مي دهداين ساختار پايداری نسبي قابل قبول که  است( 19

ی هماهنگ های ارتعاشانرژی مطلق )برحسب هارتری(، انرژی نسبی )کیلوکالری بر مول(، انرژی اتمی شدن به ازاء هر اتم )الکترون ولت( و فرکانس .1جدول 

(1-cm محاسبه شده در سطح نظری )311G(d)-6/B3LYP. 

B (cm-1) P (cm-1) 
 شدن انرژی اتمی

 (eV) 

 انرژی نسبی
 انرژی مطلق

(Hartree) 
 مطالعه پیشین ساختار

a(kcal/mol) 

 این مطالعه
(kcal/mol) 

1631 258 6.8076 0.0 0.00 -2319.8549297 I1 

1609 258 6.8069 2.0 0.99 -2319.8533472 I2 

1612 258 6.8058 2.8 2.48 -2319.8509699 I3 

1607 257 6.8038 5.3 5.20 -2319.8466419 I4 

1608 255 6.8037 5.8 5.46 -2319.8462361 I5 

1605 256 6.8035 6.2 5.67 -2319.8458961 I6 

1620 255 6.8035 6.2 5.67 -2319.8458894 I7 

1605 255 6.8032 6.1 6.13 -2319.8451619 I8 

1610 257 6.8028 6.7 6.60 -2319.8444081 I9 

1608 256 6.8028 7.0 6.61 -2319.8444024 I10 

1611 256 6.8024 7.6 7.17 -2319.8435011 I11 

1611 256 6.8017 8.0 8.11 -2319.8420134 I12 

1611 257 6.8015 8.5 8.46 -2319.8414531 I13 

1606 254 6.8015 8.2 8.46 -2319.8414438 I14 

1620 233 6.8010 8.9 9.17 -2319.8403228 I15 

1608 246 6.8007 9.1 9.50 -2319.8397944 I16 

1598 251 6.7998 10.7 10.73 -2319.8378233 I17 

1607 246 6.7998 10.6 10.83 -2319.8376717 I18 

1626 251 6.7993 11.2 11.45 -2319.8366892 I19 

1608 255 6.7991 11.4 11.79 -2319.8361468 I20 

1610 253 6.7978 13.6 13.61 -2319.8332337 I21 

1619 253 6.7965 15.2 15.39 -2319.8304074 I22 

1616 218 6.7839 31.5 32.86 -2319.8025560 I23 

1610 266 6.9078 - - -2286.5907409 60C 

 
a [ 13اشاره به مرجع] ،B بالاترین و ،P پائین ترین فرکانس ارتعاشی 

 

ترين اوربيتال مولكولي و پايين (HOMO)، انرژی بالاترين اوربيتال مولكولي اشغال شده 2N58Cايزومر آزافولرن  23برای هر يک از 

معروفند و همچنين شكاف بين آنها محاسبه و نتايج در جدول  (FMO)ای های مولكولي جبههکه به اوربيتال ،(LUMO)نشده اشغال 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1396، بهار 21سال هفتم، شماره                                                                8

 
( JQCS ) 

گيری و در اين جدول آورده شده است که با گزارشات نيز برای مقايسه اندازه 60Cاند. همچنين مقادير مربوط به مولكول ذکر شده 2

برای يک سيستم بالاتر باشد،  HOMO[ کاملا همخواني دارد. به طور نسبي هرچه سطح انرژی 19و همكارانش ]زی قبلي توسط 

ق است. طب تر باشد، پذيرندگي الكترون بيشترپايين LUMOدهندگي بيشتری دارد و در مقابل هرچه سطح انرژی خاصيت الكترون

ها بالاتر بوده و در در آن HOMOدست آمده و سطح هب 60Cبيشتر از مولكول  2N58Cبرای همه  ايزومرهای  HOMO، انرژی 2جدول 

ايزومر بسيار نزديک بهم است و بنابراين  23برای همه  HOMOدارند. مقادير انرژی  60Cدهندگي بيشتری نسبت به نتيجه الكترون

  HOMOبا داشتن سطح  I20و  I10 ،I14 ،I17 ،I18آنها تقريباً مشابه هم خواهد بود. به طور نسبي ساختارهای  دهندگي الكترون در

کمتر، دهندگي  HOMOبا داشتن انرژی  I23و  I1 ،I2 ،I22تر از بقيه هستند. در مقابل ساختارهای دهندهبالاتر، تا حدی الكترون

الكترون ولت  -428/5 (I1)برای پايدارترين ايزومر  HOMOالكترون در آنها نسبت به ديگر ايزومرها تا حدی کمتر است. انرژی 

های نيتروژن با اتم I23و  I22است. دو ايزومر  60Cدر  HOMOبالای سطح انرژی يک الكترون ولت، گيری شده که کمتر از اندازه

به  دهندگي کمتر و بيشتری نسبتالكترون ولت، به ترتيب خاصيت الكترون -188/5و  -679/5برابر با  HOMOنرژی متصل بهم، با ا

I1  دارند. از مقايسه سطح انرژیLUMO 2پذيرندگي درهمه ايزومرهای شود که خاصيت الكترونمشخص ميN58C  تا حدی مشابه

ترين سطح به دليل داشتن پايين I20تا  I15تری دارند. ايزومرهای پايين LUMOزيرا سطح انرژی  است 60Cهم و بيشتر از مولكول 

LUMOتر هستند و ، از بقيه ايزومرها نسبتاً پذيرندهI2  به واسطه داشتن بالاترين سطحLUMO از ديگر ايزومرها پذيرندگي نسبي ،

، خاصيت پذيرندگي کمتری نسبت به ايزومر دارای تالكترون ول -716/3برابر با  LUMOبا انرژی  I22کمتری دارد. ساختار مولكولي 

تر است. از آنجايي پذيرنده I1از  الكترون ولت -891/3 برابر با LUMOبا انرژی  I23دارد و الكترون ولت(  -748/3انرژی حداقل )

ي و پذيرندگي نسب دهندگيبرای همه ساختارهای مورد مطالعه نزديک به هم و خاصيت الكترون LUMOو  HOMOکه مقادير انرژی 

-توان در مورد دهنده بودن يا پذيرنده بودن يک ساختار به طور مطلق قضاوت کرد. برای تشكيل يک جفت دهنده، در نتيجه نمياست

دهنده  HOMOپذيرنده، همتراز يا کمي بالاتر از سطح فرمي الكترود و بالاتر از سطح اوربيتال  LUMOپذيرنده بايستي سطح اوربيتال 

-ا، جفتهتوانند با يكديگر و يا با ديگر مولكول[. بنابراين ساختارهای مورد مطالعه نيز در صورت داشتن شرايط لازم مي27-28]باشد 

 پذيرنده تشكيل دهند و در الكترونيک مولكولي کاربرد داشته باشند.-های دهنده

( انجام شده است و EAخواهي )و انرژی الكترون (IP) نشگيری پتانسيل يوبه منظور بررسي بيشتر خواص الكتروني ترکيبات، اندازه

به ترتيب از اختلاف انرژی بين يون مثبت و يون منفي با سيستم خنثي  EAو  IPهای گردد. کميتملاحظه مي 2نتايج حاصل در جدول 

 اند.محاسبه بوده های مثبت و منفي برای انتقالات عمودی موردشوند. در اينجا انرژی يوناز هر مولكول محاسبه مي

 ±01/0های گزارش شده تجربي دست آمده که در توافق خيلي خوبي با دادههالكترون ولت ب 583/7، برابر 60Cبرای  نشپتانسيل يو

که نزديک به  بودهالكترون ولت  60C ،45/2محاسبه شده برای فولرن  EA. مقدار است[ 29-30الكترون ولت ] 59/7 ±02/0و  57/7

تواند الكترون بدهد و در نتيجه تر مييک سيستم کمتر باشد، راحت IP. هرچه است[ 31الكترون ولت ] 650/2 ± 050/0مقدار تجربي 
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گردد لذا خاصيت پذيرندگي افزايش تر ميبيشتر باشد، پذيرش الكترون راحت EAخصلت دهندگي آن بيشتر است؛ در مقابل هرچه 

 يابد.مي
 

(، ممان دوقطبی، eVخواهی )(، انرژی الکترونeV(، پتانسیل یونیزاسیون )eVها )بین آن و شکاف محاسبه شده LUMOو  HOMOهای انرژی .2جدول 

 311G(d)/.B3LYP-6پذیری مرتبه اول بدست آمده در سطح نظریپذیری و فوق قطبشقطبش
 

 ساختار
 انرژی

HOMO 
 انرژی

LUMO 

 شکاف
HOMO-

LUMO 

 پتانسیل

 یونیزاسیون

 انرژی

 خواهیالکترون
 

(Debye) PA SPA 

I1 -5.428 -3.748 1.679 6.628 2.542 1.36 74.55 9.47 

I2 -5.200 -3.669 1.530 6.401 2.564 0.97 75.48 12.46 

I3 -5.092 -3.751 1.341 6.293 2.545 0.90 76.38 8.44 

I4 -5.065 -3.783 1.282 6.246 2.581 2.19 76.76 7.29 

I5 -4.966 -3.768 1.198 6.170 2.479 1.24 77.46 1.27 

I6 -4.970 -3.847 1.123 6.171 2.646 1.13 78.00 0.59 

I7 -5.111 -3.761 1.349 6.301 2.558 2.22 76.68 6.74 

I8 -5.113 -3.854 1.259 6.312 2.654 1.54 75.96 11.14 

I9 -4.967 -3.779 1.189 6.159 2.578 1.79 77.49 8.51 

I10 -4.903 -3.779 1.124 6.099 2.573 0.00 77.98 0.00 

I11 -4.942 -3.873 1.069 6.144 2.669 0.04 77.21 8.65 

I12 -4.951 -3.857 1.094 6.148 2.656 2.52 78.15 7.24 

I13 -5.019 -3.881 1.138 6.223 2.684 1.78 76.84 9.51 

I14 -4.893 -3.901 0.991 6.089 2.701 0.97 78.09 5.11 

I15 -4.998 -3.933 1.065 6.184 2.735 1.46 76.63 17.09 

I16 -4.942 -3.929 1.013 6.137 2.733 1.70 77.63 9.26 

I17 -4.867 -3.933 0.934 6.061 2.740 1.37 78.60 7.87 

I18 -4.849 -3.934 0.915 6.048 2.733 2.27 78.48 18.47 

I19 -5.119 -3.926 1.193 6.293 2.728 2.17 76.42 10.65 

I20 -4.863 -3.962 0.901 6.059 2.768 0.78 77.88 14.24 

I21 -5.023 -3.860 1.162 6.207 2.661 2.49 76.93 9.26 

I22 -5.679 -3.716 1.964 6.879 2.498 0.81 73.92 7.11 

I23 -5.188 -3.891 1.297 6.380 2.690 1.35 75.34 13.14 

60C -6.398 -3.661 2.737 7.583 2.457 0.00 73.46 0.00 

* PA ( 2قطبش پذيریÅ( ؛SPA ( 10-20فوق قطبش پذيری amu.) 

تر دهندهآمده و در نتيجه الكترون دستبه 60Cکمتر از  2N58Cبرای همه ايزومرهای  نش، مقدار پتانسيل يو2های جدول با توجه به داده

دهندگي بيشتری دارند. همانطور که از بقيه ايزومرها الكترون IP با داشتن مقادير کمتر 20و  18، 17، 14، 10 از آن هستند. ايزومرهای

-های مربوط به انرژی الكترون. بررسيهستنددر توافق با يكديگر  HOMOو تحليل انرژی  نشپتانسيل يوانتظار داشتيم نتايج حاصل از 

با داشتن  20تا  15 تر هستند. ايزومرهایبيشتر است، لذا از آن پذيرنده 60Cايزومر از فولرن  23برای  EAدهد که مقدار خواهي نشان مي
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با نتايج بررسي  EAتوان نتيجه گرفت که تحليل حاصل از مقايسه . بنابراين ميهستندتر از ديگر ساختارها تا حدی پذيرنده EAبيشترين 

 دهد.قت و صحت محاسبات را نشان ميدر توافق کامل هستند و اين د LUMOسطوح 

-LUMOاند. شكاف شده داده 2مورد بررسي قرار گرفته است و نتايج در جدول  LUMOو  HOMOاختلاف انرژی بين سطوح 

HOMO  60برای مولكولC  برابرeV 737/2 آمده و مقدار تجربي  دستبهeV 86/2 [32 برای ]60C  ًجامد گزارش شده است. عموما

، ساختارهای 2ل های جدويک سيستم بزرگتر باشد، پايداری سينتيكي آن بيشتر است. با توجه به داده LUMO-HOMOهرچه شكاف 

دارند و در نتيجه جانشين شدن اتم نيتروژن  60Cپايداری سينتيكي کمتری )شكاف نوار کوچكتری( نسبت به فولرن  2N58Cآزافولرني 

قفس فولرني فعال شود. از آنجايي که همه ايزومرهای مورد مطالعه شكاف نوار نسبتاً گردد های مورد مطالعه باعث ميدر سيستم

( بالايي باشند. همچنين به واسطه شكاف نوار نسبتاً αپذيری )هايي نرم و دارای قطبشرود گونهکوچكي دارند، در نتيجه انتظار مي

به ترتيب با دارا بودن کمترين و بيشترين  I22و  I20ند. ساختارهای توانند در ساخت قطعات نيمه رسانا کاربرد داشته باشکوچكشان مي

 مقدار شكاف نوار، از پايداری سينتيكي حداقل و حداکثر برخوردار هستند.

ذکر  2( محاسبه شده و نتايج در جدول βپذيری مرتبه اول )( و فوق قطبشαپذيری خطي )(، قطبشμدو قطبي ) گشتاورهای کميت

گيری شده است و علت تقارن بالای ساختار نزديک صفر اندازه I11دقيقا صفر و برای  I10و  60Cبرای دو مولكول  µاند. مقدار شده

، 2های جدول طبق داده را دارند. µ بيشنه مقداردبای  49/2و  52/2به ترتيب با مقدار ممان دو قطبي  I21و  I12آنهاست. ايزومرهای 

ای هدهندکه اين به علت داشتن تعداد زياد الكترونپذيری خطي بزرگي را از خود نشان ميطالعه، مقادير قطبشتمام ساختارهای مورد م

π 60برای فولرن  پذيریغير مستقر در سرتاسر مولكول و همچنين داشتن شكاف نوار نسبتاً کوچک آنهاست. مقدار قطبشC   3Å 

پذيری برای همه ايزومرهای . مقادير قطبشاست3Å 0/8 ± 5/76 [33 ]گيری شده است که در توافق خوبي با داده تجربي اندازه 46/73

ذيری مرتبه پپذيرتر از فولرن هستند. فوق قطبشدهد که اين ساختارها قطبشآمده و اين نشان مي دستبه 60Cبيشتر از  2N58C آزافولرن

)هر دو  I10و  60Cبرای دو ساختار  2های جدول که در توافق عالي با داده [،12] بايد صفر باشدهای با تقارن مرکزی سيستماول برای 

دهند. هستند از خود نشان نمي βدارند( است. چنين ساختارهايي خواص نوری غير خطي مرتبه دوم که ترمِ وابسته به  iCتقارن 

، (NLO)توانند در اپتيک غير خطي پذيری مرتبه اول نسبتاً بالايي بوده و ميتنسور فوق قطبشدارای  23و  20، 18، 15، 2ايزومرهای 

 طراحي مواد فوتوني جديد و ساخت وسايل نوری کاربرد داشته باشند.

 

 . نتیجه گیری4

عي تمام کربني های شش ضلحلقهدهد که تعداد بيشتر بررسي ساختارهای مولكولي برای ترکيبات آزافولرني مورد مطالعه نشان مي     

و حضور بيش از يک اتم نيتروژن در يک حلقه پنج ضلعي باعث  N−C−Nو  N−Nشود درحاليكه اتصالات باعث پايداری ساختار مي

 کند که ساختارهای آزافولرنيهای ارتعاشي هماهنگ مشخص ميناپايداری خواهد شد. محاسبات انرژی اتمي شدن و مقادير فرکانس

نيتروژن دارای پايداری قابل قبولي هستند. ساختارهای درنظر گرفته شده در اينجا -و به طور ويژه ساختارهای با اتصال نيتروژن مذکور
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توانند در ساخت نيمه رساناها نسبتاً کوچک مي HOMO-LUMOبه دليل داشتن خصلت دهندگي يا پذيرندگي الكترون و نيز شكاف 

وان تبا قرار دادن يک مولكول پذيرنده و يک دهنده درون يک نانولوله کربني تک ديواره نيمه رسانا، مياستفاده شوند. به عنوان مثال 

-p-nو  n-p-n( و نانوترانزيستورها )اتصالات نوع p-nايجاد نمود و يا در ساخت قطعاتي مانند نانوديودها )اتصال نوع  p-nاتصال نوع 

p) .مورد استفاده قرار گيرند 
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