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 )12N12B(د يتريبا نانو ذره بورن يخط يهامطالعه برهمکنش منوترپن
 

 بانزهرا اميرزاده، خديجه ديده، +*ياسماعيل وصال
 تهران، دانشگاه پيام نور، گروه شيمي

 
 پژوهشيباشند. در اين کار ي)اسانس( م يضرور يهاروغن يدر گياهان به عنوان جزء اصل تربيشها ترپن :چكيده

مورد مطالعه  يخط يهامونوترپنشد.  يبررس 12N12(B(با نانوذره فولرن بور نيتري  يخط يهامونوترپنبرهمکنش 
و نوع  شدانجام  يخط يهاترپنمونوساختار  يرو يکوانتومهاي همحاسبال و نرال است. يول، ژرانيرسن، ژرانيم

 يجذب، انرژ يد. انرژش يبررس 12N12B ديتريبور ن نانو فولرن يرو يخط يهاترپنجذب مونو يگاه هايجذب و جا
( (LUMOاشغال نشده يتال ملکولين اوربيترنييو پا HOMO)) اشغال شده يتال ملکولين اوربيبالاتر يانسجام، انرژ

 د محاسبه شد.يتريبا نانو ذره بورن يخط يهاترپنبرهمکنش مونو يبرا

 .سبات تئوري؛ نرم افزار ارگوسينمحا؛ بور نيتريد ؛12N12B ؛يمونو ترپن خط :هاي كليديواژه

KEYWORDS: : Linear mono terpenes; B12N12; Boron nitride; Theoretical calculations; Gaussian 

software. 

 
 مقدمه

ب دو واحد يده کربنه( از ترکهای بيدها )ترکيمونوترپنوئ
 در اثر اتصال سر به دمها بين ترکيند. ايآيبه دست م (1)زوپرنيا

 ل اکتانيمت ید-6و2ند و با اسکلت يآيزوپرن به دست ميدو واحد ا
  يعيما H5C 8يزوپرن به فرمول ملکوليا .شونديش داده مينما

  ييايميجوشد. نام شيم سلسيوسدرجه  43فرار است که در 
 ن ماده به حالت آزاديان است. البته ا یبوتاد  ـ4و1ـ  ليمتـ 2ب، ين ترکيا

تمام  ين حال سازنده اصليدر ع يندارد. ولها وجود  در اسانس
دها دخالت يترپنوئ زيستي توليدزوپرن در ي. ا1 باشديها مترپن

 باشند. يل ميده دخين پديآن در اهای ندارد، بلکه مشتق
 
 

 یدهاي( معلوم شد که مونوترپنوئ(IR فروسرخ يسنجپرتوبه کمک 
ن هستند. ديليزوپروپيا صورتهمه به  به تقريب يخط يعيطب

 شوند. ياستفاده م ييو دارو يي، غذایع عطرسازيدها در صنايمونوترپنوئ
دهند. ياز خود نشان م زيستي هایويژگيها از آن یاريو بس
اه که با هوا خشک شده ياز گ ييتوان از قسمت هايدها را ميترپنوئ

مانند  ييهااند با استفاده از سوکسله با حلالسپس پودر شده و
ل استات، استن، يل اتر، کلروفرم، اتيات یاتر، بنزن، د ميپترول

ابد ييش ميب افزايها به ترتت آنياتانول، متانول و آب که قطب
  رياخ یهاد در دههيجد یدهايع ترپنوئي. کشف سر2 استخراج کرد
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 يو اسپکتروسکوپ ید جداسازيجد یهافناوری یريکارگبه نيازمند
( NMRهسته ) يسيرزونانس مغناط فناوریاست. کاربرد بوده

د يجد یدهاين ساختار ترپنوئييدر تع يياژهي، کمک ویدوبعد
 موجود  يکيزيو اطلاعات ف يفيط یهانموده است. داده

 یدهاين ساختار ترپنوئييدر تع يانيکمک شا گوناگون يدر منابع علم
ذوب و جوش، فرمول  هاینقطهمانند  يد. اطلاعاتينمايد ميجد

  یوتريکامپ یهاافتهيو استفاده از  یچرخش نور و يملکول
ق ين ساختار دقييو تع ييدها، در شناسايدر مورد ترپنوئ

شرفته يپ فناوریثر است. امروزه استفاده از ؤار ميدها بسيترپنوئ
GC  وGC/MS و  یگاز ي)شامل دو دستگاه کروماتوگراف

 يياند( شناساکه با هم جفت شده يجرم ياسپکتروسکوپ
. 1 است آسان کردهاهان را يموجود در گ یدهايئترپنو
 ها دوپ شده آنهای و مشتق يکربنهای هنانوذرهای بيترک

 یدارا BN ی. نانو ساختارها4 برخوردارند ييت بالاياز اهم
جذاب مانند ثبات و استحکام در  هایويژگياز  یاف گستردهيط

بزرگ و  يحرارت ييک کم، رسانايالکتر یبالا، ثابت د دمای
  ین منجر به تعداديکه ا باشد.يم اکسايشمقاومت در برابر 

. 3[ شوديم يکيبالقوه آن به عنوان مواد الکترون یاز کاربردها
ند که ا[ نشان داده5]ميلادی  1991در سال  همکارانو  (1)فاولر

12B12N رسدياست که به نظر م يد مهميتريعنوان فولرن بور نهب 
 همکارانو  (2)اوکوباشد. يدارتر ميپاهای بيکگر ترينسبت به د

اند و کرده تهيهرا  12N12B[، کلاستر6] ميلادی 2003در سال 
اند. نشان داده زمان پرواز شرح داده يجرم يسنجپرتوآن را با 

ساختار براساس  یمطلوب و ارجح، دارا 12N12Bشد که کلاستر 
 همچنين بور و یهارأسباشد که تمام يم يش هشت وجهيآرا

 یهاها از حلقهن خوشهي[. ا1،  8اند ]تيتروژن هم ظرفين هایرأس
 همکارانو  ييبال شده است. يتشک BN یچهار و شش عضو

 یبررو DFT فناوریبا استفاده از  2COجذب  ميلادی 2012در سال 
ها، در ادامه پژوهش .[9اند]نموده يرا بررس BNنانو قفس 

 ها هنانوذر یرو گوناگونهای هجذب و حذف مولکول ها و ذر
 نه ين زميدر ا يفراوانهای هژه برخوردار شد و مقاليت وياز اهم

ن پژوهش برهمکنش فولرن و يدر ا [،10-13] چاپ شد
 مورد نظر مطالعه شد.  يخط یهامونوترپن

 
 
 
 

  ينظر بخش

 يمحاسبات يهاروش

، (4)وليژران يساختار چهار مونو ترپن خط یروها هابتدا محاسب
  12N12B ن نانو فولرنيو همچن (6)، نرال(5)الي، ژران(3)رسنيم

ن يک از ايها به دست آمد. سپس هر نه آنيانجام شد و ساختار به
د يتريبا نانو فولرن بور نهای گوناگون تها از جهمونو ترپن

 آمد ر به دستيز معادلهجذب با استفاده از  یبرهمکنش داده و انرژ

(1              )          ads B N MT B N MT
E E E E


  12 12 12 12 

 که  یبه طور
adsE : جذب یانرژ 

B N MT
E

12  د يتريکل برهمکنش نانو فولرن بور ن یانرژ: 12
 يبا مونوترپن خط

B N
E 12  ديتريملکول بور ن یساختار یانرژ: 12

MT
E :يملکول مونو ترپن خط یساختار یانرژ  

 قرار گرفت يها مورد بررسک از کمپلکسيجذب هر  یسپس انرژ
با ملکول  يترپنکه مونو به دست آمدجه ين نتيها اسه آنيو از مقا

12N12B پلکس جذب کم یدارد که مقدار انرژ یدتريبرهمکنش شد
 تر باشد.يد منفيتريآن با بورن

ه ين پژوهش با استفاده از روش نظريدر اها هتمام محاسب
 ن يو همچن 31G* -B3LYP/6یو در سطح نظر (1)تهيدانس يتابع

 ن مطالعه يانجام شد. در ا 09ن يبا استفاده از نرم افزار گوس
 ه ويتجز یواکنش که ممکن است برا یهاشاخص يبرخ يابيبه ارز

ن يد باشند پرداخته شد. ايمف يملکول یهال برهمکنشيتحل
انسجام،  ی(، انرژیساختار یمطلق)انرژ یها شامل انرژشاخص

 یلومو و انرژ یهومو، انرژ یجذب( انرژ ی)انرژیداريپا یانرژ
 ل يتشک یمطلق همان انرژ یباشد. انرژي( ميشکاف)سخت

و دارتر است ياختار پاتر باشد س يمنف ین انرژيساختار است که هر چه ا
. 15 نه شده قرار دارديبه يل خروجيفا یدر انتها ین انرژيا

نه با مجموع يمطلق ساختار به یانسجام از تفاوت انرژ یانرژ
 یانرژ د.يآيم دستهآن ساختار ب یهاتک تک اتم یانرژ

 نه کمپلکس يمطلق ساختار به ی)جذب( از تفاوت انرژیداريپا
 ل دهنده آن کمپلکس يتشک یق مونومرهامطل یبا مجموع انرژ

 
 
 
 

(1)  Fowler        (5)  Geranial 

(2)  Oku         (6)  Neral 

(3)  Geraniol        (7)  Density functional theory 

(4)  Myrcene 
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 .3ي شکلانرژي مطلق، انرژي جذب و طول پيوند ساختارهاي بهينه شده ـ 3جدول 
 نانو ساختار SE (H)SE (H)TE(kj/mol) (Åطول پيوند)

58/1 -95/41 -0/046 -1322/03 B...O 

64/1 -83/85 -0/042 -1322/03 B…double bond 

64/4 83/0- 0/000 -1322/03 B...CH4 

 
 

                                   
 

  B...O       B...double bond 
 

 
3B...CH 

 

 .ها در اثر برهمکنش ژرانيال با نانو ذره بورنيتريدي کمپلکسساختارهاي بهينه شدهـ 3 شکل

 
 يتال ملکولين اوربيبالاتر یهومو انرژ یژد. انريآيبه دست م

 يتال ملکولين اوربين ترييپا یلومو انرژ یاشغال شده و انرژ
شکاف از تفاضل  یا انرژي ي. سخت15 باشدياشغال نشده م

 دست آمده است.هک از ساختارها بيلومو هر هومو و یانرژ
 

 ها و بحث جهينت
  يخطــ یهــابــرهمکنش مونـو تــرپن  يبـه منظــور بررس ــ

 B3LYPبا استفاده از روش ها هد محاسبيتريبا نانوفولرن بورن

 ـ یانجام شد. برا G41-6 هيو مجموعه پا ن يدتريافتن شـد ي
 ـتريو نانو فـولرن بورن  يخط یهان مونوترپنيبرهمکنش ب د ي
 1شـد. شـکل    ين دو بررس ـي ـن کمـپلکس از ا يساختار چنـد 

 هـا در اثـر بـرهمکنش   کمـپلکس  ینـه شـده  يبه یساختارها

مطلـق،   یدهد. انـرژ يرا نشان م ديتريال با نانو ذره بورنيژران
 ـپا یانرژ   یونـد سـاختارها  يجـذب( و طـول پ   ی)انـرژ  یداري

 1جـدول  د در يتريال با نانو ذره بور نيبرهمکنش ژران ینه شدهيبه
 اند.شده یگردآور

مطلق در برهمکنش اتم بور با اتـم   یانرژ 1با توجه به جدول 
ل يوند دوگانه و گروه متياز برهمکنش اتم بور با پتر  يژن منفياکس

 ـاست. پس بـرهمکنش اول پا   ـ يدارتر م ـي  ین انـرژ يباشـد. همچن
 ـتر بـوده کـه ا  يز منفيجذب ن یا انرژي یداريپا ن نشـان دهنـده   ي

 دارتر يــن کمــپلکس اول پايبنــابرا ن بــرهمکنش اســت.يتــریقــو
 هومـو، لومـو   یانرژ یمحاسبه هاینتيجه باشد.يگر مياز دو کمپلکس د

 2در جـدول   1شـکل   ینه شـده يبه ی( ساختارهاgEشکاف ) یو انرژ
 نشان داده شد.
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 .3شده شکل  ساختارهاي بهينه (Eg)ـ انرژي هومو، لومو و انرژي شکاف 1جدول 

η(eV) =εH-εL η(H) =εH-εL (eV)LOMOE (H)LUMOE (eV)HOMOE (H)HOMOE نانو ساختار 

151/4 116/0 265/4- 120/0- 322/6- 246/0- B...O 

285/2 083/0 315/1- 052/0- 100/4- 146/0- B…double bond 

693/2 090/0 088/1- 030/0- 182/4- 149/0- 3B...CH 

 
 

                              
 

                                                B...O                                                                          B...double bond 
 

 
3B...CH 

 
 .ها در اثر برهمکنش نرال با نانو ذره بورنيتريدي کمپلکسساختارهاي بهينه شدهـ 1 شکل

 
 ـهومـو و لومـو    یاختلاف سـطح انـرژ   2با توجه به جدول  ا ي

تـر از  ژن کـم ين اتم بور با اتم اکس ـيشکاف در برهمکنش ب یانرژ
 ـوند دوگانه و گـروه مت يبرهمکنش اتم بور با پ  2شـکل  ل اسـت.  ي

ها در اثر برهمکنش نرال با نانو کمپلکس ینه شدهيبه یساختارها
 دهد.يرا نشان م ديتريذره بورن

 ن اتم بوريمطلق در برهمکنش ب یانرژ 3و 4 هایجدولبا توجه به 
 وند دوگانه ين اتم بور با پيتر از برهمکنش بيژن منفيبا اتم اکس
ن يباشد. همچنيدارتر ميل است. پس برهمکنش اول پايو گروه مت

 ن نشان دهندهيتر بوده که ايز منفيجذب ن یا انرژي یداريپا یانرژ
هومو و لومو  یباشد. اختلاف سطح انرژيم یتریبرهمکنش قو

 ژن کمتر از برهمکنش اتم بور يدر برهمکنش اتم بور با اتم اکس
 یسهيکه از مقا يجه کليل است. نتيوند دوگانه و گروه متيبا پ

جذب برهمکنش  ین است که انرژين داشت اتوايم 4با  1 هایجدول
د يتريد با نرال نسبت به برهمکنش نانو ذره بور نيترينانو ذره بور ن

 به دست آمده تر بوده پس کمپلکس يمنف يال کميبا ژران
 دارتر است.يپا ينرال کم يمونوترپن خط از

 ها در اثر برهمکنشکمپلکس ینه شدهيبه یساختارها 4 شکل
 دهد.يرا نشان م ديتريذره بورن رسن با نانويم

 ن اتم بـور  يمطلق در برهمکنش ب یانرژ 6و 5 هایجدولبا توجه به 
 ل اسـت. ي ـن اتم بور با گروه متيتر از برهمکنش بيوند دوگانه منفيبا پ



 3593، 4، شماره 53دوره  )12N12B(هاي خطي با نانو ذره بورنيتريد مطالعه برهمکنش منوترپن مهندسي شيمي ايراننشريه شيمي و 

 

 33                                                                         علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 .1ي شکلانرژي مطلق، انرژي جذب و طول پيوند ساختارهاي بهينه شده ـ5جدول 

 نانو ساختار SE )(HSE (H)TE(kj/mol) (Åطول پيوند)

63/1 -95/33 -0/046 -1322/01 B...O 

18/1 81/13- 028/0- 01/1322- B...double bond 

92/4 26/0- 000/0 06/1322- B...CH4 

 
 .1 شده شکل ( ساختارهاي بهينهEgانرژي هومو، لومو و انرژي شکاف )ـ 4جدول 

η(eV) =εL-εH η(H) =εL-εH ELOMO(eV) ELUMO(H) EHOMO(eV) EHOMO(H) نانو ساختار 

4/211 0/118 -4/265 -0/120 -6/316 -0/248 B...O 

196/5 214/0 396/1 055/0 299/3- 158/0- B...double bond 

211/1 265/0 986/1 014/0 223/5- 192/0- 3B...CH 

 
 .5ـ انرژي مطلق، انرژي جذب و طول پيوند ساختارهاي بهينه شده ي شکل 3جدول 

 نانو ساختار SE (H)SE (H)TE(kj/mol) (Å) يوندطول پ

14/2 -12/05 -0/005 -1438/04 B...double bond 

56/4 52/0- 000/0 04/1438- B...CH4 

 
 .5شده شکل ساختارهاي بهينه (Eg)ـ انرژي هومو، لومو و انرژي شکاف  6جدول 

η(eV) =εL-εH η(H) =εL-εH ELOMO(eV) ELUMO(H) EHOMO(eV) EHOMO(H) Nano structure 

5/391 0/202 -0/654 -0/023 -6/150 -0/226 B...double bond 

131/5 211/0 218/1 031/0 362/3- 163/0- B...CH4 

 
 

                                          
 

                                  B...double bond                                                                        3B...CH 
 

 ها در اثر برهمکنش ميرسن با نانو ذره بورنيتريد.کمپلکسي هبهينه شد هايساختارـ 5شکل 
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 .4ـ انرژي مطلق، انرژي جذب و طول پيوند ساختارهاي بهينه شده ي شکل7جدول 

 نانو ساختار SE (H)SE (H)TE(kj/mol) (Åطول پيوند)

59/1 -86/18 -0/044 -1324/26 B…O 

34/2 022/0- 022/0- -1324/25 B…double bond 

38/4 14/1- 000/0 -1324/23 B...CH4 

 
 .4شده شکل ساختارهاي بهينه (Eg)ـ انرژي هومو، لومو و انرژي شکاف  8جدول 

η(eV) =εL-εH η(H) =εL-εH ELOMO(eV) ELUMO(H) EHOMO(eV) EHOMO(H) Nano structure 

818/5 216/0 511/0- 021/0- 339/6- 241/0- B...O 

518/5 205/0 444/1 039/0 235/3- 156/0- B...double bond 

061/5 186/0 444/1 039/0 128/4- 141/0- B...CH4 

 
 

                              
 

                                                B...O                                                                          B...double bond 
 

 
3B...CH 

 

 .ها در اثر برهمکنش ژرانيول با نانو ذره بورنيتريدکمپلکسي هبهينه شد هايساختارـ 4 شکل
 

 ـ يتر مداريپس برهمکنش اول پا  ین هـر چـه انـرژ   يباشـد. همچن
ن نشان دهنده بـرهمکنش  يتر باشد ايجذب ( منف ی)انرژ یداريپا
تر بوده و است. فاصله برهمکنش در کمپلکس اول کوتاه یتریقو
دارتر ي ـشتر است پـس کمـپلکس اول پا  يزان جذب انجام شده بيم
ونـد  ين اتم بور با پيز در برهمکنش بيزان شکاف نوار نيباشد. ميم

 ل است.يتر از برهمکنش اتم بور با گروه متدوگانه کم

ها در اثر کمپلکس ینه شدهيبه یساختارها 3شکل 
 دهد.يرا نشان م ديتريول با نانو ذره بورنيبرهمکنش ژران

ن اتـم بـور   يمطلق در برهمکنش ب یانرژ 8و  1با توجه به جداول 
ن اتم بور با بانـد دوگانـه و   يتر از برهمکنش بيژن منفيبا اتم اکس

 یدارتر اسـت. انـرژ  ي ـل شـده پا يل بوده و کمپلکس تشکيگروه مت
تـر بـوده   يژن منف ـين اتم بور با اتم اکسيز در برهمکنش بيجذب ن
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 .هاي خطي و نانو ذره بور نيتريدبراي برهمکنش بين مونوترپن (DOSنمودارهاي دانسيته حالت) ـ 3شکل 
 

ن برهمکنش نسبت به دو برهمکنش يترین نشان دهنده قويکه ا
گـر  يدارتر از دو کمـپلکس د ين کمپلکس اول پايگر است. بنابرايد
 ـتر بوده وماصله برهمکنش در کمپلکس اول کوتاهباشد. فيم زان ي

باشد. يدارتر ميتر است پس کمپلکس اول پاشيجذب انجام شده ب
هومو و لومو در برهمکنش اتم بـور   ین اختلاف سطح انرژيهمچن

 وند دوگانه است. يژن کمتر از برهمکنش اتم بور با پيبا اتم اکس

جه را ين نتيوان اتين پژوهش ميموجود در ا یهاافتهياز 
ل شده يتشک یهاجذب تمام کمپلکس  یسه انرژيگرفت که از مقا

ترپن مونو يخط یهاترپند با مونويترياز برهمکنش نانو ذره بور ن
ن برهمکنش را با نانوفولرن يترديال شدينرال و ژران يخط
ل شده يتشک یهاجذب کمپلکس یرا مقدار انرژيد داشته زيتريبورن

تر از يد منفيتريال با نانو ذره بورنينرال و ژراناز برهمکنش 

3                                                                                               31- 3                                                                                               31- 

3                                                                                               31- 3                                                                                               31- 

3                                                                                              31- 
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ل شده از برهمکنش يتشک یجذب کمپلکس ها یمقدار انرژ
 یجذب برا یهایانرژرسن است. يول و ميد با ژرانيترينانوذره بور ن

 ( به دست آمد.1مورد مطالعه با استفاده از معادله ) یتمام ساختارها
 نرال نسبت ـ  B12N12کمپلکس  یداريزان پايحال، منيبا ا

 14/0و به اندازه  برابر به تقريبال يژرانـ  B12N12به کمپلکس 
باشد. علت يم پوشيچشمتر است که قابل شيلوژول برمول بيک
  یکمپلکس، شباهت ساختارن دو يا یداريپاکسان بودن ي

 باشند.يد مياست که هر دو آلده يترپن خطدو مونو

 ـ يو اثبـات ا  يبررس ـ یبرا  ـتريانوذره بـور ن نکـه ن  توانـد  يد م ـي

رد، يمورد استفاده قرار گ يخط یهاترپنمونو یبه عنوان حسگر برا
 گونـه (. همـان 5( استفاده شد)شکل DOSته حالت)يدانس یاز نمودارها

 ـ يداسـت، م ـ يپ 5که در شـکل   بـرد کـه در اثـر جـذب      يتـوان پ
 ـترينـانوذره بـور ن   یرو يخط ـ یهـا ترپنمونو ته يد نمـودار دانس ـ ي

ن اخـتلاف  يو همچنها ريين تغيکند که ايم يراتيي( تغDOS)لتحا
 ـ    يخط ـ یهـا تـرپن ن تـراز هومـو و لومـو در مونـو    يشکاف نـوار ب
متفاوت است. با توجه به اختلاف شـکاف نـوار    يليمورد مطالعه خ

ال و يد ژرانيجه گرفت که دو آلدهيتوان نتين تراز هومو و لومو ميب
ن اخـتلاف  يتـر الکترون ولـت کـم   21/4و  14/4ب با ينرال به ترت

توانـد  يم ـ )12N12B(د يترينانو ذره بورن درنتيجهشکاف نوار را دارد. 
 د بکار رود.ين دو آلدهيا یک حسگر خوب برايبه عنوان 

 

 يريگجهينت
ته به منظور يدانس يتابع یهينظر هایهن پژوهش، محاسبيدر ا

 ـتريبـور ن  و نانو ذره يخط یهان مونوترپنيبرهمکنش ب يبررس د ي
 *B3LYP/6-31Gنظـری  در سـطح   یسـاختار  یسـاز  نهيبه انجام شد.

 با اتـم بـور موجـود    های گوناگون تترپن از جهانجام شد. هر مونو
 به دست آمـده  یهاجهيد برهمکنش داد. بر اساس نتيتريدر نانو ذره بور ن

 ـنرال و ژران يخط یهاترپنمشخص شد که مونو ن يتـر ديال شـد ي
جذب  یرا مقدار انرژيد داشت. زيتريبا نانوفولرن بورنبرهمکنش را 
 ـ  ر کمـپلکس يتـر از سـا  يها منف ـکمپلکس آن  ن يهـا اسـت. همچن

ــه ــانتيج  ــ ه ــان م ــرژ  ينش ــه ان ــه هم ــد ک ــایدهن ــذب  یه  ج
دهـد کـه بـرهمکنش    ين نشان ميهستند و ا يبه دست آمده منف

  مطلوب است. ینديد فرايتريبا نانوفولرن بورن يخط یهامونوترپن
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