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در این مطالعه برهمکنش ماده انفجاری تتریل با فولرن 24 کربنه خالص و همچنین فولرن 
تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم به صورت محاسباتی مورد بررسی قرار گرفت. برای این 
از  به دست آمده  مشتقات  و  تتریل  تلقیح شده،  و  معمولی  فولرن های  ساختار  ابتدا  منظور، 
بهینه سازی  مورد  متفاوت،  پیکربندی  دو  در  ساختار  نانو  و  انفجاری  ماده  میان  برهمکنش 
هندسی قرار گرفت. سپس محاسبات IR و Frontier molecular orbital بر روی ساختارهای 
تغییرات   ،)ΔGint( آزاد گیبس  انرژی  تغییرات  انرژی جذب شیمیایی،  بهینه شده صورت گرفت. مقادیر 
آنتالپی )ΔHint( و ثابت تعادل ترمودینامیکی )Kth( نشان دادند که فرآیند جذب شیمیایی تتریل بر روی 
سطح فولرن خالص و همچنین نانو ساختارهای تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم خوبخودی، گرمازا و 
برگشت ناپذیر بوده و از لحاظ تجربی امکان پذیر می‌باشد. مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه )Cv(، فواصل 
پیوند N-O و C-N، و چگالی مشتقات تتریل با نانو ساختارها حکایت از آن داشتند که حساسیت تتریل 
نسبت به حرارت پس از جذب شدن بر روی سطح فولرن به مراتب کاهش پیدا کرده و در عین حال 
سرعت و فشار انفجار و قدرت تخریبی آن افزایش چشمگیری داشته است. پارامترهای اوربیتال های 
مولکولی مانند گپ انرژی، الکتروفیلیسیته، سختی و پتانسیل شیمیایی نیز مورد بررسی قرار گرفتند و 
نتایج نشان دادند که هدایت الکتریکی تتریل بعد از برهمکنش با فولرن کاهش چشمگیری پیدا کرده و 
از فولرن می‌توان به عنوان یک ماده الکتروفعال در ساخت حسگرهای الکتروشیمیایی برای اندازه گیری 

تتریل استفاده نمود.   
سیلیسیم،  انفجاری،  مواد  فولرن،  چگالی،  تابع  تئوری  تتریل، 

ژرمانیوم
واژگان کلیدی

چکیده

www.SID.ir

http://www.SId.ir


Archive of SID

Abstract

Keywords

Interaction of Tetryl on the Surface of Nanostructure of Fullerene (C24)

M.R. Jalali Sarvestani1, R. Ahmadi2*

1. Phd Student, Young Researchers and Elite Club, Yadegar-e-Imam Khomeini (RAH) Shahr-e-Rey Branch, Islamic Azad 

University, Tehran, Iran

2. Associate Professor, Department of Chemistry, Yadegar-e-Imam Khomeini (RAH) Shahre-rey Branch, Islamic Azad Uni-

versity, Tehran, Iran

This paper investigates the interaction of tetryl on the surface of pure C24, Si-doped 
C24 and Ge-doped C24 by density functional theory. For this purpose, the structures 

of tetryl, pure and doped fullerenes and their complexes were optimized geometrically. Then, IR and 
frontier molecular orbital calculations were implemented on them. The obtained adsorption energies, 
Gibbs free energy variations, enthalpy changes, and thermodynamic equilibrium constants showed that 
the interaction of tetryl with pure and doped fullerenes is exothermic, spontaneous, irreversible and 
experimentally possible. The calculated specific heat capacity values proved the heat sensitivity has 
declined significantly after adsorption of tetryl on the surface of nanostructure. The N-O and C-O bond 
lengths and density of tetryl complexes with C24 exhibited the detonation pressure, explosion velocity 
and energetic features of tetryl have enhanced considerably after its coating on the fullerene. Molecu-
lar orbital parameters such as band gap, chemical potential, electrophilicity, chemical hardness, and 
maximum transferred charge capacity have also been evaluated and the results indicated that the electric 
conductivity of C24 has decreased after absorbing of tetryl on the surface of nano-adsorbent. Therefore, 
fullerene can be used as an electroactive sensing material in the construction of novel electrochemical 
sensors for the detection of tetryl.

Tetryl؛ Density functional theory؛ Explosives؛ 
Silicon؛ Germanium
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

1- مقدمه
تتریل  نام  به  بیشتر  که  آنیتروآنیلین  N-متیل-N-6،4،2-تترا 
شناخته می‌شود، یک ماده منفجره بوده که معمولا در ساخت بمب 
و سلاح های جنگی از آن استفاده می‌گردد. تتریل که ساختار شیمیایی 
آن در شکل )1الف(  نیز آمده است برای نخستین بار در سال 1883 
اول  جهانی  در جنگ های  و  گردید  سنتز  رامبورگ  توسط  میلادی 
قرار گرفت  استفاده  مورد  وفور  به  در ساخت مهمات جنگی  دوم  و 
]3-1[. این ماده به شکل پودر زرد رنگ بوده و برای سنتز آن ابتدا 
دی متیل آنیلین را در اسید سولفوریک غلیظ حل می‌کنند تا دی متیل 
آنیلین سولفات تشکیل شود و سپس از مخلوط اسید نیتریک و اسید 
سولفوریک برای نیتراته کردن آن و تولید تتریل استفاده می‌نمایند. 
سرعت انفجار این ماده پر انرژی بسیار بالا و حدود 7200 الی 7300 
متر بر ثانیه می‌باشد. شایان ذکر است که قدرت و سرعت انفجار تتریل 
بسیار بالا است به گونه ای که در دوره جنگ جهانی اول از آن به 
عنوان پربازده ترین سازنده مواد منفجره یاد می‌کردند ]7-4[. تتریل 
در گروه ترکیبات نیتروآروماتیک قرار دارد که به شدت سمی بوده و 
تاثیرات سوئی بر محیط زیست می‌گذارند. طبق مطالعات پیشین مقادیر 
جزئی تتریل باعث ایجاد سردرد، خونریزی بینی، حالت تهوع، کاهش 
وزن، واکنش های حساسیتی شدید، کم خونی، آب مروارید، بثورات 
شدید پوستی، احساس خستگی و اختلال در عملکرد کبد می‌گردد. 
علاوه براین، تتریل سرطان زا بوده و باعث ایجاد جهش های ژنتیکی 
در انسان و سایر موجودات زنده می‌گردد ]12-8[. از سوی دیگر، طبق 
انجام شده شهرها و مکان هایی که اطراف کارخانه های  تحقیقات 
تولید مهمات جنگی، سایت های نظامی و کشتی های جنگی غرق 
شده قرار دارند، بیشتر مستعد آلوده شدن به مواد انفجاری هستند و 
علت اصلی نشر این آلاینده ها به محیط زیست، استفاده از روش های 
نا مناسب دفع، انفجار باز و احتراق مواد انفجاری می‌باشد. از این رو 
حذف و اندازه گیری تتریل از اهمیت زیادی برخوردار است. البته موضوع 
دیگری که اهمیت اندازه گیری ترکیبات انفجاری نیتروآروماتیک را 
دوچندان می‌نماید این است که گروه های تروریستی به وفور از این 
ترکیبات برای ساخت سلاح استفاده می‌نمایند، در نتیجه، شناسایی و 
اندازه گیری این ترکیبات می‌تواند سرنخ مناسبی برای پیدا نمودن این 

گروه ها باشد و از جنبه های امنیتی بسیار مفید واقع شود ]13-20[.
تاکنون روش های متعددی برای اندازه گیری تتریل گزارش شده اند که 
از جمله آن ها می‌توان به کروماتوگرافی گازی )GC(، کروماتوگرافی 
مایع با عملکرد بالا )HPLC(، طیف بینی فلورسانس و طیف سنجی 
جرمی )MS( اشاره نمود. متاسفانه این روش ها با وجود حساسیت و 
حد تشخیص خوبی که دارند، دارای معایبی هستند که استفاده از آن ها 
را سخت می‌نمایند. از معایب این روش ها می‌توان به دستگاهوری 
پیچیده و گران، مصرف زیاد حلال های آلی که خود آلاینده محیط 
زیست هستند، نیاز به مراحل پیش تغلیظ و آماده سازی نمونه، آنالیز 
طولانی و زمان بر و نیاز به کاربرهایی ماهر برای انجام مراحل آزمایش 

اشاره نمود. خوشبختانه حسگرها را می‌توان به عنوان جایگزین مناسبی 
برای این روش ها معرفی نمود زیرا حسگرها ابزارهای کوچک و قابل 
حملی هستند که دستگاهوری ارزان و ساده ای دارند و از جمله مزایای 
آنها می‌توان به گزینش پذیری بالا، گستره خطی وسیع، قابلیت استفاده 
در نمونه های رنگی و کدر، سادگی، مقرون به صرفه بودن، عدم نیاز به 
مراحل پیش تغلیظ و آماده سازی نمونه و زمان کوتاه آنالیز اشاره نمود 
]25-21[. اما نخستین گام در طراحی یک حسگر پیدا نمودن یک 
ماده تشخیص دهنده شیمیایی است که با آنالیت برهمکنش بسیار 
قوی داشته باشد و این برهمکنش به یک تغییر قابل توجه در یک 
پارامتر قابل اندازه گیری در محیط اطراف مبدل منجر گردد. از طرف 
دیگر، پس از سنتز فولرن )C60(، فولرن ها توجه های بیشماری را در 
سراسر جهان به دلیل خواص ویژه شیمیایی و فیزیکی که دارند و 
همچنین کاربردهای فراوانشان در حوزه دارو رسانی، بیولوژی، شیمی 
و علم الکترونیک، به سمت خود جلب نموده اند و در میان فولرن های 
کوچک تر C24 )شکل1)ب(( گزینه مناسبی جهت مطالعه در زمینه 
نانوتکنولوژی و بیوشیمی می‌باشد زیرا دارای مساحت سطحی ویژه 

بسیار خوبی می‌باشد ]26-29[.
نکته دیگری که اهمیت بررسی برهمکنش مواد انفجاری با فولرن را 
دوچندان می‌نماید این است که در برخی از تحقیقات پیشین ثابت شده 
است که لایه نشانی مواد انفجاری بر روی نانو ساختارها در بعضی 
موارد، منجر به افزایش واکنش پذیری و تقویت خواص انرژتیک مواد 
پرانرژی و همچنین کاهش حساسیت آن ها نسبت به حرارت می‌گردد 
]32-30[. از این رو، در این مطالعه برای نخستین بار فرآیند جذب 
سطحی تتریل بر روی نانو ساختار فولرن )C24( با استفاده از تئوری 
تابع چگالی مورد بررسی قرار گرفت و عملکرد این نانو ساختار در 
حذف تتریل و شناسایی آن به وسیله حسگرهای مختلف مورد مطالعه 

قرار گرفت.

2- روش های محاسباتی
ابتدا ساختارهای تتریل، فولرن تمام کربنه خالص، فولرن تلقیح شده 
با سیلیسیم و ژرمانیوم )نانو ساختار تنها در موقعیتی که با تتریل وارد 
تلقیح گردید.(،  ژرمانیوم  یا  اتم سیلیسیم  با یک  برهمکنش می‌شد 
همچنین کمپلکس های تتریل و فولرن در دو حالت متفاوت، با استفاده 
 Gauss View و nanotube modeller 1.3.0.3 از نرم افزارهای
3.1 رسم گردید و بهینه سازی هندسی بر روی آنها صورت گرفت. 
در مرحله بعدی محاسبات IR و Frontier molecular orbital بر 
روی تمامی ساختارها با استفاده از نرم افزار اسپارتان در گستره دمایی 
298/15 الی 398/15 با گام دمایی 10 درجه انجام شد. لازم به ذکر 
است که همه محاسبات در حلال آب و فشار 1 اتمسفر در نظر گرفته 
شدند. تمامی محاسبات با استفاده از تئوری تابع چگالی و سری پایه 
دلیل  این  به  پایه  سری  این  گرفت.  صورت   B3LYP/6-31G(d(
انتخاب شده که در بسیاری از مطالعات صورت گرفته نتایج حاصل 
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جلالی سروستانی و احمدی

شکل 1: ساختار و نام آیوپاک تتریل و طریقه  شماره گذاری اتمهای آن )الف(، ساختار فولرن 24 کربنه )ب(

نتایج تجربی داشته است ]22-31[.  با  از سری پایه مطابقت خوبی 
واکنش مورد مطالعه به طور کلی به شرح زیر می‌باشد:

24 24  Tetryl C Tetryl C+ → −                                  )1(

پس از اتمام محاسبات، از روابط 2 الی 5 برای محاسبه مقادیر انرژی 
جذب شیمیایی )Echemisorption(، تغییرات آنتالپی )ΔHint(، تغییرات انرژی 

آزاد گیبس )ΔGint(، ثابت تعادل ترمودینامیکی )Kth( استفاده گردید.

( ) ( ) ( )( )( )chemisorption Tetryl C24 Tetryl C24E E E E−= − +                                 )2(

( ) ( ) ( )( )( )int Tetryl C24 Tetryl C24H H H H−∆ = − +                                   )3(

( ) ( ) ( )( )( )int Tetryl C24 Tetryl C24G G G G−∆ = − +                                      )4(

( ) 
th intK exp G RT= −∆                                                        )5(

در رابطه شماره E ،2 نشان دهنده انرژی کل الکترونی هر یک از 
ساختارهای تتریل، نانو ساختار و کمپلکس تتریل-فولرن پس از انجام 
بهینه سازی هندسی می‌باشد. در رابطه شمارهH ،3 نماد آنتالپی مواد 
و  الکترونی ساختار  انرژی  از جمع کردن  که  مطالعه می‌باشد  مورد 
آنتالپی حرارتی )Hth( به دست می‌آید. نماد G نیز در رابطه شماره 
4، برای نشان دادن انرژی آزادی گیبس هر یک از ساختار ها در نظر 
گرفته شده است که از جمع کردن انرژی کل الکترونی هر ساختار با 
انرژی آزاد گیبس حرارتی )Gth( به دست می‌آید. در حقیقت هر سه 
پارامتر انرژی جذب شیمیایی، تغییرات آنتالپی و تغییرات انرژی آزاد 
گیبس به ترتیب از کم نمودن انرژی کل الکترونی، آنتالپی و انرژی 
آزاد گیبس کمپلکس تتریل-فولرن از مجموع انرژی کل الکترونی، 
آنتالپی و انرژی آزاد گیبس فولرن و تتریل به دست می‌آیند.  در معادله 
شماره 5 هم R و T به ترتیب نشان دهنده ثابت گازهای ایده آل و دما 

برحسب کلوین هستند ]32-35[.
گپ  جمله  از  مولکولی  اوربیتال های  با  مرتبط  پارامترهای 
 ،)µ( شیمیایی  پتانسیل   ،)η( شیمیایی  سختی   ،)HLG( انرژی 

الکتروفیلیسیته )ω( و شاخص حداگثر بار منتقل شده )ΔNmax( با 
استفاده از روابط شماره 6 الی 10 محاسبه شدند.

LUMO HOMOHLG E E= −                                                )6(

( )LUMO HOMO E E
2η −=                                               )7(

( )LUMO HOMO E E
2µ +=                                          )8(

2

2
µω η=                                                         )9(

maxN µ
η∆ = −                                                    )10(

انرژی  ترتیب  به   EHOMO و   ELUMO بالا،  در  شده  ذکر  روابط  در 
بالاترین  انرژی  و  نشده  اشغال  مولکولی  اوربیتال  پایین ترین 

اوربیتال مولکولی اشغال شده می‌باشند ]36-38[.

3- بحث و نتایج
3-1- بررسی انرژی جذب شیمیایی و خواص ساختاری
در این مطالعه، همانگونه که در شکل های شماره 2 و 3 نشان داده 
شده است، ماده منفجره تتریل از دو موقعیت کربن شماره 6 و کربن 
شماره 7 بر روی سطح C24 خالص و همچنین فولرن تلقیح شده 
با سیلیسیم و ژرمانیوم قرار گرفته است. و فرآیند جذب شیمیایی 
تتریل در هر دو حالت مورد بررسی قرار گرفته است. این دو موقعیت 
به این دلیل برای بررسی برهمکنش تتریل با فولرن انتخاب شدند 
نانو  با  برهمکنش  وارد  و  بوده  آزاد  نیترو  گروه های  آن ها  در  که 
خواص  در  تغییری  اینکه  احتمال  رو،  این  از  نمی‌گردد.  ساختار 
و درک  فهم  منظور  به  آید، کمتر می‌باشد.  به وجود  آن  انفجاری 
راحت تر مطالعات انجام شده در این پروژه، هر یک از محصولات 
با نامی اختصاری نام گذاری شده اند که در ادامه به شیوه نام گذاری 

آن ها پرداخته خواهد شد: 
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

مشتقی که از برهمکنش کربن شماره 6 تتریل با فولرن به وجود 
آمده است )شکل 2(، به صورت I-Isomer نامیده می‌شود. در این 
مشتق فولرن به طور مستقیم در تماس با حلقه بنزن تتریل می‌باشد. 
بر  خالص،   C24 بر  است، علاوه  در شکل مشخص  که  همانگونه 
همکنش تتریل با فولرن تلقیح شده با سیلیسم و ژرمانیوم نیز مورد 
بررسی قرار گرفته است که محصول حاصل از این دو برهمکنش 
نامگذاری   Ge-I-Isomer Si-I –Isomer و  با عبارات  به ترتیب 

شده اند.
گرفته  نظر  در  مشتقی  برای   ،II-Isomer نام  دیگر  طرف  از 
شده است که از برهمکنش کربن شماره 7 گروه متیل موجود در 
ساختار شیمیایی تتریل به فولرن به وجود آمده است )شکل 3(. اثر 
تلقیح شدن فولرن با سیلیسیم و ژرمانیوم نیز در این موقعیت هم 
Ge- و Si-II –Isomer مورد مطالعه قرار گرفته است و نام های

با  تلقیح شده  فولرن  با  تتریل  برای مشتق  ترتیب  به   II-Isomer

سیلیسیم و ژرمانیوم در نظر گرفته شده اند. 
 ،2 شماره  رابطه  از  مشتقات  تمامی  برای  شیمیایی  جذب  انرژی 
محاسبه گردید و مقادیر به دست آمده در جدول شماره 1 گزارش 
که  می‌دهند  نشان  وضوح  به  جدول  در  موجود  داده های  گردید. 
فرآیند جذب شیمیایی تتریل بر روی سطح فولرن خالص و همچنین 
از لحاظ تجربی امکان  با سیلیسیم و ژرمانیوم،  فولرن تلقیح شده 
پذیر است، زیرا مقدار انرژی جذب شیمیایی برای تمامی مشتقات 
 2 در شکل های  که  ]24-22[. همانطور  منفی می‌باشد  به شدت 
اتم های کربن شماره 6 و 7 تتریل  و 3، ملاحظه می‌شود فاصله 

و  یافته است  کاهش چشم گیری  بهینه سازی،  از  بعد  نانوجاذب  تا 
این پدیده خود مدرک دیگری است که قوی بودن برهمکنش و 

شیمیایی بودن جذب را تایید می‌نماید.
با توجه به اینکه پیوندهای میان نیتروژن و اکسیژن نقش مهمی 
عاملی  گروه  دارای  انرژی  پر  مواد  تخریبی  و  انفجاری  قدرت  در 
شد،  رسم  ترکیبات  ساختار  اینکه  از  پس  می‌نماید.  ایفا  نیترو 
بر روی تمامی ترکیبات صورت گرفت و در  بهینه سازی هندسی 
مرحله بعدی مقدار فواصل پیوند میان اتم های نیتروژن و اکسیژن 
با  آن  واکنش  از  حاصل  مشتقات  همچنین  و  تتریل  ساختار  در 
 1 شماره  در جدول  و سپس  گرفته  قرار  اندازه گیری  مورد  فولرن 
گزارش گردیدند. همانگونه که از داده های موجود در جدول شماره 
و  نیتروژن  میان  پیوند  فواصل  شد،  متوجه  راحتی  به  می‌توان   1
اکسیژن در مشتقات فولرنه نسبت به تتریل خالص به شدت افزایش 
یافته است. و این پدیده نشان دهنده این است که پیوندهای میان 
اتم های نیتروژن و اکسیژن به مراتب در مشتقات فولرنه سست تر 
گشته اند و راحت تر گسسته می‌شوند. به عبارتی دیگر، ساختارهای 
فولرنه واکنش احتراق و انفجار را آسان تر انجام داده و قدرت انفجار 

در آنها به شکل چشمگیری افزایش یافته است ]26[.
نکته حائز اهمیت دیگری که از اطلاعات موجود در جدول می‌توان 
دریافت این است که در ایزومرهای II افزایش قابل ملاحظه تری 
در فواصل پیوند میان نیتروژن و اکسیژن نسبت به ایزومرهای I رخ 
داده است و این امر هم در مورد مشتق فولرن خالص و همچنین 
مشتق های فولرن تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم صدق می‌کند. 

 I در ایزومرهای C24  شکل 2: ساختار تتریل و کمپلکس های آن با
توجه: رنگ اتمهای  کربن-خاکستری، اکسیژن-قرمز، هیدروژن-سفید، نیتروژن-آبی، سیلیسیم- بنفش و ژرمانیم –مشکی  نمایش داده شده است.
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جلالی سروستانی و احمدی

و بیشترین افزایش در فواصل پیوند در طول پیوند میان نیتروژن 
شماره 2 و اکسیژن های1 و 2 به چشم می‌خورد. در نتیجه می‌توان 
کربن  از  فولرن  و  تتریل  برهمکنش  از  که  محصولاتی  که  گفت 
از قدرت تخریبی بیشتری برخوردارند  شماره 7 به وجود آمده اند، 
]27[. چنانچه بخواهیم اثر تلقیح شدن را بر فواصل پیوند بررسی 
کنیم، درمی‌یابیم که در ایزومرهای I تلقیح شدن تاثیر چندانی بر 
از  پس   II ایزومرهای  در  حالیکه  در  نگذاشته است  پیوندها  طول 
اتم های  با  تتریل  با  برهمکنش  موقعیت  در  فولرن  نمودن  تلقیح 
افزایش در  این  پیوندها زیاد شده اند و  سیلیسیم و ژرمانیوم طول 
مورد پیوندهای نیتروژن 2 با اکسیژن های 1 و 2 محسوس تر است. 
و   Si-II –Isomer از   Ge-II-Isomer پیوندهای  طول  واقع،  در 
همچنین II-Isomer بیشتر می‌باشد. به همین دلیل انتظار می‌رود 
ساختارهای  بقیه  به  نسبت   Ge-II-Isomer انفجاری  خواص  که 

بررسی شده، بیشتر باشد.
از  قرار گرفت، چگالی می‌باشد که  بررسی  بعدی که مورد  پارامتر 
به  آن  شده  بهینه  ساختار  بر حجم  مشتق  هر  جرم  کردن  تقسیم 
زیرا  است  برخوردار  زیادی  اهمیت  از  چگالی  محاسبه  آمد.  دست 
با  مستقیمی  و  ارتباط مشخص  پارامتر  این  و12،  روابط 11  طبق 

سرعت و فشار انفجار دارد. 

( ) ( )
1

1 1 1 2 4 2 2D 1.01 NM Q 1 1.30ρ= +                                )11(

1 1 1 2 4 2 2P 1.558NM Q ρ=                                          )12(

در روابط 11 و D ،12 فشار انفجار، P نماد فشار انفجار، N تعداد 
 M احتراق،  فرآیند  در  شده  تولید  گازی  محصولات  مول های 
میانگین جرم مولی محصولات گازی تولید شده در پروسه انفجار، 
انفجاری  ماده  چگالی   ρ و  احتراق  حین  در  شده  آزاد  گرمای   Q
می‌باشد. همانطور که از داده ارائه شده در جدول 1 کاملا مشخص 
و  فولرن خالص  با  برهمکنش  از  تتریل پس  میزان چگالی  است، 
همچنین فولرن دوپه شده با سلیسیم کاهش یافته است. به عبارتی 
دیگر، فشار و سرعت انفجار تتریل و همچنین قدرت تخریبی آن 
با  دوپه شده  فولرن  و  خالص  فولرن  روی  بر  از جذب شدن  پس 
کردن  تلقیح  از  پس  چگالی  میزان  اما،  شده است.  کم  سیلیسیم 
و   1/314 به   1/304 از  را  افزایش چشمگیری  ژرمانیوم  با  فولرن 
1/311 به ترتیب در ایزومرهای I و II تجربه کرده است. که این 
پدیده نشان دهنده آن است که مشتقات تتریل با فولرن دوپه شده 
با  مقایسه  در  بیشتری  انفجاری  دارای فشار و سرعت  ژرمانیوم  با 
تتریل خالص هستند و قدرت تخریبی آنها افزایش چشمگیری یافته 
است ]28-31[. شایان ذکر است که بر اساس مطالعات IR انجام 
شده هیچ گونه فرکانس منفی برای هیچ یک از ساختار ها مشاهده 
نگردید و مقادیر کمترین فرکانس گزارش شده در جدول 1 نیز که 

همگی مثبت هستند، تایید کننده این موضوع است.

II در ایزومرهای C24 شکل 3: ساختار تتریل و کمپلکس های آن با
توجه: رنگ اتمهای  کربن-خاکستری، اکسیژن-قرمز، هیدروژن-سفید، نیتروژن-آبی، سیلیسیم- بنفش و ژرمانیم –مشکی  نمایش داده شده است.
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

ترمودینامیکی  پارامترهای  بررسی  و  محاسبه   -2-3
فرآیند جذب شیمیایی تتریل

از  استفاده  با  ΔHint گزارش شده در جدول 2، که همگی  مقادیر 
برهمکنش  که  می‌دهند  نشان  گشته اند،  محاسبه   3 شماره  رابطه 
تتریل با هر سه نانو ساختار گرماده می‌باشد زیرا مقدار این پارامتر 
برای هر شش مشتق مورد بررسی منفی می‌باشد. به عبارت دیگر 
و  خالص  فولرن  سطح  روی  بر  تتریل  شیمیایی  جذب  فرآیند  در 
فولرن تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم مقدار زیادی گرما و انرژی 

جدول 1: مقادیر انرژی کل، انرژی جذب شیمیایی، کمترین فرکانس به دست آمده، جرم، حجم، چگالی و فواصل پیوند برای تتریل و مشتقات آن با فولرن خالص و فولرن تلقیح شده با 
سیلیسیم و ژرمانیوم

ساختار  نانو  از  که  است  این  نشان دهنده  امر  این  و  می‌گردد  آزاد 
حرارتی  حسگرهای  وسیله  به  تتریل  شناسایی  در  می‌توان  فولرن 
استفاده نمود ]30[. در این حسگرها از یک ترمیستور بسیار حساس 
در  آمده  وجود  به  تغییرات  که  می‌گردد  استفاده  مبدل  عنوان  به 
دمای محیط که ناشی از پیشرفت یک واکنش به شدت گرمازا و 
اگر چه  به ذکر است،  اندازه می‌گیرد. لازم  را  یا گرماگیر می‌باشد 
مقدار ΔHint پس از تلقیح کردن فولرن با سیلیسیم و ژرمانیوم تا 
حدودی افزایش یافته است اما همچنان مقدار آن منفی می‌باشد و 
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فرآیند تشکیل مشتقات فولرن تلقیح شده نیز با وجود این افزایش، 
فرآیند  در  خللی  نمی‌تواند  شدن  زیاد  این  نتیجه  در  و  بوده  منفی 
از  ایجاد کند. نکته حائز اهمیت دیگری که  جذب سطحی تتریل 
این جدول می‌توان دریافت، این است که ΔHint ایزومرهای I از 
نشان  موضوع  این   .]24[ می‌باشد  منفی تر   II ایزومرهای   ΔHint

تا  از کربن شماره 6  می‌دهد که برهمکنش میان تتریل و فولرن 
حدودی گرماده تر بوده و از نظر تجربی امکان پذیرتر می‌باشد. دما 
یکی از پارامترهای مهمی است که می‌تواند بر روی فرآیند جذب 
شیمیایی یک ماده بسیار اثر گذار باشد. از این رو، تاثیر دما نیز بر 
که  همانگونه  گرفت.  قرار  بررسی  مورد  آنتالپی هم  تغییرات  روی 
برای   ΔHint نمود، مقدار  به وضوح مشاهده  در جدول 2 می‌توان 
 Si-I–Isomer و II-Isomer تمامی مشتقات به جز دو محصول
نتیجه گرفت  بنابراین می‌توان  افزایش دما مثبت تر شده است.  با 
تمامی  در  و جاذب  تتریل  میان  برهمکنش  برای  بهینه  دمای  که 
این دما  زیرا در  بررسی شده 298/15 کلوین می‌باشد  حالت های 
البته  شده است.  مشاهده  مشتقات  اغلب  برای   ΔHint منفی ترین 
 II-Isomer لازم به ذکر است که با وجود اینکه در رابطه با ترکیب
کمی  حدود  تا  تشکیل  آنتالپی  تغییرات  مقدار   Si-I –Isomer و 
منفی تر شده است اما این تغییرات بسیار جزئی می‌باشد که تفاوت 

معنا داری را میان دمای اتاق و 398/15 کلوین ایجاد نمی‌کند. از 
این رو می‌توان نتیجه گرفت که دمای اتاق بهترین دما برای فرآیند 

جذب سطحی تتریل می‌باشد.
به   3 شماره  جدول  در  شده  گزارش   ΔGint مقادیر  که  همانطور 
وضوح نشان می‌دهند، فرآیند جذب شیمیایی تتریل بر روی سطح 
تلقیح  فولرن  و  خالص  )فولرن  مطالعه  مورد  ساختار  نانو  سه  هر 
پارامتر  این  زیرا  وژرمانیوم( خودبخودی می‌باشد  با سیلیسیم  شده 
برای همه مشتقات منفی به دست آمده است. با نگاهی دقیق تر به 
جدول متوجه می‌شویم که فرآیند تشکیل ایزومرهای I هم برای 
مشتق فولرن خالص و هم برای فولرن های تلقیح شده با سیلیسیم 
II خودبخودی تر  ایزومرهای  فرآیند تشکیل  به  و ژرمانیوم نسبت 
به   I ایزومرهای  برای  شده  محاسبه    ΔGint مقدار  زیرا  می‌باشد 
آمده  دست  به   ΔGint مقدار   از  منفی تر  ملاحظه ای  قابل  طور 
می‌باشد  مطالعه  مورد  دمایی  گستره  کل  در   II ایزومرهای  برای 
]23[. نکته مهم دیگری که از اطلاعات موجود در جدول به چشم 
می‌خورد این است که بهترین دما برای برهمکنش تتریل و فولرن 
در تمامی حالت های بررسی شده، 298 کلوین می‌باشد زیرا مقدار 
ΔGint برای هر شش مشتق مورد بررسی با افزایش دما به صورت 

چشم گیری کاهش پیدا کرده است. این پدیده می‌تواند به این دلیل 

جدول 2: مقادیر تغییرات آنتالپی فرآیند جذب سطحی تتریل بر روی سطح فولرن در گستره دمایی 298 الی 398 کلوین.
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

باشد که تمایل تتریل در دماهای بالاتر به شرکت در واکنش های 
به  نسبت  دیگر  عبارتی  به  و  می‌یابد  افزایش  انفجاری  و  احتراقی 
شوک و حرارت حساس است. مطلب حائز اهمیت دیگری که در 
این جدول وجود دارد این است که برهمکنش فولرن تمام کربنه 
خالص با تتریل نسبت به فولرن تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم 
برای  گیبس  آزاد  انرژی  تغییرات  مقدار  زیرا  است  خودبخودی تر 
مشتقات فولرن تلقیح شده با سیلیسیم و ژرمانیوم مقداری مثبت تر 
ایجاد  سطحی  جذب  فرآیند  در  خللی  مسئله  این  اما  شده است. 
داده است،  رخ   ΔGint در  که  افزایشی  وجود  با  زیرا  نمود  نخواهد 
اما همچنان این کمیت منفی می‌باشد که نشان دهنده خودبخودی 

بودن این فرآیند است.
ثابت تعادل ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی تتریل با جایگذاری 
مقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس به دست آمده در مرحله قبل، در 
در جدول  آمده  به دست  نتایج  و  رابطه شماره 5، محاسبه گردید 
در جدول  موجود  داده های  از  ارائه شده اند. همانطورکه   4 شماره 
شماره 4 کاملا مشخص است، فرآیند جذب سطحی تتریل در تمامی 
طرفه،  یک  کاملا  بررسی  مورد  دمایی  محدوده  کل  در  و  حالات 
برگشت ناپذیر و غیر تعادلی می‌باشد زیرا مقدار ثابت ترمودینامیکی 
برای همه محصولات عدد بسیار بزرگ و مثبتی می‌باشد. همانگونه 
که از نتایج حاصل از تغییرات انرژی آزاد گیبس و همچنین تغییرات 

جدول 3: مقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس فرآیند جذب شیمیایی تتریل بر روی سطح فولرن در گستره دمایی 298 الی 398 کلوین.

آنتالپی هم انتظار می‌رفت. فرآیند تشکیل ایزومرهای I نسبت به 
به عبارت دیگر  و  II یکطرفه تر می‌باشد  ایزومرهای  فرآیند سنتز 
تتریل با نانو ساختار برهمکنش قوی تری از موقعیت کربن شماره 
این  ترمودینامیکی  تشکیل  ثابت  پارامتر  مزایای  از  یکی  دارد.   6
است که این کمیت می‌تواند اثر دما را به طور مشخص تری نسبت 
پارامترها نشان دهد ]27-25[. و همانگونه که در جدول  بقیه  به 
در  مشتقات  همه  برای   Kth بزرگ ترین  نمود  مشاهده  می‌توان 
دمای اتاق به دست آمده است و با افزایش دما این کمیت به شکل 
شدیدی افت می‌کند. بنابراین، دمای 298/15 کلوین بهترین دما 
ثابت تعادل  نیز مقدار  اینجا  برای تشکیل همه مشتقات است. در 
ترمودینامیکی مشتقات فولرنه خالص تمام کربن از مشتقات فولرن 
بزرگ تر  و  مثبت تر  تا حدودی  ژرمانیوم  و  سیلیسیم  با  تلقیح شده 
است. اما با این حال، این فرآیند برای همه ترکیبات مورد مطالعه 

یک طرفه و غیر تعادلی می‌باشد.

)Cv( 3-3- محاسبه و بررسی ظرفیت گرمایی ویژه
ظرفیت گرمایی ویژه معادل مقدار گرمایی است که لازم است مقدار 
مشخصی از ماده دریافت نماید تا دمای آن به اندازه 1 درجه افزایش 
جهت  برای  مناسبی  پارامتر  می‌تواند  کمیت  این  رو،  این  از  یابد. 
ارزیابی و تخمین حساسیت یک ماده انفجاری نسبت به حرارت و 
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جدول 4: مقادیر ثابت تشکیل ترمودینامیکی فرآیند جذب شیمیایی تتریل بر روی سطح فولرن در گستره دمایی 298 الی 398 کلوین.

شوک باشد. به همین دلیل ظرفیت گرمایی ویژه تمام ترکیبات در 
محدوده دمایی 298 الی/398 کلوین محاسبه و در جدول شماره 5 
گزارش گردیدند. همانطور که اطلاعات وجود در جدول به وضوح 
نشان می‌دهند مقدار ظرفیت گرمایی ویژه مشتقات فولرنه از تتریل 
خالص به مراتب بیشتر می‌باشد. این موضوع نشان دهنده این است 
که برای افزایش دمای مشتقات فولرنه به حرارت بیشتری نسبت 
به تتریل خالص نیاز داریم و حساسیت مشتقات فولرنه نسبت به 
حرارت و شوک به طور قابل توجهی کاهش یافته است. نکته مهمی 
که می‌توان در این جدول ملاحظه نمود این است که مقدار افزایش 
Cv در مشتقات دوپه شده با ژرمانیوم بیشتر از مشتقات تلقیح شده 

از  بیشتر  نیز  سیلیسیم  با  شده  تلقیح  مشتقات   Cv و  سیلیسیم  با 
نمودن  تلقیح  بنابراین،  می‌باشد.  خالص  کربنه  تمام  فولرن  مشتق 
فولرن، منجر به کاهش بیشتر حساسیت نسبت به گرما گشته است. 
 II ایزومرهای  و   I ایزومرهای   Cv مقادیر  به  دقیق تر  نگاهی  با 
از  این دو گروه  درمی یابیم که تفاوت شاخص و معنا داری میان 
ایزومرها دیده نمی‌شود ]22-26[. بنابراین حساسیت آنها نسبت به 
بخواهیم  در صورتیکه  داشت.  نخواهند  معناداری  تفاوت  نیز  گرما 
تاثیر دما را بر این متغییر ارزیابی کنیم در می یابیم که با افزایش 
دما Cv نیز به صورت خطی زیاد خواهد شد و این پدیده در مورد 

تمامی مشتقات صدق می‌نماید.

های  اوربیتال  محاسبات  نتایج  تحلیل  و  تجزیه   -4-3
مولکولی

جمله  از  آن  فولرنه  مشتقات  و  تتریل  ساختاری  خواص  از  برخی 
میان  انرژی  گاف   ،)EH و   EL( لومو  و  هومو  اوربیتال های  انرژی 
 ،)ω( الکتروفیلیسیته ،)HLG( اوربیتال های مولکولی هومو و لومو
 ،)( شیمیایی  سختی   ،)ΔNmax( منتقل شده  الکترون  بیشترین 
)µ( مورد محاسبه قرار گرفته  پتانسیل شیمیایی  ممان دوقطبی و 
و نتایج در جدول شماره 6 گزارش گردید. اوربیتال هومو بالاترین 
اوربیتال  پایین ترین  لومو  اوربیتال  و  اشغال شده  ملکولی  اوربیتال 
دو  این  میان  انرژی  اختلاف  و  می‌باشند  نشده  اشغال  مولکولی 
اوربیتال تحت عنوان گاف انرژی شناخته می‌شود که آن را معمولا 
با علامت HLG نمایش می‌دهند. این پارامتر را می‌توان با استفاده 
از معادله شماره 6، محاسبه نمود. همانطور که به وضوح در جدول 
شماره 6، مشاهده می‌گردد، میزان گاف انرژی تتریل و نانوساختار 
پس از جذب شدن تتریل بر روی سطح فولرن در تمامی مشتقات 
افزایش یافته است. و با توجه به این که ترکیباتی که گاف انرژی 
بالایی دارند، نیازمند انرژی بیشتری برای انتقال الکترون به حالت 
و  رسانایی  که  گرفت  نتیجه  می‌توان  بنابراین  هستند.  برانگیخته 
فولرن  ساختار  نانو  با  برهمکنش  از  پس  تتریل  الکتریکی  هدایت 
به طور چشم گیری کاهش یافته است. این پدیده نشان دهنده آن 

است که فولرن یک ماده الکتروفعال مناسب برای ساخت 
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

جدول 5: مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه )Cv( برای تتریل و مشتقات فولرنه آن در گستره دمایی  298 الی 398 کلوین.

می‌باشد،  تتریل  اندازه گیری  جهت  الکتروشیمیایی  حسگرهای 
بر  تتریل  از جذب شدن  بعد  الکتریکی که  از کاهش هدایت  زیرا 
روی سطح فولرن به وجود می‌آید، می‌توان به عنوان یک سیگنال 
مناسب جهت اندازه گیری این ترکیب سمی استفاده نمود ]20[. از 
ویژگی های اوربیتال‌های مولکولی اشاره به این مسئله مهم است که 
الکترون‌های اتم‌های تشکیل دهنده یک مولکول در اوربیتال‌های 
مولکولی آن قرار می‌گیرند. اوربیتال مولکولی حاصل جمع یا تفاضل 
اوربیتال مولکولی  انواع  اتمی است.  اوربیتال  توابع موج دو یا چند 
را به دو نوع پیوندی و ضدّ پیوندی تقسیم‌بندی می‌کنند. در زمان 
واکنش اگر برهم‌کنش میان اوربیتال‌های اتمی از نوع برهم کنش 
مثبت یا سازنده باشد در این صورت توابع موجی مربوط به اتم ها 
با همدیگر جمع می‌شوند و اوربیتال مولکولی حاصل شده از نوع 
پیوندی است. در حالیکه اگر برهم‌کنش بین اوربیتال‌های اتمی از 
نوع برهم کنش منفی، غیر سازنده یا مخرّب باشد در این صورت 
گرفته  نظر  در  همدیگر  از  اتم ها  به  مربوط  موجی  توابع  تفاضل 
می‌شود و اوربیتال مولکولی حاصل شده از نوع ضدّ پیوندی است 
با  پیوندی  مولکولی  اوربیتال‌های  دادن  نشان  معمولابرای   .]36[
توجه به نحوه تشکیل و شکل از نمادهای σ و π برای اوربیتال‌های 
مولکولی ضد پیوندی از نمادهای *σ و *π استفاده می‌شود. اوربیتال 

مولکولی σ زمانی تشکیل می‌شود که دو اوربیتال اتمی s که تقارن 
در   p اتمی  اوربیتال  دو  یا  شوند  نزدیک  همدیگر  به  دارند  کروی 
امتداد یکدیگر به همدیگر نزدیک شوند. یا زمانی که یک اوربیتال 
اتمی  s و یک اوربیتال اتمی p  در این حالت هم‌پوشانی کنند،  این 
اوربیتال‌ها اوربیتال مولکولی σ را  تشکیل می‌دهند ]37[. در حالیکه 
اوربیتال  یک  و   p اتمی  اوربیتال  یک  یا   p اتمی  اوربیتال  دو  اگر 
اتمی d به صورت موازی به همدیگر نزدیک شوند. در این حالت 
هم‌پوشانی این اوربیتال‌های اتمی،  اوربیتال مولکولی π را تشکیل 
اوربیتال های مولکولی نشان داده شده  از مشاهده شکل  می‌دهد. 
در شکل های شماره 4 و 5، به این نتیجه می رسیم که همپوشانی 
میان ماده تتریل و نانو ساختارها از نوع همپوشانی مثبت بوده، در 
نوع  از  برهم کنش ها  این  از  اوربیتال های مولکولی حاصله  نتیجه 
اوربیتال های مولکولی پیوندی است، که این مسئله پایداری یا به 
عبارتی کم شدن انرژی اوربیتال های مولکولی هومو که الکترونها 
در آن جای می گیرند را در ایزومرهای حاصله نسبت به نانو ساختار 

اولیه مربوط به آن ایزومرها را روشنی شرح می دهد ]35[.    
شیمیایی  سختی  گرفته است  قرار  ارزیابی  مورد  که  بعدی  پارامتر 
می‌باشد که با استفاده از معادله شماره 7، قابل محاسبه می‌باشد. 
نرمی  میزان  تخمین  برای  آل  ایده  متغییر  یک  شیمیایی  سختی 
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میزان سختی شیمیایی  که  واقع، هرچقدر  در  است.  مولکول  یک 
شیمیایی سخت تر  نظر  از  مولکول  آن  باشد،  بیشتر  مولکول  یک 
میزان  است  قابل ملاحظه  جدول  در  که  همانگونه  و  بود.  خواهد 
فولرن  بر روی سطح  تتریل  از جذب شدن  سختی شیمیایی پس 
می‌توانند  نرم  ترکیبات  اینکه  به  توجه  با  و  شده است  بیشتر 
دهند،  تغییر  ترکیبات سخت  از  آسان تر  را  الکترونی خود  دانسیته 
شیمیایی  واکنش های  وارد  می‌توانند  راحت تر  مواد  این  نتیجه  در 
برای  که  را  الکترونی  انتقالات  می‌توانند  نرم  ترکیبات  زیرا  شوند 
انجام  راحت تر  را  می‌باشند  ضروری  شیمیایی  واکنش های  انجام 
دهند ]28-25[. بنابراین می‌توان نتیجه گرفت که واکنش پذیری 
مشتقات فولرنه از تتریل خالص کمتر است و به عبارتی مشتقات 
می‌باشند.  پایدارتر  تنها  تتریل  به  نسبت  انرژتیک  لحاظ  از  فولرنه 
مقدار پتانسیل شیمیایی نیز که محاسبه آن برای به دست آوردن 
الکتروفیلیسته و بیشترین الکترون منتقل شده به سیستم ضروری 
یافته است.  افزایش  فولرن  به  تتریل  اتصال  از  پس  هم  می‌باشد 
پتانسیل شیمیایی را می‌توان با کمک رابطه شماره 8 به دست آورد.

الکتروفیلیسیته که معیار مناسبی برای برآورد تمایل یک  شاخص 
 9 شماره  رابطه  طریق  از  که  می‌باشد  الکترون  به جذب  الکترون 
قابل محاسبه است. هنگامی که دو مولکول در یک واکنش شرکت 
و  می‌کند  عمل  نوکلئوفیل  یک  عنوان  به  آنها  از  یکی  می‌کنند، 
مولکول دیگر نقش یک الکتروفیل رو ایفا می‌نماید و اگر ترکیبی 

جدول 6: مقادیر انرژی اوربیتال های هومو و لومو، گاف انرژی، سختی و پتانسیل شیمیایی، الکتروفیلیسیته، بیشترین مقدار بار الکتریکی و ممان دوقطبی تتریل و مشتقات فولرنه آن.

این است  باشد نشان دهنده  بالایی  الکتروفیلیسیته  دارای شاخص 
که تمایل زیادی به جذب الکترون از محیط دارد. شاخص حداکثر 
مقدار بار الکتریکی )ΔNmax( که از طریق رابطه شماره 10 می‌توان 
به دست آورد، ظرفیت بار سیستم را نشان می‌دهد. به عبارت دیگر 
چنانچه یک ماده دارای مقدار مثبتی از شاخص ΔNmax باشد، به 
عنوان یک الکترون گیرنده عمل می‌کند و اگر ترکیبی دارای مقداری 
ایفا  را  الکترون دهنده  یک  نقش  باشد،   ΔNmax شاخص  از  منفی 
می‌کند. همانطور که از داده های موجود در جدول 6 کاملا مشهود 
است، میزان الکتروفیلیسیته تتریل برابر با 0/704 می‌باشد که نشان 
دهنده آن است که تتریل می‌توان نقش یک الکترون دهنده را ایفا 
نماید. اما الکتروفیلیسته فولرن خالص و فولرن های تلقیح شده با 
و 0/185  با 0/391، 0/245  برابر  ترتیب  به  ژرمانیوم  و  سیلیسیم 
می‌باشد. در واقع، میزان تمایل فولرن به گرفتن الکترون با تلقیح 
کردن آن با سیلیسیم و ژرمانیوم بیشتر شده است. با توجه به اینکه 
را در  الکتروفیلیسیته  با ژرمانیوم کمترین مقدار  تلقیح شده  فولرن 
نقش یک  راحت تر  می‌تواند  و  دارد  ساختارها  نانو  بقیه  با  مقایسه 
الکترون گیرنده را ایفا کند، پیش بینی می‌شود که این نانو ساختار 
نتیجه  در  و  گردد  تتریل  با  الکترون  تبادل  واکنش  وارد  راحت تر 
گزینه مناسب تری جهت ساخت حسگر های الکتروشیمیایی جهت 
اندازه گیری تتریل باشد ]20[. نکته حائز اهمیت دیگر این است که 

مقدار هر دو پارامتر الکتروفیلیسیته و 
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 )C24( بررسی ترمودینامیکی برهمکنش تتریل با نانو ساختار فولرن

ΔNmax پس از جذب شدن تتریل بر روی نانو ساختارهای فولرن 

که  می‌کند  اثبات  موضوع  این  و  داشته است  چشم گیری  کاهش 
تتریل خالص تمایل بیشتری به جذب الکترون نسبت به مشتقات 
فولرنه نشان می‌دهد به عبارتی قدرت الکترون کشندگی آن بعد از 

واکنش با فولرن کاهش چشمگیری داشته است.

4- نتیجه گیری
تتریل یک ماده منفجره است که در ساخت مهمات و سلاح های 
جنگی از آن استفاده می‌گردد. این ترکیب انفجاری نیتروآروماتیک 
و  انسان  بر روس سلامتی  تاثیرات سوئی  و  بوده  به شدت سمی 
از  آن  حذف  و  گیری  اندازه  رو،  این  از  می‌گذارد.  محیط زیست 
اهمیت زیادی برخوردار است. به همین دلیل در این مطالعه جذب 

I در ایزومرهای C24 شکل 4: ساختار کمپلکس های تتریل با
توجه: رنگ اتمهای  کربن-خاکستری، اکسیژن-قرمز، هیدروژن-سفید، نیتروژن-آبی، سیلیسیم- بنفش و ژرمانیم –مشکی  نمایش داده شده است.

II در ایزومرهای C24 شکل 5: ساختار کمپلکس های تتریل با
توجه: رنگ اتمهای  کربن-خاکستری، اکسیژن-قرمز، هیدروژن-سفید، نیتروژن-آبی، سیلیسیم- بنفش و ژرمانیم –مشکی  نمایش داده شده است.
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جلالی سروستانی و احمدی

سطحی تتریل بر روی سطح فولرن 24 کربنه خالص تمام کربنه 
از  با استفاده  با سیلسیم و ژرمانیوم  تلقیح شده  و همچنین فولرن 
انرژی جذب  مقادیر  قرار گرفت.  مطالعه  مورد  تابع چگالی  تئوری 
شیمیایی، تغییرات انرژی آزاد گیبس و ثابت تعادل ترمودینامیکی 
نشان دادند که برهمکنش تتریل با فولرن های خالص و تلقیح شده 
است.  پذیر  انجام  تجربی  لحاظ  از  و  ناپذیر  برگشت  خودبخودی، 
مقادیر تغییرات آنتالپی بیانگر آن بود که برهمکنش تتریل و فولرن 
می‌گردد،  آزاد  فرآیند  این  حین  در  زیادی  گرمای  و  بوده  گرمازا 
برای  حرارتی  حسگر  ساخت  جهت  می‌توان  فولرن  از  نتیجه  در 
اندازه گیری تتریل استفاده نمود. تاثیر دما نیز بر روی پارامترهای 
ترمودینامیکی مورد بررسی قرار گرفت و مشخص شد که تتریل 
فواصل  دارد.  فولرن  با  را  برهمکنش  قوی ترین  اتاق  دمای  در 
پیوندها و همچنین چگالی ترکیبات مورد مطالعه حاکی از آن بود 
تتریل پس  تخریبی  قدرت  و همچنین  انفجار  و سرعت  فشار  که 
افزایش  به طور چشم گیری  فولرن  بر روی سطح  از جذب شدن 
می‌یابد. مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه هم بعد از جذب شدن تتریل 
بر روی نانو ساختارها افزایش قابل توجهی داشت که نشان دهنده 
بعد  حرارت  به  نسبت  انفجاری  ماده  این  حساسیت  که  است  آن 
اوربیتال های  پارامترهای  می‌یابد.  کاهش  فولرن  با  برهمکنش  از 
که  کردند  ثابت  الکتروفیلیسیته  و  انرژی  گاف  جمله  از  مولکولی 
الکتروفعال مناسب  نانوساختار می‌توان به عنوان یک ماده  این  از 
جهت ساخت سنسورهای الکتروشیمیایی برای اندازه گیری تتریل 
استفاده نمود. لازم به ذکر است که در این تحقیق تنها پارامترهای 
ترمودینامیکی و اوربیتال های مولکولی مورد مطالعه قرار گرفته اند. 
پیشنهاد می‌گردد که سینتیک برهمکنش تتریل با این نانوساختار 
هم مورد مطالعه و بررسی قرار گیرد و در صورتی که جذب شیمیایی 
تتریل بر روی سطح این نانو ساختار از لحاظ سینتیکی هم مناسب 
این ماده پرانرژی  اندازه گیری  بود، عملکرد فولرن جهت حذف و 

سمی به صورت تجربی نیز بررسی گردد.
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