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Abstract 

In recent years,  structures such as nanotubes, fullerenes,  graphenes, etc., 

have attracted attention due to their electronic properties, which means 

that they can be used in drug delivery. Folic acid anemia has harmful 

effects on growth and defects in the fetus. In this research, the optimal 

absorption of folic acid in the human body has been investigated using 

the methods of quantum mechanical calculations, density functional 

theory and the nature of the non-bonded interaction of folic acid with the 

nitride tube. It is also a study of the theory of the structure of tube-nitride 

nanotubes using the density subordination method (B3LYP) and the  

6-31G* basis set. After optimizing the structures, the energy of reacting 

orbitals, vibrational frequencies, ground state thermodynamic functions, 

density of electron levels have been investigated and studied. According 

to the obtained results, the energy level of HOMO and LUMO in the most 

optimal and stable state with transfer charge (eV) of 2.16 is a suitable 

choice for folic acid sensor or detector. The energy level gap of 

aluminum-nitride nanotube structure is 4.32 (eV), after the absorption of 

folic acid molecule, the energy level gap has decreased, which shows that 

the structure is chemically active. Finally, according to the obtained 

results, the aluminum-nitride nanotube structure is a suitable carrier for 

the folic acid molecule. 

Received: 14 October 2023 

Accepted: 30 January 2024 

Page Number: 62-74 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Keywords:  

Molecular Simulation, 

Adsorption, 

Nanotubes, 

Aluminum- Nitride, 

Folic Acid 

 
 

 

Please Cite this Article Using: 

Bandari, S., Sakhaeinia, H., & Pajoum Shariati, F. (2025). Evaluation of the Theory of Folic Acid Adsorption on 

Aluminum-Nitride Nanotubes. Iranian Chemical Engineering Journal, 23(137), 62-74, [In Persian]. 

This journal is an open access journal licensed under an 

Attribution-NonCommercial-NoDerivatives 4.0 

International license(CC BY-NC-ND 4.0). 

https://doi.org/10.22034/ijche.2024.420616.1359
mailto:h.sakhaeinia@iauctb.ac.ir


 

  63 

ا
ی 

یاب
رز

ک
ولی

ب ف
جذ

ی 
ور

تئ
ا

وم
ینی

وم
 آل

ولۀ
نول

 نا
ی

رو
بر

د 
سی

-  
ید

تر
نی

  (
ری

ند
ب

 
ن(

ارا
مک

و ه
 

ت
يس

ل ب
سا

 ـ 
ان

ير
ي ا

يم
 ش

سي
ند

مه
ه 

ري
نش

سو
و

 و 
صد

ره 
ما

 ش
م ـ

وسي
ت

هف
  (

14
03

) :
74-

62 

 

     مقـــالـــه  پـــژوهشی   

  

 
DOI: 10.22034/ijche.2024.420616.1359 

 

 نیترید   -برروی نانولولۀ آلومینیوم سید  ا رزیابی تئوری جذب فولیک ا 
 

 3، فرشید پژوم شریعتی*2نیا، حسین سخائی1سحر بندری

   قات،یتحق و  علوم  واحد ،ی می ش یمهندس  گروه ، یمی ش ی ارشد مهندس ی کارشناس ی دانشجو -1

 رانیا تهران، ، یاسلام آزاد  دانشگاه

 ران یا تهران، ،ی اسلام آزاد  دانشگاه  ،یمرکز تهران واحد ، یمی ش ی مهندس گروه ، یمی ش ی مهندس اریاستاد -2

 ران یا تهران، ،یاسلام آزاد  دانشگاه قات،ی تحق  و علوم  واحد ، یمی ش ی مهندس گروه ، یمی ش ی مهندس اریاستاد -3

 h.sakhaeinia@iauctb.ac.ir :نگارپیام
 

 چكیده
دلیل  ههها و ریههره  هه گههرال ههها،  ههها، لههولرنچون نانولولهه طی سالیان اخیر ساختارهایی هم

است.  خود جلب کردهمنظور کار رد در انتقال دارو توج   سیاری را   های الکترونی   ویژگی

  گههرارد. رجههای می جنی هایی در کاستی و رشدمخر ی در   تأثیرات  خونی،اسید کمکمبود  

محاسههبات  هههای  از روش ااسههتداده، جرب  هینۀ اسیدلولیک در  دن انسههان  در ای  تحقیق

 هها    اسههید لولیههک  کنش ریرپیونههدیماهیت  رهمو    کوانتومی تئوری تا عی چگالی  مکانیک

 نانولولههۀسههاختار    ۀ نظههریمطالعهه چنههی   هم.  اسههتشده   ررسههی  آلومینیههوم نیتریههد

از  اسههت. پهه   *31G-6  ۀپای  مجموع و(B3LYP)   تا عیت چگالی  روشنیترید     -آلومینیوم

هههای ارتعاشههی، توا هه   لرکههان  دهنههده،واکنشهههای ساختارها، انرژی اور یتالسازی   هین 

    است، ک   اتوج شدهچگالی سطوح الکترونی  ررسی و مطالع     ترمودینامیکی حالت پای ،

تری  و پایدارتری  حالت  هها  ههار   هین   درLUMO و  HOMOآمده، سطح انرژی  دستنتایج   

دهندۀ اسههید لولیههک اسههت.  اسب  رای سنسور یهها تشههخی انتخا ی من  16/2  (eV)انتقالی  

  جههرب ازد عهه   ،اسههت 32/4  (eV)  نیتریههد  -نانولولههۀ آلومنیههوم  سههاختار انرژیشکاف سطوح  

 ودن ساختار را از لحاظ  ک  لعال  است یالت کاهش انرژی اسید شکاف سطوحل لولیکمولکو

 نانولولههۀسههاختار  آمده،  دسههت هه  نتههایج    اتوج   ،درنهایههتدهههد.  شههیمیایی نشههان مههی

 .است  اسیدلولیکمناسبی  رای مولکول    حامل  نیترید  -آلومینیوم

 22/07/1402  تاریخ دریالت:

 10/11/1402تاریخ پریرش:  

 74تا   62شماره صدحات:  
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 مقدمه .1

  هرای  هدنوجهود لهو ت  امها    ،شههودنمیدر  دن انسان تولید    لولیک  اسید

  مشههتقاتاز    هیههدرولو ت و تتراهیههدرولو تدی  اهمیههت  سههیار دارد.

در  خصههو     ههرای  ههدن   ک است ی ترکیبات است وویتامی  لو ت 

اسههید لولیههک  . [1]استضروری   DNA  و سازی )تکثیرسازی( همانند

  اسید هومیسههولدر کشاورزی کار رد دارد و درکودهای مختلف مثل 

 [.2]وجود دارد

انگیزتری   شههگدت  ۀگان، سهه ههها هها گههرال  و لولرنهمراهههها  نانولولهه 

  گههرایشها  آن  ۀخوا  ویژ ک دهند های کر   را تشکیل میآلوتروپ

در مههواد و کار ردهههای     اب طبهه   هایمنظور ایجاد ویژگی سیاری   

از مطالعههات انبههوه  پهه  . محققههاناسههتآوردهوجود ههها  هه آن  متعدد

در ایهه     نههدتوانگزینی و آ یش عناصر دیگر مههیک   ا جایدریالتند  

در  ایهه  سههاختارها    ؛ندوجود آورهای مورد نظر را   ختارها ویژگیسا

 ، خههوا و انعطههاف  کام، اسههتحرسههانایی الکتریکههی  چونهممواردی  

کهه  از ایهه  نظههر در مصههارف دارویههی کههار ردی    دنهه قا ل توجهی دار

علاق     یههالت     ،از کشف ترکیبات کر نی در مقیاس نانوپ  .هستند

  .[3گراشههت]  هه  الههزایش مواد و ترکیبات نانومقیههاس دیگههر نیههز رو

 هه    اتوج تری  نانوساختارهایی است ک   از مناسبکر   یکی  ۀنانولول

خو ی در  توانههد  هه شههده، میمشخصات شیمیایی و لیزیکههی شناخت 

های کر نی  رای  کار گرلت  شود. نانولول حسگرها   ساخت نانوزیست

 ایههد    ،نههدکحسگر قرار گیرد و  هتر عمههل   ۀعنوان پایک   تواند   ای 

ترکیبی است ک  شباهت   نیترید - ور .[4] رروی سطحی تثبیت شود

های اخیههر  و در سال ردی  سیار نزدیکی  ا ترکیبات کر نی داساختار

  نیتریههد(  -ترکیههب )آلومینیههوم  لههۀ. نانولواسههتتوجهه   سههیاری گرلت 

هههای  ست ک  خوا  الکترونی آن  رخلاف نانولول ا  رساناترکیب نیم 

از عههدم تقههارن اسههت کهه  در  یک خاصیت ناشی)کر نی    کایرالیت   

ن  ا. محققهه  سههتگی نههدارد  علههوم کههار رد دارد(های مختلدی از  شاخ 

تغییر  های کر نی ازجمل  نانولول   های متداوتعملکرد  ۀاز مشاهدپ 

 .ها را پیشههنهاد کننههدها، توانستند انواع دیگههری از نانولولهه شکل آن

زیههرا    شههد؛دانشههمندان   محبههوب نیترید -آلومینیوم ۀنانولول ،رواز ای 

 هههههاینانولولهههه   .[5]دتری داری مناسههههبعملکههههردنوسههههانات  

  های کر نیگزی  نانولول های جاینیترید ازجمل  نانولول   -آلومینیوم

نیتریههد    -آلومینیههوم  ۀساختاری از نانولول  ،کار تحقیقاتی  درای   است.

  ۀنانولولهه   و  نیتریههد خههال   -آلومینههویم  ۀدر دو مههدل نانولولهه   (0-8)

ا تههدا هریههک از  یترید  ا ناخالصی کر نههی انتخههاب شههد.  ن -آلومینیوم

در ایهه  راسههتا،    .میزان حداقل سطح انرژی  هین  شدند  ساختارها   

چنان  ههرای  ک  هم  استهشکل تجر ی و نظری انجام شدمطالعاتی   

های نظری و  پژوهش ها ادام  دارد.های آنشناسایی خوا  و ویژگی

ار  د پایدنتوانمیهای ریرکر نی نانولول دهد ک  تجر ی اخیر نشان می

 .[6]دن اش

 ههرای جههرب    را  نیترید  -ۀ آلومینیومنانولولتا     رآن استای  پژوهش  

ماننههد    -را  شناسایی و خوا  ساختار الکترونههی  اسیدساختار لولیک

های ارتعاشی،  توا   ترمودینامیکی حالت پای ، لرکان شکاف،    انرژی

انرژی  ،  2تحلیل اور یتال پیوندی طبیعی،  1الکترون  چگالیتئوری تا    

ی، خوا   های انرژچگالی حالت  نمودار،  3دهندهواکنشهای  اور یتال

و سپ     دست آورد    -سطوح الکترونی  چگالی،  هاآن  ترمودینامیکی

دارویههی،   ۀدر جهت حامل )اسید لولیههک( کهه  جنبهه را   ستر مناسب  

درمانی و مکمل ررایی  سههیار حههائز اهمیتههی در صههنعت دارویههی و  

و مههواد درمقیههاس  نههو ترکیبات  شناخت .ندک معرلی ،کشاورزی دارد

اسههت.  وردهوجود آ را  هه ای هههای اخیههر، تمایههل گسههتردهنانو در سال

و    گرلتهه   خاصههی  توجهه   ،مطلههوبو   دلیل خههوا  ویههژهها   نانولول 

  امهها ارتبهها   [.7]تاسهه انجههام شده  پیرامههون آنوسیعی    هایپژوهش

  هههای مهههمچالشاز یکههی هه  کایرالیتهه  ای  مواد نوی  شدید خوا   

منظور تدکیههک   هه اسههت. در لراینههدهای تجر ههی، تههاکنون روشههی  

عرضهه   در کار ردهههای ویههژه   رداری   هره  رای های متداوت  کایرالیت 

   هها  ترکیبههات نههانوجوی  ومنظور جسههت هه   ، ر ای  اساساست.  نشده

تههلاش   -ها    کایرالیت  وا سههت  نباشههدک  خوا  آن  -مقیاس جدید

متعههدد  هههای  در حوزه  ی ک تری  مواداز مهمیکیشد.    آرازای گسترده

 نیتریههد  -آلومینیههومکههار رد دارد، ترکیههب    جههز آن  نانو الکترونیک و

(AlN) .صههورت      نیترید  -آلومینیومهای پایداری نانولول اثبات  است

نیههز    تئوریشکل  های آن   گون   -از لولری    عضینظری و تجر ی و  

 [.8]استانجام شده

  لناوریزیست ۀک  رسانش دارو روشی نوی  و کارامد درزمینییازآنجا

و  است، کارهای پژوهشی متعددی  رروی انواع مختلدی از دارو انجام 

پلاتی   مولکول سی  1998لی و همکاران در سال    است؛منتشر شده

کهه  سههاختار    -  DFT  اتمههی  ههاروش  32نیترید    -روی لولرن  ور ررا  

  پلاتی مولکههول سههی   ۀدهندعنوان تشههخی نیترید  هه   -لولرن  ور
 

1. Hybrid DFT 
2. NBO 
3. HOMO–LUMO Energy bond gaps 

https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D9%87%D9%88%D9%85%DB%8C%D8%B3%D9%88%D9%84&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%B3%D8%A7%D9%86%D8%A7%DB%8C%DB%8C_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%DB%8C%DA%A9%DB%8C
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  2006 کوروت سنهاو و همکاران در سههال .[9]اند ررسی کرده  -است

عنوان حامههل داروی  آلومینیههوم(  هه   -سههیلیکون  -) ههوررا  لههولرن  

یکههی دیگههر از    [.10کردنههد]مطالعهه   DFT   روش،  هه 5-للوروراسههیل

اسههت، انتخههاب نههانو رات  انجههام شدههایی ک  در ای  زمینهه   پژوهش

2SiO     کومینی و همکههاران،   2011. در سال استعنوان حامل دارو

 هها ویتههامی   را  های سلولزی  نانوحامل  ،کنش الکترونیتئوری  رهم   ا

B6     رروی  را کنش و میزان انرژی جرب ناشی از  رهم  کردندمطالع 

  B6پریری ویتامی   واکنشخوا  ساختاری و الکترونی و نیز میزان  

 [.  11کردنههد]  و  ررسههی  هههای سههلولزی  حهه درحضههور نانوحامههلرا  

در  را  ههها  کردن للورواتههانولو همکاران، کپسههول   کیم  2011در سال  

روش محاسبات مکانیک      های سلولزی دارای نق  ساختارنانوحامل

توانههد یههک  مههیهای سلولزی  نانوحامل.  کردند  مطالع DFT کوانتومی

مههد  ههرای  اکار  یمههوادمل مدید  رای ای  دارو  اشد و ای   سترها  حا

مطالعههات  تازگی،   هه .  [12اسههت]سازی اتانول و للوئور اتههانول   خیره

های دارویی نههانو انجههام  صورت تجر ی  رای ساخت حاملمتعددی   

های  و همکاران، از نانولول   1محمددوست  2018در سال   .استگرلت 

   ههرایکار یههد  -نیتریههد، کههر   و سههیلیکون -،  رمنیترید -آلومینیوم

  DFT, QTAIMاز مطالعههات  اسههتدادهامتههان    -کنتههرل جههرب  رمههو

   ههراینیترید  هتههری   ههازدهی    -آلومینیوم  ۀاستداده کردند ک  نانولول

 ۀدر ایهه  پههروژه نانولولهه  داشههت و متههان  -کنتههرل جههرب  رمههو

لولیههک مطالعهه  و  ررسههی    عنوان جا ب اسههیدنیترید     -آلومینیوم

 ههههای  کهههاران نانولولههه و هم  2عیهههو ی  2020در سهههال  [.  13شهههد]

   ههرایکر   و سیلیسیوم را    هایشده  ا ورق نیترید کوپل  -آلومینیوم

  DFTای رهایش داروی ضههد سههرطان  نداموسههتی   ههاروش مطالعهه 

  DFTو همکاران  هها نظریههۀ    3گان  2021در سال   [.14کردند] ررسی  

شدۀ داروهای ضد سرطان کههار کردنههد کهه  در   رروی رهایش کنترل

نیتریههد    -رهایش داروی اسید لولیک از نانولولۀ آلومینیههوم ای  پروژه

و    4صههالح  2022در سههال   [.15 ررسههی شههد]  DFT ههاروش مطالعههۀ  

ی  عنوان یک حامل  ههرانیترید     -های آلومینیومهمکاران از نانولول 

  DFT  ۀازنظری ااسههتداده  aminosalicylic acid-5ضد سههرطان    داروی

 هههای  در ایهه  پههروژه نیههز از نانولولهه   کردنههد؛مطالعهه  و  ررسههی  

عنوان حامههل و سنسههور  ههرای اسههید لولیههک  نیتریههد  هه  -آلومینیوم

 

1. Doust Mohammad 
2. Ayobi 
3. Gun 
4. Saleh 

و   5شههادی 2022در سال  [.  16 هره گرلتند]  DFT  ۀاز نظری ااستداده

عنوان   نیترید  هه   -آلومینیوم  ۀاز نانولول  DFT  کمک نظریۀ همکاران  

کنش  انرژی  ههرهمک  حامل داروی ضد تشنج لوودوپا استداده کردند 

نیتریههد  ههرای رهههایش دارو از    -آلومینیههوم  ۀاسید لولیههک  هها نانولولهه 

 ررسههی    DFT  اینانولول  و رسیدن    سههلول هههدف  ههاروش مطالعهه 

هههای مولکههولی  ور یتههالوتحلیل ا ههرای تجزیهه   ،در ای  کار  [.17]شد

اسید و چگونگی واکههنش آن  سازی لولیک ر شبی نیتی مبهاترکیب

  ۀنانولولهه  کنش اسههید لولیههک وانههرژی  ههرهم  ازنظههر  ،AlNۀ   ا نانولول

عنوان  نیتریههد  هه   -آلومینیههوم  ۀنیترید و سههاختار نانولولهه   -آلومینیوم

مناسههب مولکههول اسههید لولیههک    ۀدهندعنوان تشههخی  حامل و  هه 

  سهههاختار  چنهههی ،هماسهههت.  و نتهههایج آن  ررسهههی شده  العههه مط

  ،نیترید در ای  پژوهش ساختار همگهه  و یکنواخههت اسههتمآلومینیو

گههراری شههده و  صورت زیگزاگی جایهای نیتروژن و آلومینیوم   اتم

و همکههاران در    6رونقههی  2014ها اشههباع اسههت. در سههال ظرلیت اتم

سههازی، مشههخ    راساس نتایج شبی از  ررسی  پژوهشی تجر ی پ 

آزی ،  تههری  ۀهای آمی  متصههل  هه  حلقهه گروهراه ک  ملامی  از کردند

هههای  اتم  .تمایل شدیدی  رای جههرب  ههرروی سههطح آلومینیههوم دارد

ندو  و   ،آلومینیوم کۀدرون شبنیتروژن جداشده از مولکول ملامی    

  ندو  نیتههروژن ۀکنند.  ا ادامهای اکتاهدرال شبک  را اشغال میمکان

  ۀدرنتیج  رسید،حالت لوق اشباع     آلومینیوم، ساختار  ۀدرون شبک  

 هههایی حههدود لور  ۀهای کر نههی  هها انههدازشههبک ای  مطالعات، حضور  

nm  2  در کنههار  رات ALN   عههد،  هها    ۀد. در مرحلهه شهه شناسههایی 

نانوکامپوزیت    ،آسیاکاری تحت اتمسدر آرگون  دادن محصو تحرارت

های کر نی چندجههداره  نیترید و نانولول   -جدیدی از  رات آلومینیوم

 [.18]دشسنتز  

 

 . تئوری و روش اجرای محاسبات2

 هههره   ،یالت های توسههع شههدن رایانهه و ساخت  رایانهه دانش  ۀ ا توسع

  ریههره   رداری از ای  وسیل  در علوم متعدد ازجمل  لیزیک، شههیمی و

 رای حل  سیاری از مسائل رو    لزونههی اسههت. شههیمی محاسههباتی  

آوردن اطلاعات متعههدد  دست ای از علم شیمی است ک   رای  شاخ 

پریری،     ساختار، واکنشهای کوچک و  زرگ مرتبطها، مولکولاتم

 زارهههای  از ا  ریههره  هههای ترمودینههامیکی ودی، دادههههای  نیههاویژگی

 

5. Shadi 
6. Ronaghi 



 

 (1403) هفتوصد و سيـ شماره   موسوبيستنشريه مهندسي شيمي ايران ـ سال  66  
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 1والترهههایتلر.  [19]دکنهه اسههتداده میمحاسههباتی و تئههوری ریاضههی  

در لنههدن    1927در ای  مورد در سال  را  خستی  محاسبات  ن  2و لریتز

   ای  شاخ  از  ، مرتبطمنتشرشدهپیشنهاد دادند.  سیاری از مقا ت  

ک کوانتههوم و مکانیههک   راسههاس اصههول مکانیهه   .اسههتعلههم شههیمی  

 دون  ها،  از آناستداده ااست ک   شده  طراحی  یالزارهاینرم    ،کلاسیک

توان  ا تشخی  و درک نیروهههای حههاکم در  نیاز    اعمال آزمون می

هههای  هههای پیونههدی و انرژیانرژی  ههها،پریری آنها، واکنشمیان اتم

هههای  پههریری، لرکان ههها، قطههبشواکنش  سههازوکارواکنش، مسیر و 

  ۀ ها، نحو انجام واکنش  ۀگرار، نحوارتعاشی، انرژی و ساختارهای حالت

های انرژی  منحنی  های گوناگون،ها در محیطها و مولکولآرایش اتم

ریههره   و IR ،NMRهههای  های ترمودینههامیکی و طیفپتانسیل و داده

  واسید لولیک رای وهش در ای  پژ  .دست آورد اطلاعات مدیدی را  

  های  ا تری ا تدا انرژی NBO آنالیز  از،  ااستدادهنیتریدنانوآلومینیوم

در   ، LUMOۀنشههدتههراز اشغال  تری و پایی   HOMO  ۀشدتراز اشغال

ههها، سههختی   اکمک ای  انههرژی  ،دست آمد. سپ الزار گوسی    نرم

انتقههالی یهها     ههار  و ΔNmax مقدار  ار الکترونههی   یشینۀ،   (η)شیمیایی

انرژی   اختلافمدهومی در لیزیک کوانتوم است ک      )  3لرمیانرژی  

از  نیههاز   ی  هایلرمیون  ۀتری  حالت اشغال شد ا تری  و پایی   میان

لرمیون ممکهه       یکک  -اشاره دارد صدر مطلقکنش در دمای   رهم

  از قبیههل اشههد    بمرکهه   ۀیهها  ر (الکترون)  اشد   نیادیۀ   راست یک  

 .[20]محاسب  شد  -  ((پروتون)

 

 های محاسباتی گوسینروش 2-1

های   هه  شههیوههای مرتبطشاز رو مراتبیگوسی  دارای سلسل   ۀ رنام

هایی ک  ارلب در ایهه   رنامهه  پرداختهه   . روشاستتقریبی گوناگون  

  سههامانۀکهه  در آن تهها   مههو  یههک    اسههتی  صههورت  دشههوند  هه می

،  است الکترونی  صورت حاصل ضرب چندتا   مو  تکچندالکترونی   

ک  میدان خودسازگار هارتری تا   آن است و دلیل وجود ای  توا هه   

هههای  اور یتههال  وسههیلۀ  . الکتههرون  سههتاهای لضههایی  مو ، اور یتال

شود، لرا تا   مو  وضعیت حقیقههی  لضایی  ا توصیف ناقصی ارائ  می

تا   مو  احتمال یالت  الکتههرون    چنی همدهد،  الکترون را نشان می

کنههد و احتمههال  معینی از لضهها مشههخ  می  ۀرا در هرلحظ  در نقط

یک حالت اسپی  آلدا یا  تهها نیههز تعیههی     حضور همان الکترون را در

 

1. Walter Heitler 
2. Fritz 
3. Fremi Energy 

 هه   منظور آشکارساخت  توا هه  مههو  مر و رو   ،. از ای [21]دکنمی

های  جای اور یتالاز اسپی  اور یتال    اید    ،چندالکترونی  سامانۀیک  

  هایاز روشلضایی استداده کرد. عملگر جدیدی موسوم    لاک یکی

  . پیشههنهادکنههدرا لحههاظ مینی  است ک  تبادل الکترو  4هارتری لاک

اجرای محاسبات دقیق توا هه  مههو     درخصو   1951روتان در سال 

scf   شود( دراور یتال اختصا  داده می  -)هر الکترون    یک اسپی  

  کیههک از لهها  یک پیشههرلت کلیههدی اسههت. هههر، هامولکول کمک   

صورت ترکیب خطههی از یههک  های هارتری لاک   درواق     اور یتال

شوند. هههر  نمایش داده می  ،توا   آشکار تحت عنوان توا   پای سری  

  .[22]اور یتال هستندهای هارتری درواق  یک اسپی یک از اور یتال

کهه   هه  سهه    اسههتپیچیده وگونههاگون  DFTها در مبح   انواع روش

ی کهه  تهها   تقریههب چگههالی  یهههاروش دست  تقسیم می شههود: الههف(

. ایهه  روش لقههط  ههر محههور خههوا  چگههالی الکتههرون  استموضعی 

شود. لرض قا ل درنگ ایهه  تقریههب آن اسههت کهه  در  میتخمی  زده

هههای انبههوه، در سراسههر  حالت گازی  رای یک مولکههول  هها الکتههرون

ک  چگههالی  است. درحالیشدهنواخت درنظر گرلت مولکول چگالی یک

نواخههت  چراکهه  قطعهها  یک ؛گونهه  نیسههتها ای ولکولالکترون  رای م

شههده را  هها یههک  هایی کهه  چگههالی الکتههرون ارزیا یب( روش  نیست.

کند. در ریاضههیات یههک گرادیههان  ضریب تصحیح گرادیان ترکیب می

.  گیردها را اندازه میتا عی است ک  سرعت تغییر شماری از مشخص 

  شههامل همبسههتگی  ها  ا یههک تا عیههت کهه آن ۀهمک   هایی   ( روش

 شههوند کهه  شههامل ترکیبههی از تقریههب  الکترونههی اسههت ترکیههب مههی

 هها انههرژی تبههادلی    DFTلاک یا انرژی تبادلی و یک تقریب   -هارتری

  2006و از سال  نامندمیهای هیبریدی  روشرا  ها  هستند. ای  روش

  B3LYPتا عیت هیبرید    ،ها رایج شد. درحال حاضرکار رد ای  روش

 .[23]استشده  طراحیاستدان    دست  است ک     تری  روشمحبوب

 

 . ساختارها و روش انجام کار3

در ای  پژوهش از روش تا عیت چگالی  رای انجام محاسبات استداده  

گونههاگون    ساختارهایو ی  نان  از نیترید  -آلومینیوم  ۀنانولول .استشده

  ایهه   ههرروی محاسههبات تمام ،تحقیق ای  طول رد و شدگرلت  درنظر

لیزیکی   خوا  و الکترونی ساختار در ای  پژوهش  شد. انجام ساختار

  ثیراتیأچهه  تهه   ک ای  و  نیترید  -آلومینیوم  ۀنانولول ساختار  شیمیایی  و

اسههید   حضههوردر  هههاآن شههیمیایی خههوا  و الکترونی ساختار روی ر

 

4. HartreeFock 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D8%B1%D9%85%DB%8C%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%81%D8%B1_%D9%85%D8%B7%D9%84%D9%82
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B0%D8%B1%D9%87_%D8%A8%D9%86%DB%8C%D8%A7%D8%AF%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D9%88%D8%AA%D9%88%D9%86
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  د،دار نیتریههد  -آلومینیههوم  ۀنانولولهه  رساختا در  عنوان حامللولیک   

 .[24 ررسی شد]

لرمههول   هها    کماسههید از پایگههاه اطلاعههاتی پههابسههاختار لولیک  ،ا تدا

  ۀشناسهه کههد   هها   ترکیههب شههیمیاییک  ک  یهه   6O7N19H19C  شیمیایی

هههای اسههتاندارد  روشسههپ   هها  .انتخههاب شههد  ،اسههت 4037 کمپاب

  Gaussian09 الههزار محاسههباتینرم وسیلۀ  مکانیک کوانتوم  ۀدرزمین

   هها  AlN  ۀار نانولولهه  عههد، سههاخت  ۀسازی اولیهه  شههد و در مرحلهه  هین 

سههازی اولیهه    هین  ،اسیدهمانند لولیک رسم و Gaussian09الزار نرم

  ؛( انجههام شههدشههدقل حههدا)انرژی مولکههول  هها تغییههر طههول و زوایهها 

عنوان  ( ک   عد از ای  مراحل ساختار نانو  هه 4( و )3) ،(2) هایشکل

 هها همههان   ،شههدروی آن قههرار داده راسید  مولکول لولیک،   ستر ثا ت

های  مشخصهه کمک  انجام شد و درپایان   نیز  ای  مرحل    روش قبلی

از انرژی جرب، شههکاف انههرژی،    استخروجی از ساختارها ک  عبارت

ای کهه    تغییرات شکاف انرژی،  ار انتقالی، درصد حساسیت و نتیجهه 

عنوان حامل، سنسور  نیترید     -آلومینیوم  ۀحاصل شد، سطح نانولول

 .اسید معرلی شدلولیک  یا جا ب  رای

 

 
 اسید.. ساختار مولکولی فولیک1شکل 

Figure 1. Molecular structure of folic acid. 

 

  ادکهه  تعد  است  Al-N  للرمو   ا  شیمیایی  ترکیبی  نیترید  -ملومینیوآ

و   شیمیایی آن مساوی است و ازنظر  در  ملومینیوآ  و  وژنهای نیترتما

  تمایعا   عضیو  در مقا ههل هههوا  دارد،     ا یی  ر سیا  گرمایی پایههداری

  ۀدرجهه  800 یشود و تا دماهههای  ا تجزی  نمی  خلأدر  ست،  ا  وممقا

از    ثیرأت  ون د  نیترید  -ملومینیوآ  ۀشبک.  دشونمی هم تجزی   ادسانتیگر

اثههر    تهها عی چگههالی  ۀروش نظری ا    .است  رساناهمواره نیم   ،آن  ۀیزاو

   ۀنانولولهه   سههاختار  الکترواسههتاتیکیکههر    ههر خههوا     ناخالصههی

محققهههان گهههروه    دسهههت    (8-0)  زیگهههزاگ  نیتریهههد  -آلومینیهههوم

 .[25]شدلیزیک دانشگاه تر یت مدرس طی پژوهشی  ررسی  شیمی

سنجی تشههدید  های طیفمشخص   ،شدهدر ساختارهای  هین   ،سپ 

هههای  نتایج حاکی از آن اسههت کهه  اتههم. شد حسابمغناطی  هست  

ترتیب کمتری   نانولول  قرار دارد     ۀآلومینیوم و نیتروژنی ک  در دهان

پوشههش شههیمیایی هسههت  را در  ههی     ۀمشخصهه و  یشههتری  مقههادیر  

  ،گزی  شههدهکههر   جههای  کهه   . در مههدلیاسههتهههای دیگههر دارا  اتم

های آلومینیههوم و  هست   سنجی تشدید مغناطی های طیفمشخص 

   دچههار تغییههرات  ،تصههل هسههتندنیتروژنی کهه  مسههتقیم  هه  کههر   م

تغییههرات نههاچیز    هههاکهه  درمههورد سههایر اتههمحالیدر ؛شههودزیادی می

 .[26-27]است
 

 
 نیترید. –. ساختار نانولولۀ آلومینیوم2شکل 

Figure 2. Aluminum-nitride nanotube structure. 

 

 
 نیترید. -نانولولۀ آلومینیوم بهینۀ ساختار. 3 شکل

Figure 3. Optimal structure of aluminum nitride nanotubes. 

 

 
 نیترید.  -. قطر و طول نانولولۀ آلومینیوم4 شکل

Figure 4. Diameter and length of aluminum nitride nanotube. 
  

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D8%B1%D9%85%D9%88%D9%84_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D8%B1%D9%85%D9%88%D9%84_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B1%DA%A9%DB%8C%D8%A8_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%A7%D8%A8%E2%80%8C%DA%A9%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%A7%D8%A8%E2%80%8C%DA%A9%D9%85
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 Al-N. خواص فیزیکی نانولولۀ  1جدول 

Table 1. Physical properties of Al-N nanotubes. 

Ref Amounts Properties 

12 0.32496 nm a o 

Network constants (T=300K) 

12 0.52069 nm bo 

13 5.606 c𝑚3 Density 

13 2248 K Melting point 

12 8.66 Dielectric constant 

13 4.32 ev Energy gap 

12 106 c𝑚3 Concentration of intrinsic carriers 

13 60 mev Energy depends 

12 0.24 The effective mass of the electron 

12 200 c𝑚2 Electron mobility (T=300K) 

12 0.59 Effective cavity mass 

12 5-50 c𝑚2 Hole mobility (T=300K) 

 

 

  و  B3LYPش  رو از سههازی هینهه   ههرای     محاسبات گوسههی  اتوج 

 است.استداده شده  31G-6*  ۀپای مجموع 

  ، شههکلدارد قههرار سههاختارها در کهه  عنصههری  ا پای مجموع انتخاب  

اسههتداده   زیههر ۀرا طهه  از کنش ههرهم انههرژیآمدن  دست    رای گرلت.

 :استهشد

 

(1) (Molecule)E-N)-(Nanotube AlE-N+Molecule)-(Nanotube AlEads=E 
 

  انههرژی  N + Molecule)-(Nanotube AlE ،کههنش ههرهم انههرژی  adsEآن    در کهه 

   ههها مولکهههولهمراه  نیتریهههد  -آلومینیهههوم  ۀنانولولههه   سهههاختارهای

 ازلقبهه   نانولولهه  ماننههد ساختار انرژی  N)-(Nanotube AlE ،دادهکنش رهم

 رای    .استکنش   رهماز  پیش مولکول انرژی E(Molecule)  وش  کن رهم

 انههرژی  مقدارآمدن مقدار انرژی  رحسب الکترون ولت،  اید  دست  

واحههدها در ایهه   د. تمههامی  کههر ضههرب  212/27عدد   در را کنش رهم

  شههده،مانجا  محاسههباتۀ  هم در  .استپژوهش  رحسب الکترون ولت  

و   2و همکههاران و سههانگ  1اوسههانیکاوا محاسههبات در طورکهه همههان

  مندههی نیتروژن اتم  ار و ثبتم آلومینیوم  اتم  ار  شد، مطرح همکاران

  اتههم    تنسب تر  ودن اتم نیتروژن  دلیل الکترونگاتیوی   است و وده

  جههرب ههرای   .[27-28]استیک   از کمتر دو هر  ار مقدار آلومینیوم،

  ا تههدا  نیترید،  -آلومینیوم  ۀنانولول ساختار  رروی سیدالولیک مولکول

 ۀنانولولهه سههاختار   سههطح نزدیههک در اسههیدلولیک  مولکههول

  *31G-6  ۀو مجموع  پای  B3LYPروش     قبلا  ک   نیترید  -آلومینیوم

در دو لاز    سازی هین  ،روش لوق  ا وگرلت   قرار ،اندشده سازی هین 

درصد    70)جداسازی اسید لولیک درحضور نانولول ( و آب )چون    گاز

  اسههیدلولیک  جرب  رای .[29]انجام شد  (دهد دن را آب تشکیل می

 ز محاسههبات دوحالههتانیترید پ   -آلومینیوم  ۀنانولولساختار    رروی

لولیک   های دیگر  ا دورشدن مولکول اسیددر حالت  .شد گرلت درنظر

کنشی رخ نداد.  نیترید هیچ  رهم -آلومینیوم ۀاز سطح ساختار نانولول

 

1. Ovsyannikova 
2. Song 
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  کهه  تبههادل الکتههرون در  سههتر  دهههدرخ میجههایی    کنش در ههرهم

 اشههد و  پریر  اشد، اور یتال خالی و الکتههرون آزاد وجههود داشت انجام

کنش شههیمیایی  نیز  رهم گیرد وشکل دهندگی و گیرندگی الکترون 

در حههی     چنههی همهههای )الههف( و )ب(   نهها رای  حالت  ؛انجام شههود

 )الف( و )ب(. محاسبات کمپلک     پایدارتری  حالت رسید

  اتههم  رویر هه  از سر اتههم نیتههروژن مولکههول  اسیدلولیک  الف( جرب

 (.6( و )5) هایآلومینیوم سطح شکل

مولکههول    گروه کر ونیههل  اکسیژن  اتم  سر  از  اسیدلولیک  ب( جرب

  ایهه  در (.8( و )7)های  سههطح شههکل  آلومینیههوم  اتههم   رروی

  مههۀه  محاسههبات ،انههرژی سههازی هینهه  ضههم پههژوهش  

نههوع  هههیچ   و  ههوده تغییر قا ل ساختارها هندسی هایمشخص 

 .استنشده گراشت  محدودیتی

 

 
 ساختار رويرب Nاسید از سمت فولیک مولکول جذب. 5شکل 

 .HOMOنیترید حالت   -نانولولۀ آلومینیوم

Figure 5. Adsorption of folic acid molecule from the N side on 

zinc Structure of nanotube aluminum-nitride HOMO state. 
 

 
 ساختار رويرب Nاسید از سمت مولکول فولیک جذب . 6 شکل

 . LUMOنیترید حالت   -ۀ آلومینیومنانولول

Figure 6. Adsorption of folic acid molecule from the N side on 

zinc Structure of nanotube aluminum-nitride LUMO state. 

 
  برروياسید از سمت کربونیل فولیک کولمول  جذب. 7شکل 

 . HOMOنیترید حالت  -نانولولۀ آلومینیوم ساختار

Figure 7. Adsorption of folic acid molecule from the  
carbonyl side on zinc Structure of nanotube  

aluminum-nitride HOMO state. 
 

 
  برروياسید از سمت کربونیل فولیک مولکول جذب. 8شکل 

 .LUMOحالت  نیترید -نانولولۀ آلومینیوم ساختار

Figure 8. Adsorption of folic acid molecule from the  
carbonyl side on zinc Structure of nanotube  

aluminum-nitride LUMO state. 

 

 . نتایج4

  ساختار ا تدا  ،نیترید  -نیومآلومی  ۀنانولولساختار   پایداری تعیی   رای

  ۀدر نانولولهه  نظههر مورد ورودی لایل ،منظور    همی   ؛شد  سازی هین 

( کهه   0-8) آنگسههترون ۀزیگزاگ  ا انداز ۀیک نانولولشد:    رسم  1مدلر

الزار تعریف شده ک  طول و  ای  اندازه  راساس یک قاعده در ای  نرم

 ازهاستداداآمده  تدس   مختصاتای     .دهدقطر نانولول  را نشان می

   ههرای  *31G-6  ۀپایهه  مجموع  و  (B3LYP)  تا عیههت چگههالی  روش

  شههد.لرسههتاده و نتههایج  ررسههی    Gaussian 09الههزار  نرم  هه   محاسب

 .[30](9( و )8)  هایشکل

 تا اجزای  شد هین  سازی  تری  انرژی ساختار   رای رسیدن    کمین 

  جدیههدی پیکر نههدی  د.نوضعیت ممک   رس پایدارتری      سامان  آن

  اولیهه  سههاختارتغییر    و  لرضی ساختار یک    سازی هین  از انجامپ 

  ازپهه  نیتریههد را  -آلومینیوم  ۀنانولولساختار   (2)  شکل  گرلت.  شکل

 

1. Nanotube Modeller 
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 حلق ، قطر گیریاندازه(  3) شکل  دهد. درنشان میسازی،   هین عمل  

سههاختار    یهههاتمههام اتم طول پیونههدهای  و داده نشان اتم دو مسالت

  مولکههولیهههای  اور یتههال ،چنی هم (2) جدول  است.شده گیریاندازه
1HOMO    2  شههده( وشغالا) هها تری  اور یتههال مولکههولیLUMO  

(.  9( و )8)  هایشههکل  نشههده(شغالاتری  اور یتههال مولکههولی  )پایی 

(.  12شههکل )  .شد رسم  3DOSنمودار   Gaussian09ۀ  از  رناماستدادها 

   نیههز   (ESP)4  سههطوح پتانسههیل الکترواسههتاتیک  سههاختار  چنههی ،هم

)اولههی  توصههیف نظههری    5مقههدار  ههار مههولیک   (.11)  شکل .شد رسم

کهه  توزیهه  مجههدد الکتههرون در طههی تشههکیل    الکترونگاتیوی عناصر

 هه   ای است ک  در آن یک اتم    آنیههون و اتههم دیگههر گون ترکیب   

اگر یک اتم دارای انههرژی یونیزاسههیون  هها  و    ود،شکاتیون تبدیل می

ها را  گیری پیوند، الکترونخواهی  ا   اشد، چون هنگام شکلالکترون

 نههدی  عنوان الکتروپوزیتیههو طبق  هه   ، نا رای ، کشدسمت خود می  

عنوان مقههدار میههانگی   توصیف مولیک  را     ،شود. ای  مشاهداتمی

هههای  در اتههم کنههد(.خواهی عنصر معرلههی میالکترونانرژی یونش و  

و  رای اتم آلومینیوم  را ههر    -798/0ساختار  رای اتم نیتروژن  را ر  ا  

 .[31]است  82/0 ا  

 

 1. آنگسترم برحسب پیوندها طول ساختار، هاي هندسیداده .2 جدول

Table 2. Geometrical data of the structure, bond lengths in Angstroms- Nanotube modeler. 

Ref. N-H Al-N Al-H Ring diameter Structure 

Current 

STUDY 
1.01 1.81 1.58 8.2 

Aluminum 

nitridenanotube 

 

 .Debye)و ممان دوقطبی ) (eV)ها بین آن انرژي  شکاف و LUMOو HOMO . سطوح انرژي3جدول 

Table 3. HOMO and LUMO energy levels and energy gap between them (eV) and dipole moment (Debye (.-B3LYP/6-31g* 

Ref. 
Dipole moment 

(Debye) 
Gap LUMO HOMO Structure 

Current STUDY - 4.32 -0.12565 -0.21538 
Aluminum nitride 

nanotube 

Current STUDY 1.88 2.44 -0.07439 -0.23329 

Aluminum nitride 

nanotube 

+ 

Folic acid b 

Current STUDY 0.82 3.50 -0.08829 -0.21674 

Aluminum nitride 

nanotube 

+ 

Folic acid b 

 

 

 نیترید.  -آلومینیوم نانولولۀ HOMO لیهاي مولکووربیتال. ا9شکل 

Figure 9. HOMO molecular orbitals of aluminum nitride nanotube. 

 

1. Highest Occupied Molecular Orbital 2. Lowest Unoccupied Molecular Orbital 3. Density of state 
4. Electron Estatic Surface Potential 5. Mulliken Electronegativity 
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 نیترید. -آلومینیوم نانولولۀ LUMO لیهاي مولکووربیتال. ا10شکل 

Figure 10. LUMO molecular orbitals of aluminum nitride nanotube. 
 

 . eV))  انرژي  شکافو مقدار تغییرات  (eV)انرژي  در دو فاز آب و گاز، سطوح (eV)جذب   هاي انرژيداده. 4جدول 

Table 4.  The data of absorption energy (eV) in two phases of water and gas, energy levels (eV)  

and the amount of changes in the energy gap (eV). 

Structure 

Eads 

(GC) 

(eV) 

Eads 

(water) 

(eV) 

HOMO LUMO Gap Δgap %sensitive 
Efermi 

(eV) 
Ref. 

nanotube8-0AlN - - -0.21538 -0.12565 4.32 - - 2.16 
Current 

STUDY 

nanotube8-0 

AlN+fulicacide-a 
-1.91 -1.69 -0.23329 -0.07439 2.44 1.88 43.5 1.22 

Current 

STUDY 

nanotube8-0 

AlN+fulicacide-b 
-1.23 -1.82 -0.21674 -0.08829 3.50 0.76 19.0 1.75 

Current 

STUDY 

 

 

 . نتایج و بحث5

  مولکههول  جههربکهه     اسههتهشدداده  نشههان  شههده هین   سههاختار  در

  نیتریههد  -ۀ آلومینیههومنانولولهه  سههاختار رویر   Nاسید از سمت  لولیک

  ۀنانولولهه و ساختار    اسیدلولیک  مولکول  ی  ۀلاصلک     HOMOحالت  

در    دهههدک  نشههان میاست   مشخ  (5) شکل در  نیترید  -آلومینیوم

نزدیههک    نیترید کاملا   -آلومینیوم  ۀآن مولکول اسید لولیک    نانولول

 .استرخ دادهنش شیمیایی  کو  رهم  شده

ESP  و میههزان پراکنههدگی  ههار الکتههرون را  سههاختار مههورد نظههر 

 هها  است.  مندی ،قرمز  ار ۀمثبت و ناحی ،آ ی  ار ۀناحی  ؛دهدنشان می

 هههای پایههدار در مقههدار زمههان کمتههر  حالت  ESPرسههم سههاختار  

روی   ههراز محاسههبات پراکنههدگی  ارههها  ینی اسههت و پهه قا ل پیش

از محاسههبات پراکنههدگی  ارههها  نیترید است. پ   -ۀ آلومینیومنانولول

روی  )  DOSهای  نمودار  (.11) شکل  .روی مولکول اسید لولیک است

(.  12) شههکل  .(دهههدانههرژی را نشههان مههی  شههکافای  دیاگرام میزان  

 است ک     1/  22در حالت )الف(  ار انتقالی   (،4   نتایج جدول ) اتوج 

نمههودار    -جههرب هایحالت چگالی)  دهد سطح انرژی لرمینشان می

DOS  نیتریههد    -آلومینیههوم  ۀنانولولهه  ههرروی   اسیدلولیک مولکول( در

کهه   ههار       حالههت )ب(نسههبت،  LUMO  و  HOMO  درسههاختارهای

آلومینیههوم    ۀ   نانولولهه نسههبت  چنههی هم  اسههت و  16/2انتقههالی آن  

(. ایهه   12شکل )  .است، کمتر است  75/1تنهایی ک   ار انتقالی آن    

تر و  آن اسههت کهه  سههاختار حالههت )الههف(  هینهه   ۀدهندمقدار نشههان

 رویر  اسیدلولیک مولکول  جرب  چنی ،همپایدارتر و رساناتر است و  

پراکندگی    میزانHOMO   درحالت نیترید  -آلومینیوم  ۀنانولول ساختار

  LOMO  درحالت  ((.8( و )5)  های ار روی نانولول   یشتر است )شکل

در   HOMOپ   ،میزان پراکندگی  ار روی اسید لولیک  یشتر است

((. در  7و )  (6)  هایتر اسههت )شههکلایههدارتر و  هینهه حالههت )الههف( پ

  انههرژیهای  دادهو   ساختارها هندسیهای  داده  ،(4و )  (3)  هایجدول

و    HOMO  هههایحالت  انههرژی سههطوح و شههدهمنتقل  ار مقدار جرب،

LUMO  ممان دوقطبی میزان قطبیت در مولکههول را    است.در  شده

 شود. ار ناشی می  نواختکند و از عدم پراکندگی یک یان می
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 .هاي پایدارحالت ESPنیترید -آلومینیوم ۀنانولولروي رب اسیدفولیک مولکول جذب . 11 شکل

Figure 11. Adsorption of folic acid molecule on aluminum-nitride nanotube. 

 

 
 نیترید.  -نانولولۀ آلومینیومروي رب اسیدفولیک مولکول جذب هايحالت چگالی. 12شکل 

Figure 12. Density of absorption states of folic acid molecule on aluminum-nitrid nanotube. 
 

 گیری. نتیجه6

  32/4نیترید ک  مقدار آن    -آلومینیوم  ۀ   شکاف انرژی نانولول اتوج 

)الههف(    درحالههت ΔGap   یشکاف انرژاز محاسبات، اختلاف  پ   است،

  دست آمد و اخههتلاف شههکاف انههرژی حالههت )ب( عههدد    88/1عدد  

  ،در هههردو حالههت ایهه  اخههتلاف شههکاف انههرژی  ؛دست آمههد    76/0

  و  HOMOای  ههه کنش در حالتمیههزان لعالیههت و  ههرهم  ۀدهندنشان

LOMO  ای     ۀدهندو میزان لعالیت  یشتر در حالت )الف( نشان  است

شههکاف    چنههی ،همتر اسههت.  )الف( پایدارتر و  هینهه  است ک  ساختار

   هه  32/4 اسههید لولیههک ازنیترید  ا جرب  -آلومینیوم ۀانرژی نانولول

کهه  ایهه   رسانا    حالههت رسههاناتر رسههید  رسید و از حالت نیم  44/2

انتخا ی مناسههب  ههرای سنسههور یهها    تواند  رای اسید لولیک، ستر می

   ۀشههکاف انههرژی نانولولهه   اسههید لولیههک  اشههد.  ۀدهندتشههخی 

، شههکاف انههرژی نانولولهه   اسههت  32/4تنهایی  نیتریههد  هه   -آلومینیههوم

شههد، درنتیجهه  اگههر شههکاف انههرژی   44/2 اسید لولیک عدد همراه  

د کهه   شههوساختار رساناتر و درصد حساسههیت  یشههتر می ،کمتر شود

  حالت )الههف( میههزان درصههد حساسههیتعلت الزایش رسانای  ستر   

 (.4)  و (3)  هایجدول  است.  5/43

نیتریههد    -آلومینیههوم  ۀاسید لولیک  ا نانولول  شکاف انرژی در  ۀمقایس

 هها  نیتریههد همراه  -آلومینیوم  ۀاست ک  شکاف انرژی در نانولول  چنی 

در  .  تنهایی اسههتنیترید  هه   -آلومینیوم  ۀاسید لولیک  یشتر از نانولول

تههر  سههخت LUMO هه   HOMOاسید لولیک تنها، انتقال الکترون از 

 هها اسههید  نیتریههد همراه -آلومینیههوم ۀدر نانولولهه  ، نهها رای د؛ انجام ش

پریری  یشههتر اسههت. ایهه  اخههتلاف دو سههطح انههرژی  یک واکنشلول

HOMO  و   LUMO  هرچ   یشتر شود، انتقال الکترون ازHOMO      

LUMO  شههود  پههریری کمتههر مههیدرنتیج  واکنش  ،شودتر میسخت

هرچهه     LUMOو    HOMOحالت )ب( و ای  اختلاف دو سطح انرژی  

  شههودتر میآسههان  HOMO      LUMO  شود، انتقال الکترون از  کمتر

اسههت و    پههریری حالههت )الههف(  یشههترالف(، درنتیج  واکنش) حالت

  چنههی ،هم(.  12شههکل )  .تر و پایدارتراستالف(  هین ) ساختار حالت

  ،نیترید  -آلومینیوم  ۀنانولول ساختار  رروی اسیدلولیک مولکول جرب
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   میزان پراکندگی  ار روی نانولولهه   یشههتر  اتوج  HOMO   درحالت

 هه  نتههایج، سههاختار  الههف( و )ب(، ولههی  اتوج ) هردو حالت  در  .ستا

HOMO  (7( و )5)  هایشکل .تر استدرحالت )الف( پایدارتر و  هین 

 (.4)  و  (3)  هایجدول و
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