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 چکیده

اوربیتال های پیوندی    ( و IRمحاسبات مادون قرمز )   ( با نانو خوشه بورنیتریدی با استفاده از TNCبرهمکنش تترانیتروکاربازول )  ، در این مطالعه

  و  نرژی جذب سطحی، تغییرات آنتالپیادیر منفی ا رفت. مققرار گ  مورد ارزیابی  و اوربیتال های مولکولی مرزی )هومو و لومو(   ( NBOطبیعی )

انرژی آزاد گیبس بود که جذب سطحی    تغییرات  از آن  از لحاظ عملی   TNCحاکی  ده، خودبخودی و  بورنیترید گرما  بر روی سطح قفس 

می پذیر  ظرف.  باشدامکان  ویژه  افزایش  گرمایی  قفس  TNCیت  نانو  سطح  روی  بر  شدن  جذب  از  از    بعد  ک حاکی  بود  ماده آن  حساسیت  ه 

. پارامترهای ساختاری مانند انرژی اوربیتال های  با نانو قفس بورنیتریدی به طور محسوسی کاهش یافتهدر حین برهمکنش    انفجاری نسبته به دما

ا انرژی،  گپ  لومو،  و  پتانهومو  شیمیایی، لکتروفیلیسیته،  شیمیایی  سیل  نقطه صفرسختی  انرژی  و  شد  ، چگالی  محاسبه  موردهم  و  قرار   بحث ه 

چشم   کاهش  شدن   گرفتند.  جذب  از  بعد  انرژی  گپ  سطح  بر    TNCگیر  هدایت  12N12Bروی  که  داد  خاصیت    نشان  و  الکتریکی 

رای ساخت حسگر الکتروشیمیایی توان بمی   رنیتریدیشده و از نانو قفس بو  جاذب و جذب شونده تضعیفالکتروکاتالیتیک بعد از برهمکنش  

 .ی و تعیین تترانیتروکاربازول استفاده کردنوین برای شناسای
 

 

 . تترانیتروکاربازول، نانوقفس بورنیتریدی، نظریه تابعی چگالی، اوربیتالهای طبیعی پیوندی، جذب سطحی   : واژه های کلیدی
 

 . مقدمه 1

وآروماتیک ثانویه است که در  ، ارائه شده است یک ترکیب انفجاری نیتر1تترانیتروکاربازول که ساختار بهینه شده آن در شکل       

استفا وفور  به  آن  از  جنگی  های  سلاح  و  اتوموبیل  هوای  کیسه  میساخت  زیست   گردد.ده  بالقوه  آلاینده  یک  پرانرژی  ماده  این 

میمحیط باعث    باشد ی  میبروز  که  زنده  موجودات  سایر  و  انسان  سلامت  برای  ناپذیری  جبران  این  مشکلات  جمله  از  که  شود 

ای اصلی راه ه  وان به اختلالات سیستم ایمنی، انواع مختلف سرطان، کم خونی شدید، تهوع و استفراغ اشاره نمود. از ت مشکلات می
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 توان به پساب های واحد های صنعتی و همچنین انفجارهای رخ داده در فضاهای باز اشاره نمود ورود این ماده سمی به طبیعت می

برخوردار است. از طرف دیگر، در حوزه پیشرانه ها    اده پرانرژی سمی از اهمیت زیادیاز این رو، حذف و شناسایی این م  .]1-5[

انفجاری  سنتز   از قدرت و فشار  باشند و در عین حال  به گرما و حرارت داشته  نسبت  کامپوزیت های جدید که حساسیت کمتری 

نانوذرا بسیار مهم است و در یک دهه اخیر استفاده از  باشند  به دلیل  بیشتری برخوردار  انفجاری  ت برای تهیه کامپوزیت های نوین 

 .]10-6[ ی زیادی را به خود جلب نموده استخواص بسیار ویژه و مطلوب آنها توجه ها

  یحرارت  تیکم، هدا  کیالکتر  یبالا، ثابت د  یحرارت  یداریمانند پا  یعال   یها  یژگیبا و  ینانوساختار  دیتریقفس بور ن  ،علاوه بر این 

ها    یژگیو  نیکه ا  باشد،یخوب م  ار ی بس  ی ساختار  یداریو پا  ی/ مساحت عال  ژهینسبت سطح و  ون،یداس ی برابر اکس  مقاومت در   اد،یز

به جاذب برا  یا  نهیو گز  مختلف  یها  ندهیحذف آلا  هتآل ج  دهیا  یآن را  اندازه گ  یی شناسا  یمناسب  مختلف    یها  تی آنال  یری و 

سطح    یبر رو  O2Nو    ن ی پرول  دی اس   نویآم  ن،ی، آمفتامHCN   ،-OCN  جملهاز    یمواد مختلف  یکرده است. تاکنون جذب سطح   لیتبد

را  با تترانیتروکاربازول 12N12B بررسی برهم کنش   لزومموضوع بعدی که    .]11-15قرار گرفته است ]  ی مورد بررس  دیتری قفس بورن 

پر   خواص انرژتیک مواد  واکنش پذیری واین است که برخی از مطالعات قبلی نشان داده اند که نانومواد می توانند    دهدمی    نشان

بهبود   را  دهب انرژی  موارد کاهش  بعضی  در  را  آنها  گرمائی  و حساسیت  ]ن بخشند  ا  .]15-20د  ا  ن یاز    یبررس  تحقیق  ن ی رو، هدف 

شناسایی   و  حذف  برای  حسگر  و  جاذب  عنوان  به  بورنیترید  قفس  نانو  بر   TNCعملکرد  نانوساختار  این  تاثیر  بررسی  همچنین  و 

 .باشدیبار م ن ینخست  یبرا ،یچگال  یتابع  یبا استفاده از تئور انرژتیک آن اسیت گرمایی این ماده پرانرژی و همچنین خواص حس

 

 
 

 ساختار بهینه شده تترانیتروکاربازول و نانوقفس بورنیتریدی .1شکل  

 های محاسباتی  روش. 2

های        ساختار  بورنیترید،  TNCابتدا  های  قفس  کمپل  نانو  هایو  از  2در    آنها  کس  استفاده  با  متفاوت  افزارهای    موقعیت  نرم 

nanotube modeller 1.3.0.3    وSpartan   مادون قرمز  سپس محاسبات بهینه سازی هندسی،.  ]20-19[رسم گردید  (IR)    و اوربیتال

( پیوندی  طبیعی  )   (NBOهای  مرزی  مولکولی  های  اوربیتال  تمامی(  FMOو  روی  استفاساختار   بر  با  تها  روش  از  تابعی  ده  ئوری 

تمسفر،  . تمامی محاسبات در فشار یک ا ]15-13[تگرف  ورتن صافزار اسپارتابه وسیله نرم  B3LYP/6-31G(d) چگالی و سری پایه  

است که روش و سری پایه جام شد. لازم به ذکر  ان  10˚-10˚کلوین در فواصل دمایی  398الی    298محیط آبی و در گستره دمایی  
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اهنگی قابل همطابق و  این روش تاصل ازگردید که در مطالعات پیشین مربوط به نانوساختارها، نتایج ح  دلیل انتخابکور به این  مذ

 فرآیند مورد بررسی به شرح زیر است:  .]18-16[داشت یهای تجربداده قبولی با

TNC + B12N12 → TNC- B12N12                                                                                                                          )1(               

                            

(، تغییرات انرژی adHΔآنتالپی)(، تغییرات  adEژی جذب سطحی )برای محاسبه مقادیر انر  5الی    2محاسبات، از روابط  از اتمام    س پ

 .]13 [گردیداستفاده  ( thK)رمودینامیکی ثابت تعادل تو  (adGΔآزاد گیبس )
 

                                                                   )2( 

                                                              )3( 

                                                                  )4( 

                                                                                                                                                   )5( 

الکت   E،  2در رابطه شماره   انرژی کل  از ساختار های کوتیاپنشان دهنده  نانو    و کمپلکس   فولرن،  ینرونی هر یک  با  های کوتیاپین 

باشد که از  نماد آنتالپی مواد مورد مطالعه می  H،  3باشد. در رابطه شماره، پس از انجام بهینه سازی هندسی میمورد مطالعه  ساختار

انرژی ، برای نشان دادن  4نیز در رابطه شماره    Gآید. نماد  ( به دست میthHونی ساختار و آنتالپی حرارتی )جمع کردن انرژی الکتر

که از جمع کردن انرژی کل الکترونی هر ساختار با انرژی آزاد گیبس    ختار ها در نظر گرفته شده استآزادی گیبس هر یک از سا 

ژی جذب سطحی، تغییرات آنتالپی و تغییرات انرژی آزاد گیبس به  سه پارامتر انر. در حقیقت هر  ]15[آید( به دست میthGحرارتی )

الکترونی، آنتالپی و انترت الکترونی،    فولرن-کوتیاپینرژی آزاد گیبس کمپلکس  یب از کم نمودن انرژی کل  از مجموع انرژی کل 

به ترتیب نشان دهنده ثابت گازهای ایده   Tو    Rهم    5معادله شماره    آیند. دربه دست می  فولرن و داروآنتالپی و انرژی آزاد گیبس  

(، η(، سختی شیمیایی ) HLGز جمله گپ انرژی )پارامترهای مرتبط با اوربیتال های مولکولی ا  .]16[آل و دما برحسب کلوین هستند

( )µپتانسیل شیمیایی  الکتروفیلیسیته   ،)ω( منتقل شده  بار  با  maxNΔ( و شاخص حداگثر  از روا(  محاسبه    10  الی  6بط شماره  استفاده 

 شدند. 

                                                                                                                                           )6(  

                                                                                                                                          )7(  

                                                                                                                                       )8( 

                                                                                                                                                                         )9( 
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                                                                                                                                                             )10( 

به ترتیب انرژی پایین ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده و انرژی بالاترین اوربیتال   HOMOEو  LUMOEروابط ذکر شده در بالا،  رد

 . ]15[باشندمولکولی اشغال شده می

 

 ث و بح ایج تن .3

 و خواص ساختاری ه اربیتالهای جبه  NBOآنالیز . 3-1

در شکل    رهمانطو       به  2که  است،  مشخص  برهمکنش  منظو   کاملا  پیکربندی،  پایدارترین  پیدا کردن  نانوقفس   TNCر  دو   با  در 

بررسی مورد  متفاوت  در    حالت  گرفت.  بورنیترید  A-Isomerقرار  موازی    قفس  صورت  کنار  به  آروماتیک   حلقه سه  در 

 ذاشته شده است. فجاری گان  دهماخارجی  ، نانو ساختار در مجاورت دو گروه نیترو  B-Isomerدر    و  قرار داده شد  تترانیتروکاربازول

ساختارهای   از  که  شکل    بهینههمانطور  در  دو2شده  هر  در  است  مشخص  انج  ،  از  بعد  فاصله حالت  هندسی،  سازی  بهینه  ام 

گردد. اتم های مجاور ماده پرانرژی مشاهده می  ،در زوایای پیوند  جاذب بسیار کم است و تغییرات محسوسیتترانیتروکاربازول با نانو

باشد  نظر می  به،  این بنابر باشد که برای رسد که جذب از نوع شیمیایی  نانو ساختار و تترانیتروکاربازول شکل گرفته  پیوندی میان  و 

 قرار گرفتند.   نیز محاسبه و مورد ارزیابی NBOپارامترهای بیشتر این موضوع، انرژی جذب سطحی و  مطالعه

جدو در  شده  ارائه  سطحی  جذب  انرژی  نش1ل  مقادیر  می،  برهم ان  که  دو دهد  هر  در  بورنیترید  قفس  نانو  و  انفجاری  ماده  کنش 

است.    kJ/mol200 از  منفی و کمتر    را مقدار انرژی جذب سطحی در هر دو موقعیتتجربی امکان پذیر است زی  پیکربندی از لحاظ

پایدارتر است زیرا دارای کمترین مق   B-Isomerایزومر بررسی شده،    در میان هر دو ااز همه  الکترونی و منفی ترین دار  نرژی کل 

برهمکنش  انرژی جذب سطح  بنابراین،  است.  ا  TNCی  دیگر  از  حالت  تر  قوی  موقعیت  این  در  نانوقفس  از   ست.و  نتایج حاصل 

در  NBOسبات  محا داد که  نشان   ،A-Isomer    نیتروژن اتم  میان  نانوساختار  TNCپیوندی  بور  اتم  مورد  به    و  در  است  آمده  وجود 

مقادیر عدد اشغال، انرژی پیوند، مرتبه پیوند، طول پیوند و    نانو ساختار ایجاد شده است.  N و  Oپیوندی میان اتم های    نیز  B  ندیپیکرب

پیوندهای شکل گرفته در جدول   ا1هیبریداسیون  ارائه شده  پیوندموقعیت    ,nند، همانطور که شمخص است در هر  ،  با    یک  یگانه 

مگی تایید کننده این موضوع هم در تطابق خوبی با داده های پیشین بوده و ه  NBOت و نتایج  ده اسبه وجود آم  3SPهیبریداسیون  

 . ]16-12 [مورد مطالعه از نوع شیمیایی است که فرآیند جذب سطحی

برای    نانوقفس TNCمقدار ممان دوقطبی  نتایج حاصل در جدول    ،  ارائه شده1و کمپلکس های آنها محاسبه و بررسی گردید و   ، 

انفجاری . هماناست ماده  دوقطبی  ممان  مقدار  پیکربندی  دو  است، در هر  که مشخص  نانوساختار    طور  بر روی  از جذب شدن  بعد 

خالص    مقایسه با تترانیتروکاربازول  در   آب  رحلالیت بیشتری د  و قفس بورنیترید  TNCدهد مشتقات  ت که نشان میافزایش یافته اس
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انف  .]13  [دارند با مواد  بسیار مهمی  جاری در رابطه  پارامتر  انفجار دارد، درواقع،   چگالی  با قدرت و فشار  است زیرا رابطه مستقیمی 

انجام بهینه سازی هندسی  ترکیباتی که چگالی بیشتری دارند قدرت و فشار انفجار بیشتری هم خواهند داشت. به همین دلیل، بعد از  

بررسی گردی و  محاسبه  ها  برای همه ساختار  پارامتر  هاین  مقادیر چگالی گزارش شده در جدول  د.  نشان 1مانطور که  به وضوح   ،

توان نتیجه گرفت باشد. از این رو، میخالص بدون نانوساختار می  TNCدر هر دو پیکربندی بیشتر از چگالی  دهند مقدار چگالی  می

 . ]16-14[ هستندها  تن  TNCبا قفس بورنیترید دارای فشار و قدرت انفجار بیشتری در مقایسه با  TNCکه مشتقات 

برخی از پارامترهای مرتبط به اوربیتال های هومو و لومو و ویژگی های ساختاری مانند گاف انرژی، سختی شیمیایی، الکتروفیلیسیته،  

ه  حظلام  که   ، ارائه گردید. همان گونه 1جدول    در   و نتایج به دست آمدهشدند  پتانسیل شیمیایی و بیشترین بار انتقال یافته هم محاسبه  

باشود  می تعامل  از  پس  بورنیترید  قفس  انرژی  گاف  ایزومر  تترانیتروکاربازول  مقدار  دو  هر  یافته  در  محسوسی  به   افزایش  است. 

زیرا   ضعیف تر شده است   TNCخاصیت الکتروکاتالیتیک نانو جاذب بعد از جذب شدن    الکتریکی و  میزان هدایتدیگر،    یعبارت

با  ارتباطی معکوس  انرژی  میزان رسانایی نایی دارد.  رسا  گاف  باشد،  انرژی کمتری  ترکیبی دارای گاف  بیشتر   یعنی هر چه  آن هم 

یی جدید جهت اندازه گیری توان به عنوان یک اصلاح گر جهت ساخت حسگرهای الکتروشیمیامی  12N12Bخواهد بود. بنابراین، از  

TNC  نمود ب استفاده  یافته  الکتریکی کاهش  با غلظت    وان سیگنالیه عن و از مقدار رسانایی  دارد، استفاده    TNCکه رابطه مستقیمی 

پارامتر بعدی که مورد مطالعه قرار گرفت، سختی شیمیایی بود. همانطور که داده های ارائه شده در جدولکرد به وضوح نشان   1. 

،  Bا در پیکربندی است ام یافته هش کا ،Aبعد از جذب شدن آن بر سطح نانوساختار در ایزومر  TNCدهند، میزان سختی شیمیایی  می

این  دهنده  نشان  موضوع  این  که  است  که    بیشتر شده  و کمتری    Bو  Aایزومرهای  است  بیشتر  پذیری  واکنش  دارای  ترتیب  در به 

ام  انجای  خالص هستند. زیرا، ترکیباتی که نرم تر هستند انرژی کمتری لازم دارند تا انتقالات الکترونی مورد نیاز بر  TNCسه با  مقای

دهد فرآیند جذب باشد که نشان میمقدار پتانسیل شیمیایی برای تمامی ساختار ها منفی می .]16[واکنش های شیمیایی را انجام دهند

 ست.از نظر ترمودینامیکی پایدار ا

دهند، ترون را نشان میالکذب  الکتروفیلیسیته و بیشترین بار انتقال یافته، هر دو پارامترهایی هستند که میزان تمایل یک مولکول به ج

اائه شده در جدول   مقادیر  در  می  1همانطور که  هنشان  مقدار  از جذب شدن  دهند  بعد  پارامتر  دو    12N12Bبر روی سطح    TNCر 

 . ]15 [مایل کمتری به جذب الکترون دارندت 12N12Bو TNCدهد مشتقات ت که نشان میکاهش فراوانی یافته اس

 

 میکی پارامترهای ترمودینا. 3-2

شود  ، ارائه شده اند. همانطور که ملاحظه می2مقادیر تغییرات آنتالپی جذب سطحی و ظرفیت گرمایی ویژه محاسبه شده در جدول  

حالت گرما زا است. تاثیر دما   دودهد فرآیند جذب سطحی در هر  ن میمنفی است که نشا  دو ایزومر به شدتبرای هر     ad∆H مقدار
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مده با افزایش دمای محیط به وجود نیا ad∆Hار ی گردید و همانطور که مشخص است تغییر معناداری  در مقدبر روی این پارامتر بررس

شده در    را مشخص نمود. داده های ارائه   12N12Bبا   TNCتوان دمای بهینه برای همکنش  است. در نتیجه، بر اساس این پارمتر نمی

بعد از برهمکنش با یکدیگر افزایش شدیدی یافته است و با   12N12Bو    TNCه  یت گرمایی ویژدهند که مقدار ظرف، نشان می2جدول  

می افزایش  به صورت خطی  پارامتر  این  دما،  به  .]15  [یابدافزایش  توجه  ب با  ویژه  ظرفیت گرمایی  ترکیباتی که  دارند اینکه  الاتری 

نسب  نشان میحساسیت کمتری  از خود  به حرارت و گرما  مشتقا ت  بنابراین،  بورنیترید حساسیت  دهند.  با قفس  تترانیتروکاربازول  ت 

خالص دارند و قفس بورنیترید گزینه مناسبی برای ساخت پیشرانه های ترکیبی نوین از    TNCبه حرارت در مقایسه با    کمتری نسبت 

 . ]13 [باشدمی ی این ماده انفجار

 

 

 مختلف موقعیت دودر  با قفس بورنیترید TNCکمپلکس های بهینه شده ساختار های  .2شکل 

و اوربیتال  NBOنتایج حاصل از محاسبات  چگالی مقادیر انرژی کل الکترونی، انرژی جذب سطحی، کمترین فرکانس، ممان دوقطبی، انرژی نقطه صفر، .1جدول 

 مشتقات آنها  و قفس بورنیترید، TNCلکولی برای های مو

B-Isomer A-Isomer B12N12 TNC  

-2194.823 -2194.795 -883.914 -1310.673 Total energy (a.u) 

-619.946 -545.678 --- --- 
Adsorption energy 

(kJ/mol) 

32.145 29.801 481.120 8.621 
Lowest frequency 

(cm-1) 

--- 1.813 --- --- N-B (Å) 

1.615 --- --- --- O-N (Å) 

2.01 1.99 --- --- Occupancy 

1 1 --- --- Bond order 

-0.923 -0.810 --- --- Bond energy (a.u) 

Sp2.92 Sp2.99 --- --- Hybridization 
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7.53 6.71 4.51 0.24 
Dipole moment 

(Deby) 

991.206 886.320 370.881 536.191 
Zero-point energy 

(kJ/mol) 

1.392 1.465 1.322 1.274 
Density=m/v 

(amu/Å3) 

-8.080 -5.080 -5.760 -7.890 (eV) HE 

4.080 3.080 1.240 3.170 (eV) LE 

12.160 8.160 7.000 11.060 HLG (eV) 

6.080 4.080 3.500 5.530  ( eV ) 

-2.000 -1.000 -2.260 -2.360 µ  ( eV ) 

0.329 0.123 0.730 0.504 ω  ( eV ) 

0.329 0.245 0.646 0.427 ( eV )maxΔN 

 

 ن. کلوی 398الی  298و ظرفیت گرمایی ویژه در گستره دمایی آنتالپی جذب سطحی تغییرات  مقادیر. 2جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

با   12N12Bروی سطح    TNCثابت ترمودینامیکی برای فرآیند جذب سطحی    انرژی آزاد گیبس، تعییرات آنتروپی و  یر تغییراتمقاد

روابط   از  نتایج در جدول    6و  5،  4استفاده  و  برهمکنش  3محاسبه شدند  است  ارائه گردید. همانطور که مشخص   ، TNC قفس    و

Temperature 

(K) 
J/mol)(k adH∆ ). KJ/mol( VC 

A-Isomer B-Isomer A-Isomer B-Isomer TNC B12N12 

298 -579.220 -653.145 466.859 479.410 289.587 210.052 

308 -579.222 -653.490 482.720 495.271 297.051 216.784 

318 -579.542 -653.809 498.396 510.947 304.424 223.392 

328 -579.792 -654.060 513.875 526.426 311.703 229.876 

338 -580.024 -654.291 529.144 541.695 318.886 236.236 

348 -580.258 -654.526 544.191 556.742 325.970 242.472 

358 -580.468 -654.736 559.006 571.557 332.954 248.586 

368 -580.650 -654.917 573.581 586.132 339.834 254.579 

378 -580.828 -655.096 587.908 600.459 346.609 260.451 

388 -580.984 -655.252 601.980 614.531 353.277 266.204 

398 -581.130 -655.398 615.793 628.344 359.837 271.840 
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مقدار  ناپذیر و غیر تعا  خودبخودی، برگشت  بورنیترید پیکربندیبرای هر     thKو  ∆adGدلی است، زیرا  به ترتیب منفی و بزرگ   دو 

باشند. تاثیر دما بر روی هر دو پارامتر بررسی شد و همانطور که مشخص است با افزایش دما مقدار تغییرات انرژی آزاد گیبس  می

ا افزایش دما میزان خودبخودی بودن و برگشت ناپذیری ه است. در واقع، بمثبت تر شده و مقدار ثابت ترمودینامیکی نیز کوچکتر شد

سطحی  ف برای جذب  بهینه  دمای  نتیجه،  در  است.  یافته  روی سطح    TNCرآیند کاهش  دما   12N12Bبر  این  در  و  است  اتاق  دمای 

رای هر دو مشتق منفی است تغییرات آنتروپی بعلاوه براین، با توجه به اینکه مقادیر   . ]13-18  [ند جذب بالاترین راندمان را دارد  یفرآ

تترانیتروکاربازول  می و  بورنیترید  مشتقات قفس  دلیل تجمع و کلوخه ای شدنی که در  به  فرآیند جذب  به وجود  توان دریافت که 

 . ]16[ باشدآید، نامطلوب میمی

 

 کلوین.  398الی  298ره دمایی ودینامیکی در گستثابت تعادل ترم آزاد گیبس، تغییرات آنتروپی وتغییرات انرژی مقادیر  .3دول ج

 
 

 نتیجه گیری  -4

تترانیتروکاربازول ماده ای سمی و یک آلاینده بالقوه زیست محیطی است. در نتیجه، حذف و اندازه گیری آن ارزشمند است. به       

ق این تحقیق عملکرد  دلیل، در  بورنهمین  پرانرژی مورد فس  ماده  این  برای شناسایی و حذف  به عنوان یک حسگر و جاذب  یترید 

گرما  12N12Bبا  TNCب سطحی و پارامترهای ترمودینامیکی نشان دهنده آن بود که برهمکنش مقادیر انرژی جذمطالعه قرار گرفت. 

از نوع شیمیایی    حاکی از آن بود که جذب  NBOسبات  زا، خودبخودی و از نظر تجربی امکان پذیر است. داده های حاصل از محا

Temperature 

(K) 
∆Gad (kJ/mol) Kth  ∆Sad (J/mol. K) 

A-Isomer B-Isomer A-Isomer B-Isomer A-Isomer B-Isomer 

298 -484.598 -558.605 7.193×10+84 7.392×10+97 -250.266 -228.866 

308 -481.384 -555.652 4.005×10+81 1.557×10+94 -250.260 -228.860 

318 -478.407 -552.675 3.539×10+78 5.530×10+90 -250.238 -228.838 

328 -475.384 -549.651 4.720×10+75 3.135×10+87 -250.135 -228.735 

338 -472.366 -546.633 9.329×10+72 2.770×10+84 -249.951 -228.551 

348 -469.269 -543.537 2.566×10+70 3.568×10+81 -250.001 -228.601 

358 -466.152 -540.420 9.745×10+67 6.618×10+78 -250.023 -228.623 

368 -462.951 -537.218 4.872×10+65 1.681×10+76 -250.186 -228.786 

378 -459.757 -534.024 3.232×10+63 5.869×10+73 -250.301 -228.901 

388 -456.655 -530.923 2.857×10+61 2.822×10+71 -250.106 -228.706 

398 -453.609 -527.877 3.256×10+59 1.805×10+69 -249.748 -228.348 
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نانوقفس  TNCبوده و میان   به وجود آمده است.  پیون  و  بعد از جذب شدن    افزایش چگالی ود شیمیایی  ماده ظرفیت گرمایی ویژه 

ر انفجار  ت و فشاکمپکلس های تترانیتروکاربازول با قفس بورنیترید هم قدر   نشان دهنده آن بود که   12N12Bبر روی سطح    انفجاری

  انرژی و در پی آن کاهش   بیشتری دارند و هم دارای حساسیت کمتری نسبت به حرارت و گرما هستند. علاوه براین، افزایش گاف

برهمکنش،    الکتریکیهدایت   این  حین  که  در  بود  آن  دهنده  و می  12N12Bاز    نشان  حرارتی  نوین  حسگرهای  توسعه  برای  توان 

 استفاده نمود. TNCه گیری ر اندازالکتروشیمیایی به منظو
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Abstract 

     In this study, tetranitrocarbazole (TNC) interaction with boron nitride nanocluster was evaluated by infrared (IR),  

natural bond orbital (NBO) and frontier molecular orbital (FMO) computations. The negative values of adsorption energy, 

enthalpy changes, Gibbs free energy variations showed TNC adsorption on the surface of B12N12 is exothermic, 

spontaneous and experimentally feasible. The negative values of entropy changes showed adsorption process is 

inappropriate due to aggregation in TNC complexes with boron nitride nanocage. The NBO results indicated a monovalent 

bond is formed between the explosive and the nano-adsorbent with SP3 hybridization and their interaction is a 

chemisorption. The enhancement of specific heat capacity values of TNC after its adsorption on the surface of nanocage 

indicated the heat sensitivity of TNC has reduced significantly. Structural parameters including the energy of HOMO and 

LUMO orbitals, bandgap, electrophilicity, chemical potential, chemical hardness, density and zero-point energy were also 

calculated and discussed. The remarkable decrease in bandgap after the TNC adsorption on the surface of B12N12 

demonstrated that the electrochemical conductivity and electrocatalytic properties decreased after adsorbate interaction 

with the adsorbent and this boron nitride nanocage can be used for construction of new electrochemical sensor in order to 

TNC detection and quantitation. 

 

Keywords: Tetranitrocarbazole (TNC), Boron nitride nanocage (B12N12), Density functional theory, Natural bond orbital 

(NBO), Adsorption. 
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