
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مهدی خیرمند عهده دار مکاتبات:* 

 گروه شیمی– یاسوجدانشگاه  -یاسوج نشانی:

 E-mail: kheirmand@yu.ac.ir :کپست الکترونی                   19080787817 تلفن:

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی

81-7 (8313 )4:1 

Journal of Quantum Chemistry and Spectroscopy (JQCS) 

 

 
 

 

 

 بور نانوگرافنی و مطالعه پیوندهای بین اتمی در ساختارهای مزدوج نیتروژن

 
 

 پریسا فریدون پور ،*مهدی خیرمند

 ، یاسوج، ایرانیاسوج، دانشگاه یاسوج، گروه شیمی

 

 0/2/0797 ، تاریخ پذیرش قطعی: 07/02/0792 دریافت نسخه اصلاح شده:، تاریخ 9/01/0792 تاریخ ثبت اولیه:

 

 چکیده

 هایاتم از فتج یک جایگزینی. هستند حساس بسیار سیستم در ناخالصی حضور به گرافن ساختارهاینانو شیمیایی و فیزیکی خواص     

 آزابورین،₋0،2 شامل آن ساختاری ایزومر سه که شودمی هتروسیکلی هایمولکول سری یک به منجر بور₋نیتروژن توسط بنزن در کربن₋کربن

 جایگزین B‐N دو که جایی و باشدمی حالت پایدارترین هستند، هم مجاور نیتروژن و بور اتم که جایی. باشدمی آزابورین₋0،7 و آزابورین₋0،7

 نیتروژن که است شده مشاهده. باشدمی حالت پایدارترین شوند، جایگزین هم سر پشت متوالی طور به نیتروژن و بور که زمانی شود،می C‐C دو

 نیتروژن و بور با که ییهاکربن تعداد. دهندمی تغییر را کربنی هاینانولوله الکتروشیمیایی و نوری الکترونیکی، خواص توجهی قابل طور به بور و

 دو با که بگیرند، رارق حلقه جای ترینبیرونی در هانیتروژن که جایی این تحقیق در . طبق نتایجهستند متنوع شوند، جایگزین توانندمی گرافن در

 درون هاروژننیت که جایی در. داریم را ساختار پایدارترین دهند، پیوند هیدروژن یک و کربن یک و بور اتم یک با یا اکسیژن یک و بور اتم

 داریم، را اختارس ناپایدارترین دهند، پیوند تشکیل بور یک و کربن اتم دو با دیگری و کربن یک و بور اتم دو با هاآن از یکی که باشند حلقه

 باشند. گرفته قرار گرافن صفحات وسط هایحلقه در هابور و هانیتروژن که زمانی از ناپایدارتر حتی

 
پیوندهای بین اتمی، نیتروژن و بور، نانوگرافن. کلیدی: واژه های

  . مقدمه0

ترویک از نظر است. نانوالکنانو بر دانش و صنعت الکترونیک ایجاد شده ای از فناوری نانو است که از تاثیر فناوری نانوالکترونیک شاخه       

گرهای تر نقشی در تکنولوژی جهانی دارد. افزایش میزان ذخیره اطلاعات، محاسبهمصرفتر و کمتر، سریعساخت وسایل الکتریکی کوچک

های متنوع را تواند هیبریدمی کربن. [0اربرد نانو الکترونیک هستند]های کها و... از زمینهتر، طراحی مدارهای منطقی، نانوسیمای کوچکرایانه

وی و یا دربرگیرنده ای، حلقتوانند زنجیرهگیرند، دارا باشد، که این ترکیبات میدر ترکیبات آلی که در دو گروه آلیفاتیک و آروماتیک قرار می
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ناوری نیز، ترکیبات در نانوف های کربن مرتبط است.نی مستقیماً با هیبرید اتمبعدی باشند. خصوصیات متنوع نانو ساختارهای کرب ساختارهای سه

نانوساختارهای کربنی  .[2-7] خوانده می شوند دهند که با عنوان نانوساختارهای کربنیکربنی دسته مهم و مشخصی را به خود اختصاص می

جز کربن های نوین و پیشرفته دارند. بهای در زمینه فناوریقش گستردهدهند و نشیمیایی منحصر به فردی از خود نشان می -خصوصیات فیزیکی

هایی شهای عاملی بخکنند. گروهها و ... نیز در ساختار ترکیبات آلی مشارکت میهایی همچون اکسیژن، نیتروژن، بور، هالوژنو هیدروژن، اتم

 زنند.یری ترکیب را رقم میپذها و واکنشاند که ویژگیاز مولکول آلی با آرایش اتمی مشخص

والانسی بین ، یک الگوی توصیفی از تشکیل پیوندهای ک های هیبریدیتشکیل ترکیبات آلی بر پایه پیوندهای کوالانسی است. مدل اوربیتال

بریدی را تولید های هیبا یکدیگر ترکیب شده و اوربیتال ،های پیوندی استکه دربرگیرنده الکترون های هر اتمهاست. در این مدل اوربیتالاتم

نند. این پیوند با نام کهای دیگر مشارکت میهای هیبریدی ایجاد شده، دارای ساختار و انرژی مشابه بوده و در تشکیل پیوند با اتمکند. اوربیتالمی

 های ساختاری و خصوصیات ترکیبات کربنی مختلف را باعثه تفاوتشود. در اصل هیبریدهای اتم کربن هستند، ک( شناخته میσپیوند سیگما )

 pباشد. اوربیتال می 2spباشد. در مورد گرافن )صفحات گرافیتی( هیبرید کربن، می 3spشود. الماس یک ساختار بلوری کربنی با هیبرید می

دهد. استحکام پیوند را بین صفحات تشکیل می πهای ماند و پیوندکند( عمود بر صفحه گرافیتی باقی میشرکت نمی 2spمانده )که در هیبرید باقی

ای بودن در میان صفحات، باعث خصوصیت ورقه πتر ( در صفحه گرافیتی در مقایسه با پیوندهای ضعیفσهای کربن )پیوندهای سیگما میان اتم

 3spود که در ساختار الماس با کربن هیبریدی شرا سبب می در ساختار گرافیت رسانش الکتریکی بالا πهای شود. وجود الکترونگرافیت می

ان مواد جهتی بالاترین میزان سختی در می شود. از جهتی الماس به دلیل ساختار بسیار پایدار خود دارای رسانش گرمایی بسیار بالا و ازدیده نمی

 .[7شود]الماس دیده نمی، رسانش الکتریکی در πای است. درمقابل به دلیل فقدان الکترون های توده

این کانی  .شودشکل )گونه خالص( درطبیعت یافت میسیاه( بی گرافیت نوعی ذغال است که بصورت بلوری )فلس مانند یا پولک مانند کاملاً

طبیعی از شود. گرافیت می باشد. در عمل، گرافیت به دو صورت طبیعی و مصنوعی یافتدارای رنگ سیاه و لمس چرب و با جلای فلزی می

گرافیت، نیازمند حجم بالایی از فرایندهای استخراج،  همراه با مواد معدنی دیگر است، بنابراین استخراج این نوع شود و معمولاًمعادن استخراج می

دهنده استفاده میماده اصلی سازنده گرافیت کک است و از قیر هم به عنوان پیوند  شناورسازی کف به منظور تغلیظ گرافیت است. مانند فرایند

دهد به اتم خود پیوند تشکیل می 7باشد. که به واسطه این هیبریداسیون هر اتم کربن با می 2spها در ساختمان گرافیت شود. هیبریداسیون اتم

ترتیب منجر به تشکیل باشد. این درجه می 021ها گیرند و زاویه پیوندی در این اتمهای دارای پیوند در یک صفحه قرار میطوری که تمام اتم

ی دهنده کوچکی نیروآنگستروم شده است، که با جمع شعاع واندروالسی برابر است و نشان 757/7ی های گرافن با فاصلهای یا ورقهصفحات لایه

توان به استفاده یم گرافیت ملغزند. از کاربردهای مهها به راحتی بر روی یکدیگر میهاست. به همین دلیل گرافیت بسیار نرم بوده و لایهبین لایه

ما بالا، صنایع های حرارتی دهای هدایت، تهیه مبدلای، تهیه آلومینیوم، خودروسازی، صنایع فضایی نظیر افشانه موشک و پرهاز آن در صنایع هسته

های آن ها در اتصال اتمدن الکترونگرافیت قدرت هدایتی حرارتی و الکتریکی دارد، که آن هم مربوط به آزاد بو .مخابرات، پزشکی اشاره کرد

 [.5-6] درجه سانتیگراد( 7111نقطه ذوب این کانی خیلی بالاست ) است.

اختار توانند تقریباً بدون وجود مقاومت در سها میی کاملاً منظم کربن فقط با دو بعُد طول و عرض است، بنابراین الکترونگرافن یک شبکه

ضلعی به هم شناسیم، از میلیاردها اتم کربن تشکیل شده است که در طرحی ششهای کربن که میشکلمشبک آن حرکت کنند. مانند سایر 

است.  021°ها با یکدیگر مساوی و برابر با اتم کربن دیگر پیوند داده است و زوایای بین آن 7اند. در یک صفحه از گرافن، هر اتم کربن با پیوسته

های کربن در صفحه کوالانسی بوده و بسیار محکم است، بنابراین نانومتر است. پیوند بین اتم 072/1کربن در گرافن در حدود -نطول پیوند کرب

دهد و از شفافیت بالایی برخوردار است. گرافن در یک شبکه تخت به ضخامت فقط گرافن استحکام بسیار زیادی دارد، نور را از خود عبور می

ن از سه میلیون متر گرافترین است. در واقع یک میلیترین بلکه محکمای کاملاً جدید، نه تنها نازكاند، که به عنوان مادههیک اتم به هم پیوست

گیرد.گرافن ها از هم به راحتی صورت میها با هم ضعیف است و در نتیجه جدا کردن آنی روی هم انباشته تشکیل شده است. پیوند این لایهلایه
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یل داشتن تواند از آن عبور کند. گرافن بدلشفاف کامل است، با وجود این، چنان چگال است که حتی هلیم، کوچکترین اتم گاز، نمینزدیک به 

دار کردن ق عاملها از طریهای عالی مکانیکی، الکتریکی، دمایی، ُاپتیکی، مساحت سطحی بسیار بالا و امکان کنترل تمام این ویژگیویژگی

( و نانولوله D-7های دیگر نظیر گرافیت، به عنوان یک ماده سه بعدی)توجه دانشمندان قرار دارد. گرافن پایه بسیاری ترکیب شیمیایی، مورد

لایه ساختار زیر بنایی برای ساخت ( است. گرافن تکD-1( و فولرین، به عنوان نانومادهی صفربعدی)D-0ی یک بعدی )کربنی، به عنوان نانوماده

کنش بین این مدهند که بسیار نرم است که برهبنی می باشد که اگر بر روی هم قرار بگیرند، توده سه بعدی گرافیت را تشکیل میهای کرساختار

لایه گرافنی حول محوری لوله شود، نانولوله کربنی شبه باشد. اگر تکنانومتر می 775/1ای ی بین صفحهوالسی با فاصلهصفحات از نوع واندر

های خود را فیتاز ظر دهد. در این ساختارها اتم کربن یکیصورت کروی پیچانده شود، فولرین شبه صفر بعدی را شکل می گر بهیک بعدی و ا

کیل پیوند دهد. ها تشای با دیگر اتمتواند به صورت خارج از صفحهکند. این ظرفیت خالی که در واقع یک الکترون اضافی است، میمصرف نمی

یوند های هیدروژن پهای رادیکالی موجود در محیط و همچنین اتمهای عاملی یا دیگر اتمتواند در شرایطی با گروهیا معلق میاین ظرفیت آزاد 

برابر فولاد است و حتی  711تا  211گسیختگی شود، همدهد. این ماده حتی رساناتر از مس است و تحمل این ماده در برابر فشاری که موجب از

لایه را به  71تا  01و بین  لایهلایه را به نام گرافن کم 01تا  7های گرافنی از پذیر است. لایهگرافن بسیار سبک و انعطاف اس است.تر از المسخت

نامند. برای گرافن، یک چالش مهم، سنتز و تولید گرافن خالص با کیفیت های نازك گرافیتی میو یا نانوبلور لایه ، گرافن ضخیمنام گرافن چند

 باشد.و در مقیاس بالا می

ل مورد استفاده های متداوتواند برای تعیین خصوصیات گرافن و مشتقات آن به کار گرفته شوند. از جمله تکنیکهای مختلفی میتکنیک

کوپ (، میکروسHRTEM(، میکروسکوپ الکترونی عبوری با قدرت تفکیک بالا )ED(، پراش الکترونی )TEMمیکروسکوپ الکترونی عبوری )

سنجی (، طیفXRDو ) X(، پراش اشعه SEM(، میکروسکوپ الکترونی روبشی )AFM(، میکروسکوپ نیروی اتمی )STMزنی روبشی )تونل

توان برای باشند. به طور کلی، از این تکنیک ها می( میFT-IRسنجی رامان و تبدیل فوریه مادون قرمز )( و طیفXPSفوتوالکترون اشعه ایکس )

 .[8-7] اتی مانند مورفولوژی، تعداد لایه ها، کیفیت ساختارها، ساختار بلوری و خواص ذاتی مواد مبتنی بر گرافن استفاده کردتعیین خصوصی

بگریزی اثر بودن شیمیایی، هدایت حرارتی بالا، عبور نوری و آخصوصیات استثنایی گرافن شامل چگالی بالای جریان، حمل و نقل بالستیک، بی

ذیری پرسانا با گاف نواری صفر است و همچنین دارای تحركگرافن طبیعی یک شبه فلز یا یک نیمه باشد.مقیاس نانومتر میالعاده در فوق

ی لایهباشد. خواص نوری منحصر به فرد گرافن، موجب بروز یک شفافیت بالای غیرمنتظره برای یک تکالکترونی بسیار بالا در دمای اتاق می

باشد. ثابت ساختار ریز شبکه می α کند که در آناز نور سفید فرودی بر روی خود را جذب می πα ≈ ٪7/2ی گرافن لایهاتمی شده است. یک تک

ر گرفته شده رسانای بدون گاف در نظلایه به عنوان نیمهشود. گرافن دوترین مواد در نظر گرفته میلایه همچنین به عنوان یکی از قویگرافن تک

توانند در دهند و میی ماوراءبنفش تا مادون قرمز از خود نشان میلایه شفافیت بسیار بالا برای امواج نور در محدودهیه و دولااست. گرافن تک

یه، گافی را نشان لاهای خورشیدی کاربرد داشته باشند. تجزیه و تحلیل ساختار باند )گاف انرژی( گرافن کمهای شفاف در سلولساخت الکترود

با تک  لایه گرافن، مساحت سطح بسیار بالا، تقریبا قابل مقایسهشود. چندها فلزی میای با افزایش تعداد لایهیندهآاین ساختار به طور فزدهد. نمی

 زشدن با مواد مختلف به صورت کووالانسی و غیرکووالانسی ا داردهد. چندلایه گرافن همچنین قابلیت خوبی برای عامللایه گرافن را نشان می

 [.9-00] شودهای مختلف میدهد که منجر به حل شدن آن در حلالخود نشان می

ودن باشند. همچنین آسانی تهیه و رسانا بهای مختلف میلایه، دارای کاربردهای بالقوه در زمینهلایه و چندلایه، دوانواع مختلف گرافن شامل تک

های فحهای جدید برای استفاده در صرا به گزینه عبور دادن گرما و جریان الکتریسیته آناین ماده که حتی رساناتر از مس است و قابلیت آن در 

ن ویژگی شود . گرافن دارای چندیاست. این ماده جایگزین سیلیکون در محصولات الکترونیکی محسوب مینوری و کامپیوترها تبدیل کرده 

-07] های بار در آن است. یکی از این خواص، قابلیت حرکت بسیار بالای حاملسازدهای الکترونیک مطلوب میاست که آن را برای کاربرد

 تواند به یک تک مولکول گاز واکنش نشان بدهد و در نتیجه برایکنند. همچنین گرافن میها در گرافن نسبتا آزادانه حرکت میالکترون. [02
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ی توانند کاربردهای مختلفی داشته باشد. برخی از کاربردهابراین گرافن میساخت ماده ردیاب در حسگرها از جذابیت زیادی برخوردار است. بنا

تر می کهای سبها که نتیجتاً باعث ایجاد هواپیماها و ماهوارهجای فیبرهای کربن در کامپوزیتاستفاده شدن به  :موارد باشداین تواند گرافن می

توانند ها میی گرافن. در این ماده الکترونالعادهانزیستورها بدلیل خواص رسانشی فوقرسانا در ترهای نیمهجای سیلیکوناستفاده شدن به. گرد

ر صنایع تواند کاربردهای زیادی دهای حاضر در سیلیکون حرکت کنند به همین علت به طور بالقوه گرافن میتر از الکترونبرابر سریع 011

تواند جاسازی کردن گرافن در پلاستیک که می رودرین رقیب سیلیکون به شمار میتالکترونیک داشته باشد. این ماده در حال حاضر اصلی

 .[05-08پلاستیک مذکور را رسانا کند]

    

 . روش محاسباتی2

 باعث که شوند جایگزین( N) نیتروژن و( B) بور جفت دو یا جفت یک با توانندمی هاکربن کدام که موضوع این روی بر ما پژوهش این در     

 که لکترونیا ساختار و هاآن پایدارترین کردن پیدا ما هدف و کرده بررسی باشیم داشته را پایدارتری ترکیب گرافن از خاصی نقاط در شوند

 گرافن صفحه یک GaussView یا Hyperchem برنامه وسیله به ابتدا در که است صورت این به کار اساس. باشدمی است، بوده پایداری این علت

 از پس. مدهیمی قرار بررسی مورد را گیرند قرار صفحه روی توانندمی وبور نیتروژن که مختلفی هایحالت و مختلف ایزومرهای و کرده ایجاد

 سطح و B3LYPش رو با چگالی تابعی نظریه از استفاده با مذکور، لایه تک شده ناخالص نانوصفحه پایدار، ساختاری به دستیابی منظور به آن

 به توجه با اما .است نزدیک بسیار آن واقعی ساختار به که است ساختاری ترکیب یک بهینه ساختار. کنیممی بهینه را هاآن **31G-6 محاسبه

 مستقیم کردن بهینه فرآیند ،(بالا هایاتم تعداد داشتن دلیل به) آیدمی شمار به سنگین مولکول یک محاسباتی، لحاظ از نانوصفحه این اینکه

 ایحلقه یک از و مکنیمی استفاده پلکانی روش از مولکول کردن بهینه جهت لذا نبود، پذیر امکان راحتی به محاسبه سطح و روش این با مولکول

 که دیمکر استفاده آروماتیک هایحلقه از اینجا در. برسیم نظر مورد نتیجه به تا داده افزایش را هاآن تعداد مزدوج صورت به و کرده شروع

( حالت ترینانرژی کم) حالت پایدارترین در دارند تمایل طبیعت در واقعی هایمولکول. دارد آن بودن مسطح بر گواه سیستم بودن آروماتیک

 Potential Energy) پتانسیل انرژی سطح مینیمم یک در که است ساختاری ریاضی نظر از بهینه ساختار مشابه صورت به بگیرند قرار خود

Surface )ودش تأیید که جایی تا را روند این. شودمی مشاهده هاحالت انرژی پایدارترین جدول رسم با محاسبات اتمام از بعد. گیردمی قرار 

 اتم هاینشکبرهم در بار انتقال نحوه مثل هاآن بعدی محاسبات صفحه نانو شدن بهینه از بعد. دهیممی ادامه است، چگونه ساختار پایدارترین

 افزارنرم   از. است شده استفاده Gaussian 09 از وایبرگ پیوند شاخص محاسبات تفسیر برای ضمن در و هاآن طبیعی بار آنالیز برای بور و نیتروژن

AIM2000 بحرانی قاطن هستند سهیم هاآن در هابور و هاکه نیتروژن پیوندهایی برای بحرانی نقاط طریق از لاپلاسین و الکترونی چگالی نیز 

 قابل خاصیت یک یزن الکترونی چگالی و است الکترونی چگالی در بیشینه یک یدهندهنشان بحرانی ینقطه. هستند اهمیت حائز هااتم بین موجود

 ضرب از پس و نمود ضرب( -7) در بایستی را بحرانی نقاط در موجود هایلاپلاسین. کندمی تعیین را ماده ظاهر و شکل و است گیریاندازه

 نیز افزارنرم همین زا. است شده کمتر پیوند کووالانسی خصلت که بود خواهد معنا این به گردید پیوندها بقیه از ترمثبت که صورتی در کردن،

 برای ورودی فایل یک عنوان به مرحله هر خروجی فایل ها،روش این در که است ذکر قابل.  کنیممی استفاده هم بور و نیتروژن بار محاسبه برای

 .شودمی گرفته نظر در بعد مرحله

‐C دو جایگزین B‐N دو که حالتی در و باشدمی حالت پایدارترین هستند، هم مجاور نیتروژن و بور اتم که زمانی بنزن در که است شده مشاهده

C که است شده همشاهد نیز گرافن در. باشدمی حالت پایدارترین شوند، جایگزین هم سر پشت متوالی طور به نیتروژن و بور که زمانی شود،می 

 اند.داشته تریبیش پایداری نانوشیت لبه در اندشده جایگزین کربن جای به تنهایی به بور و نیتروژن که زمانی

 

 



     

 

 

 88  0797 بهار، 9، شماره چهارمسال                            و همکاران خیرمند

 
( JQCS ) 

 بحث و نتیجه گیری . 3

 ساختاری ایزومر هس که شودمی هتروسیکلی هایمولکول سری یک به منجر( بنزن) گرافن از حلقه یک در بور یک و نیتروژن یک جایگزینی     

 . باشدمی آزابورین₋0،7 و آزابورین₋0،7 آزابورین،₋0،2 شامل آن

 

 کل انرژی و بار . محاسبات3-8

 نرم و با NBOایم. نتایج بارها را با دستور کرده و انرژی کل را بدست آورده بهینه را شده، مولکول گفته دستورهای طبق Gaussian 09 با     

 پایداری در جدول آورده شده است که ترتیب حلقه ها را به توجه شود که .ایمکرده وارد( 0-7) شماره جدول در بدست آورده و AIM افزار

 .است شده خط تیره مشخص با جدول و اول سطر در حلقه پایدارترین

 
 .آزابورین₋8،3 و آزابورین₋8،4 آزابورین،₋8،2 برای B اتم (AIM) بارو  Nاتم  (AIM) بار، Bاتم ( NBO) ، بارNاتم ( NBO) رباانرژی کل ساختار،  .8-3جدول 

 

 ساختار انرژی کل Nاتم  (NBO) بار Bاتم  (NBO) بار Nاتم  (AIM) بار Bاتم  (AIMبار )
1.8737 -1.4287 0.5577 -0.7397 -235.7460 azaborine1,2 

1.8449 -1.0695 0.3979 -0.5483 -235.7111 azaborine1,4 

1.8010 -1.0478 0.2186 -0.4787 -235.6989 azaborine1,3 

 

تر کم NBOو  AIMدر محاسبات بار اتم نیتروژن منفی و بار اتم بور مثبت بوده است و همراه با پایدارتر شدن مولکول بار نیتروژن در محاسبات 

 تر شده است.و بار اتم بور بیش

 

 محاسبات لاپلاسین و چگالی الکترونی .3-2

به و در محاس مجاور هایاتم و بور و نیتروژن بحرانی برای نقاط طریق از لاپلاسین الکترونی و نتایج چگالی AIM2000 برنامه از استفاده با     

 ارائه شده است.( 2-7)جدول 
 ها سهیم هستند.ها در آنپیوندهایی که نیتروژن و بور. چگالی الکترونی و لاپلاسین از طریق نقاط بحرانی برای 2-3جدول 

 لاپلاسین چگالی الکترونی پیوند مولکول

azaborine1,2 B-N  0.1444 0.2934 
N-C  0.3373 -0.784 
B-C  0.1793 -0.2396 

azaborine1,3 1C-N 0.3261 -0.6045 

5C-N 0.2197 -0.4429 
5C-B 0.1647 -0.0035 
3C-B 0.1699 -0.0823 

azaborine1,4 5C-B 0.1711 -0.1105 
3C-B 0.1710 -0.1482 

6C-N 0.2253 -0.4836 
2C-N 0.3262 -0.6392 

 

کم  N-Bباشد. میزان چگالی الکترونی در پیوند داشتیم مقدار لاپلاسین مثبت و در پیوندهای دیگر لاپلاسین منفی می N-Bجاهایی که پیوند 

 باشد.می
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 وایبرگ پیوند محاسبات شاخص .3-3

 است. شده آورده(5-7) ،(7-7) ،(7-7) هایجدول در هر سه حلقه برای نتایج محاسبات شاخص پیوند وایبرگ     

 .8،2اتمی برای آزابورین طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص . آنالیز ماتریس3-3جدول 

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.5978 0.0127 0.0962 0.0258 1.2556 
2.  C 1.5978 0.0000 1.2332 0.0179 0.0808 0.0689 
3.  C 0.0127 1.2332 0.0000 1.6781 0.0493 0.0471 
4.  C 0.0962 0.0179 1.6781 0.0000 1.1104 0.0182 
5.  B 0.0258 0.0808 0.0493 1.1104 0.0000 0.9566 
6.  N 1.2556 0.0689 0.0471 0.0182 0.9566 0.0000 

 

 .8،4آزابورین برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .4-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  N 0.0000 1.1729 0.0568 0.0746 0.0566 1.1720 
2.  C 1.1729 0.0000 1.6456 0.0485 0.0375 0.0608 
3.  C 0.0568 1.6456 0.0000 1.1088 0.0577 0.0375 
4.  B 0.0746 0.0485 1.1088 0.0000 1.1079 0.0484 
5.  C 0.0566 0.0375 0.0577 1.1079 0.0000 1.6467 
6.  C 1.1720 0.0608 0.0375 0.0484 1.6467 0.0000 

 
 .8،3آزابورین برایاتمی  طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .5-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.4297 0.0156 0.0971 0.1612 1.2529 
2.  C 1.4297 0.0000 1.4906 0.0290 0.0470 0.0263 
3.  C 0.0156 1.4906 0.0000 1.1989 0.1332 0.0780 
4.  B 0.0971 0.0290 1.1989 0.0000 1.2120 0.0084 
5.  C 0.1612 0.0470 0.1332 1.2120 0.0000 1.2788 
6.  N 1.2529 0.0263 0.0780 0.0084 1.2788 0.0000 

 

 تر شده است.ها بیشتر شده است، شاخص پیوندی در آنطبق جدول هر چه فاصله این دو اتم به یکدیگر نزدیک
 

 بور و نیتروژن دو جفت با حلقه تک .3-4

زینی دو جفت ، بنابراین در ادامه کار از جایگهستند متنوع شوند، جایگزین توانندمی گرافن در نیتروژن و بور با که هاییکربن از آنجا که تعداد     

 ایزومر(. 00ایم )اتم نیتروژن و بور در حلقه استفاده کرده
 

 کل انرژی و بار محاسبات .3-4-8

 ا دستورب را بارها نتایج. ایمآورده بدست را انرژی کل و کرده بهینه را ای با دو جفت نیتروژن وبورمولکول های تک حلقه Gaussian 09 با     

NBO افزار نرم با و AIM ایمکرده وارد( 6-7) جدول شماره در پایداری ترتیب به و آورده بدست. 
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 .بور ای ها با ناخالصی دو نیتروژن وتک حلقه برای Bاتم  (AIM) بارو  Nاتم  (AIM) بار، Bاتم ( NBO) ، بارNاتم ( NBO) رباانرژی کل ساختار،  .6-3جدول 

 ساختار انرژی کل Nاتم  (NBO) بار Bاتم  (NBO) بار Nاتم  (AIM) بار  Bاتم  (AIM) بار 

1.8673 
1.9523 

-1.6906 
-1.2824 

0.6268 
0.7965 

-1.0775 
-0.8420 

239.2280- 
 

 1 

 میانگین  0.9598- 0.7116 1.4865- 1.9098

1.7701 
1.7701 

-1.2290 
-1.2312 

0.5107 
0.5107 

-0.7640 
-0.7640 

-239.1733 

 
 2 

 میانگین  0.7640- 0.5107 1.2301- 1.7701

1.8467 
1.8467 

-1.6552 
-0.9127 

0.5486 
0.5486    

-1.0177 
-0.4583 

-239.1704 

 
3  

 میانگین  0.7380-            0.5486 1.2840- 1.8467

1.8974 
1.6777 

-1.2791 
-1.2759 

0.7264 
0.1440 

-0.7856 
-0.7856 

-239.1674 4 

 میانگین  0.7856- 0.4352 1.2775- 1.7876

1.7606 
1.7606 

-1.1711 
-1.1699 

0.4448 
0.4448 

-0.7189 
-0.7189 

-239.1633 5 

 میانگین  0.7189- 0.4448 1.1705- 1.7606

1.2111 
1.2111 

-1.2548 
-1.2569 

0.3240 
0.3240 

-0.7908 
-0.7908 

-239.1592 6 

 میانگین  0.7908- 0.3240 1.2558- 1.2111

1.8163 
1.8162 

-0.9524 
-0.9513 

0.5455 
0.5455 

-0.5995 
-0.5995 

-239.1474 7 

 میانگین  0.5995- 0.5455 0.9518- 1.8162

1.0857 
1.2019 

-0.1197 
-0.1197 

0.3292 
0.0256 

-0.5215 
-0.7832 

-239.1059   8 

 میانگین  0.6524- 0.1774 0.1197- 1.1438

1.7739 
1.7220 

-0.8992 
0.6065 

0.5104 
0.2549 

-0.5836 
-0.3286 

-239.0923 9 

 میانگین  0.4561- 0.3826 0.1464- 1.7480

1.2483 
1.1053 

-0.6188 
-0.9260 

0.1553 
0.3112 

-0.3959 
-0.5986 

-239.0822 10 

 میانگین  0.4972- 0.2333 0.7724- 1.1768

1.1058 
1.1085 

-0.6066 
-0.6095 

0.0643 
0.0643 

-0.3419 
-0.3419 

-239.0229 
 

11 

 میانگین  0.3419- 0.0643 0.6080- 1.1072

 

شود، زمانی که بور و نیتروژن به طور متوالی پشت سرهم جایگزین شوند، می C‐C پیوند جایگزین دو B‐N پیوند جایی که دو( 6-7طبق جدول )

تری دیده شده است باشد. در جایی که پایداری بیشمنفی و کم می Nزیاد و بار  Bاتم  AIMمقدار بار  .دهندرا تشکیل می پایدارترین حالت

 شود.ترین( مقدار بار اتم نیتروژن دیده میترین )منفیاتم بور و کم NBOترین مقدار بار بیش

 

 الکترونی . محاسبات لاپلاسین و چگالی3-4-2
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 به و درمحاس مجاور هایاتم و بور و نیتروژن برای بحرانی نقاط طریق از لاپلاسین و الکترونی چگالی نتایج AIM2000 برنامه از استفاده با     

 است. ارائه شده( 8-7)جدول
 

 .هستند هیمس هاآن در بور و نیتروژن که برای پیوندهایی بحرانی نقاط طریق ای با ناخالصی دو نیتروژن و دو بور ازتک حلقه لاپلاسین و الکترونی چگالی -7-3جدول

 لاپلاسین چگالی الکترونی پیوند مولکول

1 3B-5N 0.1428 0.1703 

4N-3B 0.1510 0.1072 

2B-4N 0.1469 0.1945 

1C-2B 0.1598 -0.2469 

6C-1C 0.2283 -0.4170 

5N-6C 0.2514 -0.6068 

2 5B-6C 0.1648 -0.2941 

3N-5B 0.1334 0.3215 

1C-3N 0.2532 -0.5603 

2N-1C 0.2532 -0.5603 

4B-2N 0.1334 0.3215 

6C-4B 0.1648 -0.2941 

3 2B-1C 0.1529 -0.1640 

3N-2B 0.1473 0.1946 

4B-3N 0.1473 0.1946 

5C-4B 0.1529 -0.1640 

6N-5C 0.2388 -0.5102 

1C-6N 0.2388 -0.5102 

4 2B-1N 0.1431 0.1788 

3N-2B 0.1431 0.1788 

4C-3N 0.2502 -0.6023 

5B-4C 0.1487 -0.0552 

6C-5B 0.1487 -0.0552 

1N-6C 0.2502 -0.6023 

5 5N-1C 0.2505 -0.5932 

6B-3N 0.1387 0.2777 

2C-6B 0.1534 -0.1566 

4N-2C 0.2505 -0.5932 

5B-4N 0.1387 0.2777 

1C-5B 0.1534 -0.1566 

6 6B-5B 0.1520 -0.3425 

4N-5B 0.1405 0.2899 

3N-6B 0.1405 0.2899 

1C-4N 0.2506 -0.5989 

2C-3N 0.2506 -0.5989 

2C-1C 0.2226 -0.3891 
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7 6N-5N 0.3138 -0.5081 
1B-5N 0.1360 0.2699 
2C-1B 0.1614 -0.2573 
3C-2C 0.2358 -0.4516 
4B-3C 0.1614 -0.2573 
6N-4B 0.1360 0.2699 

8 5N-3C 0.2514 -0.5625 

2B-5N 0.1360 0.3358 

6B-2B 0.1504 -0.3360 

4C-6B 0.1489 -0.0441 

1N-4C 0.2332 -0.4739 

3C-1N 0.2424 -0.5298 

9 1N-6N 0.3073 -0.4715 

2B-1N 0.1306 0.3205 

3C-2B 0.1655 -0.3008 

4B-3C 0.1607 -0.1990 

5C-4B 0.1445 -0.0126 

6N-5C 0.2347 -0.4992 

10 6N-5N 0.3061 -0.4779 

4B-6N 0.1328 0.3443 

3B-4B 0.1516 -0.3445 
1C-3B 0.1561 -0.1293 
2C-1C 0.2265 -0.4198 
5N-2C 0.2358 -0.5324 

11 4B-3B 0.1507 -0.3317 
2C-4B 0.1457 -0.0042 

6N-2C 0.2287 -0.4519 
5N-6N 0.3014 -0.4449 
 10C-5N 0.2287 -0.4519 
3B-1C 0.1457 -0.0042 

 

. زمانی که دو باشدتر از بقیه ایزومرها میتر وچگالی الکترونی آن بیشدر پایدارترین حالت میزان لاپلاسین آن کم N-B( پیوند 8-7طبق جدول )

 -ه پیوندهای نیتروژنتری نسبت به بقیبور وسط میزان لاپلاسین کم -اند، پیوند نیتروژننیتروژن و بور پشت سرهم به صورت متوالی قرار گرفته

 بور دارد.

 وایبرگ  پیوند حاسبات شاخصم .3-4-3

 .است شده آورده( 07-7)تا  (7-7) هایجدول در صفحات گرافن اتمی برای طبیعی اوربیتال پایه در وایبرگ پیوند شاخص ماتریس نتایج آنالیز   
 .8حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .1-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.0701 0.0552 0.0072 0.0686 1.7017 

2.  B 1.0701 0.0000 0.0163 1.0273 0.0508 0.0522 

3.  B 0.0552 0.0163 0.0000 1.0480 1.0088 0.0150 
4.  N 0.0072 1.0273 1.0480 0.0000 0.0065 0.0407 

5.  N 0.0686 0.0508 1.0088 0.0065 0.0000 1.1618 

6.  C 1.7017 0.0522 0.0150 0.0407 1.1618 0.0000 
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 .2حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .1-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.3786 1.3786 0.0249 0.0249 0.1284 
2.  N 1.3786 0.0000 0.1089 0.8461 0.0156 0.0156 
3.  N 1.3786 0.1089 0.0000 0.0156 0.8461 0.0156 
4.  B 0.0249 0.8461 0.0156 0.0000 0.1098 1.3241 
5.  B 0.0249 0.0156 0.8461 0.1098 0.0000 1.3241 
6.  C 0.1284 0.0156 0.0156 1.3241 1.3241 0.0000 

 
 .3 حلقه شماره برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .81-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.0356 0.0036 0.0860 0.0123 1.2619 
2.  B 1.0356 0.0000 1.0356 0.0358 0.0849 0.0358 
3.  N 0.0036 1.0356 0.0000 1.2619 0.0123 0.0860 
4.  B 0.0860 0.0358 1.2619 0.0000 1.2749 0.1925 
5.  C 0.0123 0.0849 0.0123 1.2749 0.0000 1.2749 
6.  N 1.2619 0.0358 0.0860 0.1925 1.2749 0.0000 

 
 .4حلقه شماره  برایاتمی  طبیعی پایه اوربیتال در پیوند شاخص آنالیز ماتریس .88-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  N 0.0000 1.0356 0.0036 0.0860 0.0123 1.2619 
2.  B 1.0356 0.0000 1.0356 0.0358 0.0849 0.0358 
3.  N 0.0036 1.0356 0.0000 1.2619 0.0123 0.0860 
4.  C 0.0860 0.0358 1.2619 0.0000 1.2749 0.1925 
5.  B 0.0123 0.0849 0.0123 1.2749 0.0000 1.2749 
6.  C 1.2619 0.0358 0.0860 0.1925 1.2749 0.0000 

 
 .5حلقه شماره  برایاتمی  طبیعی اوربیتالپایه  در پیوند شاخص آنالیز ماتریس .82-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 0.2024 1.3195 0.0445 1.2340 0.0651 

2.  C 0.2024 0.0000 0.0445 1.3195 0.0651 1.2340 

3.  N 1.3195 0.0445 0.0000 0.0601 0.0073 1.0282 

4.  N 0.0445 1.3195 0.0601 0.0000 1.0282 0.0073 

5.  B 1.2340 0.0651 0.0073 1.0282 0.0000 0.0993 

6.  B 0.0651 1.2340 1.0282 0.0073 0.0993 0.0000 
 

 .6حلقه شماره  برایاتمی  طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .83-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.6599 0.0506 1.1464 0.0260 0.0766 

2.  C 1.6599 0.0000 1.1464 0.0506 0.0766 0.0260 

3.  N 0.0506 1.1464 0.0000 0.0065 0.0524 1.0434 

4.  N 1.1464 0.0506 0.0065 0.0000 1.0434 0.0524 

5.  B 0.0260 0.0766 0.0524 1.0434 0.0000 1.0541 

6.  B 0.0766 0.0260 1.0434 0.0524 1.0541 0.0000 
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 .7حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص ماتریسآنالیز  .84-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  B 0.0000 1.0644 0.0439 0.0146 1.0660 0.0677 
2.  C 1.0644 0.0000 1.7315 0.0439 0.0157 0.0611 
3.  C 0.0439 1.7315 0.0000 1.0644 0.0611 0.0157 
4.  B 0.0146 0.0439 1.0644 0.0000 0.0677 1.0660 
5.  N 1.0660 0.0157 0.0611 0.0677 0.0000 1.0894 
6.  N 0.0677 0.0611 0.0157 1.0660 1.0894 0.0000 

 
 .1حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .85-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  N 0.0000 0.0285 1.3607 1.1378 0.0805 0.0104 
2.  B 0.0285 0.0000 0.0325 0.1628 0.9551 1.0957 

3.  C 1.3607 0.0325 0.0000 0.1659 1.2627 0.1153 
4.  C 1.1378 0.1628 0.1659 0.0000 0.0023 1.3443 

5.  N 0.0805 0.9551 1.2627 0.0023 0.0000 0.0445 
6.  B 0.0104 1.0957 0.1153 1.3443 0.0445 0.0000 

 
 .1حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .86-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  N 0.0000 0.9866 0.0173 0.0240 0.1744 1.1101 
2.  B 0.9866 0.0000 1.2106 0.0912 0.0019 0.0511 
3.  C 0.0173 1.2106 0.0000 1.3508 0.1493 0.1027 
4.  B 0.0240 0.0912 1.3508 0.0000 1.0746 0.0112 
5.  C 0.1744 0.0019 0.1493 1.0746 0.0000 1.4161 
6.  N 1.1101 0.0511 0.1027 0.0112 1.4161 0.0000 

 
 .81حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال پیوند در شاخص آنالیز ماتریس .87-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 1.5610 1.1679 0.0811 0.0853 0.0035 
2.  C 1.5610 0.0000 0.0705 0.0041 1.2552 0.0815 
3.  B 1.1679 0.0705 0.0000 1.0372 0.0852 0.0495 
4.  B 0.0811 0.0041 1.0372 0.0000 0.0688 1.1249 
5.  N 0.0853 1.2552 0.0852 0.0688 0.0000 1.0586 
6.  N 0.0035 0.0815 0.0495 1.1249 1.0586 0.0000 

 
 .88حلقه شماره  برای اتمی طبیعی پایه اوربیتال در پیوند شاخص آنالیز ماتریس .81-3 جدول

 6 5 4 3 2 1 اتم

1.  C 0.0000 0.0413 1.1905 0.1669 1.2602 0.1686 
2.  C 0.0413 0.0000 0.1669 1.1905 0.1686 1.2602 
3.  B 1.1905 0.1669 0.0000 1.1315 0.0127 0.0504 
4.  B 0.1669 1.1905 1.1315 0.0000 0.0504 0.0127 
5.  N 1.2602 0.1686 0.0127 0.0504 0.0000 1.1408 
6.  N 0.1686 1.2602 0.0504 0.0127 1.1408 0.0000 
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 ترین شاخصمیانگین گرفته شده است که بیش نتیجه، برای محاسبه N-B( به علت داشتن تعداد متنوعی پیوند 07-7( تا )7-7ها )طبق جدول

 بوده است. 2ترین شاخص پیوندی مربوط به مولکول شماره و کم 7پیوندی مربوط به مولکول 

 گیرینتیجه. 4

های کربن تماها و با تحلیل نتایج مربوط به انرژی کل مشاهده شد که ناخالصی صفحات توسط دو جفت نیتروژن و بور، هر چه تعداد حلقه     

 و یک کربن و بور مات یک با یا اکسیژن یک و بور اتم دو با که بگیرند، قرار حلقه جای ترینبیرونی در هانیتروژن که جایی درتر باشد و بیش

و  کربن کی و بور اتم دو با هاکه یکی از آن باشند حلقه درون هانیتروژن که جایی داریم. در را ساختار پایدارترین دهند، پیوند هیدروژن یک

های ها در حلقهها و بورداریم، حتی ناپایدارتر از زمانی که نیتروژن را ساختار ناپایدارترین دهند، پیوند تشکیل بور یک و کربن اتم دو با دیگری

 باشد. یار تاثیرگذارتواند بسها میدهنده این است که موقعیت قرارگیری نیتروژنوسط صفحات گرافن قرار گرفته باشند و این نشان

 که باشدمی بتمث بور اتم بارهای و منفی نیتروژن اتم بارهای شده، محاسبه مختلف هایحالت برای که جدول مقادیر اساس بر هااتم بار بررسی با

 .است شده تربیش و ترمثبت بور اتم بار تر ووکم ترمنفی تقریباً NBO و AIM محاسبات دو هر در نیتروژن اتم بار مولکول پایدارشدن با همراه

ست. ا منفی لاپلاسین دیگر پیوندهای در که صورتی در باشد،می مثبت لاپلاسین مقدار داریم N-B پیوند که جاهایی شده انجام هایبا بررسی

 تر وبیش جنبشی ژیانر سهم که است آن بیانگر تر بوده،بیش لاپلاسین که نقاطی تر بوده است، درها تقریباً کممیزان لاپلاسین در پایدارترین

نسبت به  دارند، رارق نیتروژن و بور بین که بحرانی نقاط .است ترپیوند کم کووالانسی خصلت و ترضعیف پیوند در الکترون گذاشتن اشتراك

ست اما در برای چگالی الکترونی روند خاصی مشاهده نشده ا هستند. تریکم الکترونی چگالی دارای هاپیوند چگالی الکترونی نقاط بحرانی بقیه

 طوری پوشانیهم ربود. اگ خواهد پذیرتفکیک سختی به و دارد قوی کووالانسی پیوند یعنی تری بوده است،جاهایی که چگالی الکترونی بیش

 بود. خواهد زیاد هسته ود بین ناحیه در الکترونی چگالی کنند، تقویت را همدیگر ، هسته دو بین الکترونی ابر که پذیرد صورت اوربیتال دو بین

ها شوند شاخص پیوندی در آنها از دورتر میاست، که هرچه اتم شده دیده N-Bپیوندی بین پیوند  شاخص ترینبیش هاحالت پایدارترین در

 شود.تر میکم
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