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 دانشگاه اصفهان   كيزيفيم يشانجمن شيمي ايران و گروه  كيزيفيم يششاخه 
 
 

  دكتر حسن سبزيان  دكتر ناهيد فرضي 
  

  
  

  

 دكتر حسن سبزيان  يفرض ديدكتر ناه 
 دكتر رضا اميديان دكتر مجيد موسوي 

 دكتر عباس محمدي دكتر اكبر اميدوار
 
 

    

  سيمين روشن   دكتر زهرا استادشريف معمار 

  ريحانه نادري  زينب شكاري

  مريم وحيد   حديثه سليماني

  نسرين عابدي   فاطمه سادات موسوي 

  فاطمه فكري   زهرا بختياري

  مرضيه يزداني  ي نيچگ نا يروم

  مهناز دهقان  نازمهر صالحي 

    محسن ايزدي 
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پيشگان گرامي؛ دانشمندان، پژوهشگران و دانشجويان عزيز؛ به شهر و دانشگاه زيباي اصفهان خوش آمديد. مايه فيزيكشيمي   
انجمن، بار ديگر به دانشگاه اصفهان و فيزيك اين خورسندي است كه هيئت مديره انجمن شيمي ايران و كارگروه شاخه شيمي

را به ما سپردند و از  ١٤٠٣فيزيك در سال فيزيك آن اعتماد كردند و برگزاري همايش شيمياعضاي هيأت علمي گروه شيمي
هاي اجرايي و علمي، و اين رهگذر، فرصت خدمتگزاري و پذيرايي از شما بزرگواران را نصيب ما كردند. اينجانب از طرف كارگروه

نيز از طرف همكاران، همياران علمي و دانشجويان دانشكده شيمي و مديريت دانشگاه اصفهان از تمامي شما بزرگان و سروران 
فرمايي كنم كه دعوت ما را مشتاقانه پذيرفتيد و با ارسال و ارائه مقالات ارزشمند خود و با تشريفكننده گرامي تشكر ميشركت

 يادماندني كرديد. بخش و بهدادي آموزنده، پربار، لذتخود، اين همايش ملي را روي
پيشگان در فضايي آرام و با فراغ آورند تا دانشهايي را فراهم ميها فرصتپژوهشي، همايش-در يك دستگاه كامل آموزشي   

هاي و ها، آزمودههاي آموزشي و پژوهشي يكديگر آگاه شوند و با عرضه و دادوستد آموختهها و يافتهها، انديشهخاطر، از تلاش
هاي پژوهشي خود هاي ارزشمند خود، مسير آموزشي و پژوهشي آينده خود را بازنگري و بازتعريف كنند و به فعاليتانديشه

هاي پژوهشي كاربردي و صنعتي هاي متقابل دانشگاه و صنعت و بناگذاري همكاريفزوني، عمق و تندي بخشند. كشف توانايي
نياز و مشكلات و رفع نيازهاي جامعه كه پيش هاي نو در حلبين اين دو نهاد گرانسنگ جامعه و همچنين شكوفايي انديشه

هاي نوراني يكديگر مدار است. ديدار چهرههاي دانشبنيان است، از نوبرهاي همايشهاي دانشاندازي شركتنيروي راننده براي راه
اي درخشان و پربار ها، بويژه آشنايي با همكاران و پژوهشگران جوان و دانشجويان پُركار، شاداب و پُراميد كه آيندهدر اين همايش

اي كامل براي اين همايش افزا و بهرهدهند و نور چشمان ما هستند، خود به تنهايي جانفيزيك را نويد ميبراي دانش شيمي
 است.

چندباره مردان و زنان بزرگي از تبار پارسايان نيكوسرشت و از رشته در اين ايام اندوهبار و در اين ميدان رادآزما، شاهديم كه    
دريغ خود هاي بيها و كوششدل، استوار بر پيمان خويش، پس از تلاشگرانبهاگوهرهاي درخشان و سروقامتان سرسبز و زنده

گذارند و در برابر ديدگان ما براي آباداني اين جهان، با نثار جان شيرين خود در زيباترين دادوستد عاشقانه، آن را به ما وامي
شوند و نزد جانان و دلدار خود آرام آمد و شادباش فرشتگان با نورهاي تابان به مينوي برين وارد ميگذرند و با خوشخرامان مي

ناب و  هايي از ميامآنان كه در سايه طوبي و بر كرانه چشمه زلال حيات، با جانگيزند. همگيرند و غبطه ما واماندگان را برميمي
آفرينا تو را گزارند. جهاندهند و در آخرين كلام، سپاس خداوندگار جهانيان ميشوند و  بانگ نوشانوش سر ميگوارا پذيرايي مي

اي و دروازه اي و در شاهراه ولايت، راهبري فرزانه بر ما گماشتهسپاس كه اينان را چراغ راه و ستاره آسمان انديشه ما قرار داده
گساري، ما همچون ات در تو آويزيم. در اين غماي تا در تو رسيم و در ميان بندگان پاك و برگزيدهباغ شهادت را بر ما باز گذاشته

تر شويم تا در دانش جوياتر، پوياتر و يابندهتر و استوارتر ميپيشگان ايران، بر كارگزاري و كارگماشت خود آگاهفيزيكتمامي شيمي
گيري از دانش، آرزومندتر، اميدوارتر، كوشاتر و تواناتر شويم. ما را ياري كن ايراني آباد و سربلند خواهيم در بهرهز تو ميباشيم و ا

دلانه ها دژخيمي و ددمنشي پيوسته و سنگها و گزندهاي دشمنان، اهريمنان و ددان جهان كه اين روزبسازيم تا در برابر بدي
 مان جاويد بماند و از ما دلشاد باشد.گزند و براي فرزنداناند، بيخود را دوچندان كرده

  متصل گردان به درياهاي خويش  پيش ز بخشيدي كه دانش ايقطره
 (مثنوي معنوي مولوي) تن وارهانش از هوا وز خاك  من جان اندر علم است ايقطره

  بادها نشفش كنند نيك ،از آن شيپ  خاكها خسفش كنند نيك ،از آن شيپ
 

  ١٤٠٣ماه آبان ٢٩شنبه سه، اصفهان زيبا، دانشگاه اصفهان، حسن سبزيان (دبير اجرايي همايش)
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  تعداد مقالات   عنوان                  
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  ي عمومي هاي سخنران
  ي تخصصي هاي سخنران

  پوسترها 

١  
٩  

٧٤  
  ٥٦٤  نمايه نويسندگان 
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  دوار ياكبر امدكتر   محسن افتاده دكتر 
  ي برنج  رضايعلدكتر   ان يديرضا امدكتر 
  ي ميرضوان رح دكتر   ي سيعادل رئدكتر 
  سبزيان دكتر حسن   ي رفعت  رعباسيامدكتر 

  دكتر سودابه سيفي   دكتر نسرين سهرابي 
  صلابت  رضايعلدكتر   يي شاملو  درضايحمدكتر 
  دكتر الهه غريب شاهيان   ان يز يعز  ديسعدكتر 
  پور فرخ  نيحسدكتر   نسب يفاطمه سادات فاطمدكتر 
  كريمي شروداني  رضادكتر   يناهيد فرضدكتر 
  كوثري  نيحس محمددكتر   ي عزت كشاورز دكتر

  محمدي السادات يفخر دكتر  دكتر عفت كيانپور 
  منشمحمدي  نيحس دكتر  محمديان ثابت  سادات بايفر دكتر
  موسوي  مجيد دكتر  محمودي  ازمحمدين دكتر
  نوربالا محمدرضا دكتر  مهرانفر مهيفه دكتر

  نيكوفرد  نيحس دكتر  بنددكتر راضيه سادات ني 
ي واحدپور مرتض  دكتر    
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كنندگان در  افتخار دارم به نمايندگي از دانشگاه اصفهان، انجمن شيمي ايران، برگزاركنندگان و شركت   
باور دانشچهارمين كنفرانس شيمي وبيست دوستي و انديشه  فيزيك ايران، از حمايت كريمانه برآمده از 

تشكر كنم. براي تمامي حاميان، توفيق الهي و در پي  قدر اين همايش ملي،  دانشمندپروري حاميان گران
  كنم. آن نعمت و رستگاري دو جهان آرزو مي 
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 شماره  سخنران عنوان صفحه 

 ١ ينيحس  رقاسم يم  ها چالش انداز و : چشم يمدرن امروز يايدر دن يمينقش الكتروش ٢

 ٢ ناي زيعز  ديسع : اصول و كاربردهايترشوندگ  دهي پد ٥

 ٣ فرخ پور   نيحس بزرگ اسيبا مق يهاسامانه يكوانتم  يمحاسبات يميش ٧

  

 

 
 

 شماره  سخنران عنوان صفحه 

نانوقطرات چگالي جرمي  هاي  روفايلبيني چگالي فاز توده با استفاده از پ پيش ١٠
 سازي ديناميك مولكولي از اساسشبيه با استفاده از   دوكاتيوني يوني  مايع

 ١ زهرا استادشريف معمار 

 ٢ ي محمد اعظم  ديس هاي مولكوليشده در نانوخازن ارزيابي بار و انرژي ذخيره ١٣

مدل   ١٦ توسط  كربن  اكسيد  دي  گاز  آلاينده  جذب  مكانيسم  نظري  مطالعه 
 انسانيكربنيك آنهيدراز آنزيمي

 ٣ اقتداري  حنانه السادات

 ٤ يونيمحمدرضا اف ي بايفنيلنبررسي هاميلتوني موثر الكتروني در شبكه  ١٩

مايع ٢٣ در  سولفيد  هيدروژن  و  تيول  متان  حلاليت  خانواده  رفتار  يوني  هاي 
مقايسه بررسي  شبيهايميدازوليوم:  و  تجربي  ديدگاه  از  ديناميك  اي  سازي 

 مولكولي

 ٥ ي ليجل  نيحس  ر يام 

  ٦  زهرا جمشيدي   كيبرونيوا يخط نيلتونيهام ه يبر پا يكاواك پلاسمون كيناميد  ٢٦

- انكپسوله شده در شبكه فلز  يس  توكرومي س  م يآنز  يحرارت  يداريپا   يبررس  ٢٧
  يمولكول كيناميد يسازهيشب قياز طر IR-MOF-74-VIيآل

  ٧  ي پور نطنززهرا چاوش
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  شماره   سخنران   عنوان  صفحه 
  ٨  مريم دهستاني  د يفلور  يد   ژنياكس  ليپتانس  يدر سطوح انرژ  ي كياباتيناآد  ي شدگ  جفت  يبررس  ٢٩

+ در  As3براي تشخيص    BC2Nبر روي عملكرد نانوصفحه    DFTسازي  شبيه   ٣٢
  فاضلاب شهري و صنعتي 

  ٩  ي ميرضوان رح

با مايعات يوني  دار شده در برهمبررسي نقش كاتيون عامل ٣٥ كنش كارواكرول 
 سازي ديناميك مولكولي آمينواسيدي به كمك شبيه 

 ١٠ زهرا رضاپور

  ١١ ي عيالسادات رف  م يمر محاسبات تحليلي احتمال عبور با استفاده از مدل پتانسيل مستطيلي ٣٨

بررسي محاسباتي مكانيسم نفوذ داروي ايرينوتكان در چارچوب آلي كوولانسي   ٤١
 بر پايه پورفيرين

  ١٢ محسن سروش منش 

پپتيد و اثر آن در انتخاب ساختارجهت  -چشم انداز ساختاري برهمكنش قند ٤٤
 بازتوليد طيف تجربي

  ١٣ ياردل  يمحمد صالح

ي بررسي سينتيكي واكنش پيروگالول با سديم يدات به روش تجربي و محاسبه ٤٧
 هاي نظريتغييرات تابع گيبس واكنش با روش

  ١٤ انيطالب  يمهد

  ١٥ ف يظر  يمهد يك بعدي وجود دارد؟ هاي شبهداشتن تغيير فاز در سيستمآيا امكان  ٥٠

انتقال بار در كاتاليزور نوري-تجزيه و تحليل توزيع حفره ٥٤ اثر   الكترون براي 

 فلزي نيكل- كمپلكس آلي

  ١٦ يي سارا فخرا

و بررسي پايداري   ITIC:PCE10ساخت سل خورشيدي آلي بر پايه تركيب   ٥٧
 دمايي و نوري آن 

  ١٧ زاده قاسم  نيشاه

  ١٨ كارگر   ايميك مطالعه ديناميك كوانتومي جفت شدگي قوي تحت ميدان كاواك پلاسموني ٦٠

  ١٩ يكركن  نبيز   ايو همتاهاي ايزوتوپي آنها در فضاي بين ستاره H2با  C2برخورد  ٦٣

ما  نديفرآ  يمولكول  سازي  هيشب  ٦٦ در  سلولز    ل يمت-٣-ل يات-١  ي وني  عيانحلال 
 ي آب طيآن با مح سهياستات و مقا وميدازوليميا

  ٢٠  كوثري   ن يحس  محمد

  ٢١ ي مراد  ي بشر ارائه مدل دانه درشت تترامر كيتوزان بر اساس ميدان نيروي مارتيني  ٦٩

مايع ٧١ فاز  تعادل  رفتار  بر  كاتيون  زنجيرآلكيلي  و طول  دما  اثر  مايع   -بررسي 
 آمونيوم هاليد نمك تتراآلكيل  -گليكول پروپيلنتايي آبي پليهاي سهسيستم 

  ٢٢ پور نهال نصرت
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 شماره  هدهندارائه عنوان صفحه 

 ١ فاطمه آبگون  تيواوراسيل با نانومخروط بورنيتريد-٢بررسي نظري برهمكنش داروي  ٧٥

آلي پرشده با  -شدن چارچوب فلزاي دماي انتقال شيشه هاي مكانيكي و ويژگي ٧٧
 ي ديناميك مولكوليرزين اپوكسي: يك مطالعه

نجف   ميمائده ابراه
 ي آباد

٢ 

آلي  -هاي فلزپروپيلن توسط چارچوب- اتيلن و پروپان-جذب و جداسازي اتان ٨٢
 سازيبا استفاده از روش شبيه  ZULخانواده سري هم

زاده   ميفاطمه ابراه
 يچار

٣ 

ميدانمطالعه ٨٤ توانايي  بر  ي  مبتني  نيروي  خواص در محاسبه  OPLSهاي  ي 
 يوني دوكاتيوني ساختاري مايعات

 فيزهرا استادشر
 معمار

٤ 

 ٥ بهنوش اسلام پناه  ي فلزي بر اسيديته پيرولوكينولين كينون هابررسي تاثير كمپلكس شدن با يون  ٨٧

 يمولكول  يها  ستمسي  انحراف  در  تلر–  انياثرات    يبررس ٩٠
SeX2(X=F,Cl,Br,I)  

  ٦  علي اسماعيلي 

و  ٩٦ پيشرفته  اكسيداسيون  كاربرد فتوراكتورهاي سلول سوختي در فرآيندهاي 
 توليد همزمان الكتريسيته 

 ٧ ي لياسمع  هيزك

 ٨ ي منصوره اصفهان با سطح بيس (ايمينوتيوليتو)روديم  2SOبررسي محاسباتي برهمكنش گاز   ٩٩

استخراج خواص ترموديناميكي تعادلي و غير تعادلي براي حالت گازي سيستم  ١٠٢
Zn…H2  از روي سطح انرژي پتانسيل بين مولكولي سه بعدي كوانتومي 

  ٩ عاطفه اكبرپور

يز با استفاده از كند و سوز ليزري با هدف  گر ساخت توري استيل با سطح آب ١٠٥
 جداسازي نفت از آب  

  ١٠ ي دعليفائزه ام 

 ي رسرداريفاطمه ام  نازك تلوريد كادميوم به روش لايه نشاني الكتروشيمياييساخت لايه ١٠٨
 درجز 

١١  

}اوريل به روش  ٦بررسي برهمكنش داروي كلرومتين با نانو متخلل كوكوربيت{ ١١١
 كوانتومي و نظريه تابع چگالي محاسبات 

  ١٢ ي اشكان باقر

و   ١١٤ تترل  پيوندهاي  خواص  بر  استخلاف  و  مشاركتي  اثرات  نظري  مطالعه 
 X-Ph-CN:SiF4:HFي سه جزئي  ها هيدروژني در كمپلكس

  ١٣ ي ستوده باقر

حلقه ١١٧ تعداد  برهمكنشآرومات  هايتاثير  بين  مشاركتي  اثر  بر    هاي¬يك 
CH…π    و N...π حلقه پيرازيندر 

  ١٤ ي ستوده باقر
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الكتروني كمپلكس كوئورديناسيوني   ١٢٠ الكتروني و طيف  نظري ساختار  مطالعه 
]CoIII(Salophen)(NH3)2+[ 

  ١٥ ي اري اكبر بخت

آهن   ١٢٣ مغناطيسي  ذرات  نانو  بررسي    ) IONPs(كاربرد  و  بيوتكنولوژي  در 
 هاي ساختو انواع روش هاكنش با بيومولكولسينتيك برهم

  ١٦ ي جهرم   يبرق  هيهان

كولين   ١٢٦ طبيعي  عميق  يوتكتيك  حلال  در  آلپرازولام  داروي  حلاليت  بررسي 
 كلرايد/اوره در مقايسه با آب

  ١٧ سمانه برومند 

  ١٨ بلوچ   ر يام  اكسايد بررسي ساختار و روش تهيه متفاوت گرافن  ١٢٩

ي بررسي قدرت مهار پروتئاز اصلي توسط برخي از مشتقات ابسلن: يك مطالعه ١٣٢
 داكينگ مولكولي

  ١٩ بلوچ   هيهان

 يفاطمه سادات بن برهمكنش مولكولي ديمر كيتوزان با اوره و آب با استفاده از نظريه تابعي چگالي  ١٣٥
 جمالي

٢٠  

نانوحامل  بررسي   ١٣٧ بر روي  اسيد فوليك  ترموديناميكي جذب سطحي مولكول 
 پپتيدي دي فنيل آلانين در درمان سرطان: مطالعات تئوري 

  ٢١ ي مارنان  يبهشت  م يمر

غير الكتروليت شامل اتيلن گليكول   دوجزيي    مطالعه خواص حجمي محلول  ١٤٠
 هپتانول در دماهاي مختلف  -١مونو متيل اتر و 

  ٢٢ ز يفاطمه پرو

  ٢٣  ي ولد  يي رزايم   فرشاد  وم يركوني بر ز يمبتن يآل با استفاده از جاذب چارچوب فلز ) VI( جذب كروم  ١٤٢

مطالعه الكتروشيميايي ماده دارويي پاراستامول برروي الكترود هاي اصلاح شده   ١٤٥
 با ساختار گرافني 

نجف   يپورهاد  دهيسع
 ي آباد

٢٤  

ساختار   ١٤٨ محاسباتي  نظريهمطالعه  از  استفاده  با  پاراستامول  داروي   الكتروني 

 ) QTAIM(كوانتومي اتم در مولكول 

نجف   يپورهاد  دهيسع
 ي آباد

٢٥  

بررسي برهمكنش ديفن هيدرامين با آلبومين سرم خون انساني با استفاده از  ١٥١
 سنجي و شبيه سازي ديناميك مولكولي مطالعات طيف

  ٢٦ سحر پولادرگ

گرافاين تزئين  -C68بر روي ساختار  CO2اندازي گاز   دام محاسباتي بهمطالعه   ١٥٤
 Alشده با فلز 

  ٢٧ زهرا تابنده 

آلي ١٥٧ چارچوب  يك  سنتز  و  و  -طراحي  پريلن  پايه  بر  جديد  مزدوج  كوالانسي 
 گرماي انرژي خورشيدي و نمك زدايي از آب دريا -كاربرد آن در تبديل نور

  ٢٨ ي تراب يمرتض

ابرآبدوست براي تبخير خورشيدي  -كربن پارچه اي با سطوح ابرآبگريزساخت   ١٦٠
 در سطح مشترك

  ٢٩ يبيتهذ  هيحان
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تيوگوانين   ١٦٣ و  مركاپتوپورين  اوره،  هيدروكسي  داروهاي  جذب  نظري  مطالعه 
 GCMCهاي مبتني بر تيتانيوم به روش MOFتوسط 

  ٣٠ مورزادهيسولماز ت

ابرخازن  ١٦٥ براي  واسطه  فلزات  مكسين/  نانوكامپوزيت  با  تهيه  الكترودهاي  ها: 
 كارايي بالا 

  ٣١ ي جانباز فوتم  نايم 

از   ١٦٨ فلزياستفاده  پليمر/چارچوب  جاذب  -بيونانوكامپوزيت  يك  عنوان  به  آلي 
 هاي طبيعي اكسيدان جديد براي جذب انتخابي آنتي

  ٣٢ ي اعظم جبار

سينتيك رفتار جذب و واجذب سطحي يك رنگدانه طبيعي روي نانوكامپوزيت  ١٧٢
 و نانوذرات مغناطيسي MOFبيوپليمري حاوي 

  ٣٣ ي اعظم جبار

اندازه حفرات كاتال  يبرر س  ١٧٥   ي و مزوپور تحت دما و زمانها  كرويم  يستهاياثر 
  هپتان-نرمال وني زاسيزومريا مختلف بر

  ٣٤  ي جعفر  نبيز

تثبيتبررسي   ١٧٨ ليپاز  آنزيم  بسپاري اصلاحپايداري  بر روي غشاي  با  شده  شده 
 هاي نانوصفحه 

  ٣٥ اني فرانك جعفر

الكتريكي بر انتقال گرماي آب محدود شده بين دو صفحه نيتريد  ١٨١ اثر ميدان 
 بور 

  ٣٦ ي سارا جهان آباد 

  ٣٧ ينيچگ  نايروم  ي آلي بر پايه كلكون  پايداري نوري و خواص فوتوفيزيكي سامانه ١٨٤

پا   يكوانتوم  تيظرف  يرو  نقص  رييرتغيتاث ١٨٧ عملكرد    يسنيليس  هيالكترود  در 
  ها ابرخازن

  ٣٨  زهرا حسن زاده 

  ٣٩  زهرا حسن زاده   در فاز محلول نيسي گلا يكيناميترمود ريمقاد يبررس  ١٩٠

نانوساختارهاي  ها  ابرخازن ١٩٣ پايه  بر  بالا  كارايي  با  هيبريدي  هسته -پوستهي 
 ي كربني ها كره  دوفلزي و نانو

 ينيحس  ي رعليام   ديس
 واعظ 

٤٠  

مولكول ١٩٦ شدگي  جفت  برهمكنشي -بررسي  مدل  ارائه  با                نانوذره 
 دوقطبي -دوقطبي

السادات   م يمر
 ينيحس

٤١  

هاي طبيعي با داروي كريزوتينيب به روش كنش سيكلودكسترينمطالعه برهم  ١٩٩
  سازي ديناميك مولكوليشبيه 

  ٤٢  ي آبادحكم  لايل

هاي اصلاح شده با داروي بررسي تشكيل كمپلكس درهم جاي سيكلودكسترين  ٢٠٢
 سازي ديناميك مولكوليارلوتينيب به روش داكينگ و شبيه

  ٤٣ ي آبادحكم  لايل

 يفرحناز حمد كوپليمريزاسيون كرتونيك اسيد و آلفامتيل استايرن   Ab Initio مطالعه ٢٠٥
 هولاسو 

٤٤  
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نانوقفس   ٢٠٧ روي سطح  بر  بروميد  گاز سمي سيانوژن  ارزيابي محاسباتي جذب 
 در حضور ميدان الكترواستاتيك   B12N11Pو    B12N12  ،AIB11N12هاي  

  ٤٥ مينا حيدري

با آدنين نوكليو   B12P12فلويورواوراسيل،  - ٥بررسي نظري برهمكنش دارو    ٢٠٩
  AIMو  DFT ،TD-DFTباز 

  ٤٦  مينا حيدري

در  ٢١٢ كالكون  تركيبات  كليدي  واكنش  عنوان  به  مايكل  افزايش  نظري  بررسي 
 حضور متان تيول 

  ٤٧ ي ديمونا خاكسف

مالتوز با    ي مائ  يو محلول ها  نيديستيه  يمولكول  ن يب  يبر هم كنشها  يبررس  ٢١٥
  يكيو آكوست  يخواص حجم از استفاده

  ٤٨  خاطره خانلرزاده 

و    Coآلي- ي چهارچوب فلزها  مطالعه خواص الكتروشيميايي الكتروكاتاليست ٢١٨
Ni-Co   ي سوختي اورهها  بر روي فوم نيكل و كاربرد آن به عنوان آند در پيل 

  ٤٩ ي نيقاسم حس  ريم 

گاز نيتروژن اكسيد برروي نانوصفحات خالص و تزريق شده تي  مطالعه جذب   ٢٢١
 گرافن

  ٥٠ يديمهرشاد خورش

  دلسوز دهيسپ  يرتجمعيو غ  يتجمع يستمهايس يبرا PC-SAFTمعادله حالت  يمدلساز  ٢٢٤
  يهفشجان

٥١  

  ٥٢ زاده   سيرابعه خوشنو تهيه، ارزيابي ويژگي هاي بيوفيزيكي و زيستي ليپوزوم كاتيوني مترونيدازول   ٢٢٧

مل  ٢٣٠ ساختار  پپت  نيتيمطالعه  شب  MDP1  د يو  روش  از  استفاده  ي ساز  هيبا 
  ي مولكول كيناميد

  ٥٣  دلشاد  سرا ي

  ن يپروتئ  ياز انباشتگ   يريجلوگ  يبرا    يساز  و مدل  يمولكول  كيناميد  ي  مطالعه ٢٣٣
 مر يآلزا ي ماريمهاركننده در ب كمك  تاو به

  ٥٤ دلفان   نينسر

  ٥٥  رانمنش يزهرا ا  ي محاسبات يكردهايبا استفاده از رو كيزيآبس د ياس دياهداف جد  ييشناسا  ٢٣٦

  ٥٦  ي ريدهش  ي محمدمهد  و گاز نئون  ياتمكربن دو يبرا يمولكول  نيب ليپتانس يمطالعه سطح انرژ  ٢٣٨

  ن يگرافا  ٤  -  ١٦  -   ٨نانوساختار    يو الكترون  يخواص ساختار   يمطالعه محاسبات   ٢٤٠
  آن يرو دروژنيجذب ه يو بررس  ميشده با فلزسد نيخالص و تزئ

  ٥٧  يمهتاب دهقان

لا  ٢٤٣ تك  الكترون  فروسن   افتهيخودسازمان    يها  هيانتقال  با  شده  دار  عامل 
  د يكربوكسالده

  ٥٨  يالهه دهنار

به عنوان عامل ضد سرطان با استفاده از   نازي) ك٣مي(پ يمطالعه مهاركننده ها ٢٤٦
 يسه بعد وساريك

  ٥٩ ي دهوار  هيمار

هم   ٢٤٩ رويكرد  يك  محاسباتي:  طراحي  طريق  از  ليزوزيم  آنزيم  پايداري  افزايش 
 يادگيري عميق و ترموديناميكافزايي با تركيب 

  ٦٠ كلهر  درضايحم
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گاز   ٢٥٢ احياي  و  جذب  هاي     CO2مطالعه  نانوقفس  و    Al5CuN6روي 
Al11CuN12 

  ٦١ ي رحمن آباد  ميرح

  ٦٢ ي ميرضوان رح B2Nخواص جذب تركيبات آلي فرار توسط يك نانو صفحه   DFTمطالعه  ٢٥٥

  ٦٣ اينحامد رزاق تاثير ميدان الكتريكي بر رفتار فازي آب بين دو صفحه بور نيتريد ٢٥٨

عامل ٢٦٠ كاتيون  نقش  برهمبررسي  در  يوني  دار شده  مايعات  با  كارواكرول  كنش 
 ديناميك مولكولي سازي آمينواسيدي به كمك شبيه 

  ٦٤ زهرا رضاپور

و مت ٢٦٣ آمفتامين  مولكولي  ساختار  نظري  گرافن  آمفتام  بررسي  پتانسيل  و  ين، 
 ها براي جذب آن 

  ٦٥ انيلادن رضائ

خواص   ٢٦٦ بررسي  و  تيمول  بر  مبتني  جديد  عميق  اتكتيك  حلال  تهيه 
 فيزيكوشيميايي آن 

  ٦٦ يسولماز رفعت

اتكتيك جديد مبتني بر تيمول در استخراج متيلن بلو از بررسي كاربرد حلال   ٢٦٩
 محلول آبي

  ٦٧ يسولماز رفعت

  ٦٨ يسولماز رفعت سازي ديناميك مولكولي حلال اتكتيك عميق غير يوني مبتني بر تيمولشبيه  ٢٧٢

  ٦٩ روشن   مايس تزئين بوروفن با اتم اسكانديوم براي ارتقاي ظرفيت جذب هيدروژن در آن ٢٧٥

فرآ ٢٧٨ ما  يرتابشيغ   ش يآسا  نديسازوكار  پايه   نيكوسپوريهسته  عنوان  به  ها 
 تركيبات موثر در مواد ضدآفتاب طبيعي

  ٧٠ روشن   نيميس

در    ختهيو انتقال پروتون در حالت برانگ  يك ي زيخواص فتوف   ينظر  يبررس  ٢٨١
  نونيآنتراكوئ ي دروكسي ه يد-  ٤و  ١

  ٧١  ي گياسماء ر

دستها  ليتما  ينظر  يبررس  ٢٨٤ ترك  ياتصال  به    يفنول  يپل   يع يطب  باتي از 
  روس يو كرونا ي پروتئاز اصل

  ي گير هيصف
  ستهيشا

٧٢  

  ٧٣  ي محمد رضا زمان  شده با گوگردآلاييده h-BNبا استفاده از سطح   NOشناسايي و حذف گاز   ٢٨٧

مزوساختار    ٢٩٠ ترموديناميكي  عنوان سيستم    TiO2/SBA-16-NH2مطالعه  به 
  دارورساني

  ٧٤  ي فاطمه ساك

در   ٢٩٣ سولفونيوم  متقارن  كاتيون  با  يوني  مايع  الكتروليت  بر  آنيون  تغيير  اثر 
  يون- هاي ليتيمباتري

 يسبز   هيمرض
  يسروستان

٧٥  

ي مونت ساز  در نانولوله كربني با روش شبيه  CF4ي  ا  مطالعه جذب گاز گلخانه  ٢٩٦
  كارلو

  ٧٦  سخنوران  ديوح
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گازهاي سيلان، مونوكسيدكربن   )Qst(مطالعه نظري گرماي جذب همپوششي   ٢٩٩
  و هيدروژن روي گرافيت

  ٧٧  سخنوران  ديوح

به عنوان   Fe3O4/SBA-16-NH2مطالعه ترموديناميكي نانوذرات مغناطيسي    ٣٠٢
  سيستم دارورساني

  ٧٨  ي مانيسمانه سل

  ٧٩  يمانيسل  ثهيحد  يد: يك مطالعه نظري كارب ي تيتانيومها نانوخوشه پاسخ نوري غيرخطي   ٣٠٥

مطالعه رفتار الكتروشيميايي و ابرخازني كمپلكس كاتوسن خودانباشته بر روي   ٣٠٧
 الكترود فيبر كربني

  ٨٠ ي عيزهرا سم

تحل  هيتجز ٣١٠ شعاع  يستيخودكاتال  يها  جبهه  ليو  هندسه    سامانه   يبرا  يدر 
)IAA(  وس يآرسن دياس -تداي 

  ٨١ مريم سيد شريفي 

  ٨٢  يفيدشريس  م يمر  سازوكار واكنش  ي : مطالعه محاسباتوفنيت زياوزونول  ٣١٣

 TiO2/5O2La@V    يستهايو زمان واكنش بر عملكرد فوتوكاتال pH يبرر س  ٣١٦

  نيت گريدر حذف مالاش Sn@CaO/TiO2 و
  ٨٣  ي فاطمه شبان

محاسبات    قياز طر  د يبر گرافن و گرافن اكس  ي آزول  يها  يجذب دارو  يبررس  ٣١٩
  يموكوانت

  ٨٤  ي شكوه  جهيخد

  ٨٥ يفيسودابه س توده بر پايه مس اكسيد تهيه نانوكامپوزيت با درجه تخلخل متفاوت از زيست ٣٢٢

  ٨٦ ي فيس  نايم  هاي يوني ارتباط بين نرخ پرش و حفظ همسازي در كانال ٣٢٥

آلا   يبررس  ٣٢٨ آبكار  يهاندهيحذف  روش    يمحلول  از  استفاده  با  سخت  كروم 
  ز ياليالكترود

  ٨٧  شاد  دااللهي

مطالعه محاسباتي طيف رامان تقويت شده از سطح آمينوتولوئن در برهمكنش   ٣٣١
  با سطح نقره و طلا 

  ٨٨  محمدنژاد   شاه  بيصه

تئوري بررسي جذب داروي فلودارابين بر نانو لوله ي كربني تك جداره از طريق    ٣٣٤
  تابعي چگالي 

  ٨٩  ي شكوه  جهيخد

شدگي ويبرونيك توسعه رابط كاربري پايتون با هدف استخراج هاميلتونين جفت  ٣٣٧
  خطي

محمد شمس 
  ي احمدسرائ

٩٠  

زئوليت   DFTمطالعه    ٣٤٠ جاذب  توسط  پساب  محيط  از  آمونيوم  جذب 
  كلينوپتيلوليت 

  ٩١  يخيمهناز ش
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هاي  ي شبيه سازي مولكولي براي تأثير كلسترول بر تجمع فيبريليك مطالعه  ٣٤٣
  آميلوئيد بتا در غشاء سلولي 

 يصالح  سهينف
  ي آبادنجف

٩٢  

بر    دبتايلوئي آم  يدهاياز تجمع پپت  يريجلوگ  يبرا  يكيالكتر  يهادانياعمال م  ٣٤٦
  يمولكول  كيناميد ي سازهيشب كي:  يغشاء سلول يرو

 يصالح  سهينف
  ي آبادنجف

٩٣  

در بيماري آلزايمر با روش شبيه     ]AC0107[ بررسي نقش محافظتي مولكول   ٣٤٩
 سازي ديناميك مولكولي 

 يصالح  سهينف
 ي آبادنجف

٩٤  

شبيه ٣٥٢ چگالي  كاربرد  تابع  نظريه  كوانتومي  مكانيك  تعيين    ) DFT(سازي  در 
 هاي فرآيند اكسيداسيون پيشرفته خواص فوتوكاتاليست 

  ٩٥ ي قيصد  نايم 

درون ٣٥٥ بار  انتقال  از  حاصل  دوپايايي  دوهستهبررسي  كمپلكس      اي مولكولي 
 1+[2Fe-bpym-Co(bpym)(NCSe)2(NCSe)(bpym)]سيس  -سيس

  ٩٦ صلابت   يكبر

متيل ايميدازوليوم برميد  -٣هگزيل  - ١بررسي ترموديناميكي تجمع مايع يوني   ٣٥٨
و   آب  حلالي  هاي  هدايت  -٢درمخلوط  گيري  اندازه  براساس  اتانول  اتوكسي 

 سنجي  

  ٩٧ شال   يجواد صمد

مطالعه كوانتومي بر روي موقعيت هاي اتمي متفاوت و تغيير خواص الكتروني   ٣٦١
  ملكول پنتاسن

  ٩٨  حورزاد  ن يمحمد حس

ي بورنيتريدي ها¬مقايسه عامل دار كردن كووالانسي و غير كووالانسي نانولوله  ٣٦٣
ديناميك  سازي  شبيه  مطالعه  توسط  داكسوروبيسين  داروي  با  برهمكنش  در 

  مولكولي

  ٩٩  ي فراهان  يكبر

  ١٠٠  ي مهرزاد مولو  ي تابع چگالي ي كوانتومي روي نانو حلقه ها به روش نظريهمطالعه  ٣٦٧

با كاربرد مدل    ٣٧٠ مختلف  دماهاي  شتردر  فيزيكي گوشت  بررسي خواص شيمي 
  رنر-توسعه يافته فلوري

  ١٠١  ي عابد   م يمر

با استفاده    NaCl-RbCl-LiCl  بررسي پارامترهاي ترموديناميكي محلول آبي  ٣٧٣
  از مدل برهم كنش يوني پيتزر

  ١٠٢  ي عابد   م يمر

يافته      ٣٧٦ توسعه  مدل  از  و    UNIQUACاستفاده  فازي  تعادل  بررسي  براي 
  پارامترهاي برهم كنش در سيستم هاي آبي حاوي غيرالكتروليت 

  ١٠٣  ي عابد   م يمر

شده    تيتثب  RuCo-MOF  يعملكرد نانوصفحه ها  يو بررس  يي سنتز، شناسا  ٣٧٩
  ن يآلان ونيداسي الكترواكس يبرا كليفوم ن يبر رو

  ١٠٤  زاده ناصر عباس  
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  يسلماز عبداله C22H12ي بر خواص نوري غيرخطي نانوكاسه BNتأثير استخلاف  ٣٨١
 يجونقان

١٠٥  

  ١٠٦ مهرسا عدالت  ي بياني در بيماري مولتيپل اسكلروزيسها آناليز بيوانفورماتيك داده ٣٨٣

آلبوم)  وكارباماتيتيدل  يآم( Pt ضدسرطان  د يتعامل كمپلكس جد   ٣٨٦  سرم   نيبا 
  يمولكول يساز هيو شب يسنج فيط مطالعه :يگاو

  ١٠٧  راز يزهرا عرب پورش

مولكول  ٣٨٨ ط  ياتصال  مطالعات  كمپلكس  يسنج  فيو  سرطان   يها  اتصال  ضد 
  ي سرم گاو نيالبوم با  نيپلات

  ١٠٨  راز يزهرا عرب پورش

بر روي مشتقات   ٣٩٠ خوردگي  مطالعه محاسباتي  بازدارنده  عنوان  به  فلاوونوئيدها 
 فلزات

  ١٠٩ فاطمه اكتفا 

  ١١٠ ي فاطمه فاضل هاي خورشيدي آليرساناهاي آلي جهت كاربرد در سلولطراحي محاسباتي نيم ٣٩٣

سادات فاطمه  به هِم   COمطالعه نظري اثر ليگاند محوري هيستيدين و مشتقات آن بر اتصال    ٣٩٦
  نسبيفاطم

١١١  

يها ي الكتروني طيفها بررسي مكانيك كوانتومي انتقال  ٣٩٩  UV-Vis در برخي 

  ي انتقال طبيعيها ربيتالومشتقات دارويي پيريميدوكينولين: مطالعه ا 

  ١١٢  يي سارا فخرا

گرافن نسبت به گاز كربن دي اكسيد   -HOPمطالعه واكنش پذيري و حساسيت    ٤٠١   ١١٣  يلياله جل  فيس

چگالي  ٤٠٤ تابع  تئوري  ريزساختاري سيستم )  DFT(  كاربرد  ويژگي  بررسي  براي 
  از ديدگاه تجربي )C3-C8(الكل ها -١هاي اتيلن گليكول دي استات +  

 يمعصومه فراهان
  ي فروز

١١٤  

با  گوگرددار  يها  بيترك  نيب  يمولكول  يها  برهمكنش  ٤٠٧   ي ونيت  عاي ما  مطلوب 
  جهت 

  DFT: مطالعه  ينفت  ش يپالا عيدرصنا ييگوگردزدا

  ١١٥  فرج زاده  لايژ

تئور  ش يافزا  يعمل-يتئور  يبررس  ٤١٤ روش  با  نفت  :  ي چگال  تي تابع  يبرداشت 
  ر يفايعنوان دمولس به نوفنياستام استفاده از

  ١١٦  ي فرهاداسداالله  

ويژگي  محاسبه ٤١٧ نيمه ها  ي  براي  ونير  تابع  با  توپولوژيك  نيكلهاد  ي  بنزن -ي 
  هگزاتيول

  ١١٧ يفلسف  سهينف

پيريدو ٤٢٠ مشتق  يك  بيولوژيكي  فعاليت  اساس    ]d-٢،٣[بررسي  بر  پيريميدين 
 و شبيه سازي داكينگ مولكولي DFTمحاسبات 

ده - ي ضيمهران ف
 يبينا

١١٨  
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) با  ١٠٠(Niي توليد هيدروژن از تفكيك اتانول بر روي سطح كاتاليزگر    مطالعه  ٤٢٤
  ي سينتيكي كارلو  ي مونتساز  استفاده از شبيه

  ١١٩  ي پروانه كبوتر

بر پايداري و احتمال توليد يوراسيل و توتومرهاي آن با كمك  +  Naبررسي تأثير ٤٢٧
 زنجيره ماركوف

  ١٢٠ يكركن  نبيز

ي بورنيتريدي اصلاح سطحي شده:    بارگذاري داروي متوتركسات بر بستر نانولوله ٤٣٠
 ي ديناميك مولكوليساز مطالعه شبيه

  ١٢١ فر   يديتوح  لايل

هاي اوتكتيك عميق سبز بر پايه كولين و  سازي ديناميك مولكولي حلالشبيه   ٤٣٣
  ي آن با اوره ها مشتق

  ١٢٢  ي فاطمه فتاح

از  ٤٣٦ استفاده  ليتيم،سديم    Calix[4]pyrrolامكان  يون  هاي  باتري  اند  بعنوان 
  وپتاسيم 

  ١٢٣  الهام گراوندتبار

با روش شبيه سازي   مقايسه جذب ليتيوم و منيزيم بر روي اكسيدهاي فلزي  ٤٣٨
  ديناميك مولكولي 

  ١٢٤  راد  ي آمنه گنج

هاي معين و ارائه  پپتيدديمطالعه نظري سينتيك مكانيسم قطعه قطعه شدن    ٤٤١
  نگرشي نو براي نقش نوع كاتيون فلزي در اين مكانيسم 

  ١٢٥  ي لقمان  نينازن

اكسيد بر روي هتروبايلاير    ٤٤٣ از   GBS2بررسي جذب گاز كربن دي  با استفاده 
  ي نظريه تابعي چگال

  ١٢٦  محمدزاده   انيشا

تزيين شده با    B12P12امكان سنجي ذخيره سازي هيدروژن بر روي ساختار    ٤٤٦
  DFTكلسيم : مطالعه نظري بر پايه 

  ١٢٧  قشلاق  يمحمد  ن يثم

بررسي سينتيك و ترموديناميك جذب سطحي كاربامازپين بوسيله نانولوله چند   ٤٤٩
  جداره

  ١٢٨  نرگس باقري 

بالاي فلزات واسطه به منظور كاربردهاي  بررسي تركيبات هيدروكسي آنتروپي    ٤٥٩
  توليد و ذخيره انرژي

 ي محمد  مينس
  ي انيباور

١٢٩  

  ١٣٠  فاطمه متقي   دروژنيه  د يواكنش تول يبرا كليبا ن  شده ن ييتز نيگرافا يزوريعملكرد كاتال  ٤٦٢

  كاربرد در يبرا يرو-كبالت تيفر يسينانوذرات مغناط يابي سنتز و مشخصه  ٤٦٥

  ي پزشك يايپرترميها

  ١٣١  يمحبوبه حقان

  تيزئول  يرو دياكس يكربن د يجذب سطح ي چگال يتابع هيمطالعه نظر  ٤٦٨

M-ABW ونيتبادل شده با كات  

  ١٣٢  ي ميروح االله كر
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يوتيك سيپروفلوكساسين درحضور اكسنده  ب اكسيداسيون كاتاليزوري آنتي  ٤٧١
  ي فريت كبالت ها اسپينل پرسولفات بر روي 

  ١٣٣  ي محمود  ديمهش

كمپلكس ٤٧٤ فوتوفيزيكي  خواص  نظري  ليگاند    Pt(II)هاي  مطالعه  اساس  بر 
 OLEDها درو كاربرد آن )bzq(بنزوكينولين 

  ١٣٤ بتول مرادپور

 انُ¬دي-٣،١-پيريديل) پروپان-٢ديII ( 3،1-)مطالعه ساختار كمپلكس مس)   ٤٧٧
 با استفاده از نظريه تابعي دانسيته

  ١٣٥ ي آرزو مراد 

  ١٣٦ ي مرحبائ  نايس تعيين علامت ضريب ژيرومغناطيس با استفاده از تشديد مغناطيسي هسته ٤٨٠

سنجي سنجي شناسايي برخي عناصر فلزي دانة برنج با استفاده از طيف امكان  ٤٨٣
  واجذب يونش ليزري -جرمي زمان پرواز

 انيمردان  ايرؤ
  يدهكرد

١٣٧  

از    ٤٨٦ پايداري يك ساختار شش ضلعي متشكل  بر  استخلاف  تاثير  مطالعه نظري 
  بنزن و پيريميدين

  ١٣٨  ي رضا مسعود  ديحم

  ك ي:  لاوراسي  –  نيزانت  ي جف تشدگ  يداريبر پا  Cu+٢و   Cu+ يونهاي  ريتأث  ٤٨٩
  يمطالعه نظر

  ١٣٩  ي رضا مسعود  ديحم

دهنده    ٤٩٢ انتقال  نقاط  لايه  بر  مبتني  نور  كننده  ساطع  ديود  در  كارآمد  حفره 
  كوانتومي پروسكايت 

  ١٤٠  پور مسلم  يمصطف

داروهاي سكروپين    ٤٩٥ اثرات  هاي    Bبررسي  سلول  مدل  غشا  بر  داكوميتينيب  و 
  سازي ديناميك مولكوليسالم ريه انساني با استفاده از شبيه

 يمعصوم   هيهان
  ينيبالس

١٤١  

٤٩٨  
 

  ١٤٢ مفتون آزاد   لايل هاي نيكل با نقاط كوانتومي موليبدن سولفيدبررسي اثرات نوع فاز بر تعامل يون

داروي   ٥٠٣ شده  كنترل  مزوحفره رهايش  ساختارهاي  از  استفاده  با  بتامتازون 
 سيليكايي سه بعدي 

  ١٤٣ ي قيحق  هيمرض

  ك يپارا آزوبنزن سولفون-نويآم ليمت يپارا د يزوريفوتوكاتال بيتخر كينتيس  ٥٠٦

  نانو ساختار  دياكس يد  ميتانيبا استفاده از ت يبافر طيدر مح دياس

  ١٤٤  يمنتظر ظهور يمرتض

 زوريدر حضور فوتوكاتال  ديكلر  وميا-  ٥  -نيازينوفنوت يآم  يد-  ٧و    ٣  ينور  بيتخر  ٥٠٩
  يكينتيمطالعه س كي:  يبافر طينانو ساختار در مح دياكس يرو

  ١٤٥  يمنتظر ظهور يمرتض

با محاسبات كوانتومي براي تركيب سيكلوبوتادين    NICSمطالعه تئوري روش   ٥١٢
 وتركيبات آن بااستخلاف هاي مختلف

  ١٤٦ نسب   ي اكبرمنصور

  ١٤٧ سارا موحدمنش  بررسي ضرايب عبور و بازگشت و اثرات اتلافي در پراكندگي كوانتومي ناهرميتي  ٥١٥
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ي  كاتد فعال   به عنوان ماده NMC811سنتز و مطالعه رفتار الكتروشيميايي   ٥١٨
  يون-ي ليتيومها در باتري

  ١٤٨  ينيحس  رقاسم يم 

سلول ٥٢٠ رشد  مهار  براي  جديد  تركيبات  توسط ها¬معرفي  پستان  سرطان  ي 
 3D-QSARمحاسبات 

  ١٤٩ مهلا مهرپرور

  ١٥٠  ي مانينر  ن يپرو  Ca@B40و    B40بررسي محاسباتي جذب فسژن در نانوخوشه هاي   ٥٢٣

 مرتبه سوم   ينور  يرخطيپاسخ غ   يحلال رو  ژه يو  ريو غ   ژهيو  ياثرات برهم كنش  ٥٢٥

  لوي ليجذب) مت بيشكست و ضر بي(ضر

  ١٥١  نصراالله زاده   نبيز

كافئين در سيستم   ٥٢٨ توزيع  رفتار  آبي  بررسي  دوفازي   -گليكولپروپيلنپليهاي 
  آمونيوم هاليدنمك تتراآلكيل 

  ١٥٢  پور نهال نصرت

معكوس    ٥٣١ هويسلر  آلياژ  ديناميكي  و  ساختاري  پايداري  :    Li2BAgبررسي 
  براساس تئوري تابع چگالي 

  ١٥٣  رزاده ينص ايپر

ويژگي  ٥٣٤ نظري  معكوس بررسي  هويسلر  آلياژ  ديناميكي  و  ساختاري  هاي 
Li2AlAg  

  ١٥٤  رزاده ينص ايپر

مطالعه ترموديناميكي اثر داروي آمانتادين روي ميسل شدن سورفكتانت ستيل  ٥٣٧
 پريدينيوم كلريد براساس اندازه گيري هاي هدايت سنجي

  ١٥٥ ي فاطمه نوران  دهيس

كامل صورتبندي و مطالعه پيوند هيدروژني درون مولكولي در تجزيه و تحليل   ٥٤٠
 ينآلان تركيبات اكراتوكسين و فنيل

  ١٥٦ ي عبدالرضا نكوئ

پروتئين  مدل ٥٤٣ انباشتگي  از  جلوگيري  براي  مولكولي  ديناميك  مطالعه  و  سازي 
 آميلوئيدبتا به كمك مهاركننده در بيماري آلزايمر 

  ١٥٧ ي ازين  ديمهش

تابعي ٥٤٦ شكافت  ها  پيشنهاد  فرآيند  توصيف  براي  مجزا  محدوده  هيبريدي  ي 
 ناهمسان فسفرسانس دماي اتاق

  ١٥٨ پور يعل  يمجتب

پايه ٥٤٩ بر  به  ي  بسپار  باتريبرا  آند  عنوان  بنزوكينون  يون  ها  ي  ي 
 ليتيوم/سديم/پتاسيم: يك مطالعه نظري 

  ١٥٩ يزدخواستي  نينگ

  ١٦٠ ي وسفي  انيپرن كنش زيستي: ساختار، ديناميك و برهممقايسه دو مايع يوني  ٥٥٢

  ١٦١ ي وسفي  انيپرن هاي گازي متانهاي گرافن اكسيد در تشكيل هيدراتنقش نانوصفحه  ٥٥٥

  پنتنال - ٢  -ترانس ونيداسياز اكس يناش هيثانو  ي آئروسل آل يمطالعه محاسبات   ٥٥٨
  كلر   كاليراد با

  ١٦٢  اني وسفيمهسا  

برخورد   ٥٦١ مقادير  دمايي  وابستگي  ديناميكي،  پارامترهاي  برخورد،  فرآيندهاي 
 يابي شده  بر روي سطح انرژي پتانسيل درون CN+H2واكنش  

  ١٦٣ ي ونسيفائزه 
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 چشم انداز و چالش ها    : يمدرن امروز يايدر دن يمينقش الكتروش

  

  ميرقاسم حسيني 

 دانشگاه تبريز استاد، الكتروشيمي، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي،  
mg-hosseini@tabrizu.ac.ir  ,mirghasem.h@gmail.com  

 
 

    الكتروشيمي كاربردي،مهندسي سطح، خوردگي و  توليد و ذخيره سازهاي انرژي،  واژگان كليدي:

    :مقدمه

 شرويعلم مدرن پ   كي  يكاربرد  يميالكتروش .كنديم  يدر ابعاد مختلف باز  يمدرن امروز  يايدر دن   يات يح  ينقش  يميالكتروش   
از جمله تبد  ي هانه يدر زم  ي اجتماع   يهااست كه به چالش ( استخراج و خالص سازي  ندهايفرآ  ،يانرژ  رهيو ذخ  ليمختلف، 

پوشش و حفاظت از خوردگي فلزات     ، مهندس سطح، خوردگي  يميشبيوالكترو  ست،يز  طيمح  الكتروليز و الكترودياليز) ،فلزات
ي كاربرد  يميدر الكتروش  ر ياخ  يهاشرفتيپ ابتدا  به    مقاله    نيا. در  پردازديمزندگي امروزي    ازمسايل مهم در  گريد  ياريو بس

مدرن و پرداختن به   يايمسئله در دن  لح شرفت،يپ  ،ينوآور يبرا يضرور يبه ابزار  نهيزم نيچگونه ا  پرداخته مي شود و اينكه 
اهم كارهاي تحقيقاتي و فناوري كه   نمونه هايي ازدر ادامه  سپس    شده است.  ليمختلف تبد  يها   نهيدر زم  ياجتماع   يچالش ها

در حوزه الكتروشيمي كاربردي و صنعتي در دو دهه گذشته درآزمايشگاه پژوهشي علوم و فنون الكتروشيمي دانشكده شيمي  
دانشگاه تبريز انجام گرفته است، بحث خواهد شد.  همچنين  به چگونگي تبديل علم و دانش به فناوري و تاسيس شركت دانش  

فان شيمي تبريز  پرداخته مي شود.  درنهايت چالش ها و چشم اندازهاي اين حوزه مهم تحقيقاتي در زندگي روزمره  بنيان عر
    بشر، جمع بندي و نتيجه گيري خواهد شد.

  

  روش تحقيق: 

مولد    يهايامكان توسعه فناور  ن يشود. ا  ياستفاده م   يانرژ  رهيو ذخ  ليتبد  يبرا  ييايميالكتروش  ي ندهاياز فرآ  ير بخش انرژد   
 يسازكپارچه يبه    هاشرفتيپ  نيا  ن،ي. بنابراكنديرا فراهم م  زهايو الكترولي، خورشيدي  سوخت يهاسلول  ، هايمانند باتر  دار،يو پا 

  ط ي مح  نهيزم  ر. دكند يم  تيحما  دارتريسبز و پا  يگذار به سمت منابع انرژحالت    و از    كنديكمك م  ريدپذيتجد  يمنابع انرژ
  يميالكتروش  د،يبخش تول  در  .)١(شكل  دهد  يآب ارائه م  هيو تصف  يكنترل آلودگ  يبرا  يديجد  يراه حل ها  يمي الكتروش  ست،يز

  ي كيالكتر  ي دهكلش  يمانند آبكار  ، ييايميلكتروشروشهاي ا  كند.  يم   فايدر الكتروسنتز، ساخت مواد و اصلاح سطح ا  ي اتينقش ح
  ني. اشونديم و محافظ و بهبود عملكرد مواد و اجزاء استفاده    ي كاربرد  ي هاپوشش  ديتول  يبرا  يي، ايميالكتروش  يكارنيو ماش

  مي كند .  و دوام بالا را فراهم افتهيبا خواص مواد بهبود  بالا  تيفيمحصولات با ك ديامكان تول ندهايفرآ
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  امروزي : شاخه هاي حياتي الكتروشيمي در دنياي مدرن  ١شكل 

   

  بحث و نتيجه گيري: 

  ديشا نمونه هايي از اهم كارهاي انجام گرفته در حوزه الكترو شيمي كاربردي در آزمايشگاه به طور اجمال آورده شده است.      
  ديتول  دور زدن  يباشد. برا  يانرژ  رهيو ذخ  ليسبز در تبد  ي فناور  كيبه عنوان    يميالكتروش  يكاربردها  نيرگذارترياز تاث  يكي

جفت كردن مواد جاذب نور با مواد    يبرا  يمي بر كربن، محققان از اصول الكتروش  ياحتراق محصولات مبتن  قياز طر  تهي سيالكتر
در بخش اول زمينه انرژي، باتريهاي جرياني واناديوم    اند.استفاده كرده  تهيس يبه الكتر  دينور خورش   ليتبد  يمناسب برا  يكيالكترون

) ، پيل هاي سوختي با سوخت  مايع ، مانند  اسيد فرميك ، الكلها و  هيدريد ها  و پيل هاي سوختي ميكروبي و نيز سلولهاي  ١(
اقعي در باتريها ، پيلهاي  خورشيدي آورده  شده است. سنتزانواع الكتروكاتاليست ها و شناسايي  و بكار گيري آنها در سل هاي و

سوختي و  پيل هاي سوختي ميكروبي بررسي شده است. در بخش دوم فعاليت هاي انجام شده در حوزه خوردگي ، انواع بازدارنده  
 هاي خوردگي  و پوشش هاي تبديلي برروي فلزات بحث مي گردد. بخش سوم سنتز و شناسايي انواع الكتروكاتاليست ها و  

). در بخش چهارم ابرخازن ها  ٣-٢بحث مي گردد (  OER , ORR و HER يست ها در شكافت آب،  فرايندهايفوتوالكتروكاتال
) و چگونگي تبديل ايده هاي علمي  ٤(  (MMO)و نهايتا پوشش هاي آبكاري فلزات و نيز پوشش هاي مخلوط اكسيدهاي فلزي

  در اين حوزه به فناوري با تاسيس  شركت دانش بنيان عرفان شيمي تبريز بحث مي شود.  
  

  نتيجه گيري :

نقش   يكاربرد  ي درخت تنومندي شده است كه در تمام حوزه هاي زندگي بشر  ريشه دوانده است. الكتروشيميميالكتروش   
  يي كارا  ،يريپذ  قيمختلف دارد. تطب  يهانه يدر زم  ياجتماع   يهابه چالش  يدگيو رس  يداري پا  ي ارتقا  ،يفناور  شرفتيدر پ   يمهم

  يكرده است. در ط ليتبد امروزي  يايو حل مسئله در دن شرفت يپ  ،ينوآور  يبرا  يضرور يآن، آن را به ابزار نانياطم تيو قابل
 ي علم مرجع برا  كيكند و به    ايفا ها  از بخش   ياريرا در بس  يمحكم  گاهيجا  يميكه الكتروش  روديانتظار م  نده،يسال آ  نيچند

در    يآموزش  يدرس  يدر برنامه ها  ييايميادغام تخصص الكتروش  يبرا  ژهيامر مستلزم توجه و  نيشود. ا  لياز محققان تبد  ياريبس
 ي است. از سو  ي ديكل  يو رشد در بخش ها  ينوآور  تيتحول بازار كار و تقو  ال در ح  يبه تقاضاها  ييپاسخگو  يسرتاسر جهان برا
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بازار وفق    راتييخود را با تغ  د يها باحال، شركت  نيرسد. با ا  يدلگرم كننده به نظر م   ييايميالكتروش  يشركت ها  ندهيآ  گر،يد
  يي بررسي كنند.   ايميوشالكتر يتكامل فناور جهت ينوظهور را به طور موثر  يهادهند و چالش

  

  :منابع

[1] M.G. Hosseini, S. Mousavi  hashemi, S. Murcia-López, C. Flox, T. Andreu, J. Morante,(2018) “High-power 
positive electrode based on synergistic effect of N-and WO3-decorated carbon felt for vanadium redox flow 
batteries”, Carbone, 136 (9) 444-453. 
[2] R. Mahmoodi , M.G. Hosseini , H. Rasouli, (2019); "Enhancement of output power density and performance 
of direct borohydride-hydrogen peroxide fuel cell using Ni-Pd core-shell nanoparticles on polymeric composite 
supports (rGO-PANI) as novel electrocatalysts", Applied Catalysis B: Environmental, 251 (15) 37-48.             
[3] M. Hosseini, M.G. Hosseini,  I. Ahadzadeh , R. Najjar, (2024) “IrO2-ZrO2-SiO2 ternary oxide composites 
based DSAs.” Journal of the Taiwan Institute of Chemical Engineers, 161(9) 105548.                                                   
[4] T. Mohammadi , M.G.Hosseini , S. Diaz-Coello, E. Pastor, I. Ahadzadeh,(2024), "Monitoring of ethanol 
electrooxidation on highly efficient conductive RuNi metal-organic framework by mass spectrometry ", Journal 
of  Power Sources,611 (9) 234758. 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  



 

5 
 

 پديده ترشوندگي: اصول و كاربردها

 
 سعيد عزيزيان 

   sazizian@basu.ac.irاستاد، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و علوم نفت، دانشگاه بوعلي سينا، همدان،  

 

با    يبه طور متنوع   عتيباشد. در طب يجامد هنگام تماس با آن م   ك ي  يبر رو عيپخش شدن ما  زانينشان دهنده م يترشوندگ    
  ي خاص  ي ترشوندگ  ت يبا قابل  اهان يسطح بدن جانوران و برگ گ  ط، يبا مح  ي. به منظور سازگارميمواجه هست  ي تر شوندگ  ده ي پد

و    يترشوندگ  ي  دهيدهند.  پد  ينشان م   يآب  يها  طيدر مح  ا ي  يبارندگ  طيشرارا در  يمنحصر به فرد  يو رفتارها  افتهي تكامل  
برخوردار است. برهمكنش ها در سطح مشترك    يي بالا  تياز اهم  ي و مهندس  كيزيف  ، يميش  يقات يتحق  يها  نهيگسترش آن در زم

  ،يعلم و فناور  شرفتيبا پ   و   كم يو    ستي. با ورود به قرن ب [1] را دارند  يرفتار ترشوندگ  نييدر تع  يديجامد نقش كل  -  عيما
با سرعت    ييدئويو  يربرداريمانند تصو  ،يفناور  يرا گشوده است. به لطف نوآور  يديعصر جد  ،ي تر شوندگ  نديدر مورد فرآ  قيتحق

در حال رشد بوده كه منجر به ساخت    اديبا سرعت ز  يتر شوندگ  دهيپد  نهيپژوهش ها در زم  ،يالكترون  يهاكروسكوپيبالا و م
  ن يب  دهيچيتعامل پ   كيسطح از    يگوناگون شده است. ترشوندگ   اريبس  يكاربردها  جهيمتفاوت و در نت  يها  ي ترشوندگمواد با  
  . [2]شود ي م ي ناش يمولكول  اسيسطح در مق ي مينانو با ش /كرويم اسيسطح درمق يتوپوگراف

)  رهيو غ   زيابرآبگر  ز،يمختلف (آبدوست، آبگر  يها  يو انواع سطوح با ترشوندگ  يتر شوندگ   دهي پد   يكار ابتدا به معرف  نيدر ا    
  ي ها  كيتكن  نيهستند و همچن  يترشوندگ  دهيكننده پد   فيكه توص  دي و جد  كيكلاس  يها  هي، سپس نظر  )١(شكل     پرداخته 

مختلف   يها  يو متنوع سطوح با تر شوندگ دي جد يكاربردها يمعرف به  تيخواهند شد. در نها   يسطوح معرف  يمطالعه ترشوندگ
  .[3]پرداخته خواهد شد

  
 

 

سطوح آبدوست و آبگريز  -١شكل   
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[1] D. Daniel, et al, (2023) Communication Physics, 6, 152 
[2] C.W. Extrand, (2016) Langmuir 32, 7697 
[3] H. Tahzibi, S. Azizian, (2023) Advanced Engineering Materials, 2300197 
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  شيمي محاسباتي كوانتمي سامانه هاي با مقياس بزرگ
  

  حسين فرخ پور 
    Email: h-farrokh@iut.ac.irاستاد گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي اصفهان،  

  
  
شيمي نظري و محاسباتي از زمان پيدايش شان در اواسط قرن بيستم راه طولاني را پيموده اند تا امروزه به صورت مدرن در     

پيش شيمي كوانتمي براي مولكولهاي بسيار ساده قابل اجرا بود.  خدمت جامعه جهاني شيمي قرار گيرند. در حدود شصت سال 
توسعه روش هاي   در  رايانه هاي بسيار سريع و تلاش شيميدانان نظري  توسعه مداوم  به  كوانتمي  پيشرفت شيمي  از  بخشي 

امروزه شود.  مي  مربوط  مولكولها  و  اتمها  الكتروني  ساختار  محاسبه  براي  دقيق  و  سريع   كوانتومي  و    مكانيك  نظري  شيمي 
چنين  ها و خواص الكترونيكي قابل اعتمادي براي مولكولها ارائه دهد.  محاسباتي مي تواند هندسه ها، انرژي ها، واكنش پذيري

اطلاعاتي در درك و توضيح نتايج تجربي كه در غير اين صورت تفسير آنها دشوار بود به امري ضروري تبديل شده است. با وجود  
پيشرفتها، محاسبه دقيق ساختار و خواص سيستمهاي مولكولي بزرگ با تعداد اتمهاي زياد عليرغم استفاده از كامپيوترهاي اين 

زمان بر است. براي غلبه بر چنين مشكلي، تلاش هاي زيادي انجام شده كه يكي از آنها ارائه روش هاي   پيشرفته هنوز دشوار و
هيبريدي است كه به عنوان روش چند مقياسي نيز شناخته مي شود. در اين روش يك سامانه بزرگ به چندين قسمت تقسيم  

دقيق تا روش هاي كم هزينه و دقيق براي قسمتهاي  مي شود. سپس روش هاي نظري مختلف، از روش هاي بسيار پر هزينه و  
يبي از روش هاي مكانيك  است كه در آن ترك    QM/MMمختلف در نظر گرفته مي شود. يكي از اين روشهاي هيبريدي روش 

با استفاده از ميدان نيرو براي توصيف سامانه مورد نظر استفاده مي شود كه منجر   (MM)و مكانيك مولكولي    (QM)كوانتمي  
  ONIOMتوسط شيميدانهاي محاسباتي گرديد. يكي ديگر اين روش هاي هيبريدي روش    ٢٠١٣به كسب جايزه نوبل سال  

مختلف    QMبراي توصيف سيستم مي توان از تركيب روشهاي      QMو     MMاست كه در آن علاوه بر استفاده از تركيب روش  
در سطح نظري متفاوت براي توصيف سامانه مورد مطالعه استفاده نمود. يكي از مزيت هاي اين روش هيبريدي اين است كه 

صيف آن استفاده مي شود برون يابي مي كند  براي تو QMانرژي بدست آمده سامانه را به انرژي سامانه وقتي دقيق ترين روش 
و بدين صورت امكان بررسي سامانه هاي بزرگ را فراهم مي كند. از جمله ديگر روش هاي هيبريدي مي توان به تركيب كردن 

نام برد. در اين سخنراني معرفي روشهاي    (MD)با روش شبيه سازي ديناميك مولكولي    ONIOMو     QM/MMروشهاي  
هيبريدي ذكر شده به صورت اجمالي و ساده معرفي مي شوند و سپس مثالهايي تحقيقاتي از استفاده از اين روشها در گروه  

  شيمي فيزيك دانشكده شيمي دانشگاه صنعتي اصفهان در همكاري با گروه هاي شيمي معدني و آلي ارائه مي شود.    
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  ONIOMدر روش  MMو   QMبه دو قسمت   پروتئين –تقسيم بندي يك كمپلكس نوعي  ليگاند 
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نانوقطرات  چگالي جرمي هاي لوفايپربيني چگالي فاز توده با استفاده از پيش
  سازي ديناميك مولكولي از اساسشبيهبا استفاده از  يوني دوكاتيونيمايع 

  

  ٢، مجيد موسويو*١زهرا استادشريف معمار

  
  zahra.ostadsharif@sci.ui.ac.ir، فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان شيمي  محقق پسادكتري  -و*١

  m.mousavi@sci.ui.ac.irفيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان،  شيمي  گروه  استاد  -٢  

  
 هاي چگالي جرمي سازي ديناميك مولكولي از اساس، پروفايليوني دوكاتيوني، شبيهنانوقطرات، مايع واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١

  رايكنند، ز فايا ونيجفت  ك يبا  سهيدر مقا ها  آن خواص مختلف يدر بررس ي توانند نقش مهميم  يونياتع يقطرات كوچك ما    
در    ي وني  چ يهزيرا    نامطلوب در خلاء هستند.ي  كيالكترواستات  يهاكنشبرهم  يدارا  يدر فاز گاز  ي ونيعاتيمااز    يونيجفتيك  

  يروهايها به طور كامل توسط نوني  نيجاذبه ب  يروهاين  ،وجود ندارد  كيالكترواستات  يهاكنشبرهم  كردنمتعادل  يبرا  آن  اطراف
بنابراينامطلوب م   يكيكنش الكترواستاتبرهم   ك يشوند و منجر به  يدافعه جبران نم خواص    بررسي  يبرابهتر است    ن، يشود. 

،  نايزگوروديامطالعه نماييم (  ها راي يوني از آنگانهبا بيش از يك سهكوچك    يخنث  يها، خوشهيونيكاتود  ي ونيعاتيمختلف ما
  ك ي  يبر رو  و  د نمتر باشي ل يتا چند م  كرومتريد از چند من توانيمناميم  خنثي كوچك را كه قطره ميهاي  ). اين خوشه٢٠٠٩

ي چگالي  با محاسبه  اي: آاده خواهد شدسوال پاسخ د  نيدر پژوهش حاضر، به امعلق شوند.    ي در فاز گاز  ايسطح رسوب كنند  
 بيني كرد؟  قبول پيشتوان چگالي فاز توده را با دقت قابلجرمي قطرات مختلف مي

  

  محاسباتي  هايروش -٢

    ) پايهPF2(mim)1[C][6[2ابتدا ساختار تركيب موردمطالعه يعني  از مجموعه  استفاده  با    G(d,p)-B3LYP/6++311ي  ) 
ي  گانهسازي مكعبي حاوي يك، دو، چهار، هشت و شانزده سههاي شبيهجعبه  افزار پكمولبا استفاده از نرمانجام شد. سپس،  

اندازهدهندهيوني دوكاتيوني كه نشانمايعاين  از    )IT(  يوني )  IT١٦و    IT٨،  IT٤،  IT٢،  IT١هاي مختلف (يعني  ي قطرات با 
ي  تعادل  ش يپ   نديفرآ  كيبه عنوان  ي ديناميك مولكولي كلاسيك  سازهيشب  كو ي  ساخته شد  توده چنين سيستم فاز  است و هم

با  )  AIMDديناميك مولكولي از اساس (  هايسازيشبيه . در ادامه،  انجام شد  نانوثانيه  ٥به مدت    افزار لمپسبا استفاده از نرم
انجام  پيكوثانيه    ٣٦به مدت    QUICK-STEPل  و ماژو  Born-Oppenheimer، بر اساس رويكرد  CP2Kافزار  استفاده از نرم
  . ) استفاده شد GTH(پتانسيل با شبه (MOLOPT-DZVP-SR-GTH)ي هاي از مجموعه پايهي اتمشد. براي همه
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  نتايج و بحث  -٣

جرم در اطراف مركز جرم قطرات موردمطالعه نشان   يچگال  يشعاع   عيجرم را به صورت توز  يچگال   يهالي) پروفا الف(  ١  شكل     
با    تواني. سپس، م ميكن  نييرا تع  قطره  حجم آن  جهيشعاع و در نت  ديجرم متوسط هر قطره، با  يچگال  نيتخم  يدهد. برايم

ي  نيشده توسط برهم و سباست  انيب  روش. با توجه به  ددست آوررا بهآن  جرم    يمتوسط چگالآن،    بر حجم  هجرم قطرتقسيم  
 باً ي) تقرمختلفهاي شعاع در  قطره يچگاليعني مجموع  (  ي آنتجمع يچگالتوان شعاع هر قطره را زماني كه  )، مي ٢٠١٨(برهم،  

  يو چگال  يتجمع  ي(ب) چگال ١ . شكل ، تعيين كنيمباشدشعاع داده شده) هر در   ي قطره چگاليعني ( ي آنمحل ي دو برابر چگال
برا  IT١٦و    IT٤  قطرات  يمحل عموددهيم  نمايشقطرات  اين  شعاع    نيانگيم  نييتع  يرا  خط  هر  شكل  د.  در  (الف)   ١ي 

) نشان  الف(  ١شكل    است).  ١:٢  يمحل  يبه چگال   يتجمع  يكه نسبت چگال   ي(نقطه اباشد  ميشعاع آن قطره    يدهندهنشان
افزايم با  پروفا   ياندازه  شيدهد  فواصل    يچگال  يهاليقطرات،  م  بيشتردر  صفر  همنرسيبه  م   نيچند.  كه    شوديمشاهده 

 رش گزاكه اين نتيجه با نتايج    است  فاز توده   ياز چگال  شتري ب  توجهيقابلطور  قطرات موردمطالعه به  ي جرم  ي چگال  ي هاليپروفا
را در    زيادي نوسانات    يجرم  ي چگال  يهالايپروف   ن، يبرا. علاوه)٢٠١٨(برهم،    مطابقت داردكاتيوني  يوني تكمايعات  برايشده  

  يشعاع قطرات، چگال  شي دهد كه با افزاينشان م   ج ينتا  ن ي. اابد ي يم  كاهش   ها دهند كه با رشد شعاع قطره يهسته نشان م  ي كينزد
م  اابدييجرم كاهش  به دلنتيجه    ني.  است  اندازه  كيدر    كهباشد    تيواقع  نيا  ليممكن  با    ي جرم  يچگال  ،ينامتناه   يقطره 

  يجرم  ي چگال  نيانگيمي  اب يبا برون  فاز توده  ي بالا، چگال  حيتوض  ديي تا  يبرا  شود.يهمگرا م  فاز محلول  يمتوسط به سمت چگال
برابر ر  يچگال   نيانگي. به طور خاص، مشدزده  نيقطرات تخم گانه (يعني يك  هاي سهونيتعداد    سوم  يشهيجرم قطرات در 

  ر يادبه مق  تواند يم يخط  ون يرگرس  ك يكه   دهد ينمودار نشان م  ن ي). ا(ج)١  (شكل گرديددر هر قطره رسم    كاتيون و دو آنيون)
كند. با استفاده    ياب يبرابر با صفر است، برون   n(IT)-1/3كه    يرا زمان   يقطرات نامتناه   ياندازه  ي جرم  يبرازش داده شود تا چگال 

شده  يسازهيشب  فاز توده  چگالي  از  ٪٧/١تنها    ٣٠٦٨/١  g.cm-3ي شده  ابيبرون  ي جرم  ي كه چگال  توان دريافت يم  ون،يرگرس  نياز ا
)3-g.cm 6[2 فاز محلول  يگرفت كه چگال جهينت توانيم ن،يبنابرا. انحراف دارد) ٣٣٠/١][PF2(mim)1[C با استفاده   توانيرا م

  زد. نيتخم خوبي  دقتا ب  IT١٦تا  IT١قطرات   يجرم يچگال  نيانگياز م
  

 

هر  شعاع متوسط    يخطوط عمود  كه   قطرهجرم هر    مركز  از قطرات مختلف    يجرم شعاع  يچگال  ي هالايپروف  (الف).  ١شكل  
شعاع قطرات مربوطه    في تعركه براي    IT١٦و    IT٤قطرات    يو تجمع  يمحل  يچگال  يهارنمودا(ب)    دهد. يقطره را نشان م

ي نامتناهي  يابي در اندازههمراه با رگرسيون خطي و برون  n(IT)-1/3ميانگين چگالي جرم قطرات در برابر  اند. (ج)  شدهاستفاده  
  قطرات. 
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  گيري نتيجه -٤

 ي را برا  AIMD  يهايسازهيدر خلاء، شب  يوني دوكاتيوني مايعرفتار نانوقطرات مختلف    يمطالعه  در اين پژوهش، به منظور   
ي پروفايل چگالي جرمي تجمعي و محلي براي هر  شد. نتايج نشان داد با محاسبهانجام  IT١٦تا   IT١از  ي مختلفهقطرنانوپنج 

توان نتايج نشان داد مي  چنين،كرد. هم  محاسبه  ها راآن  يچگالتوان شعاع قطرات و  باشد مي  ١:٢اي كه اين نسبت  قطره، در نقطه
بيني  سازي شده پيش درصد خطا از چگالي شبيه  ٧/١، چگالي فاز توده را تنها با  IT١٦تا    IT١با داشتن چگالي جرمي قطرات  

  .كرد

  

  منابع و مراجع 
[1] Izgorodina, E. I., Bernard, U. L., Dean, P. M., Pringle, J. M., & MacFarlane, D. R. (2009). The Madelung 
constant of organic salts. Crystal Growth & Design, 9(11), 4834-4839. 
[2] Brehm, M., & Sebastiani, D. (2018). Simulating structure and dynamics in small droplets of 1-ethyl-3-
methylimidazolium acetate. The Journal of Chemical Physics, 148(19).  
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  نانوخازنهاي مولكولي ارزيابي بار و انرژي ذخيره شده در 
 
  

  ٢، مهدي خيرمندو*١سيد محمد اعظمي

   azami@yu.ac.irفيزيك، گروه شيمي،دانشكده علوم، دانشگاه ياسوج،  ، رشته شيمينويسنده مسئول: دانشيار -*و    ١
   kheirmand@yu.ac.irفيزيك، گروه شيمي،دانشكده علوم، دانشگاه ياسوج،  شيمي، رشته  دانشيار -٢             

  

  نانوخازن، پولك گرافن، ميدان الكتريكي واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١

  سرعتو    سم ينظر، مكان  ني ]. از ا٣-١است [  يمولكول  اندازه  اي نانو    اس يدر مق  كيالكترون  يعلم مهندس  يمولكول  كيالكترون    
  يمكان  تيبه موقع  البته  كه  دارد  يمولكول تيهدا  ده يپد  ليو تحل  هيتجز  اي در، نقش تعيين كنندهمولكول  كي  قطري  از  بار  انتقال

از جمله   اسينانومق  يكيالكترون  يهااز دستگاه  يانواع مختلف  به همين ترتيب،  ].١دارد [  يگمولكول بست  ياجزا   نيو جفت شدن ب
ها  دستگاه  نيا  يي خواص رسانا  يبررس  يبرا  ياديز  قاتيوجود دارد و تحق  رهيو غ   ها ميس  ودها، يد  ستورها،يترانز  ،يمولكول  يهاخازن 

انجام شده است.    كنند، يدر مدار عمل م  يكيكترونجزء ال  كيبه عنوان    اي رنديگيقرار م  يخارج  ليكه در معرض پتانس يدر زمان
متشكل    ي معمول  يهاخازن  يرو  ينظر  ي كارها  شترياست. ب  يبار و انرژ  رهيذخ  ت ي) قابلي(مولكول  يخازن ها  ياصل  ي ژگيدو و   ].٢[

  كنديم   يريگقابل مشاهده را اندازه تيكه ظرف  ي كل  تيبرخلاف ظرف  شوند، يمربوط م  يكوانتوم تيبه ظرف  ه ياز نانوصفحات دولا
  يك خازن معمولي  ي كل  ت يشده و ظرف  رهي ذخ  يارائه شده است تا نشان دهد چگونه انرژ  يرو، در كار حاضر، مدل   ني]. از ا٣[

  شود.  ي در نظر گرفته م  كي الكتر  يكه خلاء به عنوان فاصله دهنده د ييتوان محاسبه كرد، جا  ي گرافن را م  يمتشكل از تكه ها
  

  پردازي و روش نظريه -٢

شده به   رهيذخ   يانرژ  في تعر  وليشده    فيكاملاً تعر  تيكم  كيبسته    يكوانتوم  ستميس  كيخازن به عنوان    كيكل    يانرژ    
در نظر گرفته   ياسه مرحله  سميمكان  كيبه عنوان    هينانوخازن دولا  كيشارژ    نديدارد. در كار حاضر، فرآ  ازين  يشتريب  اتيفرض

 عمود در امتداد بردار    يخط  يكيالكتر  داني) ممرحله دوم(  ،يكيالكتر  دانيم  در عدم حضور  هي) نانوخازن دولامرحله اول: (شوديم
م  اعمال  الكترودها  و (شوديبه صفحه  الكترون  ف حذ  يكيالكتر  داني) ممرحله سوم.  مرحله    يكيشده و حالت  منجمد    دوم به 

  يهاينلتونيما دهد. ه  يها و توابع موج مربوطه را نشان م  يها، انرژ  نيلتونيماسه مرحله و ه  ني ا  كيشمات  ينما  ١شود. شكل  يم
  ياست، در حال  منفرد  ننانوخاز  كي  يبرا  ليو پتانس  يجنبش  انرژي  متعارف  عملگرهايهستند و شامل    كساني  اول و سوممراحل  

با    داني برهمكنش مدر مرحله دوم،  كه    دانيبردار م  خلاف جهت  بار به سمت  جهيو در نت  شود  مي  اضافهالكترون  الكتريكي 
توابع واول و دوم مراحل    يالكترون  هايحالتشود،    ي پمپ م  يكيالكتر از    روند ولي به شمار مي  مربوطه   يهاينلتونيماه   ژهي، 
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آن را   يو انرژ  بردبه سر نميدر حالت تعادل    تابعي براي هاميلتونين آن نيست، مرحله سومحالت مرحله سوم ويژهكه    ييآنجا
  .مرحله اول محاسبه نمود نيلتونيما نسبت به هدوم تابع موج مرحله  چشمداشتيتوان به عنوان مقدار  يم

 

الكترودها b(  ه، ينانوخازن دولا  ك شارژ يسه مرحله    ي نما  (a)  . ١  شكل م  ) قطبش    ي فضا   م ي) تقس cو ( يكيالكتر   دانيتوسط 

 چپ و راست.  يفضاها  ري به ز بعديسه

  

  نتايج و بحث  -٣

در امتداد بردار   يكيالكتر  دانيكه در آن مدهد  را نمايش مي  يبه عنوان نانوخازن مولكول  يمواز   پولك گرافنيدو  ،  ٢شكل      
 Gaussian09افزار  و توسط نرم  *M062X/6-31Gمحاسبات در سطح محاسباتي    .شده است  نرمال به صفحات پولك ها اعمال

 اند. انجام شده ]٤[

 

نشان    بين دو پولك به عنوان الكترود  و فاصله   ي كيالكتر  دانيبردار مجهت  كه در آن    پولك گرافني   يجانب  بالا و  ي . نما٢شكل  

 است.  داده شده

  

 ). V) بر حسب ولتاژ اعمال شده (F/g)، ظرفيت خازن (J/g)، انرژي ذخيره شده (C/g. نمودار بار ذخيره شده ( ٣شكل 

  

هستند كه   ياشدهرهيذخ  يهايبالاتر و انرژ  يهات يظرف  يدارا   ترنييپا   يهافلكهنيفواصل ب  دهد،ينشان م  ٣  شكلهمانطور كه  
با فاصله    ي خازن  تياز ظرف  ي مطابق با انتظارات كل محاسبه شده در    ي ها  تياست. اگرچه ظرف  بين دو صفحهنسبت معكوس 
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  ينانوخازن معمول  كيبه    كياما آنها نزد،  و ابرخازن ها است  ييايميالكتروش  ي كمتر از خازن ها  اريبس  آنگستروم  ٥/٣فواصل  
در مقابل مربع  اين كميت كه  ي در حال ست،ين  يخطاعمالي  ولتاژدر مقابل   د. به همين ترتيب، انرژي ذخيره شدههستن يگرافن
 آن سازگار است.   كياست كه با رابطه كلاس يكاملا خطولتاژ 

  

  گيري نتيجه -٤

تواند توسط روشهاي مكانيك كوانتومي  هاي گرافني ميتشكيل شده از پولكبار و انرژي ذخيره شده در نانوخازن مولكولي      
اي براي اين منظور ارائه شده است. نتايج محاسبه شده تطابق خوبي با نتايج  مورد ارزيابي قرار بگيرد و يك مكانيسم سه مرحله

  دهند كه حاكي از درستي مدل مورد استفاده است. تجربي نشان مي 
 

  منابع و مراجع 
[1] J.R. Heath, M.A. Ratner, Molecular Electronics, Phys. Today 56, 43 (2003). 
[2] T.A. Su, M. Neupane, M.L. Steigerwald, L. Venkataraman, C. Nuckolls, Chemical principles of single-
molecule electronics, Na. Rev. Mater. 1, 16002 (2016). 
[3] S.V. Aradhya, L. Venkataraman, Single-molecule junctions beyond electronic transport, Nat. Nanotechnol. 
8, 399 (2013). 
[4] Gaussian 09, Revision D.01, M. J. Frisch, et al, Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2009. 
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آلاينده گاز دي اكسيد كربن توسط مدل  مطالعه نظري مكانيسم جذب 
  كربنيك آنهيدراز انسانيآنزيمي

   
 ، حنانه السادات اقتداري  و*١مينا غياثي

   الزهرافيزيك و نانو، دانشكده شيمي،  دانشگاه  دكترا، گروه  شيمي  -*و    ١
 (ghiasi@alzahra.ac.ir)  

 فيزيك و نانو، ،دانشكده شيمي،  دانشگاه الزهرا  فيزيك، شيمي، شيمي دانشجوي كارشناسي ارشد -٢             
(eghtedarihanna@gmail.com) 

  
  

 DFTآنزيم كربنيك آنهيدراز، مكانيسم هيدراتاسيون، گاز دي اكسيد كربن، محاسبات  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١

بوجود آمده    يانسان  ي بي رويههاتيفعال  جهيكربن كه در نت  دياكس  يگاز د  ژهيبه و  يگلخانه ا  يهاانتشار گاز  يشيروند افزا    
  ي فناور  كربن  دياكس  يموثر در كاهش انتشار گاز د  يهااز روش  يك ي.  استكرده    ياريبس  يهاچالش  ريرا درگ  ستيز  طياست، مح
بر پايه حلال هاي آميني  دارند،    يشتريكاربرد ب  اغلب  كه  ٢COجذب    ي هاروش  ن يب  ني. در اباشدميكربن    د ياكس  يجذب د

سرعت    يبرا  لاكه معمو  باشد يم  يآب  يهاللااستفاده از ح  نيگزيروش جا  .است كه تاثير مخربي بر روي محيط زيست دارند
ح  ٢CO  ونيدراتاسيه واكنش  دنيبخش از    ي كيكربنيك آنهيدراز    م يآنز  . شودياستفاده م  زوريوكاتالي با  ك ياز    ي آب  ي هاللادر 

شده    تيتثب  مياز آنز  يصنعت  اسيدر مق  مييآنز  تيو فعال  يداريپا   شيافزاي  برا  .باشد يم  يل آبلاح  مورد استفاده در  يهاميآنز
 ون يدراتاسيه  سميمكان  يكار پژوهش  نيآزاد مرتفع شود. در ا  م يت مرتبط با آنزلامشك  تا  گردديمناسب استفاده م   بستر  كي  بوسيله
  ميآنز از  يتوسط مدل  آب  وستاريل پ لاحو    فاز گاز  دو   در  يك يناميو هم از نظر ترمود  يكينتيس   نظر  كربن هم از  د ياكس  يگاز د

از جا  مييمطالعه شده است. مدل آنز  يانساناز  دريكربنيك آنه برگرفته  استفاده    ي انسان  دريآنه كيكربن  ميفعال آنز  گاهيمورد 
گلوتارالده  ) II  زوفرميا( دهنده  اتصال  از  استفاده  با  كه  رو  د يبوده  س  يبر  پور  مزو   & Ghiasi).ديگرد  تيتثب  يكاتيليبستر 

Gholami, 2020; Peirce et al., 2015)  

  

  جزئيات محاسباتي  -٢

  طتوس ٢CO ونيدراتاسيه  زميمكان  يانجام محاسبات و بررس يبرا ٢٠٠٩ نيگوس  ياز نرم افزار محاسبات  يكار پژوهش ن يدر ا    
بدست    شامل  هاساختار  يساز  نهي، به٢CO  ونيدراتاسيه  زمي مكان  قيدر تحق  . ديگرد  تفادهاس  انساني  كربنيك آنهيدرازمييمدل آنز

  .گرفت  انجام  ٢٠٠٩  نينرم افزار گوس  لهيبوس  گريد  باتمحاسفركانس و تمامي  باتگذار، انجام محاس  هايآوردن ساختار حالت
  در دو فاز گاز و حلال انجام گرفته است. *B3LYP/6-31Gكليه محاسبات با استفاده از روش  
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  نتايج و بحث  -٣

  ل يپروپ   نويآم-٣  عامل دار شده با   ي كاتيليس  تريبس  يكربنيك آنهيدراز بر رو  م يفعال آنز  گاه يبرگرفته از جا  مي يمدل آنز
  يچگال  ي تابع هياز روش نظر فاده تبا اس مييمدل آنز يزاس نهيبه  .شد استفاده دياتصال دهنده گلوتارالدهو  يلانس ياتوكس يتر

انجام گرفت. در    ندسكوگيل  زميطبق مكان  ٢CO  ونياتاسردي ه  يبررس.  دانجام ش   G31-6*  هي و مجموعه پا  B3LYP  ي و با تابع
  نهي. ابتدا ساختار به١، شكل وجود دارد ٣TSو  ٢TS، ١TSو سه حالت گذار  ٣INTو  ٢INT، ١INTروش سه حد واسط  نيا

بدست آوردن ساختار   يبرا شد.  نييگذار تع  يهاذكر شده بدست آمد و در ادامه ساختار حالت  يمحاسبات  روش  ها باحد واسط
گرفت. با انجام محاسبه فركانس و بدست آمدن    انجام ن حالت گذارابه عنو  يساز  نهيحالت گذار از محاسبه اسكن و سپس به

  گذار انجام گرفت. يهاساختار حالت  د ييبه منظور تا  ز ين  IRC  محاسبه  نيهمچن شد.  ديي ساختار حالت گذار تا  فركانس موهومي 

  

  

  

  

  

  

  

(  :    ١شكل   حلال  گازي،  فاز  سه  در  كربن  اكسيد  دي  هيدراتاسيون  مكانيزم  پتانسيل  انرژي  در حضور    )= ٧٨εتغييرات  و 
  كربنيك آنهيدراز تثبيت شده روي بستر مزوپورسيليكا. هاي آب (جعبه حلال) توسط مدل آنزيمي مولكول

 

  گيري نتيجه -٤

به   بستر مزوپورسيليكا  تثبيت شده بر روياز  ردر اين كار پژوهشي مدل آنزيمي برگرفته از جايگاه فعال آنزيم كربنيك انهيد   
و سه حالت گذار  ٣INTو   ٢INT ، ١INTسه حد واسط  ندسكوگيل زميطبق مكان ٢CO ونياتاسرديه  يبررسدر   كار برده شد.

١TS  ،٢TS    ٣وTS  واكنش  كه  فاز گاز و حلال نتايج نشان داد  براي  سپس با تشكيل نمودار تغييرات انرژي پتانسيل    .بدست آمد
دهد  . همچنين نتايج بدست آمده نشان ميگيردانجام ميدر فاز حلال با سد انرژي كمتر و شرايط مطلوب تر    ٢CO  هيدراتاسيون

كه مدل آنزيمي تثبيت شده روي بستر، نقش كاتاليزوري در هيدراتاسيون دي اكسيد كربن را در فاز حلال، كه از نظر شيمي  
  دهد. باشد به خوبي انجام ميسبز بسيار حائز اهميت مي
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 ACBN0بايفنيلن، تنگابست، واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١

ها، توجه بسياري هاي منحصر به فرد آنبعدي به دليل ويژگيي خواص الكتروني و ساختاري مواد دوهاي اخير، مطالعهدر سال   
اسپيني اشاره   و  هاي غير عادي الكترونياز جمله اين خواص مي توان به رسانندگي  پژوهشگران را به خود جلب كرده است.از  

يكي از اين مواد كه اخيراً مورد توجه قرار    .شوندهاي غير عادي تحت عنوان خواص توپولوژيك شناخته ميكرد. اين رسانندگي
شبكه  بالقوهگرفته،  كاربردهاي  خود،  خاص  الكتروني  خواص  و  پيچيده  آرايش  دليل  به  ساختار  اين  است.  بايفنيلن  در ي  اي 

 هاي تنگابستكليدي در بررسي خواص الكتروني اين مواد، مدل  هايروش يكي از    .[1]هاي مختلف از جمله الكترونيك داردزمينه 

(Tight-Binding)  تواند نقش مهمي  بعدي نظير بايفنيلن، ميدو  هاي تنگابست بهينه و دقيق براي موادي مدل. توسعه[2]است
خواص الكتروني  مدل سازي هاي الكترونيكي ايفا كند و به عنوان ابزاري كارآمد در ي نسل جديدي از دستگاهدر بهبود و توسعه

منظور به دست آوردن  ها به  سازي دقيق پارامترهاي آنها، بهينه چالش اصلي در استفاده از اين مدل.  اين مواد به كار گرفته شود
براي  به منظور محاسبه ساختار الكتروني مواد،  ي تابعي چگالي  مبتني بر نظريه ابتدا به ساكن    هايهاميلتوني مؤثر است. روش

امكان    GWاي  و بس ذره  HSE  هيبريدي هاياند. در اين رهيافت، توسعه روشمورد استفاده قرار گرفتهسازي اين پارامترها  بهينه 
هاي ديگر  اما داراي هزينه محاسباتي بسيار بالايي نسبت به روش  كننداستخراج هاميلتوني مؤثر با دقت بالاتري را فراهم مي

رهيافت    كه ACBN0 روش.  [3]است مبناي  كماست،    DFT+Uبر  و  دقيق  عنوان جايگزيني  روش به  به  نسبت  هاي  هزينه 
محاسبه دقيق خواص الكتروني مواد نسبت به اندازه گيري  الايي در  توانايي ب  . اين روشمعرفي شده است GW اي مانندپيچيده

هاي مختلف  ي هاميلتوني مؤثر براي سيستم پارامترهاي تنگابست و ارائه  مناسب سازيبهينه تواند سبب هاي تجربي دارد كه مي
ساختار الكتروني بدست   ي بايفنيلن با استفاده ازسازي پارامترهاي تنگابست در شبكه ، ما به بررسي و بهينهگزارشدر اين شود. 

مؤثر است كه  تنگابست  ايم. هدف اصلي اين پژوهش، به دست آوردن هاميلتوني پرداخته    ACBN0ابتدا به ساكن روش آمده از
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با بدست آوردن هاميلتوني موثر سعي بر آن داريم تا خواص متنوع   د.بتواند به طور دقيق خواص الكتروني اين ماده را توصيف كن
 و بديع بايفنيلن را بدست آوريم. 

  روش محاسباتي   - ٢

  هاي محاسباتي بسته   بايفنيلن با استفاده ازسازي هاي ابتدا به ساكن براي بدست آوردن خواص الكتروني  شبيه،  مطالعهدر اين  
هاي  تقريب گرادياناز  محاسبات  . در اين   [4 ,3]است  انجام شده   AFLOWπو   (Quantum ESPRESSO) وكوانتوم اسپرس

تابعي   و  يافته  تابعي چگاليبراي محاسبات   PBE همبستگي- تبادليتعميم  چارچوب نظريه  .  شده استاستفاده   (DFT) در 
برداري از  براي نمونه   1×8×8 بنديمشو   (norm-conserving pseudopotentials) نرمالبقا  هاي  پتانسيلاز شبه همچنين  

رايي دقيق خواص الكتروني  گتنظيم شده است تا هم ٦٠  Ryبه مقدار    تابع موج نيزمنطقه بريلوئن استفاده شده است. انرژي قطع  
شود تضمين  رهيافت  .سيستم  در  الكتروني  ساختار  محاسبه  منظور  روش    DFT+Uبه  بسته   ACBN0از  و  شده  استفاده 

AFLOWπ    بكار گرفته شده است. در اين روش پارمتر هابارد براي اتم ها به صورت خودسازگاز محاسبه شده و منجر به افزايش
 گردد. دقت محاسبات نظريه تابعي چگالي استاندارد مي

 بحث و نتيجه گيري  -٣

  براي مطالعه خواص الكترونيهاي معتبر  بيني خواص الكتروني، يكي از روشبه دليل دقت بالاي خود در پيش GW محاسبات
 ايهكه روش ندنشان دادش  عابدي و همكاران،  بر و پرهزينه است. با اين حال، اين روش بسيار زمان [6 ,5]فيزيك مواد است  در

GW و ACBN0   و نتايج حاصل از هر دو روش نزديك به مقادير تجربي  در محاسبه خواص الكتروني با يكديگر قابل مقايسه بوده
براي مواد مبتني بر كربن نظير گرافن نيز نتايج مشابهي   ACBN0 و GW شود كه آيا محاسبات. اين سوال مطرح مي [7]است

در    پردازيم.در توليد هاميلتوني موثر، ابتدا به بررسي گرافن مي  GWبه منظور مقايسه عملكرد اين روش با روش    .دارند يا خير
 ه است. اين پارامتر محاسبه شد  ACBN0و با روش  همسايه  نزديكترين  تقريب  در  پارامتر جهش براي گرافن  ابتدا  اين مطالعه،  

و تنگابست براي اين گرافن در شكل   ACBN0  .  ساختارهاي نواري بدست آمده از روشالكترون ولت به دست آمد  -٣.٠٥مقدار  
به طور چشمگيري با مقادير گزارش شده در محاسباتنمايش داده شده است    ١     و آزمايشات تجربي مطابقت دارد GW كه 

هاي  در سيستم  GW تواند جايگزيني مناسب و كارآمد براي محاسباتمي ACBN0 دهد كه روشاين توافق نشان مي .[9 ,8]
هاي كربن تشكيل شده  براي شبكه بايفنيلن كه از اتم ACBN0 براي بررسي بيشتر، محاسبات  .هاي كربن باشدمتشكل از اتم

سازي بهينه  ACBN0 تابعي  در حضور و عدم حضور  ي دومتا نزديكترين همسايه  است انجام شد. سپس پارامترهاي مدل تنگابست
به طور قابل توجهي    DFTدر روش    محاسبه شدهپارامترهاي تنگابست    و   الكتروني  نواري  دهد كه ساختارشدند. نتايج ما نشان مي

نمايش    ٢و تنگابست در شكل     DFTهايمطابقت دارد. ساختار نواري بدست آمده از روش  [10]محاسبات انجام شده در منبع    با
شوند،  سازي ميبهينه ACBN0 ساختار نواري بدست آمده با روش  پارامترهاي تنگابست، زماني كه با استفاده از داده شده است.  

 دهند و اعتبار اين روش را به عنوان جايگزيني مناسب براي روش پرهزينهتري از خواص الكتروني بايفنيلن ارائه ميتوصيف دقيق 

GW از روش    .كنندتاييد مي آمده  بدست  نواري  تنگابست در شكل    ACBN0ساختارهاي  داده شده    ٣و  اند.    استنمايش 
  ه است. نمايش داده شد  ١در جدول  ACBN0و  PBEهاي پارامترهاي تنگابست بهينه شده با روش
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  (خط چين)  ACBN0مقايسه ي ساختار نواري گرافن حاصل از مدل تنگابست و :  ١شكل 

  

  (خط چين)  DFTمقايسه ي ساختار نواري بايفنيلن حاصل از مدل تنگابست و:  ٢شكل 

  

  چين)  (خط ACBN0مقايسه ي ساختار نواري بايفنيلن حاصل از مدل تنگابست و :  ٣شكل 
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 ي بايفنيلن، ياخته بسيط و پارامترهاي تنگابست درنظرگرفته شده شبكه :  ٣شكل 

 

انرژي پتانسيل روي هر موقعيت    o(   eVپارامترهاي تنگابست بهينه شده با استفاده از روش هاي مختلف برحسب  )  ١جدول  
  شبكه است). 

 t1 t2 t3 t4 t5 t6 t7 o 

DFT -2.81 -2.81 -2.80 0.28 -0.37 -0.03 0.13 -0.14 

ACBN0 -3.10 -3.00 -2.80 0.20 -0.30 0.00 0.12 -0.20 
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  مايع، انرژي برهمكنش، حجم آزاد القايي، ثابت هنري، آنتروپي انحلال   -مايع يوني، تعادل گازواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١

 ست يو ز  يمنياخوردگي،  مشكلات    ليبه دل  3(CH(SHمركاپتان    ليو مت  H)S)2  ديسولف   دروژنيمانند ه  ، يگوگرد  يهاندهيآلا   
مانند دي اتانول آمين و متيل    ن، يآلكانول آم  ي آب   يهاحذف شوند. هم اكنون محلول   يصنعت  ي گازها  ي هاانيجراز    د يبا   يطيمح

آمين،   اتانول  از    د يخانواده جد  ك ي  ، يون ي  هاي   عيمااستفاده مي شوند.  گاز    هيتصفدر    ي جذب  ي ندهايجهت كاربرد در فرادي 
در  آلكانول آمين ها جهت كاهش مصرف انرژي، خوردگي و آلودگي محيط زيست    يبرا  ينيگز يعنوان جابه  ،ييايميش  باتيترك

-ليبوت-١  كاتيون  هيبر پا  يوني  هاي  عير ماد  SH3CHداده هاي تجربي حلاليت    پژوهش  نيدر ا  و مطالعه هستند.  يحال بررس
آن  وميدازوليميا  ليمت-٣ تر)]PF4C][6mim[ (هگزافلوروفسفات،  )]BF4C][4mim[(تترافلوروبورات    يها ونيبا  فلورومتان   ي، 

كلوين    ٣٤٣تا    ٣٠٣در بازه دمايي  ])  N2mim][Tf4C([  ديميا  )ليسولفون  ليفلورومت  يتر(سيو ب،   C])mim][OTf]4  لفوناتسو
در مايع هاي يوني نيز    SH3CHبار گزارش شده است. ثابت هاي هنري و تابع هاي ترموديناميكي حل شدن    ١و حداكثر فشار  

برخوردار است. سپس سيستمهاي  S2Hاز حلاليت بيشتري نسبت به  SH3CHمحاسبه گرديد. مشاهده شد كه برخلاف انتظار  
 يروين  دانيو با استفاده از م  يمولكول  كيناميد  يسازه يشباتان تيول/هيدروژن سولفيد با رويكرد  -خالص و دوتايي مايع يوني 

حجم  "  ديمفهوم جد  كي  از نتايج اين مطالعاتمورد مطالعه قرار گرفت.  از ديدگاه ميكروسكوپي  )  OPLS-AA-0.8( يتمام اتم
  عات يدر ما  S2Hو    SH3CHانحلال    نديدر فرا  يكيناميترمود  كيآنتروپ   سهم  نيب  منطقيشده است كه ارتباط    يمعرف   "ييقاآزاد ال

.  كند يرا فراهم م  ي وني  عي گاز به ساختار ما  ه از ورود مولكول ماده حل شد  ي القا شده ناش  ي كروسكوپ يم  ي و فضاي خالي وني
با    S2Hو    SH3CHبه بر هم كنش    يكيناميترمود  كيتسهم انرژنشان داد كه    )EDA(  يكوانتوم  يانرژ  هيتجز  محاسبه هاي

حجم آزاد افزايش و در حضور   SH3CHمحاسبات شبيه سازي نشان داد كه در حضور    .ارتباط دارد  يوني  عيما  يوني  يهاگونه
S2H  كاهش مي يابد. اين پديده در نهايت منجر به حلاليت بالاترSH3CH  نسبت بهS2H    ي هنر  يهاثابت ميگردد. همچنين 

  مي باشد.   OPLS  يهانسخه  رينسبت به سا ي تجرب يهابا داده يبهتر سازگاريدر  OPLS-AA-0.8حاصل از 
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  اندازه گيري حلاليت  -٢
. ، كه يك روش شناخته شده استاندارد است، اندازه گيري شددر مايع هاي يوني به روش اشباع هم حجم  SH3CHحلاليت     

شرح داده شده است.    (Qorbani et al., 2022)مشخصات فني سامانه آزمايشگاهي و روش انجام تست توسط قرباني و همكاران  
    % تهيه و استفاده گرديد.  ٩٩و مايع هاي يوني از شركت مرك با خلوص بيش از آلدريچ -متيل مركاپتان از شركت سيگما

  

  شبيه سازي ديناميك مولكولي   -٣
با بكارگيري ميدان نيروي   (GROMACS, V. 4, 2021)  گرومكس  با نرم افزار  يمولكول  كيناميد  ي ها  يساز  هيشب  ي تمام   

جزئيات انجام  انجام شدند.      NPTو    NVT  هاي آماري  در مجموعه  OPLS-AA-0.8   (Doherty et al., 2017) اتميتمام  
  ارائه شده است. (Mazandarani et al., 2025)محاسبات شبيه سازي توسط مازندراني و همكاران 

  

  بحث و نتيجه گيري  -٤
مايع يوني  باعث كاهش حجم يا انقباض در    S2Hمنجر به افزايش حجم و انبساط و    SH3CHنشان ميدهد حضور    ١شكل     
]6mim][PF4[C    ميشوند. به عبارت ديگر فاصله نسبي كاتيون و آنيون در اين مايع يوني در حضورSH3CH    افزايش و در حضور
S2H  ) 3كاهش مي يابد. اين نتيجه با مقدارهاي حجم آزاد محاسبه شده اين مايع يوني بصورت خالصnm و مخلوط با  ٥٢٨ (

SH3CH  )3nm  و  ٥٤٠ (S2H  )3nm  سازگاري كامل دارد. با افزايش حجم آزاد فضاي بيشتري در اختيار مولكول  ٤٧٠ (SH3CH   
قرار مي گيرد و مولكولهاي بيشتري مي توانند در مايع يوني حل شوند. برعكس با كاهش حجم آزاد فضاي كمتري براي حل 

) و هيدروژن  ٧٤٧  kPaمتان تيول (ين نتايج با مقدارهاي ثابت هنري براي حلاليت  مهيا مي شود. ا  S2Hشدن مولكول هاي  
) در  ١٥٨٦  kPaسولفيد   (]6mim][PF4[C  دارد مايع هاي يوني نيز  كاملا مطابقت  ديگر  براي  بالا  نتيجه هاي ذكر شده در   .

  SH3CHمشاهده شد. همچنين در اين پژوهش نشان داده شد كه حجم آزاد القايي مايع يوني با سهم آنتروپي انرژي آزاد انحلال  
(خط آبي پيوسته و نقطه هاي توپر) به وضوح قابل مشاهده    ٢يع هاي يوني ارتباط مستقيم دارد. اين همبستگي در شكل  در ما

مي باشد. در حاليكه چنين همبستگي براي حجم آزاد مايع يوني هاي خالص (خط چين و نقطه هاي توخالي) وجود ندارد. اين  
ورود مولكول   هياز مراحل اول  عيفاز ما   كه طي آن ساختار  است  يجفت  نديفرا  ك ي  يوني  ع يانحلال گاز در مابدان علت است كه  

  لذا در مطالعه فرايند انحلال بايد حجم آزاد القايي بجاي حجم آزاد مايع يوني خالص مورد توجه قرار گيرد.. تغيير مي كند گاز 

  

و اتم بور آنيون در  ١شكل   و در حضور مولكول هاي    6mim][PF4[C[: تابع توزيع شعاعي هيدروژن اسيدي كاتيون  خالص 

  S2SH, H3CHميهمان 
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  در مايع هاي يوني خانواده ايميدازوليوم و حجم آزاد القايي SH3CH: قاعده مندي ميان آنتروپي انحلال ٢شكل 
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 ديناميك كاواك پلاسموني بر پايه هاميلتونين خطي وايبرونيك

 

  زهرا جمشيدي 

  

   Plasmonic nanoparticles with strong and tunable absorption can concentrate the 
electromagneti  field in sub-wavelength volumes, significantly enhancing it. This property 
makes plasmonic nanoparticle cavities attractive for quantum optical applications, facilitating 
strong light-matter interaction with few or even single emitters at room temperature. The 
multipolar resonances of the plasmonic cavity facilitate short-range multipolar coupling 
between the electronic states of the  cavity and the emitters. Despite the strong coupling of these 
sub-diffraction limiting mode volumes plasmonic cavities typically suffer from short lifetimes 
due to the inherent large losses of  metal nanoparticles. In this presentation, we introduce a 
theoretical model that accounts for the  quantum nature of plasmonic structures and their lossy 
dynamics within the framework of linear vibronic coupling Hamiltonian. Our Hermitian 
formalism, integrating parameters from first-principles electronic structure calculations, can 
accurately characterize the ultra-confined electromagnetic field and the nonradiative dynamics 
of small and medium-sized metal nanocavities. The  coupling between plasmonic and emitter 
electronic states is examined using the dipolar coupling  Hamiltonian. In this model, we 
investigate the influence of the relative distance and orientation of  emitters on the strength of 
coupling and the splitting of polaritonic states. Quantum dynamics simulation are performed 
using the multiconfiguration time-dependent Hartree (MCTDH) approach,  specifically its 
multilayer generalization, implemented with the Heidelberg MCTDH package. 
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آلي -بررسي پايداري حرارتي آنزيم سيتوكروم سي انكپسوله شده در شبكه فلز   
IR-MOF-74-VI  از طريق شبيه سازي ديناميك مولكولي  

  
  و* ٢فرضيناهيد ، ١زهرا چاوش پور نطنزي

  )zahra.chavoshpour@sci.ui.ac.ir(شيمي فيزيك ، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان    ١
  )nfarzi@sci.ui.ac.ir(اصفهان   و دانشگاه  گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي  ،، شيمي فيزيك  دانشيار -٢*            

                 
  

  آلي، آنزيم سيتوكروم سي، انكپسوله نمودن و شبيه سازي ديناميك مولكولي -فلزشبكه  كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
 هاي شيميايي را با بازدهي بالا در دما وتوجهي واكنشطور قابلهاي زنده، بهعنوان كاتاليزورهاي زيستي در سلولها بهآنزيم   

سازدبا اين حال،  ها را براي فرآيندهاي دوستدار محيط زيست ارزشمند ميآنها  كنند، كه اين ويژگيملايم تسريع مي اسيديته
از آنزيم اسيدي يا قليايي، و   pH ها به شرايط دشوار مانند دماهاي بالا و ها در مقياس صنعتي به دليل حساسيت آناستفاده 
چالش آنزيمهمچنين  تصفيه  و  توليد  اقتصادي  محدوديتهاي  دارها،  نمودن  . دنهايي  چارچوب آنزيم  انكپسوله  در           هاي  ها 

عنوان يك رويكرد نوين براي بهبود پايداري  دليل مساحت سطحي بالا و قابليت تنظيم اندازه منافذ، بهبه  (MOFs) آلي-فلزي
يداري ها و افزايش پا آنزيم  تثبيتا ساختار مزومتخلخل، محيطي مناسب براي  ب   IRMOF-74-VI.  ها مطرح شده استحرارتي آن 

ميآن  فراهم  شرايط سخت صنعتي  در  حتي  اين مطالعه،     [1,2].كندها  فلزدر  شبكه  درون  سي  آنزيم سيتوكروم  آلي  -ابتدا 
سازي ديناميك با استفاده از شبيه  IRMOF-74-VI شده درانكپسوله    سي  پايداري حرارتي سيتوكرومانكپسوله شده و سپس  

نتايج نشان مي  مولكول پايداري   IRMOF-74-VI در آنزيم تثبيتدهد كه  بررسي شده است.  به اصلاح سطحي،  نياز  بدون 
ها بيانگر  اين يافته . كندكلوين تجربه مي ٥٠٠تا  ٣٠٠بخشد و تغييرات ساختاري كمي را در بازه دمايي حرارتي آن را بهبود مي

متخلخل محيط  كه  است  واندروالسIRMOF-74-VI آن  و  هيدروژني  تعاملات  ايجاد  با  ديواره  ،  و  آنزيم              شبكه  هايميان 
كند. اين نتايج  هاي ساختاري ناشي از دما جلوگيري مي، باعث پايداري ساختاري بيشتري در آنزيم شده و از دگرگونيآلي-فلز
هاي موثري براي افزايش كارايي  حلتواند راهآورد و ميها فراهم ميدر تثبيت آنزيم MOF هايسازي ويژگياي را براي بهينه پايه

 . ها در شرايط صنعتي دشوار ارائه دهدو پايداري آنزيم

  

    روش ها -٢
از ابزار IR-MOF-74-VI پارامترهاي ميدان نيروي     ايجاد  (UFF) و بر اساس ميدان نيروي جهاني OBGMX با استفاده 

تابعي   نظريه  روش  با  اتمي  بارهاي  افزايش دقت محاسبات،  به منظور  نرم (DFT) چگاليشدند.  از  استفاده  با  گوسين   افزارو 
براي برازش پتانسيل  Chelpg استفاده شد و روش cc-pvdz و مجموعه پايه B3LYP محاسبه شدند. در اين محاسبات از تابع
ديناميك مولولي هدايت شده ومحاسبات ميانگين پتانسيل  سازي در اين مطالعه، شبيه  .الكترواستاتيكي مورد استفاده قرار گرفت
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 z انجام شد. نيروي خارجي به محور MOF نانومتري از ورودي چارچوب  ٢.٧در فاصله   سي با قرار دادن آنزيم سيتوكروم نيرو

نانومتر بر پيكوثانيه تنظيم    ٠.٠١كيلوژول بر مول بر نانومتر مربع و سرعت كشش برابر با  ١٠٠٠اعمال شد و ثابت فنر به ميزان 
نانومتري براي اطمينان    ٠.١استفاده شد و فواصل   گيري چتري، از روش نمونه (PMF) محاسبه نيروي ميانگين پتانسيلشد. براي  

هم انتخاب شدندپوشاني هيستوگراماز  چارچوب   .ها  آنزيم محصورشده در  پايداري حرارتي  ارزيابي  ،  IR-MOF-74-VI براي 
دمايي  سازي شبيه  بازه  در  مولكولي  ديناميك  و    ٥٠٠تا    ٣٠٠هاي  آزاد  حالت  براي  تمامي  انكپسوله  كلوين  شد.  انجام  شده 
نرمسازي شبيه  از  استفاده  با  نيروي گرومكس   افزارها  ميدان  آب CHARMM36 و  مدل  اين   TIP3P و  در  شدند.  اجرا 
شتن پيوندها استفاده  براي ثابت نگه دا LINCS هاي روي اعمال شد و از الگوريتمهاي مكاني براي اتمها، محدوديتسازي شبيه 

  .[5-3]ده استش
 

  نتيجه گيري  -٣
-IR در چارچوب c (Cyt c) توكروميس  ميآنز  انكپسوله نمودن  دهديكه نشان م دهديارائه م  ي اكنندهمطالعه شواهد قانع نيا   

MOF-74-VI ي سازه ياز شب   ،انكپسوله نمودنبه منظور  . در ابتدا،  دهديم  شيآن را افزا  يحرارت  يداريپا  يبه طور قابل توجه 
نمونه  فادهاست (SMD) شدهتيهدا  يمولكول  كيناميد با  و  فرا  د يهمراه گرد (US) يچتر  يريگشد  شود.    ريپذبرگشت  نديتا 

 ساختارو   Cyt c انيم  يقو  ليتما   انگريبر مول را نشان داد كه ب  يلوكالريك  - ٣٠آزاد برابر با    يمطلوب انرژ  رييمحاسبات ما تغ

IR-MOF-74-VI ك يستماتيطور سبه   نيكلو ٥٠٠تا    ٣٠٠  ييدر بازه دما  ميآنز  يحرارت  يداريپا  ،انكپسوله نمودناز    پس  .است 
را نشان داد.  Cyt c يداريبر پا  IR-MOF-74-VI قابل توجه  ريحالت آزاد و محصورشده، تأث  انيم  ياسهيمقا  ليشد. تحل  يابيارز
  ي در حال  شود،يآزاد م  ميدر آنز   يشتر يب  يساختار   راتييتغ  وجبدما م  شينشان دادند كه افزا  يمولكول  كيناميد   يهاي سازه يشب

در حالت    ش ياز آن بود كه افزا  ي حاك RMSD جيمثال، نتا  ي. برادهد ياز خود نشان م  يشتريب  يداريمحصورشده پا  ميكه آنز
  م يكه نوسانات در آنز  ادنشان د  نيكلو  ٥٠٠  يدر دما RMSF ليتحل  ن،ي. همچنكمتر مي باشد  بالاتر  يمحصورشده در دماها

ا  باًيآزاد تقر و  برابر حالت محصورشده است،  تحل  افتهي  نيدو  تأخ  دييتأ   زين B-factor ليبا  در    ميآنزناپايداري  در    ريشد كه 
 ٣٠  نياتم كربن پرول  نيفاصله ب  يمطالعه شامل بررس  نيمهم ا  يهااز جنبه   يكي  .كنديم  دييرا تأ  IR-MOF-74-VI چارچوب 

بالاتر از    يحال، در دماها  نيبا ا  ابد؛ييم   شيدما افزا  شيفاصله با افزا  نيما نشان دادند كه ا  ي هاو اتم آهن گروه هم بود. داده
به    IR-MOF-74-VIكه    دهد يامر نشان م   ن ي. ادكمتر بو  يطور قابل توجهدر حالت محصورشده به  ش يافزا  نيا  ن، يكلو  ٤٥٠

انكپسوله   م يشده در آنزمشاهده يحرارت يداري . بهبود پاكنديبالا حفظ م  يرا در دماها Cyt c  يساختار يكپارچگي يطور مؤثر
-IR  يو سطح داخل  ميسطح آنز  يدهاينواسيآم  نيب  ينمك  يهاو پل  يتعاملات واندروالس  ،يدروژن يه  يوندهايپ   ليبه تشك  شده

MOF-74-VI .مي توان نسبت داد  
  

  مراجع 
[1] Dunn, P. J., The importance of green chemistry in process research and development. Chemical Society 
Reviews 2012, 41 (4), 1452-1461 
[2] Qi, P. X.; Beckman, R. A.; Wand, A. J. Solution structure of horse heart ferricytochrome c and detection of 
redox-related structural changes by high-resolution 1H NMR. Biochemistry 1996, 35 (38), 12275-12286. 
[3] Garberoglio, G. OBGMX: A web‐based generator of GROMACS topologies for molecular and periodic 
systems using the universal force field. Journal of computational chemistry 2012, 33 (27), 2204-2208. 
[4] Rappé, A. K.; Casewit, C. J.; Colwell, K.; Goddard III, W. A.; Skiff, W. M. UFF, a full periodic table force 
field for molecular mechanics and molecular dynamics simulations. Journal of the American chemical society 
1992, 114 (25), 10024-10035. 
 [5] Frisch, M. gaussian 09, Revision d. 01, Gaussian. Inc, Wallingford CT 2009, 201. 
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آدياباتيكي، منحني انرژي پتانسيل، تقاطع مخروطي. شدگي نا فلوريد، جفت دي اكسيژن واژگان كليدي:    

 

مقدمه -١  
مربوط به  ( ليپتانس يژانر منحنيتقاطع دو شوند اما ] انجام مي١اپنهايمر [ - بورن تقريب معمولا برمبناي مولكول ها  بررسي    

 ي كيولوژيو ب  ييايميش  ، ييايميفتوش  ي ندهايدر فرآرا    ايرمنتظرهيغ   ي هادهيپد  تواند يم  )مختلف  يدو حالت الكترون  نيشدن بجفت 
اتم  ي هامولكول  پديدهچند  اين  كند.  ايجاد  به  ي  ورود  ها    شدگي جفت  ضرايب  از  ناشي  ناآدياباتيكي   اثراتعلت 

بنابراين     . ]٣كند [اپنهايمر را نقض مي  -دهد كه تقريب بورنمخروطي رخ مي  هايتقاطع   دليل حضور  )  بهNACTsناآدياباتيكي( 
ها، محاسبه ضرايب جفت شدگي  هاي الكتروني آدياباتيكي اين سيستمشدگي بين حالتدر بررسي سطوح انرژي پتانسيل و جفت 

ناآدياباتيكي ضرورت پيدا مي كند. بررسي چنين سيستم هاي ملزم به جابه جايي از چارچوب آدياباتيك به دياباتيك است كه  
] است  دياباتيك  به  آدياباتيك  تبديل  زاويه  محاسبه  مولكول ٤نيازمند  پتانسيل  انرژي  سطوح  بررسي  در  تحقيق،  اين  در   .[  

اين مولكول به ترين حالته به مشاهده تقاطع مخروطي بين چهار تا از پايين)، با توج2OFفلوريد (دياكسيژن  هاي الكتروني 
 شدگي ناآدياباتيكي متناظر با اين تقاطع پرداخته شده است. مطالعه ضرايب جفت 

  

  روش  -٢
هاي  براي حالت  pV5Z-cc-augو مجموعه پايه    CCSD-EOMبا روش    2OFهاي انرژي پتانسيل آدياباتيك مولكول  منحني    

تقارن    2B11و    1A11  ،2A11  ،1B11الكتروني   پيوند      2vCدر  زاويه  است.  ١/١٠٣و  تقاطع  درجه محاسبه شده  هاي  مختصات 
به منظور   هايي كه امكان بررسي داشتند، محاسبه شد. براي تقاطع  NACTمقادير    هاي الكتروني تعيين و مشاهده شده بين حالت

تعيين زاويه تبديل آدياباتيك به دياباتيك و پتانسيل هاي دياباتيك، بايد ضرايب جفت شدگي آدياباتيك محاسبه شوند بدين  
محاسبه و در      DDR) با روش  𝜏هاي مورد مطالعه ( شدگي ناآدياباتيكي بين حالتاي عناصر ماتريس جفتمنظور مولفه زاويه 

  ) تعيين و نمودارهاي پتانسيل دياباتيك ترسيم شدند. ١] براساس فرمول (٤) [ADTتبديل آدياباتيك به دياباتيك ( زاويه آخر 
)١(    𝛼(Γ) = ර 𝜏 𝑑𝑸 

  ] انجام شده است.٥افزار مولپرو [نرمشدگي با استفاده از هاي انرژي پتانسيل و ضرايب جفتكليه محاسبات مربوط به منحني
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    بحث و نتايج  -٣
آنگستروم    ٠٠/١-٦٠/١در بازه طول پيوند     OF 2ترين چهار حالت الكتروني مولكول  هاي انرژي پتانسيل پايينمنحني  ١شكل     

ملاحظه    ١، را نشان مي دهد. همان طور كه از شكل  aug-cc-pV5Zو مجموعه پايه    EOM-CCSDمحاسبه شده  با روش  
آنگستروم (زاويه    ٢٠/١و    ١٢/١دو تقاطع در نزديكي هم در طول هاي پيوند     1B11و    2A11هاي الكتروني  مي شود، بين حالت

نحوي  آنگستروم (كانتور به  ٥/٠با انتخاب يك كانتور دايره اي به شعاع    ) مشاهده مي شود..  2vCدرجه با تقارن    ١/١٠٣پيوند  
  2A11 هاي الكتروني  بين حالت  NACTانتخاب شده است كه احاطه كننده يك تقاطع باشد) مقادير مربوط به مولفه زاويه اي  

ترسيم شده است. محاسبه زاويه   ٢) در شكل  NACT(پارامتر مربوط به كانتور محاسبه    𝜑محاسبه شد و بصورت تابعي از    1B1و  
ADT    براساس مقاديرNACT  درجه ( تقريبا برابر با    ٦/١٧٧، زاويهπ را نشان مي دهد كه حضور يك تقاطع را در اين كانتور (

  تاييد مي كند.  

 
     2vCدرجه  با حفظ تقارن  ١٠٣/ ١در زاويه پيوند  2OF: منحني انرژي پتانسيل   ١شكل 

  

  

  1B11و   2A11هاي مربوط به جفت شدگي بين حالت  NACT: عناصر ماتريس دياباتيك و نمودار ٢شكل 

 

وجود يك تقاطع در كانتور مورد   1B11و    2A11هاي الكتروني  حاصل از مقادير مربوط به جفت شدگي بين حالت  ADTزاويه  
   1B11و    2A11نشان مي دهد كه وقتي دو منحني انرژي پتانسيل آدياباتيك حالت هاي الكتروني    ٢بررسي را تاييد كرد و شكل

افزايش مي يابد كه خود نشان دهنده تاثير حضور يك تقاطع ديگر مربوط به اين دو حالت   NACTبه هم نزديك مي شود مقدار  
  الكتروني در مجاورت اين كانتور است.
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  گيري نتيجه-٤
مشاهده شد. محاسبه ضرايب   1B11و     2A11  هاي الكتروني، دو تقاطع بين حالت 2OFمولكول    در منحني انرژي پتانسيل   

شدگي ناآدياباتيكي بين اين دو حالت در يكي از نقاط تقاطع و تحقق شرط كوانتش زاويه تبديل آدياباتيك به دياباتيك  جفت 
هاي  كند. اين نتايج، برهمكنش قوي بين حالت)، وجود يك تقاطع در فضاي مورد بررسي را تاييد مي π(نزديك شدن به مقدار  

را تاييد كرده و نزديكي نمودارهاي انرژي پتانسيل دياباتيك نيز، احتمال حضور يك تقاطع ديگر در    1B11و    2A11الكتروني  
  كند. نزديكي تقاطع مورد بررسي را تقويت مي

  

  منابع و مراجع 

 [1] Combes, J. M., P. Duclos and R. Seiler (1981). The Born-Oppenheimer Approximation. Rigorous Atomic 
and Molecular Physics. G. Velo and A. S. Wightman. Boston, MA, Springer US: 185-213. 
[2] Top, Z. H. and M. Baer (1975). Nonadiabatic transitions in chemical reactions: A quantum mechanical study. 
Chemical Physics 10(1): 95-105. 
[3] Bowman, J. M. (2008). Beyond born-oppenheimer. Science 319(5859): 40-41. 
[4] Baer, M. (2002). Introduction to the theory of electronic non-adiabatic coupling terms in molecular systems. 
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در فاضلاب   As+3 صيتشخ يبرا N2BCعملكرد نانوصفحه  يبر رو DFT يسازهيشب 

 ي و صنعت يشهر

 

    ٢، محمد سليمان نژادو*١رضوان رحيمي

  r.rahimi1989@gmail.comاراك،، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  دكتري تخصصي شيمي  -*و    ١
    solimannejad@araku.ac.ir-m،  و دانشگاه اراك  هيدانشكده علوم پا  ،يميگروه ش  ك،يزيف  يمي، شاستاد تمام شيمي   -٢      

  

  ولتاژ -منحني جريان  ،يكيالكترون، خواص  يو صنعت  يفاضلاب شهر،  N2BC، 3+Asسطح  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
  اي   يصنعت  ي هادر فاضلاب As+3مضر مانند    يهاون يوجود    ، آب  يو سهم آنها در آلودگ  عيگسترش صنا  ي هاياز نگران  يك ي   

حفظ سلامت   يبرا  يو صنعت  يدر فاضلاب شهر  As+3  صيتشخ  ن،يبرساند. بنابرا  بيتواند به سلامت انسان آسياست كه م  يشهر
  يهاون يحاضر جذب و حذف    قيهدف تحق  ن،ياست. بنابرا As+5از    شتري ب  رابرب  ٦٠از    شيب  As+3  تيمهم است. سم  اريبس  يعموم

3+As هتوسط نانوصفح N2BC  1989 ,(شده است سنتز  تيبا موفقاست كه قبلاKouvetakis(.   
  

  جزئيات محاسباتي  -٢
 ,Giannozzi(  (QE)كوانتم اسپرسو    )١  ي انجام شد.سازه يبا دو نرم افزار شب  )DFT(تئوري تابع چگالي  تمام محاسبات      

 eV ٣٠٠ بار يچگال يشعاع قطع برا يو انرژ )Kresse, 1999( ultrasoft ليپتانسشبه موج صفحه و  هيبا مجموعه پا )2009

  ) Delley, 2000(  وياستد  اليافزار مترنرم   رد  3DMolماژول    )٢.  ٣×٣×١  لوئونيدر منطقه اول بر  kتعداد نقاط    ينه يمقدار به  و
و تابع    Å  ٢٠خلاء    يفضا  آنگستروم.  ٥.١  تاليو شعاع قطع اورب  ١٥×١٥×١  k) و تعداد نقاط  DNPدوگانه (  يبا توابع قطبش عدد

). Perdew, 1996(استفاده شده است    يسازه يمطالعه خواص مورد نظر در هر دو روش شب  يبرا   GGA-PBEتبادل    يهمبستگ
استفاده    3DMolو    QE  يسازهيشب  يكدها  يبرا  بيبه ترت  مي اصلاح واندروالس دور برد گر  D-DFTو    D3-DFT  يهاما از روش

  بدست آمد.  ١جذب با استفاده ازمعادله  يانرژ .ميكرد

)١(  Eads = Ecomplex - Esheet - Eion 

complexE  ،sheetE   وionE كمپلكس  يانرژ  بيبه ترت  N2BC/3+As ،سطح  N2BC    3يون  و+As  هستند.    به طور جداگانهg1E    وg2E  
از معادله    gEدر    راتييدرصد تغ  نيهستند. بنابرا  As+3يونقبل و بعد از جذب    N2BC  سطح)  gE(  يشكاف نوار  ياز انرژ  يريمقاد
  : دي آيم دستبزير 
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)٢(  %∆Eg= ቂ
(Eg2 – Eg1)

Eg1
ቃ ×100  

 

  بحث و نتايج  -٣
انواع مختلف   ريتأث  ني. ما همچنكرديم  يرا بررس  N2BC  هتوسط نانوصفح  As+3  ي هاونيجذب و حذف    نديمطالعه، فرآ  نيدر ا   

بر خواص   As+3  ي هاون ياثر جذب    يو صفحه بر رو  يموج عدد  يهامجموعه) را با  D3-DFTو    D-DFT(  ي پراكندگ  حيتصح
در نانوصفحه   As+3شده جذب يهاونيكه   دهدينشان م جي . نتاميكرد يبررس N2BCو انتقال نانوصفحه  يكيالكترون ،يساختار

N2BC  يهاوني  يبرا  ي بستر سنجش عال  كيو نانوصفحه را به    دهد يدرصد كاهش م   ٩٩  باً يشكاف باند را تقر  يتوجهبه طور قابل  
3+As  كمپلكس  نيدارتريپا  يجذب برا  يانرژ   ري. مقاد كند يم   ليتبد  N2BC/3+As   ٢٧  مقدار-  eV     از كد كوانتم  با استفاده 

بار   N2BCشان داد كه نانوصفحه  ن  As+3  ي هاوني  ي رو  رشفلديبار ه رياست. مقاد  3DMolبا استفاده از كد   eV  - ٢١و    اسپرسو
است.   3QE (DMol(  يبا استفاده از كدهاالكترون ولت  )  ٧٧.٣(  ٥٦.٦كمپلكس در  تابع كار    اترييتغ .كند يمنتقل م  هاون يرا به  

علاوه بر  .  شوديدر فاضلاب م  وني  صيتشخ  يبرا  صيقابل تشخ  ي كيالكتر  د يمف  گنال يس  كيمنجر به    تابع كار در   ديشد  راتييتغ
تحت   يكيانتقال الكترون  يزها يآنال  قياز طر  N2BCنانوصفحه    يكيانتقال الكترون  يهايژگيرا بر و  As+3  ونيجذب    ريما تأث  ن،يا

جذب بر اثر  انيجر راتيياز تغ يناش تيحساس نيشتريب  .مي ) مطالعه كرد١در شكل  ولتاژ-انيولت (نمودار جر ٢-٠ اسيولتاژ با 
تفاوت در    ليبه دل  ياست و تفاوت جزئ  ك ينزد  اريبس  يبا هر دو برنامه محاسبات  جينتا تمام    مشاهده شد.ولت    ٠.٤ولتاژ    در  وني

 N2BCاستفاده بالقوه از نانوصفحات    يبرا  يمطالعه شواهد نظر  نيا  يهاافتهياست.    يپراكندگ  حيو تصح  هيپا   يهانوع مجموعه 
  . كنديارائه م ي عمل يدر كاربردها  As+3 يسم يهاونيسنجش كارآمد و حذف   يبرا  يبه عنوان بستر

  

  

  

  

  

  

  

. موقعيت  Zراست و چپ و مسير انتقال جريان در راستاي محور  با الكترود    N2BC3+/Asكمپلكس    كي شمات  شي . (الف) نما١شكل  
 (خط قرمز).  N2BC3+/As) و ي(خط آب N2BC يولتاژ برا-ان يجر يبا ستاره قرمز نشان داده شده است. (ب) منحن  As+3جذب 
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  ي ريگ جهينت -٤
 يي ايمي، به لطف جذب شAs+3  يونيبه عنوان حسگر و جاذب    توانيرا م  N2BCكه نانوصفحه    دهديمطالعه نشان م   نيا  جينتا    
  سطح  ليپتانس  جينتا  نيدر نظر گرفت. ا  اسيتحت ولتاژ باجريان    راتييكار، و تغ  تابع  راتييقابل توجه، تغ  يكيپاسخ الكترون  ،يقو
N2BC  3يهاونيدر حذف و سنجش   ي عمل يكاربردها يبرا دواركنندهيبستر ام كيرا به عنوان+As دهدينشان م .  

  

 منابع و مراجع 
[1] Kouvetakis, J., Sasaki, T., Shen, C., Hagiwara, R., Lerner, M., Krishnan, K. M., & Bartlett, N. (1989). 
Synthetic metals, 34(1-3), 1-7.  
[2] Giannozzi, P., Baroni, S., Bonini, N., Calandra, M., Car, R., Cavazzoni, C., ... & Wentzcovitch, R. M. (2009). 
Journal of physics: Condensed matter, 21(39), 395502.  
[3] Kresse, G., & Joubert, D. (1999). Physical review b, 59(3), 1758. 
[4] Delley, B. (2000). The Journal of chemical physics, 113(18), 7756-7764. 
[5] Perdew, J. P., Burke, K., & Ernzerhof, M. (1996). Physical review letters, 77(18), 3865. 
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كنش كارواكرول با مايعات يوني دار شده در برهمبررسي نقش كاتيون عامل
  سازي ديناميك مولكولي آمينواسيدي به كمك شبيه
   

   ٤، فاطمه موسوي بايگي  ٣، محمد رزمخواه.*٢، محمدتقي حامدموسويان١زهرا رضاپور

  

  (Zahra.rezapour@mail.um.ac.ir) فردوسي مشهد  ، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه  دانشجوي دكتري  -١
   )mosavian@um.ac.ir(فردوسي مشهد  ، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه  استاد نويسنده مسئول:   -*و    ٢      
  ) mohammad.razmkhah@mail.um.ac.ir(فردوسي مشهد  ، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه    استاديار  -٣             

     (moosavibaigi@um.ac.ir)فيزيك، شيمي، علوم و دانشگاه فردوسي مشهد  -دانشيار، شيمي  -٤
  

  سازي ديناميك مولكولي. مايعات يوني آمينواسيدي، كارواكرول، گروه عاملي، شبيهواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١

) تركيب زيستي گياهي با فرمول  CARاست. كارواكرول (هاي گياهي شدهموادغذايي سالم باعث ظهور افزودني  قاضايت
ي كوهي و آويشن يافت  سرطاني است و در گياهاني مانند پونه باكتريايي و ضداكسيداني، آنتيخواص آنتيو   O١٤H١٠Cشيميايي  

باعث الزام استخراج آن از گياهان حاوي اين   CARنظير شود و در صنايع غذايي، آرايشي و بهداشتي كاربرد دارد. خواص بيمي
باشد.  است. استخراج با حلال روشي مطلوب براي استخراج اين تركيبات است كه حلال انتخابي بسيار مهم ميتركيب زيستي شده

)  AAILsيابند. مايعات يوني آمينواسيدي (هاي سبز اهميت مي با سلامت مردم، استفاده از حلال  CARبه دليل ارتباط مستقيم  
امروزه    ايداري گرمايي و شيميايي بالاپذيري بالا، سميت بسيار پايين و پ تخريببا خواصي مانند فشاربخار كم، حلاليت و زيست

متشكل از كاتيون ايميدازوليوم و آنيون   AAILsبا    CARكنش  اند. در اين پژوهش برهمهاي سبز مورد توجه به عنوان حلال 
قرار مي بررسي  مورد  بهگلايسينات  زنجيرهگيرد.  كه  (نحوي  كربوكسيل  گروه  سه  با  ايميدازوليوم  پروپيل  آمين  COOHي   ،(

)2NH) و هيدروكسيل (OHكنش دار و نقش ساختار كاتيون در برهم) عاملCAR  باAAILs گيرد. مورد مطالعه قرار مي  
  

  هاروش  -٢
الكتروني گونه    با روش  بهينه B3LPY/6-311++(d,p) ها در سطح محاسباتي  ساختار  اتمي    NBOسازي و  بارهاي جزئي 

به توده بودن سيستم  با توجه  انجام و  سازي در جعبهها شبيه محاسبه شد.  در    CARمولكول    ٤جفت يون و    ٢١٦ي مكعب 
  ١  atmو فشار    ١٥/٢٩٨  Kدماي  سازي در  استفاده و شبيه  AMBERتكرار شد. از ميدان نيروي    ١٨/٢ال پلي  _ افزار دينرم

  صورت پذيرفت.    ٣٥ nsسازي به مدت شبيه بوده و   ١ fsو گام زماني ١٨ Aǒشعاع قطع   انجام شد.
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  گيري بحث و نتيجه -٣
تابع توزيع فضايي (        از  نتايج حاصل  دهد چگالي احتمال حضور آنيون (ابر بنفش) در  نشان مي  )١شكل  ()  SDFبررسي 

 [GLY]-بيشتر از كاتيون (ابر قرمز) است. اين در حالي است كه بيشترين چگالي احتمال حضور مربوط به آنيون  CARاطراف 
سازي رصد شد و مطابق با شكل  در كل زمان شبيه  CARباشد.  همچنين مسير حركت  مي  MIM][GLY]2[PNHدر حلال  

٢  ،CAR    در سيستم[PMIM][GLY]    بيشترين و در سيستمMIM][GLY]2[PNH  جايي را داشته كه نشان  كمترين جابه
يكسان و به صورت زير   CARو مسير حركت     SDFي  اين حلال دارد. ترتيب نتيجه   [GLY]-با آنيون    CARاز درگيري بالاي  

  MIM][GLY]2[PNH  <  [GLY][POHMIM]  <  [GLY][PCOOHMIM]   <  [GLY][PMIM]است: 

  

  

كاتيون (قرمز) اطراف    SDFنمودار    -١شكل آنيون (بنفش) و 
CAR  

  سازي در كل زمان شبيه   CARمسير حركت    -٢شكل

           

كند. بنابراين،  برقرار مي  CARكنش شديدتري با  آنيون نسبت به كاتيون برهم  كندمي) بيان  RDFنتايج تابع توزيع شعاعي (        
است  آمده  ٣كه در شكل    RDFدارد. نمودار    CARشود آنيون نقش تأثيرگذارتري در انحلال  در تأييد نتايج قبل مشخص مي

شود. همچنين نتايج  ميCAR -و كاتيون  CAR -كنش آنيوندار كردن كاتيون باعث افزايش شدت برهمكند عاملمشخص مي
  كند.تر عمل ميموفق CARنسبت به دو گروه عاملي ديگر در انحلال   2NHدهد گروه عاملي  نشان مي

 

  هاي مورد مطالعهكارواكرول و كاتيون كارواكرول در حلال-آنيون  RDFنمودار   -٣شكل 

  

  

  

[PCOOHMIM][GLY] [PNH2MIM][GLY] 

[PMIM][GLY] [POHMIM][GLY] 
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  محاسبات تحليلي احتمال عبور با استفاده از مدل پتانسيل مستطيلي
  

  و* ٢، علي مقاري١مريم السادات رفيعي

 maryam.rafiei@ut.ac.irرايانامه :   ،فيزيك، پرديس علوم، دانشكده شيمي، دانشگاه تهران، شيميدكتري   -١

  maghari@ut.ac.ir:    انامهيدانشگاه تهران، را  ،يميعلوم، دانشكده ش  سيپرد  ك،يزيفيميش  ،يدكتر   -  *و    ٢             
  

  

  احتمال عبور، رزونانس، محاسبات تحليلي. واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
نقش حياتي در علوم طبيعي از  كه ترين اثرات كوانتومي است  شدهترين و شناختهكوانتومكانيكي از مهمزني  بدون ترديد، تونل    

  )تحليلي(مدل پتانسيل قابل حل    مقاله در اين     ).١٩٧٧(كالان،    كند شناسي را ايفا ميفيزيك و شيمي تا زيست  هاي مختلفزمينه 
باشد را به كار گرفته و با حل معادله شرودينگر احتمال عبور    غشا سازگار- هاي گازكه به طور تقريب با واقعيت فيزيكي سيستم

  تحليلي به دست مي آوريم.   هايعبارت  هاي گاز را به شكلمولكول 
  

  روش  -٢
منطقه   از چهار  براي عبور از غشا  هاي گازمولكول،  صورت مستطيلي ساده  با درنظر گرفتن پتانسيل به  )١با توجه به شكل (    

  هاانتقال اين مولكول).  I   منطقه( اي دور از غشا قرار دارند  هاي گاز در فاصلهمنطقه فاز گازي كه مولكول)  ١(  :كنندعبور مي
  منطقه(  منطقه جذب درون چاه پتانسيل)  ٢(  و جريان بازتابي به سمت چپ هستند؛  راستمتناظر با جريان ورودي از سمت  

II  .(شوند؛قرار دارد، پخش مي  هاها به حفرهاز رسيدن مولكول   هاي گاز در اين ناحيه به داخل چاه پتانسيلي كه قبلمولكول  )٣  (
   منطقه(   كنندمي  هاي نانو به سدي براي عبور برخوردها به دليل نيروهاي دافعه مرتبط با عبور از منطقه فشرده حفرهمولكول 

III( ؛ )منطقه( شوندپتانسيل به فضاي باز منتقل ميهاي گاز در صورت عبور از سد مولكول) ٤  IV  .(  

 

مستطيلي مورد استفاده در   واقعي و خط چين مدل پتانسيل  نمودار شماتيك عبور مولكول ها از ميان حفره غشا. خط پر پتانسيل:    ١شكل  
    اين تحقيق است



 

39 
 

و همچنين به كارگيري   مرزي  شرايط  اعمالبا استفاده از معادلات تابع موج در چهار ناحيه ذكرشده و حل معادلات شرودينگر با  
  توان ضرايب عبور، جذب، واجذب و بازگشت را محاسبه كرد.، ميكاهش يافته متغيرهاي

  

  بحث  -٣
معادلات تمام ضرايب (جذب، واجذب و بازگشت) به صورت تابعي  هاي ذكرشده در بخش قبل، با حل جبري  با استفاده از روش    

توان ساير ضرايب ذكرشده را محاسبه و بررسي كرد.  از ضريب عبور به دست خواهند آمد. بدين ترتيب، با داشتن ضريب عبور مي
  ) به دست آمد. ١بعد) مطابق با معادله (يافته (بياحتمال عبور به صورت كاهش

)١(    
|𝑇|ଶ =

4𝑘෨ଶ𝑘෨ ᇱᇱଶ  ቂ൫𝑘෨ ଶ + 𝑘෨ ᇱଶ൯
ଶ

𝑠𝑖𝑛ଶ(𝑘෨ ᇱ𝑑ሚ) + 4𝑘෨ ଶ 𝑘෨ ᇱଶ𝑐𝑜𝑠ଶ (𝑘෨ ᇱ𝑑ሚ)ቃ /൫𝑘෨ ᇱ − 𝑘෨൯
ଶ

ห𝔇൫𝑘෨, 𝑘෨ ᇱ, 𝑘෨ ᇱᇱ; 𝑑ሚ, 𝛿ሚ൯ห
ଶ  

  

كسر   مخرج  كه  طوري  ,ห𝔇൫𝑘෨به  𝑘෨ ᇱ, 𝑘෨ ᇱᇱ; 𝑑ሚ, 𝛿ሚ൯ห
ଶ

= ൫𝑘෨ ଶ + 𝑘෨ ᇱᇱଶ൯൫𝑘෨ ᇱଶ𝒫ଶ + 𝑘෨ ଶℛଶ൯  آن،  مي در  كه   باشد 

ℛ = k෨ ᇱ sinh൫k෨ ᇱᇱδ෨൯cos (k෨ ᇱd෨) − k෨ ᇱᇱ cosh൫k෨ ᇱᇱδ෨൯ sin(k෨ ᇱd෨)    و𝒫 = 𝑘෨ ᇱ sinh൫𝑘෨ ᇱᇱ𝛿ሚ൯ − 𝑘෨ ᇱᇱ cosh൫𝑘෨ ᇱᇱ𝛿ሚ൯  باشند.  مي

𝑘به صورت    ʹʹkو    ʹk  ،kبزرگي اعداد موجي  همچنين   ≡ √ଶఢ

ℏ
  ،𝑘ᇱ ≡

ඥଶ(ఢାఢೌ)

ℏ
𝑘ᇱᇱو     ≡

ඥଶ(ఢౘିఢ)

ℏ
اند كه  تعريف شده  

𝜖    ،مولكول ورودي (انرژي جذب)،    𝜖ௗانرژي جنبشي  پتانسيل مولكولي  چاه  مولكولي،    𝜖ୠعمق  پتانسيل  پهناي چاه    dسد 

�̃�  نيز به صورت  يافتهكاهش متغيرهاييافته است. ثابت پلانك كاهش  ℏجرم مولكول و   mپهناي سد انرژي،   𝛿پتانسيل،  =
௭

ఋ
 

, 𝑑ሚ =
ௗ

ఋ
 , 𝛿ሚ = 1 , 𝑘෨ = 𝑘𝛿 , 𝑘෩́ = ට𝑘෨ ଶ + 𝑘෨ௗ

ଶ  , 𝑘ʹ෪́ = ට𝑘෨
ଶ − 𝑘෨ ଶ مشخص شد  ١با بررسي معادله (شوند. تعريف مي  (

رزونانس مي پديده  پيدايش  باعث  تكينگي در احتمال عبور هستيم كه  را  گردد.  كه شاهد  رزونانس  اگر شرايط فيزيكي حالت 
. براي داشتن دهد هاي مختلف يك مولكول با بيشينه بازدهي رخ مييا ايزوتوپ  هاصورت جداسازي سامانه  تامين كند، در اين

𝜖رزونانس با استفاده از پتانسيل مورد بررسي در اين پژوهش بايد شرط   =
1

2𝑚
(

(𝑛+
𝜋

4
ℏ)

𝑑
)

2

− 𝜖𝑎𝑑    كه يك معادله  تامين شود
دماي  . به طور مثال، با استفاده از اين معادله  وابسته به جرم و پارامترهاي غشا و سامانه استو    ها استكلي براي تمام سامانه

با استفاده  . بنابراين،  برابر است  ٨  Kو  ١١١به ترتيب با  2O18و  2O16هر يك از ايزوتوپ هاي    مورد نياز براي ايجاد رزونانس براي
انرژي فروديشده، مياز معادله حاصل و  به  دهنده قابل كنترل است)(كه با شتاب  توان دما  كه بهترين  تنظيم كرد  نحوي    را 

توان به تاثير  مي  )١(با درنظر گرفتن معادله  از طرف ديگر،    فراهم شود. ها از يك غشا  ها يا مولكولشرايط براي جداسازي ايزوتوپ 
،  𝑘෨رسيد. با بررسي مقادير مختلف اعداد موجي  سد انرژيو نسبت پهناي چاه پتانسيل به پهناي  سد انرژي، انرژي چاه پتانسيل

𝑘෨ௗ
𝑘෨  و   

𝑘෨ௗيافته  موجي كاهش  مقادير اعداد توان دريافت كه هرچه  مي  𝑑ሚ  همچنين  و   
𝑘෨و     

تر باشد، يا به عبارتي  كوچك   
تر باشد، احتمال عبور بالاتر خواهد بود.  هرچه انرژي چاه پتانسيل و سد پتانسيل كم  ،مشخص  ديگر، با داشتن حفره و مولكول

𝑘෨ௗيافته  چنين به ازاي اعداد موجي كاهشهم
𝑘෨و     

 نسبت پهناي چاه پتانسيل به پهناي سد پتانسيل   براياي  مقدار بهينه،  ثابت   
تواند به ساخت و يا تنظيم غشا براي جداسازي هرچه بهتر در سامانه آيد كه ميبه دست مي  احتمال عبور  بيشينه  براي رسيدن به

  مشخص مورد نظر كمك كند.  
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  گيرينتيجه  -٤
ذرات از غشا مشاهده گرديد كه در نقاطي شاهد تكينگي هستيم كه منجر به  در اين مقاله با بررسي تحليلي احتمال عبور     

گردد. همچنين به منظور رسيدن به مقدار بيشينه احتمال عبور، تاثير مقادير چاه پتانسيل، سد انرژي ايجاد پديده رزونانس مي
  و نسبت پهناي چاه پتانسيل به سد انرژي مورد بررسي قرار گرفت.

  

  مراجع منابع و 
[1] Callan Jr, C. G., & Coleman, S. (1977). Fate of the false vacuum. II. First quantum corrections. Physical 
Review D, 16(6), 1762. 
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بررسي محاسباتي مكانيسم نفوذ داروي ايرينوتكان در چارچوب آلي كوولانسي بر 

 پايه پورفيرين

 

  *،  ٣، حسين فرخ پور  *،  ٢، محمد ديناري   ١سروش منشمحسن  

 دانشجو كارشناسي ارشد، شيمي آلي، گروه شيمي آلي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي اصفهان  -١

  dinari@iut.ac.ir  استاد، شيمي آلي،گروه شيمي آلي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي اصفهان،  -*و    ٢
  farrokh@iut.ac.ir-h،  فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي اصفهاناستاد، شيمي    -*و    ٣

  
  

  ي، ضريب نفوذ دارو، دارورساني هوشمند كوولانس  يآل  هاي  چارچوبشبيه سازي ديناميك مولكولي،  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه-١

 نييپا لياثر داشته و به دل زيبدن ن يهاسلول  ريكه بر سابل ي سرطان يهاضد سرطان نه تنها بر سلول  يهادارو ميمستق قيتزر   
است كه مطالعات بر  درماني سبب شدهعوارض ناشي از شيميشود. يم   يمتعدد  يمنجر به بروزعوارض منف يريپذ نشيبودن گز

ها به علت مساحت  ). بدين منظور از نانوحامل٢٠١٦يابد(كوماري،  هاي دارورساني كنترل شده و هدفمند گسترش  روي سيستم 
متخلخل   ي آليهامرياز پل  يادسته  (COF) يكووالانس  يآل  يهاچارچوب   شود.سطح و ظرفيت زياد بارگيري دارو استفاده مي

ها به عنوان حامل در  پايداري ويژه امروزه كاربرد آن و حفرات قابل تنظيم چگالي كم، كه به دليل مساحت سطح بالا،  هستند
). هدف اين مطالعه بررسي مكانيسم و ضريب نفوذ داروي ٢٠٢٤گرفته است (محوري،  دارورساني هدفمند مورد توجه محققان قرار 

  سازي ديناميك مولكولي مي باشد. بر پايه پورفرين با استفاده از شبيه  COFايرينوتكان در حفره 
  

  روش -٢

سازي بهينه    B3LYP/6-31g (d,p)ويو رسم و با استفاده از روش  و داروي ايرينوتكان توسط گوس   COFساختار مربوط به     
با  Autodock4محاسبات داكينگ مولكولي توسط نرم افزار ، COFمنظور شناسايي بهترين كانفورمر دارو درون حفره شدند. به

 CHARMM36و ميدان نيروي    GROMACSشد. در محاسبات ديناميك مولكولي از نرم افزار    الگوريتم ژنتيكي لاماركين اجرا 
، در ادامه  COFگرديد. براي محاسبه نفوذ دارو در حفره  نانوثانيه انجام  ٢٠٠سازي ديناميك مولكولي به مدت  استفاده شد. شبيه

في انجام شد و با به كارگيري روش برازش هاي تصاد  seedنانوثاينه با    ٣سازي به مدت  شبيه   ٢٠سازي ،  نانوثانيه شبيه   ٢٠٠
). همچنين به عنوان منبع، ضريب ٢٠٢٠، ضريب نفوذ دارو محاسبه شد (نژاد،    (trajectory)هاي مسير  از فايل  حداقل مربعات

  نفوذ دارو در داخل آب نيز محاسبه گرديد. 
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 COF. بهترين كانفورمر دارو ايرينوتكان (سبز) در داخل حفره ١شكل 

  

  بحث -٣

).  ٢٠١١(ونگ،   ساخته شد  VMDتوسط نرم افزار    AAبصورت فرم پوشيده  nm 0.54 اي  با فاصله بين لايه  COFده لايه     
  kcal/mol ترين خوشه با انرژي اتصال  خوشه يافت شد كه بهترين كانفورمر دارو در پرجمعيت   ٨٩پس از انجام داكينگ مولكولي،  

انتخاب شد (شكل    -10.35 ايرينوتكان در طول شبيه  ١به عنوان فايل ورودي براي شبيه سازي ديناميك مولكولي  ). داروي 
، عامل اصلي برهمكنش بين دارو و حفره   GROMACSبراساس اناليز  د. محبوس مان COF سازي بطور كامل در داخل حفره 

COF  هاي واندروالسي و الكتروستاتيكي بين دارو و  هاي واندروالسي بود. ميانگين برهمكنشبرهمكنشCOF    55.67−به ترتيب 

kcal/mol    6.06−و kcal/mol  كارايي  بدست آمد. محاسبه ضريب نفوذ دارو براي بهينه سازي دارورساني كنترل شده و افزايش
هاي  ميانگين مربع  2rشد كه در آن    استفاده  ني نشتيااهميت است. براي انجام اين محاسبه از رابطه  هاي درماني حائزاستراتژي 

                                                                                  ). ١٩٠٦،  نينشتياضريب نفوذ دارو مي باشد ( Dجايي دارو و جابه

)١(   2nDt= 〉)t( 2r〈  

شبيه سازي به  ٢٠) با متوسط گيري از n=1( COF) و در امتداد محور حفره n=3در داخل آب در سه بعد ( ضريب نفوذ دارو
  بدست آمد.  s/297 umو  s/2506 umترتيب 

  

 گيريبندي و نتيجه جمع -٤

شبيه  از  حاصل  نشان نتايج  مولكولي  ديناميك  برهمكنشسازي  عمده  كه  حفره  داد  با  ايرنيوتكان  دارو  بين    COFهاي 
برهمكنشبرهمكنش واندروالسي بخصوص  باشد  πهاي  هاي  دارو در داخل حفره    .مي  نفوذ  برابري ضريب  پنج    COFكاهش 

  مي باشد. دارو اين شده رهايش كنترل ماده به عنوان يك بستر موثر براي كننده كارايي بالاي اين نانونسبت به آّب، بيان
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پپتيد و اثر آن در انتخاب ساختارجهت بازتوليد  -چشم انداز ساختاري برهمكنش قند
  طيف تجربي 

 
 .  ٣اميديانرضا ، ٢،پيير سارسابلو*١محمد صالحي اردلي

  (mohammad.salehi.chem@gmail.com)، شيمي فيزيك،شيمي فيزيك،دانشكده شيمي دانشگاه اصفهان،  دانشجو    -١
       2- Professor, Spectroscopy, physucal chemistry,Institute des Sciences Moléculaires d'Orsay (ISMO), CNRS, 
Université Paris Saclay, (pierre.carcabal@gmail.com) 

 )romidyan@sci.ui.ac.ir(، دانشيار ، شيمي كوانتوم و طيق سنجي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه اصفهان  -٣       
 

 

فاز گازي،    IRپپتيد، طيف سنجي  -چشم انداز ساختاري كربوهيدرات ها، برهمكنش هاي غير كووالانس، برهمكنش قندواژگان كليدي:  

  (DFT)نظريه تابعي چگالي  

 

  مقدمه  -١

هاي  عنوان واسطه انرژي، به عنوان منبع  شان بهشدهبر نقش شناخته زيستي، علاوه  تركيباتترين  عنوان مهمها بهكربوهيدرات    
مي عمل  نيز  مولكولي  ميشناسايي  منتقل  قند  كد  قالب  در  را  اطلاعات  و  بهكنند  انعطافسازند.  ساختاري،  دليل  پذيري 

هاي زيستي مانند پپتيدها  ها قادرند اطلاعات غني را از طريق پيوندهاي هيدروژني غيركووالانسي با ساير مولكولكربوهيدرات 
عنوان نسل جديد داروها، به يكي از مباحث مهم  ها بهويژه با توجه به پتانسيل گليكوتراپيانتقال دهند. اين حوزه تحقيقاتي، به

ها، اولين مرحله در اين هاي غيركووالانسي بين قند و پپتيد و تطابق ساختاري آن شناسايي برهمكنش .1علمي تبديل شده است
غي كمپلكس  راستا،  اين  در  است.  بتامتيلفرآيند  متيلركووالانسي  و  (شكل  دارپروتونآلانينگلوكز  به  ١شده  مدل  الف)  عنوان 

سنجي تشديد هاي تجربي، از طيفاي در فاز گاز مورد بررسي قرار گرفت. براي شناسايي ساختارهاي مؤثر در بازتوليد طيف ساده
و محاسبات شيمي كوانتومي استفاده شد. هدف اصلي اين پژوهش ارائه روشي بهينه براي انتخاب ساختارهايي   IR/UV دوگانه

 .هاي طيف تجربي را داشته باشنداست كه توانايي بازتوليد دقيق ويژگي

  

  هاي تجربي و محاسباتي روش -٢
پذيري ساختاري، وجود ساختارهاي متمايز را براي يك مولكول به عنوان تابعي از سنجي مولكولي با گزينش هاي طيفروش   

.  2كند مخصوص يك ساختار را فراهم مي  IRامكان دستيابي به طيف  IR/UVتوان سيگنال نشان داده است.  روش تشديد دوگانه  
ها را دارند، از روش نظريه تابعي  هاي اين طيفويژگيپس از ثبت طيف تجربي، براي يافتن ساختارهايي كه توانايي بازتوليد  

تابعي چگالي پايه CAM-B3LYP با  مجموعه  نرم G(2df,2pd)++311-6 و  در  محاسبات  تمامي  است.  شده  افزار  استفاده 
گرفت (V. 16) گوسين پهناي.  صورت  تنظيم  از  براي  حاصل  همچنين طيف  و  ساختار  هر  قرمز  مادون  هاي  در طيف  پيك 

  .از كدهاي پايتون بهره گرفته شد  اي از ساختارها،پوشاني مجموعههم
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  گيري بحث و نتيجه -٣
باشد، بنابراين چندين موقعيت براي ها است كه داراي شش اتم اكسيژن ميترين كربوهيدرات گلوكز يكي از رايجمتيلبتا

دارد كه در آن، اتم هيدروژن گروه كربوكسيليك با يك گروه هاي ديگر دارد. در مقابل، مولكول آلانين قرار برهمكنش با مولكول
 (⁺NH₃) شده و اتم نيتروژن آن داراي بار مثبت است. پايداري ساختارها از طريق برهمكنش ميان گروه آمونيوممتيل جايگزين

اتم و  گلوكز تنظيم ميپپتيد  در  اكسيژن موجود  پايداري هاي  توزيع  با  ايزومر ساختاري  زيادي  تعداد  ايجاد  به  شود كه منجر 
هاي گلوكز است. براي بين گروه آمونيوم پپتيد و اكسيژن   NH∙∙∙O. اين پايداري ناشي از تشكيل پيوندهاي هيدروژني3گرددمي

در نگاه  سازي شد.  تمام ساختارها شبيه  IR شناسايي ساختارهايي كه بتوانند خصوصيات طيف تجربي را بازتوليد كنند، طيف
اي از ساختارها در اين مرحله، به جستجوي مجموعه  اري با قابليت بازتوليد خصوصيات طيف تجربي يافت نشد. اول هيچ ساخت

ب) نشان داده شد،    ١طور كه در شكل  همان  ها توانايي بازتوليد طيف تجربي را داشته باشد.پوشاني آنپرداخته شد كه طيف هم
ثانيه مورد توجه قرار گرفت. بنابراين،  برمترسانتي  ٣٧٠٠-٣٥٠٠و    ٣٥٠٠-٣٣٠٠طيف به سه ناحيه اصلي تقسيم شد و دو ناحيه  
هايي  عنوان اولين و ساختار متربرثانيه را بازسازي مي كنند بهسانتي  ٣٥٠٠-٣٣٠٠تمام ساختارهايي كه دو باند ارتعاشي در ناحيه  

اند. مشاهده شد كه خانواده  نواده دوم نامگذاري شدهعنوان خاآورند، بهدست ميب) را به  ١شده در شكل  دادهكه نوارهاي  نشان
توجهي بين كند، با اين حال، هنوز عدم تطابق قابل هاي طيف تجربي را به مراتب بهتر از خانواده اول بازتوليد ميدوم ويژگي

بنابراين، در اين مرحله، ساختارها بر اساس نوع ويژه در ناحيه آبي طيف، وجود دارد.  شده، بهسازيشبيه هايتجربي و طيف طيف
اول و همچنين از خانواده  3,4Oشده گروه  سازيپوشاني طيف شبيهرو هم از اينپيوند هيدروژني بين قند و پپتيد دسته بندي شدند.  

ج)    ١ترين برهمكنش از خانواده دوم بدست آمد و در شكل  هاي داراي پايدارترين و قويشده گروهسازيشبيهپوشاني طيفهم
نمايش داده شده است. روش در نظر گرفته شده، نوارهاي ارتعاشي تجربي واقع در قسمت آبي طيف تجربي را بازتوليد مي كند.  

تر براي نمايش كل طيف تجربي مورد نياز است كه با در نظر گرفتن ساختارهاي داراي پيوند هيدروژني  با اين حال، بررسي دقيق
نهشت اين دو مجموعه د). در نهايت مشخص شد كه ويژگي هاي طيف تجربي از طريق برهم  ١بدست آمد (شكل    درون مولكولي

  ه) قابل بازتوليد است. ١در شكل 

 

متيل آلانين پروتون دار شده، ج) هم پوشاني  - بتامتيل گلوكزتجربي كمپلكس    IRپپتيد ب) طيف  -: الف) كمپلكس قند   ١شكل  
د) ساختارهاي داراي پيوندهاي هيدروژني درون مولكولي ه) برهم نهي حاصل از طيف    3,4Oطيف هاي شبيه سازي شده ازگروه  

  هاي ج و د. 
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ي  بررسي سينتيكي واكنش پيروگالول با سديم يدات به روش تجربي و محاسبه
  هاي نظريتغييرات تابع گيبس واكنش با روش

  

  . ٣. علي بنويدي٢. منصورنمازيان.*١مهدي طالبيان

 stu.yazd.ac.ir@40030324 ،، شيمي فيزيك، شيمي،  دانشگاه يزدنويسنده مسئول: كارشناسي ارشد -*.    ١
  namazian@yazd.ac.ir،  ، شيمي فيزيك، شيمي،  دانشگاه يزد  دكترا، استاد  -٢             
  abenvidi@ yazd.ac.ir،  ، شيمي تجزيه، شيمي،  دانشگاه يزددكترا، استاد  -٣          

 

  ، مرتبه واكنش، تابع گيبس UV-Visسينتيك شيميايي، پيروگالول، اسپكتروفتومتري  واژگان كليدي:  

  

 مقدمه  -١

متعددش    يو كاربردها  يدانياكسيخواص آنت  ل ياست كه به دل  ي فنل  ب يترك  كيبنزن)    يدروكسيه  يتر-٣و٢و١(  روگالوليپ     
با    داتي  ميبا سد  روگالولي واكنش پ   يكينتيس  يپژوهش به بررس  نيادر  .  ]١,٢[  مورد توجه قرار دارد  ييو دارو  ييغذا  عيدر صنا

  شود. مي ليتحل يواكنش با استفاده از محاسبات نظر نيا  بسيتابع گ راتييو تغ شودپرداخته مي  يتجرب يهااستفاده از روش
    

  روش  -٢
پ   يها، جذب محلولپژوهش   نيدر ا    با دستگاه اسپكتروفتومتر    يدياس  طيدر شرا  داتي  م ي و سد  روگالوليحاصل از واكنش 

UV-Vis  ي ي درجه ، با تغيير غلظت هر يك از اجزاي معادله سرعت واكنش و محاسبهشد. معادله سرعت واكنش  يريگاندازه
)  ORCAافزار اوركا (از نرم  ، يك يناميترمود  ي هايژگيو  يو بررس  بس يتابع گ  راتييتغ  همحاسب  يبرا ن،يمحاسبه شد. همچنها  آن 

  ني. ا]٣[  بود  LUMOو    HOMOسطوح    يو محاسبه انرژ  ،يهندس  يسازنهيساختارها، به  يسازاستفاده شد كه شامل مدل
  واكنش كمك كرد.  ييايمي رفتار ش ترقيدق ليبه تحل نديفرا

  

  بحث   -٣
  شود يآزاد م  دي واكنش داده و    داتيبا    روگالوليپ   ،يدياس  طيدر مح  داتي  م يتوسط سد   ]٤[  روگالوليپ   ش يدر واكنش اكسا   

كه اگر محصول    دهدينشان م  ي نيزنظر  محاسبات.  كند يم  جاد يرا ا  رهيت  يرنگ به آب  رييكه با افزودن نشاسته به عنوان معرف، تغ
تري نسبت به ساير مشتقات حاصل از اكسيد يدات دارد، بنابراين واكنش  به مراتب كوچكتغييرات انرژي گيبس  واكنش يد باشد  

 صورت زير است: به

)١(  5 PY + 2 IO3
 ̶  + 2H+ → 5 PY-OX + I2 + 6H2O 

  شود:)، معادله سرعت بصورت زير مي١طبق واكنش (
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)٢(  R= k [PY]m [IO3
  ̶]n [H+]p 

ا    اكسا  كينتيس  ،پژوهش   نيدر  سد  روگالوليپ   شيواكنش  شرا  داتي   ميتوسط  محاسبهشد.    يبررس  يدياس  طيدر  ي براي 
) متغير در نظر گرفته شد xي سوم (ي سرعت، غلظت دو گونه ثابت و غلظت گونهها در معادلهدهندهواكنشي هر يك از  درجه 

  نانومتر   ٤٤٠و    ٣١٠  يهاوج ها در طول مجذب محلولو نمودار جذب بر حسب زمان هر واكنش از زمان آغاز تا پايان واكنش  
به ترتيب طول موج  بيشينه (كه  بيان  Vis-UVتوسط دستگاه    است)  2Iو    OX-PYي  هاي  نمودارها  اين  گر  رسم شد. شيب 

dAي آن گونه، نمودار لگاريتم  ي درجهبراي محاسبه  ي با غلظت متغير است كهتغييرات جذب بر حسب تغييرات زمان گونه

dt
بر    

در معادله سرعت  )  xي گونه () شيب اين نمودار درجه ٣ي با غلظت متغير رسم شد كه طبق رابطه (حسب لگاريتم غلظت گونه
  است.

)٣(  ln (
ୢ

dt
) = k՜՜՜ + m ln [x] 

به انجام محاسبات و  از  آوردن درجه پس  از واكنشدست  برابر    pو     nو  mها، مقادير  دهندهي هر يك  ترتيب      ٥/٠و  ١و  ١به 
  صورت زير است: ي سرعت بهدست آمد. بنابراين معادلهبه

)٤(  R= k [PY]1 [IO3
  ̶]1 [H+]1/2 

 ون، يبراسيرسم نمودار كال  يبراي سرعت واكنش است.  )، نياز به نمودار كاليبراسيون و محاسبهkي ثابت سرعت (براي محاسبه    
ها با استفاده از ي محلول همه  ساخته شد و   روگالوليپ   هاي متفاوتغلظت  و   ديو اس  دات ياز    ثابت  با غلظت  ي مختلف  ي هامحلول 

و سپس نمودار جذب بر حسب غلظت   شد يريگها اندازهپس از اتمام واكنش، جذب محلول آب مقطر به حجم يكسان رسيدند.
ي  است. براي محاسبه  εbپيروگالول (نمودار كاليبراسيون) رسم شد. طبق رابطه بير لامبرت، شيب نمودار كاليبراسيون بيانگر  

دست آمده از  به  و سپس سرعت واكنش بر اساس معادلات   εbلامبرت مقدار  -ثابت سرعت واكنش ابتدا با استفاده از قانون بير
  برابر با مقدار زير است: %٩٥لامبرت محاسبه شد. مقدار ثابت سرعت واكنش در سطح اطمينان -قانون بير

)٥(  k = ٣/٩ ± ٣٦/٣  L3/2 mol-3/2 s-1 

پيروگالول و سديم  ، تغييرات تابع گيبس واكنش بين  def2-TZVPه  با مجموعه پاي B3LYP افزار اوركا و روشبا استفاده از نرم
ي اختلاف طور جداگانه محاسبه و سپس با محاسبهيدات در محيط اسيدي محاسبه شد. تابع گيبس هر يك از اجزاي واكنش به

، اين   H+دست آمد. براي محاسبه تابع گيبسها، تغييرات تابع گيبس واكنش بهدهندهها و واكنشمجموع تابع گيبس فراورده
كيلوژول بر مول محاسبه شد. تغييرات تابع گيبس    -٥/١١١٢آل در نظر گرفته شد و مقدار آن برابر با  عنوان گاز ايدهيون به

  LUMOو    HOMOسطوح    يانرژ  ،يدر روش نظر  .دست آمدكيلوژول بر مول به  -١/٥٤٣هارتري يا    -٢٠٦٨٥/٠واكنش برابر با  
هر كدام با معادله پلانك به دست آمد. طول   نهيشيمحاسبه شد و طول موج ب  B3LYPواكنش با استفاده از روش    ياجزا  يبرا

طول   د، ي  يدارد. برا  يخواننانومتر هم  ٣١٠  ينانومتر است كه با مقدار تجرب  ٣٦٢حلال حدود    ابيدر غ   PY-OX  نهيشيموج ب
) به  n(  يونديناپ   يهانانومتر مربوط به انتقال الكترون  ٤٤٠آن    يو مقدار تجرب  σ*به    σنانومتر مربوط به انتقالات    ١٧٩موج  
  ) است. σ*( يونديضدپ 
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  گري نتيجه -٤
پرداخته و معادله سرعت واكنش    يدياس  طيدر شرا  داتي  مي با سد   روگالوليپ   ش يواكنش اكسا  يكينتيس  يپژوهش به بررس  نيا   
 رات ييو تغ   ٣/٣٦±٩/٣  s3/2-mol3/2L-1دست آمده است. ثابت سرعت واكنش برابر با  به  3[IO 1R= k [PY]̶  [H 1]+[1/2صورت  به

  نيا  ي كيناميو ترمود  يي ايميبه درك بهتر رفتار ش  ج ينتا  ني محاسبه شده است. ا  كيلوژول بر مول  -١/٥٤٣برابر با    بس يتابع گ
  . كنديم تيمختلف را تقو  عيدر صنا روگالوليپ   يكاربردها ليو پتانس كند يواكنش كمك م 
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  سيستم شبه يك بعدي، كرات سخت، نقص توپولوژيك، تغيير فاز: واژگان كليدي

  مقدمه  -١
اما شواهد    ،]١[  شونديهمبسته ظاهر م  يكوانتوم  يهاستم يمعمولاً در س   كيشده توپولوژمحافظت  يهاو حالت  كيتوپولوژ  نظم    
.  ]٢[  كنند  فايا  زين  كيكلاس  يهاستميدر خواص س  ي نقش مهم  توانند يم  ها يژگيو  نيا  دهد يوجود دارد كه نشان م   ياندهيفزا

  دهند يم  ليرا تشك  يكيتوپولوژ  يفازها  ، ناهمسان گرد  ي دهايمتراكم كلوئ  يهاچيدماناند كه  نشان داده  قاتيبه عنوان مثال، تحق
  ها ستم يس  نيدر ا  كيتوپولوژ  نظم. منبع  ] ٣[  كننديحفظ م  هاي فشردهچيدمان  تر ازهاي پايينچگالي را در    ي كامل  باً يكه نظم تقر

كه نشان    شوديم   يناش  تنگ چينذرات درون سلول واحد    يهاتماس  يخود متفاوت است و از سازمانده   يكوانتوم  اني با همتا
ذرات سخت به   ي هندس  يمحصورساز  .را نشان دهند  يمشابه  يهادهي ممكن است پد  زين  گريد  ي ديكلوئ  ي هاستميس  دهد يم

  ي هاپيچشكه بسته به قطر كانال، از    شود يم  پيچشي  يساختارها  يخودخودبه  ليمنجر به تشك  ي بعدكيشبه    ك يبار  ي هاكانال
  ك يبار  ي كه قطر كانال به اندازه كاف  ي. هنگام]٦-٤[  است  ريمتناوب متغ   اي  يلغزش  يبا ساختارها  ياچندرشته  يهاپيچشساده تا  

  نيساختارها و انتقالات ب  دهديامر اجازه م  ن يكه ا  كننديم   دا يكانال تماس پ   وارهيمتراكم با د  تنگ چين تمام ذرات در    ، باشد
  يعرض كانال، ساختارها  ش يشوند. با افزا  فيصفحه توص  كيدر    )phyllotactic(  كيلوتاكتيف  ي سكيد  يهاشيها به صورت آراآن 
.  شوديپوسته م-هسته  دهي چيپ   ي ساختارها  ليمنجر به تشك  FCC  يبلور  يهاشيظهور آرا  ت،ي و در نها  ند يآيبه وجود م   يديجد

  اند مشاهده شده  يمولكول  يانانو لوله  يهاستميو در س  يبعدكينرم شبه    يديكلوئ  يهاستميدر س  نينوع ساختارها همچن  نيا
عناصر    توانديو م  دهديم  رشگست  يلندر يس  يرا تحت محصورساز  يساختار  يشكل ذرات، دامنه الگوها  يزوتروپ يآن  ي. معرف ]٧[

  كند.  ديرا تول يديجد يچرخش
  

  روش  -٢

محصور شده  σ=1.95 /dHبا قطر كانال  Lبه طول  يااستوانه   كيكانال بار  كيكه در    σكره سخت با قطر  Nاز  ستميس  ك ي   
اول و دوم خود در هر دو جهت در طول كانال تماس داشته باشند.    گاني با همسا  تواننديها تنها مكره دهديم  نانياست، كه اطم

مراكز   يحجم قابل دسترس برا  د.شونيم  فيتعر  ايبرهم كنش صرفا دافعه  به صورت  واريد-ذره و ذره -ذره  مل تعا  يهاليپتانس
  يهاي سازهياز شب  .باشديم   dLHσ³ / (3N φ = 2(²  و حجم اشغال شده σ  - d= H 0Hاست، كه در آن L (H0/2)² π=  0Vذرات

   σ = 1.95 /dHذره و  N = 10⁴با  ييهاستميكه شامل س  شده استاستفاده    (MC)و مونت كارلو  (MD)يمولكول  كيناميد
شب كاندر   MD يهاي سازه ياست.  نسخه  (N,V,T) ونيمجموعه  از  استفاده  الگور  يبا  از  شده  مولكولي   تمياصلاح  ديناميك 

را با گسترش ذرات و قطر كانال    ستميكه س  شود يم  نجام ا  )Lubachevsky-Stillinger(  نگريلياست-يمحور لوباچفسك-برخورد
به تعادل قبل از    دنيرس  ي برخورد برا   10⁶N  -200N، از  φا  ب  متناسببماند.    ي ثابت باق σ /dHكه  يبه طور  كند يفشرده م

  .شوديم  هبرخورد استفاد  400N - 10⁷Nها در طول داده يآورجمع 
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
حالت   (a)١  شكل     برا (EOS) معادله  وس  ستميس  يفشار  دامنه  در  چگال  يعيرا  م   ها ياز  در  دهد ينشان   ريزمحدوده  . 

T~38Bk/LPكيبه    سيستم منجر  و انبساط  يسازفشرده  يهاي سازه ي، شبEOS  شانه كوچك در   كي  يكه دارا  شوديمشابه م
بالاتر، دو شاخه    يهاي. در چگالشوديم  كينزد  آلدهيبه رفتار گاز ا  نييپا  يو در حد چگال   است T ~15) Bk/L(P  0.25 ~مركز
نشان     (b)١انبساط. شكل    يبرا  نييشاخه فشار پا  كيو    يساز فشرده  يشاخه فشار بالا برا  كي :  شوديمشاهده م EOS از  زيمتما

 يرهايمختلف كه مس  يسازهيشب  يهابا استفاده از روش  خودمربوطه    هياول  طياز شرا  تواننديم  EOS كه هر دو شاخه  دهد يم
حركت    ي تعادل  ي هااز حالت  يمتوال  يسر  كي  قياز طر MD يهاي سازهيشوند. شب  د يبازتول  كنند، يرا دنبال م  يزيتعادل متما

خود در فشار ثابت    هيولا  طيطور مستقل از شراهر نقطه حالت به  يبرا MC يسازهي. شبكننديرا دنبال م  EOS و اساساً  كننديم
ساختار    دهديوجود دارد كه نشان م  يو شواهد  شوديهمگرا م  يشاخه انبساط به آرام   EOSژه، يو. بهابد ي يتكامل م  شدهنييتع
به شاخه   EOS شاخه  كي از    ستميكه س  مياكه هرگز مشاهده نكرده  ي. در حالابدييتكامل م  يكند  اريهنوز با سرعت بس  عيما
 شهيو سپس دوباره فشرده شود، هم  ابدينقطه انبساط    نيا  ري از هر دو شاخه به ز  ستميمنتقل شود، اگر س (φ > 0.33 ) در  گريد

م دنبال  را  بالاتر  فشار  م   (a)٢  شكل  .كنديشاخه  ظرف  دهدي نشان    يهاشاخه   يبرا  يزيمتما  يهايژگيو  يحرارت  تيكه 
 =)نقص،    درصددر    راتييوجود دارد كه با تغ  نييقله در فشار پا  كي  نيو همچن  دهد ينشان م EOS و انبساط  يسازفشرده

N)/dn  زيدر سه منطقه متما  راو ساختار    كيناميد  ك،يناميترمود  نيزمان است. ما اكنون رابطه بهمEOS  در  ميكنيم  يبررس .
  ي بردار را نمونه  يذات  يساختار  ي هاحوضه   ع،يحداكثر توز  يك يكه در نزد  رود يانتظار م  ستمي، س(φ < 0.33) نييپا  ي شاخه چگال

 ( ~ 0.25) در  ناحيه تقريبا صاف  كيبه    تيو در نها  ابدييها به سرعت كاهش م فشار، تعداد نقص  شيحالت، با افزا  نيكند. در ا

شده است كه توسط  ي طور شل سازماندهبه پيچش  يهاشامل بخش ع ي، ساختار ما(φ > 0.33)ي ساز. در شاخه فشردهرسديم
 وضه نقطه ح  نيترنييبه سمت پا  ستميس  ت،ي. در نهاكنديدوباره شروع به كاهش م   ()فشار،    شياند و با افزاها جدا شدهنقص

شاخه انبساط    در.  رسديبه صفر م  يو به آرام  رسديدوباره به پلاتو م () حوضه وجود دارد و  يكه در آن تعداد كم  كند يحركت م
(φ > 0.33)شامل    ستميس  هيفشرده متفاوت است. حالت اول  عيبا ما  يطور قابل توجهبه  عيما  كيناميساختار و د  ك،ينامي، ترمود

  ي. در فشارهادهديرا نشان م  ي خاص  يهايژگيو  يحرارت  تي ) است، اما با انبساط، ظرفP(  كامل با جهت چرخش  پيچش  كي
  شوند،يم  ديصورت جفت تولها كه بهكه نقص  دهدينشان م  ني. ارسديو سپس به پلاتو م  ابدي يم  شيبه سرعت افزا  ()  ، بالا

 ها كوچك بمانند. نقص نيشده ب جاد ي) اM( پيچش يها كه بخش دهنديو اجازه م  ماننديم ي طور شل جفت باقحداقل به
  

  

  

  

  

  
(  )φ(  چگالي  كامل  بازهدر    انبساطو    يسازفشرده شبيه سازي ديناميك مولكولي در مسير   EOSنتايج  )  a( :  ١شكل      )bو 
EOS يمحدودهدر  انبساطو   يسازفشرده شبيه سازي ديناميك مولكولي φ  .بالا  
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نقص:  ٢شكل   و  مقايسه ترموديناميك،  ثابت،  a(   فزوني پيچشها  در فشار  (Nk/Cp) ظرفيت حرارتي   ،b  نقص    θ) كسري 
  . TBk/LPبه عنوان تابعي از   P هاي تتراهدرون  فزوني، كسري  c (Pf: رژيم فشار پايين)، (ارنمود(درون 

  

  =   σ/dHبا قطر(  ك يبار  ياكانال استوانه   ك يسخت كه در    ي هااز كره  يبعدكي-شبه  ستميس  كيكه    دهد يمطالعه نشان ماين  
خود دارد كه هر   (EOS)دو شاخه در معادله حالت)   0.33 ~(اي)  T~38Bk/LPي(بالا  يمحصور شده است، در فشارها )1.95

در    سيسترزيو ه  شبه پايداريكه وجود   يدارند. در حال  يمنحصر به فرد يكيناميو د  يساختار  ،ي كيناميودترم  يهايژگ يكدام و
كامل وجود   پيچشي چيدمان كيتنها ) +7< 1+4d H(3/4)/7 < 1/(3)(خاص يقطرها ياست، برا  جيرا ييهاستم ي س نيچن
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م باعث  كه  شاخه  شوديدارد  چگال EOS دو  شب  چينش   نهيشيب  يدر  شوند.  شاخه    دهد يم  نشانما    يهاي سازهيهمگرا  كه 
انتقال    س يروش ماتر  يهاين يبشيشاخه با پ   نيفشار در ا  يريگاندازه  است.  ستميبه عنوان حالت تعادل س EOS يسازفشرده
  يبا طول همبستگ  يشده در طول شاخه انبساط، تكامل مشابه  يريگاندازه  يطول همبستگ  ن، ي. علاوه بر ا]٨[  دارد  يهمخوان

  كي  انگريمعناست كه شاخه انبساط نما  نياست و به ا  تحالا  نيدهنده ارتباط بانتقال دارد كه نشان  سيكوچكتر ماتر  مقدارژهيو
  .است پايدار-شبه اي  ي رتعادليحالت غ 

در   نكهيا  رغميما، عل  يسازهيشب  يزمان   اسيدر مق  ،ي اضاف  چشي، با جهت پ انبساطكه شاخه    دهديبه وضوح نشان م  ]٩[  ما   جينتا
پا   كي فشار  تعادل  ترنييحالت  شاخه  به  دارد،    ي نسبت  همچنمانديم   ي باق  پايدار-شبهقرار  و  داديمنشان    ني.    ي هايژگ يكه 

)  EOSكه دو شاخه معادله حالت (  ييجا  كند،يم  فايا  نييپا   يهايآن تا چگال  يداريدر حفظ پا  ينقش مهم  اليس  يكيتوپولوژ
در امتداد    ال يحال، س  ني است. با ا  شدهتيتثب  يكيحالت توپولوژ  ك يدر واقع    انبساطشاخه    دهد يكه نشان م   رسند،يبه هم م 
 سهيدر مقا  يسازه يشب  يزمان   يهااسي. مقاز بين خواهد رفتدر طول زمان    تيدر نها  نياست و بنابرا  پايدار-شبهه  انبساطشاخه  

  يهاستميرا در س  يكيتوپولوژ  شدهتيحالت تثب  نيچن  توانيم   ا يكه آ  دي د  د يبا  نيكوتاه هستند، بنابرا  يتجرب  يزمان   ي هااسيبا مق
  . افت ي  ارند،د پيچشيكه ساختار   يبعدكيشبه  يها ستميس ريدر سا توانيرا م ها دهي پد  نيا اي مشاهده كرد و آ  يواقع
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  انتقال بار در كاتاليزور نوري    براي اثر الكترون-توزيع حفره ليو تحل هيتجز
  فلزي نيكل  -كمپلكس آلي

  
 و*١سارا فخرايي

 دانشيار، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه پيام نور تهران، ايران   -*و    ١

 :  fakhraee@pnu.ac.irرايانامه

  
  

 TDDFTالكترون،  -كاتاليزور نوري، كمپلكس نيكل، توزيع چگالي الكتروني، انتقال حفرهواژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١

قرار ي  دوگانه نور  زيكاتال  ي هادر واكنش  ي قاتيتحق  يهابه شدت مورد استقبال گروه  كلين  يها كمپلكس  ر،ياخ  يدر سال ها   
  باشند، مي  bisimine acetonaphthene (BIA)و  bipyridylمانند    يمختلف  يگاندهايل  دارايكه    يكلين  يهاكمپلكساند.  گرفته

  يستيفوتوكاتال  يها. اكثر مطالعات واكنشدارند  يو حرارت  ييايميفتوش  هايدو واكنش   هردر    يتوجهقابل  يزوريكاتال  يعملكردها
نمونه   نياولبه بررسي  مطالعه    ني. استا  هستند متمركز شده  ليديريپ ي ب  ي گاندهايل  يكه حاو  يي آنها   يبر رو  كلين  يهاكمپلكس

پردازد مي يجزئچند يآل يهاواكنش ليدر تسه زوريكاتال كيبه عنوان  BIA يحاو كليكمپلكس ن كياز سنتز و گزارش شده 
  را با استفاده از روش   2Ni(BIA)Br. در اين تحقيق، ساختار الكتروني  [1]به دست آمده است    2NiBrبا    BIA  كه از واكنش 

الكترون بررسي خواهيم كرد تا به چگونگي و  -هاي حفرهلو مفاهيم انتقال در اربيتا  (TDDFT)تابعي چگالي وابسته به زمان  
  فلزي پي ببريم. -بار الكتروني را در اين تركيب كاتاليزوري آلي  ماهيت انتقال

  روش محاسبات -٢
فركانس     محاسبه  هندسي،  ساختار  سازي  بهينه  شامل  محاسبات  و  كليه  ارتعاشي  سطح  هاي  چگالي  در  تابعي  محاسباتي 

ωB97/Def2SVP  توسط برنامه Gaussian16   در حلال دي متيل فرماميد(DMF)    انجام گرديد. ساختار هندسي كمپلكس
وابسته به زمان    شود.مشاهده مي  ١شكل   هاي  انتقالو    UV/Visجذبي    طيف  براي محاسبه(TDDFT) روش تابعي چگالي 

  كار گرفته شد. الكترون به-جهت آناليز تابع موج و نقشه توزيع حفره  Multiwfn Version3.8برنامه  كار گرفته شد.الكتروني به
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  2Ni(BIA)Br: ساختار هندسي بهينه شده مولكول ١شكل 

  گيري بحث و نتيجه -٢
همراه نقشه   الكترون مربوط به هر باند جذبي را به-هاي حفرهو سطوح اربيتال هاي الكترونيانتقال،   UV/Visطيف    ٢شكل  

دهد. در اين مطالعه كمپلكس به چهار قطعه  نمايش مي  2Ni(BIA)Brالكترون براي قطعات ساختاري كمپلكس  -توزيع حفره
الكترونسطوح  ،  ١تقسيم گرديد. در شكل   Br) يهااتم  :٤ وNi :  ٣  ،PhOMe:  ٢،  BIA:  ١ساختاري (شامل   نشان   حفره و 

اند.  جايگزين شده  Ni  و اتم  BIAبر گروه    هاكه الكترونيحالدر،  دارند Br يهااتم  يرا رو  عيتوز  نيشتريها بدهد كه حفرهيم
S كند كه در سه انتقال  تاييد مي   ١و جدول    ٢شكل   الكترون در-بررسي نقشه حرارتي حفره → Sଵ ،S → S଼   وS → S ،  

S هاي  الكترون در انتقال  سطوحكه  اند، در حالي مستقر گرديده   Br يهااتم  يرورا بر  حفره  سطوح   → Sଽ  و S → Sଵ   بر
S انتقال در دو  و  BIA گروه يرو → S଼   و S → Sاتم يرو Ni  .جايگزين شده است  

  

طيف٢شكل    :UV-Vis   به حفره/الكترون  سطوح  نمايش    و  حفرههمراه  توزيع  كمپلكس  -نقشه  اجزاي  براي  الكترون 
2Ni(BIA)Br  

  
وسعت همپوشاني    ،𝐷ي بزرگي طول انتقال بار  هاو شاخصبراي چهار قطعه كمپلكس  حفره و الكترون  سهم  در نظر گرفتن    با

در  𝑡 حفره و الكترون در جهت انتقال بار  ييجدا  و شاخص درجه،  𝐻 و الكترون  حفره  متوسط  عيتوز  زانمي ،𝑆حفره و الكترون 
𝑆 به عنوان انتقال   انتقالماهيت  ،  ١جدول   → 𝑆ଵ  گانديبه ل  گاندي ل  از نوع (LLCT) هاي موجطول  شده است. انتقال در  ييشناسا

 % ٥٠.٨٨و    %٦٨.٩٦با    بياست (به ترت   كليبه فلز ن Br ياهاتم  يمتمركز بر رو  حفرهالكترون از    يشامل حركت چگال  ٤٠٩ و  ٣٩٣
الكترون)   نوعسهم  نيكل  از  فلز  به  كل  به د.شويم  شناسايي LMCT ليگاند  تحل   هيتجز  ،يطور  برا -حفره  ليو   يالكترون 

2Ni(BIA)Br هستند ها به فلز نيكل ليگاند مولكول از ني در اها برانگيختگي  قسمت عمدهدهد كه   ينشان م.  
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حفره (همه به درصد)،  -الكترون، اختلاف الكترون -حفره  ي در حفره و الكترون، همپوشان  2Ni(BIA)Br  قطعات سهم :  ١جدول  
بار (   بزرگي حفره و    يي)، درجه جدا𝑯(   الكترون  و  حفره  متوسط  عي)، توز 𝑺𝒓حفره و الكترون (   ي)، وسعت همپوشان𝑫انتقال 

    . انتقال بار نوع ،)𝒕الكترون ( 
Excitation Fragment Hole Electron Overlap Diff. 𝑫(Å) 𝑺𝒓(a.u.) 𝑯(Å) 𝒕(Å) Type 

𝑺𝟎 → 𝑺𝟏𝟎 

BIA 8.13 50.42 20.24 42.29 

1.82 0.58 2.40 0.23 CT 
2(PhOMe) 3.05 8.56 5.11 5.52 
Ni 33.39 34.87 34.12 1.84 
2Br 55.22 3.98 14.83 -51.24 

𝑺𝟎 → 𝑺𝟗 

BIA 44.38 74.58 57.53 30.2 

0.328 0.71 3.00 -1.76 LE 
2(PhOMe) 22.02 10.42 15.15 -11.6 
Ni 22.56 9.89 14.94 -12.67 
2Br 7.78 2.53 4.43 -5.25 

𝑺𝟎 → 𝑺𝟖 

BIA 1.9 16.97 5.68 15.07 

1.72 0.41 1.98 0.70 CT 
2(PhOMe) 3.5 6.56 4.79 3.06 
Ni 8.3 68.96 23.92 60.66 
2Br 85.85 5.84 22.4 -80.01 

𝑺𝟎 → 𝑺𝟕 

BIA 16.66 34.15 23.86 17.49 

1.08 0.65 2.68 0.54 CT 
2(PhOMe) 23.26 8.06 13.7 -15.2 
Ni 18.02 50.88 30.28 32.86 
2Br 39.42 4.85 13.82 -34.57 

 

  منابع و مراجع 
[1] Bashiri, M., Hosseini-Sarvari, M., Fakhraee, S., (2024), A new dual nickel/ferrocenyl-chalcone as photoredox 
catalyst along with DFT studies for the three-component domino performance, Journal of Photochemistry and 
Photobiology A: Chemistry, 451, 115494.  
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و بررسي پايداري دمايي   ITIC:PCE10 تركيبخورشيدي آلي بر پايه  ساخت سل 
  و نوري آن

  
  ٥كوين شولر ,٤انيله فاتزيد , ٣ز ميرهولتزو ، كلاو*١،٢شاهين قاسم زاده

    

 Shahin.ghasemzadeh@studio.unibo.it  ، فوتوشيمي و مواد مولكولي، دانشكده شيمي ، دانشگاه بولونيا  كارشناسي ارشد -  *و    ١

       Shahin.ghasemzadeh@smail.uni-koeln.de دانشگاه كلن، فوتوشيمي و مواد مولكولي، دانشكده شيمي ،  كارشناسي ارشد  -  2
    Klaus.meerholz@uni-koeln.deاستاد تمام ، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كلن -3
 Daniele.fazzi@unibo.it  استاديار، شيمي، شيمي محاسباتي، دانشكده شيمي، دانشگاه بولونيا -4   

 Kevin.schuller@uni-koeln.de  دكتري، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كلن -5     
 

 

 ITIC  ،PCE10سل خورشيدي آلي، انرژي تجديد پذير، پذيرنده الكتروني غير فولرني،  واژگان كليدي:  

  

 مقدمه -١
در مقايســه با انواع فلورني ويژگي هاي   (NFA)ســل هاي خورشــيدي آلي بر پايه دريافت كننده هاي الكتروني غير فلورني     

ــيار بالا، و پايداري نوري قابل توجه. در ميان     A-D-Aها، نوع   NFAجالب توجهي از خود بروز ميدهند. از جمله جذب نور بس
ان   -اهدا كننده    -(دريافت كننده   يدي از خود نشـ ل هاي خورشـ دريافت كننده) ظرفيت قابل ملاحظه اي براي افزايش بازده سـ

ت. از اين بين  ده از آن در رده محبوب ترين    ITICداده اسـ تق شـ   .) Du et al., 2019(ها قرار دارند   NFAو مولكول هاي مشـ
ي  دارند. برا  يزن يقابل توجه  يها  يكاســت  يول  يند،آ  يبه شــمار م  يآل  يســل ها يبرا هيجالب توج  يدكانداگرچه    NFAمواد 

ترين   رايط محيطي نرمال، بيشـ وند. در شـ دت تخريب ميشـ فر محل، به شـ ته به اتمسـ تقيم نور، بسـ نمونه، آن ها تحت تابش مسـ
يون نوري   يداسـ د. به علاوه، گرما نيز باعث    NFAتخريب اين مواد به دليل تخريب پليمر اهدا كننده الكترون و يا اكسـ ها ميباشـ

ود كه علت آن را ميتوان عوامل ترموديناميكي باعث جدايي فاز  ل هاي آلي ميشـ اختاري و در نتيجه كاهش بازده سـ تغييرات سـ
  .)Clarke et al., 2021(موجود در لايه فعال دانست   NFAهاي پليمر و  

  

  بدون پخت   b) ،℃150پخت شده در دماي   ITIC،(aاز سطح مقطع سل   SEMتصوير ميكروسكوپ الكتروني :    1شكل



 

58 
 

 كار  روش -2

  :و با ترتيب زير ساخته شده اند (inverted)تمام سل هاي ساخته شده در اين پژوهش، با ساختار معكوس    

/Ag3ITO/ZnO/ITIC:PCE10/MoO  

ده با اينديوم قلع اكسـيد ( ه پوشـش داده شـ يشـ يد  PCE10و    ITO  ،(ITICشـ ورت تجاري تهيه شـدند. نانو ذرات روي اكسـ به صـ
)ZnOــل ــدند.  -) طي فرايند س ــنتز ش ــتات دي هيدرات و اتانول آمين به عنوان حلال س ــتفاده از روي اس  وITIC ژل با اس

PCE10  ــبـت ه عنوان پـذيرنـده غير فلورني الكترون و پليمر اهـدا كننـده الكترون) در حلال كلروبنزن بـا نسـ ه ترتيـب بـ بـه   1:1(بـ
 اسـپين كوت شـدند. لايه هاي اكسـيد موليبدن  ZnOبر روي لايه   rpm 2000شـبانه روز مخلوط شـده و با سـرعت   1مدت

)3MoOو نقره ( )Ag) نيز با اسـتفاده از روش بخار گرمايي (Thermal Evaporation150و   10اي  ) به ترتيب با ضـخامت ه  
نانومتر لايه نشاني شدند. در نهايت تست هاي نوري و الكتروشيميايي با دستگاه هاي مربوطه انجام شد. شايان ذكر است تمامي  

  مراحل انجام شده در اتمسفر نيتروژن انجام گرفته است.

  

 و نتيجه گيري بحث  -٣

ــت آمده در اين پژوهش مقدار      ــترين بازده بدس ــيل مدار باز    %7.22بيش ــال كوتاه  V 0.81با پتانس  14.08 و جريان اتص
2mA/cm  نتايج پايداري سـل ها نشـان داد كه گرما و پرتو    .بودUV   جدول  بازده سل را كاهش دهد %2.3همزمان، ميتواند تا)
به وضــوح بيانگر تاثير منفي فرايند پخت بر روي راندمان   EQE). بعلاوه، از ديدگاه پايداري گرمايي، نتايج تســت  2a، شــكل 1

  ).2bسل ها ميباشد (شكل  

  

منحني بازده   UV ،(bو پرتو  ℃150در حالت اوليه، تخريب، و پس از تخريب توسط گرماي   ITICسل  JVنمودارa) :  2شكل 
) هاي  External Quantum Efficiencyكوانتومي  سل   (ITIC    در شده  نشده،    ℃150پخت  توان    c)و  بيشينه  منحني 

)Maximum Power Pointسل هاي ( ITIC  واحد خورشيد.  1ساعت تابش نور  13و نشده در طول  ℃150پخت شده در 

  
رايط آزمايشـي    (MPP)در نهايت، با در نظر گرفتن بيشـينه توان      ينه و  13ميتوان نتيجه گرفت در شـ اعته در پتانسـيل بيشـ سـ

يدي (معادل نور  ل هاي بدون پخت 1تحت تابش شـبيه سـاز خورشـ يد)، سـ ) از پايداري بهتري برخوردار  EQE(همانند   خورشـ
تند (شـكل  تراحت و درصـد كمتر تخريب طي تابش گرما %0.2). نكته جالب توجه مقدار 2cهسـ در   UVو بازيابي بازده طي اسـ
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و رزونانس مغناطيسـي هسـته    (MS)ها توسـط اسـپكتروسـكوپي جرمي    NFAسـل پخت شـده ميباشـد. در انتها تغييرات مولكولي 
 بررسي شد. (NMR)اي 

  در مراحل اوليه، تخريب، و پس از تخريب در دو حالت پخت شده و نشده ITIC: شاخص هاي الكتروشيميايي سل  1جدول 

 

      منابع و مراجع
[1] Clarke, A. J., Luke, J., Meitzner, R., Wu, J., Wang, Y., Lee, H. K. H., Speller, E. M., Bristow, H., Cha, H., Newman, 

M. J., Hooper, K., Evans, A., Gao, F., Hoppe, H., McCulloch, I., Schubert, U. S., Watson, T. M., Durrant, J. R., 
Tsoi, W. C., Kim, J. S., & Li, Z. (2021). Non-fullerene acceptor photostability and its impact on organic solar cell 
lifetime. Cell Reports Physical Science, 2(7). 

[2] Du, X., Heumueller, T., Gruber, W., Classen, A., Unruh, T., Li, N., & Brabec, C. J. (2019). Efficient Polymer Solar 
Cells Based on Non-fullerene Acceptors with Potential Device Lifetime Approaching 10 Years. Joule, 3(1), 215–
226. 
 

  
  

  

  

  

  

  

  

  

 درصد بازده

(%PCE) 

Fill Factor   دانسيته جريان اتصال

 كوتاه

(Jsc) mA/cm2 

  پتانسيل مدار باز

(Voc)  V 

  حالت سل

 اوليه (بدون پخت)  0.81 14.08 0.63 7.22

يووي (بدون پخت) بعد از تابش گرما و  0.73 12.85 0.51 4.87  

شب استراحت (بدون پخت)  ٣بعد از  0.73 12.82 0.51 4.85  

 اوليه (با پخت)  0.81 13.66 0.58 6.40

 بعد از تابش گرما و يووي (با پخت)  0.74 12.89 0.55 5.25

شب استراحت (با پخت)  ٣بعد از  0.75 13.27 0.55 5.44  
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   يكاواك پلاسمون دانيتحت م يقو يجفت شدگ يكوانتوم كيناميمطالعه د

  
   ٢، زهرا جمشيديو* ١كيميا كارگر

   صنعتي شريف  ، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاهشيمي فيزيك : دانشجو،نويسنده مسئول  - *و    ١             
(kimiakargar2828@gmail.com)                                                                 

   )(njamshidi@sharif.edu ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي شريفدانشيار  -٢             
         

  

  پلاريتون، حسگرهاي كوانتومي، ديناميك كوانتومي، كاواك نانوپلاسمونيواژگان كليدي:     

             

   مقدمه -١
  نيب  يقو  يجفت شدگ  ميبه رژ  يابيدست   يبرا  يديبستر مف  رموج،يز  دهيكوانت  يسيالكترومغناط  دانيبا م  ينانوذرات پلاسمون    

را فراهم    يكوانتوم  ي ها  يكاربرد در حوزه تكنولوژ   نهيزم  باتيترك  نيمنحصر به فرد ا  ينور  يها  يژگيو  راي. اخباشندينور و ماده م
نانوپلاسمون كاواك  است.  شرا  توانديم  يكرده  با    طيتحت  جفت شدگ  ا ي  كي خاص  مولكول  و حالت  يقو  ي چند    ي هاداشته 

سطوح   نيا(Fregoni,2022) كند.  جادياتاق ا  يرا در دما  باشد يماده و نور م  ياز سطوح انرژ  يديبريماده كه ه  -نور  يتونيپلار
.  شونديواكنش م  ريمس  يمهندس   يامناسب بر  يسطوح مختلف ماده و نور بستر  نيو بار ب  يبا فراهم كردن امكان انتقال انرژ  ديجد
تحت    بوتادي ان  ٣و١دي فنيل    ٤و١و    نيرازيمولكول پ   يو انتقالات الكترون  يكيزيخواص فتوف  يبا هدف بررس  قيتحق  نيدر ا
  نيشده است. ا  ياتم نقره طراح  ٢٠با تعداد    يكاواك نانوپلاسمون  يبرا  ي تيهرم  نيلتونينقره، مدل هام  ي كاواك پلاسمون  ريتاث

د چارچوب  در  رو  يكوانتوم  ك يناميمحاسبات  پ   يهارتر  كرديبا  چند  زمان  به  گرفته MCTDH(  يكربنديوابسته  انجام   (
  ريتاث  تيشده است. در نها  ديباز تول  نيآغاز  يبه كمك محاسبات كوانتوم  نيلتونيهام  ازيمورد ن  يپارامترها  (Beck,2000)است.

  يابيمورد ارز  نيرازيپ   يترونالك  فيو ط  يرتابشيغ   يانتقالات فروپاش  زانيبر م  نيرازيكاواك نقره با مولكول پ   يقدرت جفت شدگ
  .   رديگيقرار م

                                               

    روش -٢
است كه   يو سطوح مختلف الكترون  يارتعاش  يشامل جملات مرتبه اول و دوم در ارتباط با مدها  يارتعاش-ي الكترون  يلتونيهام    

با اضافه   يلتونيهام نيا ،يكل. به طور شوديم فيتوص يارتعاش-يالكترون يشدگو اثرات جفت  هيپا يلتونياز هام يبيبه شكل ترك
مولكول    يارتعاش  يو جملات مربوط به مدها  يمختلف انرژ   يهاحالت  نيب  يالكترون  تانتقالا  يبرا  يشدگكردن جملات جفت 

است.  فيتعر تغ  (Jamshidi,2023)شده  و  انرژ  راتييارتعاشات  مختلف  سطوح  حول  و    شوديم  فيتوص  يالكترون  يمدها 
  . رديگيقرار م يچارچوب مورد بررس نيدر ا يالكترون يهاارتعاشات و حالت نيكنش ببرهم
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 نيباشند. همچن  يمورد نظر م  ختهيسطوح برانگ  𝑚و    𝑛بوده و    ينرمال مد ارتعاش   𝑄ఈو    يركانس ارتعاشف  𝜔ఈ) ١در معادله ( 
𝜅ఈبوده و دو پارامتر    ستميس  يختگيبرانگ  يها  يعبارت نشان دهنده انرژ  نيدر ا  𝐸پارامتر  

  و𝜆ఈ
،  ي درون سطوح   يجفت شدگ 

  . دهند ي م ليرا تشك يلتونيهام سيماتر يرقطريو غ  يعناصر قطر بيبه ترت كه باشند ي م يسطوح نيو ب
  

    بحث -٣
تايي نقره قرار گرفته و  ٢٠در كنار كلاستر    (DPB)  بوتادي ان  ٣و١دي فنيل    ٤و١، دو مولكول پيرازين و  حاضر  در پژوهش     

نانوپلاسموني و مولكول مورد بررسي قرار گرفته است.   بر روي جفت شدگي كاواك   ساختار تاثير تغيير جهت گيري و فاصله 
  .  داده شده است مايشن ١در شكل  مورد مطالعه يها ستميس

     

     نقره  ييتا٢٠در كنار كلاستر   ان يبوتاد  ٣و ١ ليفن  يد ٤و١و   ني رازيپ نحوه قرارگيري دو مولكول  :١ شكل

سطوح    كيناميد  يو بررس  TD-DFT  فيط  ديبا هدف باز تول  ينانوذره فلز  يبر رو  يكوانتوم  كيناميمحاسبات د  شبرديجهت پ 
تحت زاويه   DPBبا توجه به نتايج بدست آمده در حالتي كه مولكول    .شده استاستفاده    MCTDHنرم افزار  يفلز  ختهيبرانگ
مي شود كه    درجه نسبت به كاواك نانوپلاسموني قرار گيرد، برهمكنشي ايجاد نشده و در طيف مربوطه تنها يك پيك ظاهر٩٠

 ٢مربوط به مولكول است. همچنين نتايج مربوط به طيف مولكول پيرازين در فواصل مختلف نسبت به كلاستر فلزي در شكل  
  نشان داده شده است. 

  

  نقره  ييتا٢٠در كنار كلاستر   ان يبوتاد  ٣و ١ ليفن  يد ٤و١و   نزي رايپ طيف حاصل از دو مولكول  :٢ شكل
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    نتيجه گيري -٤
  اي  ييرايبا در نظر گرفتن م  ي،كاواك نانوپلاسمون  ت يمطالعه ماه  زيو ن  يشنهاديپ   يلتونيمدل هام  يبا هدف بررس  كار  نيدر ا   

به كمك مدل همچنين  قرار گرفت.  يمورد بررس MCTDHبا روش  يكوانتوم كيناميمحاسبات د  ،يكاواك نانوپلاسمون ينشت
  شد.  يبررس يپلاسموننانوكاواك    ريانتقال بار تحت تاث كيناميو د نيرازيبودن مولكول پ  يرتابشيغ   يژگيو يشنهاديپ   يلتونيهام

  

 مراجع منابع و 
[1] Fregoni, J., Garcia-Vidal, F. J., & Feist, J. (2022). Theoretical Challenges in Polaritonic Chemistry. ACS 

Photonics. 9(4), 1096-1107. 
[2] Beck, M. H., Jäckle, A., Worth, G.A., & Meyer, H.-D. (2000).  The multiconfiguration time-dependent 

Hartree (MCTDH) method: a highly efficient algorithm for propagating wavepackets. Physics Reports. 
324(1), 1-105. 

[3] Jamshidi, Z., Kargar, K., Mendive-Tapia, D., & Vendrell, O. (2023). Coupling Molecular Systems with 
Plasmonic Nanocavities: A Quantum Dynamics Approach. J. Phys. Chem. Lett. 14(50), 11367-11375. 
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  و همتاهاي ايزوتوپي آنها در فضاي بين ستاره اي  2Hبا   2Cبرخورد 
  

  و*  ٢، شاپور رمضاني١زينب كركني

  marya.aryaee@yahoo.comياسوج،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  دكتري  -١
   shapour.ramazani@gmail.com، ياسوج، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه    دانشيار  -*و  ٢

  

  اثر ايزوتوپي   ،پارامتر برخورداحتمال واكنش،  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١

اي فضــايي پيچيده و دور از تعادل ترموديناميكي اســت يا دماي گاز در اين محيط عموماً تنها به متوســط  محيط بين ســتاره   
ــتگي دارد و در محـدوده   ــي ذرات بسـ ــان دادنـد كـه كلوين قرار دارد.    ١٠-٦١٠انرژي جنبشـ ــينتيكي زيـادي نشـ مطـالعـات سـ

)+
gƩ1(X2C پذيرتر ازواكنش )a Π3(2C ــدها ميدهندهدر برخورد با بيشــتر واكنش ــئله در مورد واكنش با  باش نيز   2H، اين مس

exp( 13k = 6.6 ×10- (T/4000ثابت ســـرعت     ) در مطالعه ســـينتيكي تجربي١٩٩٧). كروز و راث (١-٢كند (صـــدق مي
1-.s1-.mol3cm  را براي  واكنش + C 2→ CH 2) + HuΠ3(a2C    به دسـت) ٢٠٠٠همكارانش نيز در سـال  ). ژانگ و  ٣آوردند  

از  با روش  ١٠٠- ٤٦٥٠  Kرا در محدوده دمايي   H  2→ CH 2) + HuΠ3(a2C +ديناميك مســتقيم واكنش جذب هيدروژن
  ).  ٤آغازين بررسي كردند (

 

روش و جزئيات محاسباتي  -٢  

و محاسبات    MP2/6-311++G(d,p)در سطح    ستاده ينقاط ا  يسازنهيو به  ٠٩  نيافزار گوسبا استفاده از نرم  H₂با    C₂واكنش     
CCSD(T)  (  ليپتانس  ي. سطح انرژ)١(شكل    شده است  يبررسPES  (  ن ييتع  در  ريمس  ١٥٠٠  .شد  جادينقطه داده ا  ١٦٦٤با 

  يروبه ترتيب    ها دهندهواكنش  نيب  هياول  يي شدند و حداكثر پارامتر برخورد و جدا  ليمختلف تحل  يهايانرژ  با   اكنشاحتمال و
  . ارائه شده است ٢برخوردها در شكل  نيا ياحتمال واكنش برا جيشد. نتا  ميتنظ بوهر ٢/٣و ٦/٢
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  . پارامتر برخورد  برحسباحتمال واكنش   :٢ شكل

  
                                  درسطح   ايستادهنقاط    ي نسب  ي انرژ  :١شكل  

CCSD(T) /6-311++G(d, p) .  

.    

  و ثابت سرعت   مقطع واكنشسطح محاسبه احتمال و -٣

كه پارامتر برخورد بر   دهديها محاسبه شده و نشان مدهندهواكنش   هياول  يجنبش  يانرژ  ياحتمال و سطح مقطع واكنش برا
انرژ  ريمقاد  نيا  راتيي. تغگذارديم  رياحتمال واكنش تأث بررس  لوژوليك  ٣٨.٦٦٢  يدر    .. )٤و٣هاي  (شكل  شده است  يبر مول 

سرعت    ت،ي. در نهاباشد يمرتبط م  واكنش است و با احتمال  يها برادهنده منطقه برخورد مؤثر مولكول سطح مقطع واكنش نشان
براي   يرخطيحداقل مربعات غ كردن    تيبا استفاده از روش ف  ) ١-٣هاي  (معادلهمربوط به آن    ي و پارامترها)  ٥(شكل  واكنش  
در نوع،    يزوتوپ يا  ينيگزيها به جاسرعت واكنش  يهاتفاوت).  ١(جدول    شوديمحاسبه م  18Rو    1R  ،5R  ،10R  ،14Rي  هاواكنش

سرعت    ش يبه جهت واكنش باعث افزا  تر كيو نزد  ترن يسنگ  ي زوتوپ يا  ي نيگزيجا  ، ي طور كل  ها مرتبط است. بهو تعداد اتم  تيموقع
 نيب  ي، توافق خوب٥  شكل. براساس  دهديمعمولاً آن را كاهش م   هازوتوپيهمزمان دو اتم با ا  ينيگزيكه جا  يدر حال  شود،يم

نسبت به   يمطالعه توافق بهتر نيا  جيوجود دارد و نتا  نيكلو ٤٦٥٠تا    ٢٥٨٠  يدر دما)  ٤(  يشده و تجربسرعت واكنش محاسبه
 . دهد ينشان م  يتجرب ريبا مقاد) ٥( گر يد ي محاسبات  يهاداده
  

)٣  (    

  

)٢(    

  

)١  (    
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  . : احتمال واكنش بر حسب انرژي انتقالي نسبي٣شكل   ي. نسب يانتقال  يانرژ برحسبواكنش  : سطح مقطع٤شكل 

  

E=21.451-38.662 :پارامترهاي برازش  در ١جدول 
1-mol kJ   

 𝑎 𝛾 
Γ(γ

+ 2) 

 1-) / L molT(k
1-s 

R1 
3.111
8 

0.1832 1.0919 
×  82.5398 × 10

0.6832T 

R5 
2.432
2 

0.3003 1.1669 
×  79.9431 × 10

0.8003T  

R1
0 

4.118
2 

0.2227 1.1157 
×  82.3347 × 10

0.7227T  

R1
4 

6.766
9 

18-5.04×10 1 
×  88.9316 × 10

0.5T  

R1
8 

3.328
9 

0.1873 1.0943 
×  82.6655 × 10

0.6873T  
  

و    1R  ،5R  ،10R  ،14R  هايواكنش   وسينمودار آرن  :٥شكل    
18R. 

 

گيري نتيجه -٤  

 ك يآن ساخته شده است. محاسبات كلاس  يهازوتوپيو ا  H 2C +2واكنش    كيناميد  فيتوص  يبرا  قيدق  يابيدرون  PES  كي
واكنش    ترنيسنگ  ي هاكه گونه   يمتفاوت است، به طور  هازوتوپيا  يريگها بسته به جرم و جهتكه سرعت واكنش  دهند ينشان م

    . 18R  < 10R <  5R < 1R   < 14R: دارند يترع يسر
  

 منابع و مراجع 

[1] Draine, B. T. (2011). Physics of the Interstellar and Intergalactic Medium. Princeton University Press. 
[2] Fereidoonpour, P., & Ramazani, S. (2023). Collision of C₂ with NH and deuterated analogs in the interstellar 
medium: Scattering calculations. Molecular Physics, 121(6), 850-864. 
[3] Kruse, T., & Roth, P. J. (1997). Physical Chemistry A, 101, 2138. 
[4] Zhang, X., Ding Y., Li, Z., Huang, X., & Sun, C. (2000)  Chemical Physics Letter, 330 577. 
[5] Ischtwan, J., & Collins, M. A. (1994). Molecular Potential Energy Surfaces by Interpolation. Chemical 
Physics, 100(11), 8080–8088. 
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متيل  -٣-اتيل-١سازي مولكولي فرآيند انحلال سلولز در مايع يوني شبيه
  ايميدازوليوم استات و مقايسه آن با محيط آبي 

  

  ، * ٢، محمدحسين كوثري١سيد محمد ترابي 

  mohammad.torabi@iasbs.ac.ir  تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان،  ، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاهدانشجوي دكتري  ١
  mhkowsari@iasbs.ac.ir تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان،  دانشيار، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  ،*٢

  

  سازي ديناميك مولكولي انحلال سلولز، مايع يوني، پيوند هيدروژني، شبيه واژگان كليدي:  

  

   مقدمه -١

در سال  ميليارد تن سلولز    ٤٠  .ارزش افزوده زياد استو داراي    ترين ماده خام تجديدپذير روي زمينسلولزي فراوان   تودهزيست   
- D  واحدهاي  از  متشكل  خطي  ساكاريدپلي  يك  سلولز.  شودمي  مصرف  صنعت  در  آن  از  تن  ميليارد  ١/٠تنها    ؛ اماشودتوليد مي

  كه   بريلي استيميكروف  يساختار  ،شكل طبيعي سلولز  .اندشده  متصل  هم  به  ) ٤-١(بتاپيوندهاي گليكوزيدي    با لوكز است كه  گ
گيرند تا  كنار يكديگر قرار مي  هاهدهند و صفحصاف را تشكيل مي  هايهصفحو    گيرندمي  قرار  يكديگر  موازي  ها زنجيره   آن  در

. ساختار  دهند  را تشكيل)  ميليمتر  ١٠٠  تا  ١/٠(  ها طول  ونانومتر)    ٢٠-٢وسيعي از قطرها (  يدامنهساختار بلوري سه بعدي با  
هاي هيدروكسيلي مجاور در يك زنجير پيوند هيدروژني پيچيده است. پيوندهاي هيدروژني بين گروه  يبلوري سلولز داراي شبكه

گلوكزها را روي   ،هاي واندروالسكنش. علاوه بر اين برهمشوندمي  تشكيل)  ايزنجيره   بينهاي مجاور (اي) و زنجيره زنجيره   رون(د
اي، هاي درون زنجيرهكنششود. برهمدارد كه منجر به استحكام بلور سلولز ميمجاور (بالا و پايين) كنار هم نگه مي هاي  هصفح

زنجيره بين  بين  و  ساختارشكن  ها،هصفحاي  برابر  در  را  ساير  فراهم مي  هااستحكام كافي  يا  در آب و  نتيجه سلولز  در  كند و 
مقاومت سلولز قبل از تبديل شدن آن به موادي    رنامحلول است. انحلال يك گام پيش تصفيه مهم براي غلبه ب  ،هاي معمولحلال

هاي مرسوم آبي و غيرآبي براي انحلال سلولز داراي معايبي مانند سميت، توليد گازهاي سمي، بازيافت  با ارزش افزوده است. حلال
اين  رين براي غلبه بهاي سبز جايگزاي براي توسعه حلالضعيف حلال و قابليت انحلال ناكافي هستند. بنابراين تقاضاي فزاينده

متيل ايميدازوليوم -٣-بوتيل- ١مايع يوني    در   تواندسواتلوسكي گزارش كرد كه سلولز مي  ٢٠٠٢در سال    وجود دارد.  هانقص
حل شود. از آن زمان كاربردهاي مايعات يوني در پيش تصفيه سلولزي در حال توسعه است. درك اينكه چرا مايعات يوني  كلريد  

هاي پيش  وريآسازي فنسازگارتر و همچنين بهينه توانند سلولز را حل كنند براي طراحي مايعات يوني كارآمدتر و زيستمي
  انحلال سلولز در مايع يوني انجام شده است  سازوكار  تصفيه ضروري است. بنابراين تعداد زيادي پژوهش براي كسب دانش از  

)Szabó  ،فرآيند انحلال در سطح    و جزييات  گريزبكنش آ. با اين حال موارد متعددي مانند نقش كاتيون، سهم برهم )٢٠٢٣
  ت.برانگيز اسمولكولي نامشخص و بحث
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  روش  -٢
) بر روي  [Ac][EMIM]متيل ايميدازوليوم استات (-٣-اتيل-١سازي ديناميك مولكولي براي بررسي اثر مايع يوني  از شبيه   

ي ساختار اوليه دسته سلولز از اطلاعات بلورنگاري استفاده شد. هر دسته سلولز شامل  انحلال سلولز استفاده شده است. براي تهيه
كننده ميزان واحد گلوكز است. تعداد واحدهاي گلوكز در هر زنجير (درجه پليمريزاسيون) تعيين  ٨زنجير مركب از  زنجير و هر    ٨

جفت يون مايع    ٢٠٠٠پوشي آن با  سازي با قرار دادن دسته سلولز در مركز جعبه و حلالانحلال سلولز است. جعبه اوليه شبيه 
سازي سلولز با آب خالص نيز انجام شد. براي  مايع يوني، شبيه   -يوني ساخته شد. براي مقايسه نتايج حاصل از سامانه سلولز

براي   TIP3Pبراي مايع يوني و مدل    GAFFبراي سلولز،    GLYCAM06هاي بين اجزا، از ميدان نيروي  توصيف برهمكنش 
بار به    ١كلوين و فشار    ٣٠٠اي  فشار در دمهم- دمارساني سامانه، اجراي اصلي در مجموعه همآب استفاده شد. پس از به تعادل

  انجام شد.  GROMACS-5.0.4فمتوثانيه به كمك نرم افزار  ٢نانوثانيه با گام زماني  ٤٠٠مدت 

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
از مهمترين كميت    ريشه ميانگين مربع   گيري كرد،توان براي بررسي تغيير ساختار سلولز در حلال اندازههايي كه مييكي 

را در حضور مايع يوني نشان    RMSDهاي سلولز است. منحني  ) اتمRMSDانحراف ( افزايش  افت و خيز و  سلولز بيشترين 
سلولز در حضور آب، فاقد افت و خيز محسوس بوده كه نشان از پايداري سلولز در آب دارد.    RMSDدهد، در صورتي كه  مي

) ژيراسيون  در طول  GRشعاع  ژيراسيون  شعاع  افزايش  شد.  بررسي  سلولز  فشردگي ساختار  ميزان  محاسبه  براي  نيز  سلولز   (
كند. سطح  سازي سلولز در مايع يوني نشان از متورم شدن دسته سلولز دارد. سلولز در آب ساختار يكپارچه خود را حفظ ميشبيه 

سازي از شروع شبيه  دهد.هاي حلال را نشان ميدسترس مولكول) ميزان سطح تماس سلولز قابلSASAدر دسترس حلال (
SASA    يابد كه نشان از انحلال سلولز در مايع يوني دارد. براي درك  نانومتر مربع افزايش مي  ٧٥به   ٥٠سلولز افزايش يافته و از

نمايش داده    ١سازي در شكل  نانوثانيه شبيه  ٤٠٠شهودي بهتر از تغييرات ساختاري سلولز در حلال، تصوير نهايي سلولز پس از  
شوند. در مقابل  شده است. ساختار منسجم سلولز در حضور مايع يوني گسسته شده و زنجيرهاي سلولز در مايع يوني پخش مي

درون و    ي دروژنيه  وند يبالا و وجود شبكه پ   يوزن مولكول  لي سلولز به دلشود.  در آب ساختار سلولز دستخوش تغيير چنداني نمي
سازي . در اين كار با استفاده از شبيهدارد  جيرا  ي هادر حلال  ي كم  تيرتب، حلالم  اريبس  بلوري  يهابا حوزه  يقو  يمولكول  نيب

ي سلولز به مولكول  نيدرون و ب  يدروژنيه  ونديشبكه پ در شكستن    [Ac][EMIM]ديناميك مولكولي، توانايي بالاي مايع يوني  
  ). ٢٠١٧، Zhangنتايج آزمايشگاهي دارد (اثبات رسيد. نتايج به دست آمده انطباق خوبي با نتايج بدست آمده از 
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) حاصل  SASA) و سطح در دسترس حلال (GRشعاع ژيراسيون ( )،RMSD: روند تغيير ريشه ميانگين مربع انحراف ( ١شكل  
از شبيه سازي سلولز در محيط مايع يوني و محيط آبي. تصوير گرافيكي نهايي دسته سلولز حل نشده در آب و محلول در مايع  

  يوني نيز نشان داده شده است. 
  

  منابع و مراجع 
[1] Szabó, L., Milotskyi, R., Sharma, G., Takahashi, K. (2023). Cellulose processing in ionic liquids from a 
materials science perspective: turning a versatile biopolymer into the cornerstone of our sustainable future. Green 
Chem., 25, 5338-5389. 
[2] Zhang, J., Wu, J., Yu, J., Zhang, X., Hea, J., Zhang J. (2017). Application of ionic liquids for dissolving 
cellulose and fabricating cellulose-based materials: state of the art and future trends. Mater. Chem. Front., 1, 1273-
1290. 
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 ارائه مدل دانه درشت تترامر كيتوزان بر اساس ميدان نيروي مارتيني

 

  .  ٣، سيد مهدي واعظ علائي٢، علي مقاريو*١بشري مرادي

 (boshra.moradi.61@ut.ac.ir)  تهران، شيمي فيزيك، دانشكده  شيمي و دانشگاه  كارشناسي ارشد-١
  (maghari@ut.ac.ir) استاد ، شيمي فيزيك، دانشكده  شيمي و دانشگاه تهران  -٢

 (smvaez@ut.ac.ir)  تهران  دانشكده فيزيك و دانشگاه، فيزيك،    دانشيار  -٣

  

  سازي ديناميك مولكولي، ميدان نيروي مارتيني، مدل دانه درشت، كيتوزان  شبيه  واژگان كليدي:

  
 مقدمه -١

ارائه كرده   توزانيساختار تترامر ك  يبرا  ينيمارت  يروين  دانيم  ي را بر مبنا  ي مدل  توزان،ي دانه درشت ك  يبه منظور بررس    
 پرداخته شده است. يخنث غير پروتونه و ساختارتنها به مختصر  اريمقاله به صورت بس  نيا رد .ميا

  

  مدلسازي  - ٢

سازي تمام اتمي شبيه ١-٢  
در  توزانيانجام شد. تترامر ك ٢٠٢١.٧گرومكس  يدر بسته   OPLS-AA يروين دانيبا استفاده از م يتمام اتم يساز هيشب   

ساختار تمام   سازيهيبه آن اضافه شد. شبTIP3P مولكول آب از نوع    ٢١٣٨قرار داده شد و    ٤nmمكعبي با ابعاد    يمركز جعبه ا
  انجام شد.  fs 2 يبا گام زمان   100nsدر  ياتم

  

 
چگونگي دانه بندي و نوشتن پرونجاي توپولوژي ٢-٢  

،  ٢٠٠٩، لوپز  ٢٠٠٧دانه اي رسيديم (.مرينك    ١٦اتمي به ساختار    ٩١دانه بندي كيتوزان بر اساس قواعد موجود از ساختار  با      
ي پارامترهاي پيوندي از توابع  ). و پرونجاي توپولوژي اوليه نوشته شد. براي حدس اوليه١-) (شكل٢٠٢١، سوزا  ٢٠١٣پريول  

  ها بدست آمده بود، بهره برديم. سازي تمام اتمي براي مراكز ژئومتري دانهتوزيع پيوندها، زوايا و زواياي دووجهي كه از آناليز شبيه

 

  درشت سازي دانهشبيه ٣-٢
قرار   Wي آب از نوعدانه  ٣٠٥و    ٥.٤nmاي مكعبي با ابعاد  با داشتن پرونجاي توپولوژي اوليه ، ساختار دانه درشت در جعبه    

سازي انجام گرفت و توابع توزيع رساني و انجام شبيه  رساني انرژي، تعادلسازي تمام اتمي مراحل حداقلگرفت و مانند شبيه
پيوندها، زوايا و زواياي دووجهي براي ساختار دانه درشت بدست آمد و نمودارهاي مربوطه در كنار نمودارهاي معادل حاصل از  

اين نمودارها در مرحلهشبيه انطباق  از ميزان  و  اتمي رسم شد  توپولوژي اصلاح گريديد و مجددا  سازي تمام  ي بعد پرونجاي 
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سازي تمام  سازي روي ساختار دانه درشت انجام گرفت و اين روند تا حصول بيشترين انطباق بين نتايج حاصل از شبيهشبيه
  درشت انجام گرفت. اتمي و دانه
  

  گري نتيجه -٣
ها (رنگ قرمز) تطابق يسيار خوبي با توزيع تمام اتمي(رنگ آبي) دارد.  ، توابع توزيع طول پيوند بين دانه٢-نمودارهاي شكل    

كه حاكي از انتخاب مناسب پارامترهاي ميدان نيرو است. لازم به ذكر است، سه نمودار فوق مربوط به سه پيوند بين ساختارهاي  
نمودار توابع توزيع پيوند است. براي زوايا و زواياي دووجهي نيز اين نمودارها   ١٥نمودار از    ٣باشد و اين تنها    مثلثي در مدل مي 

  درشت و ساختار تمام اتمي تطابق بسيار خوبي را نشان دادند.   رسم شده اند. همچنين سطح قابل دسترس حلال در مدل دانه

كيتوزان. سمت راست: ساختار دانه درشت كيتوزان و نوع هر دانه. ي دانه بندي تترامر  سمت چپ: نحوه ١- شكل  

 

 

 . سازي تمام اتمي و دانه درشتسازي. رنگ قرمز و آبي به ترتيب شبيهنمودار توابع توزيع طول پيوند در طول شبيه  ٢- شكل

 

  

 منابع و مراجع 
[١]Marrink, Siewert J, Risselada, H Jelger, Yefimov, Serge, Tieleman, D Peter, and De Vries, Alex H. The 

martini force field: coarse grained model for biomolecular simulations. The journal of physical chemistry B, 
111(27):7812–7824, 2007. 
[٢]López, Cesar A, Rzepiela, Andrzej J, de Vries, Alex H, Dijkhuizen, Lubbert, Hünenberger, Philippe H, and 

Marrink, Siewert J. Martini coarse-grained force field: extension to carbohydrates. Journal of Chemical Theory 
and Computation, 5(12):3195–3210, 2009. 
[٣]Periole, Xavier and Marrink, Siewert-Jan. The martini coarse-grained force field. Biomolecular simulations: 

Methods and protocols, pp. 533–565, 2013. 
[٤]Souza,PauloCT,Alessandri, Riccardo, Barnoud, Jonathan, Thallmair, Sebastian, Faustino, Ignacio, 

Grünewald, Fabian, Patmanidis, Ilias, Abdizadeh, Haleh, Bruininks, Bart MH, Wassenaar, Tsjerk A, et al. 
Martini 3: a general purpose force field for coarse-grained molecular dynamics. Nature methods, 18(4):382–388, 
2021. 
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هاي مايع سيستم-بررسي اثر دما و طول زنجيرآلكيلي كاتيون بر رفتار تعادل فاز مايع
  آمونيوم هاليد نمك تتراآلكيل - گليكولپروپيلنپليتايي آبي سه

  

  . و*٣، رحمت صادقيو*٢، نوسيبه ابراهيمي ١پورنهال نصرت 

  nahalnpr632@gmail.comفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  دانشجوي كارشناسي ارشد شيمي   -١
         n.ebrhimi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاديار شيمي -٢             
         rsadeghi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاد شيمي  -٣

  
  

  آمونيوم هاليد زدايي، پليمر، تتراآلكيلسيستم دوفازي آبي، نمكواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١

ت. از طرفي روشاخيرا طراحي تكنولوژي    يار مورد توجه محققان قرار گرفته اسـ بز بسـ ازي سـ نتي و قديمي  هاي جداسـ هاي سـ
كار رفته  هاي آلي بهحلالپذيري و سـميت  محيطي ناشـي از فراريت، اشـتعالمايع، به واسـطه مخاطرات زيسـت-اسـتخراج مايع

) كه سهم عمده هر دو فاز از آب تشكيل  ATPSهاي دو فازي آبي (هاي اخير، سيستمگيرد. در سالتر مورد استفاده قرار ميكم
ده، به يميايي مورد -عنوان بسـتري براي اسـتخراج مايعشـ تي، دارويي، خوراكي و شـ فيه و تغليظ مواد زيسـ ازي، تصـ مايع در جداسـ

رو  خواص فيزيكي و شـيميايي متفاوتي دارند، از اين  ATPSدو فاز آبي در حال تعادل در   .]١[اند  توجه پژوهشـگران واقع شـده
مايع و عوامل مختلف  -. بدون دانش كافي از رفتار تعادل فاز مايع]٢[كنند  بســـتري را براي توزيع نابرابر مواد مختلف فراهم مي

، غيرممكن اســـت. در اين پژوهش، اثر عوامل ATPSمايع مبتني بر -ي آن، طراحي بهينه فرآيند اســـتخراج مايعكنندهكنترل
  شود.) و نمك چهارتايي آمونيوم بررسي ميPPGگليكول (پروپيلنهاي متشكل از پليمر پليATPSمختلف بر تعادل فاز  

  

  مواد و روش كار  -٢ 
  مواد مورد استفاده - ١- ٢

) از  PPGگليكول (پروپيلن)، و پليمر پليTEAB) و تترا اتيـل آمونيوم برمـايـد (TMAB( هـاي تترا متيـل آمونيوم برمـايـدنمـك   
  ها استفاده شد.ي محلولآب دو بار تقطير در تهيه شركت مرك خريداري شد.

  

  مايع (منحني باينودال) -تعيين نمودار فاز مايعروش  - ٢- ٢

ر وزنيمحلول آبي نمك    ل هاي چهارتايي آمونيوم با كسـ تات به جداره بيروني سـ ال ترموسـ د. پس از اتصـ هاي مشـخص تهيه شـ
باينودال و تنظيم دماي محلول، مقدار توزين شــده از محلول آبي نمك آمونيومي به جداره داخلي ســل تزريق شــد. ســپس در 
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د تا زماني كه يك مخلوط كدر (دو  PPGوار دماي ثابت و تحت همزدن مداوم، تزريق قطره خالص به محلول آبي نمك انجام شـ
  فازي) ظاهر شود. پس از آن، آب خالص تزريق شد تا مخلوط شفاف شود (تك فازي).

  

  نتايج و بحث  -٣
ــتم    ــيس ــهاثر دما بر منحني باينودال س به ترتيب در  PPG400   +TEABو آب +   PPG400   +TMABجزئي آب +  هاي س

كل اهده مي ٢و   ١هاي  شـ ت. مشـ ده اسـ تر ميآورده شـ دن با افزايش دما بيشـ يل دوفازي شـ ود كه پتانسـ ئله شـ ود. علت اين مسـ شـ
زدايي و پتانسيل  اهميت طول زنجير آلكيلي كاتيون نمك در قدرت نمك ٣در دماهاي بالاتر است. شكل  PPGگريزتر شـدن  آب

تمدهد. با مقايسـهرا نشـان مي ATPSتشـكيل  يسـ   PPG400و آب +    PPG400  +TMABهاي آب +ي منحني باينودال سـ
+TEAB  شود.ي دوفازي ميشود كه كاهش طول زنجير هيدروكربني كاتيون منجر به گسترش ناحيهمشخص مي 

 

  .  + TMAB + PPG400تايي آب نمودار اثر دما بر منحني باينودال سيستم سه  :١شكل 

 

  . + TEAB + PPG400تايي آب نمودار اثر دما بر منحني باينودال سيستم سه:  ٢ شكل
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زنجيره:  ٣ شكل باينودال سيستم  اثر طول     +TEAB/TMAB + PPG400تايي آب هاي سهآلكيل كاتيون نمك بر منحني 
  .٣٥̊  Cدردماي

  
  

  گيرينتيجه - ٤

نمك تترا آلكيل آمونيوم هاليد نشان داد كه در كل محدوده  -هاي دوفازي آبي پليمرمايع سيستم-بررسي نمودار فاز مايع    
كاتيون نمك كمتر شود. در يك دماي ثابت، هر چه طول زنجير آلكيلي غلظتي، افزايش دما موجب گسترش ناحيه دوفازي مي

  بيشتر است. ATPSآمونيوم هاليد بيشتر و در نتيجه پتانسيل تشكيل زدايي تتراآلكيل باشد، قدرت نمك

 

  منابع و مراجع 
]١ [  N. Ebrahimi, R. Sadeghi, Carbohydrate-based aqueous biphasic systems for biomolecules extraction, Sep. 

Purif. Technol. 277 (2021) 119460. 
]٢[  R. Hatti-Kaul, Aqueous two-phase systems: methods and protocols, Springer Science & Business 2008. 
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  تيواوراسيل با نانومخروط بورنيتريد-٢نظري برهمكنش داروي  يبررس 
  

    ٢، داود فرمانزاده١فاطمه آبگون 
  

  ، فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه مازندران گروه شيمي دكتري، شيمي فيزيك،  دانشجوي   -  ١
(naghme.abgoon@gmail.com)  

  دانشگاه مازندران، ،فيزيك، دانشكده شيمياستاد، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، گروه شيمي -٢
(d.farmanzad@umz.ac.ir)  

 
 
  

  . تيواوراسيل، نانو مخروط، دارورساني، بور نيتريد-٢واژگان كليدي: 
  

 مقدمه -١

 نانومخروط بور نيتريد  -١-١

فرد مانند زيست سازگاري، خواص نوري، افزايش انحلال عنوان مواد نانوساختاري با خواص منحصربه هاي بورنيتريد بهنانومخروط    
هاي  ها، نانومخروطويژگياند. اين  شده در دارورساني مورد توجه قرار گرفتهسازي كنترل گيري خاص و آزادپذيري دارو ، هدف

 ]. ١هاي دارورساني پيشرفته تبديل كرده است [اي جذاب براي سامانهبورنيتريد را به گزينه 

  

 داروي تيواوراسيل -٢  -١-٢

شود. اين  است كه براي درمان پركاري تيروئيد و بيماري گريوز استفاده ميتيواوراسيل يك داروي ضدتيروئيدي    - ٢داروي      
هاي الرژيك،  دهد. عوارض جانبي ممكن، شامل واكنشهاي تيروئيدي را كاهش ميدارو با مهار آنزيم تيروپراكسيداز، توليد هورمون 

 . ]٢[هاي سفيد خون است اختلالات كبدي و كاهش تعداد گلبول 

  

  روش محاسباتي -٢
  PBEو تابعيت   GGAدر سطح نظريه تابعيت چگالي با تقريب Dmol3 افزار در اين پژوهش، ساختارها با استفاده از نرم
شده در اين كار، از نوع نانومخروط . نانومخروط انتخاب ]٣[بهينه شدند    DNPبراي توصيف تبادل و همبستگي و مجموعه پايه  

منظور جلوگيري از اثرات مرزي اتم هاي  باشد كه بهآنگستروم مي  ١٠اتم نيتروژن به طول    ٢٤اتم بور و     ٢٤بورنيتريد متشكل از  
استفاده شده است، كه    ١) دارو بر روي نانومخروط از رابطه  adsEانتهايي با هيدروژن اشباع شدند. براي محاسبه انرژي جذب (

 باشند. بورنيتريد و جذب مي-بورنيتريد، دارو كمپلكس داروهاي  به ترتيب انرژي  adsE، و BNE ،drugE ،BN_drugEدرآن 

  
Eads = Edrug_BN – (Edrug + EBN ) 

 

)١( 
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  گيري بحث و نتيجه -٣
عنوان عنوان داروي ضد تيروئيد با نانومخروط بورنيتريد به تيواوراسيل به -٢كنش (جذب)  هدف از اين پژوهش، بررسي برهم

پايداري اين دارو است. در ابتدا، ساختار هر دو تركيب  نانوحامل، براي افزايش   تيواوراسيل و نانومخروط - ٢فراهمي زيستي و 
هاي  هاي مختلف از نانومخروط و جهتي بعد، مولكول دارو، در فاصله). در مرحله١شدند (شكل    سازيطور مچزا بهينه بورنيتريد به

شد. در هر مورد انرژي جذب تركيب  سازي تيواوراسيل بهينه -٢مناسبي قرار داده شد و ساختار كمپلكس حاصل از نانومخروط و 
هاي  هاي جذب محاسبه شده براي ساختارهاي كمپلكسي انرژي محاسبه گرديد. دامنه  ١دارويي و نانومخروط با استفاده از رابطه  

شده، مشخص گرديد كه  ي جذب ارزيابيهادست آمد. با توجه به انرژي كيلوژول بر مول به  -٤٨٧/٢٦٥تا    -٦٧٨/٤٦حاصله از  
دارويي   از نوع شيميايي  -٢جذب تركيب  بورنيتريد،  نانومخروط  پايدارترين ساختار ٢باشد. در شكل  ميتيواوراسيل، بر روي   ،

  است.باشد، به نمايش گذاشته شده تيواوراسيل، كه داراي بيشترين انرژي جذب مي-٢نيتريد با -كمپلكس نانومخروط بور
 

 
 

شده نانومخروط بور نيتريدتيواوراسيل، (ب) ساختار بهينه -٢شده داروي  (الف) ساختار بهينه  ١شكل   
 
 

 
تيواوراسيل و نانومخروط بور نيتريد -٢شده پايدارترين كمپلكس داروي  ساختار بهينه  ٢شكل   

 
 

  منابع و مراجع 
[1] Sun, Z.; Wang, S. ، Xiong, H.; Wu, K.; Shi, J. Optimal nanocone geometry for water flow. AIChE Journal, 
(2022), 68, e17543 . 
[2]   Léger, J.; Delcour, C.; Carel, J.C. Fetal and neonatal thyroid dysfunction. The Journal of Clinical 
Endocrinology & Metabolism (2022)107, 836–846 . 
[3] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, Generalized gradient approximation made simple, Phys. Rev. Lett. 77 
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آلي پرشده با رزين  -شدن چارچوب فلزايهاي مكانيكي و دماي انتقال شيشهويژگي

ي ديناميك مولكولي اپوكسي: يك مطالعه   
 

  ٢ابراهيم نجف آبادي، مائده ١ناهيد فرضي كاهكش

 nfarzi @sci.ui.ac.ir،دانشيار، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان  -١

  maedeebrahimi1532@gmail.com، كارشناسي ارشد، نانوشيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان-٢
  

  

  شدناي هاي مكانيكي، دماي انتقال شيشه ويژگي،  ZIF-8تتا،    - EPON862بسپار    واژگان كليدي:

 

مقدمه -١      
هاي برتري از جمله استحكام بالا، انقباض كم   بعدي هستند كه ويژگي  اي سه ها نوعي بسپار ترموست با ساختار شبكهاپوكسي   

از خود نشان مي١٩٦٦(كلائوس،   را  نانوذرات  يي  هاكنندهرافزودن پ دهند.  ) و مقاومت در برابر خوردگي  ها به  نانولوله  ايمانند 
  ١٩٩٩(گومول،    دهد   شيرا افزابسپاري    هاي بافت  يكيو الكتر  يحرارت  ،ي كيمكان  هايويژگي  ي،توجه  طور قابلبه  توانديم   هابسپار

بالازس،   ا).  ٢٠٠٦و  بالا  ليدل  نيبه  به حجم  برهمنانومواد منجر   يكه نسبت سطح  بسپار  پركننده و    نيب  تريميكنش صمبه 
و   ٢٠٠٣، مبهلا، ٢٠٠١، وايا، ١٩٩٠، شفر، ٢٠٠٠(مكمانوس، شوديانجام م قسمتدو  نيانتقال تنش بهتر ب جهيو در نت شوديم

ن٢٠٠٣آيمونير   دسته   هايهانوذر).  دل  يامتخلخل  به  كه  نانوساختارها هستند  دارا  يهاكانال  اي   فذهامن  لياز  نانو  اندازه   ي در 
م   يفردمنحصربه  هايويژگي ذخ  يمختلف  يكاربردها  يبرا  تواننديهستند كه  گازها(كپلر،  سازرهيمانند  جداسازي  ٢٠٠٩ي   ،(

آلي    - هاي فلزهاي متخلخل، چارچوب. در ميان نانوذرهرنديمورد استفاده قرار گ   )٢٠٠٩) و كاتاليست (اومورا،  ٢٠٠٣(گوييهن،  
و    ٢٠١٩، محمودي  ٢٠١٢اند (ژو،  هاي آلي تشكيل شدههاي فلزي و اتصال دهندهاي از مواد متخلخل هستند كه از يون دسته 

آلي است كه به دليل داشتن ساختار متخلخل -هاي فلزاي از چارچوب ) دستهZIF-8(  ٨-). زئوليت ايميدازولات٢٠٢٠محمودي،  
)، فرآيندهاي  ٢٠١٣اكسيد (ژو،  دي)، جداسازي كربن ٢٠١٤گازها (لي،    و سطح داخلي بزرگ به عنوان يك كانديد عالي براي جذب 

  گيرد.  ) مورد استفاده قرار مي٢٠١٣ي هيدروژن (هو، ) و ذخيره٢٠٠٧كاتاليستي (وو، 
بررس  يمطالعه     به  اپوكس  بسپاري  تينانوكامپوزهاي  ويژگي  يحاضر  نام  با    پردازديم   ZIF-8/يبه  را  آن  ي  اپوكسبسپار  و 

اي شده ي شبكهاپوكس هايويژگيراستا، ابتدا  نير اد  .كنديم  سهيمقا ،بر ساختار هاهنانوذر ريدرك تأث  يخالص برا شدهايشبكه 
متريالز   يمولكول  يسازه يبا برنامه شب  يمولكول  كيناميد  يسازه يشب   قيمتفاوت از طر  يروين  دانيمختلف و دو م  يدر دماهاخالص  

   ZIF-8/ياپوكس  تينانوكامپوز  يسازهيشب  جيبا نتا  جيو سپس نتا  )٢٠١٧(بيوويا،  مورد مطالعه قرار گرفته است  ٢٠١٧استوديو  
 ن ه ايبشده مورد بررسي قرار گرفت.  اي هاي بسپار اپوكسي شبكه تأثير اندازه نانوذره و دما نيز بر روي ويژگي  شود.يم  سهيمقا

  بسپار   يبرا  يسازه يشب  طيهمراه با شرا  ،يسازه ينانوذرات و جعبه شب  ،يمولكول  يسازآماده  ،رمجموعهيمنظور، در بخش دوم، دو ز
 . شوديداده م حيتوض تيو نانوكامپوز شدهايي شبكه اپوكس
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روش  -٢  
   :اي شده خالصسازي ديناميك مولكولي بسپار اپوكسي شبكهشبيه -١-٢

) و عامل پخت تري اتيلن EPON-862اف (-هايي از بسپار اپوكسي دي گليسيديل اتر بيسفنولشده بين گروهاي بسپار شبكه     
  دهد. شده مورد استفاده در اين مطالعه را نشان مياي شبكهبسپار اپوكسي   ١شود. شكل ) تشكيل ميTETAتترا آمين(

  

  
  (راست).  يتوپ و چوب (چپ) و ساختار مولكول ش ينما  با شدهاي شبكه  ياپوكس : بسپار   ١شكل

  
متريالز استوديو   افزارآمورف نرم  سلولگزينه  با استفاده از    شدهايشبكه  ياپوكس  عدد بسپار  ٦٧  يحاو  يسازه يجعبه شب  ك ي   

  ي براي بازپخت،  مرحله  ،سامانه متعادل كردن    يبراو    شد   يسازنه يآن به فورسايت گزينه  اسمارت در    تميشد و با الگور  جاديا
مقدار   كياز    جيبه تدر  سامانه  ي دمابه طوري كه    انجام شد.   يبه حالت تعادل حرارت  دنيو رس  يمختلف انرژ  يهاحالت  يبررس

 گردد. يبرم هياول يبه دماسامانه  و سپس  شيمقدار دلخواه افزا  كيبه صفر مطلق) به  كينزد  اي(معمولاً در صفر مطلق  هياول

  

    :)Tgاي شدن(محاسبه دماي انتقال شيشه
 NPTنانوثانيه در مجموعه    ١به مدت    UFFو     COMPASSي بازپخت در دو ميدان نيرو  سازي خروجي از مرحله جعبه شبيه    

اتمسفر به تعادل رسيد. در اين    ١كلوين و در فشار    ١٠كلوين با بازه دمايي    ٤٥٠تا    ٣٠٠فمتوثانيه از دماي    ١و با گام زماني  
  پيكوثانيه استفاده شد.   ١مرحله از ترموستات اندرسن و باروستات برندسن با زمان آسايش 

  

  هاي مكانيكي :ويژگي  محاسبه
هاي مكانيكي از روش كرنش ثابت استفاده شد. به اين منظور تعداد مراحل براي هر كرنش و دامنه هر براي محاسبه ويژگي    

  يهاتمام جعبه   يبراشد.  در نظر گرفته  ٠٠٣/٠و حداكثر دامنه كرنش    ٤كرنش بايد تعيين شود. در اين مطالعه تعداد مراحل  
 اثر دما بر  يبررس  يبرا.  استفاده شد  يكيمكان  هايويژگيمحاسبه    يبرا  يينها  يخروج  چارچوب   ١٠مطالعه،    نيدر ا  يسازه يشب

،  ٣٣٥،  ٣٣٠،  ٣٢٠،  ٣١٠،  ٣٠٠  يدر دماهابه تعادل رسيده    يسازهيشب  هايجعبه   برايمراحل فوق    ، يكيمكانهاي  ويژگي  روي
  . تكرار شدكلوين  ٣٤٥و  ٣٤٠

  
  
 

  



 

79 
 

 :  ZIF-8 /اپوكسي  سازي ديناميك مولكولي نانو كامپوزيت شبيه  - ٢-٢

  :   ZIF-8/ سازي حاوي نانوكامپوزيت اپوكسي سازي جعبه شبيهآماده
داده    از  استفاده  با  ساختار  ابتدا  كريستالوگرافي  فرمت    ZIF-8هاي  كريستالوگرافي    CIFبا  ابعاد  با  و  نانو  اندازه  در 

3Å١×١×١(٥٤/٤٩٢٤  ،(3Å  ٠٨/٩٨٤٩  )و  ١×١×٢ (3Å  ٠٨/٩٨٤٩  )سه   ٢افزار مركوري تهيه شد. شكل  ) با استفاده از نرم١×٢×٢
اين مطالعه استفاده  ZIF-8نانوذره   از نرمي بعد سه جعبه شبيه در مرحله   دهد.شده را نشان ميكه در  افزار  سازي با استفاده 

شده ايعدد بسپار اپوكسي شبكه  ٢٠٣و    ١١٧،  ٦٧در مركز جعبه و به ترتيب تعداد     ZIF-8متريالز استوديو تهيه شد. نانوذره  
درصد وزني    ١٠به    ٩٠سازي  هاي شبيهي جعبهكه درصد وزني اپوكسي به نانوذره در همهطوريشد بهاطراف نانوذره قرار داده  

  گرم بر سانتي متر مكعب شد.   ٦/٠و  ٤/٠، ٣/٠سازي به ترتيب هاي شبيهباشد. چگالي جعبه
  

  : ZIF-8رساني نانوكامپوزيت اپوكسي/ تعادل 
 Tgي  و محاسبه  ZIF-8   مكانيكي نانوكامپوزيت اپوكسي /  هاي برروي ويژگي   ZIF-8ي  به منظور بررسي تأثير اندازه نانوذره    

هاي خروجي از  ي بعد بر روي جعبه سازي انجام شد. در مرحلههاي شبيهبر روي جعبه  ١-٢شده در قسمت  تمام مراحل گفته
نانوثانيه،   ١به مدت  NPTسازي افزار متريالز استوديو، شبيه ي بازپخت با استفاده از گزينه ديناميك قسمت فورسايت نرممرحله 
سازي سامانه حاوي  فمتوثانيه تا رسيدن به چگالي تعادلي انجام شد. براي شبيه  ١اتمسفر و گام زماني    ١كلوين، فشار    ٣٠٠دماي  

اطلاعات مربوط به فلز روي در ساختار   COMPASSاستفاده شد چون ميدان نيروي    UFFتنها از ميدان نيروي    ZIF-8نانوذره  
ZIF-8 ارد.را ند 

  
  (ج)                                             (ب)                                             (الف)                            

                          

  ٩٨٤٩/ ٠٨ 3Å  ج)  ٩٨٤٩/ ٠٨   3Åب) ٤٩٢٤/ 3Å٥٤شده در اين مطالعه با ابعاد الف) هاي استفاده : نانوذره ٢شكل

  

  : ZIF-8نانوكامپوزيت اپوكسي /  Tgمحاسبه 
با اندازه    ZIF-8عدد بسپار اپوكسي و نانوذره    ٦٧سازي حاوي  ي شبيه نانوكامپوزيت اپوكسي ، جعبه   Tgي  به منظور محاسبه     

3Åسازي شد.كلوين تا رسيدن به چگالي تعادلي شبيه ١٠ي دمايي كلوين و با فاصله ٥٢٠تا   ٣٠٠در دماهاي  ٥٤/٤٩٢٤  
  

  :   ZIF-8هاي مكانيكي نانوكامپوزيت اپوكسي / محاسبه ويژگي 
افزار متريالز استوديو  هاي مكانيكي با استفاده از نرم ، ويژگيZIF-8سازي حاوي نانوذره  بعد از به تعادل رسيدن سه جعبه شبيه     

  كلوين انجام و نتايج با يكديگر مقايسه شد.  ٣٤٥و    ٣٤٠، ٣٣٥، ٣٣٠،٣٢٠،٣١٠، ٣٠٠و با روش كرنش ثابت در دماهاي  
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  گيري بحث و نتيجه -٣
ويژگي محاسبه   -٣-١ و  ي  مكانيكي  شبكه   Tgهاي  اپوكسي  ميدان  اي بسپار  از  استفاده  با  شده 

  : COMPASS و  UFFنيروي
از ويژگي     بررسي نتايج حاصل  اپوكسي شبكه   Tgهاي مكانيكي و  با    COMPASS و  UFFشده در دوميدان نيرو  ايبسپار 

هاي مكانيكي بسپار اپوكسي به مراتب سازي و محاسبه ويژگيي شبيه در زمينه    COMPASSمتوجه شديم كه ميدان نيروي  
نتايج شبيه تر عمل ميموفق اپوكسي در ميدان نيرو  كند زيرا    ٣٧٨با مقدار تجربي گزارش شده (  COMPASSسازي بسپار 

شده در شكل  ايدر دو ميدان نيرو براي بسپار اپوكسي شبكه  Tgي كلوين) تطابق بهتري را نشان داد. نمودار مربوط به محاسبه
 است.شدهنشان داده ٣

  

  :  ZIF-8نانوكامپوزيت اپوكسي /  Tgهاي مكانيكي و ويژگي    -٣-٢
در حضور   Tgكلوين محاسبه شد كه نشان از بهبود دماي    ٤٤٥در حدود     ZIF-8براي نانوكامپوزيت اپوكسي/    Tgدماي     

به بسپار اپوكسي    ZIF-8ي  دهد كه افزودن نانوذرهچنين نشان ميسازي همدارد. نتايج حاصل از شبيه   ZIF-8نانوذره متخلخل   
  ZIF-8دهد كه اين نشان از مقاومت نانوكامپوزيت اپوكسي / ، بالك و برشي را افزايش ميهاي مكانيكي مثل مدول يانگويژگي

هاي اپوكسي باشد  و زنجيره   ZIF-8تواند به دليل برهمكنش موثر  در دماهاي بالا در مقايسه با بسپار اپوكسي خالص دارد كه مي
  شود. مي ZIF-8كه در دماهاي بالا باعث افزايش مقاومت و استحكام نانوكامپوزيت اپوكسي / 

  

  :   ZIF-8هاي مكانيكي نانوكامپوزيت اپوكسي / بر روي ويژگي  ZIF-8تأثير اندازه نانوذره    -٣-٣
مشخص شد كه افزودن   ZIF-8با ابعاد مختلف از    ZIF-8هاي اپوكسي /  هاي مكانيكي نانوكامپوزيتبا بررسي نتايج ويژگي    
8-ZIF  3ي  با ابعاد ميانهÅ  كلوين به مقدار    ٣٠٠شده را در دماي  ايتواند مدول يانگ و برشي بسپار اپوكسي شبكهمي  ٠٨/٩٨٤٩

يابد و اين  ها كاهش ميي آنبا ابعاد ديگر بهبود بخشيد. نسبت سطح به حجم نانوذرات با افزايش اندازه  ZIF-8كمي نسبت به  
  و بسپار اپوكسي باشد.   ZIF-8كنش بين ي ضعيف شدن برهمتواند نتيجهكاهش مي

  
  (الف)                                                                               (ب)                            

  

محاسبه ٣شكل اپوكسي شبكه :  بسپار  براي  الف)  ايي چگالي  نيروي  در ميدان  با    Tgمحل    COMPASSو ب)    UFFشده 
  است. شدهچين آبي نشان داده نقطه
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  آلي، جذب، جداسازي، الفين، پارافين-هاي فلز چارچوب  واژگان كليدي:

 

 مقدمه  -١

شوند. در اين فرآيند  ها هستند، در صنعت پتروشيمي با روش كراكينگ با بخار آب توليد مياتيلن و پروپيلن كه جزو الفين   
گراد  درجه سانتي   ٧٥٠-٩٥٠هاي سبك هيدروكربن حاصل از نفت به مدت كوتاهي در دماي  مخلوطهاي گازي و  هيدروكربن
هاي  شوند و هيدروكربنهاي كوچك شكسته ميهاي بزرگ به هيدروكربنشوند. اغلب در اين واكنش هيدروكربنمي  حرارت داده

ها  شوند. محصول اين واكنش مخلوطي از انواع هيدروكربنهاي غيراشباع تبديل مياشباع با از دست دادن هيدروژن به هيدروكربن
پذيري و تبديل  شود، كه منجر به واكنش). اهميت اتيلن و پروپيلن از پيوند دوتايي در ساختار مولكولي آنها ناشي مي١باشد (مي

هاي اشباع شده همانند اتان و  هيدروكربن). اين در حالي است كه  ٢شود (نهايي مي صنعتي آنها به انواع محصولات مياني و
برانگيز بودن  ). چالش٣دهند؛ بنابراين، براي توليد پليمرها بايد اتيلن و پروپيلن خالص بدست آورد (پروپان واكنش افزايشي نمي

هاي سبك  ). جداسازي پارافين٤پروپيلن به علت خواص و ساختار مشابه آنهاست (-نااتيلن و پروپ-هاي اتانجداسازي مخلوط 
). در روش تقطير برودتي، بدليل نياز به فشار بالا و دماي پايين، انرژي ٥گيرد (از الفين ها غالبا توسط تقطير برودتي انجام مي

). بنابراين تحقيقات به سمت جايگزيني يك سيستم جداسازي ارزان و كوچكتر، كه قادر به جداسازي ٦شود (فراواني مصرف مي
از جاذب٥شود (هاي متناظرشان در دماهاي بالاتر باشد، هدايت مياز پارافينها  كارآمد الفين هاي  ). در جداسازي با استفاده 

انرژي كمتري مصرف مي انجام  متخلخل  اختلاف دماي جوش  براساس  را  كه جداسازي  برودتي  تقطير  برخلاف روش  شود و 
  ). ٦دهند (هاي متخلخل جداسازي را براساس خواص فيزيكي انجام ميدهد، جاذبمي
  

 

  روش -٢

هاي گازي عمل  توانند به عنوان جايگزيني براي روش تقطير برودتي، در جداسازي مخلوط) ميMOFآلي (-هاي فلزچارچوب   
). براي تعيين بهترين  ٧هاي گازهاست (ها در جذب مولكول  MOFپذيري و كارآيي بالاي  كنند. دليل اين جايگزيني انتخاب

چارچوب براي يك فرايند جداسازي، عواملي مثل؛ هزينه، پايداري، قابليت پردازش و تاثير محيط زيست بايد مدنظر قرار گيرد  
كه داراي اندازه منافذ مناسب     ZULخانواده آلي سري هم- هاي فلزدر چارچوب، ). اكنون ظرفيت جذب و جداسازي انتخابي٦(
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گيرد. در اين تحقيق جذب و جداسازي  هاي كارآمد، مورد بررسي قرار ميبه عنوان جاذب  ؛هاي اتان و پروپان هستندبراي مولكول 
اتان  مخلوط  پروپان-هاي گازي  انتخابي بر روي چارچوب  -اتيلن و  از روش جذب  با استفاده  ساختار  آلي هم-هاي فلزپروپيلن 

ZUL-210, ZUL-220, ZUL-330, ZUL-430, ZUL-500  از محاسبات شبيه سازي مولكولي مونت كارلو در  با استفاده 
ها و تفاوت آنها  هاي ساختاري و شيميايي موثر چارچوب ويژگي.  گيرد) مورد ارزيابي قرار ميGCMCمجموعه بندادي بزرگ (

هاي متفاوتند كه با    MOFتلف  هاي مخ  ZULگيرد.  هاي آنها نيز مورد بررسي قرار ميدر جذب و جداسازي گازها و مخلوط 
شوند. آنها تفاوت كمي در پايداري حرارتي، در دماهاي بالا با يكديگر  هاي راس مختلف در يك چارچوب موج شكل ايجاد ميگروه
هزينه )٧(دارند نياز، است.  عملياتي مورد  مانند، محدوده دماي  عواملي  تاثير  كاربردهاي خاص تحت  براي  آنها،  بين  انتخاب   .

، دارد كه استفاده از MOFدر برنامه هاي كاربردي بستگي به نيازها و مزاياي خاص ارائه شده توسط هر    MOFاستفاده از يك
  دهد. يكي را برديگري ترجيح مي

  
 

 نتيجه گيري -٣

MOF     لايه فلوردار  دوبعدي  فراميكرومتخلخل  مواد  هاي  مانند  انعطاف  ZULاي  و  تنظيم  قابل  منافذ  اندازه  پذيري بدليل 
دهند.  ) نشان مي6H3C/8H3C( پروپيلن-) و پروپان4H2C/6H2C( اتيلن-اي در جداسازي اتانساختاري ، عملكرد اميدوار كننده

  توانند اتان و پروپان با خلوص بالا بدست آورند. پليمر اتيلن و پروپيلن را دارند و ميوري از درجه آنها بالاترين درجه بهره
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  سازي ديناميك مولكولي از اساس يوني دوكاتيوني، شبيهميدان نيرو، مايع واژگان كليدي:  

 

  مقدمه  -١
برهممايعاتدرك درست خواص فيزيكي و شيميايي      به توصيف دقيق  آنيون وابسته است.  -هاي مختلف كاتيونكنش يوني، 

سازي ) و شبيهAIMDسازي ديناميك مولكولي از اساس (بنابراين، مطالعات محاسباتي مختلفي از جمله مكانيك كوانتومي، شبيه
يوني دوكاتيوني  ميكروسكوپي و ماكروسكوپي مايعات) براي محاسبه خواص  FFMDهاي نيرو (ديناميك مولكولي مبتني بر ميدان

شده شبيه انجام  برهم  AIMDسازي  است.  و  ميكروسكوپي  ساختار  توصيف  براي  دقيق  بسيار  بينكنشروشي  مولكولي  هاي 
مرحلهمايعات هر  در  الكتروني  ساختار  آن  در  كه  است  شبيهيوني  از  زماني  ميي  محاسبه  هزينهسازي  روش  اين  اما  ي  شود. 

به شبيه ).  ٢٠٢١شود (روس،  پيكوثانيه محدود ميهاي كوچك در مقياس زماني چندسازي سيستممحاسباتي زيادي دارد و 
براي شبيه بزرگسازي سيستم بنابراين،  با زمانهاي  از شبيه هاي شبيهتر  استفاده  به منابع    FFMDسازي  سازي طولاني،  كه 

در پژوهش حاضر، به اين سوال پاسخ داده خواهد شد: آيا پارامترهاي  ).  ٢٠١٠مپتر،  محاسباتي كمتري نياز دارد، سودمند است (ك
  AIMDسازي  مشابه با نتايج شبيه آنيون  -هاي كاتيونكنشتوانايي خوبي براي بازتوليد برهم  OPLSهاي نيروي مبتني بر  ميدان

    دارند؟ 
 

  محاسباتي  هايروش - ٢
افزار گرومكس با سه ميدان نيروي با استفاده از نرم   NTF2(mim)3[C][2[2تركيب موردمطالعه يعني    FFMDسازي  شبيهابتدا     

OPLS-2009IL  ،0.8*OPLS-2009IL    وOPLS-VSIL    ادامه، شبيهنانوثانيه شبيه  ٤٠به مدت هاي  سازي سازي شد. در 
AIMD  افزار  با استفاده از نرمCP2K  بر اساس رويكرد ،Born-Oppenheimer    و ماژولQUICK-STEP    پيكوثانيه    ٣٦به مدت

) استفاده شد. در  GTH(پتانسيل  با شبه  (MOLOPT-DZVP-SR-GTH)ي  هاي از مجموعه پايهي اتمانجام شد. براي همه
است، درحاليكه در هر دو ميدان   ٢/٠± eاز بارهاي اوليه استفاده شده، بنابراين، بار كل سيستم     OPLS-2009ILميدان نيروي

براين، ميدان  است. علاوه  ١/٦±  eاست و بار كل  كاهش يافته  %٢٠، بار سيستم   OPLS-VSILو  OPLS-2009IL*0.8نيروي  
 .شودي ايميدازوليوم ميداراي يك سايت مجازي است و منجربه اعمال بار منفي به داخل حلقه  OPLS-VSILنيروي
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  نتايج و بحث  -٣
است. توابع توزيع شدهنشان داده  ١هاي اكسيژن آنيون در شكل  هاي مختلف كاتيون و اتمشعاعي بين هيدروژنتوابع توزيع      

ي ايميدازوليوم بيشتر هاي حلقهآنيون با هيدروژن  Oكنش بين اتم  دهد كه احتمال برهم نشان مي  AIMDسازي  شعاعي شبيه
هاي هيدروژن آليفاتيك، اولين پيك آنها تيزتر است و در  هاي زنجيره است. زيرا در مقايسه با اتمكنش آن با هيدروژناز برهم

كاتيون    RHهاي اكسيژن آنيون با اتم  كنش اتمتوان مشاهده كرد كه شدت برهم براين، ميدهد. علاوهتري رخ ميفواصل كوتاه
توان دهد. اين مشاهدات را ميترين پيوند هيدروژني را تشكيل ميباشد و قويمي  W2,HW1Hهاي  كنش آن با اتمبيشتر از برهم

است،  شدهانطور كه در اين شكل نشان دادهناشي از مجاورت آن به هر دو اتم نيتروژن نسبت داد. هم  RHبه بار جزئي بيشتر اتم 
در مقايسه با ميدان نيروي  ١/٦±  eبا بار كل   OPLS-VSILو ميدان نيروي  ٢/٠± eبا بار كل  OPLS-2009ILميدان نيروي 

0.8*OPLS-2009IL  با بار كل ،e  ±سازي  ها تطابق خوبي با نتايج شبيهاز نظر موقعيت و مخصوصا شدت پيك  ١/٦AIMD 
-OPLS*0.8هاي مختلف كاتيون در ميدان نيروي  هاي اكسيژن آنيون با هيدروژنبين اتم  كنشديگر، شدت برهمعبارتدارند. به

2009IL  سازي  هاي شبيهها نيز با پيكبيشتر بوده و موقعيت پيكAIMD  توان مشاهده كرد كه  چنين ميمتفاوت است. هم
ها  كنشمشابه هستند و نزديك به شدت برهم  OPLS-VSILو    OPLS-2009ILشدت پيوندهاي هيدروژني در دو ميدان نيروي  

ي توزيع يوني دوكاتيوني موردمطالعه و نحوهتوان نتيجه گرفت كه بار كل مايعباشند. بنابراين، ميمي  AIMDسازي  در شبيه
  OPLS-2009ILهاي مختلف بسيار مهم است. در واقع، دو ميدان نيروي  كنشبارهاي جزئي روي هر اتم در بازتوليد دقيق برهم 

-ختلف حاصل از شبيهبراي بازتوليد توابع توزيع شعاعي م  OPLS-2009IL*0.8در مقايسه با ميدان نيروي  OPLS-VSILو
  تر هستند.  موفق AIMDازي س

- براي برهم  OPLSهاي نيروي مختلف مبتني بر  و ميدان  AIMDسازي  ي توابع توزيع شعاعي حاصل از شبيه: مقايسه١شكل  
 . ١ atmو  ٣٣٣/ ١٥  Kهاي مختلف كاتيون با اتم اكسيژن آنيون در  نش بين هيدروژنك
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  گيرينتيجه - ٤

اين      ميداندر  توانايي  نيروي  پژوهش،  بازتوليد    OPLS-VSILو    OPLS-2009IL  ،0.8*OPLS-2009ILهاي  براي 

 AIMDسازي  ها با نتايج شبيهي نتايج آنبا مقايسه  NTF2(mim)3[C][2[2يوني دوكاتيوني  هاي مختلف در مايعاتكنشبرهم

نيروي   نتايج نشان داد بر خلاف ميدان  ارزيابي قرارگرفت.  از هر دو  OPLS-2009IL*0.8مورد  توزيع شعاعي حاصل  ، توابع 

ي و داراي يك سايت مجازي در داخل حلقه   ١/٦±  eبار كل     OPLS-VSILو  ٢/٠±  eبا بار كل    OPLS-2009ILميدان نيروي  

  دارند.   AIMDسازي ها تطابق خوبي با نتايج شبيهايميدازوليوم، از نظر موقعيت و شدت پيك

  

  منابع و مراجع 

[1] Roos, E., & Brehm, M. (2021). A force field for bio-polymers in ionic liquids (BILFF)–part 
1:[EMIm][OAc]/water mixtures. Physical Chemistry Chemical Physics, 23(2), 1242-1253.  
[2] Kempter, V., & Kirchner, B. (2010). The role of hydrogen atoms in interactions involving imidazolium-
based ionic liquids. Journal of Molecular Structure, 972(1-3), 22-34.  
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   هاي فلزي بر اسيديته پيرولوكينولين كينونبا يون شدن  كمپلكسثير بررسي تا

  

    ٣، نجمه مصطفوي  ٢علي ابراهيمي ،  .١ بهنوش اسلام پناه  

  behnoush.ep2022@gmail.comدانشگاه سيستان و بلوچستان،   دانشكده علوم پايه، دانشجو، گروه شيمي، - ١
  ebrahimi@chem.usb.ac.ir  استاد، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،   -٢                
  najmehmostafa@pgs.usb.ac.irگروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،    ،دكتري   -٣  

 

  

 ، تشكيل كمپلكس، اسيديته  نپيرولوكينولين كينوواژگان كليدي:  

  مقدمه  -١

 سه گروه كربوكسيليك دو گروه كتوني و  كينون با  آروماتيك اورتو  ايهتروسيكل سه حلقهيك    )، PQQن (پيرولوكينولين كينو    
مسيرهاي    اصلاحهاي اكسايش/كاهش، مهار راديكال و  هاي مختلف از جمله فعاليتاين تركيب از طريق مكانيسم ].  ١[  اسيد است

جهت از     PQQ.]٣[  داراي فعاليت بيشتري است  نيز آننمك دي سديم  ].  ٢است [سلامتي انسان مفيد    ايسيگنالي ياخته، بر
هاي  كمپلكس  پايداريپژوهش،  اين  در  .  ]٤[  است  زياديموقعيت دو اكسيژن كينوني داراي اهميت    در  هاي فلزياتصال به يون

  شده است.  بررسي PQQعاملي  گروهي سه بر اسيديتهو تاثير آن  Be ، 2+Mg ،2+Ca،  2+Sr+2   ظرفيتي هاي فلزي دوونآن با ي
     

       روش  -٢

)، در سطح  ١(شكلهاي فلزي  هاي آن با يونهاي دپروتونه آن و كمپلكس، شكلPQQ  محاسبات مكانيك كوانتومي روي    
با استفاده از نرم  استفاده شده است)    LANL2DZمجموعه پايه    از،  Sr+2فلزي    براي يون(  G(d,p)-2X/6-M06++311نظري  
  DMSOو    حلال آبدر    SMDمدل    توسط    SCRFدر فاز گازي و محلول انجام شده است. محاسبات    Gaussian 09افزار  

به كمك نتايج  هاي آن در حلال كمپلكسو    PQQ  هاي عاملي در گروه apKمقادير  ، اسيديته  به منظور تخمين انجام شده است.  
مدل   از  (جدول  SMDحاصل  است  بار    ).١محاسبه شده  چگالي  توزيع  و  عاملي  گروههاي  اسيديته  بين  ارتباط  بررسي  براي 
  شده است.  انجام AIMALLتوسط نرم افزار  AIMبا روش   چگالي الكتروني مكان شناختيالكتروني، آناليز 

 

  بحث  -٣
   >. ترتيب پايداري ساختارها در فازهاي مختلف (آب  است  1  >  3  >  2بصورت    PQQترتيب پايداري ساختارهاي دپروتونه        

DMSO  <  افزايش مي افزايش قطبيت محيط  مولكولي (با  از  گاز) با قدرت پيوند هيدروژني درون  يابد) همخواني دارد. يكي 
  تر و منفي  ∆Eمقدار    e/rاست. با افزايش   e/r، نسبت بار به شعاع كاتيون  PQQ‧‧‧M+2در پايداري كمپلكس   پارامترهاي موثر

پايدارتر   مربوطه  محاسبات  شودميكمپلكس   .AIM،    مولكولي  دو درون  هيدروژني  در   bN-dH‧‧‧eO  و  aN‧‧‧aH-aOپيوند  را 
شود)  تشكيل مي  bN-dH‧‧‧eOو كمپلكس مربوطه كه يك پيوند هيدروژني درون مولكولي    ١ي دپروتونه (به جز ساختار  ساختارها
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ترين آنها مربوط دهد كه قويدهد كه در پايداري آنها نقش دارند. بررسي پيوندهاي هيدروژني درون مولكولي نشان مينشان مي
ساختار   قوي  ٢به  است.  آن  به  مربوط  كمپلكس  كمپلكس  و  در  مولكولي  درون  هيدروژني  پيوندهاي  و    PQQ‧‧‧Be+2ترين 

يابد. اين مقادير براي با تشكيل كمپلكس افزايش مي    apKشود. مقادير  مشاهده مي  PQQ‧‧‧Sr+2ترين آنها در كمپلكس   ضعيف 
PQQ  در حذف پروتون از گروه  تر از دو موقعيت ديگر است.  بزرگ  ٢هاي آن، براي گروه عاملي اسيدي در موقعيت  و كمپلكس

گروه كربوكسيليك  bO يرول به اتمي پ حلقه dH   اسيدي)، در ساختار اصلي و كمپلكس آن،  bH(جداشدن    ٢عاملي در موقعيت  
هاي عاملي در آن كمپلكس  ي ساير گروه تر از اسيديتهدر كمپلكس، بزرگ  ٢عاملي    اسيديته گروهشود. همچنين  اسيد منتقل مي

كمپلكس تشكيل ترين آن مربوط به  كوچكو    Beمربوط به كمپلكس تشكيل شده با    ٢عاملي    ترين اسيديته گروهاست. بزرگ
و   AIM، حاصل از آناليز dH-bNو  aH-aO  ،bH-bO،c H-cOپيوندهاي  است. مقادير چگالي الكتروني در نقاط بحراني   Sr شده با

تر است و با تشكيل كمپلكس اختلاف نيز ساده  cHو    aH  ،bHاز    dHدهد جدا شدن  مقادير طول پيوندهاي ذكر شده نشان مي
بيشتر است به ط.وري كه در دپروتونه كردن گروه    COOHاز سه گروه اسيدي   N-Hشود. لذا اسيديته گروه عاملي  شديدتر مي

  شود.  منتقل مي bOاز ساختار جدا و به  dHهاي فلزي آن، و كمپلكس  PQQدر   ٢عاملي 
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  نتيجه گيري -٤
موقعيت       عاملي در  فلزي  و كمپلكس  PQQدر    ٢اسيديته گروه  از ساير موقعيت  M‧‧‧PQQ+2هاي  تشكيل  بيشتر  هاست. 

، واقع در حلقه NHشود. گروه عاملي  كمپلكس فلزي باعث افزايش پايداري كاتيون و بنابراين افزايش اسيديته گروه عاملي مي
دهد؛ بنابراين پتانسيل حذف پروتون اسيدي از گروه عاملي  پروتون از دست مي COOHتر از گروههاي اسيدي پنج تايي راحت

يابد. تشكيل كمپلكس فلزي چگالي بار مثبت روي گروه عاملي، بخصوص بطور ظاهري افزايش مي  ٢اسيدي واقع در موقعيت  
نتايج محاسبات  دهد. لذا  زايش ميرا اف  apKكند و  تر ميرا افزايش داده، حذف پروتون از گروههاي عاملي را آسان  NHگروه عاملي  

  دارند.  ي عامليهاگروه پيوند هيدروژني درون مولكولي و انتقال بار بيشترين تاثير را در پايداري و اسيديته دهد  نشان مي
  

  ٣تا  ١هاي عاملي  گروه محاسبه شده براي   apKمقادير : ١جدول 
 SMDدر حلال آب با مدل هاي فلزي و كمپلكس  PQQدر 

Name apK Name apK Name apK 

1 ٠.٩٤ 2 ٢.٤٥-  3 ٠.٩٢ 

1Be ١.٥٨- 2Be ٩.٣٩- 3Be ١.٢٩- 

1Mg ٠.٨٣- 2Mg ٥.٤٦- 3Mg ٠.٦٤- 

1Ca ٠.١٣ 2Ca ٣.٣٠- 3Ca ٠.٦٥- 

1Sr ٠.٥٦ 2Sr ٣.٢٠- 3Sr ٠.٠٩ 

  

  

  PQQ: ساختار ١شكل 
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  منابع و مراجع -٥
[1] Toyama, H. (2016). Pyrroloquinoline Quinone (PQQ). Industrial Biotechnology of Vitamins, Biopigments, 
and Antioxidants, 367-388. 
[2] Klinman, J. P., & Bonnot, F. (2014). Intrigues and intricacies of the biosynthetic pathways for the enzymatic 
quinocofactors: PQQ, TTQ, CTQ, TPQ, and LTQ. Chemical reviews, 114(8), 4343-4365. 
[3] Ming, D., Huang, C., Wang, W., Wang, Z., Shi, C., Yin, X., ... & Wang, F. (2021). Effects of diet supplemented 
with excess pyrroloquinoline quinone disodium on growth performance, blood parameters and redox status in 
weaned pigs. Animals, 11(2), 359. 
[4] Wanner, M., Sixt, T., Klinkhammer, K. W., & Kaim, W. (1999). First experimental structure of a 1: 1 metal 
complex with a PQQ cofactor derivative outside dehydrogenase enzymes. Inorganic Chemistry, 38(11), 2753-
2755. 
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 SeX2(X=F,Cl,Br,I)تلر در انحراف سيستم هاي مولكولي –بررسي اثرات يان 

 

  

  علي اسماعيلي 

 Email:esmaeili.ali42031@gmail.comگروه شيمي،وزارت آموزش و پرورش،استان مركزي،محلات 

  
  انرژي پايداري ،تلر، ثابت جفت شدن، اوربيتال پيوندي طبيعي–اثر يان  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
تلراست. اين اثر ساختار هندسي  -اين تحقيقات نشان مي دهد كه دليل انحراف از ساختار خطي در اين تركيبات اثر شبه يان    

كند .در چنين سيستم هايي،بر اثر انتقال الكترون از بالاترين اوربيتال مولكولي اشغال   با تقارن بالا را به تقارن پايين تبديل مي 
تلر يك اثر ارتعاشي هست -شده  به پايين ترين اوربيتال مولكولي اشغال نشده ساختار الكتروني كل تغيير مي كند.اثر شبه يان  

.در  ]٤-١[تاور جهش مرتبط به انتقال الكترون مجاز خواهد بودكه در آن انتقالات الكتروني به وسيله حضور توابع ارتعاشي در گش
B3LYP/Def2-) با سطح تئوري  4X4Si  )X=F,Cl,Br,Iر در مولكول هاي  تل-نيلچي و غياثي به بررسي اثر شيه يان  ٢٠١٨سال  

TZVPP  )فرم مسطح از  تقارن  كاهش  با  ها  مولكول  اينجا  اند.در  (4hDپرداخته  مسطح  غير  فرم  به   (2hC    مي پايداري  به   (
سال  ]٥[رسند در  فضائلي  و  محاسباتي    ٢٠١٩.طالع  سطوح  -B3LYP/Def2-TZVPP,MP2/Def2با 

TZVPP-ZVPP,M062X/Def2T  ) 6نشان دادند كه مولكول بنزن داراي ساختار مسطحhD   مي باشد در حالي كه به موجب(
حالت پايدار ساختار ترانس    6H6,Si6H6,Ge6H6Snدر    2g)→ LUMO(E1g[HOMO(E[(جفت شدن ارتعاشي بين حالت هاي  

) تقارن  با  يان3dDخميده  شبه  اثر  وجود  دليل  به  تركيبات  اين  در  بالا  تقارن  هاي  پيكربندي  از  باشد.انحراف  مي  مي  -)  تلر 
)با سطح   4X2C  )X=H,F,Cl,Br- محمودي زاده و غياثي به بررسي پايداري مولكول هاي    ٢٠١٩.همچنين در سال  ]٦[باشد

تقارن (  TZVPP-Def2/HFتئوري   بر طبق اثر شبه يان  2h→ C2hDپرداختند .در اين مطالعه بر اثر كاهش  تلر پايداري  -) 
با مسئله دو ترازي   gA2و حالت برانگيخته    2gB2مولكول ها افزايش مي يابد.اين اثر مربوط به جفت شدن ارتعاشي بين حالت پايه  

2gb×)gA2+ 2gB2PJT(  براي تركيبات ]٧[است كه دليل آن پديده شكستن تقارن و غير همسطح شدن حلقه چهار عضوي است .
در مطالعه حالت هاي برانگيخته  TD-DFTبررسي مي شود .روش  TD-DFT  اين مقاله توزيع الكترون به وسيله روش جالب 

 ]١٠-٥[و پايه ساختار هاي الكتروني از ساختار هاي خطي و خميده استفاده مي شود.

  

  روش هاي محاسبات -٢
با مجموعه برنامه گوسين       است  09همه محاسبات  استاندارد  ]١١[انجام شده  پايه  در محاسبات    Def2-TZVPP.مجموعه 

) با  2SeX  )X=F,Cl,Br,I.خصوصيات پيكربندي و ساختار ،سختي كل ، الكترونگاتيوي كل از تركيبات ]١٢[استفاده شده است
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با    ]١٣[انجام شد .آناليز جمعيت به وسيله روش اوربيتال پيوندي طبيعي  B3LYP/Def2-TZVPP  استفاده از سطح تئوري
  انجام شده است. 09از مجموعه برنامه گوسين ]١٤[ NBO.6سطح تئوري گفته شده و با استفاده از برنامه 

  

    نتايج و بحث  -٣
  جنبه هاي انرژي         -١-٣
براي هر سيستم چند اتمي داراي ساختار هندسي با بالاترين تقارن ، دو يا چند حالت الكتروني وجود دارد كه با جابجايي     

هسته اي در تاثير متقابل بوده و اين تاثير متقابل منجر به ناپايداري مي گردد.در مورد مولكول هاي مورد مطالعه به دليل وجود 
ز اوربيتال هاي دهنده به گيرنده در ساختار خطي وجود دارد بنابراين توزيع الكتروني غير مجاز  گره شعاعي جابجايي نامناسبي ا

).در  ١خواهد بود.در نتيجه سيستم انحراف پيدا مي كند و گره شعاعي برداشته مي شود و توزيع الكتروني مجاز مي گردد شكل (
  فاق افتد .در طول خميدگي به وسيله تغيير در طول پيوند، تحت جابجايي هسته اي انحراف نمي تواند ات  Q=0.0ساختار خطي 

                                                                                   زاويه پيوندو انرژي پيوند دستخوش تغيير مي شود.                                 

 ) با سطح تئوري٤)و سلنيوم دي يديد(٣)، سلنيوم دي برميد(٢)، سلنيوم دي كلريد(١مولكول هاي سلنيوم دي فلوئوريد(    

TZVPP-B3LYP/Def2  )در ساختار هندسي خطي∞hD(   ) 2و خميدهvC  بهينه شده است.انرژي مطلق اين مولكول ها در (
فركانس منفي را نشان مي دهد .مقادير اين فركانس ها به همراه    ٤)  hD∞ليست شده است.آناليز ارتعاشي در تقارن(   )١جدول(

) مد هاي ارتعاشي را  ٢) است.شكل(uΠ) جمع شده است.تقارن مد هاي ارتعاشي از فركانس هاي منفي(  ٢ثابت نيرو در جدول(
غيير مي دهد.انحراف  ) ت2vC) به خميده(  hD∞نشان مي دهد.مشاهده مي شود كه مد هاي ارتعاشي تقارن مولكول را از خطي(

  است.تلر -) به موجب اثر شبه يان  hD∞ساختار هندسي با تقارن بالا (
  

، Hartree:  انرژي الكتروني تصحيح شده ( بر حسب  ١جدول    (∆𝐄برحسب )1-kcal mol   (  وپارامتر هاي ساختاري محاسبه
) خطي  هاي  از ساختار  (  hD∞شده  و خميده   (2vC  تركيبات و خميده  خطي  براي ساختار هاي  روش    ٤تا    ١)  از  استفاده  با 

B3LYP/Def2-TZVPP 

 

 

  Δ[ X-Se-X ( D∞h)- X-

Se-X ( C2v)] 
Se-X-Se Δ[r Se –X ( D∞h)-r Se –

X (C2v)] 
r Se -X ∆𝐸 E0 Compound 

SeF2 
82.85 97.153 0.08 1.74716 0.0 ٢٦٠١.٣٢٥٠٨٤- C2v 

180.0 1.83212 46.43 ٢٦٠١.٢٥١٥٦٣- D∞h 
SeCl2 

77.88 102.119 0.118 2.17743 0.0 ٣٣٢٢.٠٤٩٦٠٣- C2v 
180.0 2.29540 43.29 ٣٣٢١.٩٨٠٧٥٢- D∞h 

SeBr2 

76.52 103.478 0.118 2.33902 0.0 ٧٥٤٩.٩٧٥٠٦٤- C2v 
180.0 2.45690 40.16 ٧٥٤٩.٩١١١٧٣- D∞h 

SeI2 

74.92 105.077 0.12 2.54133 0.0 ٢٩٩٧.٢٢٨٢٧٠- C2v 
180.0 2.66259 37.65 ٢٩٩٧.١٦٧٩٤٨- D∞h 
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محاسبه شده از  )  uΠ،فركانس ارتعاشي و ثابت نيروي اوليه بين حالت پايه و حالت برانگيخته ((ev,∆): شكاف انرژي ٢جدول  
  ٤تا  ١تركيبات 

  

است .تاثيرات اصلي اين انحراف ها از ساختار خطي   g(Ʃ () براي مولكول هاي مطالعه شده   hD∞نماد ترم حالت پايه در تقارن (
است كه با مخلوط شدن حالت    تلر-شبه يان) از تركيبات به طور عمده به موجب اثر  2vC) به فرم خميده (  hD∞(با تقارن بالا  

در اين تركيبات در نتيجه   uΠ(LUMOѰ(و ƩHOMOѰ)g() مرتبط است.با مخلوط شدن اوربيتال هاي  uΠو برانگيخته g(Ʃ ) (پايه 
نتايج محاسبات نشان مي دهد كه سهم اصلي حالت هاي برانگيخته نسبت به   است.  uΠ×)uΠ+gPJT(Ʃيك مسئله دو ترازي  

  uΠ( Q( انرژي حالت هاي پايه و برانگيخته و تغييرات آنها با توجه به جابجايي  .  است   Ʃ)gLUMO(و     )u)ΠHOMOانتقالات  
) ، انحناي منحني پايين (مرتبط با حالت پايه ساختار الكتروني ) از سطح  ٢) نشان داده شده است .بر طبق شكل(٢در شكل(

انرژي پتانسيل آدياباتيك منفي است، اما در منحني هاي بالا ( متناظر با ساختاري هندسي برانگيخته كه با منحني پايين با  
تاثير متقابل دارند) انحنا مثبت است.بر طبق محاسبات مقادير انرژي مينيمم در امتداد انحراف نرمال    uΠ(Q(توجه به جابجايي  

مشاهده مي شود.تفاوت در مقادير انرژي مينيمم و مقادير انرژي    0.6Å(X=Cl),0.6Å(X=Br),0.6Å(I),(X=F)0.7كوئوردينه  
تلر با كاهش  -) ليست شده است.مقادير انرژي يان٣جدول(). مقادير اين انرژي در    JTEتلر مي باشد(–) انرژي اثر يان    hD∞تقارن (

هالوژن ها يك وابستگي خوبي مي توان پيدا كرد ) pꭕو الكترونگاتيوي پائولينگ ( JTEالكترونگاتيوي هالوژن كاهش مي يابد.بين 
.  

:F=3.98 Cl=3.16, Br=2.96, I= 2.66)p(ꭕ 

EJT= 6.1071ꭕp +22.561 : R² = 0.9281 
 .تلر پايدارتر است-به موجب اثر يان 2SeFتلر قوي در هالوژن ها با الكترونگاتيوي بيشتر وجود دارد و -از اين رو يك اثر يان

  

 

 

SeI2 SeBr2 SeCl2 SeF2 Compound 
-153.8530 -162.2916 -200.8733 -265.9235 ν1 

1.3230 1.2349 1.1272 1.0493 Force constant 
0.40 0.79 1.13 2.58 ∆ 

 uΠ( Q(در راستاي شيوه ارتعاشي    ve: نمودارهاي انرژي حالت پايه و حالت هاي برانگيخته بر حسب  ٢شكل  
  2SeX(X=F,Cl,Br,I)براي مولكول هاي 
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  پارامتر هاي ساختاري- ٢-٣
) ليست شده است.مي توان دريافت  ١در مولكول هاي مطالعه شده در جدول(  X-Se-Xو زاويه پيوندي   Se-Xفاصله پيوندي      

) در فاصله پيوندي و زاويه پيوندي    =Cl,Br,IF,X) در حضور هالوژن ها (2vC) به تقارن (  hD∞كه در حين كاهش تقارن از (
با كاهش الكترونگاتيوي هالوژن افزايش    X-Se-X) نشان داده شده است كه زاويه پيوندي  ١تغيير اتفاق افتاده است.در جدول( 

) كوتاه تر    hD∞) نسبت به تقارن (2vCنتايج  روش به كار گرفته شده نشان مي دهد كه فاصله پيوندي در تقارن (  يافته است. 
نتايج نشان مي دهد كه    نيز كاهش مي يابد.  X-Se-X) با كاهش تقارن ،زاويه پيوندي  ١شده است.همچنين با توجه به جدول(
 ١از تركيب  ]2v(CX –Se  r-( D∞h)X –Se  rΔ[(در ساختار هندسي خطي و خميده   X-Seتفاوت طول پيوند محاسبه شده بين 

به ساختار هاي    )  hD∞(بر اثر انحراف ساختار هاي    X-S-X  تغييرات زاويه پيوندي    د.با كاهش الكترونگاتيوي افزايش مي ياب 4تا  
)2vC (  با كاهش الكترونگاتيوي هالوژن كاهش مي يابد .بينJTE   و)]2v( C X-Se-X -)∞h( D X-Se-X Δ[   يك رابطه خطي خوب

 مي توان مشاهده كرد. 

Δ[ X-Se-X ( D∞h)- X-Se-X ( C2v)] = 0.9214EJT  +39.305; R² = 0.9292 
 

  پارامتر هاي ساختاري- ٣-٣
) ليست شده است.مي توان دريافت  ١در مولكول هاي مطالعه شده در جدول(  X-Se-Xو زاويه پيوندي   Se-Xفاصله پيوندي      

) در فاصله پيوندي و زاويه پيوندي    =Cl,Br,IF,X) در حضور هالوژن ها (2vC) به تقارن (  hD∞كه در حين كاهش تقارن از (
با كاهش الكترونگاتيوي هالوژن افزايش    X-Se-X) نشان داده شده است كه زاويه پيوندي  ١تغيير اتفاق افتاده است.در جدول( 

) كوتاه تر    hD∞) نسبت به تقارن (2vCنتايج  روش به كار گرفته شده نشان مي دهد كه فاصله پيوندي در تقارن (  يافته است. 
نتايج نشان مي دهد كه    نيز كاهش مي يابد.  X-Se-X) با كاهش تقارن ،زاويه پيوندي  ١شده است.همچنين با توجه به جدول(

 ١از تركيب    ]2v(CX –Se  r-( D∞h)X –Se  rΔ[(در ساختار هندسي خطي و خميده    X-Seطول پيوند محاسبه شده بين  تفاوت  
به ساختار هاي    )  hD∞(بر اثر انحراف ساختار هاي    X-S-X  تغييرات زاويه پيوندي    با كاهش الكترونگاتيوي افزايش مي يابد.4تا  
)2vC (  با كاهش الكترونگاتيوي هالوژن كاهش مي يابد .بينJTE   و)]2v( C X-Se-X -)∞h( D X-Se-X Δ[   يك رابطه خطي خوب

 مي توان مشاهده كرد. 

Δ[ X-Se-X ( D∞h)- X-Se-X ( C2v)] = 0.9214EJ  +39.305; R² = 0.9292 
  
  

  

  

EJT E(min) rmin Compound 
46.43 -2601.3286661 0.7 SeF2 
43.30 -3322.051781 0.6 SeCl2 
40.16 -7549.9766056 0.6 SeBr2 
38.28 -2997.2294786 0.6 SeI2 

  uΠ( Q(و مقادير انرژي مطلق مينيمم در راستاي شيوه ارتعاشي    hD∞) ساختار هاي .a.u: مقادير انرژي مطلق (٣جدول 

با سطح   2XeS(X=F,Cl,Br,I)) از مولكول هاي  kcal/molJTE,تلر (–) و انرژي پايداري يان Å،نقاط انرژي مينيمم (
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  ) ve(بر حسب   HOMO -LUMO ، ) HOMO HOMO (،)LUMO LUMO() از  .a.u: انرژي هاي محاسبه شده (بر حسب ٤جدول  
و   h(D∞() براي ساختار هاي خطي kcal/mol(بر حسب   Δη،  (χ)) ، الكترونگاتيوي كل veبر حسب   ηو پارامتر هاي سختي كل (

 TZVPP-B3LYP/Def2با سطح تئوري  ٤تا   ١از تركيبات  2v(C(خميده 

 

 

يابد.همانطور كه از اصل مينيمم  ) افزايش مي  2vC)به تقارن ( hD∞و سختي كل از تقارن (    LUMO–HOMOهمچنين شكاف  
) انتظار مي رود ، در حالي كه يك ساختار از پايدارترين حالت به حالتي با پايداري MHP) و اصل ماكزيمم سختي (MEPانرژي ( 

 HOMO     .همچنين مقادير شكاف ]١٩-١٥[كمتر تغيير مي كند در بيشتر موارد انرژي افزايش مي يابد و سختي كاهش مي يابد

–LUMO    اين مقادير كاهش مي يابد.بين الكترونگاتيوي هالوژن  به ويژگي استخلاف ها وابسته است به طوري كه با كاهش 
  از هالوژن ها رابطه خطي مي توان نشان داد. )pꭕو الكترونگاتيوي پائولينگ ( HOMO –LUMOشكاف   

Gap=1.6798ꭕp -4.1336; R² = 0.9965 
 

  نشان مي دهد.  JTEعلاوه براين تغييرات بر اثر كاهش تقارن سختي رابطه خوبي با 
[η(C2V)-η(D∞h)]= 1.6803EJT -39.706; R² = 0.9809 

بزرگتر به عنوان اسيد لوويس قوي و مولكول   ꭕويژگي اسيد لوويس و باز لوويس را الكترونگاتيوي كل تعيين مي كند .مولكول با  
به عنوان اسيد لوويس  2SeF) تركيب  ٤كوچكتر به عنوان باز لوويس قوي شناخته مي شوند بر اين اساس بر طبق جدول(  ꭕبا  

مشاهده مي    ∆)hDχ(-)2VC[χ∞[(مي باشد .با محاسبه پارامتر  4تا    ١به عنوان باز لوويس قوي بين تركيبات    2SeIقوي و تركيب  
منطبق   2V→  C ∞hDدر فرايند تبديل    JTEافزايش مي يابد و اين روند با كاهش    4تا تركيب    ١شود كه اين پارامتر از تركيب  

  است و يك رابطه خطي خوب وجود دارد.
∆[χ(C2V)-χ(D∞h)]= -2.4857 EJT+65.582;R2=0.9781 
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  فتوراكتور، سلول سوختي، فرآيندهاي اكسيداسيون پيشرفته، فتوآند، فتو كاتد. واژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
شده در سوخت به   رهيذخ  يانرژ  ليتبد  يبرا  ييايميواكنش ش  كياست كه از    ييايميدستگاه الكتروش  كي  يسوخت  سلول     
توانايي حذف    ليبه دل  )PFC(  يستيفتوكاتال  يسوخت  سلول هاي   راًياخ  ).Sazali et al. 2020( كند    ي استفاده م  يكيالكتر  يانرژ

آند و    ياز الكترودها  PFC  ستميس  يطور كل  به  آلاينده هاي آلي و توليد همزمان الكتريسيته بسيار مورد توجه قرار گرفته اند.
كه هنگام قرار گرفتن در  ي، به طور قرار گرفته اند pو نوع  nنوع از  ييها يهاد مهي، نPFC ستميشده است. در س ليكاتد تشك

شود. قرار گرفتن   يم   جاديا  pنوع    يستيفتوكاتال  محرك    ي ها  حفرهو    nنوع    يستيفتوكاتال  محرك  يمعرض نور، الكترون ها
) به نوار VB(  تيشده در فتوآند از باند ظرف  ديكند. الكترون تول  ي م  جاديحفره ا-جفت الكترون  كيدر برابر نور    ستيفتوكاتال

حال،    نيكند. در هم  ي م  دي تول   تهيسيالكتر  ،يمدار خارج  كي  قيكاتد از طر  سمت  )  و سپس حركت الكترون بهCB(يي  رسانا
را    آلاينده ي آليتوانند    يم   و راديكال هاي سوپر اكسيد در فتوكاتد   شده در فتوآند  ديتول  ليدروكس يه  يها  كاليها و راد  حفره

  PFC  ستميعملكرد س  ) بيانگر طرح واره اي از فرآيند اكسيداسيون پيشرفته مي باشد.١شكل (  .)Lee et al. 2017(حذف كنند  
،  2TiOمانند  ي مختلف يهاي هاد مهين ،يميفتوالكتروش يدر حوزه .)He et al. 2022(دارد  يبستگ  و فتوكاتد به انتخاب فتوآند

3WO  ،ZnO  ،4BiVO    وCdS  يآل-يفلز  يچارچوب ها  .رونديمعمولاً به كار م  )MOFsاز شده    لياز مواد تشك  ي)، دسته ا  
  ي هاچارچوب   بيترك  .كنندمي    جاديمتخلخل ا  و يك ساختار  ي هستندآل  يگاندهايل  به  متصل  ييخوشه ها  اي  يفلز  يها  وني

منحصر به    يسطح  ي هايژگ يو و  شرفتهيپ   يزوريبا خواص كاتال  دي جد  يتيبه مواد كامپوز  توانديم  هاستيبا فتوكاتال  آلي-يفلز
-MIL-101 (Fe)  ،MILعبارتند از:    جياز انواع را  يبرخ.  وجود دارد  آلي-يفلزي  از چارچوب ها  يفرد منجر شود. انواع مختلف

101 (Cr)  ،ZIF-8    و. ZIF-67    مشابه فتوآند در سيستمPFC  فتوكاتد نيز مي تواند بسيار اثرگذار باشد. به طور مثال پلاتين ،
،  ٢٠١٩در سال    همكارانيكي از فتوكاتدهاي تجاري است كه در مقياس بزرگ هزينه ي زيادي دارد و همچنين سمي است. هو و  

 He et( است نيپلات يمناسب برا نيگزي جا كيمس  دياكس كه دنديرس جهينت نيكردند و به ا سهيمقا  نيمس را با پلات دياكس

al. 2019 پژوهش هايي اخيراً در زمينه ي فتوراكتورهاي سلول سوختي انجام گرفته اند. به طور مثال، حاجي علي و همكاران .(
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براي حذف آلاينده ي تتراسايكلين و توليد همزمان الكتريسيته استفاده كرده اند. سيستم به   PFC، از سيستم  ٢٠٢٤در سال  
با فتوآند   پژوهش    2(Cu/CuO/Cu(Oو فتوكاتد    ZnO/Bi)MIL/6MoO2-(101كاررفته، سيستمي پيوسته  نتايج  باشد.  مي 

ايشان نشان داد كه فتوراكتور به كار رفته در كاربردهاي طولاني مدت به صورت پايدار عمل مي كند. شرايط بهينه در محيط  
درصد   ٨٩پي پي ام با بازده حذف حدود  ٨٠ميلي گرم بر سانتي متر مكعب، غلظت تتراسايكلين  ٨٧/٠خنثي، مقدار كاتاليست 

همچنين اشرفي و همكاران در سال  ).  Hajiali et al. 2024ميلي وات بر سانتي متر مربع گزارش گرديد (   ٨٧/٠  و ماكزيمم توان
، تخريب تتراسايكلين را در يك فتوميكروراكتور سلول سوختي مورد بررسي قرار دادند. فتوآند به كار رفته در اين پژوهش،  ٢٠٢٤

67-ZIF/6MoO2ZnO nanorod/ Bi    تثبيت شده بر يك شيشه ي رسانا و فتوكاتد فولاد زنگ نزن قرار گرفت. شرايط بهينه
 ١٢٠ميلي وات بر سانتي متر مربع و نرخ جريان    ٩/٧پي پي ام، محيط خنثي، شدت تابش    ٢٠در اين پژوهش، غلظت آلاينده ي  

  ).Ashrafi et a. 2024ميكروليتر بر دقيقه گزارش گرديد (
  

  
  طرح واره اي از فرآيندهاي اكسيداسيون پيشرفته  - )١شكل ( 

  

  پارامترهاي اثرگذار بر عملكرد فتوراكتورهاي سلول سوختي در فرآيندهاي فتوكاتاليستي  -٢
تعيين فتوكاتد و فتوآند در فتوراكتورهاي سلول سوختي بسيار در عملكرد اين نوع راكتورها اثرگذار است. انتخاب الكترودها      

باشد.   اثرگذار  تواند  مي  فتوراكتور  اقتصادي  در صرفه ي  از  همچنين  ديگر  يكي  نيز  سلول سوختي  فتوراكتور  طراحي  و  نوع 
      پارامترهاي مؤثر بر عملكرد آن مي باشد.

  

  نتيجه گيري  -٣
توسط       كه  باشد  مي  فتوكاتاليستي  فرآيندهاي  ي  زمينه  در  اخير  هاي  تكنولوژي  از  يكي  سوختي  سلول  فتوراكتورهاي 

پژوهشگران مختلف مورد مطالعه و بررسي قرار گرفته اند. موضوع مهم در اين نوع راكتورها الكترودهاي آند و كاتد مي باشد كه  
توكاتاليستي بسيار اثرگذار هستند. فتوآندهاي مختلفي از اكسيدهاي فلزي مختلف نظير  حفره و ايجاد قابليت ف-در توليد الكترون

اكسيد روي، اكسيد تيتانيوم و اكسيد آهن در پژوهش هاي مختلفي مورد بررسي قرار گرفته اند. همچنين فتوكاتدهايي مثل  
ده اند كه تركيب انتخابي فتوآند و فتوكاتد در  تركيبات اكسيد مس، پلاتين و فولاد زنگ نزن در عملكرد فتوراكتورها بررسي ش

تخريب آلاينده نقشي اساسي دارد. از ديگر قابليت هاي فتوراكتورهاي سلول سوختي توانايي همزمان توليد الكتريسيته با حذف  
  آلاينده مي باشد كه اخيراً در پژوهش هاي مختلف بسيار مورد توجه بوده است. 
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  ) مي)رودتو يول ينوتي مي(ا سيسطح ب با 2SOگاز   برهمكنش يمحاسبات يبررس(
  
  
    ٢، زهرا توانگر  ١منصوره اصفهاني
  

  esfahanimansoureh123@gmail.comكاشان،، شيمي فيزيك، ،دانشكده، دانشگاه  دانشجو دكتري تخصصي  –  ١
  ،كاشان  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي ، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  دانشيار شيمي نويسنده مسئول:    - ٢

z.tavangar@kashanu.ac.ir  
   

  
 DFT،  2SO،مي)رودتويولينوتيمي(ا  سيجذب، بواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
 به  روزافزون ازياندازد. نيكند كه سـلامت انسـان را به خطر ميم ديتول SO 2مانند يمضـر يواكنشـ  يگازها  ،يانسـان  يهاتيفعال   

 ).Zergani, 2022( سـوق داده اسـتجديد    شـرفتهيرا به سـمت مواد پ   قاتي، تحقسـنجش مؤثر و حذف گازهاي آلاينده از محيط
ارچوب هـاي آلي فلزي ه  چـ ا  ليـدل  بـ اور  زيخواص متمـ انو    يدر فنـ هنـ ه قرار گرفتـ دمورد توجـ ا  يو برا  انـ اربردهـ د   يمختلف  يكـ اننـ مـ

 كيمطالعه، جذب  نيدر ا). Mortazavi, 2018( مناســب هســتند  گازحســگري  و    يانرژ رهيذخ  ،گريزيكاتالك،ينانوالكترون
   .استهقرار گرفت يمورد بررس  (RhIT)مي)رودتويولينوتيمي(ا سيسطح ب يبر رو 2SOمولكول 

  

  

  روش  -٢
ــبات با نرم افزار يپژوهش، همه  نيادر     ــتفاده از نظر 3DMol محاس ــلاح  يچگال  يتابع هيو با اس ــدهاص انجام  D2 -DFTش

ده ت.  شـ اف  يدوگانه قطبشـ  هياز مجموعه پا نيهمچناسـ تفاده    PBEيتابعبا   GGA افتهيميتعم بيشـ بيتقر،   (DNP)ياضـ اسـ
ت ده اسـ اختارها و براي بهينه  ٥×٥×١  ، kمقدار). Delley, 1990(  شـ ازي سـ ي براي  ١٥×١٥×١سـ در نظر  يخواص الكترون بررسـ

  :بدست آمد ريز يبا استفاده از رابطه  RhITهيتك لا يرو 2SO مولكول جذب يگرفته شد. انرژ
  
)١(  𝐸ௗ௦ = 𝐸ெ௨/ோூ் − 𝐸ோூ் − 𝐸ெ௨ 

  
طح  ،تنها  2SOكل مولكول    يانرژ بيبه ترت 𝐸ெ௨/ோூ்، و  𝐸ெ௨ ،𝐸ோூ்  بالا  يرابطه در طح  RhITسـ   RhITو سـ

  شد:محاسبه  زير ة، از رابطτ ،ييحسگر زمان بازآرا براي بررسي كارايي سطح به عنوان همراه با مولكول جذب شده است.
  
)٢(  𝜏 = 𝜈ିଵ𝑒ିாೌೞ ்⁄  

  .است عمل  فركانس 𝜈ن هستند و  امسدما و ثابت بولت بيبه ترت 𝑘و   𝑇رابطه،  نيا در
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    بحث -٣
 يساختارها  شدننهيپس از به  .قرار داده شد  RhITسطح   هاي مختلفگاهيجا تمام يرو يو افق يعمود  طوربه  2SO مولكول   

ــنهـاديپ  ــطح   SO 2جذب گاز يبرا  جايگـاه نيترمطلوب  ،يشـ ــد. نييتع -٧٨/٠  eV جذب  يبا انرژبر روي سـ   ن يترداريـدر پا  شـ
ورتبه   2SOمولكول    ،يكربنديپ  طح  يمواز  صـ ت Rh  بالاي اتمبا سـ كل قرارگرفته اسـ له١(شـ طح  2SO ي مولكول). فاصـ  درتا سـ

به ترتيب    S-O    ،Rh-S   ،Rh-N  يوندهايطول پ   نيانگيم  سـطح، يبعد از جذب مولكول رو .اسـت ٤٠/٢ Å،  پيكربنديبهترين 
Å  يونـديپ   هيـزاو  نيو همچن  شيافزا  ٠٢/٠،  ٠١/٠،    ٠١/٠  O-S-O  ه مولكول آزاد ــبـت بـ هيـكـاهش    ٩٠/٠֯  ،پس از جـذب نسـ  افتـ

شونده منتقل شده  بار از سطح به مولكول جذب ٢/٠ eمعادل   محاسبات آناليز جمعيت نشان داد كه در طي فرايند جذب،است. 
  كه براي كاربرد سطح به عنوان يك حسگر مقدار مناسبي است. است ٩/٢٣ sاتاق    يشده در دمامحاسبه  ييزمان بازآرااست. 

 
  

نمودار اختلاف چگالي  ) ب ، .2RhIT/SO ي از ساختارانرژ نيكمتربا  يكربند ي پي براي بروور  از و بالا از ي نما:الف)  ١ شكل
و   دهدنشان مي  ٠/ ٧٠٠ 3e/Åسطح بار در طي فرايند جذب. رنگ سبز انباشتگي و رنگ قرمز كاهش چگالي بار را براي هم 

  هاي جزيي براي اين ساختار  ج) چگالي حالت
  

 

  

طح با    شبرهمكن PDOS نمودار    ان م را  2SO  مولكولمؤثر سـ كلدهدينشـ مولكول   p  يهاتاليربوا به مربوط  يهاكيپ .  )١(شـ
ــدهجـذب ــطح   pو   d يهـاتـاليربوا  بـا  -٧/١ تـا  -٨/٣ eV  حـدودهم نواحي انرژي مختلف، از جملـه دردر  شـ ــانسـ . دارنـد  يهمپوشـ
ــطح p  يهاتاليمربوط به اورب  يهاپيك ــدهپس از جذب پهن -٩/٣  تا -١/٢ eVبازة انرژي در  سـ  يهااند. همچنين، پيكتر شـ

ــطح، d  يهاتاليمربوط به اورب ــمت انرژ  يفرم يكيدر نزد س ــده يهايبه س  بار  يچگال اختلاف عيتوزنموداراند.  مثبت جابجا ش
)CDD  (طح  يروبار    يچگال  كاهش تگ  وسـ ان مي  2SO  مولكول يبار رو يانباشـ دهدكه با نتايج مربوط به تجزيه و تحليل را نشـ

، برهمكنش موثر بين ســطح و شــدهجذب  مولكولســطح و    نيماب هيناح درعلاوه بر اين، انباشــتگي بار  جمعيتّ مطابقت دارد.  
    كند.را توجيه مي 2SOمولكول 

  
  گيرينتيجه  -٩
 eV  معادل  ةنيبه  بجذ  يانرژ .استي شدهبررس  DFT  محاسباتبا    RhITسطح    يرو  2SOپژوهش جذب مولكول    نيا  در   
ا  دهنده نشان  -٧٨/٠ مناسب  ا  نيبرهمكنش  با  نمودارا سطح    نيمولكول  پيكPDOS  ست.  همپوشاني  اوربيتال،    pهاي  هاي 

 ل يتحل  و  هيتجزدهد.  سطح را، در بازة وسيعي از انرژي نشان مي  dو    pهاي  هاي مربوط به اوربيتالشده با پيكمولكول جذب
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  ن يا  انگري بكم    ييو زمان بازآرا  مناسبجذب    انرژيدارد.    مطابقت  CDD  نمودار  با  كه  داد  نشان  را  سطحانتقال بار از    ،تيجمع
 باشد.  2SOگاز  يبرا يمناسب حسگر توانديم  RhIT سطحاست كه 
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استخراج خواص ترموديناميكي تعادلي و غير تعادلي براي حالت گازي سيستم  

 2Zn…H  روي سطح انرژي پتانسيل بين مولكولي سه بعدي كوانتومياز 

 
  ٢، ابراهيم نعمتي كنده  ١عاطفه اكبرپور

 اروميهدانشگاه    ،گروه شيمي، دانشكده شيمي، رشته شيمي فيزيك،  دانشجو 
 e.nemati@urmia.ac.irاروميه، رايانامه:    ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه دانشيار - ١

  دكتر، رشته فيزيك ماده چگال، گروه فيزيك، دانشكده علوم، دانشگاه اروميه - ٢
 
 
 

 سايش شبيه سازي مكانيك كوانتومي، خواص آ  ،وان دروالس ;ZN_H2  ; PESواژگان كليدي:  

  

  مقدمه-١
واندروالس    يهاو كمپلكس  افتهي  شيكوچك افزا  يساختارها  يمولكولنيب  ليپتانس  يتوجه به محاسبه انرژ   ر،ياخ  يهادر سال    

(vdW)     بيترك  اي كمپلكس    كي   ، يجالب توجه هستند. به طور كل   ارياتم بس-از نوع اتم  vdW  اشاره دارد كه در    يباتيبه ترك
  نيب  ليپتانس  يانرژ  يمورد مطالعه، بررس  ي اصل  ي هااز دسته   ي كيواندروالس قرار دارند.    فيعض  يمولكولنيب  ي روهايها با نآنها اتم

را به خود جلب    يشتريتوجه ب  يمحاسبات كوانتوم  يهاحال حاضر، روش  در  ].١كوچك است [  يگاز  يهاعنصر و مولكول  كي
اصلكرده علت  بس  نيا  ياند،  دقت  و  مناسب  زمان  ا  يبالا   اريتوجهات،  [روش  نيمحاسبات  ا٢هاست  در  پتانس  ني].   ل يكار، 

X = BF -pvXz-cc)نوع    از  نگيدان  هياز توابع پا  يريگو با بهره  CCSD(T)با استفاده از روش    2Zn…H  ستميس  يمولكولنيب

D, T , Q): محاسبه شد 

  

  روش انجام محاسبات-٢
 ي مورد بررس  ،يو برنارد  زيبه روش بو  BSSE  حياز جمله تصح  ، يديجد   يمحاسبات  يكردهايمقاله، رو  نيدر ا  در اين پژوهش،   

پتانس  نهيبا دقت و هز  ي روش محاسبات   نيانتخاب بهتر  يقرار گرفته است. برا  ي طور جامع برابه  يمولكولنيب  يهاليمناسب، 
نشان    ج ينتا  اند.آنگستروم محاسبه شده  R=(2.00-15.00 Å)  بازه ي   فاصله مختلف در   ٥٠و     (θ = 0, 45, 90, 135)  يايزوا
بهبود    ير يطور چشمگدقت محاسبات را به  توانديم  ن،ينو  ي محاسبات  يهاو روش   يمولكولنيب   هيكه استفاده از توابع پا  دهنديم

 تر دهيچيمحاسبات پ   يرا برا  يمهم  يهاشرفت يتوابع، پ   نياز ا  شتريب  يريگبا بهره  توانديم  نهيزم  نيها در اپژوهش  ندهيبخشد. آ
مختلف   يشده در سطوح نظرمحاسبه  يهاليپتانس  ريعنوان نمونه، شكل ز  بهبه ارمغان آورد.  يدر علم محاسبات مولكول  ترقيو دق
توجه    ن،يدر ادامه محاسبات ارائه كرده است. بنابرا  يعملكرد مناسب   apv5z-BF  هي. تابع پادهديدرجه را نشان م  ٠  هيزاو  يبرا

  كمك كند.  جي نتا  ييبهبود دقت و كارا به توانديدارد و م   ياديز تياهم نده يآ يهالينكته در محاسبات و تحل نيبه ا



 

103 
 

  
  BF-ccsd(T)/apvQzاز روش  محاسبات پتانسيل بين مولكولي  )٤شكل        2Zn_Hپيكر بندي كمپلكس  )٣شكل

  
 

 بحث و نتايج -٣
) و مورس برازش داده شدند، كه به  ٦،  ١٢جونز (-لنارد  لي پتانس  يهابا مدل  ab-initioصورت  شده بهمحاسبه  ي هاليپتانس    

كل جسمبرهم  يهاليپتانس  يطور  دو  د  يكنش  عبارت  به  انرژ  گر،يهستند.  مجموع به   يليپتانس  يسطح  ا عنوان  از    يه 
  شده است. تهدر نظر گرف Zn...Hاز نوع   يدو جسم يهاكنشبرهم

 


  ,
,

( , ) ( )i j
i j
i j

U r V r          (١) 

ا پتانس  i,jV(r(  نجا،يدر  (-(لنارد  ليمدل  و    اي )  ٦،  ١٢جونز  است  خطانشان  εمورس)  ناسازگار  ييدهنده  از  كه    نيب  ياست 
-و لناردوشيشتا، مورس    ي هابرازش با استفاده از مدل  جي. نتاشوديم  يناش  ab-initio  يهالي شده و پتانسبرازش  يهاليپتانس

  ني)، از ا٦،  ١٢جونز (-لنارد  ژهيوهر دو مدل، به  فياند. برازش ضعنشان داده شده  ٥و  ٤  ،  ٣  يهادر شكل  بي) به ترت٦،  ١٢ونز (ج
  نسبت داد. يجسمسه يها كنشحذف برهم نيبرازش و همچن يآن را به تعداد كم پارامترها توانيها آشكار است كه م شكل

  

  
مدل   ) نتيجه برازش  ٥) نتيجه برازش مدل پتانسيلي مورس      شكل٤) نتيجه برازش مدل پتانسيلي وشيشتا     شكل٣شكل

  LJپتانسيلي 

 

 نتيجه گيري -٤
  يهاليپتانس  افتن ي  يبرا  initio-ab  ي هاداده  سپس   و  شد  محاسبه  )2Zn…H )vdW  كمپلكس  يبرا  initio-ab  ليپتانس  مدل   ك ي   

LJ(12,6)،  ف ي ضع  يجسمسه  تعاملات  حذف  ليدل  به  يدوجسم  مدل  دو  هر  از  آمده  دست  به  جينتا   شدند.  استفاده  شتاي واش  و  مورس  
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  ي هايژگيو  محاسبه  يبرا  تواننديم  مدل  سه  هر  است.  ab-initio  يهاداده  يسازاهنگهم   در  يعال  شتايشو  مدل  حال،   نيا  با   هستند.
  شوند. استفاده كيكلاس يمولكول كيناميد يهايسازه يشب از استفاده  با مختلف  يكيزيگرماف

  

  منابع و مراجع 
  

1.Sadeghi, S., & Nemati-Kande, E. (2023). The Journal of Physical Chemistry A, 127(4), 1053-1067 
2.Aghababaei, F., & Nemati-Kande, E. (2024). Physical Chemistry Chemical Physics, 26(5), 4724-4735. 
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گريز با استفاده از كند و سوز ليزري با هدف ساخت توري استيل با سطح آب 
  جداسازي نفت از آب   

  

    ٣، بهشته سهرابي   ٢، سعيد عزيزيان١  فائزه اميدعلي

دانشجوي دكتري تخصصي، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه بوعلي همدان،  نويسنده مسئول :    -  ١
f.omidali@che.basu.ac.ir  

  sazizian@basu.ac.irاستاد، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي دانشگاه بوعلي همدان،    -٢
 sohrabi_b@iust.ac.ir  دانشيار، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه علم و صنعت ايران،  -٣

  

  دوست، استئاريل الكل، ليزر فمتو ثانيه.چربيگريز، فوق  فوق آبواژگان كليدي: 

 مقدمه -١

  ي جداساز  يبرا  يثرمؤ  يها به روش  ازيو ن  به حساب آمدهسلامت انسان  براي  و    ييايدربوم  در زيست  مهمي  د يتهد  ينفت  ي آلودگ   
مواجه هستند.    هيثانو  ي و آلودگ  ي ناكارآمدبالا،  ة  نيمانند هز  يي هااغلب با چالش   ي مرسومجداساز  ي هاكينفت از آب دارد. تكن

ي  عيطب  يهادهيبا الهام از پدكه    قابل كنترل  ي با ترشوندگهايي  سطح  از جملههاي جديد و نوآورانه،  دنبال روشمحققان به  امروزه  
و نانو و استفاده از    كرويم يساختارها  قياز طر  يزبر  جاديا  ازمندينها  ي اين سطحزيگربه آب  ي اب يدست  شوند، هستند.ساخته مي

كند وسوز با استفاده از    يفولاد   يتورگريزي بالا،  براي ايجاد سطحي با آب  ، اين مطالعهدر    .]١,٢[  است  ي كمسطح  يانرژبا    مواد
بررسي شد. همچنين   آب روي اين سطحتماس  هيزاوبه منظور بررسي اين تغييرها . اصلاح شدالكل  لياستئار سپس باو ليزري 

  كه ظرفيت بالاي  قرار گرفت  يابيمورد ارز  يو مقاومت در برابر خوردگ  از آب  نفت  يمانند جداسازاين سطح    ي عمل  يكاربردها
  .اين توري اصلاح شده را اثبات كرد

  

  روش   -٢

فوق    زيآبگر  اريسطح بس  كي  جاديا  يبرا     و سوز  با  ي  فولاد  توري  ، دوستچربيو  زبري)زريلكند  افزايش    سپس  و  ي(جهت 
به مدت    شده و  شستهها  اصلاح با ليزر، سطح   از  پسبه اين منظور  .  از لحاظ ساختاري و انرژي سطح اصلاح شد  استئاريل الكل

-يو چرب  يزي گرو بهبود آب  يسطح  يكاهش انرژ  سبب  اين اصلاح شيميايي  .ور شدالكل غوطه ليدر محلول استئارساعت    ٢٤
  . گرددسطح مي  يوستد
  

  بحث  -٣

الف  -١شكل    همانطور كه در  .تهيه شد   FE-SEMتصاوير    ،مورد بررسيسطح    تغييرات ساختاري  فيو توص  يمنظور بررسبه      
. پس از كند و سوز ليزري، ايجاد هستند  پستي بلنديو بدون    يقليها كاملا ص، تمام رشتهاوليه تورير نمونه  شود دمشاهده مي

و اكسيداسيون در سطح استيل بوده   ياز ذوب موضع  يناشب). اين زبري  -١ي روي سطح كاملا قابل مشاهده است (شكل  زبر
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ويژگي  بهبود  سبب  ترشوندگي  كه  شكل  شوديم    سطحهاي  كه  - ١.  است  شيميايي  اصلاح  از  پس  خوبپ    ي ريگشكل  ي به 
  دهد. ي نشان م آن الكل را در سطح و منافذ  لياستئار ياورقه يساختارها

  

  
سطح توري فولادي قبل (الف) و بعد (ب) از كند و سوز ليزري و همچنين بعد از اصلاح شيميايي با استئاريل    FE-SEM  - ١شكل  

  الكل (پ). 
  
است و در دسته   ٢٥/٨٣◦ دهد كه روي توري فولادي اصلاح نشده برابر باها با قطره آب را نشان ميزاويه تماس سطح ٢شكل    

افزايش   ٧١/١٣٣◦و    ١٩/٩٨◦ها پس از اصلاح ليزري و شيميايي به ترتيب به  زاويه تماس سطحگيرد.  دوست قرار ميهاي آبسطح
  يابد كه نشان از تغيير قابل قبول ترشوندگي سطح است. مي
  

 
با    - ٢شكل   از اصلاح  ليزر و همچنين بعد  با  زاويه تماس قطره آب روي سطح توري فولادي قبل (الف) و بعد (ب) از اصلاح 

  استئاريل الكل(پ).  
  
و  متري روي بشر قرار گرفت  سانتي   ٤در    ٤، اين سطح در ابعاد  از آب  فتني  در جداساز  توري اصلاح شدهعملكرد    يبررس  يبرا

بطور كامل انجام شده    نفت و آب  ي، جداسازمشخص است  ٣شكل  شد. همانطور كه در    ختهيآن ر  يو آب رو  فتاز ن  يمخلوط
  است. 

  
جداسازي آب و نفت سفيد با استفاده از توري فولادي اصلاح شده با ليزر و استئاريل الكل قبل (الف) و بعد (ب و    -٣شكل  

  پ) از فرايند جداسازي.  
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هاي دريايي است، ميزان خوردگي اين  كاربردهاي توري آماده شده، جداسازي نفت از آب در محيطبا توجه به اينكه، يكي از      
پيداست، ليزر سبب افزايش    ٤درصد وزني بررسي شد. همانطور كه در شكل    ٥/٣سطح در محيط خورنده محلول سديم كلريد  

 شود.  درصد مي  ٦/٧٢خوردگي و استفاده از استئاريل الكل به عنوان اصلاح كننده شيميايي سبب كاهش خوردگي تا 

  
فولادي قبل (ب) و بعد (الف) اصلاح ساختاري با ليزر و بعد از اصلاح شيميايي    نمودارهاي تافلي بررسي خوردگي توري   - ٤شكل  

  با استئاريل الكل (پ). 
 
  

  گيري  نتيجه -٤

گريزي بالا براي جداسازي نفت از آب  سطحي با آب  ،و در دسترس  متيارزان قي  فولاد  يتور  با استفاده از  قيتحق  نيدر ا   
ساخته شد. به اين منظور اصلاح سطح با كند و سوز ليزري و استئاريل الكل كه ماده شيميايي سبز و دوستدار محيط زيست و 

كننده اصلاح  براي  مناسبي  اميدواركنندهجايگزين  و  مناسب  بسيار  عملكرد  سطح  اين  شد.  انجام  است،  سمي  در هاي  را  اي 
  جداسازي نفت از آب و بازدارندگي خوردگي از خود نشان داد. 

  

  منابع و مراجع  

1. S. Rahimi, S. Azizian, and H. Tahzibi, Colloids Surf A Physicochem Eng Asp 695, 134287 (2024). 
2. E. Mosayebi, S. Azizian, B. J. Cha, T. G. Woo, and Y. D. Kim, Journal of Physics and Chemistry of Solids 
150, 109815 (2021). 
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  تلوريد كادميوم به روش لايه نشاني الكتروشيميايي نازكهيلاساخت 
  
  

    2، علي مشرقي 1فاطمه اميرسرداري درجز 

گروه سراميك، دانشكده مهندسي و علم مواد، دانشگاه صنعتي  ،   دانشجوي كارشناسي ارشد  -  ١
  amirsardari253@gmail.comشيراز،

  mashreghi@sutech.ac.ir، گروه سراميك، دانشكده مهندسي و علم مواد، دانشگاه صنعتي شيراز،  دانشيار نويسنده مسئول:    -*و  ٢  

  
 

  كادميوم، سلول خورشيدي ، تلوريد  نازكهيلافيلم  واژگان كليدي: 

  

  مقدمه -١
ي مختلفي براي هاروش).  ٢٠١٩اوجو، (دارد  نازكهيلاي خورشيدي  هاسلولي در  اگستردهتلوريد كادميوم كاربرد    نازكهيلا    

و لايه نشاني    كردنياسپر، اسپاترينگ،  خلأ ي تبخير در  هاروشبه    توانيملايه نشاني اين ماده ارائه شده است كه از آن ميان  
و بازده    متيقارزان به هزينه كم، سادگي توليد، تجهيزات    توانيمالكتروشيميايي اشاره كرد. از مزاياي لايه نشاني الكتروشيميايي  

لايه نشاني اسيدي    در حمامدر اين مقاله به لايه نشاني الكتروشيميايي تلوريد كادميوم    ).١٩٩٨باسول،(  لايه نشاني بالا اشاره كرد
  . گردد يمو نتايج حاصل ارائه  شوديمپرداخته 

  

  روش  -٢
شيشه    بود.  pH = 2.8مولار سولفات كادميوم و محلول اشباع دي اكسيد تلوريوم در    1حمام لايه نشاني متشكل از محلول آبي     

  70آند انتخاب شد. لايه نشاني در دماي    عنوانبهكاتد و ميله گرافيت    عنوانبه   (FTO)پوشيده با اكسيد قلع آلاييده به فلوئور  
ضخامت لايه ايجاد شده از تصوير سطح    ساعت انجام شد.   4به مدت   1600mvو ولتاژ    1400rpm، دور همزن  گراديسانتدرجه  

(الف) آمده است تعيين گرديد. همانطور كه در شكل مشخص است، ضخامت لايه    1مقطع ميكروسكوپي نمونه كه در شكل  
(ب) آمده است. همانطور كه مشخص است   1است. تصوير ميكروسكوپي از سطح نمونه در شكل  600nmتلوريد كادميوم حاصل  

  تخمين زده مي شود.  100nmلايه حاصل عاري از هرگونه حفره بوده وكاملا يكنواخت است. اندازه دانه ها كمتر از 
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  ميكروسكوپي از الف) سطح مقطع ب) سطح نمونه. : تصاوير ١شكل 
  

آمده    2ي شد كه نتيجه آن در شكل  ريگاندازهپوشش حاصل    EDSبراي تعيين استوكيومتري بودن پوشش حاصل، طيف      
و    %48.6است. از جدول درصد عناصر كه در اين شكل آمده است، غلظت كادميوم در پوشش تلوريد كادميوم حاصل برابر با  

به دست مي آيد. اين نشان    0.95به دست آمد كه در نتيجه آن نسبت اتمي كادميوم به تلوريوم برابر با  %51.4غلظت تلوريوم 
  دهنده آن است كه تركيب پوشش حاصل بسيار نزديك به تركيب استوكيومتري است. 

  

  500Xيي  نمابزرگ در   EDS: ٢شكل 

  

  نتيجه گيري   -٣
الكتروشيميايي       درجه  ٧٠تلوريد كادميوم ساخته شد. لايه نشاني درحمام اسيدي و در دماي    نازكهيلابا روش لايه نشاني 

گرديد.    600nm  باضخامتساعت منجر به پوشش تلوريد كادميوم    4انجام شد. لايه نشاني به مدت    1600mvو ولتاژ    گراديسانت
استوكيومتري بودن تركيب پوشش حاصل   دهندهنشانآمد كه    به دست  0.95نسبت اتمي كادميوم به تلوريوم در پوشش حاصل  

  است.
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  منابع و مراجع  

[1]   Ojo, A. A., Cranton, W. M., & Dharmadasa, I. M. (2019). Next generation multilayer graded bandgap          
solar cells. Cham: Springer International Publishing. 
[2]   Basol, B. M. (1988). Electrodeposited CdTe and HgCdTe solar cells. Solar Cells, 23(1-2), 69-88. 
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}اوريل به روش  ٦بررسي برهمكنش داروي كلرومتين با نانو متخلل كوكوربيت{ 

  كوانتومي و نظريه تابع چگاليمحاسبات 

  

  اشكان باقري،  مهدي رضايي صامتي

  ashkanbagherichemist@gmail.comدانشكده علوم پايه،دانشگاه ملاير،
  mrsameti@malayeru.ac.ir دانشكده علوم پايه،دانشگاه ملاير

  
  

  ٠٩}اوريل،نظريه تابع چگالي،گوسين ٦كلرومتين،كوكوربيت{واژگان كليدي:

  

 مقدمه-١

}اوريل خالص به روش ٦در پژوهش حال حاضر جذب و برهمكنش بين داروي ضدسرطاني كلرومتين و نانومتخلل كوكوربيت{   
، به منظور دارورساني    ٠٩توسط نرم افزار گوسين    )Cam-B3LYP/ 6-311G(d)نظريه تابع چگالي در سطح محاسباتي  ( 

بررسي شده است.نتايج انرژي جذب و پارامترهاي آنتالپي و انرژي آزاد گيبس نشان داد،برهمكنش بين دارو و نانومتخلل به لحاظ  
  ترموديناميكي مساعد و گرمازا مي باشد. 

  

  معرفي -٢

  پروتئين  توليد كردن متوقف با كه است كننده آلكيله عامل يك و سرطان ضد  داروي يك  موستارژن تجاري نام با  كلرومتين    
  لنفوم  نام   به  سرطان  نوعي   درمان  براي  كلرمتين  داروي.  نمايدمي  جلوگيري  آنها   مثل   توليد  و   سرطاني  هاي سلول  رشد  از   لازم  هاي 

مولكول٦كوكوربيت{  شود.مي  استفاده  لوسمي  و  هوچكيني باشد   ايحلقه درشت  }اوريل   اوريليگليكول  مونومرهاي  از  كه  مي 
  اند و ساختار مناسبي را بعنوان يك حامل دارو تشكيل داده است. شده متصل  هم به  متيلن هايپل توسط كه استشده ساخته

 

  روش محاسبات -٣

  در   ساختارها  تمامي  و   شده  گرفته  نظر  در  كوكوربيت  با  كلرومتين  سرطان  ضد  داروي  هايپيكربندي  تمامي   مطالعه،  اين  در   
)  ١شكل.(اند شده  سازيبهينه )  ٠٩(گوسين  افزارنرم  از  استفاده  با))  Cam-B3LYP/ 6-311G(d((  چگالي   عملكردي  نظريه  سطح
  ها حالت  چگالي  نمودارهاي  ،HOMO-LUMO  هايانرژي   ترموديناميكي،  پارامترهاي  شكل،  تغيير  انرژي  برهمكنش،  انرژي

)DOS ( پارامتر گراديان چگالي   و )RDG (شوند.مي محاسبه شده  گرفته نظر در  پارامترهاي همه براي  
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  اوريل در سه پيكربندي مختلف }٦{كوكوربيت  با كلرومتين  :تصاوير ساختارهاي بهينه شده داروي ١شكل 

  

  نتايج و بحث -٤

 نتايج .  است  خوديخودبه   و  گرمازا  اوريل}٦{كوكوربيت  با  كلرومتين  داروي  جذب  فرآيند  كه  دهدمي  نشان  شدهمحاسبه  نتايج    
  نسبت به دوموقعيت ديگر   ٣اوريل در موقعيت  }٦{كوكوربيت  با   كلرومتين   داروي  اتصال   كه  دهد  مي  نشان   جذب   هاي  انرژي

 اوريل}٦{كوكوربيت با كلرومتين الكتريكي خواص كه  دهد  مي نشان) ٢ شكل) (DOS( حالت چگالي نمودارهاي. است قوي تر
 مورد  هاي  كمپلكس  پذيري  واكنش   است و   تر  ملموس  كوكوربيت  بر  دارو  اثرات  بنابراين  كند،   مي   تغيير  توجهي  قابل   طور  به

يابد كه نشان مي دهد كوكوربيت مي تواند حامل مناسبي براي داروي ضد سرطان كلرومتين باشد.همچنين  مي افزايش مطالعه
  سهم  وجود  دليل  اوريل به}٦{كوكوربيت  با   ) مشخص شد كه پيوند بين دارو٣(شكل)RDG(   چگالي   با توجه به بررسي گراديان

  در  آن تحويل سپس  و ) دارو حمل( دارورساني  براي مناسب تري كانديداي  ،  ٣موقعيت  در الكترواستاتيك پيوندهاي از بيشتري
باشد.اما در دوموقعيت ديگر باتوجه به افزايش سهم پيوند واندروالسي،به منظور فرآيند رهايش و جداسازي دارو   مي هدف سلول

  و اتصال به سلول هدف مي تواند موفق تر عمل كنند. 
  

  اوريل در سه موقعيت }٦{كوكوربيت با  كلرومتين :مقادير انرژي جذب،آنتاپي و انرژي آزاد گيبس داروي١جدول 
  موقعيت هاي جذبي  انرژي جذب  آنتالپي  آزاد گيبس انرژي 

  ١موقعيت   -١٤/٢٥  -٠٧/١٥  - ٢٠/١٨

  ٢موقعيت   -٣٢/٢٨  -١٢/١٧  - ٠٨/٢٠

  ٣موقعيت   -٧٠/٤٢  -١٤/٢٦  - ١٦/٢٩
  

  

      

 اوريل در سه موقعيت  }٦{كوكوربيت با  كلرومتين  داروي )RDG(  :تصاوير گراديان چگالي ٢شكل 
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  نتيجه گيري -٥
مطالعه نشان مي دهد با توجه به نتايج بدست آمده از پارامترهاي محاسبه شده،جذب داروي كلرومتين بر كوكوربيت كاملا  اين     

مطلوب و مساعد بوده همچنين پيوند قوي بين اين دو برقرار مي شود كه مي تواند اين كمپلكس را تركيب ايده آلي به منظور 
  ازان مبدل كند. پروژه دارورساني و حمل دارو براي داروس

  

  مراجع  و منابع
[1] Bower M., Waxman J., Lecture Notes: Oncology (2 ed.). John Wiley & Sons. (2017) 
[2] ML Jones ; British Journal of Healthcare Assistants, (2023) - Mustard gas: out of hate comes hope. 
[3] "Adult Hodgkin Lymphoma Treatment (PDQ) – Patient Version". NCI. August 3, (2016).  
[4] Mostafa A. Abdel-Maksoud; (2023) Advances in Autoimmune Rheumatic Diseases Translational 
Immunology , Pages 333-348. 
[5] YUNING W.; (2023). Cancer Research, Chemotherapy's hidden origins 
[6] Therapeutic Goods Administration (TGA). 30 June 2021. Archived from the original on 5 September 2021. 
Retrieved 5 September 2021. 
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مطالعه نظري اثرات مشاركتي و استخلاف بر خواص پيوندهاي تترل و هيدروژني در  
  HF4CN:SiF-Ph-X:هاي سه جزئي كمپلكس

  
   ٣محسن اباذري،   ٢،حميدرضا مسعودي ١  يستوده باقر

  
  (S.Bagheri@vru.ac.ir)دانشيار، رشته تخصصي شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج) رفسنجان،   -١

دانشيار، رشته تخصصي شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج) رفسنجان،   -٢             
(H.R.Masoodi@vru.ac.ir)  

 شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج) رفسنجانكارشناسي ارشد    -٣          

(mohsenabazaeri69@gmail.com)  
 
 

  هاي هامت مشاركتي، پيوند تترل، پيوند هيدروژني، اثرات استخلاف، ثابتواژگان كليدي:  
 
 
  مقدمه    -١

بر يكديگر ركووالانسيغ   هاي برهمكنش   متقابل   راتيتاث        اثرات  را  دهيپد  نيا.  به خود جلب كرده است  را  ايژهيو  توجهات  ي 
همديگر را   در صورتي كه  و   افزاييهم  آن را  ندشو  همديگر  تيتقو  باعث  برهمكنش  دو  حضور  در صورتي كه .  گويندمي   يمشاركت

  به مشاركتي    مفهوم.  ]١[پيشنهاد شد   يمشاركت   مفهوم  بار  نياول  يبرا ١٩٥٧  سال  در. گويندمي  ي كنندگ مخالفت  كنند  فيتضع
  .]  ٣و٢ [د كنيم  بسيار كمك  يدروژنيه  يوندهايپ  يدارا هايستميس رفتار حيتوض

  

  هاي محاسباتي  روش - ٢
نرم افزار محاسبات مكانيك     از  استفاده  استانMP2/6-311++G(d,p)   سطح در  Gaussian09  كوانتومي با  به  .  جام شده 

استفاده شده است. در طي فرآيند بهينه سازي    از روش نيروي مقاوم  ،انرژي  تصحيح خطاي انطباق مجموعه پايه بر مقاديرمنظور  
در همان  AIM2000افزارها توسط نرمها در مولكولاستفاده از روش اتم خواص مكان شناختي چگالي الكتروني باهمچنين،  

 محاسبه شده است.  سطح محاسباتي

  

  بحث و بررسي نتايج  -٣
  ر ي ز رابطهاز  يجزئ سه هايكمپلكس ليتشك  يانرژنشان داده شده است.  ١طرح شماتيك ساختارهاي مورد بررسي در شكل    

  : شود يم محاسبه
Eternary = Eternary-∑Emon                                                                                                                    (١) 

ternaryE  و  monE مقادير انرژي دهد كه  نشان مي  ١. جدول  استه  شـد  نهيبه يكمپلكس و مونومرها  يمربوط به انرژ  بيبه ترت
پايداري ساختارهاي مورد بررسي  هاي سه جزئي  تشكيل كمپلكس در همه سيستم مورد بررسي منفي است كه نشان دهنده 

ترين استخلاف الكترون دهنده، مقدار مطلق انرژي تشكيل  ترين استخلاف الكترون كشنده به سمت قوياست. با رفتن از قوي
 يابد. رابطه خطي بسيار خوبي بين مقادير ثابت هامت و انرژي تشكيل كمپلكس وجود دارد.  كمپلكس به طور كلي كاهش مي
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SiF1

F

F

F

F H CN X

X' X=H , X'= H, F, Cl,NH2, NO2,CH3

X'=H, X=H, F, Cl, NH2, NO2, CH3

or

 
  . طرح شماتيك ساختارهاي مورد بررسي ١شكل 

 
 

  :شوديمحاسبه م  ريصورت ز بهي  جزئ سهي هادركمپلكس ياثر مشاركت يانرژ ريمقاد
Ecoop= Eternary - ∑Edimer                                                                                                                 (٢)  

dimerE  دهد كه مقادير  نشان مي  ١جدول    .استه  شـد  نهيبه  هاي دوجزئيكمپلكس  يمربوط به انرژcoopE  ي ساختارها  يدر تمام  
هاي سه جزئي موجب تقويت نشان دهنده اين است كه پيوند تترلي و هيدروژني در كمپلكس كه    باشد ي م  يمنفي  مورد بررس

ترين استخلاف كشنده به قويترين استخلاف الكترونبا رفتن از قوي  coopEشود مقدار مطلق انرژي  شوند. مشاهده مييكديگر مي
هاي سه جزئي به صورت زير در كمپلكس   H···Fو پيوند هيدروژني    Si···Nانرژي پيوند تترلي    يابد.دهنده افزايش ميالكترون

  محاسبه مي شود: 
 

E'Si···N=ETerary-(EHF···SiF4+E X-Ph-                                                                                                      (٣)      
E'H···F=ETernary-(EHF+EF4Si···X-Ph-CN)                                                                                               (٤)          

وجود دارد و با رفتن از   يدروژنيه  و  يتترل  هايونديپ هاي هامت و انرژي كه رابطه خطي بسيار خوبي بين ثابت شود  مشاهده مي
ترين استخلاف الكترون كشنده، مقدار مطلق انرژي پيوندهاي تترلي و هيدروژني مورد ترين استخلاف الكترون دهنده به قويقوي

  ١محاسبه و در جدول  ي  دروژني و ه  يتترل  هايونديپ   يمربوط به نقاط بحران  ρ(r)  يلكترونچگالي ا  ريمقاديابد.  نظر كاهش مي
از قوينشان مي نتايج  است.  شدهي  ورگردآ رفتن  با  به طور كلي  تترلي و هيدروژني  الكتروني پيوند  ترين دهد مقادير چگالي 

  .يابدترين استخلاف الكترون دهنده افزايش مياستخلاف الكترون كشنده به قوي
  

استخلاف دار شده در موقعيت  پارامترهاي انرژي و مقادير دانسيته الكتروني در نقاط بحراني پيوندها در ساختارهاي  :     ١جدول  
  متا (داخل پرانتز) و پارا 

    

  
  
  

/a.u H…F ρ /a.u Si…N ρ 1-/kJ mol H…FE'  1-/kJ mol Si…NE' 1-/kJ molcoopE  1-mol/kJ ternaryE X or X’ 

(٢٢/٤٩-)٢٢/٨٤- ( ٤/١١-)٤/١٩- ( ١٤/٠٣-)١٤/٣- ( ١٢/٥٦-)١٢/٦٤- (٠/٠٠٧٩ )٠/٠٠٨١١ (٠/٠١٤٢٥ )٠/٠١٤٣٣ NO2 

( ٢٤/١٠-)٢٤/٣٩- (٤/٥٤- )٤/٩٤- ( ١٥/٦٤-)١٥/٩٤- (١٢/٦٩-)١٣/٣٩- (٠/٠٠٨٦ )٠/٠٠٩٠٧ (٠/٠١٤٦٧ )٠/٠١٤٧٨ Cl 

(٢٤/١٢- )٢٤/٥٢- ( ٤/٨٦-)٤/٩٩- (١٥/٦٧- )١٦/٠٦- (١٣/٣١-)١٣/٤٤- (٠/٠٠٨٧ )٠/٠٠٨٩٧ (٠/٠١٤٥٢ )٠/٠١٤٧٢ F 

( ٢٥/٢٤-)٢٥/٢٤- ( ٥/٣٧-)٥/٣٧- ( ١٦/٧٩-)١٦/٧٩- (١٣/٨٢-)١٣/٨٢- (٠/٠٠٩١ )٠/٠٠٩١٥ (٠/٠١٤٨٤ )٠/٠١٤٨٤ H 

( ٢٥/٧٣-)٢٥/٥١- ( ٥/٥٨-)٥/٣٨- (١٧/٢٧- )١٧/٠٥- (١٤/٠٤-)١٣/٨٣- (٠/٠٠٩٤ )٠/٠٠٩٤٦ (٠/٠١٤٨٧ )٠/٠١٤٨٥ CH3 

( ٢٦/١٤-)٢٦/٨٥- ( ٥/٧٥-)٦/١٠- (١٧/٦٩- )١٨/٤٠- (١٤/٢٠-)١٤/٥٦- (٠/٠٠٩٧ )٠/٠١٠٠٥ (٠/٠١٥٠٣ )٠/٠١٥١٥ NH2 
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 گيرينتيجه -٤
ها همراه با كاهش مقدار مطلق انرژي تشكيل كمپلكس دهد كه افزايش در قدرت الكترون كشندگي استخلافنتايج نشان مي    

اثرات استخلاف بر    بيانگر اثر مطلوب پيوندهاي تترلي و هيدروژني مورد نظر بر روي يكديگر است.  coopE  منفي است. مقدار  
  هاي هامت قابل بيان است.مشاركت پذيري پيوندهاي تترلي و هيدروژني مورد بررسي از طريق ثابت 

  
  

   مراجعمنابع و  

[1] Huyskens, P. L. (1977). Factors governing the influence of a first hydrogen bond on the formation of a second 
one by the same molecule or ion. Journal of the American Chemical Society, 99(8), 2578-2582. 
[2] Nochebuena, J., Cuautli, C., & Ireta, J. (2017). Origin of cooperativity in hydrogen bonding. Physical 
Chemistry Chemical Physics, 19(23), 15256-15263. 
[3] Bagheri, S., Masoodi, H. R., & Yousofvand, A. (2016). Exploring the role of substituents on cooperativity 
between N⋯ HF and CH⋯ F hydrogen bonds in ternary systems involving aromatic azine: substituted complexes 
of s-triazine: HF: s-triazine as a working model. Computational and Theoretical Chemistry, 1092, 12-18.  
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  و CH…π هايبرهمكنش نيبر اثر مشاركتي ب كيهاي آروماتتعداد حلقه ريتاث
N…πنيرازيدر حلقه پ 

  
  

  ٣، زهرا خواجه نظامي٢،حميدرضا مسعودي  ١ستوده باقري

  
دانشيار، رشته تخصصي شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج)    - *و    ١

  (S.Bagheri@vru.ac.ir)رفسنجان،
دانشيار، رشته تخصصي شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج) رفسنجان،   -٢

(H.R.Masoodi@vru.ac.ir)  
 شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه ولي عصر (عج) رفسنجانكارشناسي ارشد    -٣

(khajehnezami.zahra@yahoo.com)  
 
 

 ن يرازيپ  ،ياثر مشاركت  ،ينكوژنيپ  وندي پ  ،يدروژنيه  ونديپواژگان كليدي:  

  
 

  مقدمه  -١
شركت  رندهيمولكول پذ  ا ي با مولكول دهنده    يگريد  ونديپ   ل يتشك  لهيبه وس  هياول  ونديپ   قدرت شيبه عنوان افزا  ياثر مشاركت   
 ي مشاركت  اثر.  ] ١ [طرح شدم  ١٩٥٧  بار در سال  نياول  يبرا  ي. مفهوم مشاركتشودينظر گرفته م  در ه ياول  ونديپ   ليتشك  در نندهك
. در اين پژوهش، اثر مشاركتي  ]  ٣ و٢ [قرار گرفته استمطالعه  هاي ديگر مورد ي با برهمكنشكوژن يپن وند يپ   يهابرهمكنش  نيب

به صورت نظري بررسي شده است. همچنين   HCN…pyrazine…HCNدر كمپلكس    N…و    CH…هاي  بين برهمكنش
  ها در حلقه پيرازين مورد مطالعه قرار گرفته است.  هاي آروماتيك بنزن بر اثر مشاركتي اين برهمكنش اثر تعداد حلقه

  

  هاي محاسباتي  روش -٢
افزار محاسبات مكانيك     نرم  از  استفاده  با  استانMP2/6-311++G(d,p)   سطح در  Gaussian09  كوانتومي  از .  جام شده 

 سازياست، در طي فرايند بهينه N... π وCH…π   هايبررسي اثر مشاركتي بين برهمكنش  آنجايي كه هدف از اين تحقيق،

  ها درها در مولكولاستفاده از روش اتم خواص مكان شناختي چگالي الكتروني باهمچنين،   محدوديت تقارني اعمال شده است.
 محاسبه شده است.   AIM2000افزارتوسط نرم MP2/6-311++G(d,p) سطح

  

  بحث و بررسي نتايج  -٣
  : شود يم محاسبه ريز رابطهاز  يجزئ سه كمپلكس ليتشك يانرژنشان داده شده است.  ١طرح شماتيك ساختارها در شكل    
 )١               (                                                                                                   mon∑E-ternary= E ternaryE    

ternaryE و  monE ل يتشكدهد كه  نشان مي  ١نتايج جدول    .استه  شـد  نهيبه يكمپلكس و مونومرها  يمربوط به انرژ  بيبه ترت 
  .  ابديي م شي كمپلكس افزا يداري پا زانيها متعداد حلقه ش يبا افزاهمچنين  مطلوب است. مربوطهي  هاكمپلكس
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 ) n= 0, 1, 2, 3. طرح شماتيك ساختارها (١شكل 

 
 

  :شوديمحاسبه م  ريصورت ز بهي  جزئ سهي هادركمپلكس ياثر مشاركت يانرژ ريمقاد
Ecoop= Eternary - ∑Edimer                                                                                                                  (٢)  

dimerE  دهد كه مقادير  نشان مي  ١جدول    .استه  شـد  نهيبه  هاي دوجزئيكمپلكس  يمربوط به انرژcoopE  ي ساختارها  يدر تمام  
بررس    وند يپ   يانرژ.  است  گريكديبر  N... π وCH…π   هاي مطلوب برهمكنش  ريتاثي  كه نشاندهنده  باشديم   ي منفي  مورد 
CH…πو N... π  شونديمحاسبه م ريز به طريقي جزئ سه يهاكمپلكس  دربر :  

  

EʹCH…π = Eternary - ( EHCN  - E pyrazine…NCH)                                                                                           (٣)  
EʹN... π = Eternary  - ( EHCN - E pyrazine…HCN)                                                                                                     (٤)    

  

و تعداد    ريمقاد  نيمقدار مطلق ا  ن يبي  ميهستند و رابطه مستق  ي منف  πN... Eʹو    πCH…Eʹدهد كه مقادير  نشان مي  ١جدول  
با استفاده از    N... πو    CH…πهاي  ونديپ   يمربوط به نقاط بحران  ρ(r)  يلكترونا  تهيدانس  ريوجود دارد. مقاد  كيآرومات  يهاحلقه

   است. شده ي ورگردآ ١محاسبه و در جدول  AIM2000نرم افزار 
  

  پارامترهاي انرژي و مقادير دانسيته الكتروني در نقاط بحراني پيوندها در ساختارهاي مورد بررسي :  ١جدول 

  
و    πN…ρير  مقـاد  نيبـ  يو رابطه مرتبه دوم خوب  πCH…Eʹو  πCH…ρي بين مقادير  ميمستق  يخط  رابطـه  دهد كهنتايج نشان مي

πN... Eʹ وجود دارد .  
  

  گيري نتيجه -٤
  ش ي. افزاشوند يم  گريكدي قدرت  شيبه طور همزمان باعث افزا  يجزئ  سه يهادر كمپلكسN... π وCH…π   هايبرهمكنش    

   هايونديپ  يدر نقاط بحراندانسيته الكتروني    ريمقاد   شيبا افزا  يمورد بررس  يساختارها يتمام  در كيآرومات  ي هادر تعداد حلقه
CH…πو N... πروابط معناداري بين مقادير دانسيته الكتروني و انرژي هر پيوند وجود دارد.   .است همراه  

 

N

N

n n

HCN

NCH

/a.uN…πρ /a.uCH…πρ 1-mol/kJ N... πEʹ  1-/kJ molCH…πEʹ 1-/kJ molcoopE  1-mol/kJ ternaryE n  
٠  -٨٥٢/١١  -٦٨٧/٣ -٢١٩/٧  -٣٢٠/٨ ٠٠٦٥/٠  ٠٠٦٤/٠  

١  -٧٩٣/١٦  -٥٢٤/٤ -٧٣٠/١٠  -٥٨٨/١٠ ٠٠٧٤/٠  ٠٠٨٠/٠  

٢  -٦٢١/١٩  -٩٤١/٢ -٣٠١/١١  -٢٦١/١١ ٠٠٧٦/٠  ٠٠٨١/٠  

٣  -٦٧٧/١٩ -٤٦٤/٣ -٥٥٨/١١  -٥٨٣/١١ ٠٠٧٦/٠  ٠٠٨٢/٠  
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ئورديناسيوني  ومطالعه نظري ساختار الكتروني و طيف الكتروني كمپلكس ك
+]2)3(Salophen)(NHIII[Co 

  
  

  اكبر بختياري 
  

  ، تهران، ايران ١٩٣٩٥-٤٦٩٧پيام نور، صندوق پستي  ، شيمي معدني، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  استاديار 
 Email  :akbar.bakhtiari@pnu.ac.ir)رايانامه(

bakhtiari.a1@gmail.com 
 
  

  DFT+)، ليگند شيف باز، ليگند محوري، ساختار الكتروني، طيف الكتروني، مطالعه  ٣كمپلكس كبالت (واژگان كليدي: 
 
  

  مقدمه -١
 كاتاليز   آلي،  بيوشيمي  هايزمينه  در  بالقوه  كاربردهاي  دليل  به  مختلف،  شيف باز  ليگاندهاي  با  واسطه  فلزات  هايكمپلكس    

 براي )IIIكبالت ( باز شيف هاي كمپلكس. )Asraf, 2019(براي مثال:   اندبوده  توجه همواره مورد  مولكولي، مغناطيس و همگن
  از  ويروسي برخي  ضد  خواص  پس از كشف  اند.شده  استفاده  هاي زنده سيستم  در  بيولوژيكي  مولكول هاي  شبيه سازي و مطالعه

 نوكلئيك اسيدهاي و هاپروتئين اب Co(+3) برهمكنش يون زمينه متعددي در هايبررسي )،III(  كبالت باز شيف هايكمپلكس
 خود  از  بيشتري  فعاليت  محوري   ليگاندهاي   با  +)٣هاي كبالت (كمپلكس  از آنجا كه.  )Baniyaghoob, 2009(  انجام شده است

  مكانيسم  در  بيولوژيكي هدف،  هايمولكول  ) وIIIهاي كوئورديناسيوني محوري بين كبالت (تشكيل پيوند  احتمالا  دهند،  مي  نشان
حاضردر    .باشد  دخيل  عمل پژوهشي  مولكول  ،كار  الكترون  يساختار  (  يو  كبالت  سالوفن  ٣كمپلكس  باز  شيف  ليگند  با   (+

)Salophen2H    =NوN’-  (ساليسيليدن)3هاي محوري  ) و آمينمينآدينفنيل-٢و١-بيسNH  ي چگال  ي تابع  نظريهروش    هب  
)DFTگاز فاز  در  م   ي)  محاسبهشيبررسي  با  مذكور  كمپلكس  الكتروني    ي الكترون  هاي لانتقا  ي هايانرژ  ود. همچنين، طيف 

هاي طيفي محاسبه شده در  خط.  شوديم   بررسي  ي) در فاز گازTDDFT(  ي وابسته به زمانچگال  ي تابعنظريه  كمپلكس با روش  
  .ردگييمورد بحث قرار م ي كمپلكسبر اساس ساختار الكترونناحيه نور مرئي و ماوراي بنفش، 

  
  روش محاسبات -٢
 A.02نسخه    Gaussian 09نرم افزار    براي كمپلكس در حالت گازي آزاد با استفاده از)  DFT(   تابعي چگالي  نظريهمحاسبات      

ساختار مولكولي كمپلكس مورد بحث در حالت آزاد گازي و بدون اعمال محدوديت   .ه استانجام شد B3LYPدر سطح تئوري 
و  basis set (6-31G(d,p)( مجموعه پايهاز  Oو   C، H، Nبراي عناصر در اين محاسبات، . هاي تقارني بهينه سازي شده است

اوربيتال هاي مولكولي با استفاده از نرم افزار   نمايش و رسم    .ه استشد  استفاده  LanL2DZمجموعه پايه  از    Coدر مورد اتم  
GaussView 5.0.8  استفاده از نرم افزار    ه نيز با. طيف الكترونيكي محاسبه شده استشد  انجامGaussSum 3.0  ه تفسير شد

  .است
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  نتايج و بحث  -٣
طول و   )،low spinبا آرايش الكتروني كم اسپين (  NHIII[Co)(Salophen)3(2[+در ساختار مولكولي بهينه شده كمپلكس     

 ,Khandarزواياي پيوندي محاسبه شده با نتايج تجربي بدست آمده از پراش اشعه ايكس كمپلكسهاي مشابه مطابقت دارد (

) كمپلكس در LUMO) و پايين ترين اوربيتال ملكولي اشغال نشده (HOMO). بالاترين اوربيتال مولكولي اشغال شده (2007
  نشان داده شده است. ١شكل 

  

    

  . NHIII[Co)(Salophen)3(2[+س (چپ) محاسبه شده براي كمپلك LUMO(راست) و  HOMO. ١شكل 
  
نشان داده شده است. در   ٢در شكل  NHIII[Co)(Salophen)3(2[+س انتقال هاي الكتروني و طيف محاسبه شده براي كمپلك 

موج   طول  در  شده  محاسبه  جذبي  خط  طيف،  انرژي  كم  انتقا  ٣١/٤٧٩ناحيه  به  مربوط  عمدتا  الكتروني  ه لنانومتر،  اي 
LUMO←HOMO )%و ٥٦ (L+3←HOMO )%باشد. ي) م٣١  

  

  
  در حالت گازي.   NHIII[Co)(Salophen)3(2[+س براي كمپلك  TDDFT. طيف الكتروني محاسبه شده بروش ٢شكل 

  

  نتيجه گيري  -٤
الكتروني كمپلكس       .  نمايديم مطالعه    DFTرا با روش    NHIII[Co)(Salophen)3(2[+كار پژوهشي حاضر، ساختار و طيف 

پيون  πمحاسبه شده، بترتيب اوربيتال مولكولي    LUMOو    HOMOهاي  اوربيتال دي  ليگند سالوفن و اوربيتال مولكولي ضد 
)Co―dSalophenσ*(π  همچنين انتقال الكتروني    باشد.ميSalophenπ←  )Co―dSalophenσ*(π  ترين خط اي در كم انرژيسهم عمده

  طيفي محاسبه شده در طيف كمپلكس دارد. 
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در بيوتكنولوژي و بررسي سينتيك  )IONPsذرات مغناطيسي آهن (كاربرد نانو 
  ها و انواع روش هاي ساخت كنش با بيومولكولبرهم

  ----- )  پررنگ ١٦  .B Nazanin ptطر فاصله (
  

  ٢، مهدي شهركي  ١هانيه برقي جهرمي
pt.  پررنگ)  ١٢  

  (h1380.barghi@gmail.com)،  پايه، دانشگاه شيراز، شيمي تجزيه، گروه شيمي، دانشكده علوم  دانشجوي كارشناسي ارشد -١
 سيستان و بلوچستان،    استاد ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه  –  نويسنده مسئول -*و    ٢           

(mehdishahraki@chem.usb.ac.ir)  
 يك سطر فاصل  ----- 

  ----- پررنگ)   ١٢ .B Nazanin ptه (
  نانوذرات مغناطيسي، بيوتكنولوژي، سينتيك، بيومولكول واژگان كليدي: 

 يك سطر فاصله   -----

  )B Nazanin  pt. پررنگ)    ١٢-----  

  مقدمه  -١
 يفناور  يايمزا  يدارا(MNPs)    يسينانوذرات مغناط  ژهيومواد هوشمند، به  يبر طراح  دي با تأك  يپزشك  ستيز  يكاربردها 

  ، يپرترميبه طور گسترده در ه  يسيكرد. نانوذرات مغناط  يدستكار  يسيمغناط  يهادانيآنها را با استفاده از م  توانيم  رايهستند ز
ابزار   كياند و آنها را به عنوان  مورد استفاده قرار گرفته   يستيز  يهاو استخراج مولكول   ،يربرداريهدف، تصو  يدارورسان  ستميس

  .  كننديفرض م  زيمهم در درمان سرطان ن
اند، در واقع،  توسط محققان مورد كاوش قرار گرفته  ردهآهن به طور گست   ديانواع مختلف نانوذرات، نانوذرات اكس  انيدر م

  ص ي تشخ  يبه طور گسترده برا  گر،يو مواد د  مرهايعملكرد آسان آنها با پل  ليبه دل  )3O2Feو  (  )4O3Feآهن (  دينانوذرات اكس
حت  يشگاهيآزما برا  يو  حاضر  حال  است.يسا  يدر  شده  استفاده  كاربردها  نانوساختارها  يبرا  يمختلف  يهاروش  ر    يساخت 

با    تواننديآهن موجود است كه م  دياكس  يسيها، از جمله نانوذرات مغناطنانومكعب  ها،م ينانوس  ها،لهيبه شكل نانوم  يسيمغناط
سل    ،يي گرماحلال  دروترمال،يبه بالا» مانند ه  نيي«پا  يرهايمس  ا يمرطوب    يميمختلف، از جمله ش  يسازروش آماده  نيچند

]. به طور مشابه،  ١[  يزري و ل  ييايم يدر اثر حرارت الكتروش  هيتجز  ي هاكيتكن  ان،يجر  قيرسوب، سنتز تزرشوند. ژل، هم  هيته
قبلاً   يسيدر مورد سنتز نانوذرات مغناط يمفصل يها ي]. بررس٣، ٢قرار گرفته است [ يمورد بررس يسينانوذرات مغناط وسنتزيب

اس شده  روشتگزارش  ذرات،  اندازه  بر  كارآمد  كنترل  با  ه  يميش  يها.  غ   كيتيدروليمرطوب   جينتا  كيتيدروليرهيو 
  .  ]٣[اندنشان داده يادواركنندهيام

  بررسي نانو ساختار هاي آهن  -٢
اند،  مورد توجه قرار گرفته   ريمدتاً در دو دهه اخ) ع ١با ساختاري مشابه شكل ( (IONPs)  آهن  د ياكس  يسيمغناطنانوذرات  

  ،يكيولوژيمختلف ب  يهاو حفظ مولكول] ٥[كامل    يسلول  يها ستمي] كه امكان برداشت س٤هستند [  يمتيمواد جاذب ارزان ق  رايز
)  ١(  عبارتند از هاIONP يايمزا  نيمهمتر.  كننديرا فراهم م   دهايساكار  ي و پل  دها يپي، ل  كينوكلئ  يدهاياس،   هان ياز جمله پروتئ

) سنتز  ٢، (يخارج  يسيمغناط  دانيم  كيآسان با استفاده از    يو دستكار  يي آنها است كه امكان جابجا  س يرفتار سوپرپارامغناط
) نسبت سطح به حجم بالا  ٣اصلاح سطح) است. و (  يبرا  ييايميو مواد ش  ييايقل  طيآهن در مح  يآنها (عمدتا نمكها  نهيكم هز
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  ي ر يجلوگ  يستيز  بيتخر  اي تا از تجمع    شونديم  يعملكرد  اي   شونديها پوشش داده م IONPسطح،    ي هايژگ يو  ميتنظ  ي. برا
  . ]٦[ دهند ش يهدف را افزا  يهاجذب مولكول  يها براآن يريپذكنند و انتخاب

  
  
  
  
  
  

    ري]، عوامل تصوي]، دارورسانيدرمان  ي عمدتاً در كاربردها  هامولكول ستيو ز يسينانوذرات مغناط  نيب يهابرهمكنش
  
  
 ي وتكنولوژيجذاب و پركاربرد در نانوب  يهااز حوزه  يكي   ،   ها مولكول ستيآهن با ز  يسيبرهمكنش نانوذرات مغناط  كينتيس
ها دارند.  آن  ي ستيز  يدر كاربردها  نينانوذرات و همچن  يي اي ميكوشيزيدر خواص ف  ياكنندهنيي ها نقش تعبرهمكنش  نياست. ا

 ايخواص منحصر به فردشان، به عنوان پوشش    ليبه دل  كينوكلئ  يدهايو اس  دهايساكاريپل  دها، يپيمانند ل  ييهامولكول ست يز
  ت،همچون اندازه نانوذرا  ي ها به عواملبرهمكنش  نيا  كينتي . س]٨[رنديگيمورد استفاده قرار م  ي سينانوذرات مغناط  يبرا  گاند يل

  دهايپياند كه برهمكنش نانوذرات با لدارد. مطالعات نشان داده  ي بستگ  ي وني  يرويدما و ن  ط،يمح  pH  مولكول،ستينوع و غلظت ز
از اكس  ي بر رو  دار يپا  يديپيل  ي هاپوشش  ليمنجر به تشك  تواند يم نانوذرات شود كه  كرده و    يريها جلوگآن  ونيداسيسطح 
افزاآن  يسازگارست يز را  پلدهد يم   شيها  به عنوان   يريپذبيتخرستيو ز  يليدروفيخواص ه  لي به دل  زين  دها يساكاري.  خود، 

نانوذرات كمك كنند.    تيو كاهش سم   يديكلوئ  يداريبه بهبود پا  تواننديو م رنديگينانوذرات مورد استفاده قرار م  يبرا  يپوشش
برا  تواننديم  زين  كينوكلئ  يدهاياس و  متصل شده  نانوذرات  ب  صيمانند تشخ  يي كاربردها   يبه سطح  درمان  مورد    ها يماريو 

به ساختار ثانوبرهمكنش  نيا  كينتي. سرندياستفاده قرار گ اول  هيها  ن  طي مح  يدما  ك، ينوكلئ  دياس  هيو    ي بستگ  ي وني  يرويو 
دلخواه و    صو ساخت نانوذرات با خوا  يطراح  يبرا هامولكول ستيبا ز  ي سيبرهمكنش نانوذرات مغناط  كينتيس  قيدارد.درك عم

 ي ضرور  يستيز  يآب و جداساز  هيتصف  ها، ي ماريب  صيهدفمند، تشخ  يهمچون دارورسان  يمختلف  يهانهيمتنوع در زم  ي كاربردها
كوچك تمركز   يهامولكول   يبر رو  اي  يستيز  يهااز مولكول   گريد  يسه دسته اصل  يبر رو  ي وجود، مطالعات كم  نياست. با ا

جذب    سميتعداد كم مطالعات منتشر شده، مكان  ليرو، به دل  ن يمرتبط هستند.از ا  اريبس  زين  يوتكنولوژيصنعت ب  يكه برا  كننديم
مواد   يطراحي  برا  ن،ينشده است. علاوه بر ا  يبررس  ي و به اندازه كاف  كيستماتيهنوز به طور س   يستيز  يمولكول ها  ريسا  يبرا

ها،  مختلف در مخلوط  يومولكوليب  يهااز جذب كلاس  يقيدست، به درك عم  نييپردازش پا  ييكارا  ش يبهتر و افزا  يجداساز
  .]٩[است يسطح نانوذرات رقابت كنند، ضرور يبرا د يكه آنها با ييجا

  

  

  نتيجه گيري  -٣
  ت يو قابل  يسيمغناط  تيبالا، خاص  ژهيمانند اندازه كوچك، سطح و  يخواص منحصر به فرد  ليآهن به دل  يسينانوذرات مغناط    

پتانس سطح،  ب  ييبالا  لياصلاح  حوزه  در  داده  يوتكنولوژيرا  نشان  خود  ااز  فرا  نياند.  در  جمله    يمختلف  يندهاينانوذرات  از 
انت  يربرداريتصو  ،يسازخالص  ،يجداساز بررس  ج ينتا  .رنديگيدارو مورد استفاده قرار م  قالو  برهمكنش   كينتيس  يحاصل از 

  طيمح  pH  ،يمانند اندازه نانوذرات، نوع پوشش سطح  يكه عوامل مختلف  دهدينشان م  ها ومولكول يآهن با ب  يسينانوذرات مغناط
  هستند. رگذاريبرهمكنش تأث نيا زانيبر سرعت و م هاومولكول يو غلظت ب

  

]7[ساختار نانوذرات مغناطيسي آهن:  ١شكل   
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  طبيعي  قي عم كيوتكت يدر حلال  آلپرازولامي دارو تيحلال ي بررس 
  كولين كلرايد/اوره در مقايسه با آب  

  

  ٣، فاطمه محمدپور  ٢دلارا محمدآقايي ،  ١سمانه برومند
 

  (s.boroomand@sutech.ac.ir)دانشجوي دكترا، شيمي فيزيك،دانشكده شيمي ، دانشگاه صنعتي شيراز  -١
  ( d_aghaie@sutech.ac.ir)  فيزيك، شيمي فيزيك،دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي شيراز، شيمي  سنده مسئول: دانشيارنوي-٢

  ( f.mohammadpour@cfu.ac.ir)،تهران    انيدانشگاه فرهنگ  ك،يزيگروه آموزش فاستاديار،-٣
 
  

  ، شبيه سازي ديناميك مولكولي، حلال هاي يوتكتيك عميق حلاليت داروواژگان كليدي:  
 
  

  مقدمه  -١
  ي اغلب برا   نيبنابرا  دهنديدر آب خالص نشان م  يمحدود  تيو لورازپام حلال  ازپام ياز جمله آلپرازولام ، د   ها نيازپ يبنزود    

 ي بررو  دياس  كيريبوت  نويگاما آم  رنده يعملكرد گ  شي]. آلپرازولام با  افزا١دارند[  از يكننده نحل شدن مؤثر به عوامل حل
  ي دارو با  وجود كاربردها  نيا. ]٢گردد [  يم  يگذاشته  و  سبب كاهش اضطراب و افسردگ  ريتاث  يعصب  يسلول ها  يغشا

 ت يحلال  يدر دسته دوم كه دارا  ،يداروساز  ويب  ستميس  ي در طبقه بند  ، يعصب  يها  يمارياز ب   يعيوس  فيفراوان در درمان  ط
  يداروها  تيحلال  شيافزا  يروشها  برا  نياز مهم تر  يكي حلال    رييتغ  ].٣باشند قرار گرفته است[  يبالا م   يريكم و نفوذ پذ 

  كيوتكتي  يها]. استفاده از حلال ٤است [  تياهم  ارحائزيروش، بس  نيباشد و انتخاب حلال مناسب در ا  يكم محلول در آب م
  ت يحلال  شيافزا  يبرا  نينو  يكرديبه عنوان رو  Natural deep eutectic solvent  (NADESها، ( ژهيبه و  ،يعيطب  قيعم

 ك يوتكتيحلال    ريمطالعه تاث  نيا  در .محلول، مورد توجه قرار گرفته استكم  يداروها  ريآلپرازولام و سا  ييو بهبود خواص دارو
  ج يونتا دهيگرد  يها بررس  نيازپ ي كم محلول آلپرازولام  از گروه بنزود  يدارو  تيحلال  ياوره بر رو  ديكلرا  نيكول  يعيطب  قيعم

  مي گيرد. قرار  سهيو مقا   يآلپرازولام/ آب مورد بررس  ستميس  يساز هيحاصل از شب يبا داده ها
  

  ي ديناميك مولكولي ساز هيروش شب- ٢
  حلال در  داروي آلپرازولام در آب و    يمولكول  كيناميد  يساز  هي، شب٠٥پژوهش با استفاده از نرم افزار گرومكس  نيا  در    

  ي برا  يمولكول  نيو ب  يدرون مولكول  ي برهم كنش ها  يبررس   يبرا (OPLS) لدياز فورس ف  ]. ٢انجام شد [  قيعم  كيوتكتي
 ك يوتكتيساخت حلال    يبرا    . ) استفاده شد١:٢(  ينسبت مول  اوره با/ديكلرا  نيكول  يعيطب  قيعم  كيوتكتي  حلال  يو اجزا  دارو
  ٢٠٠٠(  اوره عدد   ٢٠٠٠و  ي دروژنيه  وند ينوان دهنده پ ه ع ) بيونيجفت    ١٠٠٠(  د يكلرا  نياز كول  ي مخلوط، در ابتدا  قيعم

بعد از مينيمم سازي انرژي، و قراردادن  قرار داده شد.  يساز  هيدر جعبه شب يدروژني ه ونديپ  هاي رندهيمولكول) به عنوان گ
  ي تجرب  ريبه مقاد  قيعم  كيوتكتي  ي هالحلاتا جايي ادامه يافت كه چگالي    MD، شبيه سازي  NPTو    NVTدر انسامبل هاي  

  هينانوثان  ٥٠و به مدت  شده  اضافه    طبيعي  و همچنين آب  قيعم  كيوتكيحلال    دارو بهعدد    ١٢سپس   .]٣شود [  كيآن نزد
  .   داده شدادامه شبيه سازي 
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) دارو...دارو و تعداد پيوندهاي هيدروژني بين دارو با حلال  RDFتابع توزيع شعاعي (آناليز  -٣
  اوره:آب و حلال كولين كلرايد/ 

  

  كلرايد/ اورههاي آب، در مقايسه با كولينآلپرازولام پيوندهاي هيدروژني بيشتري با مولكول  دهد كهينشان م  ٥ Aشكل     
مطالعات    مرتبط دانست.  در اين حلالدارو    تيحلال  شيافزا  هب  توان  ميرا    يدروژنيه  يوندهايپ   عدادكاهش ت  .دهدتشكيل مي
دارو با    يمولكول ها ني ب يدروژني ه وند يپ   يهاكنش برهم   فيتضعتوانند با يم قيعم كيوتكتي ي كه حلال ها اند نشان داده

، تابع توزيع شعاعي  ٥ Bلشك .]٤[دارو شوند  تيحلال  ش يسبب افزا  ق، يعم  كيوتكتيبا هر جز حلال    نيچنو هم  گر يدكي
- شود، مولكولدهد. همانطور كه در اين شكل مشاهده ميداروهاي آلپرازولام را نسبت به يكديگر در دو حلال فوق نشان مي

تواند منجر به كاهش  يحلال م   كيتجمع داروها در    شي، افزايكل. به طورهاي آلپرازولام در حلال آب تجمع بيشتري دارند
دهد. نتايج فوق  اوره را نشان مي  /ديكلرا  نيدارو در حلال  كول  همگن   عيفوق توز  جينتا  .د اثرات اشباع شو  ليبه دل  تيحلال

اين   يستيز  تيمنجر به بهبود قابل  كاهش يافته كهنسبت به حلال    كلرايد/ اورهكوليندارو در حلال    دهند كه تجمعنشان مي
 . ] ٥[د شو يم دارو

 
 
 
 
 
 
 
 

(١شكل    .Aپ تعداد  حلال  ن يب  يدروژنيه   ي وندهاي)  و  وكول  هاي  دارو  (  / دكلراي نيآب  توزBاوره،  توابع    يشعاع  ع ي) 
 آلپرازولام...آلپرازولام در دو حلال.

 
  گيري نتيجه -4

با  يامروزه  حلال ها    برايحلال    كيدارو به عنوان    تيبهبود حلال  يوتكتيك عميق  د.  ن رويشمار مداروها به  جايگزين 
  قات يبه تحق ازي، ندر نتيجه .متفاوت باشد قيعم كيوتكتي دارو و  نوع حلال  بيتواند بر اساس تركيم هاحلالاين  ياثربخش

كه    شد دادهپژوهش نشان  نيدر ا  .شوداحساس مي  ي درمان  يكاربردها  يبرا   و انتخاب صحيح حلال  يساز   نهيبه  يبرا   شتريب
اين دارو،    تيحلال، توانسته است سبب افزايش  كولين كلرايد/ اوره  قيعم  كيوتكتيحلال    ي آلپرازولام،باتوجه به ساختار دارو

 نسبت به حلال آب شود.
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  گرافن اكسايد ساختار و روش تهيه متفاوت   بررسي
  
 

 ٢محمد حسن پيروي،  ١امير بلوچ 

 ، شيمي فيزيك، دانشكده علوم شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي تهران كاتاليست دانشجوي كارشناسي ارشد ،    :نويسنده مسئول  -١

Amirbalooch1377@gmail.com 
 Peyrovi@sbu.ac.ir-M، شيمي فيزيك،دانشكده علوم شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي تهرانتمام    استاد-٢

 
  

 لايه برداري گرافيت، گرافيت پولكي  ،روش هامرز  واژگان كليدي:

 
 

 مقدمه -١

اخير، گرافن اكسايد      بالا كيمانند مساحت سطح بالا، استحكام مكان  يبا خواص مختلف  صنايع مختلفدر  در سال هاي  و    ي 
  مي شود  تهيه  يپولك  تيگراف  يبردار  هيو لا  ونيداسيبا اكس  گرافن اكسايداست.    افتهيتوسعه    يزور يكاتال  نديدر فرآ  يعملكرد عال 

  نديدر فرآ  ي و مسائل  اكسايدگرافن  سنتز    يمطالعه بر رو  ني . ا[1]گرافن اكسايد مي باشدساختار    براي تعيين  يعامل مهم  رايز
را به همراه تغييراتي كه در آن داديم بررسي و نتيجه ي آن را  هامر    ي مقاله، روش سنت  ني . در اه استمتمركز شد  تهيه آن

 مشاهده ميكنيم. 

 

 روش  -٢

  ٩به    ١سولفوريك غليظ به نسبت  براي تهيه گرافن اكسايد ابتدا گرافيت پولكي را با استفاده از هيدروژن پراكسايد و اسيد      
لايه برداري مي كنيم. سپس نمونه را براي چند ساعت رها مي كنيم تا عمليات لايه برداري به خوبي صورت بگيرد. سپس نمونه  

برابر مقدار گرافيت ريخته شده، پتاسيم    ٦را در دماي صفر تا پنج درجه سانتي گراد قرار مي دهيم. بعد از حدود دو ساعت،  
نگنات به محلول اضافه مي كنيم تا عمليات اكسيداسيون انجام شود. در اين حين محلول با سرعت پايين همزده مي شود و  پرم

  ٨٠بعد از اضافه كردن كامل پتاسيم پرمنگنات رنگ محلول به سبزتيره تغيير مي كند. محلول به مدت چهار ساعت در دماي  
تر آب مقطر سرد را درون بشر ريخته و آهسته آهسته و با احتياط  به محلول ميلي لي  ٥٠٠درجه سانتي گراد همزده مي شود.  

اضافه مي كنيم و از تماس با بخارات آن جلوگيري مي كنيم. بعد از اضافه كردن كامل آب مقطر، محلول سه درصد وزني از  
.  [2]پرمنگنات اضافي از محلول خارج شودهيدروژن پراكسايد را آماده مي كنيم و قطره قطره به محلول اضافه مي كنيم تا پتاسيم  

رنگ محلول به قهوه اي روشن تغيير مي يابد و محلول را به مدت دو روز رها مي كنيم. بعد از دو روز رسوبي ته بشر مشاهده  
با قيف بوخنر شسته    را دور ريخته و سپس نمونه سه بار با هيدروكلريك اسيد رقيق و پنج بار با آب مقطر  مايع روي آن  مي شود. 

  مي شود. نمونه را روي شيشه ساعت و در شرايط محيط به مدت سه روز رها مي كنيم تا خشك شود.
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
  ك يپ   كي   (XRD)پراش اشعه ي پرتو ايكسدر    ، مي شوداضافه    غليظ  كيسولفور  د يبه اس  هيدروژن پراكسايد كه    ي هنگام    
نشان    با شدت پايين  درجه  ١١.١٤  پيك.  مي شوددرجه مشاهده    11.14كوچك منفرد در    كيپ   كيدرجه با    ٢٧و  ٢٠  نيب  عيوس

  ) ١.(شكل[3]مي باشد گرافن اكسايد دهنده وجود
 

  دهد. درجه نشان مي ١١.١٤پيك مربوط به گرافن اكسايد را در  :٢ شكل

  
 ر به توان منفي يك مت  يسانت  ١٧٢٦و    ١٦١٤را در    يفيضع  يها  كيپ نمونه    (FTIR)  آناليز سنجش مادون قرمز تبديل فوريهدر  

ارتعاشات كشش  ي دهد كه م  ي نشان م  نمونه   يدر لبه ها  ليكربون  يو گروه ها  دياس  كيليكربوكس  C=Oو    C=C  ي تواند به 
در داده شود. جذب  منفي يكمتريسانت  ٢٣٣٨و    ١١٧٦و    ١٣٨٤  ناحيهنسبت  توان  ترت  به  ك  بيبه  ارتعاشات    O-C  يششبا 

استرها    دياس  كيليكربوكس اكسيد  و  دي  كربن  ارتعاشات  داردو  مي    مطابقت  اكسايد  گرافن  وجود  دهنده  نشان  كه 
  )٢(شكل.[4]باشد

 
 

 دهد.  : گروه هاي عاملي مربوط به گرافن اكسايد را نشان مي٣شكل 

در نتيجه، با افزودن هيدروژن پراكسايد به اسيد سولفوريك غليظ و با استفاده از نتايج حاصل از آن مي توانيم گرافن اكسايد را  
  با راحت ترين روش و كيفيت مطلوب تهيه كنيم.
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ي  ي توسط برخي از مشتقات ابسلن: يك مطالعهمهار پروتئاز اصلبررسي قدرت 
  داكينگ مولكولي 

  
  ٣نجمه مصطفوي،  ٢يميابراه  ي، عل ١هانيه بلوچ 

  HaniyehBaluch@gmail.comدانشگاه سيستان و بلوچستان،   دانشكده علوم پايه، ، گروه شيمي،  دانشجو  -١
    ebrahimi@chem.usb.ac.ir، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،    استاد  -٢

  mostafavi.najmeh@gmail.com، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،    دكتري  -٣
 
  

  ، ابسلن، داكينگ مولكولي  ١٩ كوويد ،  پروتئاز اصليواژگان كليدي:  
 
  

  مقدمه  -١
  ٣٥٠٠٠٠از    ش يشده و ب  د ييمورد تا   ونيليم  ٥.٥از    شي) منجر به ب١٩كوويد  (   ٢٠١٩  روسيكروناو  يماريب  سابقهيب  يريگهمه    

  ي هانهيهدفمند موجود، گز  يها. بدون درمان[1]  شده است  ٢٠٢٠يم  ٢٨تا    مرزكشور، منطقه و    ٢٠٠از    شيدر ب  ريمرگ و م
و  ري تكث ياست كه برا نيستئيس ميآنز كي روسيكروناو ي پروتئاز اصل .[2] مانديم  يمحدود باق ١٩كوويد  مارانيب يبرا  يدرمان
چند منظوره   يدارو  كي،  ابسلن  دهد.يرا نشان م  يروسيدرمان ضد و  يبرا  ياهدف بالقوه  نياست، بنابرا  ياتيح  روسيو  يسيرونو

دارو، ما   يطراح يمنطق يها ي و استراتژ ييدارو يميده است. با استفاده از شش  ييشناسا يمهاركننده پروتئاز اصل كيبه عنوان 
،  د. به طور كلي ندهيرا هدف قرار م يپروتئاز اصل  SARS-CoV-2كه گيريمدسته ساختار از مشتقات ابسلن را در نظر مي كي

پتانس  افتهيبهبود    ي روسيضد و  تيبا فعال  ابسلنمشتقات    ييشناسا و   ١٩كوويد    تكثيردرمان    يبرا  يرشد  ليممكن است به 
SARS-CoV-2  حاضر    . [3]  منجر شود كار  از  در  عنوان    ابسلن  مشتقاتاتصال    تيموقع  يابيارز  يمولكول  داكينگهدف  به 

  آورده شده است. ١ساختار كلي ابسلن در شكل  .است يپروتئاز اصل SARS- CoV-2 تيفعال  ليتعد يبازدارنده برا

 

ابسلن كلي مشتقات   ساختار  -١شكل   

 
روش  -٢  
 N3  )PDB IDمهاركننده    كيدر كمپلكس با    يپروتئاز اصل  SARS-CoV-2  كسيبر پراش اشعه ا  يمبتن  يستاليساختار كر   

6LU7داده    گاه ي ) از پاPDB RCSB  افزار    نيپروتئ  يساز   . آماده [4]  شد   ي ابي باز   اصلاحشامل    SYBYL-X 2.0توسط نرم 
اتم ،  هاي جانبياصلاح زنجيره،  اسكلت اصلي   .انجام شد   نهيآم  هاي دياس  يسازنهيآب و به  حذف ،    دروژنيه  يهااضافه كردن 

كتابخانه شامل  سپس  استخلاف  ١٢٠٠اي  جايگزيني  با  ليگاند  عنوان  به  ابسلن  مشتقات  از  قسمت تركيب  در دو  متنوع  هاي 
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با    گاند يتوسط محل اتصال ل  يمولكول  داكينگ  يفعال برا  سايت  مكانسازي شد. با اين نرم افزار مدلسازي و بهينه  Arو     Rمعين
ساختار در   پروتومول ( نمايش محاسباتي از محل اتصال موردنظر براي اتصال ليگاندها به محل اتصال گيرنده به طور خودكار)

 يتوسط بسته نرم افزار  GeomX   Surflex-Dockتميبر اساس الگور  يمولكول  محاسبات داكينگشد.    نييتعپروتئين    يستاليكر
SYBYL-X 2.0  شد.  ي ابيارز يازدهيبا توابع امت داكينگ مولكوليشد. مدل  انجام    

  . 

بحث   -٣  
  انتخاب توابع امتيازدهي بالا  را با استفاده از  ليگاند  -هاي گيرندهي كمپلكسخروج  هايمولكولي، حالت   داكينگ ما در محاسبات    

به طور    بهتر است.  يخروج  بيترك  باشد،بالاتر    آن  ازيامت  كه هر چه  جامع است  يازدهيامتي  دهندهنشان  ،total score.  ميكرد
  ٦از اين مشتقات امتياز كل بالاتر از  بيترك ٤٢كرد.  يابيبهتر ارز يخروج  بيترك كيتوان به عنوان يرا م ٦نمره بالاتر از  ،يكل

امتياز  با  EB1ليگاند بيشتر است. تركيب -هاي گيرنده توان گفت قدرت مهاركنندگي اين كمپلكسداشتند كه بر اين اساس مي 
كه بيشترين   انتخاب شد  رنده يگ  نيو پروتئ  گانديل  يهامولكول  نيبرهمكنش ب  تيفعال  نيشتري بكيلوكالري بر مول، با   ٧.١٤كل  

نيز دارد  pIC50مقدار   را  از اين ليگاند در  ٢در شكل    .و قدرت مهاركنندگي  نمايي  با  ،  بين پنج ليگاند برتر  جايگاه فعال در 
 هاي مختلف نمايش داده شده است. استخلاف

 

1) R = CH2-COOH , Ar = Ph-NH-SO2-C3H5  

  

2) R = C(CH3)3, Ar = C5H8N-COO-C(CH3)3 

3) R = C(CH3)3, Ar = C5H8N-CO-Ph-SO2-
NH2 
4) R = S-CH3, Ar = C5H8N-COO-C(CH3)3 

5) R = CH2-CH2-OH, Ar = Ph-NH-SO2-C3H5 

  هاي مختلف. در بين پنج ليگاند برتر با استخلاف   با بيشترين قدرت مهاركنندگي در جايگاه فعال  EB1نمايي از    -٢شكل  
 

تركيب از اين مجموعه كه    ٣٦مقادير داكينگ مولكولي با قدرت مهاركنندگي   بين  2R 0.6 =با   همچنين همبستگي مناسبي
 Cysمانند    ي نيزديكل  يها ماندهيبرهمكنش با باق  ياتصال برا  يهاتيموقعآنها مشخص است مشاهده گرديد.    pIC50مقادير  

  باشد. را دارا مي  اين برهمكنش ، كه تركيب انتخاب شده  دش يابيارز 145
  

  گيري نتيجه  -٣
  يهامولكول  دهد يكه نشان م  شدند كل انتخاب    ازيامت  نيبا بالاترليگاند  -هاي گيرندهبر اساس نتايج داكينگ مولكولي، كمپلكس     

خوب  تيفعالابسلن   اصلي   SARS-CoV-2 با   ي اتصال  اصلي    يهامهاركننده  نيتريقو از  ، EB1دارند.پروتئاز  بپروتئاز    نيدر 
 بود. ابسلنبا  سهيدر مقا افتهيبهبود  يروسيضد و تيبا فعال ابسلنمشتقات 

  

 مراجع  و منابع
[1] Luan, B., Huynh, T., Cheng, X., Lan, G., & Wang, H. R. (2020). Targeting proteases for treating COVID-
19. Journal of proteome research, 19(11), 4316-4326. 
[2] Huff, S., Kummetha, I. R., Tiwari, S. K., Huante, M. B., Clark, A. E., Wang, S., ... & Rana, T. M. (2021). 
Discovery and mechanism of SARS-CoV-2 main protease inhibitors. Journal of medicinal chemistry, 65(4), 2866-
2879.  
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[3] Qiao, Z., Wei, N., Jin, L., Zhang, H., Luo, J., Zhang, Y., & Wang, K. (2021). The Mpro structure-based 
modifications of ebselen derivatives for improved antiviral activity against SARS-CoV-2 virus. Bioorganic 
Chemistry, 117, 105455. 
[4]  Wang, K. Y., Liu, F., Jiang, R., Yang, X., You, T., Liu, X., ... & Yang, H. (2020). Structure of Mpro from 
COVID-19 virus and discovery of its inhibitors. Nature, 582(7811), 289-93.  
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  با استفاده از نظريه تابعي چگالي آب و  برهمكنش مولكولي ديمر كيتوزان با اوره
 

  ٢مقاري، علي  ١جماليفاطمه سادات بني

 (banijamali_fs@ut.ac.ir)تهران  پسادكتري، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  -١

  (maghari@ut.ac.ir) استاد، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه تهران -٢             
  
  

 نظريه تابعي چگالي، برهمكنش مولكولي، ديمركيتوزان، اوره واژگان كليدي:

  
  

  مقدمه -١
به بررسي   ) DFT(ي تابعي چگالي منظور مطالعه جذب محلول آبي اوره توسط كيتوزان در اين پژوهش با استفاده از نظريهبه    

شده است، در اين ارائه قصد داريم تنها به گزارش بخش   هاي آب و اوره پرداختهبرهمكنش مولكول ديمر كيتوزان با مولكول
  كوچكي از اين تحقيق بپردازيم. 

  

 جزئيات محاسباتي  -٢
 Orca) محاسبات انجام شد. در مرحله اول با استفاده از نرم افزار  DFTدر اين پژوهش با استفاده از نظريه تابعي چگالي (    

هاي  كمپلكس  دست آمدند. در ادامه كمينه انرژيسازي انرژي بههاي كيتوزان، اوره و آب با استفاده از بهينهمولكول  كمينه انرژي
ها تعيين  هاي مختلف جذب اوره و آب بر روي كيتوزان بررسي و پايدارترين كمپلكسگيريآب در جهت-اوره و كيتوزان-كيتوزان

ها  كمپكس  ها انجام شد و پايدارترينها و كمپلكسشدند. در نهايت براي تأييد اين پايداري، محاسبات فركانس براي همه مولكول
براي تعيين انرژي برهمكنش    (BSSE) نهي مجموعه پايه  ها، برهمسازي كمپلكسپس از بهينه ]. علاوه بر اين،١و٢تعيين شدند. [

  محاسبه شد. از خطا
 

نتايج   -٣  
مولكول    از  يك  هر  بهينه  شكل  ساختارهاي  در  آب  و  اوره  كيتوزان،  شده  ١هاي  داده  انرژينشان  و  برهمكنش  اند          هاي 

    نشان داده شده است. ١آب در جدول -كيتوزاناوره و -كيتوزان
  
  
  
  
  
  

  از سمت راست به چپ به ترتيب: مولكول آب، مولكول اوره و مولكول ديمر كيتوزان   -١ شكل
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سازي شده ديمر كيتوزان  سازي شده ديمر كيتوزان و اوره.  سمت چپ: كمپلكس بهينه سمت راست: كمپلكس بهينه ٢- شكل
  و آب 

  

 آب -اوره و كيتوزان -هاي برهمكنش كمپلكس كيتوزان انرژي:   ١جدول 

   

  گيري نتيجه -٤
اين كار،د    ديمر كيتوزان-ديمركيتوزانهاي  كمپلكس ر  و  بهينه-اوره  با  قرار گرفتند. آب  ارزيابي  مورد  ساختارهايشان  سازي 

كيتوزان  برهمكنش ديمر  كيتوزان-بين  ديمر  و  مي -اوره  متوسط  هيدروژني  پيوند  نوع  از  ديمر آب  برهمكنش  انرژي      باشد. 
دهد كه مولكول پذيري شيميايي اوره نشان ميباشد. پارامتر واكنشآب مي-اوره بيشتر از انرژي برهمكنش ديمر كيتوزان-كيتوزان

تري آب پيوند هيدروژني قوي-اوره نسبت به مولكول ديمر كيتوزان-كيتوزانو ديمر  باشد  تر از مولكول آب مياوره الكتروفيل
  دارد.

  
  منابع و مراجع 

(1) Siahaan, P., Sasongko, N. A., Lusiana, R. A., Prasasty, V. D., & Martoprawiro, M. A. (2021). The 
validation of molecular interaction among dimer chitosan with urea and creatinine using density 
functional theory: In application for hemodyalisis membrane. International Journal of Biological 
Macromolecules, 168, 339–349..2020.12.052 . 

(2) Costa, M. P. M., Prates, L. M., Baptista, L., Cruz, M. T. M., & Ferreira, I. L. M. (2018). Interaction of 
polyelectrolyte complex between sodium alginate and chitosan dimers with a single glyphosate molecule: 
A DFT and NBO study. Carbohydrate Polymers, 198, 51–60..2018.06.052 . 

 

  ) Kcal/mol(انرژي برهمكنش  سطح تئوري  حلال  هاكمپلكس

  PBE0 DFT-D3/def2-tzvp  -11/97  گاز  اوره-كيتوزان

  PBE0 DFT-D3/def2-tzvp  -9/63  گاز  آب -كيتوزان
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 يدي پپتحامل نانو يبر رو اسيد فوليكمولكول  يجذب سطح ترموديناميكي  يبررس 
  يدر درمان سرطان: مطالعات تئور نيآلان  لي فن يد

  
  

  ٥مرتضي رضايي سادات  ،٤فاطمه سادات فاطمي نسب ،٣، نسرين سهرابي٢، محسن افتاده١مريم بهشتي مارناني
  

  (m6366530@gmail.com)، رايانامه  ، رشته شيمي فيزيك،گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه پيام نور تهرانمحقق   -١
  (m_oftadeh@pnu.ac.ir)، رايانامه  استاد، رشته شيمي كوانتومي،گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه پيام نور تهران-  ٢

 (nsohrabi99@pnu.ac.ir)  رايانامه  ، رشته بيو شيمي فيزيك،گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه پيام نور تهران،دانشيار  -٣   

  (ftmfatemi61@gmail.com)مازندران، رايانامه  ، رشته شيمي فيزيك گروه ،شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  استاديار  -٤   
  (mory_rezaie@yahoo.com)، رايانامه ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاه اصفهان    محقق  -٥

  
  

  .تابع توزيع شعاعي، انرژي آزاد گيبس    سازي ديناميك مولكولي، شبيه  نانوحامل پپتيدي،   فوليك اسيد، واژگان كليدي: 
  
  

 مقدمه -١

   پپتيد دي فنيل آلانين -١-١
 هايبسيار منظم، كريستال نانولوله/ميكرولوله صورتبه  خودآراشدن با قابليت دوتايي پپتيدي آلانين،فنيلدي  مولكول    

گاهي اين واحدهاي ساختاري در محيط آبي هنگام خودآرايي به صورت نانو حفره   .باشدمي نانوجنگل و نانوسيم ميكرومتري،
  .   (Liu, 2005)در مي آيند 

   

   فوليك اسيد-١-٢

كمبود آن  شود و مصرف مكمل از  در حبوبات يافت مي  است كه عمدتاً 9B اسيد فوليك، فرم ساختگي و مصنوعي ويتامين    
به كاهش سطح هموسيستئين كمك، و از بروز نقايص تولد و سرطان   9B كند. مصرف كافي و متعادل ويتامينپيشگيري مي

  ).Muralidharan, 2016(  پيشگيري مي كند 
  

  روش -٢
است ،همه    استفاده شده  روش شبيه سازي ديناميك مولكولي  از  پژوهش  اين  با نرمسازي ي شبيه در  اين بخش  افزار هاي 

از جعبه   SPC/Eو مدل آب    Amber03، ميدان نيروي  ٢٠٢١گرومكس   اعمال شرايط مرزي سه انجام شده و  ي مكعبي با 
ي انرژي آزاد اتصال  اند. محاسبه سازي قرارگرفته ي شبيه طور تصادفي در داخل جعبههاي مختلف به شده و گونهبعدي استفاده
) ١(رابطهي  نسكيجارز  يطبق رابطه  )Park, 2003ي و اسيد فوليك با دو روش پتانسيل نيروي متوسط (ديپپت  يحامل نانوحفره

  ).Homeyer, 2012(  استبولتزمن انجام شده-و مساحت سطحي پويسون
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𝐺ௗ = 𝐸ெ − 𝐸ெ௫            )١( 

  گيري بحث و نتيجه -٣
پتانسيل  با روش    NPTو در انسامبل    نيكلو  ٣١٠  ي در دما  ي ديپپت  يبه حامل نانوحفره  اسيد فوليكاتصال    بس يآزاد گ  يانرژ   

ترت  )١(جدولبولتزمن   سونيپو  يو روش مساحت سطح  )١(شكل  نيروي متوسط   -١٠/٩±١٤/٠  و    -٦٠/٨±١٤/٠برابر    بيبه 
 ك يشدن فولكپسوله   اي  يبارگذار  نديگرفت كه فرآ  جهينت  توانيم  ر يمقاد  نيدست آمده است كه با توجه به امول به  رب  يلوكالركي
  . باشد يمطلوب م يكيناميدر حامل از نظر ترمود دياس
 

 
  نمودار تغييرات انرژي آزاد نسبت به تغيير فاصله مركز جرم حامل و فوليك :  ١شكل 

  
 بولتزمن  - پويسون روش  از حاصل ترموديناميكي پارامترهاي:   ١ جدول

  
  
 

 
 
 
 
 
 
 

  منابع و مراجع 
[١] Liu, X., Theil, EC., (2005). Ferritins: dynamic management of biological iron and oxygen chemistry. Accounts 
of Chemical Research. 38(3), 167-175. https://doi.org/10.1021/ar0302336. 
 [٢] Muralidharan, R., Babu, A., Amreddy, N., Basalingappa, K., Mehta, M., Chen, A., Zhao, YD., Kompella, 
UB., Munshi, A., Ramesh, R., (2016). Folate receptor-targeted nanoparticle delivery of HuR-RNAi suppresses 
lung cancer cell proliferation and migration. Journal of Nanobiotechnology. 14(1), 1-17.   
https://doi.org/10.1186/s12951-016-0201-1.  

  نوع انرژي   انرژي(كيلو كالري بر مول)
٨٧/٤٠-  eleG∆  
٨٩/٢١-  vdwG ∆  
٥٤/٥٦  polarG ∆  
٢٦/٢-  nonpolarG ∆  
٤٨/٨-  PBSAG ∆  
٦٢/٠  T∆S  
١٠/٩-  ∆G binding 
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[3] Park, S., Khalili-Araghi, F., Tajkhorshid, E., Schulten, K., (2003). Free energy calculation from steered 
molecular dynamics simulations using Jarzynski’s equality. The Journal of Chemical Physics. 119(6):3559-3566. 
https://doi.org/10.1063/1.1590311. 
[4] Homeyer, N., Gohlke, H., (2012). Free energy calculations by the molecular mechanics Poisson− Boltzmann 
surface area method. Molecular Informatics. 31(2), 114-122. https://doi.org/10.1002/minf.201100135. 
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مونو  يكولگل يلنشامل ات يتالكترول يرغ  جزييدو محلول يمطالعه خواص حجم
  مختلف  يهپتانول در دماها -١اتر و  يلمت

 
 

 ٣، خاطره خانلرزاده٢، حسين ايلوخاني١فاطمه پرويز

  
  2001parviz@gmail.com، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و علوم نفت ، بوعلي سينا،  دانشجوي دكتري     -١

  iloukhani.iloukhani@basu.ac.irاستاد، ترموديناميك، شيمي فيزيك، شيمي و علوم نفت، بوعلي سينا،    -٢   
    khaterehkhanlarzadeh@gmail.com،  ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و علوم نفت، بوعلي سينادكتري تخصصي  -٣   

 
 
 

  ر.كيست  –چگالي، حجم مولي فزوني، معادله ردليچ  هپتانول،    -١اتيلن گليكول مونو متيل اتر،  واژگان كليدي:  
 
  

  مقدمه  -١
،  ρچگالي،    شده است.مطالعه  هپتانول  و    اتر   يلمتيكول مونو  گل  يلناتجزئي شامل:  در اين تحقيق خواص حجمي محلول دو   

مولي در دماهاي  ي محدودهدر همه  مخلوطبراي   فواصل  ١٥/٣١٨تا    ١٥/٢٩٨(  Kي كسر  با    يري گاندازهدرجه كلوين    ١٠)  
از اشده استفاده  با  E   ي، فزون  يمانند حجم مول  يناميكي ترمود  ي هايتكم  ير، مقاد  يناند. 

mV  ،مول 𝑉ത୫,୧  ي، فزون  ي جزئيحجم 
،  

هاي آزمايشگاهي  با استفاده از داده، ي نسبت به فشار در دما و كسرمولي ثابت آنتالپ، تغييرات   Eαضريب انبساط گرمايي فزوني، 
E  . مقادير،  اندشدهمحاسبهچگالي  

mVمثبت  هپتانول  +    اتر  يلمتمونو    يكولگل  يلناتهاي دوجزئي براي مخلوط  ، براي مخلوط
از  مي استفاده  با  ماهيت و قدرت بردستمقادير بهباشد؛  اند.  هاي بينكنشهمآمده،  بررسي قرار گرفته  مورد بحث و  مولكولي 

  يهامولكول  يو ساختار  مولكوليينب  يهاكنششناخت برهم  يبرا  يقو  يمنبع اطلاعات  يك  ي،فزون   يو حجم مول  يچگال  يهاداده
 [3-1].متفاوت هستند يمياييش  يتشكل و ماهمختلف و همچنين  هاي حلال و حل شونده با اندازه

  

  روش  -٢
ابتدا از طريق مقايسـه دانسـيته و سـرعت صـوت   از آنجا كه در كار تحقيقاتي خلوص مواد از اهميت ويژه اي برخوردار اسـت   

اندازه گيري شـــده براي  مواد خالص با مقادير موجود در مراجع از خلوص مواد اطمينان حاصـــل گرديد. ســـپس چگالي مواد 
تگاه چگالي  خالص و مخلوط تفاده از دسـ نج ها، با اسـ ار محيط و   DSA 5000مدل    Anton Paarسـ در دماهاي متفاوت  و فشـ

ت دم قطعيـ ا عـ ــر مولي بـ ــتره كسـ ه گسـ اي مولي از    )١×١٠-٥(  g.cm-3  همـ ــر هـ ــاختن كسـ د.  براي سـ دازه گيري گرديـ انـ
  استفاده شد. ٠٠٠١/٠با دقت     METLERترازوي

  

 گيريبحث ونتيجه -٣

اندازه گيري شده،        مقادير چگالي  از  E   ي،فزون   ي حجم مولبا استفاده 
mV  ،مول 𝑉ത୫,୧  ي،فزون   ي جزئيحجم 

،    انبساط ضريب 
Eي مقادير  همه. ، اند شدهمحاسبه،  ي نسبت به فشار در دما و كسرمولي ثابت آنتالپ، تغييرات    Eαگرمايي فزوني،  

mV    مثبت هستند
Eي كسر مولي انحراف افزايش مي يابد. حداكثر مقدار  و با افزايش دما در تمام محدوده 

mV  است.   ٥/٠ي كسر مولي  در محدوده 



 

141 
 

منجر به مثبت شدن و  ،  شونديساختار م  يبموجب تخر  هاكنش برهم  حجم مولي فزوني بيانگر اين نكته است كهمقادير مثبت  
هاي هيدروژني هستند. پس  به عبارت ديگر مولكول هاي خالص هر دو داراي پيوند  ).١شكل ( شوند يم  ي فزون  ي حجم مول  يرمقاد

دهند. پيوندهاي هيدروژني تشكيل شده بين حلال و انحراف مثبت نشان مياز اختلاط به دليل تخريب ساختار خود تجمعي  
از مولكولحل شونده ضعيف انحراف مثبت مشاهده مي تر  مقادير حجم مولي   .  شود.هاي خالص آنها بوده بنابراين در محلول 

Eفزوني،
mV[ 4].كيستر همبسته شده است -ي ردليچ ، سيستم دوتايي با معادله   

 

  
Eحجم مولي فزوني،  (a): ١شكل  

mV،(b)    ،ضريب انبساط گرمايي فزونيE  α،  (c) با فشار در دما    يفزون يمول ي آنتالپ ييرات تغ
 T,x∂P)/m،  درصد ثابت  يبو ترك

E(∂H  ،(d)  مولي جزئي فزوني،   حجم𝑽ഥ𝐦,𝐢
𝐄} در دماهاي مختلف ،K ٢٩٨/ ١٥  )■،(K ٣٠٨/ ١٥  

)●،(K   ٣١٨/ ١٥   )▲  كيستر وابسته    -شده از معادله ردليچ  مربوط به مقادير محاسبه   و خطوط)}. نقاط مربوط به مقادير تجربي
 باشد.  به دما مي

  

  منابع و مراجع 
 
[1] Khanlarzadeh., & Iloukhani, H. (2018). Thermo-acoustical and volumetric studies on interionic interactions 
of l-histidine in aqueous maltose solutions at different temperatures. Journal of molecular liquids. 271, 421–428. 
[2] Iloukhani, H., Soleimani, M., & Khanlarzadeh, K. (2017). The study of physico-chemical properties of binary 
systems consisting of N-Methylcyclohexylamine with 2-alkanols at T = (298.15–328.15) K. The journal of 
chemical thermodynamics. 110,  110-126.  
[3] Sanz., L.F., Gonzalez, J.A., Gaciadela Fuene, I., & Cobos, J.C. (2015). Thermodynamics of mixtures with 
strongly negative deviations from Raoult’s law. XII. Densities, viscosities and refractive indices at T = (293.15 to 
303.15) K for (1-heptanol, or 1-decanol + cyclohexylamine) systems. Application of the ERAS model to (1-
alkanol + cyclohexylamine) mixture. The journal of chemical thermodynamics. 80, 161-171. 
[4] Redlich, O., & Kister, A.T. (1948). Algebraic representation of thermodynamic properties and . Journal of 
industrial and engineering chemistry, 40, 345–348. 
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  وم ي ركونيزآلي مبتني بر -با استفاده از جاذب چارچوب فلز )VI(جذب كروم 
  

    *، ٢، محمد پسنديده نداماني  ١فرشادميرزايي ولدي

  (mirzaeefarshad204@gmail.com) فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي شريف،، رشته شيميدكتري -١
   m.pasandideh21@gmail.com)(،دانشكده شيمي و دانشگاه مازندران، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي،  ارشد  - *و    ٢

    

      

  ،  )  VIكروم (آلي، جذب،  -چارچوب فلزكليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
 يبرا  يدائم  ديتهد  كيو به عنوان    شوندي نم  هيتجز  يبه راحت  نيفلزات سنگ  ،ي آب  يهااز محلول   يآل  يهاندهيبرخلاف حذف آلا    
خطرناك آب است كه توسط   يهاندهياز آلا  يكي  نياز فلزات سنگ  يكي)، به عنوان  VI]. كروم (١[  مانند يم  يباق  ستيز  طيمح

توسعه   يآب  يها) از محلول VIحذف كروم (  يبرا  يمتعدد  يها ك يتكن  ر،ياخ  يهاال]. در س٢[  (WHO)  يسازمان بهداشت جهان
كم    يمصرف انرژ  ،ي بالا، سادگ  يي كارا  ل ي)، جذب به دلVIحذف كروم (  يبرا  افتهيمختلف توسعه  ي هاكيتكن  اني. در ماندافتهي

قابل ب  افتيباز  تيو  است [  يشتري آسان، توجه  دلMOF(   آلي  -ي]. چارچوب فلز٢را به خود جلب كرده  به    ي ساختارها  ل ي) 
است كه    ژهيو  يهماهنگ   مريپل  كي  MOFقرار گرفته است.    يآن مورد توجه گسترده ا  يمنحصر به فرد و خواص عال   يستاليكر

 زاست، ا  ياديز  يايمزا  يدارا  MOFمواد،    ر يبا سا  سهيشود. در مقا  ي م  ليتشك  ي آل  ي گاندهاي با لي  فلز  هاي    از واكنش خوشه
  MOF-808]. در مطالعه حاضر، ما مواد  ١[  ي اصلاح عال  تي و قابل  م يعظ  ژه يسطح و  ،يستاليكر  اريبس  يي فضا  يجمله ساختارها

  مي باشد. ) از آب VIحذف كروم (براي  ماده  موثر  كيكه به   ميسنتز كرد تيدر برابر آب را با موفق داري پا
  

 روش   -٢
مورد استفاده    ) از آبVIكروم (سنتز كرديم و براي جذب    ١را طبق شكل    MOF-808  دروترماليهدر اين كار، ما با روش     

  قرار داديم. 

  
  MOF-808سنتز   كي شمات ر يتصو:  ١شكل 
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  بحث  -٣
درجه   ٨.٦٩درجه و    ٨.٣٢حدود    θ٢  ريدو قله مشخصه منحصر به فرد خود را در مقاد  MOF-808  كسيپراش اشعه ا  يالگوها   

-MOFمادون قرمز    يسنج  فيدر طهمچنين    .  )a٢( شكلدهد  ي) نشان م ٣٢٢) و (٣١١(  يستاليمربوط به صفحات كر  بيبه ترت

باند جذب گسترده در  808  ،1-cmبه  ٣٤٠٠- ٢٥٠٠  COOH  مربوط م ارتعاش در    يآزاد  -به گروه    ١٦٢١ cm-1شود. نوار 

COOH    متصل به مركز فلزZr  ي وندهايپ   ليتوان به تشك   يرا م  ٧٥٨و    ٦٥٨آشكار در حدود    يشود. قله ها  ينسبت داده م  
Zr-O  يهانسبت داد. گروه  Zr-O-H    شكلكردند  جاديا  ١٣٨٠اوج جذب را در )bشكل()٢ .c  وdيالكترون  كروسكوپيم  ريتصاو  )٢ 
نانوذرات    ي خالص را نشان م  MOF-808از    يدانينشر م  يروبش با اندازه    يكنواختيبه دست آمده ساختار    MOF-808دهد. 

 دهد.  ي نانومتر را نشان م  ٥٠-٢٠ذرات كوچك در محدوده 

  

  
  خالص  MOF-808از  FE-SEM ري ) تصاوc  - d، (FT-IR  في) طb، (XRD ي) الگوهاa(:٢شكل 

  

  را در محيطي اسيدي به خوبي نشان مي دهد.  MOF-808بر روي جاذب  )VIكروم (مكانيسم جذب  ٣شكل 
 

 

 

  ) در آب. VIكروم ( يبرا   MOF -801جذب  سميمكان   :٢شكل 
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  گيري نتيجه -٤
به    قهيدق  ٣٠) بود و تعادل جذب بعد از  VIكروم (  يبرا  ٣٤٨  mg/gو  دماي محيط   در  MOF-808جذب    تيحداكثر ظرف   

تر هستند،  ) در مناسبVIجذب كروم (  نديفرآ في توص يبرا ريلانگمو زوترميمرتبه دوم و ا يكينتيس يهامدل. ه استدست آمد
خواص جذب را به    MOF-808  ، يشده است. به طور كلكنترل   ي كيزياز نظر ف  هيلاجذب تك  ك ي  ند يفرآ  نيا  دهد يكه نشان م

) از فاضلاب  VIحذف كروم (  يتوسعه جاذب كارآمد برا  يبرا  يديجد   ده يما ممكن است ا  يها   افتهي نشان داده است، و    يخوب
  ارائه دهد. 

 
 نابع و مراجع م

[1] Qiu, B. Hu, Z. Chen, H. Yang, L. Zhuang, X. Wang, (2021)  Challenges of organic pollutant photocatalysis 
by biochar-based catalysts, Biochar.  
[2] J. WooáLee, S. BináKim, (2010)  Enhanced Cr (VI) removal using iron nanoparticle decorated graphene, 
Nanoscale, 3 (2011)3583-3585.  

 
 

  

 

 

   



 

145 
 

اصلاح شده با   يالكترود ها يپاراستامول بررو ييماده دارو يي ايم يمطالعه الكتروش 

 ي ساختار گرافن 

 

 ٣ياحسان يو  عل ٢ي، رضا صفر. *١ينجف آباد يپورهاد دهيسع

دانشگاه قم    هيدانشكده علوم پا  ،يمي، گروه ش  كيزيف  يميش  شي گرا  يميارشد، ش  ينويسنده مسئول :كارشناس  -و *١
porhadi1997@gmail.com 

 R.Safari@qom.ac.irدانشگاه قم    هيدانشكده علوم پا  ،يميگروه ش  ك،يزيف  يميش  شيگرا  يميش  ،يدكتر  -٢

 A.Ehsani@qom.ac.irدانشگاه قم  هيدانشكده علوم پا  ،يمي،گروه ش  كيزيف  يميش  شيگرا  يميش  ،يدكتر  -٣

 

 

 دارويی، پاراستامول الکتروشيمی، شيمی فيزيک واژگان كليدي: 

 

 مقدمه  -١
از ا  يو دانش دارورساند  ينانو در دانش پزشك  باتياستفاده از ترك  امروزه    و   يرو، مطالعه نظر  نيهدفمند حال رشد است. 

پاراستامول،    يي ماده دارو  اد يمصرف ز  زانيو م  تيبرخوردار هستند.با توجه به اهم  ي خاص  تياز اهم  يي دارو  يساختارها  يتجرب
  C8H9NO2  ييايميدارو پرداخته شد. پاراستامول با فرمول ش  نيا  ييايميلكتروش از خواص ا  يپژوهش به مطالعه برخ  نيدر ا
از انجام ا١-٢. [   رديگ  يمورداستفاده گسترده قرار م  زيضد درد و ضد تب است كه به عنوان مسكن درد ن  يدارو   ن ي] هدف 

  نياست. در ا  يشده با ساختار گرافن  حاصلا  ي الكترود ها  يپاراستامول بررو  يي ماده دارو  يي اي ميپژوهش، مطالعه رفتار الكتروش
پژوهشها   نگونهيرود ا  يو امپدانس) استفاده شد. انتظار م  يولتامتر  ي(مانند روشها  ييايميمختلف الكتروش  يراستا، از آزمونها

 . ديبگشا  يينانومواد دارو  نياديبن را در مطالعه  ي ديجد ي پژوهش ي بتواند افق ها
 

 روش  -٢
الكتروش  به     ا  ييماده دارو  ييايميمنظور بررسي رفتار  از آزمون ولتامتر چرخه  لكترودها  ابي(در غ   يپاراستامول    يو حضور 

به    زيمولار) ن  ٠.١سديم هيدروكسيد     يي اي (در محيط قل  كليراستا، از ن  نيگرافن، حامل دارو) استفاده شد. در ا  ي حاو  يتيگراف
 نشان داده شده است. ١به دست آمده در شكل  ج ياز نتا ياستفاده شد. برخ مانهسا  يستيكاتال تيفعال شيمنظور افزا
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) و  براي  ١(  پاراستامولدر غياب  G/Ni.مربوط به سامانه ١٠   mVS-١اي در سرعت روبش پتانسيل  : ولتاموگرام هاي چرخه ١شكل   
و در حضور محلول سديم هيدروكسيد    2mM)، در حضور پاراستامول  ٣(  G/Graphene-Ni)  و براي سامانه ٢(   G/Niسامانه  

M٠/ ١ 

   

در حضور پاراستامول     G/Graphene-Niدر سامانه    يتيجريان اكسيدي بر روي الكترود گراف  د، ي آ  يبرم   ١كه از شكل    همانطور 
جريان در غياب پاراستامول است كه اين نشان دهنده تاثير پاراستامول و اكسيد شدن آن بر سطح الكترود    نيبسيار بيشتر از ا

استفاده از روش كرنوآمپرومتري ضريب نفوذ پاراستامول در حضور الكترود اصلاح شده با    ا پژوهش ب   نيباشد. به علاوه، در ا-مي
نشان داده شده    ٢و    ٣  يدست آمده در شكل ها  جبهينتا  ني از ا  يبه دست آمده است. برخ  cm2s-1 6-10×4.61گرافن برابر  

 است.

 

 

كرنوآمپروگرام   :2شكل نمودار  مرحله (الف)  دو  (پتانسيلهاي  مرحلهاي  ترتيب  هاي  به  سامانه     ٣٢٠و    ٢٧٠  mVاي  براي    (
)  ٨:( ٥ mM(  :پاراستامول هاي مختلف براي  غلظت ٠/ M١و در حضور محلول سديم هيدروكسيد  Graphene-Ni/الكترودي  

،١:( ٠) ،٢:(١) ، ٣:( ١/ ٢) ،٤:( ١/ ٦) ،٥:( ٢) ، ٦:( ٣)  ،٧:( ٤ .( ( 
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 بحث و نتيجه گيري  -٣
  يدار بررسشده با گرافن عاملاصلاح   تيالكترود گراف  كي  يپاراستامول بر رو  يستيالكتروكاتال  ونيداسيپژوهش، اكس  نيدر ا   

 بيمحتمل و محاسبه ضرا  ي واكنشها  كينتيمطالعه س  نيگرافن و  همچن-سامانه دارو  شيشد. به علاوه، مطالعه سازوكار اكسا
به دست آمده از آزمونهاي مختلف   جيانجام گرفت. نتا  يو  كرونوآمپرومتر   ياچرخه   يولتامتر  يمونهانفوذ دارو با استفاده از آز

الكترود گراف  يي نشان داد كه در حضورماده دارو  يميالكتروش  G/Graphene-Niو     يتيپاراستامول جريان اكسيدي بر روي 
كسيد شدن آن بر سطح پاراستامول و ا  ييتاثير ماده دارو  دهبسيار بيشتر از جريان در غياب پاراستامول است كه اين نشان دهن

 NiOOHنشان داد كه بخشي از جريان مشاهده شده به علت اكسيداسيون پاراستامول توسط    جينتا  لتحلي.  باشد¬الكترود مي
  ي. انتظار ماشد از آن مربوط به اكسيداسيون پاراستامول بر روي سطح اكسيد و يا ميان لايه اكسيدي مي ب  گرياست و بخشي د 

ارا ا  هيرود روش  به عنوان روش  نيشده در  بتواند  اندازه  يپژوهش    ي و حساس دارو (و حت  زيرناچيمقاد  يرگي¬مناسب جهت 
روش،    يروش، ساده گ  نيا  يايمزا  گري. از دردي) مورداستفاده قرار گياتيح-ستيز  يكم در سامانه ها  ييدارو  يسنجش دوزها

آزمون كوت  تيحساس و زمان  مقا  نيا  اهبالا  بنابرا  گريد   هاي¬با روش  سهيروش در  پ  ن،ياست.  برا  يم  يشنهاديروش   ي تواند 
 مناسب باشد.  يكينتيفارماكوك  هاي¬يبررس

 

 منابع و مراجع 
[1] Behera, S., Ghanty, S., Ahmad, F., Santra, S., & Banerjee, S. (2012). UV-visible spectrophotometric method 
development and validation of assay of paracetamol tablet formulation. J Anal Bioanal Techniques, 3(6), 151-7  .  
[2] Prescott, L. F. (1983). Paracetamol overdosage. Drugs, 25(3), 290-3141 . 
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  با استفاده از نظريه پاراستامول يدارو يساختار الكترون يمطالعه محاسبات
 ) QTAIMكوانتومي اتم در مولكول (

  
    ٣، علي احساني ٢، رضا صفري١سعيده پورهادي نجف آبادي

 فيزيك ، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه دانشگاه قم، شيمي گرايش شيمي  كارشناسي ارشد: نويسنده مسئول -١
porhadi1997@gmail.com  

  R.Safari@qom.ac.ir قم، شيمي گرايش شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه دانشگاه  دكتري -٢
  A.Ehsani@qom.ac.irقم، شيمي گرايش شيمي فيزيك ،گروه شيمي، دانشكده علوم پايه دانشگاه  دكتري -٣

 
 

 ، شيمي فيزيك دارويي، پاراستامول QTQIMشيمي محاسباتي، نظريه كوانتومي اتم در مولكول،  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
ا     انجام  از  راهكار  ن يهدف  ارائه  كوانتومي(مدل   يپژوهش،  و  الكتروني درون مولكولي  جهت    ي) ساده    يدارومطالعه ساختار 

 ه ينظرز  ا  مشخص نمودن محل اتصال آن با حامل هاي دارويي (مانند گرافن) و بافت هاي حياتي، با استفاده  به منظور  پاراستامول
مي توان يك سامانه مولكولي را به بخش هاي درون مولكولي   QTAIMبراساس    .مي باشد  (QTAIM)  ي اتم در مولكولكوانتوم

)،  RSبه بخش هاي درون مولكولي راست (  پاراستامول  يداروسامانه مولكولي  از اين رو، در اين پژوهش،    .1]-[2بخش بندي نمود
. سپس، خواص الكتروني هر بستر اتمي و هر بخش درون مولكولي  ١) بخش بندي شد، شكلDS) و پايين (US)، بالا (LSچپ (

) هر  A، متوسط خاصيت الكتروني (QTAIMاين سامانه مولكولي مورد مطالعه كوانتومي قرار گرفت. توجه شود كه براساس  
) آن بخش به دست مي آيد، به عبارت  𝛀اتم است از جمع خواص بسترهاي اتمي (  Nq) كه داراي  Sqبخش درون مولكولي (

ديگر  



qN

)()( ASA
q

.  

  
  : ساختارمولكولي پاراستامول كه به چهار بخش درون مولكولي تقسيم بندي شده است. ١شكل

 روش  -٢
، با استفاده از نظريه تابعيت ١در ابتدا، ساختار مولكولي و الكتروني سامانه مولكولي بخش بندي شده داروي پاراستامول، شكل      

بهينه سازي شد. سپس، با    G09و با استفاده از نرم افزار گوسين    G-6-B3LYP+311*و در سطح محاسباتي    DFTچگالي  
چگالي الكتروني، لاپلاسين انرژي جنبشي، انرژي ويريال (پتانسيل) و انرژي ،  AIM2000و نرم افزار    QTAIMنظريه   استفاده از
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) داروي پاراستامول محاسبه شد. برخي از نتايج به دست آمده  Sq) و بخش هاي درون مولكولي (الكتروني، بستر هاي اتمي ( 
  ) گزارش شده است.  ١) و در جدول (٢در شكل (

 

Lap(RHO)  
VIR     KEG  RHO  

الكتروني ( : نقشه راه توزيع محلي ٢شكل )،نيروي (پتانسيل)  KEG)، لانگرانژي انرژي جنبشي ( RHOچگالي 
ا    ) Lapالكترون( چگالي   و لاپلاس   VIR)ويريال (  ب براي سامانه مولكولي داروي پاراستامول، محاسبه شده 

نتومي    . DFT/QTAIM  استفاده از نظريه كوا
  

و انرژي الكتروني  )  KEKانرژي جنبشي ( ،  ) RHO(   ) براي چگالي الكتروني.a.uمتوسط مقادير عددي (برحسب : ١جدول
) اتمهاي  شاخص  Eاتمي  بسترهاي  از  برخي  براي  محاسبه شده  پاراستامول )  داروي  هاي    سامانه  نظريه  از  استفاده  با 

DFT/QTAIM 

  

 بحث و نتيجه گيري  -٣
سامانه مولكولي    نينشان داد كه ا  پاراستامول  يسامانه مولكولخواص الكتروني محلي (اتمي)  نقشه راه    نتايج و بررسي  ليتحل   

  نيرود، براساس ا  ينمود. انتظار م  يبندالكترون بخشخش گيرندهو ب  الكتروندهنده  يدرون مولكول  هاي توان به بخش  يرا م
بار و   عيدر توز  پاراستامولي  سامانه مولكول  ياتمهر بستر  و    درون مولكولي  بتوان به نقش هر بخش   يدرون مولكول  يبخش بند

اين موضوع مي تواند در مشخص نمودن جايگاه هاي  پرداخت. آن در حضور و در غياب حامل هاي دارويي (مانند گرافن)  يانرژ
فعال (يا  بخش هاي درون مولكولي فعال) و همچنين مطالعه سازوكار اتصال دارو به حامل هاي دارويي و بافت هاي حياتي مفيد  

  امل دارويي گرافن از طرفواقع شود. به عنوان مثال، يك نمونه از نتايج محاسبات تكميلي نشان داد كه اتصال اين دارو به ح
به علاوه، گروه عاملي    LSبخش   تر است.  به تبع آن    COمحتمل  بسزايي در سازوكار جذب سطحي (و      جذب)    Hنقش 

،  )(QTAIMمانند  بازكوانتومي،ي در سامانه هاي  كوانتوم  يها  ها استفاده از نظريجه بحامل دارد. در آخر، انتظار مي رود با تو-دارو
  گشود.  ) ياتم اسي(در مقزيست حياتي دارويي و  يهاسامانه يكوانتوم-نياد يبن در مطالعه  ي ديجد ي پژوهش يافق هابتوان 

  

Lap(RHO) KEK RHO E Atomic basins 
9.214310-4 75.1541 9.1147 -75.8757 𝐎(𝛀)) در گروه عامليOH ( 

2.798010-3 54.9210 8.2229 -55.448 𝐍(𝛀)) در گروه عامليNH ( 

-1.264110-4 75.2543 9.2143 -75.9769 𝐎(𝛀)) در گروه عامليCO (  
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 منابع و مراجع 
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 از استفاده  با انساني خون سرم آلبومين با هيدرامين ديفن برهمكنش بررسي

  مولكولي   ديناميك سازي  شبيه و  سنجيطيف مطالعات 

 

  ٥سمانه برومند، ٤ي، محسن سرور٣عبدالرضا نكويي ، ٢دلارا محمد آقايي ،١سحر پولادرگ

 saharpooladrag@gmail.com،  دانشجوي ارشد، شيمي فيزيك، شيمي، دانشگاه صنعتي شيراز  -١

  d_aghaie@sutech.ac.ir ،  نويسنده مسئول، دانشيار، شيمي فيزيك، شيمي، دانشگاه صنعتي شيراز  -٢
  nekoei@sutech.ac.ir،  شيمي فيزيك، شيمي، دانشگاه صنعتي شيرازدانشيار،    -٣
 sorouri@sutech.ac.irاستاديار، شيمي فيزيك، شيمي، دانشگاه صنعتي شيراز،  -٤

 chemi.boromand@gmail.comدانشجوي دكتري، شيمي فيزيك، شيمي، دانشگاه صنعتي شيراز،    -٥

 
 

 : آلبومين سرم خون انساني، ديفن هيدرامين، طيف سنجي فلورسانس، شبيه سازي ديناميك مولكولي واژگان كليدي

  

  مقدمه-١
  فيزيولوژيكي   هاي ويژگي  داراي  و   شده   تشكيل  آمينواسيد  ٥٨٥  از   خون،  پلاسماي  در  پروتئين  ترينفراوان  انساني،   سرم  آلبومين   

  از  زا،برون  و  زادرون  هايمولكول  انتقال   براي  اصلي   ناقل  عنوان  به   پروتئين  اين.  است  التهابي  ضد  و  انعقادي  ضد  فعاليت  مانند 
 را   دارو  پاكسازي  سرعت  و  داده   افزايش  را  آن  پلاسمايي  عمر  نيمه  و  توزيع  آلبومين،  به  دارو  اتصال .  كندمي  عمل  داروها،  جمله

. ديفن هيدرامين با نام تجاري بنادريل،  ]١[.كندمي ايفا  داروها   توزيع  و   ذخيره  در  كليدي   نقش  آلبومين  بنابراين،.  دهدمي  كاهش
طبيعي   ايماده(كه با مسدود كردن اثرات هيستامين،  هيستامين نسل اول با خصوصيات ضد كولينرژيك استيك داروي آنتي  

خوابي، ديفن هيدرامين به عنوان دارو براي درمان آلرژي، بي  .كندمي ، عمل) كندكه بدن در طول يك واكنش آلرژيك توليد مي
اين پژوهش، با هدف بررسي نحوه    .]٢[شودسرماخوردگي استفاده مي  هاينشانهخارش، لرزش در پاركينسونيسم و همچنين  

  متقابل داروي ديفن هيدرامين و آلبومين انجام شده است. تأثيراتصال و 
  

  هاروش  -٢
  طيف سنجي فلورسانس ١-٢
فلورسانس اوليه آلبومين  طيف   د.شتزريق  دستگاه  سل درون  تهيه و به  ميكروليتر    ٥  ابتدا، محلولي از پروتئين آلبومين با غلظت   

طيف با  مقايسه  براي  مرجعي  عنوان  گرديدبه  ثبت  بعدي  مقادير   .هاي  تدريج  به  داروي  ميكروليتر    ٣سپس،  محلول  از 
اين   .به محلول آلبومين اضافه و پس از هر بار افزودن دارو، طيف فلورسانس جديدي ثبت شد  ميلي مولار ٣ هيدرامينديفن

  ).١مرحله و در دما، غلظت و طول موج هاي برانگيختگي متفاوت انجام شد (شكل ١٠در  تيتراسيون فرآيند
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  مرئي- طيف سنجي فرابنفش  ٢- ٢

  ٣٢٠تا  ٢٠٠از و  كلوين ٢٩٨دماي ميلي مولار دارو در  ٢٠ميكرومولار آلبومين و   ٢٠غلظت هاي هاي جذب در گيرياندازه    
هاي تغييرات شدت جذب با تغييرات غلظت مربوط به اسيد آمينه فنيل آلانين تجزيه و تحليل داده). ١شكل( نانومتر انجام شد

  ٩١/٢ × ٢١٠ M -١و مقدار ثابت اتصال آن  صورت گرفت )١هيلبرند (معادله -بنسي از معادله با استفاده  ثابت اتصالبراي تعيين 
  به دست آمد. 

)١(    ଵ

್ೞିబ
=

ଵ

ିబ
+

ଵ

ೌ(ିబ)[ௗ௨]
  

 

  مرئي - : (الف) طيف سنجي فلورسانس (ب) طيف سنجي فرابنفش ١شكل

  

  شبيه سازي مولكولي ٣-٢
نانوثانيه با استفاده    ٣٠٠به منظور بررسي برهمكنش ميان آلبومين و دارو، ابتدا يك شبيه سازي ديناميك مولكولي به مدت      

ميدان نيروي امبر انجام شد تا رفتار ديناميكي پروتئين در محيط آبي شبيه سازي شود. سپس، از روش  از نرم افزار گرومكس و  
دارو و تعيين انرژي آزاد -داكينگ مولكولي با استفاده از نرم افزار اتوداك وينا براي پيش بيني حالت پايدار كمپلكس پروتئين 

آمده   دست  به  كمپلكس  نهايت،  در  شد.  استفاده  مدت  برهمكنش  به  داكينگ  محيط    ٣٠٠از  به  شبيه  شرايط  در  نانوثانيه 
  ). ٢فيزيولوژيكي بدن شبيه سازي شد تا پايداري و ديناميك آن در طول زمان بررسي شود (شكل

  

 

  شبيه سازي شده ) آلبومين ب ) آلبومين حاصل از كمپلكس داكينگ (الفداروي ديفن هيدرامين به ( يدوبعد: اتصال  ٢شكل  

 )ب( ) الف(

 )ب( ) الف(
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  بحث و نتيجه گيري -٣
هاي طيف سنجي، كاهش معني داري در شدت فلورسانس آلبومين (خاموشي فلورسانس) در حضور ديفن بر اساس تحليل    

هاي فلورسنت تريپتوفان و تيروزين باشد. از  تواند نشانه عدم اتصال مستقيم دارو به اسيد آمينه هيدرامين مشاهده نشد كه مي
هاي  مرئي رخ داده است. شبيه سازي -سوي ديگر، تغييرات قابل توجهي در ميكرومحيط فنيل آلانين در طيف سنجي فرابنفش 

با اين   بود.آلبومين    IIIAنتايج اوليه داكينگ مولكولي نشانگر اتصال اوليه دارو به سايت   كردند. تأييدها را  مولكولي نيز اين يافته
ايجاد شد و دارو   برهمكنش ي در اينفيزيولوژيكي بدن، تغييراتشبه  آلبومين در شرايط  -كمپلكس دارو  شبيه سازي  حال، پس از

  . آلبومين متصل شدIIA به واسطه اسيدآمينه فنيل آلانين به سايت 
  

  منابع و مراجع 

[1] Molaei, P., Mahaki, H., Manoochehri, H., & Tanzadehpanah, H. (2022). Binding sites of anticancer drugs on 
human serum albumin (HSA): a review. Protein and peptide letters, 29 (8), 651-675. 
[2] Wolfson, A. R., Wong, D., Abrams, E. M., Waserman, S., & Sussman, G. L. (2022). Diphenhydramine: time 
to move on?. The Journal of Allergy and Clinical Immunology: In Practice, 10  (12), 3124-3130. 
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گرافاين تزئين شده با -C68بر روي ساختار 2COاندازي گاز داممطالعه محاسباتي به
 Alفلز 

 

  ٢، عادل رئيسي١زهرا تابنده

  zah.tabandeh@gmail.comشيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كاشان،  دكتري شيمي فيزيك،   - ١
  areisi@kashanu.ac.ir استاد، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كاشان، - ٢

 

 

 2CO  ،DFTگرافاين،  - C68اندازي،  دامبه  واژگان كليدي:

 

  مقدمه  -١
 شيافزا  لينيز به دل  يليفس   هايو استفاده از سوخت  افتهي  شيدر جو افزا  2COغلظت گاز    ، يصنعت  هايتيبا گسترش فعال    

به خطر انداخته و باعث    يگاز سلامت انسان را به طور جد   نياز ا  يناش  ي آلودگ  نيچند برابر شده است. بنابرا  ،يانرژ  يتقاضا
مشكلات  نيرفع ا يبرا ست،يز طيرو فعالان و محققان مح نيا  از. )Oschatz,2018( شده است زين ييآب و هوا عيسر راتييتغ

  هاي ساختار  كهجايياست. از آن   2CO  گاز  انداختن  دام  به  و  جذب  ها،حلراه  نتريجياز را  يكي  و  اندانجام داده  ياديز  قاتيتحق
،  Alبا فلز    نيگرافا-C68شده   نيساختار تزئ  تيپژوهش قابل  نيدر ا  كنند،يبرقرار نم  2COبا گاز    يثروم  هايهمكنشبر  يكربن

  .ر گرفته استگاز مورد مطالعه قرا نيا يبه دام انداز يبرا
  

  روش انجام محاسبات -٢
محاسبات مربوط به   D2-DFTي اصلاح شده  چگال  يتابع  يه ينظر  يريو به كارگ  3DMolمطالعه با استفاده از ماژول    نيدر ا   
  يعدد هيمجموعه پا،  PBE  ي، تابع GGA  بيمحاسبات از تقر  ن يادر  انجام شده است.    يكيخواص الكترونو   يهندس  يسازنه يبه

DNP  تشده اس  استفاده(Delley,2002).  ي  همچنين مقدار بهينهk،2جذب گاز    يانرژدر نظر گرفته شده است.   ٧×٧×١CO  
  : محاسبه شده است رزياز رابطه  نيگرافا-C68شده  دهييساختار خالص و آلا يرو

)١(                                                                                             )]CO2+Esheet)-(Al(E -CO2)-sheet-(Al=[E adsE  

  بحث -٣
گرافاين قرار داده شد. پس از بهينه سازي  - C68هاي مختلف سطح به صورت افقي و عمودي روي تمام جايگاه   2COمولكول     

مطلوب پيشنهادي،  گاز  ساختارهاي  براي جذب  انرژي    2COترين جايگاه  داراي  آن  -/١٦٦  eVبر روي سطح  از  جا كه است. 
را در   Alتك اتم  در جذب اين گاز،    Alروي ساختارهاي كربني ضعيف است به منظور بررسي اثر فلز    2COبرهمكنش مولكول  

  شده با اتم   نيتزئ  نيگرافا- C68  يساختارها  يسازنه يحاصل از به  جينتا قرار داده شد. نيگرافا-C68  مختلف ساختار هايگاه يجا
Alساختاري است كه    ساختار،  نيدارتريكه پا   دهدي، نشان مAl  2جذب گاز  يانرژ  ني. بالاتر در حفره بزرگ قرار گرفته استCO  

به     Alاتم  ي كي، در نزدبزرگ حفرهدر   2CO  گازري است كه  ، مربوط به ساختاAl  شده با اتم   نيتزئ  نيگرافا-C68يصفحه  يرو



 

155 
 

به      Alشده با اتم  نيتزئ  ن يگرافا-C68  يپس از جذب رو 2CO يدر مولكول گاز C -O-Cهيقرار گرفته است. زاو  ليصورت ما
 -٣٣/٠  eVبرابر  Alشده با اتم  نيتزئ  نيگرافا C68-ساختار  يرو 2CO جذب مولكول  ي. مقدار انرژابدييدرجه كاهش م   ٥/١٧٩
  نيگرافا-C68  ساختار  نسبت به  Alن شده با اتميتزئ  نيگرافا-C68ي  رو 2CO جذب مولكول  انرژي  مقدار  واقع،  در.  باشديم

 . نمودار)Tabandeh,2023طور كه براي ساختار كربني گرافداين نيز گزارش شده است (. هماندو برابر شده است  باٌيخالص تقر

PDOS  مربوط به ساختارGY-C68-Al 2  جذب مولكول يخواص الكترون يبررس ي، براCO ساختار يرو C68-نيتزئ نيگرافا 
اين  طبق شكل، در  در    .داده شده است   ن) نشا١و انتقالات بار، در شكل (  ونيداسيبري، سهم حالات مختلف هAl  شده با اتم 

 ي دارا  2COمولكول    p  هايتالياورب  ن،يدارند. همچن  يدر سطح فرم   يكربن سهم قابل توجه  هاي اتم   p  هاي تالي، اورب  رساختا
نمودار  ساختار دارد.    نيا  تيدر باند هدا  ايسهم عمده  Alاتم    p  هايتالياورب  كهحالي هستند. در  تيدر باند هدا  يزيسهم ناچ

دهد. انباشتگي بار در فضاي بين  را نشان مي  2COاختلاف چگالي بار، كاهش چگالي بار روي سطح و انباشتگي بار روي مولكول  
 كند. سطح و مولكول گاز، برهم كنش موثر بين اين دو را توجيه مي

  

 

 

 (الف) 

  

 (ب) 
                                    ج)(

، ب) نمودار اختلاف  Alگرافاين تزئين شده با فلز  -C68روي ساختار    2CO: الف) نماي از بالا و از روبروي جذب مولكول  ١شكل  
دهد  را نشان مي ٠/ ٠٠٤  3e/Åفرايند جذب. رنگ بنفش انباشتگي و رنگ زرد كاهش چگالي بار براي هم سطحچگالي بار در طي  

  هاي جزئي اين ساختارج) چگالي حالت
  

  گيري نتيجه -٤
انجام شده است.    DFTبه روش محاسبات     Alتزئين شده با فلز  نيگرافا-C68روي سطح    2COدر اين مطالعه جذب مولكول     

اين ساختار را نشان مياست كه برهم  -/٣٣  eVانرژي جذب مولكول گاز روي  با نمودار  كنش موثر آن  ،  PDOSدهد. مطابق 
انرژي جذب بيشتر اين مولكول را در مقايسه با ساختار خالص تاييد    ،  2COبا مولكول    Alاتم    pهايهاي اوربيتالپوشاني پيكهم
 به كار رود.  2COتواند به عنوان جاذب گاز آلاينده  مي Alتزئين شده با فلز نيگرافا- C68بنابراين ساختار  كند.مي

 

  منابع و مراجع 
[1] M. Oschatz, M. Antonietti, A search for selectivity to enable CO2 capture with porous adsorbents, Energy & 
Environmental Science, 11 (2018) 57-70. 
[2] B. Delley, Hardness conserving semilocal pseudopotentials, Physical Review B, 66 (2002) 155125. 
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[3] Z. Tabandeh, A. Reisi-Vanani, Manipulation of the CO2 capture capability of graphdiyne using transition 
metal decoration and charge injection: A DFT-D2 study, Fuel, 333 (2023) 126295. 
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كوالانسي مزدوج جديد بر پايه پريلن و كاربرد آن - طراحي و سنتز يك چارچوب آلي
  و نمك زدايي از آب دريا ي ديخورش  يانرژ يگرما-نور ليدر تبد

 

  ٢، سعيد عزيزيان١مرتضي ترابي

                                        بوعلي سينا، همدان    دكتري شيمي آلي، گروه شيمي آلي، دانشكده شيمي، دانشگاه -١             
)Email: torabimorteza74@yahoo.com  (   

    Email: sazizian@basu.ac.ir)( استاد شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه بوعلي سينا، همدان-٢

  

  . گرمايي، انرژي خورشيدي-كووالانسي، پريلن، تبديل نوري-چارچوب آلي  واژگان كليدي:

    

  مقدمه  -١
 ي دسترس  ليآب به دل  هيآن جهت تصف   كاربردو    ييگرما-ينور  هاينديدر فرا  يديخورش  انرژياستفاده از    ر،ياخ  هايدر سال   

  هاي قرار گرفته است. اساس عملكرد روش  پژوهشگرانارزان بودن، و بازده بالا مورد توجه    ي،د يخورش  يبه منبع نامحدود انرژ
 د ي نور خورش ايملاحظه قابل طور به تركيبات ني. اباشديم ديه آب شامل استفاده از مواد جاذب نور خورش يتصف در ييگرما-نور

آن به عنوان آب   ريآب و تقطسطحي    ريمنجر به تبخ  عامل  ن يكه ا  شوند يم  ستميس  ي دما  ش يرا جذب كرده و منجر به افزا
فلزات به منظور    ديو اكس  يمتخلخل آل   يمرهايپل  ، يمعدن  يرساناها   مهين  ل ياز قب  يمختلف  هاي. از جاذبباشديشده م   هيتصف
به واسطه ساختار متخلخل   دينور خورش هاي جاذب .شوديآب استفاده م  ريبه گرما و استفاده آن جهت تبخ دينور خورش ليتبد

- هاي آليچارچوب .  ]١-٢[   انجام شود  نييپا  ي در دما  ريكرده تا تبخ  رتبخي  را  خود  سطح  در  شده  جذب  آب  خود  دوستو آب
  يهايعلوم و فناور  شرفتيدر پ   بسزايي، نقش  آلي  متخلخل  پليمرهاي  هايدستهمهمترين  از    يكي) به عنوان  COFs(  ووالانسيك
داراي   كووالانسي -هاي آليچارچوبو مواد متخلخل هستند.    مرها يپل  يايمزا  شامل به طور همزمان    باتيترك  ن يدارند. ا  نينو

منافذ، و    ميتنظ  تيقابل  ساختار كريستالي منظم، دانسيته كم،  اد،يحجم ز  بهنسبت سطح    جملهاز    ديمنحصر به فرهاي  ويژگي
  ،هازوريمختلف از جمله كاتال  هاينهيدر زم  ياديزي بسيار  كاربردها  باتيترك  نيا  هستند.  بالا  ييايميو ش  گرمايي  يداريپا  نيهمچن

  هدفمند  دارورساني  ها وو ابرخازن  هايباتر  ،يكيالكترون  يگازها، ابزارها  يو جداساز  يسازره يذخ  گرمايي،-فرايندهاي تبديل نوري
كووالانسي بر پايه پريلن به طور موفق آميزي سنتز -چارچوب آلي  پژوهش  نيبا در نظر گرفتن موارد ذكر شده، در ا  ].٣-٤دارند [

  . )١(شكل  گرمايي و نمك زدايي از آب دريا از طريق تبخير سطحي به كار برده شد -شد و جهت تبديل نوري
 

  گيري بحث و نتيجه  -٢
آلي    اختصاري  - چارچوب  نام  با  از روش  PCOFكوالانسي سنتز شده  استفاده  قبيلبا  از  مختلفي  ،  FT-IR  ،FESEM  هاي 

TGA    وXRD    مورد شناسايي و ارزيابي قرار گرفت. طبق نتايج حاصل از تصاويرFESEM اين تركيب داراي اشكال ورقه اي ،
هاي تيز در  كووالانسي سنتز شده، وجود پيك-چارچوب آلي  XRDباشد. همچنين طبق نتايج حاصل از الگوي  گل برگي مي

باشد (شكل  نشان دهنده ساختار كريستالي منظم براي اين تركيب مي ٥٣/٢٤و  ٠٥/٢٣، ٧٨/١٩، ٠٠/١٩، ٠٣/١٤، ١٤/٩زواياي 
٢  .(  
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    PCOFگرمايي با استفاده از -: شماتيك كلي نمك زدايي از آب دريا از طريق فرايند نور ١شكل 

 

 

  PCOF(ب) براي  XRD(الف) و الگوي  FESEM: تصوير آناليز ٢شكل 

  

زدايي از آب دريا استفاده شد. در اين  ، از آن به عنوان جاذب نور خورشيد جهت نمكPCOFپس از سنتز و شناسايي تركيب      
قرار گرفت و ميزان افزايش دما بر حسب زمان مورد   sun١در معرض نور شبيه ساز خورشيدي با شدت    PCOFراستا، تركيب  

  ١/٦٧دقيقه تا  ١٠بررسي قرار گرفت. طبق نتايج به دست آمده از تصاوير دوربين مادون قرمز، دماي اين تركيب در مدت زمان 
نتايج به دست  ). همچنين، نمودار ميزان تبخير آب در واحد سطح نسبت به زمان ترسيم شد و طبق  ٣افزايش يافت (شكل (الف)

  ). ٣باشد (شكل (ب)مي ٦٤/١ h2-kg.m.-1به ميزان  PCOFآمده از شيب نمودار، سرعت تبخير آب با استفاده از 
  

  

(الف) و نمودار ميزان تبخير در    به عنوان جاذب نور خورشيد  PCOF: نمودار تغييرات دما بر حسب زمان با استفاده از  ٣شكل  
  (ب).  ١ sunدر شدت نور  PCOFواحد سطح بر حسب زمان و بررسي سرعت تبخير آب با استفاده از 
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ابرآبدوست براي تبخير خورشيدي در -ساخت كربن پارچه اي با سطوح ابرآبگريز
 سطح مشترك 

  
  ٢سعيد عزيزيان، ١حانيه تهذيبي

  (haniye.th@gmail.com) ، همدان ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و علوم نفت، دانشگاه بوعلي سينا  دانشجوي دكتري   -١
    sazizian@basu.ac.ir)(  ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و علوم نفت، دانشگاه بوعلي سينا، همداناستاد  - ٢         

  

    ايفوتوترمال، نمك زدايي آب شور، كربن پارچه تبخير خورشيدي، فصل مشترك،  واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١
ي  ، كمبود آب شيرين ميباشد. علارغم اينكه قسمت عمدهي بشري با آن مواجه استامروزه يكي از چالش هايي كه جامعه   

،  باتوجه به رشد جمعيت  . ]١[از آن، اختصاص به آب شيرين دارد    ٢.٥٪ي زمين را آب فراگرفته است، ولي تنها حدود  سطح كره
ي جهاني  افزايش آلودگي آب ها، رشد صنايع، مشكلات زيست محيطي، تامين آب شيرين به يكي از چالش هاي مهم جامعه

است. يكي از روش هاي مفيد براي تامين آب شيرين، نمك زدايي آب شور ميباشد. روش هاي مختلفي با هدف نمك  تبديل شده
زدايي آب شور وجود دارد، از جمله ميتوان به روش هاي: اسمز معكوس، نمك زدايي با استفاده از غشاء و تقطير چند مرحله اي 

اراي يك سري معايب ميباشند از جمله: مقرون به صرفه نيستند، نياز به مصرف زياد انرژي  اشاره كرد. روش هاي ذكر شده د 
دارند و همچنين منجر به نشر مقادير زياد كربن دي اكسيد مي شوند. يكي از كانديد هاي مفيد و عالي منبع انرژي جايگزين،  

روش توليد بخار خورشيدي با هدف نمك  ي زمين است.  خورشيد ميباشد، زيرا خورشيد بزرگ ترين منبع انرژي تجديد پذير كره
تبديل انرژي خورشيدي به گرما و به دنبال آن توليد بخار   ،زدايي آب شور مورد توجه پژوهشگران گرفته است. اساس اين روش

، كه  وترمال استاز آب و در نهايت زدودن انواع آلودگي ها از آب است. پارامتر كليدي در اين سيستم ها استفاده از مواد فوت
كرد   جذب انرژي خورشيد با حداقل بازتاب و نشر نور است. مواد فوتوترمال را ميتوان به چند دسته تقسيم بنديي آن ها  وظيفه 

از بين     . است  ]٦[   يفلز  ي ] و نانوساختار ها٥[  توده ها  ستي]، ز٤[  رسانا   مهي]، مواد ن٣[  ها   مر ي] ، پل٢[ي  مواد كربنكه شامل:  
بازده بالاتري دارند و بسيار مورد توجه   ،  سيستم هاي تبخير خورشيدي در سطح مشترك ،انواع سيستم هاي تبخير خورشيدي

ي كربن با ترشوندگي متفاوت سنتز جاذب نور برپايه  ،سريع  ،كم هزينه ،قرار گرفته است. در اين كار براي اولين بار با روش آسان
درجذب موثر طيف تابشي خورشيد دارد و سرعت تبديل نور به گرما در آن بالا مي  شد. ماده سنتز شده عملكرد بسيار خوبي  

  باشد. 
 

  روش  -٢
يك رويه با نانو ذرات سيليكاي  كه داراي رويه هايي با تر شوندگي متفاوت مي باشد از طريق پوشش دهي   كربن پارچه اي   

  سيستم تبخير در سطح مشترك همزمان با تابش دهي نور مورد مطالعه قرار گرفت. ]. سپس نمونه در يك ٧[آبگريز تهيه شد
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
الف) به خوبي  -١ي سنتز ميباشد. شكل (خاصيت فوتوترمال نمونه  ، اولين و مهمترين خاصيتي كه بايد مورد بررسي قرار گيرد   

ي كربن پارچه اي سنتز شده قابليت بسيار خوبي در جذب نور و تبديل سريع آن به گرما را دارد و پس  نشان مي دهد كه نمونه
به منظور بررسي عملكرد سيستم    افزايش مي بايد.   ٧٠ C°تا    ١٠٠٠ 2W/mاز دو دقيقه دماي سطح آن در اثر تابش نور با شدت  

ي كربن پارچه اي پوشش تغييرات جرم آب در اثر تبخير به كمك تابش نور براي نمونه   ،تبخير خورشيدي در سطح مشترك
قرار گرفت. همانطور كه در شكل   موردارزيابي  ،نمونه كربن پارچه اي خالص و همچنين سيستم آبي عاري از نمونه  ،داده شده

  ،منجر به كاهش جرم بيشتري شده و به دنبال آن  ،ده است حضور نمونه سنتزي در سيستم توليد بخارب) نشان داده ش-١(
  است.منجر به افزايش چشمگيرسرعت تبخيرآب شده

  

 

ب)   ،ي در حالت خشك تحت تابش نور و تاريكي اي پوشش داده شدهنمودار تغييرات دماي سطح كربن پارچهالف) :١شكل
    ١٠٠٠ 2W/mزمان براي نمونه ها ي مختلف تحت تابش نور با شدت تغييرات جرم آب با 

  

 ، با استفاده از روش سنتز سريع  ، كاردر ادامه اثرمتغير هاي گوناگون بر بازده و سرعت تبخير مورد مطالعه قرار مي گيرد. دراين     
سيستم تبخير خورشيدي در سطح مشترك بر پايه ي كربن ساخته شد. سيستم طراحي شده    ،از انرژينوين و با حداقل استفاده  

باتوجه به ويژگي هاي    ،) و همچنين حداقل هدررفت انرژي ميباشدh22.75 kg/m.سرعت تبخير بالا (  ،داراي بازده تبخير بالا
  اين سيستم پتانسيل خوبي براي تبخير خورشيدي در مقياس بزرگ ميباشد.  ،ذكر شده 

  

 مراجع  و منابع
[1] Khajevand, M., Azizian, S., & Boukherroub, R. (2021). Naturally abundant green moss for highly efficient 
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[2] Gan, Q., Zhang, T., Chen, R., Wang, X., & Ye, M. (2019). Simple, low-dose, durable, and carbon-nanotube-
based floating solar still for efficient desalination and purification. ACS Sustainable Chemistry & 
Engineering, 7(4), 3925-3932.  
[3]  Li, C., Jiang, D., Huo, B., Ding, M., Huang, C., Jia, D., ... & Liu, J. (2019). Scalable and robust bilayer 
polymer foams for highly efficient and stable solar desalination. Nano Energy, 60, 841-849. 
[4] He, W., Le Henaff, A. C., Amrose, S., Buonassisi, T., & Peters, I. M. (2021). Voltage-and flow-controlled 
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[5] Sun, P., Zhang, W., Zada, I., Zhang, Y., Gu, J., Liu, Q., ... & Zhang, D. (2019). 3D-structured carbonized 
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Interfaces, 12(2), 2171-2179. 
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مطالعه نظري جذب داروهاي هيدروكسي اوره، مركاپتوپورين و تيوگوانين  توسط 

MOFمبتني بر تيتانيوم به روش  هايGCMC  

  

   سولماز تيمورزاده، سعيد يگانگی

  ) (sdyeganegi@gmail.comگروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه مازندران،  
teymourzadehsulmaz@gmail.com 

      

  شبيه سازي مونت كارلو   -ضد سرطان  -چارچوب فلز آلي  -دارورساني  كليد واژه:

 

 مقدمه-١

چون رسانش هدفمند دارو و  هاي مختلفي همهاي مهم تحقيق دردنياست كه شامل بخشامروزه دارورساني  يكي از عرصه   
(كنترل سينتيكي رهايش دارو مي در سال١باشد  رو  اين  از  بهبود ميبخشد.  ايمني و كارايي درمان را  تعداد  ) كه  اخير،  هاي 

عنوان سيستم  به  استفاده  مورد  داروتركيبات  داشته هاي  چشمگيري  افزايش  (رساني  چارچوب ٢اند  فلز).  بر  -هاي  مبتني  آلي 
در پوسته زمين و ارزان بودن آن، منافذ قابل    Tiهاي مطلوبي كه دارند، ازجمله قابليت بازيافت، فراواني  توجه به ويژگيتيتانيوم با

شوند. لازم به ذكر است آلي در نظر گرفته مي-فلزهاي ترين چارچوب تنظيم، سميت كم، تنوع ساختاري به عنوان يكي از جذاب
از جمله   آلي نسبت به ساير چارچوب -هاي فلزكه اين چارچوب  ). سرطان دومين علت  ٣باشند ( بسيار كمياب مي   Zrو  Feها 

). در اين ميان داروها و روش درماني زيادي  ٤باشد واحتمال ابتلا به اين بيماري درحال افزايش است (مرگ و مير درجهان مي
راهي براي كاهش   ارائه شده است كه عوارض جانبي زيادي به همراه دارند. بنابراين بسياري از محققان بدنبال  براي سرطان 

باشند كه در  مورد از داروهايي مي  ٣). هيدروكسي اوره، مركاپتوپورين، تيوگوانين  ٥باشند (عوارض جانبي در درمان سرطان مي
استفاده    HIVند. هيدروكسي اوره در درمان سرطان پستان، سرطان خون، بيماري سلول داسي شكل و  درمان سرطان كاربرد دار

). تيوگوانين نيز ٧). مركاپتوپورين، در درمان انواع سرطان خون، بيماري التهابي روده و تالاسمي قابل استفاده است (٦شود (مي
، سرر و همكارانش از ساخت اولين ٢٠٠٩). در سال  ٨شود (هاي سرطان خون ميبطور قابل توجهي باعث توقف رشد در سلول

) كه با استفاده از روش حلال گرمايي  بدست آمد. با استفاده از همين روش،  ٩آلي مبتني بر تيتانيوم خبر دادند (-چارچوب فلز
)موجود در NH٢ميني  (). گروه آ١٠نيز تهيه شد ( MIL-125-NH٢آمينوترفتاليك، -٢طي جايگزيني اسيد ترفتاليك با اسيد 

MIL-125-NHتواند تعامل قوي بين دارو و مي ٢MOF ) آلي  -هاي فلز). بررسي ها نشان دادند كه چهارچوب ١١را ايجاد كند
MIL-125-NHو    ٢MIL-از جمله سنتز آسان، زيست سازگاري، مقاومت بالا در برابر حرارت  و    ١٢٥ مزاياي قابل توجهي 

هاي ضدسرطان نام برده  شود، را دارند. در نتيجه جذب دارومساحت سطح بالا كه منجر به ظرفيت بالا براي بارگذاري دارو مي
). هدف از اين پژوهش ، مطالعه جذب داروهاي  ١٢تواند مفيد باشد (كه تا به امروز صورت نگرفته مي  MILشده توسط اين دو  

سازي مونت  با استفاده از روش شبيه   و  MIL-125-NH٢ضد سرطان شامل: هيدروكسي اوره، مركاپتوپورين و تيوگوانين ، توسط  
گيرد.  رد، صورت ميآو) ، كه دستيابي به اطلاعات ارزشمند در سطح اتمي را فراهم ميGCMCكارلو در مجموعه بندادي بزرگ ( 

هاي اين مطالعات اميد است كه بتوان راهكارهايي براي طراحي مواد موثرتر براي جذب و رهاسازي اين داروها  با استفاده از يافته
 در بدن ارائه كرد. 
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 كارروش  -٢

شود. از نرم  هاي شيمي محاسباتي مانند شبيه سازي مونت كارلو استفاده ميها از روشدر اين پايان نامه جهت استخراج داده   
محيط افزار  در  محاسباتي  افزار هاي شيمي  نرم  از  و همچنين  لينوكس  و  ويندوز  ترسيم  هاي  آناليز و  اكسل جهت  مانند  هايي 

  شود. ها استفاده مينمودار 
 

 نتيجه گيري -٣

با ظرفيتي بالا داروهاي ضد سرطان ذكر    2NH-125-MILو    MIL-125هاي  دهد كه حاملسازي مونت كارلو نشان ميشبيه 
  .كنندشده در اين مقاله را بارگيري مي
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 ها: الكترودهاي با كارايي بالا براي ابرخازن ات واسطهفلز /نيتهيه نانوكامپوزيت مكس
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  ي ماده الكترود   ژه،يو  تيظرف  ن،يمكس ابرخازن،واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
 ع يو توز ييآب و هوا يالگوها رييتغ ر،يدناپذيتجد يهاي انرژ منابع  و كاهش يانرژ يجهان يتقاضا شيافزا اخير با هايسال در   

انعطاف    و   سبك  كوچك،  پايدار،   سوختي  سلول هاي   محيط زيست،  دوست دار  انرژي  تبديل   سيستم هاي  براي  تقاضا   ينابرابر انرژ
مورد استفاده قرار   يانرژ  ره يذخ  يهاعنوان دستگاه  توانند بهمي  ييايميالكتروش  يهاابرخازن   ها وي. باتراست  افزايش  به  رو  پذير

  تشكيل شده  جداكننده  و  الكتروليت  الكترود،  ضروري  جزء  سه  از  هستند كه  الكتروشيميايي  سازهايذخيره  هاابرخازن.  رنديگ
 مورداستفاده  ابرخازن الكترودي مواد به عنوان رسانا  پليمرهاي و  فلزي اكسيدهاي  كربني، مواد نظير  مختلفي مواد تاكنون .است

  بالايي   الكتريكي  هدايت  بايد   (الف):  باشند  ويژگي  سه  داراي  بايد  ابرخازن  الكترود  مورداستفاده در  فلزي  تركيبات اند.قرارگرفته 
  و   نشود  تحول  دچار  فلز  ظرفيت  تغيير  با   آنها  بلوري  ساختار  همچنين  و   باشند  ظرفيت  دو   از  بيش  داراي  بايد   (ب)   باشند،  داشته

در بين    هستند.   دارا  به خوبي  را  ويژگي ها   اين  معمولاً  واسطه  فلزهاي .  بگيرد  جاي   فلزها   شبكه  ساختار  در  بتواند   پروتون  (پ)
ششمين عنصري است كه داراي بالاترين نقطه ذوب است. اين عنصر به آساني ميتواند كاربيدهاي سخت و پايدار را   Moعناصر،  

در آلياژها تشكيل دهد به همين دليل بيشتر توليد جهاني اين عنصر در راستاي توليد انواع آلياژهاي فولادي، آلياژهاي با كشش  
هاي مولكولي از جنس كاربيدها و نيتريدهاي فلزات واسطه مانند  ها متشكل از ورقهنبالا و سوپر آلياژها قرار گرفته است. مكسي

در    .يي هستندلانايي خوب و ظرفيت حجمي باهاي دوبعدي، ذاتاً داراي رساف اكثر سراميكلاد. از اين رو، برخنباشتيتانيوم مي
از    ، هامورد استفاده در ابرخازن  يماده الكترود  ياييميجهت بهبود عملكرد الكتروش  تلاش بر آن است تا درواقع    در اين پژوهش  

  .دوها بهره گرفته شويژه آن تيبه منظور بهبود خواص و افزايش ظرف سولفيد ن دي ديمولب -نيمكس  هيبر پا يي هاتيكامپوز
  

  روش  -٢
  از   قطعات،  اين  زدايي  چربي  جهت.  شد  زده  برش ١  cm  مساحت  به  قطعاتي  به  نيكلي  فوم  ورقه  ابتدا  الكترودها  براي ساخت    

محلول   دقيقه  ١١  مدت  به  اكسيدي  لايه  حذف  براي  سپس .  شد  استفاده  فراصوت  حمام  در  دقيقه  ١١  مدت  به  اتانول   در 
 (HCl 6 M)داده   شستشو  مقطر  آب  با  نيكل  فوم  قطعات  نهايت  در.  شد  داده  قرار  فراصوت  حمام  در  فراصوت  امواج  تابش  تحت 
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 .شد  استفاده  الكترود  ساخت  براي  شده  تميز  قطعات  اين  از.  گرديد  خشك ١ h مدت  به ٥١ C° دماي  در  گرمخانه  در  و  شدند 
  با  ترتيب به، عامل چسبنده عنوان به ، PVDFو  سياه كربن  نانوهيبريد، الكتروشيميايي، مطالعات جهت الكترود هر ساخت براي

  همگن  خمير  بعد،   مرحله  در.  آيد  دست  به  خميري  حالت   تا  شدند  همگن   كاملاً   NMP  استفاده  با  و  مخلوط  ٧٥:١١:٥  وزني  نسبت
 دماي  در   خانهگرم  در  الكترود  نيكل،  فوم  روي  نانوهيبريد  ترسيب  از  بعد  و   شد   پخش   كاملاً   نيكل   فوم  سطح   روي  بر  شده  تهيه

°C گرديد.   خشك ساعت ١١  مدت به هوا اتمسفر تحت ٥١ 

  بحث   -٣
 ابرخازن   يك   رفتارهاي   دادن  نشان  براي  كارآمد و سريع  روشي  كه  ايچرخه   ولتاموگرام  از  الكترودها   ابرخازني  رفتار   براي بررسي    
ن  آ  در  كه  گرفت  انجام  الكترودي  سه  سيستم  از  استفاده   با  الكترودها   الكتروشيميايي  مطالعات  تمامي  .شوددارد، استفاده مي  را

  به  نسبت  ها پتانسيلو    شد  استفاده  كمكي   الكترود  عنوان  به  پلاتين  صفحه  و   كار  الكترودهاي  عنوان  به  شده   تهيه  الكترودهاي
  ابرخازني   مطالعات  تمامي  در  الكتروليتن  عنوا  به KOH 2 M آبي  محلول  از.  شد  بررسي KCl|(AgCl|Ag (اشباعمرجع    الكترود
  شد.   استفاده

  

  

  شده  ترسيب 2MoS-MXene و  2MoS اي الكترودهايچرخه  هايولتاموگرام  -١شكل 

ي اچرخه   ولتاموگرام  بيشتر  پهناي   به  توجه  با   شده   ترسيب 2MoS-MXene و  2MoS  اي الكترودهايچرخه   هايدر ولتاموگرام   
  2MoS-MXeneالكترودر  د  بار  ذخيره  كه  گرفت  نتيجه  توانمي  2MoSالكترود    به  نسبت 2MoS-MXene و نانوهيبريد  الكترود
ابتدا  حاضر    پژوهش  در  .يابدمي  افزايش  نيز  نيخاز  ظرفيت  كه  است  معنا  بدين  اين.  باشد مي  بيشتر  2MoS  الكترود  به  نسبت

مي  سنتز ن دي سولفيد دبيمول -نيمكس ترتيب، نانوهيبريد به همين سپس شد و سنتز  ي به روش گرماب موليبيدن دي سولفيد
 ي اييميرفتار الكتروش  مورد شناسايي قرار گرفتند. در ادامه  XRDو    FTIRهاي دستگاهي مناسب نظير  با استفاده از روش  و  شود
  ، ياچرخه  يولتامتر يهاروشاستفاده از  با  بر پايه اين تركيبات ساخته شدند، كه   يي هاعملكرد ابرخازن  نيز موردنظر و  باتيترك

 ه شده است. مورد ارزيابي گرفت ياييميامپدانس الكتروش ينيبفيو ط كيشارژ/دشارژ گالوانواستات

  گيري نتيجه -٤
  سنتز   براي  روش  اين  از  توانمي  بنابراين.  باشندمي  نانوذرات  سنتز   براي  كارآمد  و  مناسب  روش  يك  سونوشيمي  روش گرمابي و   

  ابرخازن   براي  ماده  مكسين اين-موليبيدن دي سولفيد  نانوهيبريد  الكتروشكيميايي  رفتارهاي  بررسي  با كرد.  استفاده  نانوذرات  بهتر
  مناسب  ظرفيت  رفتار  مكسين حاصل-سولفيدموليبيدن دي    مناسب  پايداري  كه  شد  مشخص  شده   انجام  مطالعات  با  بود.  مناسب
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  ساختار   ايجاد  هم چنين  و   مناسب  الكتريكي  رساناي  بالا،  سطح  دليل  به  ابرخازن،  مكسين در  باشد. مي  آن  Mo  رفتار  حاصل  آن
  باشد.  مي مناسب بسيار الكتريكي دولايه خازني
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آلي به عنوان يك جاذب جديد -پليمر/چارچوب فلزي تيونانوكامپوزيباستفاده از 
  هاي طبيعي نداياكسيآنت   انتخابي جذب  براي

  
  

  ٣، احسان نظرزاده زارع٢، مرتضي جباري   ١اعظم جباري
  (a.jabbari6893@gmail.com)، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  يسنده مسئول: دانشجوي دكترينو-١

  (m_jabari@du.ac.ir)، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  دانشيار -٢             
  (e.nazarzadeh@du.ac.ir)، شيمي پليمر، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  دانشيار -٣          

 
  

  آلي، آنتي اكسيدان. -جذب سطحي انتخابي، بيونانوكامپوزيت، پليمر طبيعي، چارچوب فلزيواژگان كليدي:  

 
 

  مقدمه -١
توجه قرار   وردم يقلب يهايماريمانند سرطان و ب  يي هايماريدر كنترل ب  شان،يستيفعال ز  باتيترك  ل يبه دل  يي دارو  اهانيگ    

و    يضد سرطان  ،يدانياكسي خواص آنت  ليدلهستند كه به  اهانيمهم موجود در گ  باتياز جمله ترك  دها،يفلاونوئ.  ]١[  اندگرفته
  يي كارا  ل يبه دلسطحي  جذب    يهاروش  ،اهاني از گ  باتيترك  نياستخراج ا  هايچالشبا وجود  .  ]٢[  اند شناخته شده  ي ضد التهاب
  م يتنظ  ابل ق  ي، با ساختارها)MOFآلي (-تركيبات فلزي مواد متخلخل مانند.  ]٣[  اند مورد توجه قرار گرفته  ن ييپا  نهيبالا و هز

. ]٤[  به رطوبت دارند  تيمانند حساس   يي هاتيهرچند محدود  شوند،يكارآمد شناخته م  يهاعنوان جاذبجذب بالا، به  تيو ظرف
ا  يبرا عملكرد  كامپوز  ن يبهبود  پل  MOF يديبريه  يهات يمواد،  عرب .  اندافتهيتوسعه    مريو  پل  ي صمغ   (PANI) نيليآنيو 

پلبه زمان واكنش را ممكن م  هبودب  سازگار،ست يز  يمرهايعنوان  جذب    يهايفناور  يو برا  سازنديراندمان جذب و كاهش 
  ش يرا افزا  هاتيكامپوز  نيا  يريپذ نشيجذب و گز  تيظرف  زين  يسي. ادغام نانوذرات مغناطرنديگيكارآمد مورد استفاده قرار م

ا  .]٥[  دهد يم بر سيمغناط  MOF  حاوي   تينانوكامپوز  ك يمطالعه،    ن يدر  مبتني  طبيعي    ي  -AG-g(پليمر 

2NH-UIO66/4O2PANI@MnFe  (هاي طبيعي اكسيدانسطحي آنتيتا رفتار جذب    شدسنتز    ي عيبه عنوان نانوجاذب طب  
  شود.  يبررسوي آن ر

  

    شيآزماروش  -٢
)  هسپريدين  و   كريسين  نارينجنين،  كئورستين،(  اكسيدانآنتي  چهار  جذب   براي  سنتز شده  نانوكامپوزيت  توانايي   مطالعه،  اين  در    
  ١٠ در نانوجاذب از گرمميلي ١٠ آزمايش، هر براي. شد  ارزيابي ناپيوسته جذب هايآزمايش از استفاده با آبي/آلي هايمحلول  از

 زدن هم تحت دقيقه ٣٠٠  مدت به و كلوين ١٥/٢٩٨ دماي  در اكسيدانآنتي  هر از ليتر بر گرمميلي ١٥ حاوي محلول ليترميلي
  جذب  حداكثر  تعيين  با  كاليبراسيون  منحني  ترسيم  و  UV-Vis  اسپكتروفتومتري  با  اكسيدانآنتي  هر  جذب  مقدار.  گرفت  قرار
و درصد    ظرفيت.  شدند  گزارش  و  گيريميانگين  مستقل  آزمايش  سه  از  حاصل  هايداده.  شد  گيرياندازه   بيشينه  هايموج   طول  در

  :]٦[شدند  تعيين مربوطه معادلات  طريق از اكسيدانآنتي هر براي جذب نانوجاذب، همچنين ثابت جذب
)١(  qe=

(C0-Ce)

W
 ×V                                                                                                                     
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)٢(  R%= 
C0-Ce

C0
 ×100    

)٣(  𝐾ௗ=
𝑞

𝐶
 

ادلي  جذب تع تيظرف eq  دهند.ينشان م ل فلاونوئيدي (ليتر) راو حجم محلو )گرمجرم نانوجاذب ( بيبه ترت Vو  Wكه در آن 
  .هستند )تريل  برگرم يليم(مربوطه  ي دهايمحلول فلاونوئ ي و غلظت تعادل هيغلظت اول  eCو   0C ، گرم بر گرم) (ميلي

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
  آناليزهاي شناسايي جاذب - ١-٣
سنتز موفق نانوكامپوزيت   θ٢=    ٦٤٩/٤°،٣٩٣/٧°و   ٥٤٦/٣٥°در   4O2MnFeو    2NH-UIO66مشخصه    ي هاقلهالف  -١در شكل     

به  ترتيب  به    ٣٤١٣و    ١٦١٧،  ٦١٨  cm-1  مشخصه در  يهاكيپ   نانوكامپوزيت،  IR -FT  فيدر ط دهند. همچنين،  را نشان مي
4O2MnFe  ،2NH-UIO66  ميكروگراف   سنتز موفق آن است.  دكنندهييأ كه ت شوند  نسبت داده مي  يعربصمغ    يعيطب  مري و پل 

SEM-FE  2  تينانوكامپوزNH-UIO66/4O2PANI@MnFe-g-AG  از   كمتر  قطر  با   ذراتي  ميكرومتر، تجمع  ٢  بزرگنمايي   با 
  . دهديرا نشان م نظميو ساختار آمورف و ب ميكرومتر  ٣/٠

  

  (ج)                                                               )(ب(الف)                                                                                            
  نانوكامپوزيت  FT-IR طيف و (ج)  FE-SEM كروگراف يم، (ب)  XRDطيف  (الف)  -١شكل 

   
  

 تينانوكامپوز يريپذنشيگز -٢-٣

  يريپذنشيدارد و گز  نيكئورست  يجذب را برا  نيشتريب  تي كه نانوكامپوز  دهندينشان م  ١جدول    يهاالف و داده-٢شكل     
ا  ييبالا به  به   شتريب  ليدهنده تمانشان   نيكئورستبالاتر    ثابت جذب  ن،ي. همچندهد ينشان م  دانياكسيآنت  نينسبت  جاذب 

مربوط به دو محلول كئورستين و كريسين،   UV-Visهاي ب نيز طيف -٢در شكل  بهتر آن از محلول است. يجذب و جداساز
تفاوت قلهقبل و بعد از اضافه كردن جاذب مشاهده مي از روي  توان پي برد كه تمايل جاذب نسبت به جذب  ها ميشود كه 

  كئورستين بيشتر است. 
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 هاي مختلف روي سطح نانوكامپوزيتاكسيدانآنتي ثابت جذب : مقدار ظرفيت، درصد جذب و ١جدول 

  ) L.g-1ثابت جذب (  درصد جذب (%)   ) mg.g-1( جذب تيظرف  اكسيدان آنتي
  ٣٥٩٨/١  ٦٢٣٣/٥٧  ٧٦٢٤/٨  كئورستين 
  ٣٢٨٣/٠  ٧١٧٦/٢٤  ٨٩٣٢/٣  هسپريدين
  ٢٠١٦/٠  ٧٧٧٣/١٦  ٦٠٨٣/٢  نارينجنين 
  ٠٩٥٩/٠  ٧٥٤٣/٨  ٣٦٤٩/١  كريسين 

  
    

  
 (ب)                                                                         (الف)                                                          

هاي مورد بررسي قبل و بعد از عمل جذب  اكسيدانآنتي   UV-Vis(الف) نمودار درصد و ظرفيت جذب، (ب) طيف    -٢شكل  
  سطحي

  

  ها اكسيدانآنتي  جذب براي پيشنهادي  مكانيسم  -٣-٣
ش    گروه  يي ايميساختار  فلاونوئ  يعامل   يهاو  و  گز  دها يجاذب  اساس   يريپذنشيدر  -AG-g نانوكامپوزيتدارند.    ينقش 

2NH-UIO66/4O2ANI@MnFeP  هايبرهمكنش   ،يدروژنيه   يوندهايپ   قياز طر  نيو آم  ليكربوكس  ل، يدروكسيه  ي هابا گروه  
افزا  تيظرف  ي، عامل   يهاگروه  نيا  شتريب  ور. حضكنديكمك م  دهايبه جذب مؤثر فلاونوئ  π-πو    كيالكترواستات را    ش يجذب 

  .  دهديم
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2. Li, K., Chen, Zh., Liu, D.L., Zhang, X.Y., Ruso, J.M., Tang, Zh. & Liu, Zh. (2018).  Effect of variable conditions 
on the adsorption selectivity of molecularly imprinted polymers. Advanced Composites and Hybrid Materials, 1, 
777-784. 
3. Dabaleh, A., Shojaei, A., Nematollahzadeh, A. & Molavi, H. (2023). Development of pH-Sensitive UiO-
66/Polyaniline Nanohybrids with Self-Healing Anticorrosive Performance in Epoxy Coatings. Industrial & 
Engineering Chemistry Research, 67, 7447-7463. 
4. Tajahmadi, S., Shamloo, A., Shojaei, A. & Sharifzadeh, M. (2022). Adsorption behavior of a gd-based metal–
organic framework toward the quercetin drug: effect of the activation condition. ACS omega, 7, 41177-41188. 
5. Hassanzadeh-Afruzi, F., Esmaeillzadeh, F., Heidari, G., Maleki, A. & Nazarzade Zare, E. (2023). Arabic gum-
grafted-hydrolyzed polyacrylonitrile@ ZnFe2O4 as a magnetic adsorbent for remediation of levofloxacin 
antibiotic from aqueous solutions. ACS omega, 8, 6337-6348. 
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  تينانوكامپوزطبيعي روي  رنگدانهجذب و واجذب سطحي يك رفتار سينتيك 
  و نانوذرات مغناطيسي  MOFپليمري حاوي بيو

  
  

  ٣، احسان نظرزاده زارع٢، مرتضي جباري  ١اعظم جباري
  (a.jabbari6893@gmail.com)، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  نويسنده مسئول: دانشجوي دكتري -١

  (m_jabari@du.ac.ir)، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  دانشيار -٢             
  (e.nazarzadeh@du.ac.ir)، شيمي پليمر، دانشكده شيمي، دانشگاه دامغان  دانشيار -٣          

 
  

 ، كئورستين. MOFسينتيكي، جذب و واجذب سطحي، نانوكامپوزيت بيوپليمري،    مدلواژگان كليدي:  

  

 

  مقدمه -١
ها در برابر  و محافظت از سلول  ي خواص ضدالتهاب  ل يبه دل  ، يعيطب  يهادانياكسيآنت  نيترياز قو  يكيعنوان  به   نيكئورست    
به  رنگدانه گياهي    ن يحال، استخراج كارآمد ا  ني. با ا]١[  و سلامت انسان دارد  هيدر تغذ  ياديز  تياهم  و،يداتياكس  يهاب يآس
  ي از راهكارها  يكيعنوان  به  يجذب سطح  يهاروش   .]٢[  است  دغدغه برانگيز  ند، يفرآ  يهانه يو هز  يساختار  يهايدگيچيپ   ليدل

مانند صمغ    يي مرهايهمراه پلبه  (MOF) يآل-يفلز  باتي. تركرونديار مشمبه   نياستخراج كئورست  يصرفه و موثر برابهمقرون 
علاوه   .]٣[  كنند يمؤثر را فراهم م  يهاجذب و كاهش زمان واكنش، امكان ساخت نانوجاذب  ييكارا شيبا افزا نيليآنيو پل يعرب
پژوهش،    ن يا  در  . سازديم  تريروش را اقتصاد  نيرا كاهش داده و ا  يكل   ي هانهيها، هزاستفاده مجدد از جاذب  تيقابل  ن،يبر ا

جذب و واجذب    كينتيعنوان نانوجاذب سنتز شد تا سبه  2NH-UIO66/4O2PANI@MnFe-g-AG  يسيمغناط  تينانوكامپوز
  شود.  يسطح آن بررس يرو ني كئورست

  

    شيآزماروش  -٢
 ن ي محلول كئورست  تريليل يم  ١٠به   2NH-UIO66/4O2PANI@MnFe-g-AG تينانوكامپوز  گرميليم  ٢٥  ش،يدر هر آزما   

  مانده يباق  نيبا آهنربا جدا و غلظت كئورست  تيزده شد. سپس نانوكامپوزهم  قهيدق  ٣٠٠به مدت    ن يكلو  ١٥/٢٩٨ي  اضافه و در دما
نانوكامپوز  تيقابل  يابيارز  يبرا  .شد  يريگاندازه  UV-Vis با اسپكتروفتومتر   ١٠با    نيشده از كئورستاشباع  تياستفاده مجدد، 

ساعت كنترل شد. مراحل جذب و واجذب   ٦  تا  قهيدق  ٥  يواجذب قرار گرفت. سرعت واجذب ط  شياتانول تحت آزما  تريليليم
معادلات سينتيكي  آزمايشات سه بار انجام و ميانگين نتايج ارائه شد.    . ديگرد  يريگاندازه   تينانوكامپوز  يي دوره تكرار شد و كارا  ٥تا  

   :]٤[در زير داده شده است كئورستين ) %Dو درصد واجذب ( (%R) درصد جذب، شبه درجه اول و دوم
)١(  ln(qe-qt)=lnqe-k1t 

)٢(  t

qt

=
1

k2qe
2 +

1

qe

t 
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)٣(  
𝑅% =  

𝐶 − 𝐶

𝐶
 × 100    

)٤(  D%=
A

B
×100 

هاي  به ترتيب ثابت سرعت واكنش  2kو   k 1هستند. t ) در زمان تعادل و در زمانmg.g-1ظرفيت جذب ( هر دو  tqو    eq  ،جادر اين
مقدار   A. همچنينهستندگرم بر ليتر)  (ميلي  به ترتيب غلظت اوليه و تعادلي كئورستين eC و 0C شبه درجه اول و دوم است.

  .است گرم)ميليروي جاذب (  مقدار كئورستين جذب شده B وگرم) (ميلي كئورستين واجذب شده
  

  گيري بحث و نتيجه -٣
  آناليزهاي شناسايي جاذب - ١-٣
است. همچنين طبق اطلاعات    نانوكامپوزيت  موفق  سنتز  دهندهدر جاذب نشان  N  و  Zr،  Mn،  Fe  عناصر  الف، وجود-١در شكل     

  وجود  دهندهنشان كه بود نانومتر ٩٢٥٩/٨، 2NH-UIO66/4O2PANI@MnFe-g-AG شدهتعيين منافذ  ، اندازهBETنمودار 
  .است مزوپور ساختار

 

  
              )(ب                                          (الف)                                                                                         

  نانوكامپوزيت  BET(ب)  EDX: نمودار (الف) ١شكل
  

 

  بررسي سينتيك جذب و واجذب  -٣-٢
  ج يقرار گرفت و نتا  يمورد بررس  2NH-UIO66/4O2PANI@MnFe-g-AG تينانوكامپوز  ي رو  ني جذب كئورست  كينتيس   

  ب يضر  نيمدل شبه مرتبه دوم با بالاتر  ،يكينتيس  ي هامدل  ليحاصل شد. بر اساس تحل  قهيدق  ٢٠٠نشان داد كه تعادل جذب در  
را نشان داد.  ني بهتر   = R²  ٩٩٩٨/٠ي  همبستگ نانوكامپوز  نيواجذب كئورست   برازش  اتانول با راندمان    تياز سطح  در حلال 
 ٨٧٩٥/٠R² يهمبستگ بيرا با ضر بهتري قرار گرفت و مدل شبه مرتبه دوم برازش يمورد بررس  ساعت ٦در  %٤٧/٨٥واجذب 

  نشان داد.   =
  نانوكامپوزيت هاي سينتيكي جذب و واجذب : داده١جدول 

  mg.g (  2R-1ثابت سرعت (  مدل   سينتيك 

  جذب
  ٨٨٤٠/٠  ٢٢/١ × ١٠-٢  شبه درجه اول
  ٩٩٩٨/٠  ٨٨/١ × ١٠-٢  شبه درجه دوم

  واجذب
  ٧٥٧٤/٠  ٨٢/٦ × ١٠-٤  شبه درجه اول
  ٨٧٩٥/٠  ٧٧/٢ × ١٠-٣  شبه درجه دوم
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  (ج)                         (ب)                                                 (الف)                                                                    

واجذب   UV-Visهاي  جذب كئورستين و (ج) طيف   UV-Visهاي  : (الف) نمودار سينتيك جذب و واجذب، (ب) طيف ٢شكل  
  كئورستين                          

 

  قابليت استفاده مجدد نانوكامپوزيت  -٣-٣
پس از جذب    تيشد. در هر چرخه، نانوكامپوز  يبررس  واجذبجذب و    يپنج چرخه متوال  قياز طر  تينانوكامپوز  ياب يباز  ت يقابل    
نشان داد كه پس از پنج چرخه،   جيواجذب شد. نتا  ن،يكلو  ١٥/٢٩٨  يزدن در دماور شدن در اتانول و همبا غوطه  ن،ي ورستئك

  متعدد است.  يهاقابل توجه جاذب در چرخه   ييدهنده حفظ كاراكه نشان  افتي كاهش  %٣٢/٦٥به  %٧٤/٧٣ ازراندمان جذب 
  

 منابع و مراجع 
1. Ye, K., Xu, Sh., Zhou, Q., Wang, Zh. & Liu, Zh. (2023). Advances in Molecular Imprinting Technology for 
the Extraction and Detection of Quercetin in Plants. Polymers, 15, 2107. 
2. Bitwell, Ch., Indara, S.S., Luke, Ch. & Kakoma, M.K. (2023). A review of modern and conventional extraction 
techniques and their applications for extracting phytochemicals from plants. Scientific African, 19, 01585. 
3. Tajahmadi, S., Shamloo, A., Shojaei, A. & Sharifzadeh, M. (2022). Adsorption behavior of a gd-based metal–
organic framework toward the quercetin drug: effect of the activation condition. ACS omega, 7, 41177-41188. 
4. Hassanzadeh-Afruzi, F., Esmaeillzadeh, F., Heidari, G., Maleki, A. & Nazarzade Zare, E. (2023). Arabic gum-
grafted-hydrolyzed polyacrylonitrile@ ZnFe2O4 as a magnetic adsorbent for remediation of levofloxacin 
antibiotic from aqueous solutions. ACS omega, 8, 6337-6348. 
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  هپتان.-حفرات، كاتاليست، ميكرو و مزوپور، ايزومريزاسيون نرمال   واژگان كليدي:

  

  مقدمه -١
در    يمتعدد  يقاتينفت، موضوع تحق  ليو تبد  يميپتروش  عي مهم در صنا   يندهاياز فرآ  يكيهپتان به عنوان  -n  ونيزاسيزومريا   
 د ياز آن تول  يمختلف  باتيشده و ترك  هزومريهپتان به صورت ا-n  ند،يفرآ  نياست. در ا  يستيكاتال  يندهايو فرآ  هاستيكاتال  نهيزم
 يندهايمهم هستند كه در فرآ  ستيو مزوپور دو نوع كاتال  كروپوريم  يهاستيكاتال  .]١[  دارند  يمتنوع   يكه كاربردها  شوديم

  داشته باشد.   يقابل توجه  ر يآنها تأث  يستيبر عملكرد كاتال  توانديم   هاستيكاتال  ني. اندازه حفرات اشوندياستفاده م  يستيكاتال
  ون يزاسيزومريا  نديو مزوپور در فرآ  كرويبا حفرات م Pt ي شده توسطبانيپشت  يهاستيكاتال  يبه بررس  ٢٠٢٠پژوهشگران در سال  

n-را با    يهايژگ يكردند و و  ي معرف  هاستيكاتال  نيا  هيته  يبرا   يمختلف  يسنتز  يهامحققان روشاين  .  تندهپتان پرداخ آنها 
تكن از  م  يسنجفيط  يهاك ياستفاده  مختلفپ وكروسكيو  كه    يستيكاتال  يهايبررساين    .نمودند  يبررس  ي  دادند  نشان 

بهبود عملكرد به   نيهپتان دارند. ا-n ونيزاسيزومريدر ا يعملكرد بهتر  كروپوريم يهاستيمزوپور نسبت به كاتال ي هاستيكاتال
 نشان دادند كه غلظت  نيهمچن  نتايج  .]٢گزارش شده است [بزرگتر    يهابزرگتر بودن حفرات مزوپور و امكان عبور مولكول   ليدل

Pt با غلظت  يي هاستيعملكرد در كاتال  نيدارند. بهتر  يقابل توجه  ريتأث  يستيبر عملكرد كاتال  ها ستيو اندازه حفرات كاتال Pt 

  ي معمولاً برا  ستيكاتال  نيا.  كوچك دارد  ارياست كه حفرات بس  كروپوريم  تيزئول  كي HY . بالا و حفرات مزوپور مشاهده شد
عملكرد متوسط در     Pt/HY ستيكاتال  .شودياستفاده م  وسيدرجه سلس  ٣٥٠تا    ٢٠٠  نيب  يي هپتان در دماها  وني زاسيزومريا
در حاليكه   .كنديبزرگتر را محدود م  يهاحفرات كوچك، امكان عبور مولكول   ليبه دل  ستيكاتال  نيا  .هپتان دارد  وني زاسيزومريا

هپتان   ونيزاس يزومريا  يبرانيز    ستيكاتال  نيا  .دارد HY تر ازمزوپور است كه حفرات بزرگ  ساختار  كي   MCM-48كاتاليست
  ي هاستياثر اندازه حفرات كاتال  يمقاله، ما به بررس  نيدرا].  ٣[  شودياستفاده م  وسيدرجه سلس  ٣٥٠تا    ٢٠٠  نيب  ييدر دماها

  . ميپردازيهپتان م-نرمال  ونيزاسيزومريمختلف بر ا يو زمان   ييدما طي) تحت شراPt/MCM-48) و مزوپور (Pt/HY( كروپوريم
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  نتايج و بحث -٢
(شكل       بررسي  اين  از  حاصل  مي١نتايج  نشان  كه  )  بهتر Pt/MCM-48 ستيكاتالدهد  به  يعملكرد  در  Pt/HY نسبت 

اداردهپتان    وني زاسيزومريا دل  ني.  به  عملكرد  مولكول   ليبهبود  عبور  امكان  مزوپور و  بودن حفرات  است.    يهابزرگتر  بزرگتر 
اين كاتاليست   عملكرد  .كنديكمك م   كيآرومات  يهادروكربنيو ه  ياچند شاخه  باتيترك  دي به تول Pt/MCM-48 ستيكاتال

 ي عملكرد بهتر  Pt/HYنسبت به    Pt/MCM-48  ستيكه كاتال  دهدينشان م  سهيمقا  نياخواهد شد.  ن  اعدد اكت  ش يافزا  باعث
نتا  كمك كند.   يكارآمدتر  يهاستيكاتال  يبه طراح  تواند يآنها م  بيترك  هرچندهپتان دارد،    ونيزاسيزومريدر ا   ج يبر اساس 

  كروپوريم  يهاستيمزوپور نسبت به كاتال  يهاستيكاتال.  ميارا به دست آورده  يديچند نكته كل  ميتوانيم  ق،ي تحق  نيحاصل از ا
بزرگتر بودن حفرات مزوپور و امكان عبور    ليبهبود عملكرد به دل  نيا  .هپتان نشان دادند-نرمال  وني زاسيزومريدر ا  يعملكرد بهتر

است  يهامولكول  ا  شي افزا  با  .بزرگتر  سرعت  گز  ،يابدمي  شيافزا  ونيزاسيزومريدما،  محصولات   يريپذ  نش ياما  به  نسبت 
يافتكاهش    وني زاسيزومريا   ديگري محصولات    ديبالاتر، واكنش به سمت تول  ي كه در دماها  دهد يرفتار نشان م  نيا  .خواهد 
 ون يزاسيزومرينسبت به محصولات ا  يريپذ  نش ياما گز  ،يابد مي  شيافزا  درصد تبديل زمان واكنش،    ش يافزا  با  .كنديم  شرفتيپ 

  شرفت يپ   غيرفعال شدنبه سمت    هاستيشدن زمان واكنش، كاتال  يكه در طولان  دهد يرفتار نشان م  نيا  .خواهد يافتكاهش  
  ون ي زاسيزومريمحصولات ا  ديدر تول  يشتريب  يريپذ  نشيگز  كروپوريم  يهاست يمزوپور نسبت به كاتال  يهاستيكاتال  .كننديم

دادند دل  تيمز  نيا  .نشان  مولكول  ل يبه  عبور  امكان  و  مزوپور  حفرات  بودن  است  يهابزرگتر  مزوپور   يهاستيكاتال  .بزرگتر 
زمان   ييدما  طيدر شرا  تواننديم زمان    انتخاب  .استفاده شوند  دروكربنيه  ياهشاخچند  باتيترك  ديتول  يمناسب برا  يو  دما و 

  .انجام شود توانديم  ،ياهشاخچند باتيترك ا يبا عدد اكتن بالا  نيبنز  ديخاص صنعت، مانند تول يازهاي واكنش بر اساس ن

  

  . Pt/MCM-48و  Pt/HY هپتان توسط كاتاليستهاي-nبر ايزومريزاسيون زمان   دما و : اثر١شكل 

  گيري نتيجه-٣
و مزوپور در    كروپوريم  يها ستيكاتال  يستيكه اندازه حفرات، دما و زمان واكنش بر عملكرد كاتال  دهديمطالعه نشان م  نيا   
واكنش بر اساس   طيشرا  ميو تنظ  ستيانتخاب مناسب كاتال  ن،يدارند. بنابرا  يقابل توجه  ريهپتان تأث-نرمال  وني زاسيزومريا  نديفرآ

  كارآمدتر كمك كند.   يهاستيكاتال يبه طراح تواند يخاص صنعت م يازهاين
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با  شده اصلاح يبسپار يغشا بر روي شدهتثبيت آنزيم ليپاز پايداري يبررس 

هاي نانوصفحه  

 
 فرانك جعفريان١،  عبدالخالق بردبار٢

 

  faranak.jafarian@gmail.comرايانامه:    آموخته دكتري، شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان،دانش  -١
  akbordbar@gmail.com، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان، رايانامه:  استاد، شيمي فيزيك  -  ٢

 
 

  م يآنز  يبيترك  ييواكنشگاه غشا  ،گرافن اكسيد  يهانانوصفحه   ،پايداري ،روگوسا   دايكاند  پازيل  ،آنزيم تثبيتكليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١

 ل يآس  ي را در تر   ياستر  وند يهستند كه آبكافت پ   درولازهاي محلول در آب از گروه ه  ي هاميآنز   نياز پركاربردتر  يك ي  پازهايل   
روگوسا به    داي از كاند  پازيل  م يآنز.  كننديم  زيچرب و گليسرول كاتال  د يگليسيريد، اسوگليسيريد، مونيد  ديتول  يبرا  ها سرول يگل

همچون   يمختلف  ع يصنا  و در  برخوردار است  ياژهياز توجه و  پازيل  م يمنابع آنز  هيمناسب آن نسبت به بق  متيبالا و ق  تيفعالدليل  
  ٢٠١١  رو،يبي(ر  رديگياستفاده قرار م  موردداروسازي  و    ندهي و مواد شو يستيز  يهاسوخت  ،يو بهداشت  يشيآرالوازم  ،يي مواد غذا

در    آنكاربرد    ي هاتيمحدود  نيتردر برابر مخلوط واكنش از مهمآن    تيكاهش فعال  و   ديتول  يبالا  ي هانهيهز  سوي ديگر،   ). از
  يآسان آنزيم از مخلوط واكنش، كاهش آلودگ  يسبب جداساز  توانديم بر روي يك بستر مناسب  تثبيت آنزيم  اغلب  است.    صنعت

با مواد    شيافزاو    آنزيم در فرآورده (ها) از آنزيم، افزايش سطح تماس آنزيم  توليد مواد با درصد خلوص بالاتر، استفاده مجدد 
  ياز غيرفعال شدن آنزيم در شرايط محيط  يآنزيم و جلوگير  ي بعدساختار سه  ياز تجمع آنزيم، افزايش پايدار  ياوليه، جلوگير
 ي بسپاريغشااز    در اين پژوهش، ،  مي آنز  نيا  ي اتيكاركرد عمل  يسازنه يبه  يبرا  رونيااز).  ٢٠١٥  ،(محمدشود    pHسخت دما و  

  انياست. شا   دهي گرد  استفاده  روگوسا  داياز كاند  پازيل  به عنوان بستري براي تثبيت آنزيم  ديگرافن اكس  هايه صفحبا نانو  يبيترك
از اختصار  نياست كه در ا  ذكر هاي  نانوصفحه   يبرا  بيبه ترت  p-NP  و   GON  ،PES  ،CRL  ،EHMR  ،p-NPP  هايمطالعه 

  فنول  ترويناپارو    تاتيپالم  ليفن  تروينپارا،  ميآنز  ي بيترك  ييواكنشگاه غشااتر سولفون، ليپاز كانديدا روگوسا،    پلي  اكسيد،گرافن
  است.  استفاده شده

  

  روش كار  -٢

  PESبا محلول    ،هامر  يشدهروش اصلاحسنتز شده به    GONمختلف    يدرصدها  ختنياز آم  يب يترك  يغشاهادر اين پژوهش،     
سطح و عملكرد    يمورفولوژ  ،يي ايميش  بياستفاده قرار گرفت. ترك مورد  CRL  تيتثب  يو برا  هيفاز ته  يروش وارونگ   قيو از طر

آزاد   يتماس، انرژ  هيزاو  ير يگ، اندازهATR-IR  ،XRD  ،AFMمختلف همچون    يهاروش  قي از طر  EHMRو    ي بيترك  يغشا
 يشدند. برا  يبررسدر حضور آنزيم ليپاز    p-NPPحاصل از واكنش آبكافت    p-NP  يآب خالص و شار عبور  يسطح، شار عبور
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 طيو شرا  تيزمان تثب  م،يآنز   هيمقدار اول  ،يبيترك  يدر غشا  GONكارا، درصد    يميآنز  يبيترك  يي به واكنشگاه غشا  يابيدست
  مورد بررسي قرار گرفت. EHMR يو حرارت pH يداري استفاده مجدد، پا تيقابلپس از آن . دنديگرد نهيبه EHMR يدارنگه

  

  بحث  -٣

بعد از پنج   ،شوديشده است. چنانچه ملاحظه م  چرخه نشان داده  پنجدر  ، EHMRاستفاده مجدد از    ت يقابل  الف  - ١  در شكل    
غشا    طيبودن مح  به مناسب  توانديموضوع م  نيااست.    ٠٢/٤٥%  شده  تيتثب  ميآنز  ي نسب  ماندهيباق  تيبار استفاده مجدد، فعال

  حرارتي   يداري پا  يحاصل از بررس  ج ي، نتاب   -١بستر نسبت داده شود. در شكل    نياز ا  ميتر آنزكم  شيو رها  ميآنز  تيفعال  يبرا
EHMR  تيفعال  شود،يطور كه مشاهده مآورده شده است. همان  گراديسانت  يدرجه  ٦٠تا    ٣٠  ييدر محدوده دما  و آنزيم آزاد  

مراتب به  تيكاهش فعال  زانيم  شده، تيتثب  م يآنز  يبرا  كه،يحال. درابدييشوك، با سرعت كاهش م   يدما  ش يآزاد با افزا  ميآنز
درجه   ٧٠  يدر شوك دما  كهي طور. بهگردديمشاهده نم   يكاهش   گراد،يسانت  يدرجه  ٤٠تا    ٣٠در محدوده    يتر بوده و حتكم

 طور كامل ازدستخود را به  تيآزاد فعال  ميآنز  كه،يحالاند. درخود را حفظ كرده  تيفعال  نهيشيصد از بدر  ٥٤/٤٣  گراد،يسانت
نظر ميداده است.   برهمرسد  به  اثر حفاظت  CRL  يهاكنشكه  رو  يترشيب  يبا غشا  و    CRL  يبعدساختار سه   يبر  داشته 

  جينتا  سه،يمنظور مقابه  شود،يم  ده يد  پ   - ١طور كه در شكل  همان.   داده است  ش ياافز  يمقاومت آن را در برابر شوك حرارت
  ماندهيباق  نهيشيآورده شده است. ب  ١٠تا    ٤از     pHدر گستره  EHMRآزاد و    م ي، آنز  pHتغيير  در برابر    يداري پا  يحاصل از بررس

تا    ٤  يدياس  pHآزاد در گستره    ميآنز  يداريپا   كه  آن   وجود  ا . بدي مشاهده گرد  = pH  ٧  در  EHMRآزاد و    م يآنز  يبرا  تيفعال
در    ترشيب  ٥/٥ اما  از     pHاست،  پا٧بالاتر  م آن به  يداري،  بهابدييشدت كاهش  از اعمال شوك در    كه،ي طور.  ،  pH=١٠بعد 
ادعا نمود   توانيدرمجموع م  ،pHدر كل محدوده    ي. با بررسرسديم  تيفعال  نهيشيدرصد مقدار ب  ٣٧/١٤آن به    تيفعال ماندهيباق

در مقابل    يداريكه پا   يياست. ازآنجا  ده ي گرد  شدهتيتثب  ميدر آنز  يترشيب  يداري بهتر بوده و سبب پا  يبيكه عملكرد غشا ترك
 توانيم   گردد، يبرم   ميآنز  شوندهزهيوني  يهاگروه  ونيزاس يوني حالت    رييدر اثر تغ  CRLساختار    يريپذبرگشت  زاني، به مpHشوك  

 رييتغ  حاصل از  يالقائ  راتييرا از تغ  ميآنز  يبعدساختار سه   ي به نحو مؤثرتر  ميكنش غشا و آنزكرد كه برهم  يريگجه يگونه نت  نيا
pHحفظ نموده است ،.    

  

 

 -پ - EHMRو   CRLآزاد  م يآنز حرارتي  يداري پا سهيمقا   -ب -EHMRاستفاده مجدد از  تيقابل  -الف   -١شكل 
 . pHتغيير  برابر در  EHMRو  CRLآزاد  م يآنز ي داريپامقايسه 
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  گيرينتيجه  -٥

ا    غشاها  نيدر  نانو صفحات گرافن  ي وزن  يدرصدها  ي حاو  يب يترك  يمطالعه،  از  شدند.    ي ابيو مشخصه  هيته   د ياكس  مختلف 
  شيسطح، افزا  يزبر  شيسطح، افزا  ي دوستآب  ش يمثل افزا  ييها يژگيمختلف، بهبود و  يهاروش  ق يغشاها از طر  ن يا  ي ابيمشخصه 

مقدار   ،يبيترك  يدر غشا  دياكسگرافن    هايه شار آب خالص را نشان داد. در ادامه درصد نانو صفح  شيآزاد سطح و افزا  يانرژ
استفاده    تيقابل  يبررس  جي . نتادنديگرد  نهيبه  يميآنز  يبيترك  يواكنشگاه غشا  يدارنگه  طيو بالاخره شرا  تيزمان تثب  م،يآنز  هياول

  م يآنز  تيتثب  يبرا  يبستر مناسب  تواند يم  ي بيترك  ي غشا  نيآن است كه ا   دهندهنشانو دما    pHدر مقابل شوك    يداري مجدد و پا
  باشد.  

 
 منابع و مراجع 

[1] Ribeiro, B.D., et al., (2011). Production and use of lipases in bioenergy: a review from the feedstocks to 
biodiesel production. Enzyme research, 2011:615803. 
[2] Mohamad, N.R., et al.  (2015). An overview of technologies for immobilization of enzymes and surface 
analysis techniques for immobilized enzymes. Biotechnology & Biotechnological Equipment, 29(2): 205-220. 
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  اثر ميدان الكتريكي بر انتقال گرماي آب محدود شده بين دو صفحه نيتريد بور 
  
  

   ٢، محمد كمالوند  ١سارا جهان آبادي

 sa.jahan.abadii@gmail.comيزد  دانشگاه  -جو دكتري، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي  دانش  -١

  kamalvand@yazd.ac.irدانشگاه يزد    -، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي    دانشيار:  نويسنده مسئول   - ٣
  
  

  سازي ديناميك مولكولي، لمپسانتقال گرما، آب محدود شده، نيتريد بور، ميدان الكتريكي، شبيهواژگان كليدي:  

  

  مقدمه-١

  نيترمواد دارند. از مهم  ]١[ي  مختلف همچون بهبود رفتار حرارت  هايزمينه در    ياديز  اريبس  يامروزه نانوساختارها كاربردها   
  ن يها اشاره كرد. در بگرما توسط آن   الها) و انتقمولكول  ها/اتم  ييبه انتقال جرم (شامل جابجا  توانينانوساختارها م   يكاربردها

نيتريد  صفحات    نانو  گريد  ي. از سو]٢[  دهند يبازده انتقال م  نيشتريمختلف نانوساختارها، نانوصفحات حرارت را با ب  يهاگونه
به  نهيمواد در زم  نيتراز مناسب  بور و جرم  ف  ييايميش  يداريپا   يكه دارا  رونديشمار مانتقال گرما  در    . ]٣[  هستند   يكيزيو 

انتقال گرما نقش    ي ندهايدر فرآ  ش يو گرما   ش ي عنوان واسطه در سرمااست كه به  ي عي ما  اي انتقال گرما گاز    ال يس  ك،يناميترمود
  نيآب محدود شده ب  يانتقال گرما  يرو به بررس  نياز هم  .روديشمار م انتقال گرما به  ي هااليس   ني. آب از پركاربردتركند يم   فايا

  .شوديپرداخته م  zاعمال شده در راستاي عمودي  الكتريكي دانيدر حضور م نيتريد بورنانوصفحات 

 

  پژوهش  روش-٢

سازي ديناميك مولكولي است،  افزارهاي محاسباتي مبتني بر شبيهكه يكي از نرم  LAMMPSافزار  در اين پژوهش، از نرم   
  بيمحاسبه ضر  استفاده شد.   ] ٦[  SPC/Eمدل  هاي آب از  براي بررسي برهمكنش بين مولكول   استفاده شده است. همچنين،

انتقال گرما داراي سه مولفه است كه شامل مولفه   شد.انجام    ]٤,٥[   كوبو-نيانتقال گرما با روش گر   yو    xهاي افقي  ضريب 
  و ابعاد   K 300پژوهش دما    ن يدر اباشد.  مي z شود) و مولفه عمودي(تقريبا با يكديگر برابرند و به صورت ميانگين گزارش مي

(𝑋)22 سازيجعبه شبيه  × 24(𝑌) × 𝐻(𝑍)Å باشد، كه مقدار ميH ) 4نيتريد بور بالايي و پاييني) از صفحه  دوفاصلهσ 

اعمال شده در راستاي عمودي    دانيمباشد.  قطر اتم اكسيژن) متغير مي  10σ  )σتا    0.6تا    0  از  zالكتريكي 


Å
 (در جهت   

  است.   )z عمودي
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  گيري بحث و نتيجه-٣

  ب يضر  يروند كاهش الكتريكي نمايش داده شده است.ميانگين مولفه هاي افقي ضريب انتقال گرما بر حسب ميدان    ١در شكل      
  دانيم  شيادعا كرد كه با افزا  توانيم  ن، يكاملا واضح است. بنابرا  يكيالكتر  دانيمافزايش  گرما برحسب    H≥6σگرما براي    انتقال
راستا  يكيالكتر د  يدر  بر  راستا  بيضر  ها،واره يعمود  در  گرما  د  يمواز  يانتقال  م   هاواره يبا  توجهابدييكاهش  با  ساختار   .  به 

كاهش جنب و جوش    ،يكيالكتر دانيم شيانتقال گرما با افزا بيكاهش ضر ليدل  روديم المحدود شده، احتم  اليجامدگونه س
توان روند واضحي را پيدا كرد و با توجه به اثرات شديد محدوديت بر سيال، احتمال هاي كوچكتر نميHبراي    ها باشد.مولكول 

ها، سيال دچار انتقال فاز شده باشد. نكته ديگري كه بايد به آن توجه كرد، افزايش مقدار ضريب انتقال رود كه در اين سامانهمي
  خوبي پيداست.ها بهگرما با افزايش فاصله دو صفحه است كه در شكل

  

اختلاف  شايان ذكر است كه براي مولفه عمودي ضريب انتقال گرما بر حسب ميدان الكتريكي هيچ روند مشخصي مشاهده نشد و  
را  ي عدم وابستگ  نيا لياست. دل ي پوشقابل چشم جهيمحاسبات و درنت  يمختلف در حد خطا  يهاانتقال گرما در سامانه بيضر

 مختلف نسبت داد.  يهادانيمحدود شده در م اليس ياهياندك ساختار لا راتييبه تغ توانيم
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  ي آلي بر پايه كلكون فوتوفيزيكي سامانه  خواصپايداري نوري و 
  
  

  رومينا چگيني، رضا اميديان  

 r.omidyan@sci.ui.ac.ir  ايران  -اصفهان  -دانشگاه اصفهان  -دانشكده شيمي

  
            

  هاي از اساس. آسايش غيرتابشي، سطوح انرژي پتانسيل، روش  پايداري نوري،واژگان كليدي:  

  

  

  مقدمه  -١

پيشگيري از اثرات مخرب تابش فرابنفش،      امروزه سعي بر آن است تا در ساحت مواد ضدآفتاب، از تركيبات طبيعي  جهت 
باشند. اين تركيبات  ها گروهي از تركيبات كلكون هستند كه پيش ساز فلاونوئيدها ميكلكونمختلف استفاده شود. هيدروكسي 

  Bنانومتر) و    ٤٠٠-٣١٥(  Aتوانند تابش فرابنفش  توانند به عنوان ضدآفتاب عمل كنند زيرا داراي كروموفور هستند كه ميمي
هاي مناسبي به شمار  توانند در بحث پايداري نوري گزينههاي كلكون مي) را جذب كنند. بنابراين، سامانهنانومتر  ٣١٥-٢٨٠(

هاي ضدآفتاب را پيشنهاد  آيند. لازم به ذكر است تاكنون برخي از مطالعات آزمايشگاهي قابليت استفاده تركيبات كلكون در سامانه
ها در مقابل نور صورت نگرفته كار آسايش و چگونگي محافظت اين سامانهونموده است، اما تاكنون مطالعه جامعي در خصوص ساز

اين سامانه رفتار فوتوفيزيكي  الكتروني و  پژوهش بررسي دقيق ساختارهاي هندسي،  اين  در  لذا،  عملكرد  است.  ها و چگونگي 
  ). ٢٠١٦و اميديان،  ٢٠٢١شود (وو، در حضور تابش فرابنفش مطالعه مي ها محافظتي آن

  

  روش  -٢
اين پژوهش داراي ماهيت نظري و محاسباتي است. ابتدا ساختارهاي در نظر گرفته شده در حالت پايه با استفاده از روش    

MP2  هاي  روششده با استفاده از  هاي تحريكي حالتاند. سپس مطالعهسازي شدهبهينه ADC(2)  و CASPT2انجام شده-
پتانسيل به كمك روشست. مطالعه منحنيا از مختصات دروني) با روش  LIICهاي  هاي انرژي  هاي از اساس  (تركيب خطي 

مطالعه  CASSCF سازگارخودهاي مخروطي به كمك روش فضاي فعال ميدان  است. همچنين هندسه بهينه تلاقي انجام شده
  است. است. جهت انجام اين پژوهش از نرم افزارهاي توربومول و گوسين استفاده شدهشده

 

  گيري  بحث و نتيجه -٣

  هاي انتقال عمودي الف) ساختار هندسي مولكول در حالت پايه و انرژي
نشان داد كه شكل ترانس آن   كلكونهيدروكسي-٢‘بر روي دو كانفورمر سيس و ترانس سامانه  MP2/cc-pVDZمحاسبات     
باشد كه با  نانومتر مي  ٣٢٠طول موج بيشينه جذب اين سامانه  باشد.  ولت پايدارتر از شكل سيس ميالكترون  ٢١/٠ميزان  به  

). از ديدگاه نظري اين سامانه داراي يك جذب قوي در ناحيه فرابنفش ٢٠٠٩دهد (تشيما،  نتايج تجربي انطباق خوبي نشان مي
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مشخص شد كه بيشتر سهم انتقالات   CC2-RIاست. از نتايج حاصل از محاسبه    0S-2Sباشد كه مربوط به انتقال الكتروني  مي
باشد. همچنين مشخص درصد) مي   ٨٠(با مشاركت نزديك به    LUMO-HOMOمربوط به انتقال الكتروني    0S-2Sالكتروني  

است و   𝜋n*، داراي ماهيت  0S-1Sباشد. تنها اولين انتقال الكتروني  مي   LUMO-5-HOMOمربوط به    0S-1Sشد كه انتقال  
  باشند.   مي *𝜋𝜋ساير انتقالات داراي ماهيت 

 

  هاي انرژي پتانسيل ب) منحني
درون     هيدروژني  پيوند  در  درگير  هيدروژن  اتم  انتقال  راستاي  در  پتانسيل  انرژي  محاسباتي  منحني  سطح  در  مولكولي 

MP2/ADC(2)    0به ترتيب براي سطوحS    1وS  شده آنها حاصل شده است. براي هر نقطه منحني  هاي بهينهبر روي هندسه
هاي ديگر آزادانه به عنوان مختصه واكنش ثابت نگه داشته شده است و تمامي سنجه  O–Hانرژي پتانسيل، تنها طول پيوند  

  1Sو    0Sهاي  اند. به منظور تخمين ماهيت منحني انرژي پتانسيل چرخش مولكول با توجه به چرخش حلقه، انرژيبهينه شده
قابل مشاهده است. اين منحني به تلاقي    ١اند. نتايج در شكل  تعيين شده  1C–2C–8C–22O=  ϕدر راستاي زاويه دو وجهي  

برخورد منحني از  حاصل  (S1)هاي  مخروطي 
1S    و(S1)

0S   مي محاسباتي  ختم  در سطح  مخروطي  تلاقي  نقطه  در  سامانه  شود. 
CASSCF قابل مشاهده است.   ١سازي شد كه در شكل افزار گوسين بهينهاز نرم و با استفاده 

 

  : نمودارهاي انرژي پتانسيل ١شكل 

 

  گيري نتيجه -٤
هيدروكسي كلكون مطالعه و بررسي شد. از استخراج منحني - ٢در اين مطالعه ساختار هندسي و انتقالات الكتروني سامانه آلي     

هاي انرژي پتانسيل مشخص مي گرددكه سامانه مذكور بسيار مستعد انتقال پروتون در حالت الكتروني تحريك شده است. پس  
به پيدايش تلاقي در سطوح انرژي پتانسيل مي گردد كه آسايش فوق سريع سامانه    از اين فرايند چرخش بخش دوم سامانه منجر

هيدروكسي كلكون از طول عمر  -٢را از طريق تبديل دروني بر عهده دارد. با توجه به نتايج اين پژوهش پيش بيني مي شود  
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بسيار كوتاه در حالت تحريك شده برخواردارباشد و اين به معني پايداري نوري و قابليت اين سامانه جهت استفاده در تركيبات  
  ضد آفتاب مي باشد.  

  

 منابع و مراجع 
 

 [1] Omidyan, R., & Iravani, M. (2016). Excited State Proton Transfer and Deactivation Mechanism of 2-(4′-
Amino-2′-hydroxyphenyl)-1 H-imidazo-[4, 5-c] pyridine and Its Analogues: A Theoretical Study. J Phys Chem A. 
, 120(7), 1012-1019.  
[2] Teshima, T., Takeishi, M., & Arai, T. (2009). Red fluorescence from tautomers of 2′-hydroxychalcones induced 
by intramolecular hydrogen atom transfer. New Journal of Chemistry, 33(6), 1393-1401.  
 [3] Wu, Z., Wang, M., Guo, Y., Ji, F., Wang, C., Wang, S., Zhang, J., Wang, Y., Zhang, S., & Jin, B. (2021). 
Nonadiabatic dynamics mechanism of chalcone analogue sunscreen FPPO-HBr: excited state intramolecular 
proton transfer followed by conformation twisting. J Phys Chem B., 125(33), 9572-9578.  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



 

187 
 

  ها الكترود پايه سيليسني در عملكرد ابرخازننقص روي ظرفيت كوانتومي رتغييرتاثي
  

  ٣، سكينه منصوري ٢جواد بهشتيان، ١*،زهرا حسن زاده تازه قشلاق

  

  دانشكده علوم پايه و دانشگاه آزاد واحد تهران مركزي  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي ،نويسنده مسئول: هيئت علمي وابسته -*و    ١
 Hasanzadeh.206z@yahoo.com  

  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه تربيت دبير شهيد رجايي  دانشيار -٢             
J.beheshtian@Sru.ac.ir  

  دانشكده علوم پايه و دانشگاه آزاد واحد تهران مركزي  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي ،استاديار  -٣          
sak.mansouri@iauctb.ac.ir  

  
  

  ها، سيليسن، ظرفيت كوانتومي، نقص. ابرخازنكليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
منابع هاي فسيلي، رشد جمعيت و مصرف بيش از پيش انرژي محققين را به سمت  دلايلي چون كاهش دسترسي به سوخت   

 سازي هاي ذخيرههاي مهم در جهان توسعه انرژي الكتريكي و سيستم امروزه يكي از چالش   دهد.تجديد پذير و پايدار سوق مي
-ابرخازن  استفاده از سازي،هاي ذخيرهباشد. يكي از روشمي  هاي الكتروشيميايي با قدرت بالا هاي قابل شارژ و خازنمانند باتري

سازي بالاي انرژي توان تعداد دفعات شارژ و دشارژ، ظرفيت ذخيرهها را ميهاي اصلي ابرخازنباشد. مزيتهاي الكتروشيميايي مي
ابر عمر بالا دانست. عامل محدود كننده در  بهها ظرفيت كوانتومي مي خازنو طول  ها در  دليل كمبود چگالي حالتباشد، كه 

عنوان الكترود  دار بهسازي و كاربرد سيليسن نقص . هدف از انجام اين تحقيق، بهينه]٣-١[ شود نزديكي سطح فرمي ايجاد مي
  باشد. منظور بهبود عملكرد وسايل ذخيره انرژي مي ها بهدر ابر خازن

  

  روش محاسباتي   -٢
تابعيت چگالي از تقريب    انرژي تبادلي همبستگيبا استفاده از نرم افزار وسپ انجام شد. براي    محاسبات نظرية تابعي چگالي    

اتم سيليكون در   ٧٢)، (با٢× ٢)، سوپر سل (٤×٤×١(  ]٤[  گراديان عمومي استفاده شد. روش مونخورست پك با مش نقاط كا
آنگستروم   ٦٠صفحه اوليه و بدون نقص) استفاده شد. براي جلوگيري از برهمكنش بين تصويرهاي متوالي فاصله بين صفحه ها 

  تنظيم شد. 
  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
اي) در  اي تا نقص شش حفرهدار (نقص تك حفرهدر اين مقاله، با استفاده از نظرية تابعي چگالي ويژگي هاي سيليسن نقص   

كوانتومي انتگرالي به ازاي واحد وزن براي سيليسن ها مورد بررسي قرار گرفت.  ) به عنوان ماده الكترودي در ابرخازن١شكل (
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) نشان داده شده است. بر طبق نتايج به دست آمده،  ٢ولت در شكل (  -١.٥+  تا  ١.٥اوليه و سيليسن با نقص ساختاري در ولتاژ
اوليه، همه ساختارهاي سيليسن نقص دار  همه ساختارها عملكرد مناسبي در پتانسيل مشخص دارند. در مقايسه با سيليسن 

شخصي، آنها به طور برجسته اي نسبت به سيليسن اوليه در پتانسيل هاي مثبت و منفي رفتار نامتقارن دارند، اما در محدوده م
  افزايش داشته اند.

  

  
  ساختارهاي بهينه شده براي سيليسن اوليه و سيليسن با نقص ساختاري   -١شكل 

  
  

  

  ١.٥در ولتاژ  نموارهاي ظرفيت كوانتومي انتگرالي به ازاي واحد وزن براي سيليسن اوليه و سيليسن با نقص ساختاري    - ٢شكل  
  ولت.    - ١.٥+  تا  
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  منابع و مراجع 
[1] Liu Y, Qiao Y, Zhang W, Li Z, Ji X, Miao L, Yuan L, Hu X, Huang Y. (2015). Sodium storage in Na-rich 
NaxFeFe (CN)6 nanocubes, Nano Energy 12, 386-393. 
[2] Cheng Long, Ling Miao, Dazhang Zhu, Hui Duan, Yaokang Lv, Liangchun Li, Mingxian Liu, Lihua Gan. 
(2021). Adapting Kinetics-Enhanced Carbon Nanostructure to Li/Na Hybrid Water-in-Salt Electrolyte for High-
Energy Aqueous Supercapacitors, ACS Appl. Energy Mater, 4, 5727-5737. 
[3] Ziyang Song Ling Miao, Liangchun Li, Dazhang Zhu, Lihua Gan, Mingxian Liu. (2021). A robust strategy of 
solvent choice to synthesize optimal nanostructured carbon for efficient energy storage, Carbon, 180,135-145. 
[4] Pak AJ, Paek E, Hwang GS. (2014). Tailoring the performance of graphene-based supercapacitors using 
topological defects: A theoretical assessment, Carbon 68,734-741.  
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  بررسي مقادير ترموديناميكي گلايسين در فاز محلول
  

  زهرا حسن زاده تازه قشلاق 

  دانشكده علوم پايه و دانشگاه آزاد واحد تهران مركزي  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي ،علمي وابستههيئت    
  Hasanzadeh.206z@yahoo.com 

   
  

    گلايسين، مدل پيوستار قطبش پذير رسانا و مدل پيوستار قطبش پذير فرمول معادله انتگرال كليدي:  گان واژ

  

 مقدمه-١
يكي از مهم ترين اجزاي بدن انسان هستند و تركيبات آنها در تركيبات زيست شناسي، صنعت، داروسازي و  اسيدهاي آمينه     

ها بسيار مهم است. در پروتونه، سه  دانستن ساختار اين نوع مواد در محلول در مكانيسم واكنش آزمايشگاه استفاده مي شود.  

در اين مطالعه از روش .  شود كه در ساختار و طيف هاي فرابنفش و مادون قرمز تفاوت اساسي دارند ي متفاوت ايجاد ميگونه

هاي محاسباتي براي مقايسه مقادير ترموديناميكي حاوي انرژي آزاد گيبس و ثابت تعادل ترموديناميكي براي سه گونه مختلف 
پيوستار قطبش پذير فرمول  مدل  گلايسين استفاده شده است. محاسبات ما در فاز محلول با مدل پيوستارقطبش پذير رسانا و  

  ] ١-٣[انجام شد معادله انتگرال 

   

  روش محاسباتي   -٢
با استفاده از نرم افزار   گلايسين  بدين منظور ابتدا ساختار سه گونه مختلفمحاسبات با استفاده از نرم افزار گوسين انجام شد.      

سازي  نهاييگيگاهرتز براي    ٢.٢٠سازي اوليه با استفاده از نرم افزار كم بيو و بر روي كامپيوتر با پردازنده  كم آفيس طراحي و بهينه
و    )CISD(  كنش آرايشي دو تايي و برهم   )MP2(  اختلال مولر پلست  هايروشمورد استفاده قرار گرفت. محاسبات نهايي با  

پذير فرمول معادله  پيوستار قطبش  و  )CPCM(  پذير رساناپيوستار قطبش  هايمجموعه پايه هاي مختلف در فاز محلول با مدل
  .]٤،٥[ انجام شد )IEFPCM( انتگرال

  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
سازي  )) و گونه هاي مختلف آن بهينه١براي گلايسين (شكل (  IEFPCMو    CPCM  هايمحلول فازي با مدلبراي بررسي اثر      

) ترموديناميكي  ثابت  حاوي  ترموديناميكي  مقادير  ( )pKانجام شد. سپس محاسبه  آزاد گيبس  انرژي  گونه  G∆و  براي سه   (
با    G∆و    pK)، ما دريافتيم كه  ٢و    ١) و جداول (٣و  ٢هاي (مختلف گلايسين انجام شد. با بررسي نتايج بدست آمده از شكل

  باشد. مي IEFPCMكاملاً مشابه مدل    CPCM مدل
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  ساختارهاي شيميايي مولكول سيليسن   -١شكل 

  

  

 IEFPCMو  CPCM هايبراي معادله مورد نظر در فاز محلول با مدل CISDو  MP2هاي با روش  pKمقايسه  –  ٢شكل

 

 

 IEFPCMو  CPCM هايبراي معادله مورد نظر در فاز محلول با مدل CISDو  MP2هاي با روش G∆مقايسه  -٣شكل
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 IEFPCMو    CPCM  هايبراي معادله  مورد نظر در فاز محلول با  مدل   CISDو    MP2هاي  با روش  G∆و    pK: مقادير  ١جدول   

 

 منابع و مراجع 
[1] Shaymaa H. Abdulrahmana, Fanar M. Al-Healya. (2021). Electrical Conductance and Theoretical Study of 
Glutamic Acid in Different Solvents at 310.16k, Egypt. J. Chem, 64(8), 4359 – 4367. 
[2] Stefan Bröer. (2018). Amino Acid Transporters as Disease Modifiers and Drug Targets, SLAS Discovery, 
23(4), 303–320. 
[3]  Hong-Wei ke. (2008). Theoretical study of glycine conformers, Journal of theoretical and computational 
chemistry,7(4), 889-909. 
[4] Frisch M J,Trucks G W,Schlegel AB. (1994). Gaussian, Pittsburgh, PA. 
[5] M. j. Frisch et al. (2004). GAUSSIAN 03, Revision C. 01, Gaussian Inc., Wallingford. CT. 

 

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 

 

 

IEFPCM  CPCM  Method 

pk  ∆G (KJ/mol)  pk   ∆G (KJ/mol)  

٦٨٧١/١٦٤  ١٢٠٧/٠  ٨٠٦٦/١٦٤  ١٢٠٨/٠  6-311G 

 

MP2 
٤١١٥/١٧٥  ١٢٨٧/٠  ٥٩٥٨/١٧٤  ١٢٨٠/٠  6-311G** 

٧٠١٦/١٦٩  ١٢٤٤/٠  ٦٣٨٤/١٦٩  ١٢٤٤/٠  CC-PVTZ 

٦٥٧٩/٢٥٢  ١٨٥٢/٠  ٧٥٥٩/١٦٧  ١٢٣٠/٠  6-311G 
CISD 

٩٢١٥/١٧٧  ١٣٠٤/٠  ٧٩٦٠/١٧٧  ١٣٠٣/٠  6-311G** 
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هسته دوفلزي و -نانوساختارهاي پوسته بر پايههاي هيبريدي با كارايي بالا ابرخازن
    هاي كربنيكره نانو

  
    ٢، فرزانه حكمت ١سيد اميرعلي حسيني واعظ

فيزيك، دانشكده علوم شيمي و نفت، دانشگاه شهيد  -فيزيك)، گروه شيمي  تجزيه و شيمي-، شيمي (شيمي: دانشجوي كارشناسي ارشد١
  (amirhosseini1399@gmail.com)  رايانامهبهشتي،  

شهيد    ، دانشكده علوم شيمي و نفت، دانشگاه  فيزيك-فيزيك)، گروه شيمي تجزيه و شيمي-، شيمي (شيمي  استاديار : ٢             
 (f_hekmat@sbu.ac.ir)  رايانامه  بهشتي،

 
 
  

  هاي كربني منگنز، نانو كره-هسته، نيكل-ساختارهاي پوستههاي هيبريدي، نانوابرخازنواژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
با رشد فزاينده جمعيت، فقدان منابع سوخت فسيلي به عنوان مهمترين چالش پيش روي توسعه تكنولوژي مطرح است. از      

هاي  اين رو، بشر همواره به دنبال يافتن منابع انرژي پاك، ايمن، ارزان، و تجديدپذير به عنوان جايگزيني مناسب براي سوخت
فسيلي بوده است. منابع انرژي تجديدپذير، قادر به تامين انرژي مورد نياز بشر، بدون آثار آلايندگي براي محيط زيست هستند، 

تقاضا،  رغم مزاياي بسيار اين منابع انرژي، همواره عدم توان در عرضه و  باشند. عليبخش جهاني پاك با امنيت انرژي ميپس نويد 
هاي ذخيره انرژي  هاي جدي پيش روي كاربرد عملي از آنها، مطرح بوده است. از اين رو، اهميت سيستمبه عنوان يكي از چالش

هايي منحصر ها با دارا بودن ويژگيهاي ذخيره انرژي، ابرخازندر رفع اين چالش بر كسي پوشيده نيست. در ميان انواع سيستم
هاي ذخيره انرژي با عملكرد بالا،  ). كاملا واضح است كه ساخت اين سيستمCheng, 2019اي برخوردارند (به فرد از جايگاه ويژه

باشد. تاكنون گستره وسيعي از مواد الكترودي در  مستلزم طراحي و توسعه مواد الكترودي با خواص فيزيكوشيميايي مطلوب مي
هاي فلزي با توجه به خواص الكتريكي، مكانيكي،  ميان، سولفيدها و فسفيداند. از اين ها مورد استفاده قرار گرفتهساخت ابرخازن

 ,Karamiاند (و گرمايي مناسب، توجهات بسياري را به عنوان مواد الكترودي در كاربردهاي ذخيره انرژي به خود جلب كرده

ها به طور ذاتي از مقادير دانسيته هاي ذخيره انرژي بر پايه فلزات واسطه، اين سيستمرغم مزاياي متعدد سيستم). علي2024
برند. يكي از راهكارهاي عملي براي رفع اين چالش، استفاده از دو الكترود غير يكسان  اي محدود رنج مي انرژي و طول عمر چرخه

وجه، قيمت هاي هيبريدي است. نانو مواد كربني با دارا بودن مساحت سطح ويژه بالا، هدايت الكتريكي قابل تدر توسعه ابرخازن
ارزان، فراواني در سطح زمين، و پايداري شيميايي و الكتروشيميايي خوب، همواره به عنوان بهترين گزينه براي توسعه الكترود 

ها به عنوان جايگزيني مناسب براي مواد  هيدروترمال كربن  ١٩١٣اند. از سال هاي نامتقارن مطرح بودهمنفي در ساخت ابرخازن
  .)Beguin, 2014(  اندكربني با منشا فسيلي توجهات زيادي را براي كاربردهاي متعدد به خود جلب كرده
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    روش-٢
منگنز بر روي بستر -سولفيد بر فوم نيكل، نانو ساختارهاي دو فلزي نيكل-هاي نيكلسيمدر اين كار، پس از سنتز مستقيم نانو   

هاي نامتقارن مورد استفاده قرار گرفتند.  عنوان الكترود مثبت در ساخت ابرخازنمذكور سنتز شدند. اين الكترودها در نهايت به  
از اصلاح ساختار متخلخل، در ساخت  بودند، پس  تهيه شده  به روش هيدروترمال  نانو ساختارهاي كربني كه  از سوي ديگر، 

  الكترود منفي مورد استفاده قرار گرفتند.
  

  نتايج و بحث:-٣
الكترودهاي مثبت (شكل       الف) و منفي  -١همانطور كه در تصاوير ميكروسكپ روبش الكتروني گسيل ميداني تهيه شده از 

    ب) به خوبي نشان داده شده است، ساختارهاي هدف به طور موفقيت آميز تهيه شدند.-١(شكل 
  

  
  تصاوير ميكروسكوپ روبش الكتروني الكترودهاي (الف) مثبت و (ب) منفي :  ١شكل 

  
پيكربنديسپس   الكترودهاي تهيه شده در  از  الكتروشيميايي هر يك  با تكنيكرفتار  الكترودي و  مختلف هاي سه و دو  هاي 

طيفولتامتري چرخه و  گالوانواستاتيك،  شارژ/دشارژ  (شكلاي،  گرفتند  قرار  ارزيابي  مورد  الكتروشيميايي  امپدانس  ).  ٢سنجي 
(شكل   مثبت  الكترودهاي  است،  شده  داده  نشان  شكل  اين  در  كه  (شكل  -الف-٢همانطور  منفي  و  از  -ت-٢پ)  ج) 

  هاي هيبريدي با عملكرد بالا برخوردار هستند. رفتارالكتروشيميايي خوبي براي ساخت ابرخازن
  

  
 ج) منفي -پ) مثبت، و (ت -يابي الكتروشيميايي الكترودهاي (الفمشخصه:  ٢شكل 
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 گيري: نتيجه-٤
توجه الكترودهاي تهيه شده و  كننده رفتار الكتروشيميايي قابلالكترودهاي مثبت و منفي توجيهنتايج به دست آمده براي  

  باشد.  هاي هيبريدي با كارايي بالا ميقابليت استفاده از آنها در ساخت ابرخازن
  

  منابع و مراجع: 
[1] X. Cheng, S. Qian, H. Yu, H. Zhu, Y. Xie, R. Zheng, et al. (2019). BaNb3.6O10 nanowires with superior 
electrochemical performance towards ultrafast and highly stable lithium storage, Energy Storage Mater. 16, 400-
410.  
[2] Karami, Z., Hekmat, F., Chougale, M., Shahrokhian, S., Dubal, D. P. (2024) Flexible Hybrid Supercapacitor 
Achieving 2.2V with NiCo2S4/Polyaniline/MnO2 and N, S-co-doped Carbon Nanofibers for Ultra-High Energy 
Density, Small. 2404506.  
[3] Beguin, F., Presser, V., Balducci, A., Frackowiak, E. (2014). Carbons and Electrolytes for Advanced 
Supercapacitors, Adv. Mater. 26, 2219-51. 
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 دوقطبي -با ارائه مدل برهمكنشي دوقطبي نانوذره-بررسي جفت شدگي مولكول
  

  بهارانچي ،فاطمه خليلي، زهرا جمشيدي  مريم السادات حسيني

      mrym.hosseini78@sharif.eduشريف،  صنعتي  كارشناسي ارشد، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاه-١           

  دكتري فيزيك،اتمي مولكولي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي شريف    -٢          
   njamshidi@sharif.edu،صنعتي شريفدانشيار ، شيمي فيزيك،دانشكده شيمي و دانشگاه  -٣

  
 
  

  دوقطبي-نشردهنده كوانتومي ، جفت شدگي ، برهمكنش دوقطبي واژگان كليدي: 

  

  مقدمه-١
ماده در مقياس نانو در بين محققين اين حوزه، از اهميت بالايي برخوردار است. جفت شدگي  -هاي نوربرهمكنشمطالعه نظري     

مي فراهم  ماده  شيميايي  خواص  از  درك  افزايش  براي  مناسب  بستري  كاواك،  در  مولكولي  و  اتمي  انتقالات  با  سازد.  نور 
توانند با سطوح انرژي مولكول جفت شوند و بصورت بالقوه توانايي محصورسازي هاي پلاسموني در شرايط دمايي اتاق مينانوكاواك

هاي پلاسموني به صورت تجربي هاي كوانتومي نور در ميكرو و نانوكاواكهاي گذشته، حالتنور را دارا هستند. در طول سال
هاي هيبريدي در جفت شدگي قوي وجود دارد كه در آن، حالت  ي بيشتري به مطالعه سيستممشاهده شده است. اخيرا علاقه

.  )١(شوندي يك يا چند نشردهنده (مولكول) با كاواك پلاسموني براي توليد حالت هاي جديد (پلاريتون ها) تركيب ميبرانگيخته 
در طيف گسترده  و  بوده  فيزيك  حوزه شيمي  در  توجه محققين  بسيار مورد  اخير  دهه  در  قوي  از مطالعات جفت شدگي  اي 

لذا در )  ٣(ا نظير پردازش اطلاعات كوانتومي، حسگرهاي كوانتومي و منابع تك فوتوني از اهميت بسزايي برخوردار است.هكاربرد
هاي كوانتوم پلاسموني و بررسي جفت هاي نانوكاواكها به عنوان نشردهندهپژوهش حاضر به ارائه مدل برهمكنشي بين مولكول

  ها در فواصل مختلف پرداخته شده است.شدگي آن
  

   روش-٢

نظريه چگالي وابسته به   پيريديل) استيلن با استفاده از روش-٤مورد مطالعه بيس(  محاسبات حالت برانگيخته براي مولكول     
انجام شده است. در اين    ORCAبا استفاده از نرم افزار    PBE٠  و تابع   TZVP-def٢و انتخاب مجموعه پايه  )  TD-DFTزمان (

)  ١( ها استفاده شده است كه مطابق فرمولدوقطبي براي محاسبه جفت شدگي بين مولكول-مقاله از مدل برهمكنشي دوقطبي 
  ) ٤(محاسبه مي شود.

𝐻௧ =
ଵ

ோయ  [𝜇መ.ଵ
 ∙ 𝜇መ.ଵ

ோ − 3(𝜇መ.ଵ
 ∙ 𝑢ሬ⃗ )൫𝜇መ.ଵ

ோ ∙ 𝑢ሬ⃗ ൯]                 (1)        
𝜇መ.ଵ  ي دو تك مولكول از يكديگر و  فاصله  R  كه در آن،

ோ    و𝜇መ.ଵ
   به ترتيب ممان دوقطبي تك مولكول راست و چپ است كه از

شود.  برداري يكه است كه در راستاي مركز جرم دو تك مولكول تعريف مي 𝑢ሬ⃗بدست آمده است. همچنين  TD-DFTمحاسبات 
، اختلاف انرژي از تقريب دو قطبي ( مدل نوسانگر جفت شده) و قطري سازي ماتريس  )  intE(ي ترم برهمكنشي پس از محاسبه
  : )٥(آيدزير بدست مي
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)٢(  
ቈ

𝐸 𝐸௧
ିோ

𝐸௧
ିோ 𝐸ோ  

𝜓௨

𝜓
൨ = 𝐸± 

𝜓௨

𝜓
൨             

باشد. در تقريب دو  به ترتيب انرژي مولكول هاي راست و چپ مي  LE  و REشود و  ) محاسبه مي١از فرمول (  intE،  كه در آن       
 شود.قطبي، هر مولكول همانند يك نوسانگر هماهنگ در نظرگرفته مي

  

  بحث -٣
هاست. لذا با درنظر گرفتن ديمر مولكول  ها باهم، در نظرگرفتن ديمر آن نخستين گام در مطالعه جفت شدگي تك مولكول    

ها از هم  )) در فواصل مختلف مولكول ١پيريديل) استيلن با دوقطبي انتقالي بزرگ، به بررسي مدل برهمكنشي (معادله(-٤بيس(
)R  ،(  (حالت پايه و حالت برانگيخته با بزرگترين ممان دوقطبي )پرداخته شده است. تك مولكول همانند يك سيستم دوحالته

ها در ساختار ديمر، اختلاف انرژي ترازهاي ساختار جفت شده با  در نظر گرفت شده است. پس از محاسبه جفت شدگي مولكول
) بدست آمده است. جهت بررسي صحت مدل برهمكنشي، نتايج حاصل با نتايج حاصل از  ٢استفاده از تقريب دوقطبي( رابطه  

TD-DFT  ديمر در فواصل مخت براي  برانگيخته  انجام شده است. ممان  مقايسه شده است. بدين منظور محاسبات حالت  لف 
تواند در سامانه جفت شده ديمر به صورت موازي و يا خلاف جهت هم، با يكديگر جفت شوند و ها ميدوقطبي قوي تك مولكول

هاي گذار حالات برانگيخته هاي روشن و تاريك براي ديمر با بررسي چگاليهاي روشن و تاريك را ايجاد كنند. اين حالتحالت
  دوقطبي مقايسه شده است. -بدست آمده و سپس اختلاف انرژي بدست آمده از اين حالات با مدل برهمكنشي دوقطبي 

  

  TD-DFT: مقايسه اختلاف انرژي در تقريب دو قطبي با ١جدول

R: (Å) Eint (eV) ∆E Dipolar (eV) ∆E TDDFT (eV) 

٠.١٨٩ ٠.٠٩٤ ٠.٠٤٧ ١٢ 

٠.١١٨ ٠.٠٧٤ ٠.٠٣٧ ١٣ 

٠.٠٨٦ ٠.٠٥٨ ٠.٠٢٩ ١٤ 

٠.٠٦٠ ٠.٠٤٨ ٠.٠٢٤ ١٥ 

٠.٠٥١ ٠.٠٤٠ ٠.٠٢٠ ١٦ 

٠.٠٤١ ٠.٠٣٢ ٠.٠١٦ ١٧ 

٠.٠٠٦ ٠.٠٠٦ ٠.٠٠٣ ٣٠ 

٠.٠٠٢ ٠.٠٠٢ ٠.٠٠١ ٤٠ 

 

 نتيجه گيري -٤
شود كه اختلاف انرژي بدست آمده براي ديمر در هر دو روش محاسباتي( تقريب دوقطبي و  ، مشاهده مي١از نتايج جدول     

TD-DFT  ( يابد و نتايج حااصل از مدل برهمكنشي در فواصل دورتر با تقريب  ها از هم كاهش ميبا افزايش فاصله تك مولكول
آنگستروم   ١٧ >Rدوقطبي در فواصل  -كند. بنابراين مدل برهمكنشي دوقطبيرا بازتوليد مي  TD-DFT  خوبي نتايج محاسبات

باشد. در فواصل نزديك به دليل همپوشاني توابع موج و اهميت به شمار آوردن اثرات  ها مناسب ميبراي جفت شدگي مولكول 
  ها در نظرگرفته شود.هاي ديگر تقريب چندقطبيانتقال بار، لازم است مرتبه
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  منابع و مراجع 
[1] Bitton, O., & Haran, G. (2022). Plasmonic cavities and individual quantum emitters in the strong coupling 
limit. Accounts of chemical research, 55(12), 1659-1668. 
[2] Törmä, P., & Barnes, W. L. (2014). Strong coupling between surface plasmon polaritons and emitters: a 
review. Reports on Progress in Physics, 78(1), 013901. 
[3] Monroe, C. (2002). Quantum information processing with atoms and photons. Nature, 416(6877), 238-246. 
[4] Jamshidi, Z., Kargar, K., Mendive-Tapia, D., & Vendrell, O. (2023). Coupling molecular systems with 
plasmonic nanocavities: A quantum dynamics approach. The Journal of Physical Chemistry Letters, 14(50), 
11367-11375. 
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داروي كريزوتينيب به روش   باي طبيعي هانيكلودكستري س   كنشبرهممطالعه 
  ي ديناميك مولكولي  سازهيشب 

  
    ٢، الهام محبي١ي آبادحكم ليلا 

  پيام نور، تهران گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  ،  شيمي فيزيكاستاديار،    -١
Email: l.hokmabadi@pnu.ac.ir 

   پيام نور، تهرانگروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  ،  شيمي فيزيكدانشجوي دكتري،    -٢             
  Email: e.mohebbi66@yahoo.com 

 
 

  سازي ديناميك مولكولي، سيكلودكسترين، كريزوتينيبشبيهواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
درمان   يبه طور گسترده برا  يتراپ   يميش  يدارو  كيعنوان  است كه به  نازيمولكول كوچك مهاركننده ك  كي  بينيزوتيكر    

مثل اختلالات   يعوارض  يدارو دارا   نيا  ب،ينيزوتيكر  يبالا  ي ]. باوجود خواص درمان١) [١(شكل    شودياستفاده م  هيسرطان ر
 ي]. برا٢پاها است [  ا يها  گزگز در دست  ا يسوزش    ،يحسياشتها، سردرد و ب  اهش دهان و ك  يها زخم  بوست،يدرد معده،    ، يينايب

  ييهادراتيكربوه  اي  نيبر پروتئ  يمبتن  يهاتوان در ماكرومولكولرا مي  بينيزوتي، كرها تيو محدود  يعوارض جانب  نيكاهش ا
س كرد.  هانيكلودكستريمانند  اول(CD) هاسيكلودكسترين  محصور  واحدها  يحلقو  يدهايگوساكاري،  با    يگلوكوز  يشامل 

  آلفا، بتا و گاما   بيبه ترت  هستند واحد گلوكز  ٨و    ٧,  ٦  يكه دارا ييها CD).  ١هستند (شكل    يرانوز يگلوكوپ   ٤  و  ١آلفا    ي وندهايپ 
  كيدوست و  سطح آب  كي وجودآمدن  باعث به  CD  يي كاربرد را دارند. ساختار فضا  نيشتريشوند و بمي  دهينام  نيكلودكستريس

  ي داريو پا  تيدر بهبود حلال  ييتوانا  ليها به دلمولكول   نيكند. اكمپلكس درهم  كمك مي  جاديكه به ا  شودمي  زيگرحفره آب 
امكان    ق، يتحق  ني]. در ا٣و ٤شوند [استفاده مي  ييدارو  نهيدر زم  ياكمپلكس در حالت جامد، به طور گسترده  ليداروها با تشك

ضدسرطان    ي) و داروGCDو    ACD  ،BCD(  نيكلودكستريس  آلفا، بتا و گاما   يعيطب  يهاCD  نيب  يكمپلكس درهم جا  ليتشك
ها  CD  نياستفاده از ا  ليپتانس  ي ابيتواند در ارزمي  مطالعه  ني شد. ا  يبررس  يمولكول  كيناميسازي دبه روش شبيه   بينيزوتيكر
  باشد.  ديضدسرطان مف يداروها  يو كاهش عوارض جانب يداريبهبود پا يبراهدفمند   يدارورسان يهاستمي عنوان سبه

 

  روش كار  -٢
سه     كر  ي بعدمختصات  ترك  بينيزوتيكر  يستاليساختار  كتابخانه  آمد.   ZINC15 داده  گاه يپا  ، ييايميش  باتياز  دست  به 

آزاد و  يعيطب CD يبرا MD سازيشبيه  .گرفته شده است RCSB داده گاهياز پا يعيطب يهاCD هياول يساختارها ن،يهمچن
 دانيافزار گرومكس و مبا استفاده از نرم  MD  يهايسازه يهاي آب انجام شد. تمام شبكمپلكس با دارو در جعبه مولكول  نيهمچن

و سپس، دما به    دنديبه تعادل رس  ستميس  يانرژ   يسازنه يبا انجام كم  ها ستمي. در ابتدا، س]٥[  اجرا شدند   Charmm36  يروين
  يرحمان رو  -و  نلي) به روش پارNPT(  هم فشار   -دما    فشار با مجموعه هم   نيهمچن  . شد  ميتنظ  نيكلو  ٣١٠هوور در  -روش نوز  



 

200 
 

با گام    leapfrog  تميدر دما و فشار ثابت توسط الگور  هينانوثان  ٣٠٠در مدت زمان     MDسازي  شبيه  ت، يشد. در نها  م يبار تنظ  ١
  .داجرا ش هيفمتوثان ٢ يزمان

 
Crizotinib 

) ساختار هندسي كريزوتينيب و سيكلودكسترين هاي طبيعي١كل ش  
 

  بحث و نتيجه گيري  -٣
نكرده   رييتغ ns ٣٠٠در طول كل   BCD نشان داد كه ساختار  يآب  طيآزاد در مح  يهايديس   يبرا MD يسازهيشب  جينتا    

تعادل در طول زمان  يابيآزاد جهت ارز CD يبرا RMSD ياند. نمودارهاشده رييدچار تغ GCD و ACD ياست، اما ساختارها
  ٥٠تا    ٠از   MD يسازهي شب  يدر ابتدا GCD و ACD ي). در نمودارها ٢قرار گرفتند (شكل  ليو تحل  هيسازي مورد تجزشبيه 
اند.  قرار گرفته يداريپا تيها در وضع ، اتمهينانوثان  ٥٠پس از   كهيمشاهده شده است، درحال  RMSD در يينوسان بالا ه،ينانوثان

حاوي مولكول    يدر جعبه مكعب  MD  يهايسازه يشب ت.نوسانات نمودار محدود اس  ،سازي، در كل زمان شبيهBCD در مورد
  ٢. شكل  گرفتانجام    هينانوثان  ٣٠٠در طول    GCD  و  ACD  ،BCD  با  بينيزوتيكر  يدارو  برهمكنش  يبررس  جهتآب  هاي  
شود،  مي  مشاهدهطور كه  دهد. هماننشان ميرا    نانوثانيه  ٣٠٠و    ٢٠٠  يهادر زمان  ACD-drug  كمپلكس  از  يفور  يهاعكس

 همچنين .  رنديگيدارو در خارج از حفره قرار م  نيا  يهااز قسمت  ياما برخ  رد،يگيقرار م  ACDدر حفره    يتا حد  بينيزوتيكر
كمپلكس  آزاد و    يهاحالت  ACDبراي    RMSDنمودار    ٢د. شكل  ده مي  ليتشك  داريكمپلكس پا  نيز  GCD و  BCDاين دارو با  

  ،كمپلكس  يبرا  RMSD  ينمودارها  ب،ينيزوتيو كر  CD  ن يتعامل ب  ل يدهد. به دلسازي نشان ميشبيه  ن را طول زما  با دارو
كمتر به    ينوسانات  م   CDنسبت  نشان  براي  دهنديآزاد  مشابه  نمودارهاي   .BCD    وGCD  حفره  بينيزوتيكر  تيتثب   در 

را   باتوجهميتاييد  سيكلودكسترين  مولكول   و   CDدر حفره  بينيزوتي كراستقرار  به  كند.  پ آزاد شدن  تعداد    ي وندهايهاي آب، 
و    نيشتريب  GCD  نيآزاد است. همچن  ي هاCDمحصور شده كمتر از    ي هاCDهاي حلال در  ها و مولكولCD  نيب  يدروژنيه

ACD  نيكتريبا نزد  بينيزوتيفلوئور كر  تما  نبيفاصله  دادند. متوسط    ليتشك  بينيزوتيرا با كر  يدروژنيه  وند يتعداد پ   نيكمتر  
  نيا  جيا نت  يطوركلبه تواند به علت بزرگتر بودن حفره داخلي آن باشد.ديگر است كه مي  CDبيشتر از دو   GCDدر    ژنياتم اكس
  هستند. بي نيزوتيكر كردنكپسوله  يمطلوب برا نهيگز يعيطب يها CDكه   مي دهدنشان  تحقيق

ACD BCD GCD 
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 ADC-drugبراي كمپلكس  RMSD)عكس هاي فوري و نمودار ٢شكل

  

  منابع و مراجع 
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داروي  باي اصلاح شده هانيكلودكستريس بررسي تشكيل كمپلكس درهم جاي 
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  هاي اصلاح شده، ارلوتينيب سيكلودكسترين سازي ديناميك مولكولي،  شبيهواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
سرطان   نيو چند  كيپانكراس متاستات  ،هيدرمان سرطان ر  يضد سرطان هدفمند، برا  يدارو  كيبه عنوان    (Erl)  بينيارلوت   
  يينارسا ،ياسهال، درد عضلات و مفاصل، سكته مغز توان بهميدارو  نيا ياز عوارض جانب .]١[  )١ شكل( شودياستفاده م  گريد

 ن،ياست. بنابرا  فيضع  يستيز  يكم و فراهم  يريفوذپذكم، ن  تيبا حلال  يبيترك  Erlكبد و سوراخ شدن دستگاه گوارش اشاره كرد.  
جانب  يبرا عوارض  بر  محدود  يغلبه  ماكرومولكول   نيا  ستيبايم  ها،تيو  در  را  كربوه  يمبتن   يهادارو  مانند    دراتيبر 
ساختار  ي هستند كه  ديكوزيگل  وند يبا پ   يحلقو  يدهايگوساكاريالها،  سيكلودكسترين  .]٢[  ) كپسوله كردCDs(  هان يكلودكستريس

  تواننديمو بنابراين  هستند    زيگرآب   يحفره داخليك  دوست و  آب   يرونيب  يك سطح  يدارا  دارند و شكل كوتاه شده    يمخروط
 ن يكلودكستريبتا سدارورساني را بهبود بخشند.    نديفراو    ندازنديبهاي نامحلول در آب را در حفره داخلي خود به دام  مولكول 

(BCD)    يشيآراغذايي و    ،دارويي   ع يصنا  ي طبيعي است كه با توجه به اندازه مناسب حفره داخلي، در هانيكلودكستريسيكي از  
 تيظرف  شيافزا  نيو همچن  ،يسازگار  ستيز  ،يداريپا   ت،يبهبود حلال  به منظور  .]٣[  شودي به طور گسترده استفاده ميو بهداشت
.  ] ٤[ هاي آلي اصلاح مي كنندساختار را با جايگزيني بعضي از مولكول ،نامطلوب ينبكاهش عوارض جا درنتيجهو  ونيكپسولاس

داروي اتصال  تحقيق،  اين  شده   يهاBCD  به  Erl در  س  ليپروپ   يدروكسي هاصلاح  بتا    ليمت،  )HPB(  نيكلودكستريبتا 
  به روش داكينگ و شبيه سازي ديناميك مولكولي مطالعه شد.  )AMB( نيكلودكستريبتا س نويآمو  )RMB( نيكلودكستريس

  

  روش كار  -٢
سه     كر  يبعدمختصات  ترك  Erl  يستالي ساختار  كتابخانه  آمد. همچن ZINC15 داده  گاه يپا  ،ييايميش  باتياز    ن، يبه دست 

به طور تصادفي    نيآمو    لي مت،  ليپروپ   يدروكسيهي  هاگروهو سپس  د  گرفته ش RCSB داده  گاهياز پا  يعيطب  BCD  هيساختار اول
گرديد و ساختارهاي به دست آمده با نرم افزار گوسين بهينه شد. براي پيدا كردن بهترين حالت   BCDي هادروژنيهجايگزين  

افزار گرومكس و  با استفاده از نرمآماده شد.    MD  سازيشبيه  اتصال، از نرم فزار اتوداك استفاده شد و كمپلكس حاصل براي
با    هاستميس  ابتدا هريك از.  ]٥انجام شد [هاي آزاد و كپسوله شده  CDبراي    MD  يسازشبيه     Charmm36  يروين  دانيم

فشار با    نيهمچن .شد  ميتنظ   نيكلو  ٣١٠هوور در  -و سپس، دما به روش نوز    دند يبه تعادل رس  ستميس  يانرژ   يسازنهيانجام كم
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در مدت زمان    MDسازي  شبيه  ت،يشد. در نها  ميبار تنظ  ١  يرحمان رو  -و  نلي) به روش پارNPT(  هم فشار  -دما   مجموعه هم
  .داجرا ش هيفمتوثان  ٢ ي با گام زمان leapfrog تميدر دما و فشار ثابت توسط الگور هينانوثان ٣٠٠

 
Erlotinib 

هاي اصلاح شدهو سيكلودكسترين  ارلوتينيب) ساختار هندسي ١شكل   
 

  بحث و نتيجه گيري  -٣
  ي هاكه گروه  ييانجام شد. از آنجا  اصلاح شده در حالت آزاد و كمپلكس با دارو  ي ها  BCD  يبرا  MD  يسازهيمحاسبات شب    

 ي سازه يدر طول زمان شب  RMBو    AMB  ساختارهايدارند،    يكم  يريپذ انعطاف  نيبنابراو    هستند  كوچك  ليو مت  نيآم  يعامل 
  يدروژنيه  يوندهايپ   ليو تشك  يبه عنوان گروه عامل  ليپروپ   ي دروكسيه  يريانعطاف پذ  ليبه دل   اما  ندارند  يتوجهقابل  رييتغ

ي  هاعكس  بسته شد.  يساز  هيزمان شب  ns  ٢٠٠كرد و حفره آن پس از    رييتغ  ns  ١٠٠پس از    HPB  بيترك  ،يدرون مولكول
  ل يو تحل  هيتجز  ). ٢شكل  ها مي باشد( BCDدر حفره    Erlفوري از شبيه سازي در زمانهاي مختلف نشان دهنده جايگيري   

RMSD  كمپلكس آزاد و    ي ساختارها  سهيمقا  يبرا  BCD  ستميس، نشان داد كه  AMB    ١٤٠آزاد پس از  ns    رسيدهتعادل  به  
 ي، نمودارهاكمپلكسآزاد و    RMB  يهاستميدارد. در س  وسانن  يساز  هيدر كل زمان شب  يتا حدود   AMB: Erl  ستمياما س

RMSD   يهاستميس  همچنينهستند،    دارينسبتاً پا  HPB  و     آزادHPB: Erl     ٢٥٠پس از  nsي، نمودارها  RMSD    به تعادل
سيستم همه    (RDF)  يشعاع  عيتابع توز  ينمودارها  اند. مانده  يباق   داري پا  تيموقع  كيدر    HPB  يهااتم  ن،يو بنابرا  انددهيرس

  ج يبه دست آمده و نتا  رانوزيكوپ يگل-α-D) واحد  O3(  ژنياطراف اتم اكس  ينانومتر، از آبها  ٦/١قطع  شعاع  با    كمپلكس آزاد و    هاي 
 ژنيآب با اتم اكس  ي نشان دهنده حضور و برهمكنش مولكول ها  ،شكلاين  برجسته در    كيپ   دو  نشان داده شده است.  ٢در شكل  

CD  كمتر   كمپلكسدر حالت   كيشود، شدت پ مشاهده مي ياست. همانطور كه در تمام نمودارها  ي دروژنيه ونديپ از طريق  ها
است.   CD يدر حفره ها  Erlو قرار دادن مولكول  CD يآب از حفره ها ي آزاد شدن مولكول ها ليكه به دل است آزادحالت  از

  است. شتريب AMBو  RMB  ده يچيدر فرم پ   كينشان داد كه كاهش شدت پ   جينتا  ن،يعلاوه بر ا

  

  AMB-Erlبراي كمپلكس  RDFعكس هاي فوري و نمودار  ) ٢شكل 

RMBB AMB HPB 
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  آلفامتيل استايرن و كرتونيك اسيد كوپليمريزاسيون  Ab Initioمطالعه
  

  ١فرحناز حمدي هولاسو

  
  

  سطوح انرژي. ،    Ab Initioكوپليمريزاسيون،  واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١
ها،  هاي كوچك، ماكرومولكولساختاري و واكنش پذيري و ساير خواص اتم ها، مولكولشيمي محاسباتي در تعيين ويژگي هاي     

ها كاربرد دارد. دو مبحث عمده و متفاوت در شيمي محاسباتي جهت انجام محاسبات نظريه پليمرها،  جامدات و يا ساير سيستم
بيني  مكانيك مولكولي از قوانين فيزيك كلاسيك براي پيشهاي  مكانيك مولكولي و نظريه ساختار الكتروني وجود دارد. روش

بنا  هاي ساختار الكتروني بر مبناي روابط بنيادين فيزيك كوانتوميبرند، در حالي كه روشها بهره ميساختار و خواص مولكول 
الكترون نهاده شده است. در علم مكانيك كوانتومي به حركت  الكترون كنشها و برهمخواص مولكولي  ها و هسته مربوط هاي 

بهينه مي برگيرنده روش هايي همچون  در  محاسباتي  اين شيمي  بر  علاوه  بررسيسازي، شبيه سازي، حداقلشود.  هاي  سازي، 
در .  (Atkins et al., 2013)روند  هاي مولكولي بكار ميبيني رفتار سيستمهايي است كه در درك و پيشساختاري و ساير روش

نقش مهمي در زندگي روزمره دارند. خواص پليمرها را مي توان با توجه به نياز، توسط تغيير ساختار گروه اين ميان پليمرها  
در  درگير  واكنشگرهاي  انرژي  سطوح  تا  شد  اين  بر  سعي  بررسي  اين  در  كرد.  پذير  امكان  آنها  مولكولي  جرم  و  تكرارشونده 

  محاسبه گردد. ab initio با استفاده از  پليمريزاسيون راديكالي انجام شده، حدواسط ها و محصولات،
  

  روش  -٢
در مجاورت    (2)  متيل استايرن  -به عنوان مونومر اصلي همراه با آلفا  (1)در اين مطالعه پليمريزاسيون زنجيري كروتونيك اسيد     

درجه سانتي گراد و به مدت يك ساعت، واكنش پليمريزاسيون راديكالي    ٨٠به عنوان آغازگر در دماي    (3)پرسولفات پتاسيم  
اي   توده  كوپليمر  نوع  از  محصول  دو  توليد  احتمال  شد.  آلترناتيو  (4)انجام  (شكل    (5)  و  داشت.   وجود  واكنش               ). ١در 

(Wolf et al., 2020 ; Malins et al., 2015)  
  

  
   كوپليمريزاسيون كروتونيك اسيد و آلفا متيل استايرن  :  واكنش  ١شكل 
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حدواسط و  احتمالي محصولات  تئوريساختارهاي  سطح  در  واكنش  نرم  *HF/6-31+G هاي  از  استفاده     Guassian افزاربا 
  .خلاصه شده است  ٢ساختارهاي مرتبط در شكل   كيلوكالري بر مول  حسب، بر   (E∆) انرژي نسبي سازي شدند.  طراحي و بهينه 

  

  هاي محتمل محاسبه شده برحسب كيلوكالري بر مول واكنش  E∆:  ٢شكل 

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
در اين بررسي سطوح انرژي واكنشگرهاي درگير در پليمريزاسيون راديكالي انجام شده، حدواسط ها و محصولات، با استفاده     
محاسبه گرديد چرا كه با حمله آغازگر مراكز كايرال جديد و  نهايتاً دياسترومرهايي ايجاد مي شود. با اين محاسبات  ab initio از  

مشاهده مي شود، نتايج محاسبات   ٢تئوري ساختار واقعي و نوع كوپليمر سنتز شده تشخيص داده شد. همان طور كه در شكل 
است. امكان كوپليمر سنتز شده از نوع توده    (5)كمتر از آلترناتيو    (4)براي كوپليمر توده اي   نشان داد كه تغييرات سطوح انرژي

به دنبال هم وار آلفااي وجود دارد. يعني مونومرهاي كروتونيك اسيد  متيل استايرن   -د واكنش مي شوند و سپس با مونومر 
البته اگر بتوان داده هاي تجربي در مورد ساختار كوپليمر سنتزشده را با نتايج ساختارهاي محاسبه شده براي  واكنش مي دهند.  

  .  (Mcmanus et al., 2002) .مقايسه داشت بهتر مي توان نتيجه گيري نمود
  

    مراجع و منابع
[1] Atkins, P., & De Paula, J. (2013). Elements of physical chemistry. Third Edition Oxford University Press, 
USA. 
[2] Wolf, A., Desport, S. J., Dieden, R., Frache, G., Weydert, M., Poorters, L., Schmidt, F. D., &  Verge, P. (2020). 
Sequence-Controlled α-Methylstyrene/Styrene Copolymers: Syntheses and Sequence Distribution Resolution. 
Macromolecules 2020, 53(18) 8032–8040. 
[3]  Malins, E L., Watersonb, C., & Remzi Becer, C. (2015). Alternating copolymers of functionalized α-methyl 
styrene monomers and maleic anhydride. Polymer Chemistry, 6, 6543-6552. 
[4] Mcmanus, N. T., Penlidis, A., & Dubé, M. A. (2002). Copolymerization of alpha-methyl styrene with butyl 
acrylate in bulk. Polymer 43(5):1607-1614. 
 
 
 



 

207 
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   In this project, the ability and potential of B12N12, AlB11N12, and B12N11P nanocages to adsorb and 
identify the cyanogen bromide (BrCN) toxic gas in the environment has been investigated by the density 
functional theory (DFT) and time-dependent density functional theory (TD-DFT). The structures of all 
BrCN&B12N12, BrCN&AlB11N12, and BrCN&B12N11P complexes were optimized at the ωB97XD 
method at the 6-31+G (d, p) level of theory. From optimized structures, the adsorption energy (Eads), 
thermodynamic parameters (ΔH and ΔG), quantum parameters, atom in molecule (AIM) topological 
parameters, reduced density gradient (RDG) plots, molecular electrostatic potential (MEP) plots, 
electron localized function (ELF), solvent effect, and UV-visible spectrum of all studied models were 
calculated in absence and presence of static electric field (SEFz+0.01, SEFz+0.02, SEFz+0.03, SEFz+0.04 e.V).  
Keywords:  B12N12 nanocage, Al and P atoms doped, BrCN, DFT, AIM   
 
1. Introduction  
   Since cyanogen is a volatile compound with a low boiling point, it will quickly spread in the air and 
cause poisoning and environmental pollution. Therefore, the making of the sensitive sensor for its early 
detection and making a strong filter for its adsorption from the environment is essential, based on this 
the following research has been done[1,2].  Bhuvaneswari et al[3] investigated the toxic hydrogen 
cyanide (HCN) and cyanogen chloride (ClNC) adsorption on the armchair arsenide (As-arm) 
nanoribbon. They found that As-arm nanoribbons can be suitable for adsorbing and detecting the ClNC 
and HCN toxic gas. In the other work, Zhang and coworkers[4] revealed that B-doped CNTs can be 
used as a sensitive sensor and absorber of ClCN and HCN toxic gaseous.  
 
2. The computational method 
   In the current work, the adsorption configurations of cyanogen bromide (BrCN) gas from Br and CN 
sites on the B12N12, AlB11N12, and B12N11P nanocages are optimized at the ωB97XD/6-31+G (d, p) level 
of DFT theory. The ωB97XD level of theory includes 22% Hartree-Fock exchange at the short range 
and 100% Hartree-Fock at the long range.  All studied configurations are designed with Gauss view 06 
software and the computational studies are done with the Gaussian 09 package. In all studied models, 
the optimization criteria for force and displacement are 0.00042 Ha and 0.0016 Ha/Boron, respectively. 
The vibrational frequency of all studied complexes is not imaginary, and all complexes are stable 
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Fig. 1 The optimized structure, RDG, ELF, and adsorption energies in gas and water solvent and enthalpy 

 

3. Results and discussion 
   The Eads values of B-1 and B-2 models are equal ‒36.31 kcal/mol. So doping of Al atoms increases 
the adsorption energy of BrCN with nanocage, while with doping P atoms the Eads of BrCN with 
nanocage decrease significantly from a pure state of nanocage, so the B12N11P nanocage is not a suitable 
candidate for BrCN adsorption. The amount of adsorption energy in the presence of strong fields is 
positive and the adsorption process becomes thermodynamically endothermic and unfavorable, instead, 
the process of cleaning the BrCN from the nanocage surface becomes more favorable. The global 
harness results that the η values of the B-1 and B-2 models (3.88 eV) are smaller than other complexes, 
so these models are more reactive than other models. The Egap and η values of all studied models 
decrease as follows: A-1>C-1>A-2>C-2>B1=B-2 (see Fig 1). 
  
4. Conclusion  
   The AIM and RDG results confirm that the type of bond is van der walls and electrostatic. The results 
of this study demonstrate that the B12N12 and AlB11N12 are suitable candidates for adsorbing and 
detecting BrCN toxic gas.  
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،  DFTبا آدنين نوكليو باز  B12P12فلويورواوراسيل، -٥بررسي نظري برهمكنش دارو 

TD-DFT  وAIM 

 

M. Rezaei-Sameti , M. Heydari 

Department of Applied Chemistry, Faculty of Science, Malayer University, Malayer, 65174, Iran 
E-mail mrsameti@malayeru.ac.ir 

 
   This work aims to scrutinize the role of boron phosphide nanocage (B12P12) as drug delivery in the 
adsorption and interaction of 5-Fluorouracil (5FU) drug on adenine nucleobase. For this aim, the 
structures of 5FU-drug with adenine, 5FU-drug with B12P12, nanocages, and 5FU@B12P12 complexes 
with adenine nucleobase are optimized using at the ωB97XD/ 6-31+G (d, p) at the level of density 
functional theory, by utilizing Gaussian 09 software.  The adsorption energy, quantum parameters, atom 
in molecule (AIM) and reduced density gradient (RDG), UV-visible spectrum of all studied complexes 
are computed at the above level of theory.    
Keywords:  B12P12, Sc doped, 5-Fluorouracil drug, Adenine, DFT 
 
1. Introduction 
   Despite advances in the design and manufacture of effective drugs in the treatment of cancer and the 
control of the disease using chemotherapy methods, there are still many challenges facing drug chemists 
that can deliver targeted drug delivery to target cells as well as increase there is therapeutic effect. This 
factor has led chemists and pharmacologists to solve this problem and invent appropriate auxiliary 
compounds that both improve the effect of treatment and have a less biological effect on other healthy 
cells in the body. To this end, many studies have been conducted on the interaction of drugs with 
nanomaterials and their delivery to target cells. Among the nanoparticles studied in scientific reports, 
the fullerenes nanoclusters of the third and fifth groups of the periodic table involve (AlN)n, (AlP)n, 
(BN)n, and (BP)n have received more attention due to their polarity, high potential, and suitable energy 
gap. The fullerenes of group III and V (XY)n are designed and made with different sizes, and the X12Y12 
nanocages form is more stable than the others [1‒4].  
 
2. The details of the computational method 
   The geometrical structures of 5FU drug, adenine nucleobase, 5FU@B12P12, nanocage complexes, and 
5FU@B12P12 complexes with adenine are optimized at ωB97XD/6-31+G (d, p) level of DFT theory. 
All studied complexes are designed by Gauss view software and calculations are done by Gaussian 09 
software. The maximum optimization criteria and RMS for force and displacement are 0.00045 
Hartree/Bohr and 0.00018 Bohr. Adsorption energy (Eads) (Eq. 1) and thermodynamic parameters (ΔH 
and ΔG) in the gas and water media of all studied models are computed and results are exhibited in 
Table 1.  

1 2( ) (1)ads complexE E E E BSSE     

 
3. Results and discussion 
   A comparison of the Eads results is evident in that the interaction of the 5FU drug with adenine (‒23.1 
kcal/mol) is more favorable than other adsorption models. The ΔH and ΔG values in the gas phase are 
negative and favorable. It is noteworthy that in the 5FU@B12P12&adenine complexes, the amount of 
Egap significantly decreases from the 5FU@denine complex. The absolute value ΔG(sol) for all 
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complexes is more than of the gas state, and the adsorption process is unfavorable.  The RDG and LOL 
results demonstrate that the nature of the interaction between 5FU drugs with adenine in the presence 
of nanocage is electrostatic type. The λmax of the 5FU@B12P12&adenine complexes is greater than other 
states (see Fig. 1).  
 
 
Table 1 Adsorption energy, thermodynamic parameters in the water solvent of 5-FU@B12P12 nanocage complex 
interaction with Adenine (Ad). 

Model ΔH 
(kcal/mol) 

ΔG(gas) 
(kcal/mol) 

ΔG(sol) 
(kcal/mol) 

Eads 

(kcal/mol) 

µd 
Debay 

A-c-1 ‒20.27 ‒8.54 ‒2.57 ‒21.70 7.09 
B-c-1 ‒5.96 ‒8.35 1.19 ‒4.67 5.09 
A-d-1 ‒44.92 ‒29.59 ‒27.44 ‒47.19 19.02 
B-d-1 ‒38.77 ‒26.21 ‒12.57 ‒40.39 18.22 
A-c ‒7.13 ‒2.68 0.12 ‒8.40 13.40 
B-c ‒45.22 ‒34.77 ‒13.13 ‒46.83 17.91 
A-d ‒6.36 ‒3.03 0.06 ‒7.67 5.94 
B-d ‒48.44 ‒36.95 ‒14.48 ‒49.83 17.71 

FA-c ‒21.79 ‒10.48 6.25 ‒23.10 8.54 
FA-d ‒9.36 ‒0.18 34.35 ‒10.79 7.25 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.1 optimized structures, LOL, RDG plots, UV-visible spectrum of 5-FU@B12P12 nanocage complex 
interaction with Adenine (Ad). 

 
 
Conclusion 
   The results of this work confirm that B12P12 nanocages are good candidates for the delivery of 5FU 
drugs and can be used as sensitive sensors for detecting drugs in the biological system. 
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 واكنش كليدي تركيبات كالكون در حضور متان تيول بررسي نظري افزايش مايكل به عنوان  

  
  ٢يم يابراه ي ، عل*.١ مونا خاكسفيدي

  mona.khaksefidi2020@gmail.comدانشگاه سيستان و بلوچستان،   دانشكده علوم پايه، دانشجو، گروه شيمي،  -١
   ebrahimi@chem.usb.ac.ir  استاد،  گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،   -٢

  
  
  

  . سنتيك واكنش،  هسته دوست،  اسكن دو بعدي ،    مكانيسم افزايش مايكل ،كالكون;كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
هاي  ك ساده، درتعداد زيادي از تركيبات طبيعي يافت. اين تركيبات، فعاليتترتوان به عنوان يك چهارچوب مشكالكون را مي    

ي تعداد زيادي از تركيبات دارويي هستند. كالكون يك  اند و هستههاي مختلف از خود نشان دادهباليني بر ضد بيماريو  زيستي  
اين تركيب دو همپار سيس و ترانس دارد كه همپار ترانس آن از لحاظ ترموديناميكي  .  بتاي غير اشباع يا انِون است-كتون آلفا

  شوند گياهان نيز يافت مي فنوليك هستند كه درچاي، ميوه و برخي  ها متعلق به گروهي از تركيبات پليكالكون].  ١[  پايدارتر است
ها براي اعمال خواص هاي عملكرد كالكونشود. يكي از مكانيسمهاي مختلف استفاده ميها براي درمان بيمارياز كالكون].  ٢[

شي مايكل گونه اي از واكنش افزايشي هسته دوستي است  واكنش افزاي].  ٣،٤[  زيستي استفاده از واكنش افزايشي مايكل است
    ].٥[ .دهد بتاي غير اشباع واكنش مي -ها با يك تركيب آلفادوست از هسته كه طي آن يك كربانيون، يا گونه اي ديگر

  

  

  : كالكون و محصول واكنش افزايشي مايكل  ١شكل 
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  روش   -٢
 Guassian 09افزاري  توسط بسته نرم  M06-2X/6-31G(d,p)ها در سطح نظري   سازي همه تركيبات و كمپلكسبهينه    

ها در حضور متان تيول به عنوان مدلي از آمينواسيد سيستئين، مكانيسم افزايش مايكل كالكون  به منظور بررسي انجام شده است.
فاز گازي و در محلول (مدل حلال ضمني) و همچنين در حضور يك، دو، پنج، و ده مولكول آب در    محاسبات اسكن دو بعدي

  است.(مدل حلال صريح) انجام شده

  

  بحث   -٣
تجزيه نشده به   )MeSHمتان تيول () ابتدا  ١در اين مطالعه، مكانيسم افزايش مايكل با دو شيوه مورد ارزيابي قرار گرفت. (   

انتقال پروتون به مركز مجاور محصول واكنش كند. سپس، از  را ايجاد مي  SER…MeSHمركز واكنش نزديك و حد واسط  
شود. سپس با انتقال پروتون  ايجاد مي  SER…MeS−به مركز واكنش نزديك شده و حد واسط    MeS−) ابتدا  ٢شود. (توليد مي

شود. براي انجام مراحل ذكر شده در شيوه اول از محاسبات اسكن  از مولكولهاي حلال به مركز مجاور محصول واكنش توليد مي
مربوط به موقعيت بتا    S…C4   )C4دو بعدي و در شيوه دوم از اسكن معمولي استفاده شده است. در شيوه اول روي فواصل  

تواند به وساطت مولكولهاي  است. انتقال پروتون ميبه طور همزمان به ترتيب اسكن كاهشي و افزايش انجام شده  S…Hاست) و  
) تا رسيدن به فاصله تعادلي اسكن C4−MeS…(شود. ابتدا روي فاصله  نجام ميشيوه دوم طي دو مرحله احلال انجام شود.  
گيرد. در اسكن مرحله محصول تعادلي اسكن مرحله اول براي اسكن مرحله دوم مورد استفاده قرار مي  .شودكاهشي انجام مي

آلفا (دوم فاصله هيدروژن نزديك از اسكن نمونه  ٢در شكل   شود.) اسكن ميC3…Hترين مولكول آب به كربن موقعيت  اي 
  مولكول آب آورده شده است. يكدوبعدي در حضور 

  

  اي از اسكن دوبعدي متان تيول و كالكون در حضور يك مولكول آب : نمونه ١شكل 

  

  نتيجه گيري  -٤
ي  انرژي براي مرحله ي اول بزرگتراست. از طرف ديگر، سد  دهد كه سد انرژي در شيوهبررسي سنتيك افزايش مايكل نشان مي    

 تر سد انرژي در حضور ده مولكول آب به دست آمده است.  ي اول است. همچنين پاييندوم از شيوه دوم بزرگتر از مرحله
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بررسي بر هم كنشهاي بين مولكولي هيستيدين و محلول هاي مائي مالتوز با استفاده  

  از خواص حجمي و آكوستيكي 

 

   ٢، حسين ايلوخانيو*١خاطره خانلرزاده

، شيمي فيزيك، شيمي قيزيك ،شيمي و علوم نفت، آزمايشگاه شيمي تجزيه راك  دكتري تخصصي  .١
khaterehkhanlarzadeh@gmail.com) (  

   (iloukhani@basu.ac.ir)،  نايس  يو علوم نفت، دانشگاه بوعل  يمي،شي فيزيك  مي، ش، شيمي فيزيك،    استاد -٢             
 

  

  ). مولي ظاهري، تراكم پديري ايزنتروپيك ظاهري، بر هم كنش هاي بين مولكوليمالتوز، حجم  هيستيدين،  كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
مانند    يكيولوژيب  يندهاياز فرآ  ياريبس   يبرا  يچند سلول  يها ها و درون مجموعه جفت سلول   نيب  بر هم كنش هاي مولكولي    

و متاستاز سرطان    يمنيا  يها واكنش  ،  تعامل دارو و سلول، تقابل سلول و ويروس،  بافت و اندام  ليتشك  ،يسلول  نيارتباطات ب
  يمنيو پاسخ ا  يانتقال عصب  ،بافت  ليمانند تشك  يكيولوژيزي ف  يندهايكنترل فرآ  يبرا  يچند سلول  يهاسمياست و ارگان  ياتيح

سلول    كي  ي هاكنترل مولكول   يپنهان برا  سميمكانبا درك   .)  Ronero 1999(  سلول وابسته هستند-سلول  يكيزيبه تعاملات ف
حاكم بر    نيقوان  . شوديخلاصه م  گري د  ي هاها و اتصال آنها به مولكول در تماس مولكول  اتيدانشمندان اعلام كردندكه اساس ح

. تنوع  )Yan 2004( را به خود جلب كرده است نيها سال ها است كه توجه محقق  نييپروت يو تاخوردگ يكيناميترمود يداري پا
ساختار   يكپارچگيها دارد. مشخص شده است كه    نييپروت  يونيكنفورماس  يداريدر پا   ييبسزا  ريتاث  دهاينواسيآم  يها  يژگيو

از    اد يبه علت تعداد ز  آنها برهمكنش واندروالس  نيوابسته است كه در ب  فيضع  ي هابطور عمده به انواع برهمكنش    نييپروت
  مهايشامل آنز  يمحلولها  ي كيو اكوست  يكيناميپروزه خواص ترمود  ن يدر الذا    .)Banipal 2008(  برخوردار است  يا  ژه يو  تياهم
 ار يبس  يكيولوژيكه از نظر ب  باتيدسته از ترك  نيدر ا  يمولكول  نيب  يبه منظور درك برهم كنشها  دهايبا ساكار  نهيآم  يدهايواس

 قرار گرفته اند. يهستند مورد بررس تيحاِئز اهم

  

  روش  -٢
از آنجا كه خلوص مواد در هر كار تحقيقاتي از اهميت ويژه اي برخوردار است ابتدا از خلوص مواد اطمينان حاصل گرديد.     

مخلوط سه تايي هيستيدين + آب +    ، سپس با توجه به حلاليت هيستيدين در محلول هاي آبي مالتوز با تركيب درصد متفاوت
مالتوز در مولاليته هاي مختلف ساخته شد. براي ساختن تركيب درصد محلول هاي آبي مالتوز و مولاليته هاي مختلف هيستيدين  

گرم، استفاده شده است. براي اندازه گيري   ٠٠٠١/٠با دقت     AB204N مدل   Metlerاز ترازوي ديجيتال  در محلول آبي مالتوز،  
 استفاده شده است.   DSA 5000چگالي و سرعت صوت محلول ها از دستگاه چگالي سنج آنتون پار مدل 
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  بحث ونتيجه گيري  -٣
  ن يديستيه  دياس  نويآم  نيب  يمولكول  نيب  يبر هم كنشها  ي+ مالتوز + آب) به منظور بررس  نيدي ست ي(ه   ستميپس از انتخاب س    

عنوان ترك  يمائ   يو محلولها  نهايپروتئ   يساختار  ان يبه عنوان   بن ترك  يي محلولها  يدر جداره سلول  ياصل  بيمالتوز به    بيبا 
 DSA(  آنتون پار مدل  تومتريشده توسط دستگاه دانس  هيته  يو سرعت صوت محلول ها  تهيو دانس  هيمختلف ته  يدرصدها

ي با استفاده  ظاهر ي حجم مول گيري شده چگالي و سرعت صوت    اندازه اتيشد. سپس با استفاده از كم يرياندازه گ   ) 5000
در رقت    يظاهر  يريو تراكم پذ  ٢با استفاده از رابطه    يظاهر  يريتراكم پذ  ت،ينها   ي در رقت ب  يظاهر  يحجم مول،   ١از رابطه  

نتايج نشان داد كه در محلول هاي فوق بر هم كنش بين حلاه حل شونده   .شدندمرتبط محاسبه  انتقالي    اتيو كم  تينها  يب
حل شونده بوده ايت و هيستيدين مي تواند ساختار دي ساكاريد را شكسته و در آن نفوذ -قويتر از برهم كنش بين حل شونده

  ).Pal. (2009كند 
)١(  
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بر   Ni-Coو  Coآلي-هاي چهارچوب فلزمطالعه خواص الكتروشيميايي الكتروكاتاليست

   ورهاهاي سوختي و كاربرد آن به عنوان آند در پيلنيكل  روي فوم
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  . آلي، پيل سوختي، پيل سوختي مستقيم اوره-چارچوب فلزالكتروكاتاليست، فوم نيكل،   كليدي: گان واژ

 

  مقدمه -١

آلي به دليل ساختار منحصر به فرد و قابل تنظيم، به عنوان يكي از موثرترين مواد -فلزهاي مبتني بر چارچوبالكتروكاتاليست    
- فلزچارچوب از شده مشتق اند. موادهاي سوختي مورد توجه قرار گرفتهالكتروشيميايي و مخصوصا پيلبراي استفاده در فرآيند 

آلي جديد با  -فلزدر اين مطالعه، چارچوب  .اندگرفتهقرار  مطالعه  مورد  سوختيپيل  كاربردهاي  براي  گسترده  طور  به)  MOF(  آلي
است تا بتوان طراحي و بر روي فوم نيكل تثبيت شده (Ni-doped-Co MOF, Co-MOF)استفاده از تركيبات نيكل و كبالت 

  .]١[الكتروكاتاليست اقتصادي و كارآمد براي اكسيداسيون اوره در پيل سوختي مستقيم اوره عمل كند

  

  روش -٢

از  Coو    CoNiآلي  -فلزهايچارچوب    استفاده  شامل   با  اوليه  تركيب  شد.  سنتز  سولوترمال  ،  O2.6H2)3Ni(NOروش 
O2.6H2)3Co(NO  بنزن و  (BDC)اسيدكربوكسيليك ديو  نمك  كه  بود  لينكر  عنوان  دي به  محلول  در  فرممتيللينكر 
فوم نيكل تريتمنت و به يك   و سود حل شد. سپس محلول اتانول اضافه شد. در مرحله بعد، محلول بدست آمده و (DMF)ميدآ

آلي  -چوب فلزاتوكلاو تفلوني منتقل شد و تحت شرايط سولوترمال قرار گرفت. پس از سرد شدن اتوكلاو در شرايط محيطي، چار
 .]٢[ سنتز شده با محلول آب و اتانول شستشو داده شد

 

  بحث و نتايج  -٣
اي استفاده شد. با  از تكنيك ولتامتري چرخهCo-MOF و    NiCo-MOFبراي ارزيابي فعاليت الكتروشيميايي الكترودهاي      

و براي    mA.cm 105-2برابر با   MOF/NF-CoNiجريان مشاهده شده در پيك اكسيداسيون براي الكترود    ١توجه به شكل  
MOF/NF-Co  75-2برابر با mA.cm  10-2خالص كه جرياني برابر با    فوماست كه نسبت به نيكل mA.cm  ،بالاتر است. دارد 
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با    EISطيف سنجي امپدانس الكتروشيميايي نيز براي بررسي رفتار الكتروشيميايي الكترودهاي سنتز شده استفاده شد. نتايج  
براي الكترود    ٢توجه به شكل   برابر با    Co-BDC/NFنشان داد كه مقاومت انتقال بار براي الكترود مقدار مقاومت انتقال بار 

براي  0.82 و  نيكل   اهم  0.14برابر    CoNi-BDC/NFاهم  فوم  براي  درالكتروكاتاليست    14.76و  مقاومت  كاهش  است.  اهم 
CoNi-BDC/NF   .نشان دهنده فعاليت الكتروكاتاليستي قابل توجه الكترود سنتز شده است  

  

  

  اوره  0.05Mو  0.5M NaOHاي در ولتامتر چرخه : ١شكل

  

  

  : نمودار نايكوئيست و مدار معادل مرتبط ٢شكل
  

استفاده شد. تصاوير    (SEM)شده، از تصاوير ميكروسكوپ الكتروني روبشي  هاي ذكربودن سنتز مافآميز  براي ارزيابي موفقيت    
SEM  نشان دادند كهMOF نيكل  به خوبي روي فوم نيكل تثبيت شده و ساختار كريستالي مناسبي دارد. همچنين، سطح فوم

 روي بستر نيكل است.بر MOFدهنده توزيع همگن داراي پوششي يكنواخت از نانوذرات است كه نشان

  

 

  CoNi-MOF/NF(ب)و Co-MOF/NF (الف) الكترودSEM  :٣شكل
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  نتيجه گيري  -٤

تر  الكتروكاتاليستي كارآمد  Co-MOf/NFنسبت به    NiCo-MOF/NFهاي  داد كه الكترودنتايج حاصل از اين تحقيق نشان   
اوره است. ساختار و   الكترواكسيداسيون  پايدارتر براي  از الكترودبههاي منحصرويژگيو  اين نوع  را  به گزينهها ، آنفرد  اي  ها 

است. اين مطالعه امكان استفاده از اوره به عنوان سوختي تبديل كرده  هاي مختلف الكتروشيميايي مانند پيلمناسب براي كاربرد
  كند. پليمري را به عنوان منبع انرژي تجديد پذير و پاك تاييد مي  سوختيسوخت در پيل

  

 منابع و مراجع 

[1] Li, Y., Wu, Y., Li, T., Lu, M., Chen, Y., Cui, Y., ... & Qian, G. (2023). Tuning the electronic structure of a 
metal–organic framework for an efficient oxygen evolution reaction by introducing minor atomically dispersed 
ruthenium. Carbon Energy, 5(2), e265. 
[2] Hu, F., Yu, D., Zeng, W. J., Lin, Z. Y., Han, S., Sun, Y., ... & Peng, S. (2023). Active Site Tailoring of Metal‐
Organic Frameworks for Highly Efficient Oxygen Evolution. Advanced Energy Materials, 13(29), 2301224. 
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  گرافن  يشده ت قينانوصفحات خالص و تزر يبررو دياكس تروژنيمطالعه جذب گاز ن

  

  اله جليلي، آتنا پاكزاديان مهرشاد خورشيدي، سيف 

  رايانامه   ، شيمي و خواجه نصيرالدين طوسي،  نويسنده مسئول: كارشناسي -*و    ١ 
  (mehrshad.sunny@gmail.com) 

 (sjalili@kntu.ac.ir) رايانامه  ،يطوس  نيرالديو خواجه نص  يميش  ك،يزيف  يميش  ك،يزيف  يميش  ،استاد تمام-٢             
  (a.pakzadiyan@email.kntu.ac.ir)رايانامه ،يطوس  نيرالدي و خواجه نص  يميش  ك،يزيف  يميش  ك،يزيف  يميش،  پسادكتري  -٣          

  
  

  سنسور ،  نيتروژن مونواكسيد  ،گوسين،  بور و نيتروژن  ،تي گرافنكليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
  يكربن  يهانانولوله  ،يمانند نانوذرات كربن  يهستند كه از نانومواد كربن  يينانو ساختار كربن، ابزارها  هيبر پا  ييايميش  يحسگرها   
)CNTs منحصر به فرد    يهايژگيو  ليحسگرها به دل  ن ي. اكنندياستفاده م   يي ايميمواد ش  يريگو اندازه  شناسايي   يگرافن برا  ) و

اين   .حساس و كارآمد هستند اريمواد بس صيخاص، در تشخ  ييايميو ش يكيسطح بزرگ، خواص الكتر هاز جمل ،ينانومواد كربن
نسبت سطح به حجم   ليبه دل  ي كربن ي نانو ساختارها  آن ها را مورد توجه قرار ميدهد.نانو حسگر ها از مزايايي برخوردار اند كه 

به طور    توانند يخاص، م  يهابا استفاده از پوششو همچنين    هستند   يي ايميكم از مواد ش  اريبس  ر يمقاد  يي بالا، قادر به شناسا
از ديگر مزاياي اين تركيبات مي توان به سرعت پاسخ دهي و قابليت تركيب با فناوري هاي    نوع ماده پاسخ دهند.  كيخاص به  

  ديگر اشاره كرد. 
  

  روش  -٢
 محاسبات تماميM062X/6-31g(d) محاسباتي سطح انتخاب با و ٠٩ گوسين افزار نرم از استفاده با تحقيقاتي پروژه  اين در   

برهمكنشهاي    اعمال  در  تابعي هيبريدي  يك  عنوان  به M062X تابعي  توانمندي  محاسبات  سطح  اين  انتخاب  علت.  شدند   انجام
 عنوان   به  شده  انتخاب  پايه  مجموعه  پيشين  طبق مطالعات   همچنين.  است  شيمايي  قوي  برهمكنشهاي  كنار   در  واندروالس  ضعيف
 به   توجه  با.  است  شده  معرفي  كربن  پايه  بر  نانوصفحات  و  گونه هاي خارجي  بين  برهمكنش  بررسي  و  توصيف  در  مناسب  گزينه
 كربني   سيستمهاي  در  تك  الكترون  آمدن  پديد  موجب  كه  نيتروژن  و  بور  تزريق اتمهاي  همچنين  و NO گاز  الكتروني  آرايش

  .اندگرفته صورت قطبيده-اسپين صورت  شده به انجام  محاسبات ميشوند،
  

  بحث  -٣
  آوردن   منظور فراهم  به.  است  شده  داده  نشان  ١  شكل  در  پژوهش  اين  در  مطالعه  براي  منتخب  گرافن  –  تي  شده  بهينه  ساختار   

 ساختار ،١ شكل اساس بر .گرديدند اشباع هيدروژن اتم با مرزي كربنهاي  گرافن،-تي  دوبعدي ساختار با مشابه شيميايي محيط
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  اين   در  كربن  اتمهاي.  دارد  تكلايه مسطح  ساختار  آن  يافته  توسعه  بلوري  حالت  مانند  خوشهاي  حالت  در  گرافن-تي   هندسي
 طول.  است  متصل  ديگر  كربن  اتم  سه  به  اين تركيب  در  كربن  اتم   هر.  دادهاند   اختصاص  خود  به  را ٢sp  هيبريداسيون  ساختار

  مقدار  و  بوده  قبلي   نتايج  با  خوبي   بسيار  توافق  در  مقدار  اين.  آنگستروم است  ١٤.١  ميزان  به  چهارتايي  حلقههاي  در  C-C پيوند
  مقدار C-C پيوند  چهارتايي   حلقههاي  بين  همچنين.  است  بزرگتر  آنگستروم)  ١٤.٢  (  گرافن  در   متناظر  پيوند   طول  از  اندكي 
  .است شده بهينه آنگستروم ١٤١١

  

 گرافن -تي مولكولي  خوشه ساختار.  ١ شكل

  

 انجام محاسباتي مذكور    سطح  همان  در  فركانسي   محاسبات  ترموشيميايي  مطالعات  و  سيستم  ديناميكي  پايداري  ارزيابي  منظور  به
  اتمهاي تزريق اثر بررسي  با هدف. است مذكور  سيستم ديناميكي پايداري از حاكي  موهومي  فركانسهاي  وجود عدم .  است گرفته

 كربن  عنصدر جايگزين T-Gr ساختار در اتمهاي مذكور گرافن،-تي حسگري و الكتروني ساختاري، خواص روي بر ونيتروژن بور
  .ميدهد نشان را تركيب  دو اين ساختار ٢ شكل. آمد  پديد  N-T-Gr و B-T-Gr نانوصفحه  دو و  شده

 

 N-T-Gr )ب  و B-T-Gr )الف  تركيب شده  بهينه  ساختار.  ٢ شكل

  

 گيري  يجهنت -٤

  و   بوده  پايداري  داراي  قوي  بسيار  نامستقر  الكتروني  يك سيستم  داشتن  بدليل  گرافن-تي  ساختار  آمده،  بدست  نتايج  براساس    
 سيستم  اين  هستند، n و p نوع  از  ترتيب  به  كه  نيتروژن،  و  بور  تزريق اتمهاي  با .  نيست  برهمكنش  براي  خارجي  گونه  پذيراي
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  نانوصفحه   دو  برهمكنش  قدرت  كه  داد  نشان  شده  محاسبه  جذب  انرژي.  شد NO گاز سمي  با   برهمكنش  آماده  الكتروني  پايدار
  .است كربني سيستم از بيشتر مراتب به بور و نيتروژن اتمهاي با  شده تزريق

 

  منابع و مراجع 

[1] Tong, Z., Pecchia, A., Yam, C., Dumitrică, T., & Frauenheim, T. (2022). Ultrahigh Electron Thermal 
Conductivity in T‐Graphene, Biphenylene, and Net‐Graphene. Advanced Energy Materials, 12(28), 2200657. 
[٢] Zhou, W., Luo, C., Chao, Y., Xiong, S., Long, M., & Chen, T. (2024). First-principles study on the electronic 
properties of biphenylene, net-graphene, graphene+, and T-graphene based nanoribbons. RSC advances, 14(12), 
8067-8074. 
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  تجمعي هاي تجمعي و غيربراي سيستم PC-SAFTسازي معادله حالت مدل
  

  ٣آرش پاكروش، ٢حسينعلي زارعي، و*١سپيده دلسوز هفشجاني

 ،، شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك ،دانشكده شيمي و علوم نفت، دانشگاه بوعلي سينا همداندانشجوي دكتري  -*و    ١
(Sepideh.Delsouaz@gmail.com)  

   ،بوعلي سينا همدان  دانشگاه  شيمي و علوم نفت،  دانشكده  گروه شيمي فيزيك،  ،شيمي فيزيك،  استاد تمام -٢             
(zareih@basu.ac.ir)  

  ، بوعلي سينا همدان  دانشگاه  شيمي و علوم نفت،  دانشكدهگروه شيمي فيزيك،    ،شيمي فيزيك  ،كترد  -٣           
 (arashpakravesh@gmail.com)  

  
  

  بخار -، تعادل مايعPC-SAFTمعادله حالت،    كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه -١
 ,Chapman(چاپمن و همكاران  بيني خواص ترموديناميكي مورد توجه هستند.  بعنوان ابزار كليدي در پيشهاي حالت  معادله    

Gubbins et al. 1989, Chapman, Gubbins et al. 1990(  و هوانگ و رادوس)Huang and Radosz 1990(    نظريه آماري
  باشند را پيشنهاد دادند.تجمعي دقيق مي  هاي هاي شامل سيال )، كه براي سيالات خالص و مخلوطSAFTيافته (سيال تجمع

  ) Barker and Henderson 1967(  كاربردن تئوري اغتشاش باركر و هندرسونهبا ب  كه  SAFTيك اصلاح مهم از معادله حالت  
هاي هلمهولتز جزئي بيان  بصورت مجموع تابع  است كه  PC-SAFT، معادله حالت  براي سيال مرجع زنجيره سخت توسعه يافت

كار با  چگالي اشباع بدست مي آيند. در اين   هاي فشار بخار وشود. پارامترهاي اين مدل مبناي تئوري دارند و معمولاً با دادهمي
 .استهاي دما، چگالي و فشار پارامترها محاسبه شدهاستفاده از داده

 

 روش -٢
كار قبلي ما انجام شدهكردن سيستمقدم اول براي مدل     مناسب و معتبر است كه در  انتخاب داده  است  ها با معادله حالت 
)Pakravesh, Zarei et al. 2021(پارامتر محاسبه  براي شروع  بعدي  مهم  نيز قدم  تابع هدف  انتخاب  تابع هدف  .  است.  ها 

پارامتري كه كمترين مقدار درصد انحراف  ) است. در نهايت  ٢) در معادله (𝑇) و دما( 𝜌)، چگالي( 𝑃هاي فشار(انتخابي شامل جمله
  تابع هدف را دارا بود به عنوان پارامتر سيستم انتخاب شد.  )AAD%مطلق (

)٢(  𝑂𝐹 =
ଵ
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  باشند. ها ميدهنده داده تجربي، محاسبه شده و تعداد دادهبه ترتيب نشان 𝑛و   𝑒𝑥𝑝  ،𝑐𝑎𝑙)  ٢در معادله (
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 بحث و نتيجه گيري -٣
شده شامل شش گروه تركيبات آلي و چهار ماده تجمعي آب، هيدروژن سولفيد، آمونياك و متانول است. هاي بررسيسيستم   

نمايانگر خاصيت ترموديناميكي    𝑌است. كه  ) محاسبه شده٣هاي تجربي از رابطه ( نتايج محاسبه شده از دادهدرصد انحراف مطلق  
  باشد. مورد بررسي مي

)٣(  %𝐴𝐴𝐷 =
ଵ


൬∑

หೣିೌห

ೣ


ୀଵ ൰൨     

هاي  شود نتيجه با پارامترهمانطور كه مشاهده ميدهد.  ها را نشان مي) نتيجه محاسبه دما، دانسيته و فشار را براي سيستم١شكل (
  است.  جديد بهبود قابل توجهي داشته

  

  
ها به تفكيك گروه  ) دما، چگالي و فشار براي سيستمAAD%: نمودار ستوني مقايسه متوسط درصد انحراف مطلق (١شكل  

  آلي

پارامتركه در  از آنجادهد.  بخار را نمايش مي- ) نتيجه تعادل مايع٢شكل ( هاي فشار بخار و  از داده  PC-SAFTهاي  محاسبه 
بيني كار جديد قابل قبول  است، پيشهاي دما چگالي و فشار استفاده شدهچگالي اشباع استفاده شده است و در كار ما از داده

  است.
 

  

 ها به تفكيك گروه آلي سيستمبخار براي  -) تعادل مايع AAD%: نمودار ستوني مقايسه متوسط درصد انحراف مطلق (٢شكل  
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[1]Barker, J. A. and D. Henderson (1967). "Perturbation theory and equation of state for fluids. II. A successful 
theory of liquids." The Journal of chemical physics 47(11): 4714-4721. 
[2] Chapman, W. G., K. E. Gubbins, G. Jackson and M. Radosz (1989). "SAFT: Equation-of-state solution model 
for associating fluids." Fluid Phase Equilibria 52: 31-38. 
[3] Chapman, W. G., K. E. Gubbins, G. Jackson and M. Radosz (1990). "New reference equation of state for 
associating liquids." Industrial & engineering chemistry research 29(8): 1709-1721. 
[4] Huang, S. H. and M. Radosz (1990). "Equation of state for small, large, polydisperse, and associating 
molecules." Industrial & Engineering Chemistry Research 29(11): 2284-2294. 
[5] Pakravesh, A., F. Zarei and H. Zarei (2021). "PρT parameterization of SAFT equation of state: developing a 
new parameterization method for equations of state." Fluid Phase Equilibria 538: 113024. 
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   تهيه، ارزيابي ويژگي هاي بيوفيزيكي و زيستي ليپوزوم كاتيوني مترونيدازول 
  

  رابعه خوشنويس زاده

پيشوا، ايران   -پيشوا، دانشگاه آزاد اسلامي، ورامين-بيوفيزيك، دانشكده علوم زيستي، واحد ورامين-استاديار، گروه بيوشيمي
Ra.khoshnevis@iau.ac.ir   وbiologybiophysics@gmail.com 

  

  ليپوزوم، مترونيدازول، سنتز، حامل دارو كليدي:   گان واژ

 

  مقدمه  -١
دات،     كوانتوم  ليپيدي، ميسل،  ذرات  ليپوزوم،  شامل  نانوساختارها  انواع  با  بيوتيك  آنتي  تركيب  از  نانوبيوتيك ها كه  امروزه 

نانوذرات فلزي( طلا، نقره، روي، زينك ...) شكل ميگيرند در جهت افزايش اثرگذاري بيشتر آنتي بيوتيك ها پايه گذاري شده اند.  
ليپوزوم ها كه ساختاري همانند غشاهاي زيستي دارد بعنوان سيستم تحويل  ،  ي حامل داروهانانوپلتفرم  ازگسترده    فيط  ان يدر م

كه دم هاي  كارآمدي براي داروهاي ضد باكتري مورد توجه قرار گرفته است. ديواره ليپوزوم ها از دو لايه ليپيد تشكيل شده  
ابگريز ليپيدها به سمت يكديگر و سرهاي آبدوست در مجاورت با فضاي بيروني و حفره داخلي است از اين رو امكان بارگيري 
هم داروهاي آبدوست و هم آبگريز را دارد. در اين مطالعه داروي مترونيدازول در فرمولاسيون هاي متنوعي از ليپوزوم تهيه شده  

 ي و ميزان اثربخشي ان بر روي يكي از جدايه اشيرشياكلاي مورد بررسي قرار گرفته است.و ويژگي هاي بيوفيزيك

  

  روش  -٢
تهيه فرمولاسيون هاي ليپوزومي: در اين مطالعه ليپوزوم هاي كاتيوني حاوي مترونيدازول و بدون دارو با روش تبخير فاز حلال    

مول    ٠٦/٠مول كلسترول و    ٠٣/٠از شركت ليپوييد)،    ٨٠مولار فسفوليپيد (فسفوليپون جي    ٠٦/٠تهيه شد. براي اين منظور  
دستگاه روتاري متصل گشت پس از تبخير كلروفرم، فيلم خشك فسفوليپيدي در انتهاي استئاريل آمين در كلروفرم حل و به  

ميلي ليتر بافرفسفات كم كم به بالون اضافه و    ١٠مول مترونيدازول حل شده در    ٠١/٠بالون باقي ماند. در مرحله هيدراتاسيون،  
ليپوزوم هاي بدون دارو در مرحله هيدراتاسيون   عمليات ورتكس تا شكل گيري محلول همگن ليپوزومي ادامه يافت. براي تهيه

فقط از بافرفسفات استفاده شد. ارزيابي ويژگي هاي بيوفيزيكي و ميكروبي هر فرمولاسيون: شكل: با كمك ميكروسكوپ الكتروني 
اندازه   سايزر(مالورن) متوسط  زتا  نانو  اندازه: دستگاه  و  بار  شد.  تهيه  تصوير  فرمولاسيون ها  از همه  و  روبشي  ليپوزومي  ذرات 

اندازه گيري كرد. درصد انكپسولاسيون به روش غيرمستقيم: پس از جداسازي    DLSهمچنين بار سطحي هر يك را با كمك روش  
اسپكتروفتومتري مقدار مترونيدازول درون سوپرناتانت   UVذرات ليپوزومي از فاز پيوسته با سانتريفيوژ يخچال دار، با تكنيك  

اندازه گيري شد. پايداري فيزيكي: روزانه ظاهر فرمولاسيون هاي نگه داري شده درون يخچال ارزيابي شد تا زمان دو فاز شدن  
نمونه هاي ليپوزوم كاتيوني    (MIC)اين فرمولاسيون ها بدست آيد. ارزيابي قدرت ضد ميكروبي: كمترين غلظت مهاركنندگي  

ول در  مترونيدازول، ليپوزوم كاتيوني بدون دارو، مخلوط ليپوزوم كاتيوني بدون دارو + محلول مترونيدازول و محلول مترونيداز
  بر روي جدايه اشيرشياكلاي مورد بررسي قرار گرفت.  ١٢٥/٠ mg/mlتا  ٨غلظت هاي سريالي 
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  بحث -٣  
بود      ليپوزومي  فرمولاسيون  دو  هر  در  ها  ليپوزوم  كروي  هاي  ساختار  گيري  شكل  از  حاكي  الكتروني  ميكروسكوپ  تصاوير 

). علي رغم عدم استفاده از تكنيك هاي كوچك سازي مثل هايپرژر، اكسترودر و سونيكاتور متوسط اندازه ذرات ليپوزوم  ١(شكل
و همكارانش كه از همين روش استفاده كرده بودند ذرات   Dahraبدست آمد. در حاليكه    ٥٢٠  nmو بدون دارو    ٤٢٣حاوي دارو  

امكان تهيه   ١٧تا    ١١ليپوزومي بزرگي در محدوده   ميكرومتر تهيه كردند. درصد مولي هاي بكار گرفته شده در فرمولاسيون 
مترونيدازول فراهم كرد. معمولا درصد    + به ترتيب براي ليپوزوم بدون دارو و ليپوزوم٤٣  mv+ و  ٣٥ليپوزوم هاي كاتيوني با  

درصد   مطالعه  اين  در  اما  است  پايين  شوند  مي  تهيه  حلال  فاز  تبخير  روش  به  كه  آب  در  محلول  داروهاي  انكپسولاسيون 
و همكارانش درصد    Dahraبدست آمد. در مطالعات مشابه مثل تحقيق    ٨٢مترونيدازول محصور شده در ليپوزوم كاتيوني %

بدست آمد. هر    ]٣[ %٥٥و همكارانش   Željka Vanić، ]٢[  ٤٨% Chen Shuhua و مطالعه   ] ١[   % ٣٧تا  ١٣انكپسولاسيون %
ماه پايداري فيزيكي خود را حفظ كرده و تشكيل دو فاز ندادند به نظر    ٥دو  فرمولاسيون ليپوزومي هاي تهيه شده به مدت  

ميرسد دافعه الكترواستاتيك بر جاذبه واندروالسي ميان ليپوزوم هاي باردار غلبه داشته و مانع از نزديك شدن آنها به يكديگر  
يزيكي را فراهم آورده است. نتايج ميكروبي نشان داد محلول مترونيدازول كه بعنوان شاهد بكار گرفته شده  گشته و پايداري ف
غلظت    ٨  mg/mlاست در غلظت   بدون دارو+ محلول مترونيدازول در  ليپوزوم كاتيوني  و ليپوزوم   ٤  mg/mlو مخلوط  ليتر 

رشد اشيرشياكلاي شوند و ليپوزوم كاتيوني بدون دارو نتوانست توانستند باعث مهار    ٢  mg/mlكاتيوني مترونيدازول در غلظت  
برابر محلول مترونيدازول بوده    ٤تاثيري بر مهار رشد باكتري داشته باشد. قدرت ضد ميكروبي ليپوزوم كاتيوني مترونيدازول  

ح باكتري را فراهم كرده و بر  است. به نظر ميرسد بار مثبت ليپوزوم امكان اندركنش بيشتر با ليپوپلي ساكاريدهاي آنيوني سط
ورود داروي بيشتر به درون باكتري موثر بوده است بطوريكه مخلوط ليپوزوم خالي به همراه محلول مترونيدازول نيز دو برابر 

  قدرت ضد ميكروبي بيشتر نسبت به محلول مترونيدازول داشته است.

 
 : تصوير ميكروسكوپ الكتروني روبشي از ليپوزوم كاتيوني مترونيدازول (راست) و ليپوزوم كاتيوني بدون دارو (چپ) ١شكل

  

  نتيجه گيري  -٤
درصد مولي مواد بكار گرفته شده و روند تهيه ليپوزوم كاتيوني امكان شكل گيري ليپوزوم هايي در ابعاد نيم ميكرون و بار     

انكپسولاسيون بالا در ليپوزوم كاتيوني مترونيدازول باعث افزايش قدرت  كاتيوني مناسب را فراهم كرده است. ابعاد، بار و درصد  
  ضد ميكروبي آن در برابر اشيرشياكلاي شده است.
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  سازي ديناميك با استفاده از روش شبيه MDP1 مطالعه ساختار مليتين و پپتيد 
  مولكولي 

  

  ٣،  مختار گنجعلي كليو*٢، خالد عزيزي١يسرا دلشاد 

 y.delshad@uok.ac.irكردستان،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه  دانشجو   -  ١
  k.azizi@uok.ac.ir كردستان،    دانشيار ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه  -*و    ٢                        

پلي تكنيك تورين،    ، شيمي فيزيك ، گروه شيمي، دانشكده انرژي، دانشگاهدكترا  -٣                    
m.ganjalikoli1360@gmail.com  

  

  

  ، شبيه سازي ديناميك مولكولي MDP1مليتين،    واژگان كليدي:

  

  مقدمه  -١
مليتين يك پپتيد حاصل از نيش زنبور عسل است كه تا به امروز تحقيقات زيادي به صورت تجربي و محاسباتي روي آن انجام     

جمله سرطان و ديابت و  از  . اگر چه شواهد مثبتي از قابليت كاربرد اين پپتيد براي درمان بسياري از بيماري ها  ]١[شده است
]، اما مصرف آن به عنوان دارو همواره عوارض جانبي به همراه داشته است. بررسي ها  ٣و٢عفونت هاي باكتريايي گزارش شده[

. به منظور بر  ] ٤[بدن داشته باشدسالم  و سلول هاي    گلبول هاي قرمزنشان داده كه اين پپتيد مي تواند اثرات سمي بر روي  
را طراحي نمودند. اين اصلاح شامل حذف    MDP1پپتيد  طرف ساختن اين مشكل باقري و همكاران در صدد اصلاح آن برآمده و  

ساختار اصلاح  ج تجربي نشان داده كه  آمينو اسيد ملتين است. نتاي  ٢٦دو آمينو اسيد آبگريز و يك آمينواسيد آبدوست از مجموع  
با اين وجود اين نتايج قادر به مشخص ساختن   بار از مليتين سميت كمتري دارد.  ٢٥٢خاصيت ضدباكتريايي قويترشده با وجود  

]. بر اين اساس در تحقيق حاضر محاسبات ديناميك مولكولي به منظور بررسي جزئيات ٥علت خواص مشاهده شده نيستند [
  مولكولي اين اصلاح و علت احتمالي اثرات مشاهده شده انجام شده است. 

  

  روش   -٢
نانو ثانيه براي دو سيستم انجام شد    ٢٠٠به مدت    ٢٠٢٢شبيه سازي هاي ديناميك مولكولي با استفاده از نرم افزار گرومكس     

مولار از نمك سديم كلرايد و سيستم دوم شامل    ١٥/٠كه عبارتند از: سيستم اول شامل يك مولكول  مليتين در آب و غلظت  
و مدل    Charmm36mدر محيط آب با همان غلظت از نمك. شبيه سازي ها با استفاده از ميدان نيروي    MDP1يك مولكول  

-كلوين و تنظيمات دمايي و فشار به ترتيب با استفاده از ترموستات نوزهوور و باروستات پارينلو ١٥/٣١٠،در دماي  TIP3Pآب 
  حمان انجام شدند. ر
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  نتايج و بحث  -٣
) نشان مي دهد كه  ١در جدول (ساختار ثانويه و مربع ميانگين جابجايي هاي دو پپتيد در آب اندازه گيري شد. نتايج موجود    

 درصد است. ٤٥برابر   MDP1درصد و در  ٥٠ساختار غالب براي هردو پپتيد مارپيچ آلفا مي باشد كه سهم آن در مليتين 

  

  :  ساختار ثانويه پپتيدها (درصد) ١جدول 

3-Helix  α-Helix  Turn  Bend  coil   پپتيدنوع  
  مليتين  ٣١  ٩  ٩  ٥٠  ١
٣٥  ٩  ٩  ٤٥  ٢  MDP1 

  

محاسبات پيوند هيدروژني     و ضريب نفوذ بيشتري داشت.  MDP1براي مليتين بيشتر از    ١ميانگين مربع جابجايي ها طبق شكل  
  است.  ٥٧برابر  MDP1و با   ٦٥نشان مي دهد كه تعداد پيوندهاي هيدروژني مليتين با آب 

  

  :  ميانگين مربع جابجايي ها١شكل 

  

  نتيجه گيري -٤
از نظر سميت و اثر درماني اختلاف قابل ملاحظه اي دارند اين در حالي است كه از نظر ساختاري شباهت   MDP1مليتين و     

اين زمينه  بنابراين، براي ديدگاه وسيع تر در حوزه طراحي دارو بهتر است مطالعات مولكولي ژرف تر در  زيادي با هم دارند. 
 صورت گيرد. 
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تاو به   نيپروتئ ياز انباشتگ  يريجلوگ يبرا  يسازو مدل يمولكول كيناميد يمطالعه

  مر يآلزا يماري كمك مهاركننده در ب

  

  ٣آتنا پاكزاديان، ٢اله جليليسيف ،  و*١نسرين دلفان

 
  (n.delfan@email.kntu.ac.ir)رايانامه    ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و خواجه نصيرالدين طوسي،كارشناسي ارشد -*و    ١

  (sjalili@kntu.ac.ir) رايانامه  ،يطوس  نيرالديو خواجه نص  يميش  ك،يزيف  يميش  ك،يزيف  يميش  استادتمام، -٢             
 ،يطوس  نيرالديو خواجه نص  يميش  ك،يزيف   يميش  ك،يزيف  يم يش،  دكتريدانشجوي پسا-٣          

  (a.pakzadiyan@email.kntu.ac.ir)رايانامه
 

  

  دارو مهاركننده،    ،يمولكول   كيناميد  سازيهيتاو، شب  نيپروتئ  مر،يآلزا  يماريبكليدي:  گان واژ

  

  مقدمه -١
  يماري. در بشوديم  رميآلزا  يماريمانند ب  جيرا  يعصب  ستميمخرب س  ي هايمارياشتباه تاخورده باعث بروز ب  يهانيپروتئتجمع     
تاو   ي حاو ي سلول درون يلاريبريف ي هايدگيتنو درهم دبتا يلوئيآم ي حاو ي خارج سلول ي هاتجمع پلاك ليدلها بهنورون  مر،يآلزا

  ٤٤١تا  ٣٥٢ كهاست  كروتوبوليمرتبط با م نيپروتئ  كيتاو . )١ند (دهيو عملكرد خود را از دست م  شوند يم بيتخر يبه آرام
  يدر حفظ شكل نورون، زنده ماندن سلول عصب  يتاو نقش مهم  ني. پروتئباشديم  يآب دوست  ت يخصوص  يدارد و دارا  دينواس يآم

از دست    هاكروتوبوليكردن م  تيكه كاركرد خود را در تثب  يتاو   يهاني. پروتئكنديم  فايا  كروتوبوليم  يداريپا   ميتنظ  نيو همچن
طور كامل شناخته هنوز به   يماريب  اين  قيعلت دق هستند.  مريمرتبط با زوال عقل مانند آلزا  يهايماريب  ياند، عامل اصلداده

  ي منف  ريتأث  يو بر عملكرد شناخت  شناخته شده  آن  يديكل  يژگ يعنوان دو وو تاو به  دبتايلوئيآم  يهانينشده، اما تجمع پروتئ
را داشته   نيزمان هر دو پروتئمهار هم  يي توانا   دي با  ييدارو  يهامولكول  مر،يمؤثر در درمان آلزا  يداروها  يطراح  ي. برا)٢(  دارند

 رات ييبا اعمال تغ  وفنيت  بريمبتن  ديجد  باتيترك  يطراحدر مطالعات گذشته،    كنند.  يريجلوگ  يماريب  نيا  شرفتيباشند تا از پ 
و تاو    دبتايلوئيتجمع آم  يبازدارندگ   انيم  نهيبه  يانجام شد تا به تعادل   يمختلف مولكول اصل  يهاهدفمند در بخش  يساختار

ا)٣(  شود  جاديا در  بررس  ني.  ما  مهاركننده  سميمكان  يمطالعه، هدف  آزما  يابرهمكنش  مطالعات  در  اثرات   يشگاه ياست كه 
به    تواند يكه مست  انشان داده  مر،يآلزا  يماريب  جاد يدر ا  يدي عوامل كليكي از  عنوان  تاو، به  ني پروتئ  در برابر  يمؤثر  ي بازدارندگ

  .كند كمك مريآلزا يماريب يمؤثرتر برا يهاتوسعه درمان
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  روش  -٢
از نرمي  مولكول  كي ناميد  يهايسازهيشب  يتمام    ابتدا ساختار اولصورت    ٢٠٢٢.٣افزار گرومكس نسخه  با استفاده    ه يگرفت. 

 يروين  دانيها از م  ستميهمه س  يبرا.  نانومتر قرار داده شد    ١٠×١٥×١٢با ابعاد    يسازه يجعبه شب  كيدر    گاند يو ل  نيپروتئ
Charmm36 حلال آب از مدل  يو براTIP3P برد بلند، از روش  يهاكنشبرهم يسازمدل ياستفاده شد. براPME    استفاده

  است.  نانوثانيه انجام شده ١٠٠ها در اين پژوهش در سازيتمام شبيه .د يگرد  تيمتناوب در تمام جهات رعا يمرز طيشد و شرا
  

  بحث  -٣
  ي مبتن يآل باتيترك انياز م و  5O3L ينيكد پروتئ ن،يپروتئ  يبا جستجو در بانك اطلاعات ه،ي دست آوردن ساختار اولبه يبرا    

  ٧  يو مهاركننده  نيپروتئ  يبرا  راتيي، تغسمت راست  ١ل  مطابق شك   .)٤(عنوان مهاركننده انتخاب شد  به  ٧  بيترك  وفن،يبر ت
پا  نيزمان نمودار مربوط به پروتئ  شيبا افزا  شود،يطور كه مشاهده م قرار گرفت. همان  يمورد بررس و    دهيرس  يداري به حالت 

حال،    ن ي. با استا  يسازهيدر طول شب  نيپروتئ  يساختار  يداريدهنده پاكه نشان  شودينم  ده يدر آن د   يقابل توجه  راتييتغ
است كه با    نيا  انگريدر نمودار ب  ديشد  يزهايوخافت  نيكه ا  دهدينشان م  ينوسانات قابل توجه  ٧  نمودار مربوط به مهاركننده

 راتييتغ  ليبه دل  تواند يم  يداري ناپا  ن يشده است. ا  جاد يا  ستميدر س  يساختار  يداريناپا   ن،يبه پروتئ  افزوده شدن مهاركننده
 زانيم  كه  ديكنيمشاهده مسمت چپ    ١در شكل  علاوه براين،    با مهاركننده باشد.  نيجاد شده در محل اتصال پروتئيا  يساختار

  يو نوسانات ساختار  يري پذانعطاف  شيدهنده افزاموضوع نشان  ن ياست. ا  شيبا گذشت زمان در حال افزا  نيدر پروتئ  زيوخافت
  انگرياست، كه ب  هش در حال كا   جيبه تدر  ٧  يهانمودار مربوط به مهاركننده  گر،ي د  ياست. از سو  يسازهيدر طول شب  نيپروتئ

  . باشديها مآن يريپذانعطاف زانيكاهش م
  

  

  

  

  

  

  RMSF، سمت چپ نمودار تغييرات RMSD: سمت راست نمودار تغييرات  ١شكل 

  گيرينتيجه  -٤
ا    نتا   نيدر  تأ به  يمولكول  كيناميد  يسازهيشب  جيپژوهش،  گرفتند.    يتجرب  ي هاداده  يبرا  يدييعنوان  قرار  استفاده  مورد 
  گانديدر حضور لپروتئين    ن،يعلاوه بر اماند.  مي   ي باق  نيفعال پروتئ  گاه ي در جا  داريطور پابه  گانديدادند كه ل  نشان   ها ي سازه يشب

پا  دهنده  تنها نشاننه  هاافتهي  ن يدر طول زمان مشاهده نشد. ا  ياعمده  يساختار  رييتغ  چ يو ه  كنديرا حفظ م  يداريساختار 
    دارند.  ديتأك زين  نيپروتئ تيفعال رمها يبرا گاند يل  ييهستند، بلكه بر توانا نيبه پروتئ  گانديبودن اتصال ل زيآمتيموفق

  



 

235 
 

  و مراجع  منابع
[1] D. Malafaia, H. M. T. Albuquerque, and A. M. S. Silva (2021). Amyloid-β and tau aggregation dual-inhibitors: 
A synthetic and structure-activity relationship focused review. Eur. J. Med. Chem., vol. 214, p. 113209. 
[2] V. H. Man, X. He, J. Gao, and J. Wang (2023). Phosphorylation of Tau R2 Repeat Destabilizes Its Binding to 
Microtubules: A Molecular Dynamics Simulation Study. ACS Chem. Neurosci., vol. 14, no. 3, pp. 458–467. 
[3] N. Job, V. S. Thimmakondu, and K. Thirumoorthy (2023). In Silico Drug Design and Analysis of Dual 
Amyloid-Beta and Tau Protein-Aggregation Inhibitors for Alzheimer’s Disease Treatment. Molecules, vol. 28, 
no. 3, p. 1388. 
[4] S. Fuse, K. Matsumura, Y. Fujita, H. Sugimoto, and T. Takahashi (2014). Development of dual targeting 
inhibitors against aggregations of amyloid-β and tau protein. Eur. J. Med. Chem., vol. 85, pp. 228–234. 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

236 
 

  ي محاسبات يكردهايبا استفاده از رو كيزيآبس  دياس  د ياهداف جد شناسايي
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  بولتزمن -پواسون  يمولكول  كيمكان،  ي مولكول  كيناميد  يساز هيشب  ،يمولكول  نگيداك  د،ياس  كيآبسزواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
اسيد      نقش  (ABA)آبسزيك  هورمون گياهي است كه  ايفا مييك  گياهان  فيزيولوژيكي  فرآيندهاي  در  متعددي  كند.  هاي 

ABA  شود.  هاي مختلف پستانداران نيز توليد ميطور طبيعي در بافتبهABA  مهمي در فرآيندهاي متابوليك اساسي    نقش
با وجود  ]. ١[عروقي، و تنظيم التهاب دارد  هاي ايمني، عملكرد سيستم قلبيبدن انسان، از جمله تنظيم هموستاز گلوكز، پاسخ

مكانيسم  ABA  شدهاهميت شناخته  اين فرآيندها،  آن  هاي در  درك    دقيق عملكرد  مانده است.  باقي  زيادي ناشناخته  تا حد 
تواند به  كه ميها كمك كند، بلدر درمان بيماري  ABA  تواند به شناسايي كاربردهاي جديد ها نه تنها ميتر اين مكانيسمعميق
با توجه به هزينه و زمان صرف شده براي جستجوي  سازي استفاده از اين هورمون و كاهش عوارض جانبي آن منجر شود. بهينه 

تحت اين شرايط، برخي   .پذير نيستهاي احتمالي مورد هدف داروها در آزمايشگاه امكاناهداف دارويي، غربالگري تمام مولكول 
 .اندشده پيشنهاد  ABAاحتمالي بيني اهداف از رويكردهاي محاسباتي براي شناسايي يا پيش

  

  روش  -٢
 Swiss Target  ،SEA  ،Target Net  ،Super Pred  ،Targetمعتبر از جمله    نيداده آنلا  گاه يپا   ن يمطالعه، از چند  نيدر ا   

Hunter    وPASS  با استفاده   يمولكول  نگيشده تحت مطالعات داك   ييشناسا  بات ياهداف بالقوه استفاده شد. ترك ييشناسا  يبرا
افزار   نرم  پارامترها  ]٢[  AutoDock 4.0از  مقاد  يقرار گرفتند.  به    يهايسازه يشبسپس  شدند.    ميتنظ  فرضشيپ   رياتصال 

  ٢٠٢٠.٤افزار گرومكس نسخه  نرم  اتصال داشتند، با استفاده از  يبالا  ازيكه امت  يي هاكمپلكس  ي) براMD(  يمولكول  كيناميد
  ها ستميس  ب،يش  نيگام با استفاده از روش نزول تندتر  ٥٠٠٠با    يانرژ  يسازنه يانجام شد. پس از كم  ٣٦چارم    يروين  دانيم  و  ]٣[

 ي اجرا  ت،يدر نها  قرار گرفتند.  leap-frog  يريگگام با استفاده از انتگرال  ٥٠٠,٠٠٠  يبرا  NPTو     NVT  يسازتحت تعادل
MD  ي سازهيشب  يهاآزاد اتصال كمپلكس  ي هاي انرژ  سپس،   شد.   جراا  هيفمتوثان  ٢  ي با گام زمان   هينانوثان  ١٠٠به مدت    ديتول 

  .]٤[شدند نييتع )MM-PBSAبولتزمن (-پواسون يمولكول كيشده با استفاده از روش مكان
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
شد كه پس از حذف    ييهدف شناسا  ٦٤شدند. در مجموع،    ينيبشيپ   نيآنلا  يبا استفاده از سرورها  ABA  ياهداف احتمال   

  رندهيگ  ١٣  ان،يم  نيقرار گرفتند. از ا  يابيمورد ارز  ABAبه عنوان اهداف بالقوه    ، يبعدو اهداف فاقد ساختار سه   يموارد تكرار 
  يهاليبر مول) انتخاب شده و تحت تحل  لوژولكي  -٣٠  ≤اتصال    ليها (مآن  ي بالا  اتصال  ليم   اي   نيياتصال پا  يبا توجه به انرژ

  ل يو تحل  هيو تجز  RMSD  ،RMSF  ،Rg  ،SASA  ،PCAبا محاسبات    هاستميس  نيا  يداري پا  . قرار گرفتند  MD  يسازه يشب
FEL  2  ي هارندهينشان داد كه گ  جيشد. نتا  ي ابيرزاAX9  ،4UDD  ،4PF3  ،1SQN    4وJYI  ريمقاد  ها،رندهيگ  ر يبا سا  سهيمقا  در  

-MM  ليو تحل  هيتجز  ن،ياست. علاوه بر ا  هاگيرنده  نيبالاتر ا  يداري پا  انگرياند، كه بپارامترها داشته   نيدر ا  يمتوسط كمتر 

PBSA  2  ي هانشان داد كمپلكسAX9  ،4UDD  ،4PF3    4وJYI  نيدارند و بنابرا  هارندهيگ  رياتصال نسبت به سا  يانرژ   نيكمتر  
 يخوانهم MD ليو تحل هيحاصل از تجز جيمشاهده با نتا ني متصل شوند. ا ABAبه  يتربه طور محكم تواننديم ها رندهيگ نيا

موفق  دارد. با  ما  گ  تيمطالعه  گ  رندهي(گ  ABA  يده   گناليس  مهم  رندهيچهار    رندهيگ  د،يكوئيگلوكوكورت  رندهيآندروژن، 
اس  رندهيو گ  د،يكوئينرالوكورتيم را مشخص كرد كه مكينوئيرت  ديبتا  با    يبرا  يقو  يبيترك  لي)  از نظر   ABAاتصال  و  دارند 

 .]٥[مانده اند داري ها پا يساز هيدر طول شب يساختار

  

 

  آبسزيك اسيد با گيرنده شناسايي شده. : مشاركت انرژي آزاد اتصال (كيلوژول بر مول)  ١شكل 
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  اتمي و گاز نئونكربن دو ي برايمطالعه سطح انرژي پتانسيل بين مولكول
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  ، خطاي برهمنهي مجموعه پايهنئون  ،يكربن دواتم  ،يمولكولنيب  لي پتانس  يسطح انرژكليدي:   گان واژ

    

  مقدمه -١
از    شتر،يب  يهااند. با كشف مولكولشده  يي شناسا  ياستارهانيم  ي هاطيدر مح  ياريبسهاي شيميايي  تاكنون گونه    درك ما 
بهمولكول  نيا  يميش از مرزها  يي هاآن  ژهيوها،  ي ابد ي يگسترش م،متعارف هستند  ي ميش  ي كه فراتر  ها در  مولكول  اين   از  يك. 

مشاهده    قيتوسط سوزا و لوتز از طر  ١٩٧٧مولكول در سال    نيبار، ا  ني) است. نخست2Cكربن (  يمولكول دواتم  ،يمياخترش 
مانند    ن،يخارج از زم  يهاطيدر مح  فراواني  به ش  پس از آن، حضور  .)Souza & LUTz, 1977( شد  يي شناسا   يخطوط جذب

 Hamano(  آن انجام گرفته است  يبر رو  ي و مطالعات متعدد  دهگزارش ش  ياستارهانيم يو ابرها  ياستاره  يدارها، جوهادنباله

et al., 2019(  .ليپتانس  يسطح انرژ  يبررس  )PESي انرژ  راتييتغ  انگر يسطوح ب  نيا  رايز است  تيحائز اهم  اري ها بس) مولكول 
و    كنديكمك م  يمولكولنيب  يروهاي سطوح به فهم بهتر ن  ني ا  ليها هستند. تحلمولكول   نيكنش بشدن و برهم  كياز نزد  يناش

پ   توانديم انرژ  ييايميو ش  يكيزيف  يهانهيدر زم  يمهم  يهاشرفتيباعث  در محاسبات    يدينقش كل  ليپتانس  يشود. سطوح 
  .)Gunnar & Hua-Gen, 2000; Najar et al., 2008(  كننديم فا يا ي كيو كلاس يكوانتوم كيمكان

  

  روش پژوهش -٢
مجموعه از  پرداختند. آنها    2Cآرگون و    بيگاز نج  نيب  ليپتانس  يسطح انرژ  يكورت به بررسو مك  ني، ناومك١٩٩٧در سال     
ها مطابقت  با داده  يخوببه  مشخص شد شد و    سهيجونز مقا-به دست آمده با مدل لنارد   ج ياستفاده كردند. نتا  aug-cc-pVTZ  ه يپا

دو    يكينقطه آن در نزد  ن يترق ياست كه عم  يكرو  باًيچاه تقر  كي  يبرهمكنش دارا  ليكردند كه پتانس  ينيبشيها پ ندارد. آن
. در اين پژوهش اسكن و محاسبه انرژي سامانه شامل گاز نئون )Naumkin & McCourt, 1997( قرار دارد  2Cمولكول    يانتها

و همچنين با درنظرگرفتن خطاي برهمنهي   aug-cc-pVTZو مجموعه پايه    ccsd(t)دواتمي با استفاده از روش  و مولكول كربن  
آنگسترم   ٤تا    ٢هاي  براي فاصله و گاز نئون   2Cصورت گرفته است. اسكن فاصله بين مركز جرم مولكول    (BSSE)مجموعه پايه  

آنگستروم با    ١٠تا    ٦هاي  آنگسترمي و براي فاصله  ٢/٠هاي  آنگسترم با قدم  ٦تا    ٤هاي  آنگسترمي و براي فاصله  ١/٠هاي  با قدم
  ١٠هاي  درجه با قدم  ٩٠تا    ٠آنگسترمي صورت گرفت. همچنين با توجه به تقارن سامانه، محاسبات براي زواياي    ٥/٠هاي  قدم

برنامه نويسي پايتون و  با استفاده از اكسل، زبان  ١٦انجام شده است. سپس داده هاي موجود در خروجي برنامه گوسين    ايدرجه 
  پاي، پانداس و متپلات استخراج شده و مورد تحليل و بررسي قرار گرفته است.هاي نامكتابخانه
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    بحث و نتيجه گيري -٣
درنظرگرفتن       با  محاسبات  مي  BSSEنتايج  مولكول نشان  برهمكنش  كه  بيشترين   2Cهاي  دهد  و  بوده  ضعيف  نسبت  به 

درجه و   ٩٠ترين برهمكنش مربوط به زاويه  است و ضعيف   - ٣/٣٩  cm-1درجه و برابر با    ١٨٠هاي صفر و  برهمكنش براي زاويه 
1-cm  گرفتن    -٨/٢٩ نظر  در  بدون  است  ذكر  به  لازم  و    BSSEاست.  صفر  زاويه  برهمكنش    ١٨٠براي  انرژي  مقدار  درجه 

  است.  BSSEبه دست آمده است كه بيانگر مهم بودن سهم  -٥/٥٦ cm-1درجه  ٩٠و براي زاويه  - ٢/٨١ cm-1نشده اصلاح 
  

 

نظر   و نئون با در  2C  سمت راست نمودار سه بعدي و سمت چپ نمودار كانتوري مربوط به سطح انرژي پتانسيل بين:    ١شكل  
  BSSEگرفتن 
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گرافاين خالص  ٤-١٦-٨مطالعه محاسباتي خواص ساختاري و الكتروني نانوساختار 

  بررسي جذب هيدروژن روي آن و و تزئين شده با فلزسديم

  
  و*٢، عادل رئيسي١مهتاب دهقاني

  كاشان دانشگاه  گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي،  ،  شيمي فيزيك  كارشناسي ارشد  ١
  گاه كاشاننشفيزيك، گروه شيمي فيزيك،دانشكده شيمي دااستاد شيمي    ٢

areisi@kashanu.ac.ir  
  
  

  نانو ساختار دو بعدي. گرافاين، تزئين كردن با فلز، نظريه تابعي اصلاح شده، جذب هيدروژن،    ٨-١٦-٤كليدي:  گان واژ

  
  مقدمه  -١

عنوان يك نوع سوخت تجديد پذير معرفي شده است و از هيدروژن به عنوان يك منبع انرژي پاك و با ظرفيت انرژي بالا به      
سازي هيدروژن مورد استفاده  ساختار هاي كربني به عنوان بستري مناسب براي ذخيرهويژگي هاي مناسبي برخوردار است. نانو

توان به سينتيك مناسب واكنش رهاسازي هيدروژن، كم خطر بودن، قيمت ي كربني مي ساختار هاباشند. از مزاياي اين نانومي
مناسب و قابليت اصلاح براي افزايش ظرفيت جذب هيدروژن اشاره كرد. فلزات قليايي مانند سديم به دليل ويژگي هاي الكتروني  

. از  ]١[بفرد مانند انتقال بار آسان براي افزايش انرژي جذب مولكول هيدروژن روي بسترهاي گرافايني مناسب هستند  منحصر
هاي الكتروني و ساختاري  )، به بررسي ويژگيDFTپژوهش با استفاده از روش محاسباتي نظريه تابعي چگالي (اين رو در اين  

شود.  ها پرداخته ميگرافاين خالص و تزئين شده با فلز سديم و نيز ذخيره سازي مولكول هيدروژن روي آن   ٤-١٦-٨نانوساختار 
هاي هيدروژن روي بستر تزئين شده با فلز سديم، حداكثر ظرفيت ذخيره سازي مولكول درنهايت با بررسي افزايش تعداد مولكول 

  ها بررسي مي شود. هيدروژن، تغييرات درصد وزني و مقدار انرژي جذب آن 
  

  روش محاسبات -٢
و توسط    GGA/PBEو تقريب    (DFT-D2)كليه محاسبات با استفاده از نظريه تابعي چگالي اصلاح شده مرتبه دوم گريم      

   DNPي پايه به كار رفتهانجام شده است. همچنين مجموعه   ٢٠١٧افزارمتريال استوديو نسخه  تعبيه شده در نرم  3DMolماژول  
آنگستروم در امتداد محور   ٢٠  يگرافاين استفاده شده و يك فضاي خالي به اندازه ٤-١٦-٨ساختار  نانو  ٢×٢باشد. از ابر سلولمي

zبندي نقاط  هاي مجاور، در نظر گرفته شده است. مش، براي جلوگيري از برهمكنش ميان لايهk    ٧×٧×١در منطقه اول بريلوئن 
آنگستروم در نظر گرفته شده    ٧/٤پك در نظر گرفته شده است. همچنين فاصله قطع اوربيتالي برابر با  -و به روش مونخورست

براي اتم    6Cاست. به منظور اعمال تصحيح مرتبه دوم گريم براي در نظر گرفتن و محاسبه نيروهاي واندروالسي دوربرد مقدار  
با   برابر  ترتيب  به  هيدروژن  مولكول  و  اتم  .mol/6Å)(eV  ٤٥١٠/١و    ١٦٢٦/١٨كربن  براي  بفلز    و  برابر  ،  ٢٠١٠/٥٩  اسديم 

mol/6Å)(eV.  6در نظر گرفته شد. ثابتS  نيز براي تابعيPBE  تنظيم شده است.   ٧٥/٠برابر با  
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
الف نشان داده شده است. سلول واحد اين ساختار -١گرافاين در شكل    ٤-١٦-٨  نانوساختار  و جايگاه هاي جذب ٢×٢  ابر سلول   
ابرسلول  گرافاين، ٤-١٦-٨ساختار  مي باشد. در ابتدا از سلول واحد  2spو  spاتم كربن دارد كه شامل دو نوع هيبريداسيون   ١٦
ب نشان مي دهد كه مقدار پهناي  -١آن را گسترش داده و بهينه مي كنيم. نتايج مربوط به نمودار ساختار نواري در شكل  ٢×٢

باند آن صفر بوده، خاصيت مغناطيسي ندارد و شامل سه نقطه ديراك در سطح فرمي است كه خاصيت رسانايي و شبه فلزي  
  ها و جايگاه در فلز سديم ]. سپس  ٢[ ي قبلي در مورد خواص اين بستر تطابق داردبستر را تاييد مي كند كه با نتايج پژوهش ها

فواصل مختلف از صفحه قرارداده و ساختارها بهينه شد. نمودار ساختارنواري پايدارترين بستر تزئين شده با فلز سديم در شكل  
،  بعددر مرحله    شود ساختار همچنان خاصيت غيرمغناطيسي و رسانايي خود را حفظ كرده است.ج نشان داده شده و ديده مي-١

 داده شد قرار  در جهات افقي و عمودي روي جايگاه هاي مختلف جذب و در فواصل مختلف از بسترخالص  يك مولكول هيدروژن  
براي انرژي جذب   DOEبدست آمد كه با توجه به معيار تعيين شده توسط    ١٣٧/٠  eVدر بهترين حالت    جذب آنانرژي  و  

در جهات افقي و عمودي روي  يدروژن  مولكول هدر ادامه    الكترون ولت) نياز به ارتقا دارد.  ٤/٠تا    ٢/٠مطلوب هيدروژن (بين  
  جذبانرژي  تا تأثير فلز سديم بر    هقرار داده شد  و در فواصل مختلفي از آن  شده با فلز سديمبستر تزئين  جايگاه هاي جذب

در نهايت،    افزايش مي يابد (حدو سه برابر).  ٤١٣/٠  eVكه نتايج نشان مي دهد انرژي جذب تا    هيدروژن بررسي شود  مولكول
، تعداد مولكول شده با سديم هاي هيدروژن روي پايدارترين بستر تزئينمولكولبه منظور ارزيابي حداكثر ظرفيت ذخيره سازي  

- ١باشد (شكل  حداكثر تعداد مولكول هيدروژن روي بستر تزئين شده با فلز سديم نه مولكول مي  . افزايش داده شد  در هر مرحله
مي باشد بنابراين فرايند افزايش مولكول هيدروژن متوقف شد.   ١٢٢/٠  eV). انرژي جذب آخرين هيدروژن روي بستر برابر با  و

است نتايج نشان مي دهد تزئين    -١٩٨/٠  eVو انرژي جذب ميانگين برابر با    ٧٤/٧درصد وزني مولكول هيدروژن در اين حالت %
  شود. دروژن تا حدود سه برابر ميهاي هي گرافاين باعث ارتقاي انرژي جذب مولكول  ٤-١٦-٨بستر 

  

  

گرافاين ج)    ٤-١٦- ٨گرافاين ب) نمودار ساختارنواري ساختار بهينه شده    ٤-١٦-٨: الف) جايگاه هاي جذب ساختار  ١شكل  
هاي   مولكول  تعداد  افزايش  قرارگيري  د) وضعيت  فلز سديم،  با  شده  تزيئن  بستر  پايدارترين ساختار  نمودار ساختارنواري 

  هيدروژن روي بستر تزئين شده با فلز سديم 
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  كربوكسالدهيد دار شده با فروسنيافته عاملهاي خودسازمانتك لايه انتقال الكترون
  

   *،  ٢نيا، داوود طاهري ١الهه دهناري

  (elahe_dehnari@yahoo.com) فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي شريف،، رشته شيميدانشجوي دكتري  -١
   )taherinia@sharif.edu(،، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي و دانشگاه صنعتي شريفاستاديار  - *و    ٢

      
  

    اي، سرعت انتقال الكترونكربوكسالدهيد، ولتامتري چرخه يافته، فروسنلايه هاي خود سامان  تككليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
به طور گسترده مورد مطالعه    هاياز فناور  ياريآن در بس  ينقش محور  لي) در مرز الكترود/مولكول به دلETنتقال الكترون (ا   

تك  كيكه در  هستند فعالالكترو يهاگونه ،يسطح الكترونانتقال  يندهايفرآ يبررس يبرا مناسب بستر كيقرار گرفته است. 
تعبSAM(  يافتهسازمانخود    هيلا الكترون  سرعت].  ١[  نداشده  هي)  پارامترها  يهاSAMدر    انتقال  الكتروشيميايي به    ي فعال 

پل،    يو ساختار مولكول  ييايميش  بيترك  ،يكيالكترون  يسطوح انرژ  نده،پذيردهنده، پل و    ني بگي  شد  از جمله جفت  يمختلف
گروه هاي آميني    ن يبتراكم ايميني    ي هاتوسط واكنش  يمولكول  ي هاميس  ]. ٢[  دارد  ي بستگ  ت يالكترول  ت يطول پل، دما و ماه

)2(NH    هاي عاملي آلدهيديگروه و(CHO)     بر   دماي الكتروليتمطالعه اثر    ني]. در ا٣[  كنند يرشد مدر روي سطح الكترود
  شده است.   يبررس FTOهاي مولكولي تثبيت شده بر سطح الكترود در ساختار تك لايه انتقال الكترون سرعت

  

 روش   -٢
- تري متوكسيهاي آمينوپروپيلبا گروه  FTO، ابتدا سطح الكترود  ١در اين كار، مطابق با شماتيك نشان داده شده در شكل     
 هاي خودسازمان يافته الكتروفعال شده با فروسن كربوكسالدهيد  اصلاح شد. سپس، در مرحله بعد لايه  (APTMS)يلان  س

(FcCHO)در الكترود اصلاح شده  تثبيت شد.  الكترود  بر سطح  ايميني  تراكم  واكنش  الكتروش  كي  توسط  سه    ييايم يسلول 
گرفتند.    6PF4NBu  تيالكترول  يحاو  يالكترود (قرار  فروسن  سطحي  پوشيدگي  در )  FcΓمقادير  الكترون  انتقال  سرعت  و 

مورد مطالعه قرار  ياچرخه  يبا استفاده از ولتامتر ي در دماهاي مختلف الكتروليتاهيلا يشده با ساختارها دهيپوش يالكترودها
  گرفت.

  
  FcCHOتوسط تك لايه هاي خود سازمان يافته ختم شده به   FTOشماتيك اصلاح سطح الكترود :  ١شكل 
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  بحث  -٣
حضور الكتروليت   در  Fcختم شده به  SAMاصلاح شده با  FTO  يبرا FcΓ نييو تع  ETسرعت  يبررس  يبرا  CVيريگاندازه   

سرعت  درجه سانتي گراد در     ٣٥و    ٢٥،  ١٥،  ٥   دماهايدر  مربوطه را    يهاولتاموگرام  زير لانجام شد. شك  در دماهاي مختلف
براساس نتايج بدست آمده با افزايش دما اختلاف پتانسيل پيك كاهش    دهد.ينشان مولت بر ثانيه را  ميلي  ٥٠٠روبش پتانسيل  

  شود. يافته و سينتيك انتقال الكترون بيشتر مي

  
با سرعت رفت و      FTOروي سطح الكترود     FcCHO  )٢٠ (mM اي تك لايه خاتمه يافته با : ولتاموگرام هاي چرخه٢شكل  

  با دماهاي مختلف   CN3/ CH 6PF4NBu  0.1 Mدرالكتروليت   (mV/s)500برگشت  
  

براي الكترود اصلاح شده مورد نظر    ET، و همچنين ثابت سرعت    FcΓ، مقادير  ) PE(نتايج به دست آمده اختلاف پتانسيل پيك  
يابد.  كاهش مي  ETافزايش  و مقادير  ثابت     PEبا كاهش دما مقادير   شوددر جدول زير ليست شده است. همانطور كه ديده مي

هاي فروسن نيز افزايش يافته  ها و در دسترس پذيري بيشتر گروهدر دماهاي كمتر به دليل كاهش تورفتگي لايه  FcΓمقادير  
 است. 

  
روي      20mM   (FcCHO)هاي خاتمه يافته بالايه در تك   سطحي   يدگي و پوش  :  مقدار اختلاف پيك كاتدي و آندي  ١جدول  

  با دماهاي مختلف    CN3CH /6PF4NBu 0.1 Mالكتروليت  در (mV/s)500  با سرعت رفت وبرگشت  FTOسطح الكترود 
)1-(sET

0k (mV)P E )2(molecules/nmFc   C)0Temperature( 

٣٥  ٧.٤٧  ١٤٤  ٢.٦٤  

٢٥  ٨.٨٧  ١٥٣  ٢.٤٤  

١٥  ٩.٧١  ١٧٤  ١.٧٨  

٥  ١٠.٣١ ١٩٥  ١.٤٧  
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  نتيجه گيري -٤
اندازه     اساس  الكترودها  ،ييايميالكتروش  يهايريگبر  در  كه  شد  با    يمشخص  شده  خودلايهتكاصلاح  يافته هاي  سازمان 

هاي فروسن روي  ولي مقادير پوشش سطحي گروه   ابد ييم   افزايشانتقال الكترون    افزايش دماي الكتروليت،  سرعت با    الكتروفعال،
  سطح كاهش مي يابد. 

  

 منابع و مراجع 
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) كيناز به عنوان عامل ضد سرطان با استفاده از كيوسار  ٣هاي(پيممهاركنندهمطالعه 

 سه بعدي

  
  ٢  يعلي ابراهيم،  *،١  ماريه دهواري  

 mariyadehvari@gmail.com)(دانشگاه سيستان و بلوچستان،    دانشكده علوم پايه،  ، گروه شيمي،  دانشجو  -١
  (ebrahimi@chem.usb.ac.ir) رايانامه  دانشگاه سيستان و بلوچستان،استاد،  گروه شيمي، دانشكده علوم پايه،     -٢

  
  

  ، كاتيون، كيوسار سه بعدي. هاي ضدسرطان، طراحي محاسباتي دارو مهاركنندهواژگان كليدي:  

  

    مقدمه -١
از دلايل   تاثير بگذارد. تواند بر هر قسمت از بدنهايي است كه ميسرطان يك اصطلاح عمومي براي يك گروه بزرگ از بيماري   

ها در سيستم انتقال پيام درون سلولي  عملكرد نادرست آن در كينازها و در نتيجههاي ايجاد شده  اصلي ايجاد سرطان جهش
توسعه    باشد و بهمي دليل  مهاركنندههمين  توليد  داروهاي ضد هاي  و  توليد  تحقيقات دارويي جهت  داغ محافل  كيناز بحث 

اي از سه كيناز پروتئين خانواده كينازهاي پيم (محل درج پروويروسي براي ويروس لنفومي موش مولوني) .استسرطان شده  
شوند  ، كدگذاري مي)PIM-1, PIM-PIM ,2-3( يهامرتبط با عملكردي هستند كه توسط ژن  سرين/ترئونين انكوژنيك فعال و

اي دارد كه از يك حلقه بنزن شش ضلعي به يك حلقه پيرول پنج  ساختاري دو حلقهايندول يك تركيب آروماتيك است و  ].١[
هاي مختلف توليد  تواند توسط باكتريشود و ميعضوي متصل شده است. ايندول به طور گسترده در محيط طبيعي توزيع مي

هايي كه  مي تواند به شناسايي تمام ويژگي،  3D-QSAR  فعاليت سه بعدي،-از تحليل رابطه كميّ ساختار]. مدل حاصل  ٢[ شود
ايندول  ].  ٣،٤[ كنداست كمك   بسيار حياتي   PIM-3يبراي يك بازدارنده از مشتقات  اين پژوهش، يك دسته  به عنوان در 

هاي ساختاري بر فعاليت  براي بررسي تأثير ويژگي  QSAR-3Dهاي زيست فعال جديد، به طور سيستماتيك با استفاده مولكول
م گرفته بازدارنده  قرار  مطالعه  مدلورد  مقايسهاند.  مولكولي  ميدان  آناليز  شاخصهاي  و  مولكولي اي  شباهت                  هاي 

و ارزش آماري   دهندميشده و تجربي نشان  بينيهاي پيش) همبستگي خوبي بين فعاليتCoMSIAو  CoMFA ( ايمقايسه
  مفيد هستند. PIM-3ترهاي قويهاي تركيبي براي كشف و طراحي بازدارندهقابل اعتمادي دارند. ما معتقديم كه اين پروتكل

  

  روش  -٢
توسعه   ، به منظورPIM-3هايتركيب مشتق شده از ايندول، به عنوان بازدارنده   ٣٥مربوط به    از يك مجموعه داده   در اين كار      

بعدي    3D-QSARهاي  مدل است. ساختارهاي سه  افزار    ٣٥استفاده شده  نرم  از  با استفاده  بهينه   MOEتركيب  طراحي و 
اند. مرحله تأثيرگذار در اجراي مدل، تراز كردن تركيبات است. تراز كردن تركيبات بر اساس بدنه اصلي صورت مي گيرد.  شده

تجربي    PIC50مقادير   مقادير  داده  IC50از  به مجموعهمحاسبه مي شود. سپس  آزمايشي كه ويژگيها  و  آموزشي  هاي  هاي 
  مربوط به بررسي   2Q و  2R ها با استفاده ازاعتبار مدل  كشند تقسيم مي شوند.هاي بيولوژيكي را به تصوير ميساختاري و فعاليت
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تركيب به    ٦تركيب به عنوان مجموعه آموزشي و    ٢٩تركيب    ٣٥ي آزمايشي تأييد مي شود. در اين كار، از مجموعه  مجموعه 
شامل تراز كردن تركيبات با استفاده از بدنه   3D-QSARكليه مراحل و محاسبات  عنوان مجموعه آزمايشي انتخاب شدند.   

(شكل   مقادير  ١اصلي  تبديل   ،(IC50    بهPIC50مجموعه انتخاب  مدل ،  ايجاد  آزمايشي،  و  آموزشي  و    CoMFAهاي  هاي 
CoMSIAسازي آن و تخمين فعاليتهاي كارآمد، تشكيل كتابخانه و بهينههاي كانتوري براي شناسايي استخلاف، بررسي نقشه-

  ] انجام شده است.  ٥[ SYBYL-X 2.1.1اي مهاركنندگي تركيبات كتابخانه توسط نرم افزار ه
  

     

  هاي تاثيرگذار و معرفي استخلاف   ها: بدنه اصلي تركيبات همراه با نمايش جايگذاري استخلاف ١شكل

 

  بحث  -٣
 2Q 0 <,500و    2R 0 <,600، با موفقيت از مراحل اعتبارسنجي و تاييد عبور كردند. مقادير  CoMSIAو    CoMFAهاي  مدل    

testدهد كه مدل قابل قبول است و  نشان مي
2R    به طوري كه قادر به پيش بيني فعاليت ها را تاييد مي كندمدل  ٠,٦٠٠بزرگتر از ،

  باشد: هاي معرفي شده به شرح زير ميبراي مدل  2Qو  2Rمقادير . باشندگي مجموعه تست ميازدارندهب
CoMFA: Q2 = 0.501, R2 = 0.714, R2(pred) = 0.683 
CoMSIA: Q2 = 0.631, R2 = 0.950, R2(pred) = 0.655 

تركيب ايندولي تشكيل و    ٦٥٩١اي شامل  هاي مؤثر شناسايي و كتابخانههاي گرافيكي، استخلافبا تاييد مدل و نمايش نقشه
مدلبهينه از  استفاده  با  تركيبات  مهاركنندگي  فعاليت  مقادير  شد.  فعال  CoMSIAو    CoMFAهاي  سازي  و  ترين  تخمين 

قدرت مهاركنندگي قابل توجهي بر    ١هاي نشان داده شده در شكل  تركيبات معرفي شدند. بنابراين تركيب ايندول با استخلاف
 تواند ساختارهاي دارويي با قابليت بالا به نمايش بگذارد.  دارد و مي PIM-3پروتئين 

  

  نتيجه گيري  -٤
مشخص هاي  گيرند داراي استخلافتر قرار ميتركيب طراحي شده، اغلب تركيباتي كه در بين يكصد تركيب فعال  ٦٥٩١  از بين   

رسد با  معرفي شده، به نظر ميهاي  باشند. با توجه به اعتبار مدل مي     Xو  1R  ،3Rهاي  به ترتيب در موقعيت ١شده در شكل  
هاي جديد  توان به يافتن مهاركننده مي   ، تركيب طراحي شده   ٦٥٩١  از بين  ،ترتر روي تركيبات فعالهاي دقيقبررسيانتخاب و  

  اميدوار بود.    PIM-3تر براي و قوي
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با  ييهم افزا كرديرو كي: يمحاسبات يطراح  قياز طر ميزوزيل  آنزيم يداريپا شيافزا

 كيناميو ترمود ق يعم يري ادگي بي ترك

 

  ٢، حسن راد كفتروديو*١حميدرضا كلهر
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  ) hassan.rad.k@gmail.com، شيمي آلي، دانشكده شيمي دانشگاه صنعتي شريف (دانشجو كارشناسي ارشد -٢             

  

 

 AlphaFold ،ProteinMPNNليزوزيم، پايداري ترموديناميكي،  واژگان كليدي:  

 

  مقدمه-١

از جمله ليزوزيم سفيده تخم مرغ (بيشتر آنزيم     پايداري كمي  )، در محيطHEWLها  از محيط بيولوژيكي خود  هاي خارج 
درجه   ٣٧  دماي(  يكيولوژيزيف  طيتحت شرا  يمعمول  نيپروتئ  كي  يبرا  باز شدن  ΔG  مقدار  باً، يتقرشوند.  داشته و غيرفعال مي

هايي  صنايع مختلف، يافتن گونهها در  به دليل اهميت آنزيم  در مول باشد.  يكالر  لويك  ١٥تا    ٥  نيتواند ب  ي) مpH 7و    گراديسانت
  كه  كند  يم  انيب  )Anfinsen dogma(  نيپروتئ  خوردگيدر تا    مهم اصل    كي  .)١() مهم استWTپايدارتر از حالت اصلي آن (

هاي پايدارتر يك يك راه متعارف براي يافتن گونه   شود.  يم نييآن تع  نهيآم  دياس  يصرفاً با توال  نيپروتئ  كي  يساختار سه بعد
هايي كه  دليل حضور احتمالات بسيار بالا براي توالي يك آنزيم و نرخ بسيار كم جهش. به)٢( آن است DNAآنزيم، جهش توالي 

هاي هوش مصنوعي به طور چشمگيري رو به شود، استفاده از ابزار هاي محاسباتي مخصوصا تواناييبه پايداري بيشتر منجر مي
ساختار    ينيبشيپ   يبرا  DeepMindاست كه توسط    يهوش مصنوع   ستميس  ك ) يAF(به اختصار    AlphaFoldرشد است.   

  يساختارها  ينيبشيدر پ   ياالعادهدقت فوق اين سيستم    است.  افتهيتوسعه    آنها  نهيآم  يدهاياس  ياز توال هانيپروتئ  يبعدسه 
تحق  يسودمند  ،ينيپروتئ دارو،  كشف  سا  هاي ماريب  قاتيدر  است  يكيولوژيب  يكاربردها  ريو  داده  همچنين،   .)٣(نشان 

ProteinMPNN  آزمون   ياالعادهاست كه عملكرد فوق   قيعم  يريادگ يبر    يمبتن  نيپروتئ  يتوال  يروش طراح  كي   يهارا در 
 ي طراح  يبرا  هاي تجربي است كهي دادهي بر پايهمحاسبات  ابزار  كي  FoldXاز طرفي،    .)٤(نشان داده است  ي شيو آزما يمحاسبات

قصد ما در اين پژوهش به كارگيري   .)٥(كاربرد دارد  )GΔΔ(  جهش ها   ليبه دلانرژي پايداري    تغييرات  ليو تحل  هيو تجز  نيپروتئ
  باشد. به عنوان يك مدل مي HEWLهاي پايدارتر آنزيم اين سه ابزار براي يافتن گونه

 

  روش -٢

 ٧ي  هاي اطراف ليگاند (ديواره سلولي باكتري) موجود در جايگاه فعال به فاصلهبراي حفظ خصلت كاتاليستي آنزيم، ريشه    
توسط   جهش  تنظيمات  در  و  شدند  داشته  نگه  ثابت  توسط    ProteinMPNNآنگستروم  ليزوزيم  ژن  تكامل  گرديد.   لحاظ 
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ProteinMPNN    توالي آمينواسيدي بدست آمد كه هركدام مقدار متفاوتي از پارامترهاي    ٨صورت گرفت و در مجموعpLDDT  
ها  از مقدار كم به زياد مرتب شدند. سپس ساختار سوم تمام توالي  pLDDTداشتند. توالي هاي متفاوت برحسب مقدار    scoreو  

محاسبه شدند و مقدار پايداري حاصل شده از جهش توالي    FOLDXساختارها توسط  ΔGبيني شدند. مقدار پيش AFتوسط 
  محاسبه شد.   ١) نسبت به آنزيم بدون جهش توسط معادله MUTآنزيم (

∆∆𝐺 = ∆𝐺ௗ
ெ் − ∆𝐺ௗ

ௐ்         )١                   (                                                                                 

 بحث -٣
هاي جهش  ). تمام توالي١محاسبه شده براي تمام توالي ها نسبت به آنزيم بدون جهش محاسبه شد (جدول    ΔΔGنتايج      

پايداري ترموديناميكي بهتري نسبت به آنزيم بدون جهش دارند. همچنين، پايدارترين توالي    ProteinMPNNخورده حاصل از  
)seq6  داراي بيشترين مقدار (pLDDT  بيني انجام شده  باشد. اين درواقع يك پارامتري است كه ميزان اطمينان از پيشنيز مي

) و مقدار  ١با ساختار اصلي آنزيم مقايسه شدند (شكل    Pymolبيني شده توسط ابزار  ساختارهاي پيش  را مشخص مي كند. 
RMSD    ايداري ها دانست.  توان از مهمترين عامل اين پبتا را مي-). افزايش ساختار دوم صفحه١اين تطبيق محاسبه شد (جدول  
  

  FOLDXو ProteinMPNN هاي : داده١جدول                                                  

  

      

  

Seq pLDDT Score RMSD G G 

native 
   

٩٨٫١٦ 
 

Seq2 ١٦٫٩ ٨١٫٢٦ ٠٫٤٦٠ ٠٫٧٢٤١ ٠٫٣٤٦٨-  

Seq3 ١٩٫١١ ٧٩٫٠٥ ٠٫٤٧٣ ٠٫٧٠٨٥ ٠٫٣٤٦٦-  

Seq7 ٢١٫٨٣ ٧٦٫٣٣ ٠٫٤٩٩ ٠٫٧٤٩٣ ٠٫٣٥١٦-  

Seq11 ٢٧٫٠١ ٧١٫١٥ ٠٫٤٣٦ ٠٫٧٤٤٥ ٠٫٣٦١٣-  

Seq8 ٢٨٫٥٢ ٦٩٫٦٤ ٠٫٤٤٣ ٠٫٧٥٥٣ ٠٫٣٣٨٢-  

Seq10 ٣٥٫٥١ ٦٢٫٧٥ ٠٫٤٥١ ٠٫٧٢٠٣ ٠٫٣٦٨٩-  

Seq12 ٤٣٫٣٨ ٥٤٫٧٨ ٠٫٤٢٧ ٠٫٧٢١٠ ٠٫٣٥٠٦-  

Seq6 ٥٢٫٩١ ٤٥٫٢٥ ٠٫٣٨٩ ٠٫٧٣٣٢ ٠٫٥١٢٠-  
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 هاي جهش خورده (زرد) روي آنزيم بدون جهش (سبز) در حضور ليگاند (آبي).   بعدي آنزيم : تطبيق ساختار سه  ١شكل 

  نتيجه گيري -٣
تر شده است. در اين كار براي با پيشرفت هوش مصنوعي و ظهور ابزارهاي كاربردي، تكامل يك آنزيم به طور محاسباتي شدني    

از دو   آنزيم ليزوزيم، با استفاده  پايداري  بيني شد و  ) تواليAFو    ProteinMPNNابزار هوش مصنوعي (افزايش  هايي پيش 
پايدارترين آنزيم شامل بيشترين   ١ها محاسبه شد. طبق جدول  مقدار اين پايداري  FOLDXتوسط ابزارهايي ترموديناميكي مثل  

 بتاي بيشتري در ساختار دوم خود دارند.-باشد. تمام ساختارهاي پايدار شده درصد صفحهنيز مي pLDDTمقدار 
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    12CuN11Alو  6CuN5Alروي نانوقفس هاي   2CO گاز  جذب و احياي مطالعه
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  احياء، ترموديناميكي، فوتوكاتاليستي  ،)DFT(  چگالي  تابعي  نانوكيج، نظريه  ،)2CO(اكسيد  دي كربن :كليدي واژگان

  مقدمه -١
  برابر  چند   اخير  هايسال  در  اتمسفر  هايآلاينده  انتشار  ،   شدنصنعتي  نتيجه  در  هوايي  و  آب  تغييرات  و   اقليم   به دليل تغيير    

 از   يكي  چنينهم  شده است.  مواجه  اتمسفر  هايآلاينده  كاهش  براي  هاييچالش  با  اتمسفر  از  حفاظت  براي  جهان  و  است  شده
  به  و    CO)2(اكسيد  ديكربناتمسفر مانند    هاي ه آلايند  حذف  و   شناسايي   دارد   وجود  ما   اطراف  جهان  در امروزه  كه مهمي مسائل
  محيطي   زيست  مشكلات  فسيلي  هايسوخت  از  وسيع  استفاده  علت   به  اتمسفر  در 2COافزايش  .  باشندمي  هاآن  رساندن   حداقل
  در  .]١[است  بوده  اخير  قرن  يك  از  بيشتر  در  زمين  سطح  گرمايش   اصلي  دليل  رسدمي  نظر  به  كه  است  آورده  بوجود  را  زيادي
انرژي   ذخيره  براي  مناسب  گزينه  يك)  OH3CH(  متانول و)  CO(  كربن مونواكسيد  مانند   هاييسوخت  به  2CO  احياي  نتيجه

  هدايت  به  منجر   كه  دارند  بالايي  گپ  نوار  AlN  هاي  نانوقفس.  ]٢،٣[باشدمي  جهاني   گرمايش   كردن  متعادل  و  تجديدپذير  ايه
 مختلف   شرايط  در  استفاده  براي  مناسب  را  ها آن  AlN  هاينانوقفس   هايويژگي  اين.  شود  مي  بالايي   سختي  و  پايداري  و  دمايي

ها نيز به طور وسيع براي  ها و نانوقفسها و نانوصفحههمانند نانولوله  AlNنانوساختارهاي مبتني بر  بر همين اساس  .  سازدمي
  . ]٩-٤[اندمورد بررسي و مطالعه قرار گرفته 2CO احياي

  

  روش -٢
 توابع   چنينهم.  است  شده  انجام  31G(d)/B3LYP-6  سطح  در)  DFT(  چگالي   تابعي   نظريه  روش  با  محاسبات  همه    

  شده  بهينه  ساختارهاي   در  انرژي  تصحيح  و   تبديلات  توصيف  براي  Perdew-Burke-Ernzerhof)) ( (PBE(  تبديلي -تصحيحي
براي  انجام   ٠٩  گوسين  افزارنرم  از  استفاده   با  كوانتومي  مكانيك  محاسبات   . شد  بررسي  كل   انرژي  محاسبات   و   رسم  گرفت. 

 2CO R)2CO-(E  فوتوكاتاليستي  احياي  در قسمت بعد مكانيسم.  شده است  استفاده  Gauss sum  افزارنرم  از  DOS  نمودارهاي
  مورد بررسي قرار گرفت.  12CuN11Alو   6CuN5Al براي دو نانوكيج هيدروژن تكاملي  هايو واكنش
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 بحث و نتيجه گيري   - ٢
است.   شده  گزارش)  ١(  جدول  در  12CuN11Al  و  6CuN5Alهاي  نانوقفس   با  2COكنش  جذب مربوط به برهم  مقادير انرژي    

 ترتيب  به  6CuN5Al  و12CuN11Al  هايتوسط نانوقفس   2CO  جذب  ) نشان داده شده است، انرژي١طور كه در جدول (همان
  2CO  با  تريقوي  شيميايي  جذب 12CuN11Alنانوقفس    توان نتيجه گرفتاست كه ميالكترون ولت   -٧٦١/١٠و  -٠٠٥/١ برابر

  2COاست. جذب شيميايي قوي    2COتري نسبت به گاز  داراي جذب فيزيكي ضعيف  6CuN5Alحالي كه نانوساختار   داشته، در

است، كه منجر به افزايش چگالي بار در پيوندهاي    N-Al  متوسط  پيوندهاي  طول  كاهش  دليل  به  12CuN11Al  نانوقفس وسطت
Al-N شود.  مي و كاهش انحناي نانوقفس  

  

  .2CO جذب  از  پس ها قفسنانو  )adE(انرژي جذب مقادير مربوط به  :)١( جدول

 نانوقفس   (الكترون ولت)انرژي جذب

-  6CuN5Al 

٠٠٥/١- 6CuN5@Al2CO  

-  12CuN11Al   

٧٦١/١٠-  12CuN11@Al2CO 

  

  و  12CuN11Alهاي  محاسبات تئوري ترموديناميكي روي نانوقفس،  2COبه منظور درك بيشتر مكانيسم احياي فوتوكاتاليستي  
CuN65Al  ) اين شكل مشخص است براي درك بهتر اثر گونه كه در  ) نشان داده شده است. همان١انجام شد و نتايج در شكل

گزينش  روي  نانوقفس  احيايقطر  محاسبات  2CO  گاز  پذيري  از  استفاده  روش    ترموديناميكي  تئوري  با       پايداري   DFTو 
  هاي تكاملي هيدروژن مورد بررسي قرار گرفت. و واكنش   R2CO-E هايجهت مكانيسم  6CuN5Al و 12CuN11Alهاي  نانوقفس

باشد كه  الكترون ولت مي  ٦٠/٠برابر با    12CuN11Alبراي نانوقفس    COOH*آزاد، در شكل زير انرژي    انرژي  نمودار  اساس  بر
نانوقفس انرژي آزاد   از  انرژي بسيار كوچكتر  مقدار  ( 6CuN5Al اين  رابطه  آزاد  مشاهده شده  انرژي  روند  پيروي  ١است و   (

  كند:  مي

)١(   12CuN11< Al 6CuN5Al     

   COOHافزايش يافته و بهتر حد واسط  6CuN5Al در مقايسه با  12CuN11Al  پايداري نانوكيج  توان گفتتوجه به رابطه بالا ميبا  
  نانوساختار  نانوقفس،   انحناي  كاهش  با   كه  دارد   اين  به   اشاره  حاصل   نتايج   كند.بهتر پايدار مي  CO  به   2CO  گاز   احياي  را جهت

12CuN11Al 6 نانوساختار با  مقايسه درCuN5Al 2 گاز احياي برايCO است ترمناسب .  
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:  12CuN11Al   (B)و  6CuN5Alهاي  قفسنانودر  هاي تكاملي هيدروژن  واكنش  ترموديناميكي   تئوري  )محاسبات A): (١شكل(

    6CuN5Alو  12CuN11Alهاي قفسنانو در مكانيسم احياي فوتوكاتاليستي   ترموديناميكي تئوري محاسبات 
  

  نتيجه گيري -٣
دارد كه با    تيواقع  نياشاره به ا  12CuN11Al  و   6CuN5Al  هاي نانوقفس   توسط  2CO گاز    ياياح  يحاصل از بررس  جينتا    

و    R2CO-E  هاي سميمكان  يبا بررس  رازي  است  تر منظور مناسب  نيا  يبرا  12CuN11Alسطح ساختار، نانوقفس    يكاهش انحنا
HER  كردن حد واسط    داري پا  يمشخص شد كه نانوقفس مذكور براCOOH   2گاز    يايجهت احCO  تر  مطلوب  ياز نظر انرژ 
 نشيبا گز  ديجد  يزورهايكاتال  يطراح  يرا برا  نامحدودي  امكانات  ها، در ساختار نانوقفس  رات ييتغ  جاداي  كلي  طور  به   است.

 . كند يم  جاديا 2COگاز  ياياح يبالا و مؤثر برا يرپذي
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 N2B نانو صفحه كيفرار توسط  يآل بات ي خواص جذب ترك  DFTمطالعه 

 

    ٢محمد سليمان نژاد،  و*١رضوان رحيمي

  r.rahimi1989@gmail.comاراك،، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  دكتري تخصصي شيمي  -*و    ١
     solimannejad@araku.ac.ir-m،  و دانشگاه اراك  هيدانشكده علوم پا  ،يميگروه ش  ك،يزيف  يمي، شاستاد تمام شيمي   -٢             

  

  يخواص انتقال  ،يكي ، خواص الكترونانسان   بازدم، تركيبات آلي فرار،  N2Bسطح  كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
ها قرار گرفته ندهياز آلا  يمتعدد ناش  يهاي مارياز آنها، انسان در معرض ب  يناش   يهايمختلف و آلودگ  عيامروزه با گسترش صنا   

است    يي از روش ها  يكيتنفس    ل يو تحل  هيزودهنگام است. تجز  صيتشخ  ها، يماريدرمان ب  يها براراه  نياز موثرتر  ي كياست.  
به عنوان  يكه م بودن، زمان    يرتهاجميمانند غ   يخاص  يايها با مزايماريزودهنگام ب  صيتشخ  يبرا  يروش غربالگر  كيتواند 

) در  VOCsفرار (  يآل  باتيمقدار ترك  يريگاندازه  ينوع غربالگر  ن ي. هدف ارديو ارزان بودن مورد استفاده قرار گ  عيپاسخ سر
  N2Bكه   دهدينشان م  N4B، و  3N5B  ،5N7B  ،N2B  ،N3B  ي روي نانوصفحاتنظر  ينيبشيپ  است.  ماريب  (Sun, 2016)بازدم  

  (Lin, 2022).دارد  ندهيسنتز شدن را در آ لياست و پتانس نيدارتري پا
  

  يات محاسباتي ئجز -٢
به نام    يكوانتوم  كياصول كد مكان  نيموج صفحه اجرا شده در اول  هي) با مجموعه پاDFT(  ي چگال  ي تابع  يمحاسبات تئور    

همراه    PBE  ) و تابعGGA(   افتهي   ميتعم  انيگراد  بيانجام شد. تقر)  Segall,2002(  متريال استديو  در بسته  CASTEPماژول  
كه توسط    DFT-D2استفاده شده است. روش    )Grimme, 2006 and Perdew, 1996(  م يگر  حيتصحتوسط    DFT-D2با  
  VOCو    N2B  سطح  نيبرهمكنش ب  في) در توصvdWدوربرد واندروالس (  ي هابرهمكنش  حي توض  يابداع شده است برا  ميگر
بازدم  اكسيژن  ي حاو  يها به  ،جذب شده موجود در  نقاط    ينه ياستفاده شد. مقدار  بر  kتعداد  اول   ٤×٣×١  لوئونيدر منطقه 
  بدست آمد.  ١جذب با استفاده ازمعادله  يشد. انرژ انتخاب Å ٢٠با فاصله خلاء  eV ٦٠٠ . انرژي شعاع قطعباشديم

)١(  Eads = Ecomplex - Esheet - EVOC 
complexE  ،sheetE    وVOCE  كمپلكس  يانرژ  بيبه ترت  N/VOC2B ،سطح  N2B  يهاو مولكول  VOC  هستند.    به طور جداگانه

g1E    وg2E  يشكاف نوار  ياز انرژ  يريمقاد  )gE  (سطح  N2B    قبل و بعد از جذبVOC  در    راتييدرصد تغ  ني هستند. بنابراgE  
  : د يآيم  دستباز معادله زير 

)٢(         %∆Eg= ቂ
(Eg2 – Eg1)

Eg1
ቃ ×100 
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  بحث و نتايج  -٣
با استفاده    N2Bسطح    يبر رو   O2Hو    د ياستون، اتانول، متانول، فرمالدئ  يهاكار، ما با عملكرد جذب و سنجش مولكول  نيدر ا   

تئور دار  يادوره  يچگال   يتابع  ياز  الف)١(شكل    ميسروكار  مقاد،  اتانول/N2Bاستون/  يهاكمپلكس  يبرا ads Eري.   ،N2B  ،
  رشفلد يمقدار بار ه  است.  eV  - ٠.٤١و    - ٠.٨٧،  - ٠.٥٦،  -٠.٦١،  -٠.٥٠  بيبه ترت  O2N/H2Bو    N2B/دي ، فرمالدئN2Bمتانول/

 يانرژ  .الكترون است  ٠.٢١و    ٠.٣٦،  ٠.١٠،  ٠.٠٥  بيبه سطح به ترت  د ياستون، اتانول، متانول و فرمالدئ  يهامنتقل شده از مولكول 
د به طور موثر بر  نتوانيم  VOC  هايدهد كه مولكول ينشان م  ،وجود دارندهمزمان    VOCآب و    يهاكه مولكول  يجذب زمان

  دماي اتاقمحاسبه شده در    يابيزمان باز  آب حفظ كند.  يهارا در حضور مولكول   يداري حال پا  نيد و در ع نسطح جذب شو  يرو
در اثر برهمكنش با    N2B سطح Eg∆%مقادير  است.  ريمتغ هيثان ٤٤٠تا  ٢.٦× ١٠-٤از تابشمورد نظر بدون  يهاكمپلكس يبرا

 ٠.٧١نيمه هادي بودن و مقدار شكاف انرژي مستقيم  درصد است.    ٣٥و    ٢٥،  ١٩،  ٥  بياستون و اتانول به ترت  د،يمتانول، فرمالدئ
eV    از همگرا شدن منحني ديناميك مولكولي در دماي اتاق در پايداري ديناميكي، حرارتي    ٢٠٠٠از نمودار ساختار نواري و 

step  ديفرمالدئبراي كمپلكس/N2B شود. (ب و ج) اثبات مي ١، به ترتيب در شكل كمپلكس نيدارتري به عنوان پا  
  

  

  

  

  

  

  

 

 
  ي مولكول  ك يناميو (ج) نمودار د  ي ، (ب) نمودار ساختار نوار N2B  سطح  ي رو  حاوي اكسيژن  های  VOC  . (الف) جذب ١شكل  
 به عنوان پايدارترين كمپلكس.  N2B/ ديفرمالدئكمپلكس   ياتاق برا ي در دما

  

  ي ريگ جهينت -٤
  يدر تمام يقابل قبول گريحس ،يكيالكترون يهايژگيقابل توجه در و راتييو تغ  يابيجذب مناسب، زمان باز يتوجه به انرژ  با    

اكمپلكس ب  جاديها  ب  يانرژ  نيشتريشد.  و  با   انيجر   رييتغ  نيشتريجذب  ولتاژ  جريان  اسيتحت  منحني  به ولتاژ  _ در  مربوط 
  ي مطالعه خواص حسگر  نيآمده از ادستبه  جيدارد. نتا  يمناسب  ياب يو زمان باز  يكياست كه پاسخ الكتر  N2B/ديفرمالدئ  كمپلكس

ممكن است از ها  افتهي  ني. ادهدينشان مانسان  موجود در بازدم    اكسيژن  يحاوهاي    VOCرا نسبت به    N2Bمناسب سطح  
  كند.   فراهمها را ي ماريزودهنگام ب  صيامكان تشخ مار،يتنفس بازدم ب ليو تحل هيتجز قيطر
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  تاثير ميدان الكتريكي بر رفتار فازي آب بين دو صفحه بور نيتريد 
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  kamalvand@yazd.ac.ir، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاه يزد    دانشيار:  نويسنده مسئول   -*و    ٢
  
  

  آب محدود شده، انتقال فاز، شبيه سازي ديناميك مولكولي، صفحه بور نيتريد، ميدان الكتريكي كليدي: گان واژ

    

  مقدمه -١
منجر به اكتشاف   ك،يصنعت الكترون عيهمگام شدن با توسعه سر يبرا  بسيار بالا  گرمايي  يي رسانا با   به مواد ي جوامعفور  ازين    

  ي پخش و انتقال گرمايي كاربردها   يبرا  آلدهيماده ا  كي) به عنوان  BNNS(  ي ضلع  شش  نيتريد  بورنانوصفحات  و استفاده از  
  يسيته بوده الكتر  ق يعازياد و همچنين    ونيداسيمقاومت در برابر اكسي و  كياستحكام مكانهدايت گرمايي،    يها دارا  BNNSشد.  

  ١٨٤٢. بور نيتريد يك تركيب شيميايي با تعداد برابر نيتروژن و بور بوده كه در سال  )An et al., 2023( مي دارندك  يو چگال
مانند    موادي  .)Pakdel et al., 2014(براي اولين بار بور نيتريد با استفاده از پتاسيم سيانيد و اسيد بوريك مذاب سنتز شد  

ضلع   نيتريدبورگرافن،   ژرمانيشش  دليل  سيليسو    ومي،  به  و  و   بالا نگ  ا ي  مدول   مانند  مناسبي   ي هايژگ يويوم  زياد،    ژه يسطح 
. از سوي ديگر، در حال حاضر  )Wang et al., 2017(هايي مانند كاتاليزور و فوتوالكتريك دارند  هاي موثري در زمينه كاربرد

نانولوله مانند  نانومتري  فضاهاي  در  شده  محدود  گرفته سيالات  قرار  توجه  مورد  محدود  اند.  ها  آب  خواص   يبراشده  درك 
نقش   نيهمچن  شده  مهم است. آب محدود  الاتيو نانوس  انيجرسنجش،عيسر  انيجر  يهاولتاژ، دستگاه  ديمانند تول  ييكاربردها 

. )Chakraborty et al., 2017(  كنديم  فاياي نيز  وني  يهاكانال  ق ياز طر  انيمانند جر  يكيولوژيب  يندهاياز فرآ  ياريدر بس  يمهم
. )Fu et al., 2011(د  نشان ده  خودز  ارا  ي  معمول  ريغ   متفاوت و  يهايژگيو  ي كوچكدر فضاهاشده    ب محدودآ  روديانتظار م

بر   به دليل تاثير  نيز  الكتريكي  ميدان  را ميآب    هايي مولكولدوقطب  ي ريگجهتبه علاوه، حضور  غيرمعمول  رفتار  اين  تواند 
  .)Zhang & Su, 2021(تشديد كند 
 

  روش پژوهش -٢
هاي  در اين پژوهش اثر ميدان الكتريكي بر آب محدود شده بين دو صفحه بور نيتريد بررسي شده است. صفحات و تعداد مولكول   

استفاده شد. كه در اين پژوهش    LAMMPSساخته شده و براي شبيه سازي از برنامه    VMDو     MATLABآب با نرم افزار
آنگستروم در نظر گرفته    ٣٠×٣٠×٣٠مولكول آب درون جعبه اي به ابعاد    ٨٢٦اتمسفر و همچنين    ١كلوين و فشار    ٢٩٨دما  

برابر قطر مولكول آب در نظر    ٥تا    ٢آنگستروم از جعبه و فاصله صفحه ديگر از    ٦است. يكي از صفحات بور نيتريد در فاصله  
در سه راستاي  گرفته شد. با بررسي ساختار سيال محدود شده، انتقال فاز آب قرار در اين محدوده مورد بررسي قرار گرفت. سپس  

x    وy    وz  طور جداگانه ميدان از  هركدام بهV/Å  قرار    اعمال و  انتقال فاز آب محدود شده مورد تحليل و بررسي  ٠/٤تا    ١/٠
  گرفت.
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    بحث و نتيجه گيري -٣
نتايج شبيه سازي نشان مي دهد كه اعمال ميدان الكتريكي در راستاي افقي (موازي با صفحات بور نيتريد)، تاثيري بر رفتار     

فازي آب محدود شده ندارد. از سوي ديگر، اعمال ميدان در راستاي عمود بر صفحات مي تواند رفتار فازي آب محدود شده را  
برابر قطر تقريبي    ٣دهند كه در حفره هايي كه فاصله دو صفحه بور نيتريد كمتر از    دستخوش تغيير گرداند. نتايج نشان مي 

براي    ١مولكول آب باشد، اعمال ميدان تاثيري بر ساختار نخواهد داشت. ولي با افزايش فاصله دو ديواره، همانگونه كه در شكل  
داد لايه هاي مولكولي موازي با ديواره ها به طور قابل  برابر قطر مولكول آب ديده مي شود، پس از اعمال ميدان، تع  ٥/٣فاصله  

توجهي افزايش مي يابد كه دليلي بر تغيير محسوس ساختار سيال است. براي تاييد وقوع انتقال فاز، چگالي ميانگين آب محدود  
سب ميدان يك شده برحسب ميدان اعمال شده نيز مورد بررسي قرار گرفت كه نتايج نشان مي دهند مشتق اول چگالي برح

را نشان مي دهد كه تاييدي بر وقوع انتقال فاز در اثر اعمال ميدان الكتريكي در راستاي عمود  ١/٢ V/Åتغيير شديد در ميدان 
  بر ديواره هاست. 

  

و نمودار    ١/ ٠نمودار زرد رنگ آب محدود شده در عدم حضور ميدان الكتريكي و نمودار سبز رنگ در حضور ميدان  :    ١شكل  
 ٣/ ٨  V/Åآبي رنگ در حضور ميدان  
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كنش كارواكرول با مايعات يوني دار شده در برهمبررسي نقش كاتيون عامل
 سازي ديناميك مولكولي آمينواسيدي به كمك شبيه
   

   ٤، فاطمه موسوي بايگي  ٣، محمد رزمخواه.*٢، محمدتقي حامدموسويان١زهرا رضاپور

  

  (Zahra.rezapour@mail.um.ac.ir) فردوسي مشهد  ، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه  دانشجوي دكتري  -١
   (mosavian@um.ac.ir)فردوسي مشهد  ، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه  استاد نويسنده مسئول:   -*و    ٢
  )mohammad.razmkhah@mail.um.ac.irفردوسي مشهد (، مهندسي شيمي، شيمي، مهندسي و دانشگاه    استاديار  -٣

  (moosavibaigi@um.ac.ir)فيزيك، شيمي، علوم و دانشگاه فردوسي مشهد  -دانشيار، شيمي  -٤
 

  

  مولكولي. سازي ديناميك  مايعات يوني آمينواسيدي، كارواكرول، گروه عاملي، شبيهواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
افزودني  قاضايت    ظهور  باعث  سالم  شدهموادغذايي  گياهي  كارواكرول هاي  فرمول  )  CAR(  است.  با  گياهي  زيستي  تركيب 

ي كوهي و آويشن يافت  در گياهاني مانند پونه   سرطاني است وباكتريايي و ضداكسيداني، آنتيخواص آنتيو   O١٤H١٠Cشيميايي  
باعث الزام استخراج آن از گياهان حاوي    CARنظير  . خواص بي٤  ;٢و در صنايع غذايي، آرايشي و بهداشتي كاربرد دارد    ٣شود  مي

است. استخراج با حلال روشي مطلوب براي استخراج اين تركيبات است كه حلال انتخابي بسيار مهم  اين تركيب زيستي شده
 يابند. مايعات يوني آمينواسيدي هاي سبز اهميت ميبا سلامت مردم، استفاده از حلال  CARباشد. به دليل ارتباط مستقيم  مي

)AAILs  (پذيري بالا، سميت بسيار پايين و پايداري گرمايي و شيميايي  تخريب با خواصي مانند فشاربخار كم، حلاليت و زيست
متشكل از كاتيون ايميدازوليوم    AAILsبا    CAR  كنشاند. در اين پژوهش برهمهاي سبز مورد توجه امروزه به عنوان حلال  ١بالا  

)،  COOH(  ي پروپيل ايميدازوليوم با سه گروه كربوكسيلنحوي كه زنجيرهگيرد. بهو آنيون گلايسينات مورد بررسي قرار مي
  گيرد. مورد مطالعه قرار مي  AAILs  با   CAR  كنشدار و نقش ساختار كاتيون در برهمعامل)  OH(  و هيدروكسيل)  2NH(  آمين

  

  هاروش  -٢
بارهاي جزئي اتمي    NBOسازي و با روش  بهينه B3LPY/6-311++(d,p) ها در سطح محاسباتي  ساختار الكتروني گونه      

به توده بودن سيستم  با توجه  انجام و  سازي در جعبهها شبيه محاسبه شد.  در    CARمولكول    ٤جفت يون و    ٢١٦ي مكعب 
 ١  atmو فشار    ١٥/٢٩٨  Kدماي  سازي در  استفاده و شبيه  AMBERتكرار شد. از ميدان نيروي    ١٨/٢  ٥ال پلي_ افزار دينرم

  صورت پذيرفت.    ٣٥ nsسازي به مدت شبيه بوده و   ١ fsو گام زماني ١٨ Åشعاع قطع   انجام شد.
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  گيري بحث و نتيجه -٣
دهد چگالي احتمال حضور آنيون (ابر بنفش) در اطراف  نشان مي  )١شكل () SDFبررسي نتايج حاصل از تابع توزيع فضايي (    

CAR    اين در حالي است كه بيشترين چگالي احتمال حضور مربوط به آنيون از كاتيون (ابر قرمز) است.  در    [GLY]-بيشتر 
،  ٢سازي رصد شد و مطابق با شكل  در كل زمان شبيه  CARباشد.  همچنين مسير حركت  مي  MIM][GLY]2[PNHحلال  
CAR    در سيستم[PMIM][GLY]    بيشترين و در سيستمMIM][GLY]2[PNH   جايي را داشته كه نشان از كمترين جابه

يكسان و به صورت زير    CARو مسير حركت     SDFي  اين حلال دارد. ترتيب نتيجه  [GLY]-با آنيون    CARدرگيري بالاي  
  MIM][GLY]2[PNH  <  [GLY][POHMIM]  <  [GLY][PCOOHMIM]   <  [GLY][PMIM]است: 

  

  

  

  سازي در كل زمان شبيه   CARمسير حركت    -٢شكل  CARآنيون (بنفش) و كاتيون (قرمز) اطراف    SDFنمودار    -١شكل

           

كند. بنابراين، در  برقرار مي  CARكنش شديدتري با  آنيون نسبت به كاتيون برهم  كندمي) بيان  RDFنتايج تابع توزيع شعاعي (
قبل مشخص مي نتايج  انحلال  تأييد  در  تأثيرگذارتري  نقش  آنيون  نمودار    CARشود  است  آمده  ٣كه در شكل    RDFدارد. 

شود. همچنين نتايج  ميCAR -و كاتيون  CAR -كنش آنيوندار كردن كاتيون باعث افزايش شدت برهمكند عاملمشخص مي
  كند.تر عمل ميموفق CARنسبت به دو گروه عاملي ديگر در انحلال   2NHدهد گروه عاملي  نشان مي

  

 

  هاي مورد مطالعهكارواكرول و كاتيون كارواكرول در حلال-آنيون  RDFنمودار   -٣شكل 
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براي   آمفتامين، و پتانسيل گرافنررسي نظري ساختار مولكولي آمفتامين و متب

  ها جذب آن

 

   و*٢عبدالرضا نكوئي ، ١رضائيانلادن 

 l.rezaiean@sutech.ac.irصنعتي شيراز،  گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه، رشته شيمي فيزيك،  كارشناس ارشد -١
  nekoei@sutech.ac.irصنعتي شيراز،  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاهنويسنده مسئول: دانشيار-و*٢

  
  

  يمحاسبات  نهيهزي،  كندگ ابرهمكنش پر دانسيته،    يتابع  ، نظريهن يآم  ليفن اتواژگان كليدي: 

    

  مقدمه -١
به خانوادهو مت  آمفتامين    مهار كردن  آمفتامين كه  با  تعلق دارند،  آمين  اتيل  به فن  از داروهاي محرك اعصاب معروف  اي 
باعث افزايش مقدار دوپامين، سروتونين، نوراپينفرين و آدرنالين در   دازهاياكس  نيمونوآمي و  ناپس يس  شيپ   نيمونوآم  هايلناق

از آمفتامين    . كنندرا ايجاد ميكاهش خستگي و اشتها    ،افزايش تمركز  ، خوابيبي  مانند   شوند و اثراتيمي  دستگاه عصبي مركزي
آمفتامين عملاً هيچ  شود. متو چاقي استفاده مي  ناركولپسي،  فعالياختلال نقص توجه و بيش هايي چون  براي درمان بيماري 

گيرد  مورد استفاده قرار مي  تفريحي  داروي  يك  عنوان  واسطه ايجاد حالت سرخوشي، به  اي ندارد و بهارزش پزشكي شناخته شده
افزايش    ،كاهش وزن  تهوع، استفراغ، گرفتگي عضلات شكمي،  توان بهاز عوارض جانبي مصرف آن مي   .است  آور  اعتياد  و به شدت

تواند در مقادير زياد باعث ايجاد آسيب مغزي،  اد مياشاره كرد. مصرف اين موهاي حركتي  فشار خون و ضربان قلب و تشديد تيك 
  .)Heal et al., 2013( كما و مرگ شود 

  

  آمفتامين : ساختار شيميايي آ) آمفتامين و ب) مت  ١شكل 
  

اند.  هاي لانه زنبوري در كنار يكديگر قرار گرفتههاي كربن است كه به صورت شبكه گرافن يك ساختار دو بعدي متشكل از اتم
مساحت سطح ويژه بالا، استحكام و    جمله  از  يمتعددهاي شگفت انگيز  اين ماده با ساختار منحصر به فرد خود داراي ويژگي

باشد. گرافن در صنايع مختلفي همچون پذيري بالا، رسانايي الكتريكي و حرارتي قوي، شفافيت نوري و نفوذناپذيري ميانعطاف
هاي خورشيدي، الكترونيك، فوتوالكتريك، هوافضا، و در صنعت پزشكي به عنوان حامل دارو كاربرد دارد. همچنين در ساخت سلول

  . )Ren et al., 2018(رد گيها، سنسورها و فيلترها مورد استفاده قرار مينمايشگرها، ابرخازن
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  روش  -٢
هاي حاصل از  آمفتامين، و همچنين ساختار كمپلكسآمفتامين، متدر اين مطالعه، ساختار كانفورمرهاي متعدد ممكن براي     

مكانيك كوانتومي مورد بررسي قرار گرفته    يهاروش از    )DFT(  دانسيته  يتابع  نظريه  استفاده از  با  ها بر روي گرافن،جذب آن 
هاي پراكندگي لاندن از جمله شامل برهمكنش  DFTهاي  گرافن، با استفاده از روش-هاي آمفتاميناست. پايدارترين كمپلكس

B3LYP-D3  ،B3LYP-D3(BJ)  ،M062X-D3  ،B97D    وωB97X-D  پايه مجموعه  و   G(d,p)++311-6اي  و  بررسي 
سپس، با انجام    پارامترهاي مختلف مرتبط با جذب، همچنين سرعت انجام محاسبات، مورد تجزيه و تحليل قرار گرفته است.

هاي جذب بدست آمده مورد هاي بهينه شده در هر روش، انرژيها، بر روي ساختارروشمحاسبات تك نقطه انرژي در همه  
هاي  بررسي قرار گرفته و روشي كارآمد از نظر هزينه محاسباتي و دقت محاسبات پيشنهاد شده است. نهايتاً، پايدارترين كمپلكس

ترين روش گرافن توسط روش پيشنهادي مورد بررسي قرار گرفته و نتايج انرژي جذب حاصل از آن با نتايج دقيق-آمفتامينمت
افزار تمامي محاسبات مكانيك كوانتومي در اين مطالعه با استفاده از نرم محاسباتي ذكر شده، مقايسه و اعتبارسنجي شده است.

  گوسين انجام شده است. 
 

  بحث و نتايج  -٣
نشان داد كه زاويه دو وجهي بين هيدروژن   CBS-QB3آمفتامين با استفاده از روش  بررسي كانفورمرهاي آمفتامين و مت    

و متيل متصل  3CHو هيدروژن مجاور آن در حلقه فنيل در ساختار آمفتامين و همچنين زاويه دو وجهي بين گروه  2NHگروه 
آمفتامين، نسبت به ساير عوامل، بيشترين تاثير را در پايداري يا ناپايداري ساختارها دارند. طي بررسي  به نيتروژن در ساختار مت

ها بر روي صفحه  آمفتامين با صفحه گرافن مشخص شد كه جذب اين مولكول برهمكنش پايدارترين كانفورمرهاي آمفتامين و مت
هاي  نشان داد كه اختلاف انرژي  DFTهاي مختلف  ش مقايسه رو  گيرد.ها صورت ميگرافن از سمت گروه آمين و/يا حلقه فنيل آن 

هاي  روي سطح گرافن) حاصل از روشبر آمفتامين  كيلوكالري بر مول، براي هر دوي تركيبات آمفتامين و مت ١٦جذب (حدود 
به قدري كم است كه مي مقايسه  توان آن مختلف  با  مقايسه كرد. همچنين  با هم  را  پارامترهاي مختلف ساختاري    RMSها 

هاي بررسي شده از نظر ساختاري انطباق قابل قبولي با هم دارند. طبق آناليز نتايج به دست ها مشخص شد كه همه روشروش
با بهترين روشآمده و مقايسه آن براي   )Sedlak et al., 2013(هاي محاسباتي  هاي محاسباتي گزارش شده در ديتابانكها 

روش   مشابه،  دقيق  B3LYP-D3(BJ)تركيبات  عنوان  روش  به  و  سريع   B97Dترين،  عنوان  شدند.  به  مشخص  روش،  ترين 
نتايج محاسبات    تا حدود زيادياما    ،كنندتفاوت زيادي در سرعت محاسبات ايجاد نمي  BJهمچنين مشخص شد كه اصلاحات  

  بخشند.را بهبود مي
هاي تك نقطه آن روش بر روي ساختارهاي بهينه شده توسط ساير  هاي بهينه شده كامل هر روش با انرژيمقايسه انرژي    

تر  بر روي ساختاري كه با يك روش سريع  ترتوان با استفاده از محاسبات تك نقطه توسط يك روش دقيقها نشان داد كه ميروش
تر به دست آورد. با تجزيه و تحليل كامل اين مقايسات،  اي نزديك به انرژي بهينه سازي كامل در روش دقيق انرژي بهينه شده،

به عنوان كارآمدترين روش از نظر هزينه محاسباتي و دقت    **B97D/6-311++G**//B3LYP-D3(BJ)/6-311++Gروش  
يج حاصل از بهينه سازي كامل  دهند كه ميزان خطاي حاصل از اين روش نسبت به نتامحاسبات پيشنهاد شد. نتايج نشان مي

  آمفتامين بر روي گرافن، است.  درصد، به ترتيب براي جذب آمفتامين و مت ٦و   ٣ترين روش، كمتر از حدود در دقيق
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  گيرينتيجه  -٤
دهد كه جذب آمفتامين  هاي جذبي به دست آمده در اين تحقيق با نتايج بعضي مطالعات پيشين نشان ميي نتايج انرژيمقايسه    

تر است. همچنين، با توجه به مقايسات،  و ورق كاربيد بور قوي  P11N12Bها،  بر روي گرافن از جذب آن بر روي كربونانوتيوپ
 آمفتامين، نسبت به آمپيرا، گلايسين، استون و افدرين است.گرافن جاذب بهتري براي آمفتامين و مت

  

  منابع و مراجع 

[1] Heal, D. J., Smith, S. L., Gosden, J., & Nutt, D. J. (2013). Amphetamine, past and present–a pharmacological 
and clinical perspective. Journal of psychopharmacology, 27(6), 479-496  . 
[2] Ren, S., Rong, P., & Yu, Q. (2018). Preparations, properties and applications of graphene in functional devices: 
A concise review. Ceramics International, 44(11), 11940-11955  . 
[3] Sedlak, R., Janowski, T., Pitonak, M., Rezac, J., Pulay, P., & Hobza, P. (2013). Accuracy of quantum chemical 
methods for large noncovalent complexes .Journal of Chemical Theory and Computation, 9(8), 3364-3374  . 
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بررسي خواص فيزيكوشيميايي  تهيه حلال اتكتيك عميق جديد مبتني بر تيمول و
 آن 

  

  . و*٣، رحمت صادقيو*٢، نوسيبه ابراهيمي ١سولماز رفعتي

  rafatisollmaz@gmail.comفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده اول: دانشجوي دكتري شيمي  -١
          n.ebrhimi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاديار شيمي -٢             

          rsadeghi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاد شيمي  -٣
  
  

  لحلال اتكتيك عميق، دهنده پيوند هيدروژني، گيرنده پيوند هيدروژني، تيموواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
هاي آلي  ، بازار جهاني حلال٢٠٢٠ها در تسهيل فرآيندهاي شيميايي در صنايع مختلف نقش اساسي دارند. در سال  حلال   

رسيد   ميليون دلار خواهد  ٦٧٨٣٧.٨به    ٢٠٢٨ها حاكي از آن است كه تا سال  بينيميليون دلار بود كه پيش٧/٤٣٨٤٥معمولي  
شيميايي مختلف را كاهش دهند، براي رويارويي  فرآيندهاي محيطي توانند اثرات زيست هاي جديدي كه ميتوسعه فناوري. ]١[

كنند  پيروي مي  يي كه از اصول شيمي سبزهااز اين منظر، استفاده از حلال  .ي زمين الزامي استمناسب با مشكلات آلودگي كره
تواند حائز اهميت باشد، چرا كه حلال در اغلب كاربردهاي شيميايي، از فرآيندهاي سنتز تا استخراج و پيش تغليظ نقش مي

هاي سبز با قابليت  ي حلال) موضوع مورد توجه پژوهشگران در توسعه DESsهاي اتكتيك عميق (اخيراً حلال . ]٢[ اساسي دارد
اند كه در اثر اختلاط محض ها از دو يا چند جزء تشكيل شدهDES.  ]٣[هاي آلي فرار، مضر و سمي بوده است  جايگزيني حلال

ويژه پيوند هيدروژني بين  هاي واندروالسي مطلوب و به كنشبه برهم   DESتشكيل    .شوندو بدون انجام واكنش شيميايي مايع مي
هاي فيزيكي قوي با پايدار كردن پيكربندي مايع، موجب تشكيل فاز مايع در  كنشاين برهم .شود اجزاي مخلوط نسبت داده مي

.  يابدگيري كاهش ميطور چشمطوريكه دماي ذوب مخلوط در مقايسه با دماي ذوب اجزاي خالص بهشوند؛ بهدماي اتاق مي
و شيميايي    پذيري خواص فيزيكيايي، ارزان بودن و تنظيميغيرفرار بودن، تهيه آسان و بدون استفاده از حلال و واكنش شيم

هاي آلي و مايعات يوني  هاي نوظهور نسبت به حلالريق انتخاب نوع و نسبت اجزاي سازنده از جمله مزاياي اين حلالها از طآن
هاي دسته اول  DESي  اجزاي سازندهشوند، بندي ميهاي مختلف تقسيمشان به دستهها با توجه به اجزاي سازنده DES است.

ها بر اساس  DESاخيراً دسته جديدي از . كند ها را محدود ميي كاربرد آنبه دليل الزام وجود يك تركيب يوني دامنهتا چهارم 
ي دستههاي  DESي  دهندهي تشكيلبا توجه به اينكه هر دو گونه .ها)DESدسته پنجم  تركيبات غيريوني پيشنهاد شده است (

ها DESبراي اهداف مختلف، بهتر از ساير    و  پنجم ساختار مولكولي دارند، نسبت به چهار دسته اول داراي مزاياي متعددي هستند
   .]٤[كنند هاي آلي رايج عمل ميو حلال
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 مواد و روش كار  -٢

  مواد مورد استفاده  -١-٢
كار  ) براي توليد حلال اتكتيك عميق جديد بهخريداري شده از مركدر تركيب با استاميد ((خريداري شده از مرك)  تيمول     

  .  رفت
  
  DESهاي روش تهيه مخلوط -٢ - ٢
از تيمول و استاميد با استفاده از ترازوي ديجيتال مدل  نسبت     آلمان   Satoriusساخت شركت    CP24Sهاي مولي مختلف 

  دست آمد. و همگن به دقيقه، مايع شفاف ٣٠زدن مداوم و حرارت ملايم، پس از اي ريخته شد. با همهاي شيشهتهيه و در ويال
  

  DSCروش انجام  -٣-٢
ريخته شد و با دادن برنامه دمايي    DSC 204 F1هاي آلومينيومي مخصوص دستگاه  گرم از هر نمونه در بوتهميلي  ٣٠الي  ١٠   

  مشخص آناليز هر نمونه انجام شد. 
 

    گيري خواص فيزيكوشيميايياندازه  -٢-٤
  براي   استوالدويسكومتر  گيري چگالي و سرعت صوت،براي اندازه Anton Paarساخت شركت   DSA٥٠٠٠دانسيتومتر مدل     

تا    ٢٥ي دمايي  در گستره  براي تعيين ضريب شكست  Anton Paar  Abbemat  رفركتومتر آزمايشگاهي گيري گرانروي واندازه
  . گيري شداستاميد، اندازه از مخلوط تيمول: ١:٢براي نسبت مولي  ،درجه سلسيوس ٤٥

  

  بحث نتايج و  -٣
هاي مولي مختلف مخلوط پايداري را تشكيل داد كه در دماي اتاق مايع بود. تشكيل  تيمول در تركيب با استاميد در نسبت    

اجزاي سازنده شد.   بين دوگونه (تيمول و استاميد) موجب كاهش شديد دماي ذوب مخلوط نسبت به  پيوند هيدروژني قوي 
مايع مخلوط تيمول :  - و انحراف منفي رفتار تعادل فاز جامد  DSCدست آمده با استفاده از  مايع به-نمودار فاز جامد  ١درشكل  

  ال نشان داده شده است. استاميد از حالت ايده

  

 مايع تيمول: استاميد - نمودار فاز جامد:  ١شكل 
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  گيرينتيجه  -٤
مخلوط تيمول : استاميد كاهش دماي ذوب شديدي را نسبت به اجزاي خالص نشان داد كه گوياي برهمكنش مطلوب بين     

ي پيوند هيدروژني را دارد. چگالي،  ها نشان داد كه تيمول نقش دهنده و استاميد نقش پذيرندهتيمول و استاميد است. بررسي
تهيه شده نسبت به آب چگالي    DES يابد.  تهيه شده با افزايش دما كاهش مي  DESسرعت صوت، ويسكوزيته و ضريب شكست  

  كمتر ولي گرانروي بيشتري دارد. 
  

  منابع و مراجع 
[1] A.T.N. Fajar, T. Hanada, A.D. Hartono, M. Goto, Estimating the phase diagrams of deep eutectic solvents 

within an extensive chemical space, Commun. Chem. 7 (2024) 27. 
[2] E. Picciolini, G. Pastore, T. Del Giacco, G. Ciancaleoni, M. Tiecco, R. Germani, aquo-DESs: Water-based 

binary natural deep eutectic solvents, J. Mol. Liq. 383 (2023) 122057. 
[3] K.A. Omar, R. Sadeghi, Database of Deep Eutectic Solvents and their Physical Properties: A Review, J. 

Mol. Liq. (2023) 121899. 
[4] W. Zaidi, A. Boisset, J. Jacquemin, L. Timperman, M. Anouti, Deep eutectic solvents based on N-

methylacetamide and a lithium salt as electrolytes at elevated temperature for activated carbon-based 
supercapacitors, J. Phys. Chem. C 118 (2014) 4033–4042. 
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بررسي كاربرد حلال اتكتيك جديد مبتني بر تيمول در استخراج متيلن بلو از محلول  
  آبي  
 

  . و*٣، رحمت صادقيو*٢، نوسيبه ابراهيمي ١سولماز رفعتي

  rafatisollmaz@gmail.comفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده اول: دانشجوي دكتري شيمي  -١
         n.ebrhimi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاديار شيمي -٢             
         rsadeghi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاد شيمي  -٣

  
  

  مايع - ، متيلن بلو، استخراج مايعتيمولحلال اتكتيك عميق،  واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
فرآيند جداسازي اجزاي يك جريان مايع از طريق تماس آن جريان با جريان مايع ديگري كه ممكن است در آن نامحلول يا     

دارد زيرا برخي از اجزا    اجزاء وجودشود. در اين روش امكان جداسازي  مايع ناميده مي-فقط تا حدي محلول باشد، استخراج مايع
مايع، يافتن يك حلال  -هاي مايع بيشتر حل شوند. يك مرحله حياتي در فرآيند استخراج مايعدهند در يكي از جريانترجيح مي

پذيري بالا، ضريب توزيع باشد كه با انتخابآل بايد عملكرد استخراج بالايي داشته  صرفه است. يك حلال ايدهبه كارآمد و مقرون
زيست محيطي، حلال بايد سازگار با محيطشود. از منظر زيستبالا، سهولت بازيابي و حداقل نسبت مواد اوليه به حلال مشخص مي

هزينه و در دسترس باشد يا بايد بتواند با يك فرآيند سنتز ساده و ارزان نظر اقتصادي، حلال بايد كمسمي باشد. از نقطهو غير
وه بر اين، خواص فيزيكي و ترموديناميكي حلال، مانند ويسكوزيته، پايداري حرارتي، چگالي و كشش سطحي، از  توليد شود. علا

هاي آلي  جمله اطلاعات مورد نياز براي كاربرد در مقياس صنعتي است. فرآيندهاي صنعتي در مقياس بزرگ معمولاً از حلال 
كنند. با  استفاده مي  N-formylmorpholineمتيل پيروليدون و  -N)، فورفوريل الكل، اتيلن گليكول،  SULمانند سولفولان (

پذيري، فراريت و هزينه بالاي بازيابي هستند. بعدها،  هاي آلي داراي خواص نامطلوب مانند سميت بالا، اشتعالاين حال، حلال
طور بخار ناچيز و پايداري حرارتي به   عنوان يك حلال برتر معرفي شد و به دليل مزاياي با ارزشي چون فشار) بهILمايع يوني ( 

ها براي استفاده در مقياس  ها، اكثر آنILرغم مزاياي آشكار  گرفت. با اين حال، علي  گسترده توسط محققان مورد مطالعه قرار 
سازي است. براي غلبه بر هاي آلي و مراحل خالصها مستلزم استفاده از حلالصنعتي بسيار گران هستند. همچنين سنتز آن 

بررسي  هاي آلي مورد  ها و حلالILمناسبي براي    عنوان جايگزين) بهDESsهاي اتكتيك عميق (ها، حلالILهاي  محدوديت
سازگار، غير قابل اشتعال و غير سمي هستند يا سميت كمي دارند پذير، زيستتخريبها غيرفرار، زيست DESاند. اكثر  گرفته  قرار 

]١[  .  
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  مواد و روش كار -٢
  مواد مورد استفاده  -١-٢
كار  به) براي توليد حلال اتكتيك عميق جديد  خريداري شده از مركدر تركيب با استاميد ((خريداري شده از مرك)  تيمول     

  ازمتيلن بلو (خريداري شده از مرك) و آب دو بار تقطير براي تهيه محلول آبي جهت استخراج استفاده شد. . رفت
  

  DESروش تهيه  -٢ -٢
از تيمول و استاميد (با استفاده از ترازوي    DESاز    ١:٢مولي    نسبت     توزين مقدار دقيقي  با  ) و Satoriusتيمول : استاميد 

  دست آمد.دقيقه مايعي كاملا شفاف و همگن به ٣٠زدن مداوم مخلوط و حرارت ملايم تهيه شد. پس از سپس هم
  

  مايع -روش انجام استخراج مايع -٣-٢
تهيه    از  ي نسبت جهت  آبي متيلن   DESهاي وزني مختلف  رنگي و  و محلول  از محلول  ترازوي   DESبلو، مقادير خاصي  با 

دقيقه سانتريفيوژ    ١٠) و  rpm٤٥٠ي مگنت و استايرر (با دور  دقيقه اختلاط به وسيله  ١٠توزين شد. پس از  Satoriusديجيتالي  
تنظيم شده بود براي رسيدن به تعادل قرار گرفت.    ٢٥  ◦Cدقيقه در آكواريومي كه در دماي    ٣٠)، به مدت  rpm٣٠٠٠(با سرعت  

و رنگ) به وسيله سرنگ و آنژيوكت مقدار سه ميلي گرم برداشته و به سل   DESي پايين (فاز بالا غني از سپس از فاز باقيمانده
  دستگاه اسپكتروفوتومتر انتقال داده شد.  

  

  نتايج و بحث  -٣
   DES  ي وسيع مايع بودن اين حلال ي مورد استفاده در اين پژوهش، با توجه به گرانروي پايين و گسترهجديد توليد شده

ي  باشد. براي محاسبه ي مناسبي ميهاي آبي گزينهها، جهت استفاده در فرآيندهاي استخراج از محلول DESنسبت به ساير  
  ) از فرمول زير استفاده شد. Exبازدهي استخراج (

 
با استفاده از نمودار كاليبراسيون   fCاست.     غلظت نهايي محلول پس از استخراج   fCغلظت اوليه محلول رنگي و    iCكه در آن  
UV-Vis  شكل زير اثر نسبت وزني  بلو محاسبه شدهاي آبي استاندارد متيلندست آمده براي محلول به .DES    به محلول رنگي

  دهد. تيمول: استاميد را نشان مي DESبر بازدهي استخراج متيلن بلو توسط 
  

به محلول رنگي در بازدهي استخراج متيلن بلو از محلول آبي توسط حلال اتكتيك   DESبررسي اثر نسبت وزني  :  ١شكل 

  ) تيمول: استاميد DESعميق (
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  گيري نتيجه-٤

   DES   : استاميد عملكرد موفقي در استخراج رنگ متيلن بلو از محلول آبي آن در غلظت اوليه و نسبت وزني مشخص    تيمول
DES   بلو بيشتر باشد و همچنين هرچه  ي محلول آبي متيلنبه محلول رنگي نشان داد. نتايج نشان داد كه هرچه غلظت اوليه

  بلو بيشتر بود، بازدهي استخراج بيشتر است.به محلول آبي متيلن  DESنسبت وزني 
  

  منابع و مراجع 
[1] M.K. Hadj-Kali, L. El Blidi, S. Mulyono, I. Wazeer, E. Ali, J. Rallapalli, Deep Eutectic Solvents for the 

Separation of Toluene/1-Hexene via Liquid–Liquid Extraction, Separations 9 (2022) 369. 
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  سازي ديناميك مولكولي حلال اتكتيك عميق غير يوني مبتني بر تيمول شبيه
  

    ٣رحمت صادقي، و*٢نوسيبه ابراهيمي ، ١سولماز رفعتي

  rafatisollmaz@gmail.comفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده اول: دانشجوي دكتري شيمي  -١
         n.ebrhimi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاديار شيمي -٢             
          rsadeghi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده سوم: استاد شيمي   -٣

  
  

  سازي ديناميك مولكولي حلال اتكتيك عميق، تيمول، آميد، شبيه كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
هاي سبز نوظهور، در دو دهه اخير توجه بسياري از پژوهشگران را )، به عنوان يك نوع از حلالDESحلال يوتكتيك عميق (   

محيطي زيادي را به همراه دارند.  هاي آلي مرسوم است كه مخاطرات زيستبه خود جلب كرده و جايگزين مناسبي براي حلال
DESپذيري خواص توان به دماي ذوب پايين، فراريت ناچيز، تنظيمها خواص مشترك زيادي با مايعات يوني دارند، از جمله مي

ي زياد و مراحل طولاني  ها برخي از معايب مايعات يوني، همچون هزينه DES. با اين حال،  [1,2]و قابليت انحلال بالا اشاره كرد  
ها از اختلاط  DES . در واقع،[3]ها هيچ نيازي به استفاده از حلال نيست  DESي  سازي را ندارند؛ چراكه در تهيهسنتز و خالص

معرفي    [4]توسط ابوت و همكارانش    ٢٠٠٣در سال    DESشود. اولين  فيزيكي دو گونه كه برهمكنش مطلوب دارند ايجاد مي
متوجه يك كاهش دماي ذوب غيرعادي در مقايسه با دماي ذوب    ١:٢شد كه حين اختلاط اوره و كولين كلريد در نسبت مولي  

) Relineها دريافتند كه دماي ذوب مخلوط نامبرده كه رلاين () شدند. آن٣٠٢  °C) و كولين كلريد خالص (١٣٣  °Cاوره خالص (
ها  DESي توليد، شناسايي و تعيين خواص فيزيكوشيميايي  ايي در زمينهاست. پس از آن، مطالعات گسترده  ١٢  °Cنام گرفت،  

بندي نوع طبقه   ٥شان در  ها بر اساس اجزاي تشكيل دهندهDES. در حال حاضر،  [5]توسط پژوهشگران مختلف انجام شده است  
) مخلوطي از يك نمك چهارتايي آمونيوم و  ٢) مخلوطي از يك نمك چهارتايي آمونيوم و يك كلريد فلزي، نوع  ١شوند: نوع  مي

) غيريوني (مثل  HBDپيوند هيدروژني ( ) مخلوطي از يك نمك چهارتايي آمونيوم و يك دهنده٣يك هيدارت كلريد فلزي، نوع  
) مخلوطي  ٥غيريوني و نوع    HBD) مخلوطي از يك هيدارت كلريد فلزي و يك  ٤ها)، نوع  اسيدهاي كربوكسيليك، آميدها و الكل

هاي نوع پنجم (جديدترين نوع DES) غيريوني. در اين ميان،  HBAي پيوند هيدروژني (غيريوني و يك پذيرنده  HBDاز يك  
DESهاي پژوهشي زيادي را به خود هاي يوني هستند، به دليل خواص و كاربردهاي جالب توجه، علاقه گروهها) كه فاقد گونه

مولكولي  هاي بيني برهمكنش) براي مطالعهMDسازي ديناميك مولكولي (اند. در اين كار پژوهشي از محاسبات شبيهجلب كرده
  شود بهره برده شده است. هاي نوع پنجم ميDESكه منجر به توليد 
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  روش انجام محاسبات -٢
نرمتوسط    MDسازي  شبيه    پارامترهاي ميدان نيروي  انجام شد  (LAMMPS)افزاري لمپس  بسته   .OPLS   براي توصيف

با    ١:٢. مخلوط دوتايي تيمول و استاميد در نسبت مولي  [6](تيمول و استاميد) به كار برده شد    DESي  دهندهاجزاي تشكيل
افزاري  سازي با استفاده از نرمي شبيه هاي تصادفي، در جعبهمولكول استاميد، با موقعيت  ٤٠٠مولكول تيمول و    ٨٠٠قرار دادن  

PACKMOL  سازي  دست آوردن چگالي تعادلي، ابتدا شبيه تهيه شد. به منظور بهMD   ي آماري  با استفاده از مجموعهNPT  
  NVTسازي  نانوثانيه جهت به تعادل رسيدن سيستم انجام شد. سپس، شبيه   ٧بار به مدت    ١كلوين و فشار    ١٥/٢٩٨در دماي  

  نانوثانيه ادامه يافت.  ٢٣به مدت  NPTبا شروع از خروجي نهايي پيكربندي 
  

  نتايج و بحث  -٣
با مقدار تجربي مقايسه شد و    DESبراي تاييد قابل قبول بودن ميدان نيروي به كار گرفته شده، چگالي شبيه سازي شده      

توان ادعا كرد كه ميدان نيروي استفاده شده توصيف مناسبي از دست آمد. بنابراين، ميدرصد به  ٠٣/٠خطاي مطلق كمتر از  
برهمكنش و  ميپيكربندي  ارائه  مطالعه  مورد  سيستم  مولكولي  شكل  هاي  (-١دهد.  شعاعي  توزيع  تابع  به  RDFآ  مربوط   (

طور كه از اين دهد. همان) را نشان ميACM):استاميد (THYتيمول (  ١:٢هاي پيوند هيدروژني در مخلوط  ترين سايتمحتمل 
، نسبت به ديگر ACMبا اكسيژن    THYمربوط به هيدروژن گروه هيدوكسيل    RDFشكل قابل مشاهده است، نخستين پيك  

RDFي كمتر (ها در فاصلهpm  ايي (زاويه-ب تابع توزيع تركيبي شعاعي -١  ) و با شدت بيشتري رخ داده است. شكل١٨١CDF  (
يك پيوند هيدروژني    IUPACدهد كه طبق تعريف  را نشان مي  ACMبا اكسيژن    THYمربوط به هيدروژن گروه هيدوكسيل  

 آيد. قوي به حساب مي

  

  (ب)                                     

  

  (آ)   

مربوط به   CDFو (ب)  THY-ACMهاي تشكيل پيوند هيدروژني در مخلوط ترين سايت مربوط به محتمل  RDF: (آ) ١شكل 
  .ACMبا اكسيژن  THYهيدروژن گروه هيدوكسيل برهمكنش 

  

  گيرينتيجه  -٤
سازي ديناميك مولكولي ) به روش شبيه ACM): استاميد (THYنوع پنجم) تيمول (  DESغيريوني (  DES  ١:٢نسبت مولي      

از برهمكنش مطلوب   THY-ACMمورد مطالعه قرار گرفت. نتايج نشان داد كه برهمكنش   - ACMو    THY-THYهاي  تر 
ACM  .استTHY  نقش دهنده وACM كند. ي پيوند هيدروژني را ايفا مينقش پذيرنده  
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  در آن   دروژنيجذب ه  تي ظرف يارتقا يبرا ومياتم اسكاندبوروفن با  نيتزئ

 

  و*٢يس يرئعادل  ، ١سيما روشن
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    شيمي، دانشگاه كاشان،فيزيك، دانشكده  ، گروه شيمياستاد شيمي  -  *و    ٢             

    areisi@kashanu.ac.irدانشگاه كاشانپژوهشگاه علوم و فناوري نانو،  ،  استاد شيمي  -             

  

  سازي هيدروژن، نظريه تابعي چگالي بوروفن، جذب سطحي، ذخيرهكليدي:  گان واژ

  

 

   مقدمه -١
  ازمند ين  ي، ليفس  يهاسوخت   ي نيگزيجا   يبالا برا  ت يو با ظرف  ريدپذ ي پاك، تجد  يمنبع انرژ  كي عنوان    به  دروژني استفاده از ه   

است.    يسازرهيذخ  طيمح  كي  افتني تازگي  كارآمد  دليل دارابور    دي نانوساختار جد  ك يبوروفن،  به   ي برابودن وزن سبك،  به 
بور را   ياتم  يها) رشد ورقه٢٠١٦  فنگ،) و فنگ (٢٠١٥مانيكس،  (   كسيمان  دو گروهشده است.    شنهاديپ   دروژنيه  سازيرهيذخ
).  ٢٠١٦خو،  (  باشديم  12βآن،    يصفحات دوبعد  نيساختار در ب  نيدارتري ) به نام بوروفن گزارش كردند كه پا١١١بستر نقره (  يرو

بوروفن، اصلاح ساختار بوروفن    ي رو  دروژنيجذب ه  و بهبود  يسازرهياز كاربرد ذخ  ي در پژوهش حاضر، به منظور درك اساس
12β    اسكانديومبا اتم  )Sc  ي سازرهيذخ  تيقرار خواهد گرفت. سپس ظرف  ي ابيمورد ارز  نظريه تابعي چگالي) با استفاده از محاسبات 
2H شودبررسي ميساختار  يرو.  
 

  محاسباتي  هايروش -٢
و    مي ) به روش گرDFT-D2دوم (  يمرتبه  از  شدهاصلاح  يچگال   ي تابع  يهيمحاسبات با استفاده از نظر  ي مطالعه تمام  ن يدر ا   

  ي تبادل  ي با تابع   GGA  يعموم  بيش  بيانجام شده است. تقر  Materials Studioموجود در نرم افزار    3DMolتوسط بسته  
  لوئنياول بر  يدر منطقه  kنقاط    بندي . مششده استانجام محاسبات استفاده    يبرا  DNP  يه يو مجموعه پا  PBE  يهمبستگ

  :ه استمحاسبه شد ريمعادله ز توسطساختارها   يبر رو 2H) مولكول adsEجذب ( ي. انرژشددر نظر گرفته  ٧×٧×١برابر 
Eads = [Eclx – EM-borophene −EH2]                                                                                                        (1) 

  هستند.  2Hو مولكول  Sc اتم با   شدهنيكمپلكس، بوروفن تزئ يانرژ بيبه ترت 2EHبوروفن و -clxE ،MEكه در آن 
 

  نتايج و بحث  -٣
  :بوروفن يرو يفلز  يهااثر جذب اتم - ١-٣
  تيدر هشت موقع  Scاتم    ك يشد. سپس    سازينهيبه  12β  بوروفن  از  ٢×٣ابرسلول    كيخواص جذب،    يابتدا به منظور بررس   

مطابق    بستر  ي رو  Scجذب    يانرژ  ،يسازنهيهر ساختار پس از به  يبوروفن قرار داده شد و براو در فواصل مختلف از  مختلف  
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  جذب  يانرژ نيبوروفن با بالاتر يرو Sc نيتزئ يبرا مكان نيبهتر ضلعيحلقه ششمركز  ج،ينتا بر اساسمحاسبه شد.  ١معادله 
  . باشد مي ولتالكترون ٢٤/٥ برابر

  

 :شدهن ييبوروفن خالص و تز يرو دروژنيه سازيرهيذخ-٢-٣

بررس     منظور  به  ادامه  مكان  2Hمولكول    كي،  ساختارها  يرو  2Hجذب    يدر  خالص  و  12β-Scمختلف    يهادر   از   بوروفن 
  شده نييساختار تز  يرو  2H  سازيرهيذخ  تيظرف  شي. سپس افزاقرار داده و بهينه سازي انجام شد  يو عمود  يافق   يهاجهت 

  وم يبا اتم اسكاند  شدهنييخالص و تز  12β  بوروفن  صفحاتنانو  يرو  2Hمولكول    نياول  جذب  ينشان داد كه انرژ  جيشد. نتا   بررسي
بوروفن به    ي رو  Sc  قرار دادنتوان گفت كه  يم   ن، بنابراي.  باشدمي)  برابر  ٥/٤  حدود (  ولتالكترون  - ٦٧٣/٠و    - ١٤٩/٠  بيبه ترت

  بوروفنساختار    ي رو  2H  يها مولكول  ي جيتدر  شيموثر بوده است. در ادامه افزا  2Hجذب    يبهبود انرژ  يبرا  يتوجهطور قابل
ولت الكترون  -٢١٩/٠جذب    يانرژ  نيانگيبا م  2Hمولكول    ١٨  تا   توانديساختار م  نيكه ا  دهدينشان م  وميبا اسكاند  شدهنييتز

  دهد. يرا نشان م  يكربنديپ  نيدارتري پا ١را در خود نگه دارد. شكل   ي وزندرصد  ٥٨/٩  يسازرهيذخ تيو ظرف
 

(مياني) و     12β-2H  هاينمودار چگالي الكتروني حالت،  (چپ)  جانبياز نماي بالا و    12β-Sc-218H  شدهنه يهندسه به:    ١شكل  
12β-Sc-2H  (راست)  
  

نشان داده    ١در شكل  (راست)    12β-Sc-2Hو  (مياني)    12β-2H  يهاساختار  ي) براDOS(  هاحالت   الكتروني   يچگال  ينمودارها
  βو    αخطوط    يانهييآ  ريوجود ندارد. تصو  يدر اطراف سطح فرم   يشكاف نوار  چيد كه هندهي نشان م  نمودارهااين    شده است. 

ساختار    روي  تزيين اتم اسكانديوم  توان بيان كردبر اين اساس مي  ندارند.  يسيمغناط  تيساختارها خاص  نيكه ا  بيانگر اين است
  استفاده قرار بگيرد.مورد  2H دي جد يهاجاذب يتواند در طراحي ماست و  DOE، مطابق با اهداف 12β بوروفن
  

  گيري نتيجه -٤
 دروژن يه يسازرهيو عملكرد جذب و ذخ وميشده با اتم اسكاندنيتزئ 12βبوروفن  يو ساختار يپژوهش خواص الكترون نيدر ا   
ارز  باتيترك  نيا  يرو نتا   ي ابيمورد  تزئ  جيقرار گرفت.  بوروفن مي  نينشان داد كه  اسكانديوم روي    كيجذب    يانرژتواند  اتم 

بوروفن    روي  2H  يهامولكول   يجيتدر  شيافزا  نهمچني  برابر افزايش دهد.  ٥/٤  حدود  را نسبت به ساختار خالص  2Hمولكول  
 ولت الكترون  -٢١٩/٠جذب    يانرژ  نيانگيبا م  2Hمولكول    ١٨  تا   توانديساختار م  نيكه ا  دهدينشان م  وميبا اسكاند  شدهنييتز
  مغناطيسي بودنغيرو    يكيالكتر  ت يهدا  DOS  ينمودارها  را در خود نگه دارد.   ي وزندرصد    ٥٨/٩  2H  يسازرهيذخ  تظرفي  و

  شيرا افزا  2Hجذب    يانرژ  يتوجهبه طور قابل  مي تواند   Scدهد تزئين بوسيله  اين نتايج نشان مي  د. نكنيم   د ييرا تأ   هاساختار
  .به كار برده شود  2H د يجد هايجاذب يدر طراح تواندي ماين ساختار  DOE معيارهايبا توجه به و   دهد
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ها به عنوان پايه تركيبات  نيكوسپوريهسته ما يرتابشيغ شيآسا نديسازوكار فرآ 

  مواد ضد آفتاب طبيعي موثر در 

  

 ٤، واسيليوس استاوروس  ٣، مايكل هايمسو*٢، رضا اميديان١سيمين روشن

  

 s.roshan@sci.ui.ac.ir،  فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان، گروه شيميدانشجو دكتري تخصصي  -١

  فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان، سنجي، گروه شيمي، شيمي كوانتوم و طيف دانشيار شيمي  -  *و    ٢             
r.omidyan@sci.ui.ac.ir  *  

3,4- Professor, Physical Chemistry,  School of Chemistry, University of Birmingham, Edgbaston B15 2TT,  
United Kingdom, v.stavros@bham.ac.uk 

 

 

  سريع تابشي، ديناميك آسايش فرانوري، آسايش غيرآفتاب، مايكوسپورين، پايداري  ضدواژگان كليدي: 

 
 

 مقدمه -١
و سرطان پوست شود. گروهي    DNAسوختگي، جهش  تواند منجر به اثرات نامطلوب سلامتي مانند آفتابتابش فرابنفش مي   

).  ٢٠٢١باشند (سينگ،  مي هاي طبيعي تابش فرابنفش تركيبات مايكوسپورين و آمينواسيدهاي مايكوسپورين ماننداز جاذب
ACyO ي فرابنفش ها است كه در ناحيهالگوي مركزي مايكوسپورينB روه پژوهشي استاد راهنماي  گشود. به تازگي جذب مي

(هايمس،   شده و زوج يون را بررسي كرده استگلايسين خنثي، پروتونه-مايكوسپورينديناميك  اين مقاله رفتار فوتوفيزيكي و  
شده به حالت پايه در محدوده زماني  هاي الكتروني تحريك). بر اساس نتايج، آسايش جمعيت از حالت٢٠٢٣و اميديان،   ٢٠٢٤

رد. در پژوهش حاضر، به اين سوال پاسخ داده خواهد شد: آيا پايداري  گيثانيه و بدون توليد هرگونه فوتوايزومر صورت ميفمتو
  ي مركزي؟ هاي جانبي متصل به حلقهشود يا از زنجيرهي مركزي ناشي ميها از حلقهنوري مايكوسپورين

  

 محاسباتي  هايروش -٢
انتقالات الكتروني و قدرت    تعيين شد. انرژي   MP2/cc-pVDZدر حالت پايه در سطح نظري    ACyOي  ي بهينه شدههندسه    

از روش  استفاده  با  سازي هندسي محاسبه شد. بهينه  MS-CASPT2و    RI-ADC(2)  ،TD-DFT/wB97XDهاي  نوسانگر 
يابي خطي در  انجام شد. سطوح انرژي پتانسيل با استفاده از درون  SA-CASSCFنقاط تلاقي مخروطي با استفاده از روش  

) داخلي  نظري  LIICمختصات  سطح  در   (CASPT2/CASSCF  نرم از  استفاده  با  محاسبات  تمامي  شد.  افزارهاي  تعيين 
سازي ديناميك غيرآدياباتيك با استفاده از روش پرش از سطوح و پنجره باز مولكس انجام شده است. شبيه  ١٦توربومول، گاوسين  

)TSH بر اساس مدل (ADC(2) افزار توربومول انجام شده است.ايكس متصل به نرم-افزار نيوتونتوسط نرم  
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 نتايج و بحث  -٣

  هاي تحريك:شده، ساختار الكتروني و انرژي هندسه بهينه -١-٣
بهينههندسه     پايه  ي  شكل    ACyOشده حالت  است.    ١در  شده  داده  تا  انرژينشان  نوسانگر  قدرت  و  عمودي  انتقال  هاي 

حلال ناصريح در سطوح مختلف تعيين شده است. با توجه به نتايج،    يكتايي در فاز گازي و مدل  شدهچهارمين حالت تحريك
(از   الكتروني  انتقال  ماهيت  LUMOبه    HOMO-1اولين  داراي   (nπ*    از) الكتروني  انتقال  دومين  است.  جذب  فاقد  نيز  و 

HOMO    بهLUMO  داراي ماهيت (ππ*    است. اين انتقال به دليل قدرت نوسانگر قابل توجه، مسئول جذب تابش فرابنفش
  باشند. مي *πσباشد. دو انتقال ديگر داراي قدرت نوسانگر ناچيز و ماهيت مي
  

  رفتار فوتوفيزيكي و سطوح انرژي پتانسيل:-٢-٣

هاي مخروطي و سطوح انرژي پتانسيل به منظور درك بهتر فرآيند آسايش و بررسي پايداري نوري، محاسبات كمينه تلاقي    
آسايش فراسريع به حالت پايه را از   4CIو  2CI) كه ١پيشنهاد شد (شكل  ACyOانجام گرديد. دو مسير آسايش متفاوت براي 

داخلي كنترل مي ترتيب    0S/1Sهاي مخروطي  كنند. تلاقيطريق تبديل  انتقال  الكترون  ٩٦/٠و    ٧٠/١به  انرژي  از  ولت كمتر 
  قابل دسترسي خواهند بود.   2S شدههستند و بنابراين هر دو تلاقي مخروطي براي بسته موج حالت تحريك 2Sعمودي 

  

  

                        

ي يكتايي  شدههاي تحريك(چپ)، منحني انرژي پتانسيل حالت پايه و  حالت   AcyOشده حالت پايه  : هندسه بهينه  ١شكل  
 شده (راست) (مياني)، منحني انرژي پتانسيل مسير انتخاب  LIIC در امتداد مختصات  CASPT2/CASSCFدر سطح 

  

  غيرآدياباتيك:سازي ديناميك شبيه- ٣-٣
سازي بررسي شد و حداكثر جذب شبيه  2Sاز حالت    ACyOديناميك آسايش   به منظور درك بيشتر از رفتار فوتوفيزيكي،    

  2CIدرصد از آنها با تغيير شكل از طريق  ٦١شده، مسير توليد ١٠٣دست آمد. بر اساس تجزيه و تحليل نانومتر به ٢٣٣شده در 
به ترتيب برابر   1Sو    2Sي  شده هاي تحريك). طول عمر حالت١به حالت پايه آسايش يافتند (شكل    4CIدرصد از طريق    ٣٩و  

فمتوثانيه به حالت   ٢٧٧در   2Sتواند پس از تحريك نوري به حالت  مي  ACyOفمتوثانيه تعيين شده است. بنابراين    ٢٢١و    ٥٦
  كند. را تاييد مي ACyOپايه آسايش يابد. اين طول عمر آسايش بسيار كوتاه، پايداري نوري بالاي 

  

  گيري نتيجه -٤
   ACyO  0تابشي رقيب، از طريق دسترسي به تلاقي مخروطي توسط دو فرآيند غيرS/1S   در منحني انرژي پتانسيل بدون سد

شوند. طول عمر حالت  سازي ديناميك غيرآدياباتيك نيز پشتيباني مييابد كه اين نتايج توسط نتايج حاصل از شبيهآسايش مي
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هاي پايداري  توجهي را در مورد ريشه سطح مولكولي قابل  فمتوثانيه حاصل شده است. اين نتايج بينش  ٢٨٠شده در حدود  تحريك
  ACyOاي  شده از ساختار هستههاي مشتقدهد كه سامانهكند و نشان ميهاي مبتني بر مايكوسپورين ارائه مينوري سامانه

  آفتاب را ذاتا به همراه دارند.توانايي محافظت از نور در برابر اثرات مضر تابش فرابنفش و استفاده در تركيبات ضد
  

  منابع و مراجع 
[1] Roshan, S., Hymas, M., Stavros, V. G., & Omidyan, R. (2024). New theoretical insights on the nonradiative 
relaxation mechanism of the core structure of mycosporines: The amino-cyclohexenone central template. The 
Journal of Chemical Physics, 161(9). 
[2] Omidyan, R., Shahrokh, L., Whittock, A. L., & Stavros, V. G. (2023). Theoretical Insights into the Ultrafast 
Deactivation Mechanism and Photostability of a Natural Sunscreen System: Mycosporine Glycine. The Journal 
of Physical Chemistry A, 127(22), 4880-4887.  
[3] Hymas, M., Wongwas, S., Roshan, S., Whittock, A. L., Corre, C., Omidyan, R., & Stavros, V. G. (2024). A 
multipronged bioengineering, spectroscopic and theoretical approach in unravelling the excited-state dynamics of 
the archetype mycosporine amino acid. The Journal of Physical Chemistry Letters, 15(29), 7424-7429. 
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دي -٤و١بررسي نظري خواص فتوفيزيكي و انتقال پروتون در حالت برانگيخته در 
 هيدروكسي آنتراكوئينون

  
  ٣آسيه شهركي،  ٢علي ابراهيمي، و*١اسماء ريگي

  سيستان و بلوچستان، ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه    دانشجو  -*  ١
    rigiasma375@gmail.comرايانامه:  

سيستان و بلوچستان،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه  نويسنده مسئول: استاد -٢             
    ebrahimi@chem.usb.ac.irرايانامه:

سيستان و بلوچستان،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه    دكتري  -٣          
     asiiye.shshraki@gmail.comرايانامه:

 

 

    وابسته به زمان  DFTانتقال پروتون، حالت برانگيخته، محاسبات  كليدي:   گان واژ

  مقدمه-١
است كه    يدروژنيه  ونديالقا شده توسط پ  عيفوق سر  ييايميفتوش  نديك فرآي  )ESIPTپروتون در حالت برانگيخته (انتقال     

 ي اژهيو  يكيزي خواص فوتوف  يدارا  ESIPT  يفلوروفورها  .كندايفا مي   يكيولوژيو ب  ييايميش  ،يكيزيف  يندهايدر فرآ  ينقش مهم
  يچ هاي، سوئLEDبه عنوان    يات يح  يفلورسانس دوگانه هستند كه منجر به كاربردهاخواص  استوكس بزرگ و    جابجايي مانند  
آنتراسن  اكسودي مشتق شده از  ايحلقهآروماتيك سههاي  ساختارها  شود. آنتراكوئينونيفلورسانس م  يربردار يو تصو  يمولكول

از كاربردهاي بيولوژيكي  و  جايگاه ويژه    ،ايحلقه سه  داشتن ساختار آروماتيك  دليل  بهمشتقات آنتراكوئينون  هستند.   متفاوتي 
هاي فتوفيزيكي اين تركيب و عوامل موثر بر . در اين كار، ويژگي دندار ميكروبي و كنترل قند خونقارچ، ضدتومور، ضدجمله ضد

  مورد بررسي قرار گرفته است.  ESIPTآن از طريق فرايند 

  

  هاي محاسباتي روش-٢
و    DFTبا استفاده از تئوري تابعي چگالي،    S)1(و اولين حالت برانگيخته يكتايي    S)0(تمامي ساختارها در هر دو حالت پايه     

افزاري  ي نرمبا استفاده از بسته  M06-2X/6-311++G(d,P)، در سطح نظري  TD-DFTتئوري تابعي چگالي وابسته به زمان،  
محدوديت    ١٦گاوسي   بهينهبدون هيچگونه  عنوان سازي شدهساختاري  به  تركيبات  تاييد  براي  فركانس  محاسبات  انجام  اند. 
فركانس شيوهمينيمم آوردن  به دست  انرژي  هاي موضعي و همچنين،  قرار گرفته است. منحني  ارتعاشي در دستور كار  هاي 

به    O-Hهاي  هاي پايه و برانگيخته با استفاده از محاسبات جاروب آزاد تك بعدي و دو بعدي فاصلهپتانسيل تركيبات در حالت
 هينظر  آمده ساختارهاي بهينه شده، با استفاده از    دستتوابع موج به  روي  هاالكترون  عيتوز  شناختيمكان  زيآنالدست آمده است.  

  شده است.  انجام AIMALL افزارنرمو   )QTAIM(  هامولكول در ها اتم يكوانتوم



 

282 
 

  بحث و بررسي نتايج -٣
به همراه شماره    براي انجام    ١گذاري آن در شكل  ساختار مورد نظر  نشان داده شده است. تشكيل پيوند هيدروژني، عاملي 

 ’O1…H1شود، دو پيوند هيدروژني درون مولكولي شامل  مشاهده مي  ١در مولكول است. همانطور كه در شكل    ESIPTفرآيند  
هر يك، در حالتهاي پايه و برانگيخته ) ρبرقرار است. طول پيوندهاي هيدروژني مذكور و مقدار چگالي الكتروني ( ’O2…H2و 

، هر دو پيوند هيدروژني در حالت برانگيخته نسبت به حالت پايه، داراي ١گزارش شده است. طبق داده هاي جدول    ١در جدول  
ي تقويت پيوند هيدروژني در اولين حالت برانگيخته يكتايي است. بنابراين،  دهندهبيشتر و طول كمتر هستند كه نشان  ρمقدار  

  رود فرايند انتقال پروتون در حالت برانگيخته نسبت به حالت پايه با سهولت بيشتري انجام شود.انتظار مي

  

  ها. به همراه شمارگذاري اتم  نونيآنتراكوئ يدروكس يه ي د-٤و١. ساختار  ١شكل 

  

  مقادير طول پيوندهاي هيدروژني و چگالي الكتروني در نقاط بحراني . ١جدول 

  )ρچگالي الكتروني در نقطه بحراني (  )Åها (فاصله اتم  پيوند هيدروژني 

O1…H1' ٠.٠٢١*(  ٠.٠١٩  )١.٥٥(  ١.٧٣ (  

O2…H2' ٠.٠٢١(  ٠.٠١٩  )١.٥٥(  ١.٧٣(  

  اعداد داخل پرانتز مربوط به حالت برانگيخته است. *

و در   ٢و سپس در موقعيت  ١محاسبات جاروب آزاد به دو شيوه انجام شده است. در شيوه اول، ابتدا انتقال پروتون در موقعيت 
سطح  هاي انرژي پتانسيل حاصل از روبش شيوه دوم، انتقال پروتون در هر دو موقعيت به طور همزمان انجام شده است. منحني

نشان داده شده است.    ٢در شكل    ختهيو برانگ  هيپا  هايدر حالت  M06-2X/6-311++G(d,p)  نظري  سطح  در  ليپتانس  يانرژ
كيلوكالري بر مول و در حالت   ٨.٤٧، در حالت پايه ١با توجه به نمودارهاي به دست آمده، سد انرژي انتقال پروتون در موقعيت 

پروتون در حالت برانگيخته نسبت به حالت پايه است. انتقال  ي سهولت انتقال  كيلوكالري بر مول و نشان دهنده  ٢.١٧برانگيخته  
كه طوريشود؛ بهدر هر دو حالت پايه و برانگيخته مي  ٢، سبب تسهيل فرايند انتقال پروتون در موقعيت  ١پروتون در موقعيت  

). شيوه دوم  ٢كيلوكالري بر مول است (شكل    ١.٩٧و     ٣.١٦هاي پايه و برانگيخته معادل  سد انرژي انتقال به ترتيب در حالت
كيلوكالري    ١٤.٠٩مربوط به جاروب آزاد دو بعدي انتقال همزمان هر دو پروتون است كه سد انرژي به دست آمده از آن معادل  
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ها، يكي پس از  ترين شيوه، انتقال تكي پروتونبر مول و بسيار بيشتر از مقادير بدست آمده از شيوه اول است. بنابراين، مطلوب
  ديگري است.

  

منحني٢شكل   روبش  .  از  پتانسيل حاصل  انرژي  انرژهاي  در   M06-2X/6-311++G(d,p)  نظري  سطح  در  ليپتانس   ي سطح 
 ختهيو برانگ  هيپا هايحالت

  

  گيري نتيجه-٤
به طور نظري بررسي   نونيآنتراكوئ  يدروكسيه  يد-٤و١) براي تركيب  ESIPTفرآيند انتقال پروتون در حالت برانگيخته (    

دهد كه انتقال تكي پروتون يكي پس از  شده است. با توجه به دو پيوند هيدروژني درون مولكولي در ساختار، نتايج نشان مي
  ترين شيوه براي انجام فرآيند است.   ديگري، مطلوب

 منابع و مراجع 
[1] Driscoll, E., Sorenson, S., & Dawlaty, J.M. (2015) Ultrafast intramolecular electron and proton transfer in bis 
(imino) isoindole derivatives. Journal of Physical Chemistry A, 119( 22), 5618-5625, 2015. 
[2] Stricker, L., Fritz, E.C., Peterlechner, M., Doltsinis, N.L., & Ravoo, B.J. (2016) Arylazopyrazoles as light-
responsive molecular switches in cyclodextrin-based supramolecular systems. Journal of the American Chemical 
Society, 138(13), 4547-4554. 
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فنولي به پروتئاز اصلي اي از تركيبات طبيعي پليبررسي نظري تمايل اتصال دسته
  كروناويروس 

  
  ٣آسيه شهركي، ٢علي ابراهيمي،  و*١صفيه ريگي شايسته

 دانشجو ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،    -*  ١

  rigishayeste@gmail.com رايانامه:  
سيستان و بلوچستان،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه  نويسنده مسئول: استاد -٢             

    ebrahimi@chem.usb.ac.irرايانامه:
سيستان و بلوچستان،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه    دكتري  -٣          

     asiiye.shshraki@gmail.comرايانامه:
  
 

  پروتئاز اصلي كروناويروس، داكينگ مولكولي، تركيبات طبيعي كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه-١
هاي اصلي اين حوزه به  بر بودن فرايندهاي طراحي دارو از چالش هاي هنگفت و زمانشيمي محاسباتي نقش ارزشمندي در كشف و توسعه داروها دارد. هزينه    

هاي قابل قبول توانسته نقش مهمي در اين زمينه ايفا كند كه هم در تحقيقات دانشگاهي و هم در  ابزارها و تكنيكرود. شيمي محاسباتي با استفاده از شمار مي 
گيرد. يكي از ابزارهاي معمول شيمي محاسباتي در فرآيند طراحي دارو، تكنيك داكينگ  هاي بزرگ داروسازي دنيا به طور گسترده مورد استفاده قرار مي شركت 

بيني تمايل اتصال يك مولكول به مولكول ديگر، براي تشكيل يك كمپلكس پايدار است. محاسبات داكينگ مولكولي در فرايندهاي  مولكولي، روشي براي پيش 
اربرد را  ليگاند بيشترين ك- ليگاند، استفاده شود. داكينگ پروتئين- پروتئين، پروتئين- DNAپروتئين،  - تواند براي بررسي سه نوع اتصال، پروتئينبيولوژيكي مي

فعاليتبراي پيش  و برهمكنش بيني  ليگاند  بيولوژيكي  پروتئين دارد. هاي  با  اين كار، روش  هاي آن  پروتئاز اصلي  در  براي مهار  هاي محاسباتي 
از تركيبات طبيعي اند. بدين منظور، كتابخانه، به كار گرفته شده١٩-)، عامل بيماري كوويد SARS-CoV-2كروناويرروس ( اي 

استفاده   ي علم  ي نه تنها مبنا  ي ع يطب ي ها فرآورده  ي ميشطراحي شده و فعاليت آنها در مقابل پروتئين هدف مورد بررسي قرار گرفته است.  
  كند. يم  فا ي كشف دارو افرايند  در  ي داده است، بلكه نقش مهم   لي را تشك   ييدارو  اهانياز گ  يسنت 

 

  روش هاي محاسباتي -٢
از تركيبات طبيعي پلي فنولي، با استفاده از بسته نرمكتابخانه سازي ليگاندها،  بهينه     به    ١٦افزاري گاوسي  ي دوازده عضوي 

پروتئاز اصلي كروناويروس  چنين،  انجام شده و براي محاسبات داكينگ مولكولي استفاده شده است. هم  PM6روش نيمه تجربي  
و   MOEافزاري  ي نرم ي دو بستهاستخراج شد. محاسبات داكينگ مولكولي به وسيله  هاي پروتئيناز بانك داده   6W9Cبا كد  

روند. در هر يك  افزارها در حوزه طراحي محاسباتي دارو به شمار ميشرودينگر انجام شد كه در حال حاضر از پركاربردترين نرم
  سازي پروتئين، تعيين جايگاه فعال و سپس محاسبات داكينگ انجام شد. افزارها، آمادهاز نرم
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  نتايج  بحث و بررسي-٣

  نشان داده شده است.   ١ساختار برخي از تركيبات طبيعي مورد استفاده در شكل

 

 . ساختار برخي از ليگاندهاي مورد استفاده. ١شكل 

  
دست  شود، نتايج به  خلاصه شده است. همانطور كه مشاهده مي  ٣نتايج به دست آمده از محاسبات داكينگ مولكولي در شكل  

ي  ، مقادير انرژي اتصال به دست آمده براي همه٣افزار روند تقريباْ يكساني دارند. با توجه به شكل  آمده با استفاده از هر دو نرم
كيلوكالري بر    ١افزار براي تركيبات مختلف، كمتر از  تركيبات قابل توجه است و اختلاف انرژي اتصال به دست آمده در هر نرم

  ي تركيبات، توانايي اتصال مناسب و مطلوب به جايگاه فعال پروتئاز اصلي ويروس را دارند. توان گفت همهبنابراين، ميمول است.  
  

  

نرم٣شكل   از  استفاده  با  مولكولي  داكينگ  محاسبات  از  آمده  دست  به  اتصال  انرژي  مقادير  و    MOEافزار  .  آبي)  (رنگ 

  شرودينگر (رنگ زرد). 

در جايگاه فعال پروتئين با داشتن بيشترين انرژي اتصال نشان داده شده است. همانطور   ١گيري تركيب نحوه جهت ٤در شكل 
، Gln76،Glu80 ،Arg179 ،Asn178هاي جايگاه فعال شامل  مانده و باقي  ١شود پيوند هيدروژني بين تركيب  كه مشاهده مي

Glu222 ،Asp170 ،Leu114 ،Ser287، Trp220 ،Ala267 ،Thr286، Asn111 ،Gly135 وArg179  .تشكيل شده است  
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  .6W9Cدر جايگاه فعال پروتئين با كد  ١گيري تركيب  . نمايش دو بعدي و سه بعدي نحوه جهت٤شكل 

  نتيجه گيري -٤

پليويروسي دستهفعاليت ضد      تركيبات طبيعي  از  اصلي ويروس  اي  پروتئاز  مقابل  در  از    SARS-CoV-2فنولي  استفاده  با 
ي تركيبات داراي توانايي اتصال مناسب و مطلوب  دهد كه همهمحاسبات داكينگ مولكولي مورد بررسي گرفت. نتايج نشان مي

    هاي جايگاه فعال پروتئين هستند. مانده ترين ياقيبه پروتئين، از طريق تشكيل چندين پيوند هيدروژني با مهم
  

 منابع و مراجع 
[1] Eastman, R. T., Roth, J. S., Brimacombe, K. R., Simeonov A., Shen M., Patnaik S., & Hall, M. D. (2020). 
Remdesivir: A Review of Its Discovery and Development Leading to Emergency Use Authorization for Treatment 
of COVID-19. ACS Central Science, (6)5, 672-683. 
[2] Hernández-Bolio, G. I., Ruiz-Vargas, J. A., & Peña-Rodríguez, L. M. (2019). Natural Products from the 
Yucatecan Flora: Structural Diversity and Biological Activity. Journal of natural products, (82)3, 647-656. 
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  گوگرد  با شدهآلاييده h-BNبا استفاده از سطح  NO گاز و حذف شناسايي
 

  و*٢زهرا توانگر  ،١كارمحمد رضا زماني سيفي

  

 zamaniseyfikar1372@gmail.comكاشان، دانشجوي دكتري تخصصي، شيمي فيزيك،دانشكده شيمي، دانشگاه  -١

  z.tavangar@kashanu.ac.irدانشيار، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كاشان،-٢
  

  

 DFT، حسگري،  NOشده با گوگرد،  آلاييده  h-BNسطح  كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
  دياكس  يسمّ  ي شوند. قرارگرفتن در معرض گازهايبه طور مداوم در جو منتشر م  يگاز  يهاندهيبا توسعه اقتصاد و صنعت، آلا    

ناشي از شكاف    تيغلبه بر محدود  يبرا .(Kampa, 2008)شود  مي  هيگلو و كاهش عملكرد ر  ايسوزش چشم    موجب  تروژنين
مطالعه، از محاسبات    نيا  در(Zhao, 2019).   اندكردهرا بررسي    گوگرد  ي هااتم  ينيگزيجا   ريمحققان تأث  ، h-BNسطح  نواري بالاي  

DFT  گاز  و حذف    شناسايي جذب،  در  شده با گوگرد  آلاييدهبور    ديتريعملكرد نانوصفحات ن  يبررس  يبراNO    است.شدهاستفاده    
 

  جزييات محاسباتي -٢
 )(Delley, 2000  وياستد  اليمتردر بسته    3DMolافزار  نرم  قي) از طرDFT(  ي چگال  ي تابع  ه ينظراساس  برمحاسبات    تمامي    

محاسبه   يبرا  PBE(-  (Perdew, 1992)(  زرهوفارن-بورك-پردو   يتابع) با  GGA(  افتهيميتعم  انيگراد  بيتقر  .استشده  انجام
دوربرد    ي هامحاسبه برهمكنش  حيتصح  يبرا  م يگر  DFT-D2استفاده شد. روش    ، TNP  هيبا مجموعه پا  ي تبادل همبستگ  يانرژ

.  استشدهاستفاده    ٢٠  Åخلاء    فاصلهو    ،kنقاط    يبرا  ٥×٥×١  ةشدينه انجام محاسبات از مقدار به  يبرااستفاده شد.    يواندروالس
    .استشده محاسبه  ريز معادله كمك  باسطح  يبر رو NOجذب مولكول  يانرژ

)١(  Eads= ENO/Surface-Esurface-ENO  
 

به    ENOو    Esurface.  دهديشده را نشان م جذب  NOمولكول    با  همراهشده  نه يكل سطح به  يانرژ  ENO/Surface، ،رابطه  نيدر ا
محاسبه   ريجذب، با رابطه ز نديدر اثر فرا يشكاف نوار راتيي دهند. درصد تغيرا نشان م NOمولكول   كيسطح و   يانرژ بيترت
Eg1رابطه،   ني. در ااستدهش

Eg2و   
 دهند: يجذب نشان م  ازقبل و بعد  را، يشكاف نوار ريمقاد بيبه ترت 

)٢(  %∆Eg= ቈ
Eg2

–Eg1

Eg1

 ×100 
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 نتايج و بحث -٣
.  استشده  يبررس  ،NOمولكول  يا جاذب    عنوان حسگربه  ، گوگرد  باشده  آلاييدهبكر و    h-BN  سطح  در اين مطالعه، توانايي   

بر مبناي آن است   ،BNS، و  BS  ،NSشده،  نامگذاري سطوح حاصل .  بررسي شد  روي سطح  مختلفبه سه روش  شدن سطح  آلاييده
  eV  جذب  يانرژ  با بكر    h-BNسطح    با   NOبرهمكنش مولكول    هايي از سطح شده است.كه اتم گوگرد جايگزين چه اتم يا اتم

به  BNSو    BS  ،NS  ي سطوحرو  NO  مولكول  جذب  كههمراه است. در حالي ،از سطح  ٩٣/٢  Å  برهمكنش فاصله    متوسطو    -١٢/٠
درصد   ٩٦و  ١٧١،  ١٣٠  به اندازه  يشكاف نوار  در   رييتغهمراه است كه موجب    -٢٤/٠و    -٥٥/٢،  -٢٨/١  eV  يهاي انرژ  با  بيترت
بازبا    حسگر  كيرا    BNSسطح  توان  بر اين اساس مي  ).١جدول  (  شودمي . در  در نظر گرفت  NOبراي گاز  مناسب    ي ابي زمان 

شده در حين  جاجابه  بار   ريمقاد تر هستند.  با انرژي اتصال مناسب، براي حذف اين گاز از محيط مناسب  NS  و  BS  سطوح،  حاليكه
 يچگال  ،سطح  يبر خواص الكترون  NO  زگاجذب    ريتاث  يبررس  يبرا.  باشديم  NOسطح به    ازانتقال بار    دهندهنشان  ،فرايند جذب

 تيبه سمت نوار هدا  سطح،  p  يهاكيپ   ييجابجا  ارائه شده است.  ٢استخراج و در شكل    BNSو    NSي براي سطوح  جزئ  يهاحالت
آنها به سمت    يي و جابجا  هاكيپ   نيشدن اترپهن  ني. همچنكند يم   دييسطح را تاانتقال بار از    يبه خوب  ي،فرم سطح    يكيدر نزد

طي فرايند    BNSسطح    يها تمامربوط به    ي هايكپ   گرياز طرف د   . با سطح است  NOمولكول    يقو  برهمكنش  د يمو  ي سطح فرم
انرژ   اندهنكرد  يچندان  رييتغ  جذب به سمت  با برهمكنش ضع   ترنييپا  يهاي و فقط  با سطح   نيا  فيجابجا شدند كه  مولكول 

    .مطابقت دارد

  
  

  (چپ).  BNNO/Sو (راست) NNO/S نهيبه ي ساختارها:  ١شكل 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 آلاييده بكر و    h-BNسطوح   روي  NO  مولكول  جذب   يانرژ:  ١جدول  
با   تغ  ،گوگردشده  انرژ   ات رييدرصد  نوار  يدر  و gEΔ(  يشكاف   (%

 و سطح. NO بين موليكن  انتقال بار 

System Eads (eV) %ΔEg Q (e) 

NO/h-BN ١٢/٠-  ٠٦/٠ ٩٢-  

NO/SB ٢٨/١-  ٢٥/٠ ١٣٠-  

NO/SN ٥٥/٢-  ٥٠/٠ ١٧١-  

NO/SBN ٢٤/٠-  ٠٢/٠ ٩٦-  
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اتم حالت   يچگال  :٢شكل   از جذب مولكول    ،هاي سطح هاي جزيي مربوط به  چين خط .  BNSو    NSروي سطح    NOقبل و بعد 
  دهد. سطح فرمي را نشان مي مشكي 

  
  

 نتيجه گيري -٤
-hسطوح  .  استفاده شدگوگرد    با  شدهآلاييدهبكر و    h-BN  سطحبا    NOبرهمكنش مولكول  براي بررسي    ،DFTمحاسبات      

BN    وNS    اتصال وانرژكمترين و بيشترين    بيترتبه كه    دهد ينشان م  ها افتهي  نياي را نشان دادند.  انرژ  شكاف  در  رييتغ  ي 
  ييشناسا  يبرا  مناسببستري  عنوان  به  تواننديمبا گوگرد با توجه به شيوه جايگزيني اتم گوگرد    شده آلاييده  h-BNنانوصفحات  

  .   دنريمورد استفاده قرار گ  NOحذف مولكول  يا
  

  

  منابع و مراجع 
[1] Kampa, M., & Castanas, E. (2008). Environmental pollution, 151(2), 362-367 . 
[2] Zhao, G., Wang, A., He, W., Xing, Y., & Xu, X. (2019). Advanced Materials Interfaces, 6(7), 1900062.  
[3] Delley, B. (2000). The Journal of chemical physics, 113(18), 7756-7764.  
[4] Perdew, J. P., Chevary, J. A., Vosko, S. H., Jackson, K. A., Pederson, M. R., Singh, D. J., & Fiolhais, C. 
(1992). Physical review B, 46 
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 ي دارورسان  ستميبه عنوان س  2NH-16-SBA/2TiO مزوساختار  يكيناميمطالعه ترمود
 

  . ٤، سمانه سليماني٣مهر، مريم رضوي ٢، محمدحسين فكريو*١يفاطمه ساك
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 نانوذرات   ،يكي ناميترمود  يپارامترها  ي،دارورسان  ستميس  ،دارو  يريبارگ  ،كارمابازپين  ،2NH-16-SBA/2TiO:يديكل واژگان 

  
  

  مقدمه-١
هاي  ساير روششود. دارورساني در كنار  ها توسط مواد زيستي و شيميايي، دارورساني ناميده ميپيشگيري و درمان بيماري    

هاي درمان در  ترين و مهمترين روش ها يكي از اصليدرماني و استفاده از اشعه هاي فيزيكي، جراحي، روان درمان از جمله درمان
تر براي زندگي بر سلامت، طول  هاي غذايي مناسب و شرايط سالمگردد كه همراه با ارتقاي بهداشت، رژيمپزشكي محسوب مي
اي نو هاي گسترده در علم ژنتيك و بيولوژي مولكولي موجب گشودن دريچه ها موثر است. پيشرفت انسان عمر و كيفيت زندگي

توان داروهايي با ساختارهاي جديد در مدت زمان  هاي شيميايي و سنتزي نوين، ميدر علم دارورساني شده است. با كمك روش 
  جلب   خود  به  را  زيادي  توجه  گذشته  سال  چند  در  بزرگ  مانند  قفس  مزوپورهاي  با  منظم  سيليكاهاي  ] ١[  تر توليد كرد.كوتاه
  F127كوپليمر پلورونيك    از   استفاده  با  مكعبي  ساختار  و  Im3m تقارن  با   SBA-16   در ميان سيليكاهاي قفس مانند،  . اندكرده

  شود.مي سنتز نانومتر  ٥ بالاي قطر منافذ با ) اكسيد اتيلن( پلي -)  اكسيد پروپيلن( پلي  -) اكسيد اتيلن( پلي بلوكي سه
  

  هاروش -٢
استفاده از تكنيك الگوي پراش اشعه سنتز شد. سپس نانوكامپوزيت با    2NH-16-SBA/2TiO  در اين مطالعه نانوكامپوزيت   

بارگذاري   2NH-16-SBA/2TiO    بر روي نانوكامپوزيتكارمابازپين  ;شناسايي شد. پس از تاييد صحت ساختار سنتز شده،    ايكس
  شد و پارامترهاي ترموديناميكي مورد بررسي قرار گرفت. 

  

  و بحث  ج ينتا-٣
نانوكامپوزيت يك    گسترده  دهد. زاويهرا نشان مي  NH-16-SBA/2TiO 2  يهاتينانوكامپوز  كسيپراش اشعه ا  يالگو  ١شكل     

دهد. همچنين، الگوي پراش را نشان مي  SBA-16درجه اما با شدت كم مربوط به ساختار مكعبي    ٢٠-٣٠پيك پهن در محدوده  
  ،٣/٢٥  در  پراش  هايپيك  XRD  الگوهاي   در  كند. تاييد مي  شده   آماده   نانوكامپوزيت  در  را  2TiO  آناتاز  فاز  وجود  اشعه ايكس
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تتراگونال    آناتاز   فاز)  ٢١٥(  و   ) ١١٦(  ، ) ٢٠٤(  ، )٢٠٠(  ،)٠٠٤(   كريستالي   صفحات  مربوط به  درجه  ٤/٧٤  و   ٨/٦٨  ،٨/٤٧  ،٧/٣٧
2TiO ٢[ شد.  داده نسبت [  
  

  
  كس ي پراش اشعه ا يالگو:  ١شكل 

 

،  0HΔ  ريخلاصه شده است. مقاد  ١در جدول    جينتا  ).٢بدست آمد (شكل    T/1در مقابل    clnK  يهااز داده  0SΔو    0HΔ  ريمقاد    
0SΔ  0 وGΔ  مقادير منفي بدست  شده است.  نييتع يمنف سلسيوسدرجه   ٧٠و  ٦٠، ٥٠، ٤٠، ٣٠مورد مطالعه  ي دما  پنج براي

SBA/2TiO-  توسط نانوحامل  كاربامازپينخودي بودن فرايند جذب داروي  هآمده براي انرژي آزاد گيبس نشان دهنده، خودب

2NH-16  0  ريكه مقاد  شدمشاهده    ، باشدميGΔ  ند يدر فرآ  شهيدما هم  شيافزا  ن،يشوند، بنابرايمثبت م  اريدما بس  شافزاي  با 
  كي  2NH-16-SBA/2TiO  نانوحامل  يبر رو  داروي كاربامازپين  جذب  كه  داد  نشان  0HΔ  يمنف  ري. مقادستيجذب مطلوب ن

[  نديفرآ است  نيز  مقدار].  ٢،٣گرمازا  دليل آنتروپي  به  فرآيند جذب  مولكول،  در  جذبقرار گرفتن  روي سطح  هاي  بر  شونده 
]. با توجه به مقدار ٤[  ، علامت منفي آنتروپي نيز به همين دليل است.يابدتر شدن آنها كاهش مينانوحامل و در نتيجه منظم

0HΔ،  نيب  فيضع  يهابر اساس واكنش  يكيزي. جذب فنشان داد  ي كيزيتوان به عنوان جذب فيدارو و نانوحامل را م  نبي  جذب  
  .جاذب است يسطح يهاجاذب و محل

  
   2NH-16-SBA/2TiOكارمابازپين بر روي نانوحامل ي دارو يبارگذار كي نامينمودار ترمود:  ٢شكل 
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  دارو  ي بارگذار  يكيناميترمود ي پارامترها ر يمقاد:  ١جدول 

  LnK  ∆H° (Kj.mol-1) ∆𝑆° (Kj.mol-1) ∆𝐺° (Kj.mol-1) 2R  دما (كلوين) 

٧/٨      ٤٢/٣  ٣٠٣-    

٣/٨      ٩٥/٢  ٣١٣-    

٩٩٧٥/٠  -٩/٧  -٠٣٧/٠  -٩٣/١٩  ٨٨/٢  ٣٢٣  

٦/٧      ٧٠/٢  ٣٣٣-    

٢/٧      ٤٦/٢  ٣٤٣-    

 

  گيرينتيجه -٤
داروي    يدارورسان  ستميبه عنوان س   2NH-16-SBA/2TiO  تينانوكامپوز  ي كيناميترمود  ي پارامترها  ن ييتع  براي  پژوهش   ن يا   

سنتز شد. مطالعات    اياستفاده از يك روش تك مرحله با    تي با موفق  2NH-16-SBA/2TiOنانوحامل  انجام شد.    كاربامازپين
  است. يخوددارو گرمازا و خودبه يبارگذار ندينشان داد كه فرآ يكيناميترمود

  

  منابع

[1] Fekri, M. H., Soleymani, S., Razavi Mehr, M., & Saki, F. (2023). Removal of methyl orange dye from aqueous 
solutions by SBA-16 nano mesopore and optimization of effective parameters using response surface 
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[2] Fekri, M. H., Soleymani, S., Mehr, M. R., & Akbari-adergani, B. (2022). Synthesis and characterization of 
mesoporous ZnO/SBA-16 nanocomposite: Its efficiency as drug delivery system. Journal of Non-Crystalline 
Solids, 591, 121512. 
[3] Soleymani, S., Razavi Mehr, M., Fekri, M. H., & Saki, F. (2023). Modification of SBA-16 surface by-NH2 
group and its application as adsorbent. Chemical Papers, 77(9), 5129-5141. 
[4] Fekri, M. H., Saki, F., Razavi-mehr, M., & Soleymani, S. (2023). Preparation of SBA-16 silicate 
nanoabsorbent by green method from reed plant stem, using it to remove Phenolphthalein pollutant and 
investigating effective factors by RSM method. Applied Chemistry, 18(68), 271-288 . 
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 DFT سولفونيوم، مايعات يوني،واژگان كليدي:  

  

 
 مقدمه-١

اي الكتروشيميايي است كه توانايي ذخيره كردن الكتريسيته به شكل انرژي شيميايي و آزاد كردن آن را دارد.  باتري وسيله    
) الكتروليت علاوه بر هدايت  ٢٠١٤جز اصلي كاتد، آند، جداكننده و الكتروليت هستند.(بتاچارجي و همكاران،  ٤ها داراي  باتري

)  ٢٠٠٩شود.(يوشيو و همكاران،ها به درون مواد فعال و متخلخل كاتدي و آندي مييون ليتيم ميان كاتد و آند، باعث نفوذ آن
ها نيستند؛ زيرا ظرفيت گرمايي و پايداري ي مناسبي براي باتريهاي آلي چگالي انرژي و توان بالايي دارند؛ اما گزينهالكتروليت 

  ) ٢٠١٨ه انرژي در مقياس بزرگ خطرناك هستند.(مانوهار و همكاران،بوده و براي ذخير حرارتي كمي دارند، فرار و قابل اشتعال
 هاي آلي را برطرف كنند. پس براي ساخت باتري توانند بسياري از مشكلات الكتروليت هاي يوني ميهاي مبتني بر مايعالكتروليت 

ها هستند كه از كنار هم قرار گرفتن كاتيون و  اي از نمك هاي يوني دسته ) مايع٢٠١٩مانادي و همكاران،(ايمني بيشتري دارند. 
هاي منحصر به فردي مانند فشار بخار ناچيز، پايداري حرارتي بالا، عدم فراريت، هدايت يوني بالا  اند و ويژگيآنيون ساخته شده

مايع دارند.  پايين  ذوب  نقطه  برهمكنشو  يوني  يونهاي  ميان  ضعيفي  ميهاي  و  دارند  خود  مختلف  هاي  وسايل  در  توانند 
ي الكتروستاتيكي ميان كاتيون و آنيون  ها از جاذبهرگيرند. اين تركيبها مورد استفاده قراها و ابرخازنالكترونيكي مانند باتري

ها ساختاري آلي يا معدني دارند. هر آنيون و كاتيون با توجه به نوع و اندازه  ها ساختاري حجيم و آلي و آنيون برخوردارند. كاتيون
هاي مايع يوني با تغيير كاتيون و آنيون قابل تنظيم  هاي خاصي را به مايع يوني بدهد؛ به عبارت ديگر ويژگيتواند ويژگيمي

  )٢٠١٩است. (سامپائو و همكاران،
و كاتيون سولفونيوم انتخابي مناسب   )(LiTFSIهاي ليتيم ايميد مانند ليتيم بيس(تري فلوئورومتان سولفونيل) ايميد  نمك    

الكتروليتمي  TFSIآيند. آنيون  يون به شمار مي- هاي ليتيمدر باتري پايداري شيميايي و حرارتي  ها را بهبود ببخشد و  تواند 
تواند ويژگي  سبب ايمني بيشتر شود. سولفونيوم نيز كاتيوني با رسانايي بالا و ويسكوزيته پايين است و با كاهش نقطه ذوب مي

محلول در مايع يوني    LiTFSIهاي نمك  ) اين مطالعه قصد دارد ويژگي٢٠١٤ها را بهبود ببخشد. (وانگ و همكاران،الكتروليت 
TFSI]111[S  وTFSI]222[S يني آنيون جايگز را مورد بررسي قرار دهد و سپس باFSI    .تغييرات حاصل را ارزيابي كند  
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  FSIب)   TFSIهاي يوني. الف) : ساختار آنيون سازنده مايع ١شكل                                       
  
  

 روش -٢

رياضي به حل مسائل شيمي  گيرد و با استفاده از اصول  ها را در بر ميها و تقريبي وسيعي از روششيمي محاسباتي محدوده   
ها از آن استفاده نمود. اين پژوهش به صورت محاسباتي و با استفاده  بيني ساختار و خواص مولكولتوان براي پيشپردازد و ميمي

بهينه    G(d,p)++311-6و مجموعه پايه  B3LYPها در سطح  ) انجام شده است. ابتدا مولكولDFTي تابعي چگالي(از نظريه 
شده و محاسبات فركانس براي بدست آوردن ساختاري با حداقل انرژي انجام شد. محاسبه برهمكنش ميان كاتيون و آنيون و  

بدست آمد و سپس انرژي    BSSEي خطاي  ها با محاسبهانجام گرفت. انرژي تركيب  NBOهاي هيدروژني توسط محاسبات  پيوند
  محاسبه شد.    ChelpGها نيز با استفاده ار دستور . بار اتماتصال نيز با استفاده از انرژي تصحيح شده محاسبه گرديد

  

  بحث و تحليل داده -٣
دهد.  با كاهش اندازه آنيون تغييراتي نيز در انرژي اين مايعات يوني رخ مي   FSI به  TFSIتغيير آنيون از    ١با توجه به جدول    

پتانسيل تركيبكوچك  اتمها ميتر شدن آنيون سبب كاهش انرژي  تعداد  تغيير با كمتر شدن  اين  هاي سازنده قابل  شود كه 
شود. انرژي اتصال ميزان حلاليت و جاذبه ميان نمك بيني بود. هم چنين كاهش اندازه آنيون سبب كاهش انرژي اتصال ميپيش

گونه كه مشاهده  تر باشد، نمك ليتيم در مايع يوني بهتر حل شده است. هماندهد و هراندازه بزرگليتيم و مايع يوني را نشان مي
در   [LiFSI]بهتر از    [LiTFSI]انرژي اتصال بزرگتري دارند و اين بدان معناست كه نمك     TFSIشود، تركيبات داراي يونمي

توان به تحرك يون ليتيم پي برد.  هاي الكترونگاتيو آنيون با يون ليتيم ميمايع يوني حل شده است. از همپوشاني اوربيتال اتم
يون ليتيم همپوشاني بيشتري با آنيون دارد و همپوشاني بيشتر به معناي جاذبه بيشتر يون ليتيم    TFSIهاي داراي  در تركيب

گردد، اما از طرف ديگر سبب با آنيون و تحرك كمتر آن است. تحرك بيشتر يون ليتيم سبب رسانايي و هدايت يوني بيشتر مي
  گردد. تر باتري ميتخليه سريع 

هاي الكترونگاتيو آنيون همانند اكسيژن هايي با بار مثبت است، از اين رو تمايل دارد كه با اتميون سولفونيوم داراي هيدروژن    
تر از قوي  TFSIاي از نوع پيوند هيدروژني تشكيل دهد. در كاتيون تري متيل سولفونيوم پيوند هيدروژني با آنيون نيروي جاذبه

است، درحالي كه در كاتيون تري اتيل سولفونيوم برعكس اين موضوع صادق است. اين اتفاق را    FSIپيوند هيدروژني با آنيون  
با اكسيژن تشكيل    222[LiFSI][S[FSIبا نيتروژن و در    S]FSI]222[LiFSI]توان به اين دليل دانست كه پيوند هيدروژني در  مي
توان مشاهده كرد  تر از اتم اكسيژن است. با توجه به تغيير كاتيون نيز مياي بيششود و بار اتم نيتروژن به طور قابل توجه مي

هاي داراي كاتيون تري متيل سولفونيوم انرژي اتصال، انرژي پتانسيل تر نيز صادق هستند و تركيبنتايج بالا براي كاتيون كوچك 
  پوشاني اوربيتال ليتيم كمتري نسبت به كاتيون تري اتيل سولفونيوم دارند.و هم
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  ي سولفونيوم با آنيون متفاوت هاي يوني پايههاي مايع : ويژگي ١جدول
*LP→BD  

(kj/mol)  

LPX→LP*Li 

(kj/mol) 

انرژي  
 اتصال

انرژي  
  پتانسيل

  نام تركيب 
*LP→BD  

(kj/mol)  

LPX→LP*Li 

(kj/mol) 

انرژي  
 اتصال

انرژي  
  پتانسيل

  نام تركيب 

3.43  58.44  -119.47  -3229.20 [LiFSI][S111 FSI] 4.10 59.20  -159.86  -4180.23 [LiTFSI][S111TFSI] 

8.71  56.31  -90.54  -3501.94 [LiFSI][S222FSI] 7.79  62.46  -126.97  -4298.61 [LiTFSI][S222TFSI] 

  

  گيرينتيجه -٤
هاي قابل  توان به مايعات يوني با ويژگياند و با تغيير كاتيون يا آنيون، ميشده  مايعات يوني تركيباتي هستند كه از يون ساخته     

 و  FSIهاي  تنظيم دست يافت. در اين مطالعه دو مايع يوني با كاتيون تري متيل سولفونيوم و تري اتيل سولفونيوم با آنيون
TFSI    مورد مطالعه قرار گرفت. آنيونFSI   هاي كمتري ساخته شده است. نتايج بدست آمده نشان داد كه  از اتم تر وكوچك

تر شدن پيوند هيدروژني  كاهش اندازه آنيون سبب كاهش انرژي پتانسيل، انرژي اتصال، همپوشاني اوربيتال ليتيم و نيز ضعيف
  شوند. هاي يوني حل ميدارند و بهتر در مايعتر انرژي اتصال بيشتري هاي كوچك توان گفت كه يونگردد. ميمي
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  . سازي، نانولولهاي، شبيهگلخانه  جذب،واژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
گلخانه    گاز  توسط  جهاني  گرمايش  ايجاد  (توانش  فلورايدكربن  تترا  تقريباً  4CFاي  از    ٥٧٠٠)  بيشتر    است.    2COبرابر 

اكسايشي، اكسايش كاتاليزوري و پلاسما، بازيافت از طريق كاهش، غلظت و همچنين شامل: تجزيه   4CFهاي كاهش انتشار  روش
است نانومواد  توسط  نانولوله]١[  جذب   .) كربني  برCNTsهاي  نانومواد  از  مهمي  دسته  خواص   )  داراي  و  هستند  كربن  پايه 

هاي كربني  . نانولوله ]٢[، مساحت ويژه بزرگ، وزن سبك، و قابليت تكرارپذيري هستند مكانيكي، الكتريكي و حرارتي فوق العاده
. ]٣[نانومتر است    ٣تا كمتر از    ٤/٠هاي كربني تك جداره حدود  به سه شكل كايرال، زيگزاگ و صندلي وجود دارند. قطر نانولوله 

از جمله ذخيره نانولوله از كاربردها  بسياري  در  بعنوان جاذب  آلاينده هاي كربني تك جداره  گاز، حذف  محيطي و  هاسازي  ي 
دارند   كاربرد  مقياس  . در شبيه]٤[غشاهاي جداسازي  در  دقيق  تصوير  گرماي جذب،  و  كارلو همدماهاي جذب  سازي مونت 

  . ]٥[گردد بيني مي مولكولي، مكان ترجيحي و در نهايت مكانيسم جذب پيش

  

  سازي روش شبيه -٢
مولكول انجام شد.    ]٦[  MuSiCبا استفاده از برنامه  در مجموعه بندادي بزرگ    سازي مونت كارلوبا روش شبيه  4CFجذب     

4CF    براي شد.  گرفته  نظر  در  جايگاهي  تك  مولكول  يك  اتمبرهمكنشبه صورت  بين  واندروالس  از  هاي  گاز  و  نانولوله  هاي 
پتانسيل لنارد جونز ( براي مولكول  LJپارامترهاي  پتانسيل  از قواعد  گرفته شد.    ]٧[از مرجع   4CF) استفاده شد. پارامترهاي 

و مرحله   ٠/٤×٦١٠سازي  هاي شبيه برتوله براي محاسبه پارامترهاي مولكولي مخلوط استفاده شد. تعداد كل گام -تركيبي لورنتس
  بود.   ٠/٢×٦١٠سازي تعادل
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  گيري بحث و نتيجه -٣
  در محدودهو    كلوين  ١٥/٢٩٨) در دماي  ٨و٨) و صندلي (٨و ٠(ديواره زيگزاگ   هاي كربني تكدر ابتدا جذب گاز در نانولوله    

  نمايش داده شده است. ١هاي جذب در شكل سازي شد كه نتايج همدما اتمسفر شبيه  ١/٠ - ١فشارهاي 
 

  

  ) ٨و٨) و (٨و٠در نانولوله (  4CF: همدماي جذب گاز ١شكل             

  
است و مقدار جذب آن در نانولوله   Iدر هر دو نانولوله از نوع    4CFشود، همدماي جذب  همانطور كه در اين شكل مشاهده مي

حدود  ٨و٨(  (٦/٣  ) نانولوله  شبيه٨و٠برابر  ادامه  در  بنابراين  است.  نتايج  )  شد.  استفاده  صندلي  نانولوله  از    سازي 
  نشان داده شده است. ٢اتمسفر در شكل  ٥٠) تا ٨و٨هاي كربني (در نانولوله 4CFسازي جذب شبيه

  

 

  اتمسفر ٥٠) تا فشار ٨و٨در نانولوله (  4CF: همدماي جذب گاز ٢شكل      

 

اتمسفر  ١برابر فشار  ١٤اتمسفر حدود  ٥٠) در فشار ٨و٨در نانولوله ( 4CFشود كه مقدار جذب گاز ملاحظه مي  ٢مطابق شكل 
 شود. است و با افزايش فشار همچنان بر مقدار جذب افزوده مي
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changing steps. Korean Journal of Chemical Engineering, 34, 2922-2932. 
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گازهاي سيلان، مونوكسيدكربن و  )stQمطالعه نظري گرماي جذب همپوششي (

 هيدروژن روي گرافيت 

   

  و*٣، بهزاد حقيقي٢، نرگس محمدي١وحيد سخنوران

  دانشكده علوم پايه و مهندسي، دانشگاه نيشابور  شيمي،گروه فيزيك و   ، شيمي فيزيك،استاديار  -١
sokhanvaran@neyshabur.ac.ir :  رايانامه  

  علوم پايه و مهندسي، دانشگاه نيشابور ، شيمي فيزيك، گروه فيزيك و شيمي، دانشكده  كارشناسي ارشد -٢             
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bhaghighi@neyshabur.ac.ir  :رايانامه 

  

  

  سيلان، مونت كارلو   جذب،  گرمايواژگان كليدي: 

  

  مقدمه -١
سيلان بعنوان پيش.  ]١ [) استCVDدهي بخار شيميايي () يكي از گازهاي مهم مورد استفاده در روش رسوب4SiHسيلان (   
 اتاق  سيلان در دماي. ]٢ [نيمه رسانا كاربرد دارد-اكسيد-ترانزيستور اثر ميداني فلزهاي انرژي خورشيدي و اده رايج در سلولم

مانند   گاز در مواد متخلخلي جذب .]٣[بسيار مورد توجه است   فلز فرآوري در ويژگي، اين به توجه پذير است و باواكنش بسيار
 همواره مورد توجه محققين جداسازي و سازيذخيره هدفبا   ،و گرافن آلي-فلز هايچارچوب سيليكاژل، ،زئوليت فعال،  كربن

هاي كربني بر پايه گرافن مانند گرافيت همواره توجه زيادي را به خود جلب كرده  جذب گازها بر روي سطوح آلوتروپ.  ]٤[است  
]. ارزيابي فرآيند جذب معمولاً  ٥سازي انرژي، نانوالكترونيك، سنجش زيستي و غيره كاربرد دارند [است. اين نانومواد در ذخيره 

بر اساس دو ويژگي است، گرماي جذب و همدماي جذب. گرماي جذب نشاندهنده قدرت برهمكنش بين يك جذب شونده و  
مي را  پارامتر  اين  است.  آزمايشجاذب  در  شده  آزاد  گرماي  به  توجه  با  تحليل توان  و  تجزيه  از  يا  (كالريمتري)  تجربي  هاي 

  ]. ٦شود، بدست آورد [در دماهاي مختلف كه گرماي جذب همپوششي ناميده مي هاي جذب محاسبه شده همدما 
 

  روش محاسبات -٢
شبيه     روش  از  مطالعه  اين  گازهاي    GCMCسازي  در  جذب  بررسي  گرديد.    4SiHو    CO  ،2Hبراي  استفاده  گرافيت  در 

) stQشد. گرماي همپوششي جذب (ها استفاده  مرحله بود كه نيمي از مراحل براي تجزيه و تحليل داده ٦١٠ها شامل  سازي شبيه 
  محاسبه شد.  ١از معادله 

 )١ (                                                                                                                      
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ثابت    Rدما و    Tهاي جذب شده،  ميانگين تعداد مولكول  Nميانگين انرژي پتانسيل فاز جذب شده،    Vكه در اين معادله  
  –∆stQ = adsHيك كميت مثبت است و به طور خلاصه  stQآل است.  گاز ايده

  

 گيري بحث و نتيجه -٣
 4SiHو   2H،COدما همواره بر مقدار جذب و گرماي جذب تاثير دارد. بنابراين گرماي جذب همپوششي براي جذب گازهاي    

  آورده شده است. ١سازي شد كه در جدول دما، شبيه ٣در گرافيت در 
  

  مونوكسيدكربن و سيلان در گرافيت  ، هيدروژن: گرماي جذب همپوششي گازهاي ١جدول 

      ) Kدما (  
٢٩٨  ٣١٨  ٣٣٨    
  گاز    ) kcal/mol( جذب گرماي  
٦٦/٢  ٦٢/٢  ٣٨/٢  2H  
٩٠/٥  ٨١/٥  ٥٧/٥  CO  
٦٢/٩ ٥٥/٩  ٤١/٩  4SiH  

  

دهنده برهمكنش  گردد كه گرماي جذب همپوششي سيلان بيشتر از ساير گازها است. اين نشان، ملاحظه مي ١مطابق نتايج جدول  
بين  قوي به    4SiHتر  نسبت  گرافيت  همواره مقدار  2Hو    COو  مشخص مي است.  با جذب مطلق  تعداد كل  جذب  كه  شود 

نشان   ١در گرافيت در شكل  4SiHسازي شده ي جذب شبيه شمارد. همدماهاي گاز جذب شده در سيستم جاذب را ميمولكول
  داده شده است.

  

  كلوين)  ٣٣٨سازي شده گاز سيلان در گرافيت (دماي : همدماي شبيه١شكل 

  

است. در ابتدا نمودار جذب شديداً افزايش دارد و سپس با    Iدر گرافيت از نوع    4SiHدهد كه همدماي جذب  نشان مي  ١شكل  
 شود.  افزايش فشار ثابت مي
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  ستميبه عنوان س  2NH-16-SBA/4O3Fe يس ينانوذرات مغناط يكيناميمطالعه ترمود
 ي دارورسان
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  . ينانوذرات مغناطس  ،يكيناميترمود  يپارامترها  ،يدارورسان  ستمي س  ،دارو  يريبارگ  ،تاليفنوبارب  ،2NH-16-SBA/4O3Fe  :يديكل واژگان 
 
  

  مقدمه  -١
از سيستمعلم       استفاده  با  زيرا  است،  اميدواركننده  بسيار  داروسازي  صنعت  در  داروها  نانوتكنولوژي  دارورساني،  مدرن  هاي 
هاي  تواند در مديريت روشهاي رهاسازي كنترل شده دارو ميتر و مؤثرتر باشند. طراحي و ساخت سيستمتوانند بسيار قويمي

بسيار مفيد باشد. تاكنون مواد زيادي به عنوان سيستم از  هاي دارورساني معرفي شدهدرمان دارويي  اند كه مواد مزوپور يكي 
آنهاست. مواد مزوپور به دليل خواص منحصر به فرد خود مانند نسبت سطح به حجم بالا، اندازه منافذ قابل كنترل و همچنين 

].  ١اند [جمله پزشكي مورد استفاده قرار گرفتههاي مختلف از  پذيري زيستي، به طور گسترده در زمينه سازگاري و تجزيهزيست 
گروهي از مواد   SBA-16 .به دليل خواص سطحي مطلوب به سرعت مورد توجه قرار گرفت   SBA-16در ميان مواد مزوپور،  

هاي هيدروكسيل سطحي است كه با استفاده از كوپليمرهاي غير  و گروه 2SiO هايمتخلخل سيليكات سه بعدي شامل گروه
  .تعلق دارد Im3m . اين تركيب ساختاري مكعبي دارد و به گروه فضايياستيوني تهيه شده 

  

  هاروش -٢
نانوكامپوزيت    اين مطالعه  از    2NH-16-SBA/4O3Fe  مغناطيسي  در  استفاده  مرحله با  روش تك  سنتز شد. سپس    اييك 

بر   فنوباربيتالشناسايي شد. پس از تاييد صحت ساختار سنتز شده،    استفاده از تكنيك الگوي پراش اشعه ايكسنانوكامپوزيت با  
  بارگذاري شد و پارامترهاي ترموديناميكي مورد بررسي قرار گرفت.  2NH-16-SBA/4O3Fe مغناطيسي روي نانوكامپوزيت
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  و بحث  ج ينتا-٣
ا  يالگو  ١شكل      اشعه  م  NH-SBA/4O3Fe/216  يهاتينانوكامپوز  كسي پراش  نشان  الگويرا  نانوذرات   XRD  يدهد. 

216/NH-SBA/4O3Fe   دهند مي  نشان  ٦٣°  و  ٥٨°  ،٥٤°  ،٤٤°  ،٣٥°  ،٣١°پراش    يايرا در زوا  زيمتما  كيسنتز شده، شش پ  
 ي. الگوباشديم  4O3Fe) از نانوذرات   ٤٤٠) و (٥١١) ، (٤٢٢)، (٤٠٠)، (٣١١)، (٢٢٠مربوط به بازتاب صفحات (  بيكه به ترت

XRD    216نانوذرات/NH-SBA/4O3Fe  ٠٢-٠٣در حدود    ياضاف   پيك  كي=  Өبه وجود جزء    توانديكه م  دهد، يرا نشان م  ٢
  . ]٢مطابقت دارد [  ييدر محصول نها سيليس  يهاآمورف نسبت داده شود، كه به وضوح با حضور پوسته  يسيليس

  

  
  كس ي پراش اشعه ا  يالگو:    ١شكل  

  

،  0HΔ  ريخلاصه شده است. مقاد  ١در جدول    جينتا  ).٢بدست آمد (شكل    T/1در مقابل    clnK  يهااز داده  0SΔو    0HΔ  ريمقاد    
0SΔ  0 وGΔ  مقادير منفي بدست  شده است.  نييتع يمنف سلسيوسدرجه   ٧٠و  ٦٠، ٥٠، ٤٠، ٣٠مورد مطالعه  ي دما  پنج براي

خودب دهنده،  نشان  گيبس  آزاد  انرژي  براي  داروي  هآمده  جذب  فرايند  بودن  نانوحامل  فنوباربيتالخودي    مغناطيسي  توسط 
2NH-16-SBA/4O3Fe  0  ر يكه مقاد  شدمشاهده    ، باشدميGΔ  شه يدما هم  شيافزا  ن،يشوند، بنابرايمثبت م  ار يدما بس  شافزاي  با 

فرآ ن  نديدر  مطلوب  مقادستيجذب  رو  فنوباربيتالداروي    جذب  كه  داد  نشان  0HΔ  يمنف  ر ي.    مغناطيسي   نانوحامل   يبر 
2NH-16-SBA/4O3Fe  هاي  قرار گرفتن مولكول،  در فرآيند جذب به دليل آنتروپي نيز  مقدار].  ٣،٢گرمازا است [  نديفرآ  كي

  است. ، علامت منفي آنتروپي نيز به همين دليل  يابدتر شدن آنها كاهش ميشونده بر روي سطح نانوحامل و در نتيجه منظمجذب
بر اساس    ي كيزي. جذب فنشان داد  يكيزيتوان به عنوان جذب فيدارو و نانوحامل را م  نبي  جذب  ، 0HΔ]. با توجه به مقدار  ٤[

  جاذب است.  يسطح يهاجاذب و محل نيب فيضع يهاواكنش
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  2NH-16-SBA/4O3Fe يس ينانوحامل مغناط  ي بر رو  تاليفنوبارب ي دارو يبارگذار كي نامينمودار ترمود:  ٢شكل 

  

  دارو  ي بارگذار  يكيناميترمود ي پارامترها ر يمقاد:  ١جدول 

  LnK  ∆H° (Kj.mol-1) ∆𝑆° (Kj.mol-1) ∆𝐺° (Kj.mol-1) 2R  دما (كلوين) 

٦٧/٨      ٤٢/٣  ٣٠٣-    

٢٢/٨      ٩٦/٢  ٣١٣-    

٩٩٤٤/٠  -٧٨/٧  - ٠٤٤٢٥/٠  -٠٧/٢٢  ٨٧/٢  ٣٢٣  

٣٤/٧      ٦٤/٢  ٣٣٣-    

٣٦/٦      ٣٦/٢  ٣٤٣ -    

 

  گيرينتيجه -٤
 ستم يبه عنوان س  2NH-16-SBA/4O3Fe  مغناطيسي تينانوكامپوز  يكيناميترمود  يپارامترها  نييمطالعه به منظور تع  نيا   

استفاده از يك روش تك  با    تيبا موفق  2NH-16-SBA/4O3Fe  نانوحامل مغناطيسيانجام شد.    داروي فنوباربيتال  يدارورسان
  است. يخوددارو گرمازا و خودبه يبارگذار ندينشان داد كه فرآ  يكيناميسنتز شد. مطالعات ترمود ايمرحله 

  

  منابع
[1] Fekri, M. H., Soleymani, S., Razavi Mehr, M., & Saki, F. (2023). Removal of methyl orange dye from aqueous 
solutions by SBA-16 nano mesopore and optimization of effective parameters using response surface 
method. Iranian Journal of Health and Environment, 16(2), 339-356. 
[2] Fekri, M. H., Soleymani, S., Mehr, M. R., & Akbari-adergani, B. (2022). Synthesis and characterization of 
mesoporous ZnO/SBA-16 nanocomposite: Its efficiency as drug delivery system. Journal of Non-Crystalline 
Solids, 591, 121512. 
[3] Soleymani, S., Razavi Mehr, M., Fekri, M. H., & Saki, F. (2023). Modification of SBA-16 surface by-NH2 
group and its application as adsorbent. Chemical Papers, 77(9), 5129-5141. 
[4] Fekri, M. H., Saki, F., Razavi-mehr, M., & Soleymani, S. (2023). Preparation of SBA-16 silicate 
nanoabsorbent by green method from reed plant stem, using it to remove Phenolphthalein pollutant and 
investigating effective factors by RSM method. Applied Chemistry, 18(68), 271-288. 

y = 2655.1x - 5.3224
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نظري كاربيد: يك مطالعه هاي تيتانيوم پاسخ نوري غيرخطي نانوخوشه  

 
 حديثه سليماني١، *، اكبر اميدوار٢

 hadisesoleimani77@gmail.com    گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان-١

  a.omidvar@chem.ui.ac.ir   گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان  -٢

  
  

 كاربيد، نظريه تابعي چگالي ها، تيتانيومغيرخطي، متالوكربوهيدرن پاسخ نوري واژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
طراحي مواد جديد با    دهند. كنش نور با ماده رخ مي پردازد كه در نتيجه برهمهايي مي به مطالعه پديده  اپتيك غيرخطي

هاي مختلف نوري و الكتريكي، توجه بسياري ها در دستگاه دليل كاربردهاي بالقوه آن پاسخ نوري غيرخطي در سه دهه اخير به
هاي  علت ويژگي هاي اتمي بهمطالعه نانوخوشهاند كه  ]  در اين راستا، مواد متفاوتي معرفي شده١[  .استكرده   خود جلبرا به

و نظري فراواني برروي كاربرد   رو، تحقيقات تجربياي داشته است. از اينفردي مانند تغيير اندازه و هندسه، اهميت ويژهمنحصربه
ها  اي از متالوكربوهيدرن دسته كاربيدتيتانيومهاي  عنوان مواد با پاسخ نوري غيرخطي صورت گرفته است. نانوخوشهها بهنانوخوشه 

)nCmM  (فلزات واسطه هاي  از اتمكه    هستند(M)   كربن و(C)  توسط  ١٩٩٢اين مواد براي اولين بار در سال  اند.  تشكيل شده 

هاي مختلف  با اندازه  )yCxTi(  كاربيدتيتانيوم غيرخطينوري اين پژوهش به بررسي پاسخ  ]٣-٢[  .گئو و همكارانش سنتز شدند
است. شده  نشان داده    ١در اين پژوهش در شكل   كاربيد مورد بررسيهاي تيتانيومشده نانوخوشهساختارهاي بهينه  .پرداخته است

غيرخطي اين نوع از مواد ارائه دهد و راه را براي پيشرفت مواد نوري  نوري    رود كه اين بررسي درك بهتري از پاسخ انتظار مي
  با فناوري پيشرفته هموار كند.   غيرخطي
 

  روش  -٢
 با استفاده از نظريه تابعي چگالي  كاربيدهاتيتانيومدر اين پژوهش محاسبات بهينه سازي و اندازه گيري پاسخ نوري غيرخطي     

(DFT)   ) كاربيد با استفاده از تابعيهاي تيتانيومسازي نانوخوشه) انجام شده است. بهينه٠٩و با استفاده از نرم افزار گوسين 

PBE    با تصحيحDFT+D3   هاي پايههمراه مجموعهبه def2-TZVP   31-6تيتانيوم و  براي اتم+g(d) كربن انجام   براي اتم
  است.   شده

  

 گيري نتيجهبحث و  -٣
هاي كربن تقريباً  فاصله بين اتم آنگستروم است. همچنين،    ٠٣/٣تا     ٨١/٢هاي تيتانيوم در گستره  طول پيوند بين اتمميانگين      
هاي خواص الكترونيكي نانوخوشه  .قابل مقايسه است آنگستروم)  ٣٤/١( آنگستروم است كه با طول يك پيوند دوگانه معمولي ٣٥/١

در    )oα(پذيري  قطبش  دهد كه با افزايش اندازه نانوخوشه، ميانگيناست. نتايج نشان ميآورده شده  ١كاربيد در جدول  تيتانيوم
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هاي تيتانيوم كاربيد نانوخوشه   )0β(مرتبه اول   پذيريابرقطبشدليل تقارن مركزي،  به درحالي كه  .يابداكثر موارد افزايش مي
13C8Ti      13وC14Ti  13حال، ساختار  باشد. با اينمي دقيقاً برابر صفرC11Ti  پذيري (ابرقطبش  بيشترينa.u  را در  )٩١/٥×  ٦١٠

شود. همچنين، اين نانوخوشه  غيرمتقارن بودن اين ساختار نسبت داده مي  كه به دهد؛كاربيد نشان ميهاي تيتانيومبين نانوخوشه
  را دارد.   )L-HE(ترين شكاف انرژي كم

  )yCxTi(كاربيد  شده تيتانيومساختارهاي بهينه  : ١شكل 

  
 

  هاي مورد مطالعه. براي نانوخوشه )0β( اول  پذيري، ابرقطبش)oα( پذيري، ميانگين قطبش) L-HE(: شكاف انرژي  ١جدول 

  

 منابع

[1] Omidvar, A. (2018). Design of a novel series of donor–acceptor frameworks via superalkali–superhalogen 
assemblage to improve the nonlinear optical responses. Inorganic Chemistry, 57(15), 9335-9347. 
[2] Guo, B. C., Wei, S., Purnell, J., Buzza, S., & Castleman Jr, A. W. (1992). Metallo-carbohedrenes [M8C12

+ (M= 
V, Zr, Hf, and Ti)]: A class of stable molecular cluster ions. Science, 256(5056), 515-516. 
 [3] Cui, C., Zhang, H., Gu, Y., Geng, L., Jia, Y., Lin, S., & Luo, Z. (2024). Tailoring Titanium Carbide Clusters 
for New Materials: from Met-Cars to Carbon-Doped Superatoms. Journal of the American Chemical Society, 
146(13), 9302-9310. 
 

 

L-HE  نانوخوشه 
(eV)  

 oα
(a.u) 

0β 

 (a.u) 
L-HE  نانوخوشه 

(eV) 
 oα

(a.u) 
0β 

 (a.u) 
L-HE  نانوخوشه 

(eV) 
 oα 

(a.u) 
β0  

(a.u) 

Ti2C2 ٥٤/١×٤١٠ ٥٢/٤٢  ٤٤/٠ 13C6Ti ٣٣/٤٧  ٨٥/٠  ١٠٢×٢/١٦ Ti12C13 ٠٩/٠  ٩٩/٧٦  ١٠٣×٢/٤٤ 

Ti3C8 ٧٣/١×٣١٠ ٤٩/٢٧  ٣٩/٠ 13C7Ti ٤٠/٥٢  ٢٨/٠  ١٠٣×٣/٢٠ Ti13C13 ١٩/٠  ٢٢/٨٢  ١٠٢×٦/٤٤ 

Ti4C7 ٣٣/٤×٢١٠ ٥٣/٢٩  ٦٣/٠ 12C8Ti ٠٥/٥٥  ١١/٠  ١٠٢×٨/٠٤ Ti14C13 ١٩/٠  ٥٩/٨٥  ٠٠/٠  

Ti4C8 ٢٨/٨×١١٠ ١٠/٣٠  ٥٨/٠ 13C8Ti ٣٤/٥٨  ٠٦/٠  ٠٠/٠  Ti17C2 ٢٧/٠  ٠٠/١١٧  ١٠٢×٤/٤٦ 

Ti6C10 ٨١/١×٢١٠ ٠٧/٤٣  ٥١/٠ 13C11Ti ٨٨/٩٢  ٠٤/٠  ١٠٦×٥/٩١ Ti19C10 ٣١/٠  ٤٥/١٦٩  ١٠٥×١/٥٤ 
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مطالعه رفتار الكتروشيميايي و ابرخازني كمپلكس كاتوسن خودانباشته بر روي 
  الكترود فيبر كربني 

 
  ٣، حميد رضا پور اعتدال*٢، سجاد دميري١زهرا سميعي

شهر،  دانشجوي دكتري شيمي تجزيه،  دانشكده  شيمي كاربردي، دانشگاه صنعتي مالك اشتر، شاهين -١
  )M.c.z.samiei@gmail.comاصفهان،(

شهر، اصفهان،  دانشگاه صنعتي مالك اشتر، شاهين نويسنده مسئول: دانشيار، دانشكده  شيمي كاربردي،    -٢
)SajjadDamiri@chmail.ir( 

 ) Pouretedal@gmail.comشهر، اصفهان، (استاد، دانشكده  شيمي كاربردي، دانشگاه صنعتي مالك اشتر، شاهين   -٣

 

 

  مقدمه  -١
سازي انرژي نسبت هاي الكتروشيميايي به دليل دانسيته توان بالا و شارژ و دشارژ سريع، گزينه مناسبي براي ذخيرهابرخازن   

خازني كار  هاي شبه) و واكنشEDLCسازي انرژي لايه دوگانه (هايي مانند ذخيرهمكانيسمها با ها هستند. اين دستگاهبه باتري
اند. كاتوسن،  هاي الكتروشيميايي عالي مورد توجه قرار گرفته كنند. مواد الكترودي مانند فروسن و كاتوسن به دليل ويژگيمي
ميبه افزايش  را  كربني  الكترودهاي  خازني  ظرفيت  جديد،  مايع  ردوكسي  ماده  يك  لايهعنوان  با  تحقيق،  اين  در  هاي  دهد. 

  )، رفتار الكتروشيميايي و ذخيره انرژي آن بررسي شده است. CMFخودانباشته كاتوسن روي الكترود ميكروفيبر كربني (
 

  روش -٢
تهيه شدند.   (Cat/CMF) روي فيبر كربني DMF دهي و ايجاد فيلم نازكي از محلول كاتوسن در حلالالكترودها با پوشش   

دقيقه در آون خشك شد تا فيلم كاتوسن بر روي سطح متخلخل فيبر تثبيت شود.   ١٠ها به مدت  الكترود آغشته به محلول 
تا    ٢٠هاي روبش پتانسيل بين  با سرعت Na2SO4 مولار  ٠.١در محلول الكتروليت   (CV) ايهاي ولتامتري چرخه گيري اندازه
١٤٠ mV/s دشارژ گالوانواستاتيك-هاي شارژانجام شد. آزمون (GCD)  هاي مختلف ثبت و ظرفيت خازني  در دانسيته جريان

  : .) محاسبه شد١ويژه طبق رابطه (
𝑪𝒔𝒑 =

𝑰.∆𝒕

 𝑨𝒎∆𝑽
                                                                                                                          )١(  

 

  نتايج و بحث  -٣
مختلف      هاي  تكنيك  از  كربني  فيبر  متخلخل  نسبتا  سطح  روي  بر  كاتوسن  فيلم  تشكيل  كميت  و  كيفيت  ارزيابي  جهت 

استفاده شد.    ATR/FT-IR، و  EDS  ،(LIBS(   X)، طيف سنجي پاشندگي انرژي اشعه  SEMميكروسكوپي الكتروني روبشي (
) نشان داد كه اتم  ١در شكل (  Cat/CMFدر سطح الكترودهاي   EDS بر روي سطح با   Feو كيفيت توزيع عنصر    SEMتصاوير  

  غلظت نسبتا كم و توزيع تقريبا يكنواختي در تمام پنجره نقشه برداري عنصري توزيع شده اند.     هاي آهن در كاتوسن با
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براي الكترود خالي ميكروفيبر    EDSو طيف هاي آناليز اتمي با    EDS، نقشه توزيع عنصر آهن با روش  SEM. تصاوير  ١شكل  

  كربني (بالا) و ميكروفيبر كربني با پوشش كاتوسن (پايين) 
  

شدند.  ولت بررسي    ٠.٩تا    ٠.٠ها در محدوده  ) نمونهGCDدشارژ گالوانواستاتيك ( -هاي ولتامتري و شارژدر اين بخش، منحني
مشابه  a-٢مطابق شكل   خازني  رفتار  كربني  ميكروفيبر  الكترود   ،EDLC    الكترود داد.  رفتار شبه  Cat/CMFو  نشان  خازني 
) نمايش داده شد. با كاهش دانسيته جريان، dيا    c-٢محاسبه و در شكل (  ١هاي دشارژ طبق رابطه  ) از منحني F/gظرفيت ويژه (

  زمان دشارژ افزايش يافت. 
  

 

  الكترودها در دانسيته هاي   GCD) منحني هاي  bو فيبر كربني بدون پوشش،    Cat/CMFالكترود    GCDمقايسه    )a.  ٥شكل  
  ) ظرفيت ويژه الكترودها بر واحد سطح الكترود d) بر حسب دانسيته جريان و F/g) ظرفيت ويژه وزني (cجريان  مختلف،  

  
هاي پايداري سيكلي الكترود اصلاح شده در  و تست  همچنين نمودارهاي دانسيته انرژي بر حسب دانسيته توان (نمودار راگون)

، رفتار ابرخازني كاتوسن داراي  ١/١  A/gدشارژ  انجام شد. در دانسيته جريان  -سيكل شارژ  ٣٠٠٠براي    ١/١  A/gدانسيته جريان  
  مي باشد.   ٨/٣٧٣  W/kgدر دانسيته توان  ٥/٢ Wh/kgدانسيته انرژي 

  

 گيري نتيجه  -٤
 A/gنشان داد كه  ظرفيت ويژه الكترود در دانسيته جريان    Cat/CMF به طور خلاصه، در اين تحقيق رفتار ابرخازني الكترود      
و  براي   ١٨٠  2mF/cmبرابر     Cat/CMFاست. در يك سطح ثابت از الكترود ظرفيت خازني الكترود    ٧٦/٣٩  F/gبرابر    ٥٥/٠
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رفتار    CMFالكترود   كاتوسن داراي  ١/١  A/gاست. در دانسيته جريان    ٩١/٠   2mF/cmتقريبا     EDLCبا  ابرخازني  رفتار   ،
هاي توان، مقادير دانسيته مي باشد. همچنين با افزايش دانسيته   ٨/٣٧٣   W/kgدر دانسيته توان    ٥/٢  Wh/kgدانسيته انرژي  

سيكل نشان ميدهند كه ظرفيت الكترود   ٣٠٠٠دشارژهاي  متوالي، تا  -ها در شارژانرژي روند نزولي دارد. ظرفيت كلي خازن
Cat/BPPG  كاهش مي يابد.   %٣٠تقريبا  
  

  منابع
 [1] Sharma S., Chand P. (2023). Supercapacitor techniques: A brief review. Results in Chemistry. 
 [2] Shaikh N. S., Ubale S. B., Mane V. J., et al. (2022). Novel electrodes for supercapacitors. Journal of Alloys 
and Compounds. 
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           سامانهكاتاليستي در هندسه شعاعي براي خودهاي تجزيه و تحليل جبهه
  )IAA(اسيد آرسنيوس -يدات 

 

  ٢آنه دو ويت، و*١مريم سيدشريفي

  m.seyedsharifi@gmail.com  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشگاه زنجاندكتري  -١
    anne.de.wit@ulb.be  ، شيمي فيزيك،گروه شيمي فيزيك غيرخطي، دانشگاه ليبرال بروكسل  استاد تمام-٢             

  
  هاي خودكاتاليستي، هندسه شعاعي، واكنش ساعتيجبهه كليدي:   گان اژو

  

  مقدمه  -١
  نيا  .)١نمودند(به صورت خودكاتاليست بررسي  را    داتيتوسط    تيآرسن  يدياس  ونيداسيبار اكس  نياول  ياگرت و شارنو برا   

مورد مطالعه قرار گرفته    يو نظر  يبه صورت تجرب  ، كهمرتبط است  يهاستمياز واكنش لندولت و س  كيمطالعه كلاس  ك يواكنش  
در    دي   جاديا  يبرا  دي ديتوسط    داتي. ابتدا كاهش  شوده مينشان داد   يتجرب  نيبا قوان  ي كل  ند يواكنش با دو فرآ  ).٣و    ٢(است

  است داشمنواكنش 
 )١ (           3 2 2IO 5I 6H 3I 3H O       

  پس داريم  است سرعتكننده  نييمرحله تع داشمن نديفرآ
)٢(  23

a b 3
[IO ] [I ]

(k k [I ])[I ][IO ][H ]
dt dt

 
         

  روش انجام -٢

2ثابت است پس    H+در محلول بافر غلظت     
1 ak k [H ]  2و

2 bk k [H ]    3وy IO،  خود كاتاليست باx I   نشان
  شوند داده مي

)٣(  
1 2

x
(k k x)xy

t


 


 

)٤(  
1 2

y
(k k x)xy

t


  


 

rV  با   يي ايميسرعت مواد ش Q / r  شودينشان داده م  .rV  يكيناميدرودي آن از نظر ه  يي شود و جابجايبا واكنش اصلاح نم  
دارند. در مختصات   يبستگ  tو به زمان  r يفقط به مختصات شعاع  رها يمتغ ي عنيكند. يرا حفظ م ي است و هندسه شعاع داري پا

,r)،ياستوانه ا ,z) عبارتند از   كيناميد  ن يمعادلات حاكم بر ا 

)5(  
* * * * *

* 2 * * * *
X 1 2t r r r* r

1
x V D ( )x (k k x )x y

r
          

)6(  
* * * * *

* 2 * * * *
Y 1 2t r r r* r

1
y V D ( )y (k k x )x y

r
          

  م يدار ستند،يبرابر ن نفوذ بيضرا نكهيو با در نظر گرفتن ا يساده ساز ي پس از كم
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)٧(  2
t r r r r

1
x V x x (x d)xy

r
( )         

)٨(  2
t r r r r

1
y V y y x(x d)xy

r
( )          

Xتوانيم فرض كنيم كه  مي

Y

D

D
   وrV Q / r م يكنيمحل  گسسته  يفوق را با روش تفاضل مركزو در ادامه معادلات  

)٩(  n 1 n n n n n n n n
n n ni i i 1 i 1 i 1 i 1 i 1 i i 1
i i i2

i

x x x x x x x 2x xQ 1
B (x d)x y

t i 2 r r 2 r r
[ ]


         

     
   

  

)١٠(  n 1 n n n n n n n n
n n ni i i 1 i 1 i 1 i 1 i 1 i i 1
i i i2

i

y y y y y y y 2y yQ 1
(x d)x y

t i 2 r r 2 r r
[ ]


         

     
   

  

افزار   نرم  در  كدنويسي  با  عددي  شرايط    Cمحاسبات  با  maxrو  500    وmaxt 200  اوليه شرايط  y(r,0)با  1  و
x(r,0) 0 0، شرايط مرزي max,t max 0x(r , t) y(r ) 1, x(r , t) y(r , t) 0     .بهينه سازي شد  

  

  نتايج   -٣
). تكامل زماني جبهه ١دهد(شكل  پيشرفت واكنش را نشان ميهاي انتخاب شده  در زمان  yو    xهاي عددي براي  نمودار غلظت    

  ي ها Qدر  )٢(شكل نمودار بيشدهد كه سرعت جبهه واكنش در حال افزايش است. هاي مختلف نشان مي Qدر  (rf)واكنش 
  . دهديرا نشان م جبهه واكنشمختلف سرعت 

  

  
  

  مختلف هاي   Qدر  t=32در  yو   x يغلظت عدد ليپروفا:  ١شكل 
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  مختلف هاي  Qواكنش در   نفوذجبهه  :  ٢شكل 
  
  

  گيري نتيجه -٤
حل شد.    ي) در هندسه شعاعIAA(  دياس وسيآرسن  –داتي جبهه    ي زمان-يتكامل مكان   يفرارفت برا  - انتشار  - معادله واكنش    

به    يستخودكاتالي  و  فرارفت  –انتشار  –كار جبهه واكنش  ني است. در ا  يساعت  يهامطالعه واكنش  يبرا  يواكنش مدل خوب  نيا
سرعت جبهه   Q  شيدهد كه با افزايمختلف نشان م  Q) در  rfجبهه واكنش (  ي. تكامل زمان گرفتمورد مطالعه قرار    يصورت نظر

  . ابد ي يم شيافزا زين
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 سازوكار واكنش  ي: مطالعه محاسباتوفنيت زينولوزوا

    مريم سيدشريفي

  m.seyedsharifi@gmail.com  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشگاه زنجاندكتري  -١*
  

  اتمسفري ، تيوفن، شيمي  اوزونوليز كليدي:   گان اژو

  

  مقدمه  -١
و ١(تروپوسفر در طول روز و شب دارد  ي هاندهيدر حذف آلا  ييكننده است كه نقش بسزا  ديمهم اكس  باتياز ترك  ي كين  وزوا   
پ   3Oافزودن  .)٢ پنج    ي ان يحلقه م  ك ي]  ٣+ ٢هماهنگ [  كلوافزودنيس  ك يدر    راشباعيغ   ي هادروكربني) هيدوگانه(ها   وند يبه 

  هيمنجر به تجز  ياضاف  يواكنش گرمازا است و انرژ  نياست. ا  ختهيبا ارتعاش برانگ  هياول  دياوزون   كيكند كه  يم  جاديا  يعضو
 Criegee Intermediatesمرتبط به نام  يدهاياس  ا يها و /  / كتون  دهايآلدئ  ديواكنش منجر به تول  تيشود. در نها يم   هياول  دياوزون

)CI  ( رديقرار گ  هادر اثر برخورد با مولكول   تيتثب  اي  ونيزاسيزومريا  ،يتك مولكول  هيتواند در معرض تجزيشود كه ميم)٣( . 
  يهامانند احتراق ناقص سوخت  ي مختلف  ي ندهايفرآ  قيها هستند. آنها از طركيهتروآرومات  نيتراز مهم  ي كيو مشتقات آن    وفنيت

به اتمسفر   يتوده ها، انتشارات آتشفشان  ستيز  ريو سا  اهانيگاز به زغال سنگ، سوزاندن گ  قينفت، تزر   ريمحصولات تقط  ،يليفس
و    ينظر  يهادگاهيد   نيما در مورد ارتباط ب  . )٤(  شده است  يي شناسا  يي اي جلبك در  مناطق  يبر رو   نيشوند و همچنيساطع م

  كرد. ميدر فاز گاز بحث خواه اوزونبه علاوه  وفنيت كاليواكنش راد يارتباط جو
  

  روش انجام -٢
   2X-M06هاي درگير در اين واكنش با روش  ي گونهاست. ساختار كليه) بررسي شده3S + O4H4C(  اوزونواكنش تيوفن با     

 واكنش اند. نمودار انرژي پتاسيل مربوط به اين  بهينه شده  ٠٩با استفاده از نرم افزار گوسين     G(d p)+31-6 ي،  با مجموعه پايه
هاي گذار  ي كمپلكس واكنش و حالتهساختار بهينه شده  . رسم گرديد  M06-2X/631+g(d,p) در سطح محاسباتي  ١در شكل
  .شودمشاهده مي 2در شكل

  

 نتايج   -٣
ها تشكيل  در اين حالت  CIاضافه شدن اوزون به پيوند دوگانه حلقه تيوفن را داريم و دو حدواسط    ٢و    ١گذار    هايدر حالت   

دهد و از لحاظ سينتيكي اين حالت گذار پايدارتر را تشكيل مي  ١با سد انرژي كوچكتر كمپكلس    ١يمي شود. حالت گذار شماره
دهد. در ادامه محصول پايدار ترموديناميك اين واكنش را تشكيل مي  ٢با تشكيل كمپلكس     ٢است. از سوي ديگر حالت گذار  

  كنند. ها با نوآرايي و ادامه واكنش محصولات ديگر توليد مينيز هريك از اين كمپلكس
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  3Oنمودار انرژي پتانسيل براي واكنش تيوفن و   ١:شكل

  
  

  
گذار ها، حالات ساختار كمپلكس واكنش، حدواسط :  ٢شكل   

  
 

  گيري نتيجه -٤
  دياتمسفر، تول  يمياحتراق، ش  ي ندهايدر فرآ  باتيترك  نينقش مهم ا   ل يبه دل  كيهتروآرومات  يهادروكربنيه  ونيداسياكس   

با روش   وفنيت  زيكار، ازونول  نيمورد مطالعه قرار گرفته است. در ا  يا  نده يهوا به طور فزا  ييايميفتوش  ي و آلودگ  يديباران اس
DFT  در    هاشده است. هندسه همه گونه    يبررسm062x/6-31+g(d,p)  دو كمپلكس    شده است.  نهيبهCI   در اين مطالعه به

  دست آمد. 
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و   2TiO/5O2La@V يهاستيبر عملكرد فوتوكاتال واكنشو زمان  pH يبررس 

2Sn@CaO/TiO  ن يگر تي در حذف مالاش  
  

   و*٢، نسترن پارسافرد١فاطمه شباني

كوثر،  دانشجوي كارشناسي، شيمي كاربردي، گروه شيمي كاربردي، دانشكده علوم پايه و فني مهندسي و دانشگاه  -١
Email:ndastmoozeh@yahoo.com  

-Email:nكوثر،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي كاربردي، دانشكده علوم پايه و فني مهندسي و دانشگاه  دانشيار-و*٢

parsafard@kub.a.ir  
 
  

  مالاشيت گرين، رنگدانه، عملكرد فوتوكاتاليستي، پسابها. واژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
حذف    ي هامقاومت نسبتاً بالا در برابر روش  ليكه به دل  است  يي ايميش  يهاندهياز انواع مهم آلا  يك ي  نيگر  تيمالاش  رنگدانه   

مقاومت    ك، يو كتون  كيفنول  ي هاوجود گروه  ليبه دل  هاندهينوع آلا   ني. اكنديم  جاديا  محيط زيست  يبرا  ي اديز  ي هاچالش  ،يسنت
داشته باشند. از جمله    ستيز  طيها و محانسان  ياثرات نامطلوب بر زندگ   توانند يدارند و م  حذف  يهابرابر اكثر روش  ر د  ييبالا

  ليبه دل  ها ستميس  ني. اكنندياستفاده م   يمواد نانومتر  خواصاست كه از    يستيفوتوكاتال  يها ستميها، استفاده از سروش  نيا
 .]١[  را دارند   يي ايميش  يهاندهياز آلا  يو مؤثر  عيحذف سر  ت يقابل  ، ييايميش  يبه انرژ  ي الكتروني انرژ  ليخود در تبد   ييتوانا

و واكنش دهنده در همان فاز قرار   زوريروش، كاتال نيهمگن: در ا ونيزاسيفوتوكاتال :شوديم  م يبه دو نوع تقس ونيزاسيفوتوكاتال
  كي  زوريمختلف قرار دارند. معمولاً كاتال  يو واكنش دهنده در فازها  زوريروش، كاتال  نيناهمگن: در ا  ونيزاسيفوتوكاتالدارند.  

شامل جذب نور   وني زاسي نوع از فوتوكاتال  ن يهستند. ا  يگاز  اي   ع يها در حالت ماكه واكنش دهنده  يماده جامد است، در حال 
  است   زوريآغشته شده بر سطح كاتال  ي هابا گونه  شيافزا-كاهش  يهاحفره و واكنش-الكترون  يهاجفت  ديتول  زور، يتوسط كاتال

از   ييايميش  يهاندهيحذف آلا  نهياست كه در زم  يستيفوتوكاتال  يهاستميس  يهااز نمونه   يكي  2TiO/5O2La@V ستميس  .]٢[
اند كه  شده  بيترك  ديپنتاكس  وميواند  ديبا اكس  ومينانومواد لانتان  ستم،يس  نيمورد مطالعه قرار گرفته است. در ا  يآب  يهاطيمح

دل آلا  ، بالا  يزوريفوتوكاتال  يهاتيخاص  ليبه  حذف  مح  ييايميش  ي هاندهيدر  دارند  ي آب  يهاطياز   ستميس].  ١[  كاربرد 

 2Sn@CaO/TiOنمونه  گر يد  يكي  زين زم  يستيفوتوكاتال  ي هاستميس  ي هااز  از    يي ايميش  ي هاندهيحذف آلا  نهياست كه در 
 ليتشك  وميتانيت  ديو اكس  م يكلس  د يبا اكس  يومينانومواد سن  بياز ترك  ستميس  نيمورد مطالعه قرار گرفته است. ا  ي آب  يهاطيمح

 ن يمقاله همچن  نيا .]٣[ عمل كند ييايميش يبه انرژ ي الكترونيانرژ ليتبد يبرا زوريكاتال كيبه عنوان  توانديشده است كه م
  . كنديكمك م  هاستميس ن يمختلف بر عملكرد ا يهاپارامتر ريو تأث يزوريفوتوكاتال  يهاسميدانش در مورد مكان ليبه تكم

  

  نتايج و بحث  -٢
در   2Sn@CaO/TiOو    2TiO/5O2La@V  فوتوكاتاليستي  ستميكه هر دو س  دهند يانجام شده نشان م   يهايبررس    

زمان    شيبا افزا  يستيكه عملكرد فوتوكاتال  دهنديانجام شده نشان م  يهايبررس  از پسابها مؤثر هستند.  نيگر  تيحذف مالاش
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  ستيزمان، ذرات كاتال  شي: با افزايتعداد ذرات فعال سطح  شي افزا،  مربوط باشد   ريز  ل ياست به دلا  تواندمي اثر ني. اابد ي يبهبود م
م  يشتريب بنابرا  شونديفعال  برا  نيو  فعال  افزا  يسطح  واكنشيتيسفوتوكاتال  يهاواكنش  ليتكم  .ابدييم  شيواكنش    ي ها: 

در ساختار    راتييتغ  .شونديم   ليزمان، احتمالاً تمام مراحل واكنش تكم  ش يهستند. با افزا  يا معمولاً چند مرحله يتيسفوتوكاتال
 جاديا  .كند كه منجر به بهبود عملكرد شود  رييتغ  ستيكاتال يستاليزمان، ساختار كر  شي: ممكن است با افزاستيكاتال  يستاليكر

در واكنش   ميشوند كه به طور مستق  ديتول  يشتريفعال ب  ژنياكس  يهازمان، ممكن است گونه شيفعال: با افزا  ژنياكس  يهاگونه
  تيدر وضع  رييتغ  :مربوط باشد  ل يدلااين  به    توانديم   بيشترين مقدار خود را دارد كه   pH 11در  عملكرداين    .كننديشركت م

الكتر  يابرسان اين  كيبار  الكتر  يابرسان  طيممكن است شرا  pHي:  در ساختار    رييتغ  .كند  جاديا  ستيكاتال  يبرا  يبهتر  يكيبار 
  .يابند  تيتقو  يتيسفوتوكاتال  يهاكند كه واكنش  رييتغ  يابه گونه  ستيكاتال  يساختار سطح،  : ممكن استستيكاتال  يسطح

 نه يبه  طيشرا  جاديا  .يابد  ش يافزا  يتيسفوتوكاتال  يهاممكن است سرعت واكنش ي: تيسفوتوكاتال  يهادر سرعت واكنش  رييتغ
انجام    يهايبررس  .شود  جاديفعال ا  ژنياكس  يهاگونه  ديتول  يبرا  يانه يبه  طيممكن است شرا:  فعال  ژنياكس  يهاگونه  ديتول  يبرا

  دارند. يعملكرد بهتر 2TiO/5O2La@V ست ي نسبت به كاتال 2Sn@CaO/TiO ستيكه كاتال  دهنديشده نشان م

  

  

 .2TiO/5O2La@Vو  2Sn@CaO/TiOبر عملكرد فوتوكاتاليستي  pH: اثر زمان و ١شكل 

  

  گيري نتيجه -٩
دادند كه هايبررس     افزا  يستيفوتوكاتال  عملكرد نشان  بهبود م   شيبا  در  حداكثر  .بندا ييزمان    .دهديرخ م pH 11 عملكرد 

كه    كنند يم  دييتأ   هاافتهي  ن يا  .دهندينشان م  يعملكرد بهتر  مي واناد  يحاو  يهاستينسبت به كاتال  م يكلس  يحاو  ي هاستيكاتال
مانند زمان    يدر نظر گرفتن عوامل متعدد  ازمند يخاص از پسابها ن  ي هاحذف رنگدانه  يبرا فوتوكاتاليستي ستميانتخاب مناسب س

  توانديم  م يو واناد  ميمناسب از كلس  يبيبا ترك  نهيبه  يهاست ي كاتال  ياست. طراح  ستيكاتال  ييايميش  بيو ترك  ط،يمح pHاثر،  
  .كمك شاياني كند يصنعت ي هاپساب رنگدانه مالاشيت گرين ازحذف كاتاليستي  به
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[2] Khan, S., Noor, T., Iqbal, N., & Yaqoob, L. (2024). Photocatalytic Dye Degradation from Textile Wastewater: 
A Review. ACS omega. 
[3] Parsafard, N., Abedi, R., & Moodi, H. (2024). Ternary tin-doped titanium dioxide/calcium oxide (Sn-
TiO2/CaO) composite as a photocatalyst for efficient removal of toxic dyes. RSC advances, 14(28), 19984-19995. 
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  گرافن و گرافن اكسيد از طريق محاسبات كوانتمي  هاي آزولي بر داروي جذب  بررسي 

  

   3احمدرضادژم ، ٢*،١خديجه شكوهي

 sh.shekoohi@gmail.comآزاد اسلامي واحد دارابشيمي فيزيك،گروه شيمي، دانشگاه    -،*  ١

  ،واحد شيراز مركز تحقيقات مهندسي شيمي ،نفت و پليمر ،دانشگاه آزاد اسلامي    -٢
  dejam.ahr@gmail.com       شيمي آلي،گروه شيمي ،دانشگاه آزاد اسلامي واحد داراب       -٣

 
 

  تئوري تابعي چگالي  ،  لتروزول  آناسترازول ،  نانوحامل،واژگان كليدي: 

  مقدمه-١
كنند كه مكانيسم آنها از طريق غير  آناسترازول و لتروزول از مشتقات دارويي آزولي و به عنوان داروهاي ضد سرطان عمل مي     

). اتم هاي نيتروژن در گروه هاي تري آزول خصلت هسته دوستي داشتند و با آنزيم  ١مي باشد(   p450فعال سازي سيتو كروم
آروماتاز تشكيل كمپلكس بازدارنده مي دهند با توجه به عوارض جانبي داروهاي سرطان در سيستم دارورساني جديد از حامل  

 عوارض وكاهش دارو عملكرد بهبود دارو باعث فارماكوكينتيك خصوصيات  تغيير با نانوحاملها)٢هاي دارو استفاده مي شود (

 محاسبات تئوري تابعي چگالي، جهت بررسي ميزان جذب داروي ضد سرطان آناسترازولدراين پژوهش با  ).  ٣ميشوند( آن جانبي

  بر روي نانو حامل گرافن و گرافن اكسيد با استفاده ازنرم افزارگوسين مورد  بررسي قرار گرفت.  و لتروزول
    

  روش  -٢
 B3LYP سطح درGuassian 09محاسبات با استفاده از نرم افزار  رسم شدوGauss view05ساختار هاي اوليه توسط برنامه     

و در فاز گازي انجام شد. براي انجام محاسبات محدوديتي بر روي كل سيستم اعمال نشده است،   31G(d)-6 مجموعه پايه و
نانوحامل، و   نانوحامل ها بر اساس بهينه سازي انرژي كل سيستم مي باشد. انرژي جذب دارو بر رويبنابراين جذب دارو ها بر  

  انرژي بالاترين وپايين ترين اربيتال مولكولي محاسبه شد. 
  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
ساختار آناستروزول و لتروزول وگرافن و گرافن اكسيد به صورت ايزوله (تك) در فاز گازي بهينه شد، ساختار هاي ايزوله بهينه    

قرار داديم. در نهايت   ها آنگستروم در راستاي سطح صفحه   ٦دارو ها را در فاصله نمايش داده شده است.سپس   ١شده در شكل 
  است.   آنگستروم ٣.٦٣در ساختار بهينه شده فاصله داروها از صفحه در حدود 
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د

 الف  ب ج 

: ساختار بهينه شده الف )آناستروزول ب )لتروزول ج)گرافن اكسيد د) گرافن ١شكل   
 

دورترقرار مي گيرد نسبت به   جهت گيري آناستروزول و لتروزول بر روي صفحه به گونه اي هست كه حلقه آزولي آنها از صفحه 
)و  Gساختاربهينه شده  تركيب  داروي جذب شده بر سطح  گرافن(  ٢نيتروژن هايي است كه به كربن پيوند دارند. در شكل  

اكسيد( اكسيد(GOگرافن  است. گرافن  شده  داده  نمايش   (GO  و دارو  سيستم  ساختار هندسي  از  است.  داده شده  نمايش   (
انرژي جذب هر كدام از دارو ها بر روي سطح را محاسبه كرد. انرژي جذب بر طبق فرمول زير  صفحات بهينه شده مي   توان 

  : حساب مي شود
  

  
  

  

G+Letrozole  

GO+Anastrozole 

 G+Letrozole  

G+Anastrozole 

: ساختاربهينه شده ي كمپلكس دارو و نانوحامل  ٢شكل   

 

ميزان انرژي جذب دارو بر صفحه گرافن اكسيد بيش از گرافن است و لتروزول در هر دو مورد با انرژي بيشتري جذب  
HOMOLUMOEشكاف انرژي (و     LUMOو HOMOمقدار انرژي اربيتالهايصفحه نانو مي شود .     (تركيبات محاسبه  براي

  مطالعه در فاز گازي گزارش شده است. براي گونه هاي مورد   ٢در جدول شد و 
  

∆𝐸𝑎𝑏𝑠 = 𝐸[𝑠ℎ𝑒𝑒𝑡 + 𝑑𝑟𝑢𝑔]𝑜𝑝𝑡 − [𝐸[𝑠ℎ𝑒𝑒𝑡]𝑜𝑝𝑡 + 𝐸[𝑑𝑟𝑢𝑔]𝑜𝑝𝑡 ]  )  1        (                          
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  : انرژي جذب دارو ها بر روي سطح نانو صفحه١جدول 
Adsorption energy(KJmol-1)  

Graphene Oxide  Graphene  
Letrazole  Anastrazole  Letrazole  Anastrazole  

-49.638  36.454-  -15.784  -14.137  

  

براي دارو ها و صفحات كربن و سيستم داروي جذب شده در فاز گازي  (واحد    LUMO  وHOMO : انرژي اربيتال  ٢جدول  
  .  ev) انرژي اربيتال ها 

∆𝐸ିୌ LUMOE  EHOMO System 
6.2279 -0.9842 -7.2121 Anastrozole  
5.3076 -2.1255 -7.4331 Letrozole  
2.8251 -2.1094 -4.9345 Graphene  
1.5856 -2.8142 -4.3998 Graphene oxide   
2.8050 -2.2368 -5.0417 G+anastrozole  
2.8123 -2.2253 -5.0376 G +letrozole 
2.3630 -2.3370 -4.700 GO+anastrozole  
1.5690 -2.9524 -4.5214 GO +letrozole  

  

  

تمايل گونه را به   HOMOفاكتور مهمي در تشكيل كمپلكس آنزيم بازدارنده مي باشد.  افزايش انرژي اربيتال    HOMOانرژي  
عنوان هسته دوست افزايش مي دهد، نتايج حاصل در اين تحقيق نشان مي دهد كه وقتي دارو بر سطح صفحه جذب مي شود 

افزايش   HOMOانرژي   ميزان  باشد،  مي  شده  جذب  داروي  عملكرد  شدن  موثرتر  دهنده  نشان  اين  كه  داريم  افزايش 
در جذب لتروزول بر صفحه گرافن اكسيد بيش از ساير موارد بود. با  جذب داروها عملكرد آنها سريعتر مي شودو   HOMOانرژي

  د.  اين مي تواند مقدار دوز مصرفي را پايين آورده در نتيجه اثرات جانبي داروي آناستروزول و لتروزول را كاهش مي ده 
  

  منابع

[١] K. K. Vekariya, J. Kaur, K. Tikoo,(2013). Alleviating anastrozole induced bone toxicity by selenium 
nanoparticles in SD rats Toxicol. Appl. Pharmacol., 268, 212 
٢[ ] M. Saeedi, M. Eslamifar, K. Khezri, S.M. Dizaj, (2019)  Applications of nanotechnology  in drug delivery to 

the central nervous system, Biomedicine &Pharmacotherapy. 111 666–675 
[3] Goenka, S., Sant, V., Sant, Sh. (2014).  Graphene-based nanomaterials for drug delivery and tissue engineering  
Journal of Controlled Release, Vol. 173, p. 75 
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  مس اكسيد  هيتوده بر پاستيزاز  با درجه تخلخل متفاوت  تينانوكامپوز تهيه
 

  سودابه سيفي 

 sseifi@tvu.ac.ir  استاديار، شيمي تجزيه، گروه صنايع شيميايي، دانشگاه ملي مهارت

 
  

  تخلخل، سطح ويژه زيست توده، نانوكامپوزيت، ميزان  كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
  شوديم  ديتول  تياست كه در آن نانوكامپوز  يطيموارد شرا  ني توجه شود. از جمله ا  يبه موارد مختلف  د يبا  تينانوكامپوز  تهيه  در   
به عنوان سازگاركننده بتوانند خاص  ي فراهم شود كه در ط   يابه گونه  طيشرا  تا استفاده    يكنندگ تيتقو  تيآن نانومواد مورد 

نانوكامپوزيت با درجه تخلخل متفاوت از زيست توده ونوشك بر    قيتحق  ن يدر ا  نشان دهند.   مكنشكل م  نيخودشان را به بهتر
پايه مس اكسيد تهيه گرديد. نانوذرات و نانوگل هاي اكسيد مس ابتدا تهيه و سپس بر روي كربن فعال حاصل از زيست توده  

روي كربن، نانوكامپوزيت (ونوشك) نشانده شد. با توجه به تفاوت اندازه و تخلخل نانوساختارهاي اكسيد مس بعد از نشاندن بر  
از    يكنواختي  ريپراكنش غ  تفاوت ساختارو    (SEM)  يشيپو  يالكترون  كروسكوپيم  جينتاهايي با خواص متفاوت به دست آمد.  

  ساختارهاي مسحضور نانو    زين  Xپراش اشعه    يالگو  شيآزما  جينشان داد. نتا  كربن فعالرا بر سطح    ساختارهاي اكسيدمس نانو  
و   د يمس اكسنانوساختارهاي  فعال، اندازه حفرات كربن عيتوز BETنتايج آناليز قرار داد.  د ييرا مورد تا فعال   كربنسطح  يبر رو
    را نشان داد.  شدههيته ديبا مس اكس  نشانده شدهفعال  كربن

  

  روش  -٢

  ) ونوشك( زيست توده فعال از كربن  ديولت  ١-٢
براها انجام شد. پودر بهكردن آن   ابيها در هاون و سپس آسابتدا خرد كردن دانه      پوسته و حذف   يجداساز  يدست آمده 

  ي اضاف  ديحذف مواد مزاحم و اس  يمرحله برا  نيشد. پس از ا  يساعت نگهدار  ٣به مدت    دياس  كيتريروغن موجود در هسته در ن
مولار ماده به مدت    كي  ديدروكسيه  ميمرحله با اضافه كردن پتاس  نياز ا  سبار توسط آب مقطر صورت گرفت. پ   نيشستشو چند

  يشستشو داده شد و سپس در آون با دما  يخوبمرحله ابتدا توسط آب مقطر به  نيمحلول قرار گرفت. محصول ا  نيروز در ا  ٣
سانت  ١٢٠ مدت    گراديدرجه  گرد  ٢به  براد يساعت خشك  كربون  ي.  ك   ونيزاسيعمل  در  جامد  دما  ورهماده  درجه    ٧٠٠  ي با 
  شد.  يدهساعت حرارت ٢به مدت  گراديسانت

  

  

  



 

323 
 

  دينانوذرات مس اكس ديتول ٢-٢
زدن اضافه شد تا  مولار همراه به هم  كي  ديدروكسيه  ميپتاس  جيبه تدر  د ياس  كيتريمولار مس سولفات و س  ١/٠به محلول      

ساعت رسوب حاصل در   ٣رسوب توسط آب مقطر و خشك كردن آن، به مدت    يشد. پس از شستشو  هيرنگ ته  يرسوب آب
  در كوره حرارت داده شد.  گراديدرجه سانت ٥٠٠ يدما

  

  ديمس اكس هايگلنانو هيته  ٣-٢
شد. محلول    هيته  رهيتياضافه شد تا رسوب به رنگ آب  اكيزدن آمون همراه با هم  ج يمولار به تدر  ٥/٠مس    تراتيبه محلول ن    

دست رنگ به  اهيرسوب س   تيساعت قرار داده شد تا در نها   ٢به مدت    گراديدرجه سانت  ٩٠  يحاصل در حمام آب گرم و دما
دست به  دينانوذرات مس اكس  گراديدرجه سانت  ١٢٠  يدر آون با دما  سوب. بعد از صاف كردن، شستشو و خشك كردن رديآ
  . ديآيم

  

  و نتيجه گيري  بحث -٣
درجه  ٥٠٠ يسنتز شده از حرارت دادن توسط كوره تا دما د ياز مس اكس يروبش يالكترون كروسكوپيم ريتصوالف، -١شكل    

ب،  -١. شكل  هستند  يهمگن به شكل كرو  عيتوز  كيسنتز شده    د ينانو ذرات مس اكس  شتري بكه    دهديرا نشان م  گراديسانت
را   گراديدرجه سانت  ٩٠  يشده با حرارت دادن در حمام آب گرم تا دما  هيته  ديمس اكس  يروبش  يالكترون  كروسكوپيم  ريتصو

 كنواخت يقابل مشاهده هستند كه با ساختار متخلخل، منظم و    CuO  يهابه شكل نانوگل  دي . نانوذرات مس اكسدهدينشان م
  ل يتشك  گريكد ينانوساختار متخلخل متصل به    نيها  از چند است كه نانوگل  ه نشان داده شد  ن، يشده است. علاوه بر ا  ليتشك
  . دهند يم ليرا تشك يسه بعد ياند كه معمارشده

      

  اندازه حفرات  عي نمودار توز،  ٢شكل                           ي              روبش   يالكترون كروسكوپ ي م ري تصو، ١شكل
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  جي. نتا دهديرا نشان م   شدههيته  ديفعال داپ شده با مس اكسو كربن  د يفعال، مس اكساندازه حفرات كربن  عينمودار توز،  ٢  شكل
در   شدههيته  دي، مس اكس(A)در حمام آب گرم    شدهه يته  دي، مس اكس(AC)فعال  قطر منافذ كربن  نيانگيكه م  دهدينشان م
در    شده هيته  ديو كربن داپ شده با مس اكس  (A/AC)در حمام آب گرم    شدههيته  ديكس، كربن داپ شده با مس ا(B)كوره  
  ه يگرم تهكه در حمام آب  د يمس اكس  ينانومتر است. نانوساختارها  ٧٦/٢و    ٩٥/١٧،  ٧/٢،  ٤١/٥٤،  ٦/٢  بيبه ترت   (B/AC)كوره  

ها  اندازه حفره  كهيكوره هستند در حال  درشده    هيته  ديمس اكس  ينسبت به نانوساختارها  يبزرگتر  ژهيسطح و  يشده اند دارا
  گرم است.   شده در حمام آب  هيته  ديمس اكس  يتر از نانوساختارهاكوچك   اريشده در كوره بس  هي ته  ديمس اكس  يدر نانوساختارها

  

  منابع و مراجع 
[1] Goldstein, J., D.E. Newbury, and D.B. Williams, X-ray spectrometry in electron beam instruments, 2012. 
[2] Yu, L., G. Zhang, Y. Wu, X. Bai, and D. Guo, Cupric oxide nanoflowers synthesized with a simple solution 
route and their field emission, Journal of Crystal Growth, 2008, 310, 3125-3130. 

[3] Shinde, S.K., D.P. Dubal, G.S. Ghodake, and V.J. Fulari, Hierarchical 3D-flower-like CuO nanostructure on 
copper foil for supercapacitors, RSC Advances, 2015, 5, 4443-4447. 
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  ي وني يهادر كانال ينرخ پرش و حفظ همساز نيارتباط ب

   

  ٢، افشين شفيعيو*١مينا سيفي

  )seifi.mina@ch.sharif.edu(صنعتي شريف، رايانامه  گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  شيمي،    -*و    ١
  (shafiee@sharif.edu)رايانامه صنعتي شريف،    ، شيمي، گروه شيمي فيزيك ، دانشكده شيمي، دانشگاهدانشيار -٢   

  

  

    ندبلاديمعادله شاخص لي،  كوانتوم  ييهمساززداي،  وني  يهاكانال ي،  كوانتوم  يشناسستيز،  باز  يكوانتوم   يهاستميسواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
كه احتمالاً   شونديم  يبررس  ياژهيو  ينيپروتئ  يهاستم يعنوان سبه  ،انتقال  يندهايو فرآ  يانرژ  اسيمق  ليبه دلي  ون ي  يهاكانال    

  م يسلول تنظ  يخاص را در غشا  ي هاوني  انيهستند كه جر  يي ها نيها پروتئكانال  نيا  ها نقش دارد. در عملكرد آن  ياثرات كوانتوم
با توجه به ناكاف كننديم  فايا  يدر تعاملات سلول  يو نقش مهم  كننديم   ي ريپذنش يگز  حيدر توض  كيكلاس  كيبودن مكان  ي. 

شده است كه    شنهاديپ   راًياخ  است.  يمسئله ضرور  نيا  يبررس  يبرا  يكوانتوم  ك ياستفاده از مكان  رسديبه نظر م  ، يوني  ي هاكانال
در   وني تيانتخاب و هدا حينشان دهد، كه ممكن است در توض يكوانتوم يممكن است همساز ي ونيكانال   يريپذنشيگز لتريف

  شود.  هاي يوني بررسي ميدر اين مقاله، رابطه بين نرخ پرش و حفظ همسازي در كانال .[1]داشته باشد تياهم يوني  يهاكانال
  

  روش  -٢
  نيبا استفاده از ا  افتهيكاهش    ي چگال  س يو تحول ماتر  را بيان كردهمدل    ندبلاد يبخش، با استفاده از معادله شاخص ل  نيدر ا   

تطابق را با  نيشتريآب» ب يهابا مولكول يو همكاران نشان دادند كه مدل «كوبش لي. كراتوچوگيرديقرار م يمعادله مورد بررس
با چهار  ي  ون يمنظور، كانال    نيا  ي. براگرفته شد آب در نظر    ي هاحضور مولكول   در   مورد بررسيمدل    ن،ي. بنابرا[2] تجربه دارد

  يهادر مكان  ميپتاس  يهاوني.  ١  : بگيريددر نظر    ١مطابق شكل    سه حالته  ستميس  كيمدل    ني . در امورد بررسي قرار گرفتمكان  
٢.  يونهاي   پتاسيم   و مولكولهاي   آب در طول كانال از با    . دارنددوم و چهارم قرار    يهاآب در مكان  يهااول و سوم و مولكول

يك  پرش از  يك  مكان به مكان بعدي  جابهجا ميشوند . در اثر اين  جابهجايي  يونهاي  پتاسيم  در مكانهاي   دوم و چهارم و 
  مولكول هاي آب در مكانهاي  اول و سوم قرار خواهند گرفت. ٣. در نهايت يون پتاسيم از مكان قبل ي به محيط آزاد ميشود.

  



 

326 
 

  
  پتاسيم  يونيكانال  حالت  سه كيشمات ريتصو:  ١شكل 

  

مشابه  يك  سيستم  اسپي ن-١  نشان داد.  لازم به ذكر است كه در    يبعدسه  لبرتيه  يفضا  كيدر    توانيرا م  ستميس  نيا  نبنابراي
 اين مقاله ℏ برابر با يك  در نظر گرفته شده است.   تحول ماتريس  چگالي با استفاده از معادله شاخص لي ندبلاد بهدست آمد:

ௗ

ௗ௧
𝜌ො(𝑡) = −𝑖ൣ𝐻(𝑡), 𝜌ො(𝑡)൧ + 𝐿[𝜌ො(𝑡)]                                                                                                    )١ (  

    :شوديدر نظر گرفته م ريكل به صورت ز  يلتونيهام
 )٢        (                                                                       𝐻 = 𝐻 + 𝐻ଵ        

  كه 
  )٣(                                        𝐻 = 𝜔𝑆መ௭       )              ٤و        (                             𝐻ଵ = 𝑐(|1⟩⟨0| + |2⟩⟨1| + |0⟩⟨2|) 

  يمكان به مكان بعد  كيها را با عبور ذرات از  انتقال بين حالت  ٤است، رابطه    ٠ω با فركانس انتقال  ستميس  يلتونيهام   𝐻كه   
بيان  ميكند و  ضريب   c  بيانگر  نرخ پرش است.  با پيشبرد معادلات در تصوير ديراك و حل معادله ليندبلاد   براي  اين  سيستم،  
يك  مجموعه  ٩  تايي از معادلات ديفرانسيل  بدست آمد  كه فاقد حل تحليلي است و نيازمند حل عددي  است. نتايج  اين  حل 

  عددي در بخش بعدي ارائه خواهد شد. 
                                 

  و نتيجه گيري بحث  -٣
رعا  يهمساز     با  مع  ي تمام  تي قابل چكانش  در   يسنجش همساز  يبرا  ي اساس  اريمع  كيعنوان  به  ،يهمساز  يارهاياصول 
برا  ي، همساز٢در شكل    .شوديشناخته م  يكوانتوم  يهاستم يس پرش    يهامختلف نرخ  ريمقاد  يقابل چكانش در برابر زمان 

با افزااهي(خط س  رسديبه صفر م  يهمساز  ،ييشده است. در حالت نرخ پرش صفر، پس از زمان همساززدا  ميترس نرخ    شي). 
.  شوديقابل چكانش م   يپرش باعث نوسان همساز  نرخ  شيو افزا  شوديبه صفر شدن، دچار نوسان م  ل يبا وجود م  يپرش، همساز

  . مانديم  ي همساز باق ييپس از زمان همساززدا يحت ستميس نيبنابرا
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  : همسازي قابل چكانش  ٢: همسازي قابل چكانش                                       شكل  ٢شكل 
  

نشان    ٣در شكل    جي) محاسبه شد. نتا يدرجه همساز  ا يمرتبه دوم (  يكوانتوم  يتابع همساز   جه،ينت  نيا  شترياثبات ب  يسپس برا
در  زيمرتبه دوم ن يبلكه تابع همساز شوند، ينرخ پرش، نه تنها نوسانات ظاهر م   شيشكل، با افزا نيداده شده است. با توجه به ا

خود نشان  يحفظ حالت همساز يبرا يشتريب ييتوانا ستمي نرخ پرش، س شي.  در واقع، با افزاابدييم شيپرش بالا افزا يهانرخ
  . دهديم

  

  گيري نتيجه-٤
هاي  . نتايج از طريق معادله ليندبلاد در نرخدش  هاي يوني بررسيدر اين مقاله، رابطه بين نرخ پرش و حفظ همسازي در كانال   

دهد كه سيستم در شرايط  و رفتار تابع همسازي مرتبه دوم نشان مي  قابل چكانش  ي. نوسان همسازشدمختلف پرش تحليل  
هاي يوني متناقض نيستند و  پذيري و سرعت بالا در كانالدهند كه گزينشها نشان ميها همساز است. يافتهعبور سريع يون 

  پذيري است. سرعت بالا شرط ضروري براي گزينش
  

  منابع و مراجع 

[1] Vaziri, A., & Plenio, M. B. (2010). Quantum coherence in ion channels: Resonances, transport and 
verification. New Journal of Physics, 12(8), 085001. . 
[2] Kratochvil, H. T., Carr, J. K., Matulef, K., Annen, A. W., Li, H., Maj, M., Ostmeyer, J., Serrano, A. L., 
Raghuraman, H., & Moran, S. D. (2016). Instantaneous ion configurations in the K+ ion channel selectivity filter 
revealed by 2D IR spectroscopy. Science, 353(6303), 1040–1044. 
[3] Schlosshauer, D. (2007). The quantum-to-classical transition. In The Frontiers Collection (Springer-Verlag). 
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 هاي محلول آبكاري كروم سخت با استفاده از روش الكترودياليز بررسي حذف آلاينده
  

  ٤چهارسوقهاالله دولتمند  ، خليل ٣، محمدرضا رخيان٢، نويد ريگي*، ١يداالله شاد

  كارشناسي ارشد، شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه مازندران   -و *  ١
  shad.chemistry@gmail.com رايانامه:

 كارشناسي ارشد، مهندسي شيمي، گروه مهندسي شيمي، دانشكده مهندسي، دانشگاه فردوسي   -٢

    navid.rigi@alumni.um.ac.irرايانامه:  
  كارشناسي، شيمي كاربردي، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه پيام نور مشهد   -٣

  كارشناسي، مهندسي شيمي، گروه شيمي، جهاد دانشگاهي اصفهان   -٤
 
  

  هاي فلزي، الكترودياليز غشاييكروم سخت، آلاينده واژگان كليدي: 
  

  مقدمه-١
نوع      بكار ميرود و در دو  نهايي است كه معمولاً جهت بهبود خواص سطحي فلزات آهني  آبكاري كروم يك عمليات  فرآيند 

آبكاري كروم تزئيني و به منظور زيبايي قطعات و آبكاري كروم سخت به منظور بهبود خواص سطحي از جمله سختي سطحي و  
  Cu  ،3+Fe+2هاي  هاي آبكاري توسط تجمع يون ري كروم سخت، حماممقاومت به خوردگي دسته بندي ميشود. در صنعت آبكا

كه با كاهش   Cr+3هاي در نتيجه خوردگي لوازم جانبي فلزي يا خود بستر فلز در محلول اسيد كروميك و همچنين يون Ni+2و 
6+Cr  شوند. بنابراين حذف آنها به طور مداوم از حمام آبكاري جهت افزايش طول عمر حمام آبكاري شود، آلوده ميتوليد مي

پساب  تصفيه  و  مواد  اين  مكرر  به دفع  مربوط  قانوني  محيطي و مسئوليت  زيست  از هزينه، مخاطرات  تا  است  امري ضروري 
فيزيك و شيميايي.    - هاي فلزي كه عباتند از: الفهاي مختلف حذف آلايندهدر اين پژوهش از بين روش  .] ١[جلوگيري شود  

الكترودياليز غشايي، روش الكترودياليز غشايي به سبب داشتن ويژگي انجام اكسيداسيون   - الكتروليز. د  -رزين تبادل يوني. ج   -ب
اي كاتيوني از محلول آبكاري به طور ههاي اسيد كروميك است) و حذف ناخالصي(كه شكل فعال در محلول  Cr+6به    Cr+3آندي  

ها با اعمال  الكترودياليز يك تكنيك جداسازي غشايي است كه در نوعي از آن كاتيون  همزمان، مورد استفاده قرار گرفته است.
مي منتقل  (كاتوليت)  ديگر  محلول  به  (آنوليت)  محلول  يك  از  كاتيوني  تبادل  غشاي  طريق  از  الكتريكي  .  ]٢[شوند  جريان 

ي  پذيرد كه در نتيجه هاي كاتيوني از محلول آبكاري به طور همزمان انجام ميو حذف ناخالصي  Cr+6به     Cr+3اكسيداسيون آندي
  . ]٣[دهد  هاي خطرناك را كاهش ميها به علت بازيابي اسيد كروميك افزايش يافته و توليد زبالهاين فرآيند عمر مفيد محلول

  

  روش -٢
در اين پژوهش از محلول مستعمل حمام كروم سخت پس از رقيق سازي جهت استفاده به عنوان آنوليت استفاده شد(جدول     
اندازه١ براي  تيتراسيون يدومتري و براي هاي فلزات سنگين كروم شش  گيري غلظت) و  ظرفيتي و كروم سه ظرفيتي روش 

هاي آهن و مس روش طيف سنجي نشر اتمي مورد استفاده قرار گرفت. براي محلول كاتوليت از اسيد سيتريك خنثي شده  يون 
و از غشاي   ]٣[گرم بر ليتر ٣٥با آمونيوم هيدروكسيد و اضافه كردن تري اتانول آمين به عنوان عامل كمپلكس كننده به ميزان 

. طراحي  متر مربع استفاده شده استسانتي  ٦٤ساخت شركت الكتروكيميا بسپار با سطح مقطع موثر    NM-117پليمري نفيون  
آزمايش با استفاده از روش سطح پاسخ براي بهينه سازي سه متغير غلظت محلول آنوليت، شدت جريان و غلظت محلول كاتوليت  
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ميلي ليتر بر دقيقه)، فاصله بين    ٥درجه سانتيگراد)، دبي گردش محلول (  ٣٠با ثابت نگه داشتن پارامترهاي ديگر از قبيل دما (
ساعت) انجام گرفت كه مقادير بهينه بعد از انجام آناليزها در جدول    ٢ميلي متر)، الكترود از جنس سرب و زمان ( ٤دو الكترود (

  درج شده است.  ٢
  

 : پارامترهاي بهينه شده٢جدول    : غلظت اوليه آنوليت  ١جدول  

  واحد  مقدار  پارامترها   )  g/l(غلظت  عناصر آنوليت  

 Cr6+ ٧٨.٦٠٢     
ت 

ولي
 آن

صر
عنا

 
Cr6+ گرم بر ليتر ١٢٦.٨١١ 

 Cr3+ ٨.٨٥٦     Cr3+ گرم بر ليتر ٠.١٣٨ 

 Fe3+ ٨.٢١٨     Fe3+ گرم بر ليتر ٣.٨١٩ 

 Cu2+ ٠.١١٧     Cu2+ گرم بر ليتر ٠.٠٣٨ 

  

  : دامنه تغييرات پارامترهاي فرآيندي و مقدار بهينه آنها ٣جدول 
  آمپر ٥.٢ شدت جريان  

  نرمال  ١٠ غلظت كاتوليت    مقدار بهينه   پارامترها مقادير   واحد   پارامترها

  ساعت  ٢ زمان   ٦  ٦-٤-٢  ساعت   زمان  

  درجه سانتيگراد  ٣٠ دما  ٧٠  ٧٠-٥٠-٣٠  درجه سانتيگراد   دما

  بر دقيقه   ml ٥ دبي محلول   ٥  ١٥-١٠-٥  بر دقيقه   ml  دبي محلول 

 ميلي متر ٤ فاصله بين الكترودها   ٤  ١٢-٨-٤  ميلي متر  فاصله الكترودها 

 -- سرب  جنس الكترود   سرب   تيتانيوم  - سرب --  جنس الكترود 
  

  

در ادامه با استفاده از شرايط بهينه فوق ساير پارامترهاي فرآيندي از قبيل زمان، دما، دبي، جنس الكترود و فاصله بين دو الكترود  
بدست آورده شد و در    ٣مقادير بهينه مطابق جدول  )، جهت بهينه سازي آنها مورد بررسي قرار گرفت و  ٣در سه سطح (جدول  

پايان با شرايط بهينه حاصله اقدام به انجام الكترودياليز محلول اسيد كروميك مستعمل بدون رقيق سازي گرديد كه تغييرات 
  درج شده است. ١هاي فلزي در نمودار غلظت كاتيون 

  

  

  قبل و بعد از فرآيند الكترودياليز    Cu+2و  Cr  ،3+Cr   ،3+Fe+6هاي يون هاي : تغييرات غلظت ١نمودار 
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  بحث و نتيجه گيري -٣
با بررسي اثر پارمتر زمان، دما، دبي، جنس الكترود و فاصله بين الكترود با هدف افزايش ميزان كروم شش ظرفيتي و كاهش      

توان گفت كه افزايش زمان، دما و كاهش دبي و فاصله بين دو الكترود منجر هاي موجود در محلول كروميك مستعمل ميآلاينده
گردد. لذا با توجه به نتايج بدست آمده شرايط بهينه ها در محلول ميبه افزايش غلظت كروم شش ظرفيتي و كاهش آلاينده

هاي كروم سخت صنعت آبكاري براي فرآيند الكترودياليز غشايي با استفاده از الكترودهاي سربي  جهت افزايش عمر مفيد محلول 
  گردد.  ميلي ليتر بر دقيقه مهيا مي  ٥درجه سانتيگراد و دبي   ٧٠ساعت، دماي  ٦ميلي متر، مدت زمان   ٤با فاصله 

  

  منابع

[1] Benaben, P., & Popakul, J. (2000). Purification & recycling process for hexavalent chromium solutions using 
a low-cost chemical method. Plating and surface finishing, 87(12), 88-91. 
[2] Babu, B .R., Bhanu, S. U., & Meera, K. S. (2009). Waste minimization in electroplating industries: a review. 
J Environ Sci Health C Environ Carcinog Ecotoxicol Rev, 27(3), 155-77. 
[3] Ehrsam, R .F. (1975) Purification of chromium plating solutions by electrodialysis, Google Patents. 
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آمينوتولوئن در برهمكنش با  تقويت شده از سطح طيف رامان محاسباتي مطالعه

 طلانقره و سطح 

  
  و* ٣زهرا جمشيدي ،٢  سحر اشتري  ،١ صهيب شاهمحمدنژاد

  دانشجوي كارشناسي ارشد ، طيف سنجي محاسباتي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه صنعتي شريف،  -  ١
soheibshmn@gmail.com 

  s.ashtari.j@gmail.comدكتري، طيف سنجي محاسباتي، شيمي فيزيك، پژوهشگاه شيمي و مهندسي شيمي ايران ،    - ٢
  

  njamshidi@sharif.edu، طيف سنجي محاسباتي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه صنعتي شريف،  دانشيار -*٣

  
  

    نظريه تابعي چگالي وابسته به زمان طيف سنجي رامان تقويت شده از سطح، آمينوتولوئن،  كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١

طور گسترده مورد استفاده و فلزات، به  يآل  يهامولكول   نيب   ژهيوبه  ،ييايميش  يهاكنشدر مطالعه برهم  يمحاسبات كوانتوم      
  ي هاو حالت  ختارسا  يبررس  يمهم برا  ياست، ابزار  يمبتن  زرينور ل  كيرالاستيغ   ي رامان، كه بر پراكندگ  يسنجفي. طرديگيقرار م
 براي   محاسباتي پركاربرديكي از روشهاي  (DFT)   تابعي چگالي  نظريهرامان،    يهايدگيچيها است. در كنار پ مولكول   يارتعاش

مولكولي ساختار  سنجي  بررسي  طيف  خواص  محاسبه  كمك  همچنين    ]١[.است  و  چگالي به  تابعي  زمان  نظريه  به           وابسته 
(TD-DFT)  شودياستفاده م  خته،يبرانگ  يهادر حالت  ژهيوبه  ها،ستم يس  يالكترون  كيناميو د  ينور  يهاف يمحاسبه ط   يبرا.  

همراه است، باعث    يفلز  يدر نانوساختارها   يقو  يكيالكتر  دانيم  جادي، كه با ا(SERS)از سطح    شده تيرامان تقو  يسنجف يط
 اند كه ميزان تقويت رامان به شدت به  نوساختارهايي با رويكردهاي متفاوت گزارش شدهنا  .شوديرامان م  گناليس  د يشد  شيافزا

زماني بروز داده ميشود كه انرژي برانگيختگي    تشديد انتقالات مولكولي  گاها همچنين  ]٢[  .مورفولوژي نانوساختارها وابسته است
    ] ٣[.است كند را ايجاد مي(SERS)   مولكولي نزديك به انرژي برانگيختگي پلاسموني كه

  

 روش  -٢
  ديراك با فرمول زير به دست مي آيد. - هايزنبرگ-كرامربايد دانست كه شدت در طيف رامان با تقريباتي از قطبش پذيري      

)١(    
  

 
) به حالت  ٠(  هياز حالت پا  يانتقال  يكيالكتر  ياز گشتاور دو قطب λ و ρ ينيكارتز  يهامولفه   بيبه ترت μ0n,λ و    μ0n,ρ  نجا،يا  در

 ي فيط  يپهنا  Γn و  ،يارتعاش  يانرژ εi زر،يل  يانرژ    EL،كيابات يآد  يالكترون  يتفاوت انرژ  ΔE0n د.ام هستنn يالكترون  ختهيبرانگ
  .ام استn ي(همگن) حالت الكترون
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نقره      آمينوتولوئن،  مولكول هاي  از رسم ساختار  بعد  ابتدا  افزار هاي بصري ساز   (Au6)و طلا  (Ag6)در  نرم  از  استفاده  با 
و حد    Bp86شيميايي، به سراغ بهينه سازي ساختار اين مولكول ها با كمك روش نظريه تابعي چگالي وابسته به زمان با تابع  

پايه    TightSCFمحاسباتي   نرم فزار شبيه ساز    def2-TZVPو مجموعه  از محاسبه؛   ORCAدر  اين مرحله  مي رويم و در 
فركانس، انرژي پايه و طول پيوند هاي ساختار براي ما واضح مي گردد.سپس با تكرار بهينه سازي با روش، توابع انتگرال گيري 

و  فلزي به دست آمده از برهمكنش ميان مولكول فلزي طلا  - و مجموعه پايه هاي يكسان با مرحله قبل، براي ساختار هاي آلي
ه و گروه عاملي آميني(در مجموع چهار ساختار) نتايج و اطلاعات مرحله قبل را براي  نقره با آمينوتولوئن از سر پيوند سه گان

كمپلكس هاي جديد به دست مي آوريم.پس از اين مرحله نوبت به انجام محاسبات نظريه تابع چگالي وابسته به زمان مي رسد  
چهار تركيب قبل، نسبت به حالت پايه رسم مي  سطح برانگيخته اول براي هر كدام از    ٥٠كه در راستاي آن دانسيته الكتروني  

شود و در نهايت نوع انتقالات نيز كه مي تواند به سه شكل مولكولي، درون خوشه اي و انتقال بار باشد، دسته بندي مي شود.در  
انتقال هاي حالت هاي برانگيخته منتخب كه از دسته مولكولي   و انتقال بار نهايت با ترسيم اوربيتال هاي مولكولي درگير در 

هستند، دست به انتخاب طول موج نور ليزر ورودي جهت برانگيختگي تركيب هاي مورد نظر زده و به محاسبه نهايي ميزان 
  شدت انرژي هاي حاصل از طيف رامان تقويت شده از سطح پرداخته مي شود. 

  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
نهايتا در پي دريافت نتايج حاصل از محاسبه هاي بهينه سازي ساختار و فركانس، با دانستن طول پيوند جديد ايجاد شده      

ميان مولكول و فلز و ميزان اختلاف بار ايجاد شده بينشان در زمان برهمكنش نتيجه واقعي مشاهده شده در آزمايشگاه تاييد  
لا با اختلاف بار بيشتر و طول پيوند كمتر از سر پيوند سه گانه ايجاد شده و براي فلز  ميگردد؛ كه اين حالت بهينه براي فلز ط

نقره از سر گروه عاملي آميني مي باشد و در قدم آخر نيز به محاسبه و مقايسه طيف هاي فرابنفش و رزونانس رامان تركيب  
  هاي ايجاد شده پرداخته شده است.

  

      
نقره  ١شكل   فرابنفش  طيف  مقايسه   :

  برهمكنش داده با آمينوتولوئن 
مقايسه طيف فرابنفش طلا برهمكنش  :  ٢شكل  

  داده با آمينوتولوئن 
: مقايسه طيف رزونانس رامان  ٣شكل  

  محاسبه شده با طيف تجربي 
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  ]١  [ Kabiru Haruna , Tawfik A. Saleh.(2023) Dopamine functionalized graphene oxide (DGO) as a corrosion 

inhibitor  against X60 carbon steel corrosion in a simulated acidizing environment; An electrochemical, weight 
loss, SERS, and computational study. Elsevier 2468-0230 https://doi.org/10.1016/j.surfin.2023.103688; 

 ]٢[ P. L. Stiles, J. A. Dieringer, N. C. Shah, and R. P. Van Duyne,(2008) “Surface  Enhanced Raman 
spectroscopy,” Annu.Rev. Analyt. Chem., vol. 1,pp. 601-626 
[3] Zahra Jamshidi, Sahar Ashtari-Jafari, Aleksei Smirnov, and Elena V. Solovyeva.(2021). Role of Herzberg-
Teller Vibronic Coupling in Surface-Enhanced Resonance Raman Spectra of 4,4′-Diaminotolane with Nearly 
Close Molecular and Charge-Transfer Transitions. © American Chemical Society. J. Phys. Chem. C 2021, 125, 
17202-17211. https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.1c04524; 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

334 
 

تئوري   لوله ي كربني تك جداره از طريق نانو بر  فلودارابين داروي جذب  بررسي 

  تابعي چگالي  

  

  ،  ١، سميه عسكري٢*،١نام و نام خانوادگي خديجه شكوهي

  sh.shekoohi@gmail.comآزاد اسلامي واحد دارابشيمي فيزيك،گروه شيمي، دانشگاه    -،*  ١
پليمر، ، دانشگاه آزاد اسلامي، واحد شيراز مركز تحقيقات مهندسي شيمي، نفت و    -٢  

   

  تئوري تابعي چگالي  ،نانو لوله كربني ،  فلودارابين   نانوحامل،واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١
 عوارض آنها  داروهاي از استفاده كه خاص بيماريهاي براي دارورساني  هدفمندي به علمي ي جامعه روزافزون نياز دليل به    

 جهت آزمايشگاهي روند كردن  بهينه و بهتر درك براي كه گرفته صورت بسياري مطالعات دارد، بيمار فرد فراواني براي جانبي

 با نانوحاملها  ).١( ميكند ايفا  را مهمي نقش  محاسباتي و تئوري روشهاي كارگيري به دارو، دارورساني حاملهاي توانايي بررسي

 ) Fludarabine). فلودارابين(٢ميشوند( آن جانبي عوارض وكاهش دارو عملكرد بهبود دارو باعث فارماكوكينتيك خصوصيات  تغيير
كند و همين اشكال ايجاد مي RNA و DNA در سنتزبه عنوان داروهاي ضد سرطان كه جزء دسته آنتي متابوليت ها است و  

 جذبچگالي   تابعي  محاسبات روش از استفاده با تحقيق اين در.)  ٣(شود كه رشد سلولهاي سرطاني كند گرددامر سبب مي

 است. شده بررسي) ٥و٥نانولوله كربني تك ديواره ( سرطان فلودارابين بر ضد داروي

    

  روش -٢
 B3LYP سطح درGuassian 09محاسبات با استفاده از نرم افزار  رسم شدوGauss view05ساختار هاي اوليه توسط برنامه     

محاسبات در فاز گازي انجام شد. براي انجام محاسبات محدوديتي بر روي كل سيستم اعمال نشده   31G(d)-6 مجموعه پايه و
است، بنابراين جذب و قرار گرفتن  دارو كنار نانولوله كربني بر اساس بهينه سازي انرژي كل سيستم مي باشد. انرژي جذب دارو 

  نانوحامل، و انرژي پايين ترين اربيتال مولكولي محاسبه شد.. بر روي
  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
نمايش داده شده است.    ١بهينه شده در شكل     فلودارابين)در نظر گرفته شد و ساختار نانو لوله و  ٥و٥ساختار نانو لوله كربني (   

𝐶طول پيوند   𝐶଼Hଶدر ساختار بهينه شده   − 𝐻  1.0834برابر A°⬚  مي باشد كه با مقدار تجربي مطابقت دارد. قطر اين نانو
 مي باشد كه براي مدل سازي يك ساختار نانولوله اندازه مناسبي است.   ⬚°9𝐴لوله كربني 
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  بهينه شده نانو لوله كربني و داروي فلودارابين.  ساختار: ١شكل

دارو را در موقعيت هاي مختلف كنار نانولوله كربني قرار داريم،  براي بهينه سازي هيچ محدوديتي بر روي سيستم قرار نداديم.  
ساختار اوليه كمپلكس دارو ونانوحامل و ساختار بعد از بهينه شدن نمايش داده شده است. مقادير انرژي ساختار بهينه    ٢در شكل

  ) گزارش شده است. ١رژي ساختارهاي بهينه شده در جدول (شده بررسي گرديد.مقادير ان
  

 ساختار بهينه شده  ساختار اوليه  ساختار بهينه شده  ساختار اوليه 

Complex  A Complex C 

 
Complex B Complex D  

  . *B3LYP/6-31g در سطحساختارهاي بهينه شده داروي فلورادابين جذب شده بر سطح نانولوله كربني   2شكل  

  انرژي جذب بر طبق فرمول زير حساب مي شود : 
  
)١                            (                                                            𝐸௦௧ = 𝐸௨/ே் − (𝐸௨ + 𝐸ே்)  

انرژي ساختار بهينه شده نانولوله كربني     𝐸ே்جذب شده بر روي نانولوله، انرژ ساختار بهينه شده دارو   𝐸௨/ே்  در رابطه بالا
ساختارهاي بهينه هاي  مقادير انرژي  1ساختار بهينه شده داروها به تنهايي مي باشد. در جدول    انرژينشان دهنده     𝐸௨و

شده دارووكمپلكس  نانولوله كربني و دارو گزارش شده است. مقاديرمنفي انرژي جذب دارو ها بر سطح نانولوله ، نشان دهنده  
  جذب داروها يك فرايند گرما زا است.
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  . : انرژي جذب دارو ها بر روي نانولوله كربني ١جدول 

  

HOMOLUMOE(شكاف انرژي  و   LUMOو  HOMOمقدار انرژي اربيتالهاي   (  ميزان شكاف انرژي   .براي تركيبات محاسبه شد
هنگامي كه دارو جذب نانولوله شده است كاهش زيادي دارد كه نشان دهنده ان است    LUMOوHOMOبين دو سطح اربيتال  

كه دارو ها وقتي جذب سطح مي شوند به يك گونه فعال تر براي عملكرد درماني تبديل مي شوند و سريعتر به سلول هدف  
  متصل مي شوند. 

  

  منابع 

[1] J. Zhao, X. Liu, Z. Zhu, N. Wang, W. Sun, C. Chen, Z. He, (2017) Molecular insight into the enhancement of 
benzene-carbon nanotube interactions by surface modification for drug delivery systems (DDS), Appl. Surf. Sci. 
416 757–765 
٢[ ] M. Saeedi, M. Eslamifar, K. Khezri, S.M. Dizaj, (2019)  Applications of nanotechnology  in drug delivery to 

the central nervous system, Biomedicine &Pharmacotherapy. 111 666–675 
[٣] Cheok, M.H., Yang, W., Pui, C.-H., Downing, J.R., (2003 ) Treatment-specific changes in gene expression 
discriminate in vivo drug response in human leukemia cells. Nat. Genet. 34, 85–90. 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    E/a.u. Eads/ KJmol-1 EHOMO/ev ELUMO/ev ∆𝐸ୌି/ev 

FLU Fludarabine -1062/764  -6/182 -0/689 5/493 

 Nanotube -3059/929  -7/273 -6/308 1/712 

FLU+NTs Complex  A -4123/432 -1/939 -4/339 -2/582 1/757 

 Complex B -4123/429 -1/932 -4/490 -2/721 1/769 

 Complex  C -4123/419 -1/905 -4/305 -2/549 1/757 

 Complex D -4123/425 -1/921 -4/418 -2/664 1/754 
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شدگي ويبرونيك  توسعه رابط كاربري پايتون با هدف استخراج هاميلتونين جفت
 خطي

  

  *٢ ، زهرا جمشيدي١  محمد شمس احمدسرائي

  mohammadshams@ut.ac.irسنجي، دانشكده شيمي، دانشگاه شريف  كارشناس ارشد (پژوهشگر مهمان)، شيمي محاسباتي و طيف   -١
 njamshidi@sharif.eduشريف    سنجي، دانشكده شيمي، دانشگاه، شيمي محاسباتي و طيف دانشيار -٢

  

  

  )، ديناميك كوانتومي  LVCويبرونيك خطي (  شدگيرابط كاربري پايتون، مدل جفت واژگان كليدي: 

  

  مقدمه   -١
) يك چارچوب نظري است كه براي توصيف Linear Vibronic Coupling - LVCشدگي ويبرونيك (مدل خطي جفت    

بين حالت در سيستمتعامل  ارتعاشي  و  الكتروني  استفاده ميهاي  مولكولي  مدل، جفتهاي  اين  در  با  شود.  ويبرونيك  شدگي 
هاي الكتروني  صورت خطي با حالتگيرد، به طوري كه مختصات ارتعاشي بهاستفاده از يك تقريب خطي مورد بررسي قرار مي

هاي الكتروني نزديك به هم هستند و جايي كه نظريه اختلال هايي كه شامل حالتدر مطالعه برهمكنش  LVCتعامل دارند. مدل  
اي دارد. در اين روش، معمولاً مودهاي ارتعاشي خمشي  ها ناكام بماند، برتري ويژهشدگي آنممكن است در توصيف دقيق جفت

شوند. اين رويكرد  سازي توصيف هاميلتونين ناديده گرفته ميبه بالاتر براي سادههاي مرتشدگيشوند و جفتدر نظر گرفته مي
تواند فرآيندهاي انتقال انرژي شامل چندين حالت هاي ويبرونيك مؤثر بوده و ميهاي مهم برهمكنشتصوير كشيدن ويژگيدر به

  LVCتمامي پارامترهاي مدل    ١,٢هاي نانوپلاسمونيك را توضيح دهد.هايي نظير تعاملات نور و ماده در حفرهالكتروني و پديده
دست ها را با انجام يك محاسبه آغازين يا محاسبه تعدادي مشتق اول بهتوان آندهد ميمقادير ثابت يا خطي هستند كه نشان مي

هاي بزرگ، اگر امكان ناپذير نباشد، بسيار  به شكل سنتي براي سيستم LVCهاي  آورد. تبديل نتايج محاسبات آغازين به پارامتر
گير و پيچيده است. در اين كار پژوهشي ما با توسعه رابط كاربري پايتون، تبيدل نتايج محاسبات آغازين به پارامترهاي  زمان

LVC  اين رابط كاربري، محقق ميرا خودكار كرده از  تواند به راحتي با استفاده از چند خط كد ساده پايتون، ايم. با استفاده 
 ي سيستم خود محاسبه كند. را برا LVCهاي مدل پارامتر

 

  روش  -٢
اي دياباتيك حول موقعيت هسته صورت يك بسط سري تيلور از پتانسيل  توان به) را مي𝑊,هاميلتونين الكتروني دياباتيك (     

  بيان كرد:  {⟨𝑛|}هاي الكتروني  اي از حالت)، و مجموعه پايهQدلخواه، بر حسب مختصات بدون بعد نرمال( 
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، اولين جمله هاميلتونين مرتبه صفر مرجع در تقريب نوسانگر هماهنگ به  𝐐با بسط حول موقعيت تعادلي حالت پايه يا همان  
هاي الكتروني است. دهنده ماتريس واحد در فضاي حالتنشان  1و    𝑄ام حالت نوساني  -𝑖فركانس    ωآيد. در اينجا  دست مي

را بيان مي پايه    𝐸كند كه در آن  جمله دوم، تغييرات انرژي  از حالت  𝑛انرژي برانگيختگي عمودي  = الكتروني   0 تا حالت 
نهايت،  -𝑛برانگيخته   در  است.  𝜅ام 

()  درونشدگيجفت و  هاي  𝜆حالتي 
(,)   )𝑛 ≠ 𝑚جفت بينشدگي)  حالتي  هاي 

  غيرآدياباتيك هستند.  
  شوند:به صورت زير بيان مي 𝐫جايي از مختصات مرجع كارتزيني  صورت جابهمختصات نرمال بدون بعد به

)٢( 𝑄 = ට
𝜔

ℏ
 𝑇ఈ𝑀ఈ

ଵ/ଶ

ఈ

𝑟𝛼 

  
اينجا،   نرمال    𝐓𝐢در  و  -𝑖بردار حالت  جرمي  دار شده  وزن  كارتزيني  در مختصات  قطري جرم  Mاُم  است.  ماتريس  اتمي  هاي 

ها در سطوح انرژي پتانسيل حالت برانگيخته را نسبت به حالت پايه حالتي، تغيير مكان كمينه هاي مرتبه اول درون شدگيجفت 
اُم  -𝑚اُم و  -𝑛هاي الكتروني  حالتي تعامل بين حالتهاي بينشدگيكنند. در حالي كه جفتكاندون توصيف مي-در نقطه فرانك

  :كنندتعيين مي 𝑄هاي مرتبه اول از حالت جاييرا تحت جابه
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افزارهاي محاسبات  اي طراحي شده است كه در مرحله اول قابليت اتصال به نرمگونهيافته در اين پژوهش بهرابط كاربري توسعه 

را دارد تا محاسبات آغازين سيستم مورد مطالعه را انجام دهد. پس از اتمام    Q-Chemو    ORCA  ،AMSساختار الكتروني نظير  
افزارها  را از خروجي اين نرم  LVCهاي لازم براي محاسبه پارامترهاي مدل  طور خودكار دادهيافته بهاين محاسبات، كد توسعه

مي بهاستخراج  اطلاعات  تمامي  پردازش  و  تلفيق  با  اجراي دستكند. سپس،  براي  نياز  مورد  اپراتور  فايل  كاربري  رابط  آمده، 
كند. اين فرآيند به شكلي خودكار انجام  سازي ميرا ايجاد و آماده  MCTDHافزار  محاسبات ديناميك كوانتومي با استفاده از نرم

  شود تا ضمن كاهش خطاهاي دستي، كارايي و سرعت محاسبات بهبود يابد. مي
  

  بحث  -٣
توسعه     پارامترهاي  كد  استخراج  به  قادر  پژوهش  اين  در  اين    LVCيافته  انجام  اين حال،  با  اوليه است.  محاسبات  نتايج  از 

هاي  سازي اين فرآيند را براي سيستم اي كه لزوم بهينه بر و هم پرهزينه است؛ مسئله هاي بزرگ، هم زمانمحاسبات براي سيستم 
نمايان مي از روشبزرگ  به جاي روشهاي نيمهسازد. استفاده  به نوع سيستم تعريفتجربي  آغازين، بسته  تواند  شده، ميهاي 

تر و  بيني سريعهاي يادگيري ماشين براي پيشهاي آماري پيشرفته و تكنيككارگيري روشراهگشا باشد. هدف ما در آينده، به
ها را براي هاي حاصل از اين روش تواند امكان استفاده از دادهاست. گسترش رابط كاربري اين ابزار مي  LVCپارامترهاي    دقيق

هاي بزرگ  هاي محاسباتي و افزايش كارايي در تحليل سيستم هاي يادگيري ماشيني فراهم كند و به كاهش هزينهمدل  توسعه
  كمك نمايد. 
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  نتيجه گيري  -٤
طور كارآمد و بدون وابستگي به اندازه سيستم،  را به  LVCيافته قادر است پارامترهاي هاميلتونين  در اين پژوهش، كد توسعه   

تر درجات آزادي با استفاده از  در زمان بسيار كوتاهي استخراج كند. رابط كاربري پيشرفته اين كد امكاناتي براي تحليل دقيق
فيزيكي مسئله و صرفه جويي در زمان و انرژي، اين  -كند. فراهم كردن امكان تمركز بر جنبه شيميهاي آماري فراهم ميروش

  تبديل كرده است.   LVCهاي بزرگ و پيچيده با استفاده از مدل ابزار را به رويكردي كاربردي براي بررسي سيستم 
  

  منابع و مراجع 
(1) Köuppel, H.; Domcke, W.; Cederbaum, L. S. Multimode Molecular Dynamics beyond the Born-Oppenheimer 

Approximation. In Advances in Chemical Physics; Advances in chemical physics; John Wiley & Sons, Inc.: 
Hoboken, NJ, USA, 2007; pp 59–246. 

(2) Jamshidi, Z.; Kargar, K.; Mendive-Tapia, D.; Vendrell, O. Coupling Molecular Systems with Plasmonic 
Nanocavities: A Quantum Dynamics Approach. J. Phys. Chem. Lett. 2023, 14 (50), 11367–11375. 
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 از محيط پساب توسط جاذب زئوليت كلينوپتيلوليت   آمونيومجذب  DFTمطالعه 

  
   ٣، عليرضا قليپور٢، حسين نورمحمديو*١مهناز شيخي

  (sheikhi.m@fc.lu.ac.ir)، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و لرستان،   دانشجوي دكتري  -*و    ١
  ، مهندسي معدن، پژوهشكده عناصر معدني راهبردي  و سازمان پژوهش هاي علمي و صنعتي ايران،  دكتري -٢             

)(ghnpme@gmail.com  
  (gholipour.a@lu.ac.ir) ،دكتري ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و لرستان  -٣          

  
  

  : آمونيوم، زئوليت، كلينوپتيلوليت، جذب. واژگان كليدي

  

  مقدمه  -١
ي مواد مغذي طبيعي بين موجودات زنده، خاك، آب وجود بيش از حد نيتروژن در محيط باعث ايجاد انحرافات جدي در چرخه

هاي مختلفي براي  هاي زيرزميني و آب آشاميدني قرار گيرد. روشتواند در آبو جو شده است. نيتروژن به شكل آمونيوم مي
اي براي حذف كاتيون هايي مانند  هاي طبيعي به طور گسترده]. زئوليت١ها توسعه يافته است[حذف نيتروژن آمونياكي از آب

  ]. ٣ي آب است[ترين جاذب براي تصفيه]. زئوليت كلينوپتيلوليت پرمصرف٢روند[آمونيوم در آب به كار مي

  

 روش   -٢
ها براي بررسي ساختار الكترونيكي جامدات است.  ساختار آمونيوم ترين روش يكي از محبوب  DFT اند كهمطالعات نشان داده    

بارگذاري شد.   Biovia Materials Studio 2020 (MS) افزار بازيابي شده است. اين مولكول در نرم PubChem از وب سايت
از روش ما ساختار هندسي با استفاده  را  پايه عددي دوگانه B3LYP آمونيوم  از يك مجموعه   از ماژول (DND) با استفاده 

DMol3    از پايگاه داده جاذب زئوليت كلينوپتيلوليت   سازي كرديم. مدلبهينه IZA   گرفته شد. با استفاده از ماژول DMol3  و
سازي هندسي  بهينه  .كلينوپتيلوليت انتخاب شد به عنوان  لايه از  ١٠١بهينه و سطح  (PBE) عملكردي چگالي   GGA روش

. علاوه  ١) انجام شد شكلCOSMOحلال آب ( در محيطk-point :   ٣ × ٣ × ١براي زئوليت كلينوپتيلوليت در فضاي كايرو با
اين، جذب با روش بر  زئوليت  تابع چگالي GGA آمونيوم در چارچوب اين سطح  از   PBE و  مورد مطالعه قرار گرفت.  پس 

  :شد كلينوپتيلوليت، انرژي جذب كل با استفاده از معادله زير محاسبه در آمونيوم سازي جذببهينه 
)١(  Eabs =  Etotal – (Ezeo +  Eammonium)    

  ) به دست مي آيد. Ezeoو انرژي زئوليت ((Eammonium) ) از اختلاف انرژي كل و مجموع انرژي آمونيومEabsكه در آن (
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  : ساختار بهينه شده آمونيوم روي سطح زئوليت كلينوپتيلوليت ١شكل 

  

  بحث   -٣
كيلوژول بر مول به دست  ١٢٥.٠٤٩، ١هاي به دست آمده از محاسبات و با جايگزيني آنها در معادله اساس دادهبر Eab مقدار    

زئوليت با آمونيوم نشان داد كه   كنش سطحيهاي اكسيژن، كلسيم و سديم مربوطه قبل از برهم آمد. بررسي بارهاي جزئي اتم
براي   (Eg). انرژي شكاف  ١ها به علت برهمكنش آمونيوم و سطح تغيير پيدا كرده است جدولمقدار بار مثبت و منفي اين اتم 

  مورد بررسي قرار گرفت. )٢(تعيين خواص انتقال الكتريكي مولكولي است كه خواص اين كمپلكس طبق رابطه 
)٢(  Eg = E(LUMO) − E(HOMO)    

رابطه     الكتروني در   الكترون ولت  ٠.٠٠٤٥ ، انرژي گپ كمپلكس )٢(براساس  به دست آمد. بررسي نمودار  دانسيته چگالي 
 ٢دهد. شكل قبل و پس از برهمكنش با آمونيوم را به خوبي نشان مي p تراز فرمي، تغييرات اوربيتالنزديكي 

 

  هاي متفاوت مقايسه مقدار بارهاي جزيي سطح زئوليت كلينوپتيلوليت در موقعيت:   ١جدول 

  پس از حذف آمونيوم از سطح  برهمكنش با آمونيوم پس از    عنوان
  -٠.٣٩١  - ٠.٤٦٧  ٥اكسيژن شماره 
  ٠.٧٧١  ٠.٧٢٨  ٣كلسيم شماره 
  ٠.٣٧١  ٠.٣٣٤  ٢سديم شماره 
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  قبل و پس ازبرهمكنش با آمونيوم    سطح زئوليت كلينوپتيلوليت  p : نمودار دانسيته چگالي الكتروني اوربيتال  ٢شكل 

 

  نتيجه گيري  -٤
بررسي بارهاي   .گيري شداندازه DFT در تحقيق حاضر ميزان جذب آمونيوم توسط زئوليت كلينوپتيلوليت با استفاده از روش   

گرفته نشان از برهمكنش  هاي زئوليت نامبرده نشان داد كه به دليل انتقال بار كه از آمونيوم به سطح زئوليت صورت  جزئي اتم
باشد. همچنين محاسبه مقدار انرژي گپ، يون آمونيوم با زئوليت كلينوپتيلوليت و متعاقبا جذب آن روي سطح زئوليت مذكور مي

نمودار در     pهايباشد. تغييرات اوربيتالها مينمايانگر آن است كه اين زئوليت جاذب موثري براي جذب آمونيوم از محيط پساب
    نمايد.ها را تقويت ميگيري دانسيته چگالي الكتروني سطح  اين زئوليت صحت اين نتيجه

    

  منابع و مراجع  

 [1] Rožić, M., Cerjan-Stefanović, Š., Kurajica, S., Vančina, V., & Hodžić, E. (2000). Ammoniacal nitrogen 
removal from water by treatment with clays and zeolites. Water Research, 34(14), 3675-3681. 
[2] Tao, Q., Hu, M., Ma, X., Xiang, M., Zhang, T. C., Li, C., ... & Liang, Y. (2015). Simultaneous removal of 
ammonium and nitrate by HDTMA-modified zeolite. Water Science and Technology, 72(11), 1931-1939.         [3] 
Ming, D. W., & Boettinger, J. L. (2001). Zeolites in soil environments. Reviews in mineralogy and 
geochemistry, 45(1), 323-345 . 
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 يهاتأثير كلسترول بر تجمع فيبريل برايي شبيه سازي مولكولي يك مطالعه 
  در غشاء سلولي  آميلوئيد بتا

 
  * ١آباديصالحي نجف نفيسه 

    na_salehi84@yahoo.comاصفهان  شيمي فيزيك، دانشگاه    -١

  

 كلسترول. ي ليپيدي،  لايهپپتيد آميلوئيد بتا، تجمع آميلوئيدي، غشاء دو  ،بيماري آلزايمرواژگان كليدي: 

 
  

  مقدمه  -١
تجمع پپتيدهاي آميلوئيدبتا بر روي غشاء سلولها  ي غالب، با بيماري آلزايمر يكي از انواع شايع زوال مغز است كه طبق نظريه    

سازي اين مطالعه با استفاده از روش شبيه   ) در٤و٣(.. كلسترول ميتواند احتمال اين تجمع را افزايش دهد)٢و١(معرفي ميشود
  كنيم. بررسي مي آميلوئيد بتاهاي كلسترول موجود در يك غشاء سلولي را بر روي تجمع اليگومر  ديناميك مولكولي تأثير مولكول

  

  روش  -٢
است. در  شدهنشان داده  ١نانوثانيه، در شكل    ٢٠٠بعد از    آنهاپيكربندي  ي است كه  هايي طراحي شده شامل جعبهسامانه  دو   

 همراه اليگومرشده با كلسترول  است. غشاء غنيبر روي غشاء بدون كلسترول ارائه شده Aβ قسمت الف اين شكل، تجمع اليگومر

Aβ  است.  شدهدر قسمت ب شكل نشان داده  
  

 بالف                                                                                                           

الف) يك غشاء بدون كلسترول همراه با پپتيد،   سازي شبيه ٢٠٠  nsدر سطح بالايي غشاء، پس از  Aβ آرايش اليگومر  -١شكل
  . اند) با پتيدشدههاي كلسترول به رنگ سبز نشان داده شده با كلسترول  (مولكول ، ب) غشاء غني 

  

  بحث نتايج و -٣
شده از كلسترول  هاي موضعي اليگومر در حالت غشاء غنيكند حركتمشخص مي  RMSFكاهش در مقادير   ٢طبق شكل     

  دهد. است و اين موضوع نقش كلسترول را در كاهش اين حركات نشان ميزيادي داشته تغيير 
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  به عنوان تابعي از زمان دو  حالت غني شده از كلسترول و بدون كلسترول.  Aβ : نوسانات ريشه ميانگين مربع پروتئين   ٢شكل
 

اطراف اتم فسفر غشاء    Aβهاي قطبي اليگومر، بدين مفهوم است كه هيدروژنg(H…P)توزيع پپتيد اطراف غشاء تحت عنوان  
است. وقتي كلسترول حضور دارد، افزايش    ٣نانومتري اطراف فسفر طبق شكل    ٣ها در شعاع  اند و روند توزيع آن توزيع شده

  شود. مشاهده ميتوزيع پروتئين اطراف غشاء به وضوح 

 
 
 
 
 

 
 
  

 هاي قطبي پروتئين و فسفر غشاء در دو حالت بدون كلسترول و همراه كلسترول. توابع توزيع شعاعي هيدروژن :  ٣شكل

 
  
  گيري نتيجه-٤
غشاء بدون  ي ليپيدي و اثر كلسترول بر اين تجمع، با طراحي دو مدل  لايهبر روي غشاء دو     Aβتجمع و رسوب پپتيد اليگومر     

شبيه  روش  از  استفاده  با  كلسترول  و در حضور  قرارگرفت.     MD  سازيكلسترول  بررسي  ارزيابي شبيهروش مورد  سازي هاي 
و نشان داد كلسترول بر كاهش رسوب مؤثر   بود  RDF وRMSF هاي ديناميك مولكولي در اين مطالعه، محاسبه و رسم نمودار

   است.
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  منابع و مراجع 
[1] C. Ballatore, V.M. Lee, J.Q. Trojanowski, (2007). Tau-mediated neurodegeneration in Alzheimer's disease 
and related disorders. Nat. Rev. Neurosci. 8, 663–672  
[2] A. Burns, S. Iliffe,.(2009)  .Alzheimer’s disease, BMJ 338, b158  
[3] S. Banerjee, S. Mukherjee, (2018). Cholesterol: a key in the pathogenesis of Alzheimer's disease Chem. Med. 
Chem. 6(17), 1742–1743  
[4] J. Habchi, S. Chia, C. Galvagnion, T.C.T. Michaels, M.M.J. Bellaiche, F.S. Ruggeri, M. Sanguanini, I. Idini, 
J.R. Kumita, E. Sparr, S. Linse, C.M. Dobson, T.P.J. Knowles, M. Vendruscolo, (2018). Cholesterol catalyses 
Aβ42 aggregation through a heterogeneous nucleation pathway in the presence of lipid membranes  Nat. Chem. 
10(6), 673–683  
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ر روي  بتا بوگيري از تجمع پپتيدهاي آميلوئيدجل براي هاي الكتريكياعمال ميدان

  سازي ديناميك مولكولغشاء سلولي: يك شبيه

 

 ٢، اميرلهراسبي*١آبادينجف نفيسه صالحي 

  na_salehi84@yahoo.comاصفهان  شيمي فيزيك، دانشگاه  -١

 lohrasebi@phys.ui.ac.irاصفهان    ، فيزيك، دانشگاه  استاد -٢
  

  
  بيماري آلزايمر، ميدان الكتريكي، تجمع آميلوئيد بتا، غشاء سلولي، شبيه سازي مدل سازي مولكوليكليدي:  ن واژگا

  
  

  مقدمه  -١
بيماري آلزايمر با تجمع پپتيدهاي آميلوئيدي مختلف بر روي غشاي سلول هاي عصبي همراه است. گرچه مطالعاتي در اين      

) اما اثرات غير حرارتي ميدان هاي الكتريكي گيگاهرتز در اين موضوع هنوز به خوبي شناخته نشده  ٣و١است(زمينه انجام شده
گيگاهرتز بر    ٥و    ١هاي الكتريكي  تأثير ميدان سازي ديناميك مولكول مطالعه، با استفاده از شبيه ). از اين رو، در اين  ٢است(

آمده نشان داد نفوذ پپتيد به غشاء با  دستهاي پپتيد آميلوئيد بر روي غشاي سلولي بررسي شده است. نتايج بهتجمع پروتئين
  يابد.  افزايش فركانس افزايش مي

  

  روش  -٢
ها براي بررسي اثر شدت ميدان الكتريكي سازي جهت اجراي شبيه انجام شد.    GROMACS v.2018.5افزار  سازي با نرمشبيه   

شامل    POPCغشاء دو لايه ليپيدي با نام  شامل    اي طراحي شدلوئيد بتا سامانهيو همچنين اثر فركانس، در ميزان تجمع آم
شود.  است. حلال و يون نيز به اين مجموعه اضافه ميگيرد. اين غشاء  از كلسترول غني شدهليپيد، مورد استفاده قرار مي١٢٧

گيرد. به اين ترتيب يك سلول واحد جهت انجام مطالعات تشكيل  در نهايت پپتيد اليگومرآميلوئيد بتا در يك طرف غشاء، قرار مي
نانوثانيه در معرض ميدان   ١٠٠ها پس از زمان ازيسهاي نهايي اين شبيه سازي طراحي شد كه شكلشود. مجموعأ سه شبيهمي

  است. نشان داده شده ١الكتريكي درشكل
ب                                                                                    جالف                                                                    

ولت بر    ٠.٠٧گيگاهرتز  ب:    ١ولت بر نانومتر،    ٠.٠٢شبيه سازي براي الف:    ١٠٠  nsروي غشاء پس از    Aβ: تجمع اليگومر  ١شكل
    گيگاهرتز  ٥ولت بر نانومتر،  ٠.٠٢گيگاهرتز  ج:  ١نانومتر،  
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  بحث  نتايج و  -٣
 است.فهرست شده  ١شده به همراه حالت بدون اعمال ميدان در جدول سه مجموعه طراحي   

  
 هاي ميدان الكتريكي اعمال شده در موارد مختلف ها و حالت پارامتر :   ١جدول 

  υ(GHz)  E0 (mv/nm)  حالت 

Case-I ٠ ٠ 

Case-II ٢٠  ١  
Case-III  ٧٠  ١  
Case-IV ٢٠  ٥  

  
پارامتر نظم براي اين دو    شوند. هاي پالميتويل و اولئويل شناخته ميهستند كه با نام هاي ليپيد غشاء داراي دو شاخهمولكول 

𝑆شاخه با فرمول   = 〈
ଷ

ଶ
 (cosଶ 𝜃) −

ଵ

ଶ
كننده ميزان انحراف دم اي كه مشخصزاويهمحاسبه مي شود. در اين عبارت،       〈

پارامتر نظم شكل  براي سهولت كار در نمودارشود.  مي  گيريسازي اندازهدر طول شبيه)  𝜃(  ليپيد است ها را با  شاخه،  ٢هاي 
  ايم. معرفي كرده  SN2و SN1هاي نام

   
 

در حضور و عدم حضور    2SN و     1SN  هاي اختصاريدو زنجيره هيدروكربني ليپيدي با نام  )SCD (پارامتر نظم غشاء:    ٢شكل
  هاي الكتريكي. ميدان 

  
ليپيد را از حالت نرمال هاي ميلي ولت بر نانومتر، مولكول ٧٠افزايش در قدرت ميدان الكتريكي تا شود همانطور كه مشاهده مي

  تر شوند. هاي غشاء در شاخه پالميتويل منظماست مولكول باعث شده GHz٥است و افزايش در فركانس تا خارج كرده
  

  گيري نتيجه-٤
آلزايمر مؤثر  تواند در جلوگيري و بهبود بيماري  توان گفت ميدان الكتريكي با شدت بالاتر ميبا توجه به نتايج ذكر شده مي    

هاي اعمال شده  بين ميدانشود. حالت بهينه در باشد اما افزايش فركانس نتيجه عكس داشته و احتمالاً باعث شدت بيماري مي
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نانوثانيه  V/nm٠٧/٠يك گيگاهرتز و ميدان   از شبيه د. شكلباشميدر زمان صد  سازي ديناميك مولكولي خواص هاي حاصل 
  كند.  شده را تأييد ميبيني ساختاري مدل پيش
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در بيماري آلزايمر با روش شبيه سازي    [AC0107]بررسي نقش محافظتي مولكول 
 ديناميك مولكولي 

 
  * ١آبادينفيسه صالحي نجف 

    na_salehi84@yahoo.comاصفهان  شيمي فيزيك، دانشگاه  -١

  
  

  ، مهاركننده Aβ ، تجمع اليگومر[AC0107]بيماري آلزايمر،  كليدي:  ن واژگا
  

  

  مقدمه  -١

).  ١رود(برخي مولكولها به عنوان درمان اين بيماري بكارمياست.    يزوال عقل عصب   ع ياز انواع شا  يك ي   مريآلزا  يمار ي ب   

تجمع    يهابه عنوان مهاركننده [AC0107] يهامولكول  ريتأثي  مولكول   كينام يد   يسازهيشبدر اين پژوهش، با كمك  

  ).  ٢است(معرفي شده ١ساختار و فرمول اين مولكول در شكل . مورد بررسي قرار گرفته است Aβ گومريال
  

  
  ]AC0107[  با نام اختصاري 3N23H20Cمولكول  ساختار :١شكل 

 
  روش  -٢
  نشان داده شده است،  ٢در شكل  نانوثانيه ٢٠٠بعد از سامانه  دو يكربنديپ ها انجام و  سازي، شبيه با كمك نرم افزار گرومكس    

 . رديگ ي غشاء قرار م يرو باًيحالت مختلف تقر دودر  Aβ نيشود، پروتئ ي همانطور كه مشاهده م

  
                                                      الف                                                                                           ب                              

هاي شده با كلسترول  (مولكول غشاء غني  :الف  سازي:شبيه ٢٠٠  nsدر سطح بالايي غشاء، پس از   Aβ آرايش اليگومر: ٢شكل
داده نشان  سبز  رنگ  به  اختصاريشدهكلسترول  علامت  با  پتيد،  با  ب:   E-C-Mاند)  غني ،  كلسترولغشاء  با  همراه    شده 

  .   E-C-M/drugهمراه با پپتيد، با علامت اختصاري  ](رنگ زرد)AC0107ي [دارو هاي مولكول
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  بحث  نتايج و-٣
  سازي شبيه  پايان   از   از  نانوثانيه  ٢٠٠تا    ١٨٠مربوط به  زمان  ، در طول MSD  (P8ميانگين مربعات  (مقدار جابجايي     

در حضور دارو    ريدا مق   ،E-C-M/drugو    E-C-Mدر بررسي دو حالتاست.  شدهنشان داده  ٣محاسبه و نتايج آن در شكل
  كاهش يافته است.  

  

 

  E-C-M/drugو  E-C-Mبراي    (MSD): ميانگين مربع جابجايي  ٣شكل
 

سر قطبي  دارند به همين دليل    همپوشاني  براي  زيادي  تمايل  پروتئين  و  دارو  ٤طبق شكلهاي چگالي  با روش ارزيابي پروفايل
  دارد.  چپ سمت به نسبت تريقوي سمت راست (غياب دارو) همپوشاني  درغشاء با پروتئين 

  
  
  
  
  
  
  
  
  

پروفايل ٤شكل حالت :  در  جرم  چگالي  غني هاي  غشاء  متفاوت  سرقطبي  هاي  چپ:  سمت  كلسترول،  با  شده 
  ./Aβ و سمت راست: سر قطبي غشاء /Aβ/[AC0107]غشاء

  
  گيري نتيجه-٤
و پروفايل چگالي جرم    MSDغشاء با كمك آناليزهاي    در   گومرهايال   حضور    كاهش در بررسي اثر داروي مورد نظر،      

  غشاء.  يرو Aβ گومريدر برابر تجمع الرا   [AC0107] يمولكول ها   يمحافظت   يژگيوكاملا مشهود است و اين موضوع  
 . كنداثبات مي
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) در تعيين خواص DFTسازي مكانيك كوانتومي نظريه تابع چگالي (كاربرد شبيه
  هاي فرآيند اكسيداسيون پيشرفته فوتوكاتاليست

 
  ٤، مهرداد فرهاديان٣، عليرضا سليماني نظر ٢، زكيه اسمعيلي،*١مينا صديقي

  mina.sedighi1986@eng.ui.ac.ir ،گروه مهندسي شيمي، دانشكده فني و مهندسي، دانشگاه اصفهان،  پسادكتري  -*١  
  zakie.esmaeily@yahoo.com  ،گروه مهندسي شيمي، دانشكده فني و مهندسي، دانشگاه اصفهان،پسادكتري -٢             

  asolaimany@eng.ui.ac.ir، گروه مهندسي شيمي، دانشكده فني و مهندسي، دانشگاه اصفهان،  دانشيار  -٣          
  m.farhadian@eng.ui.ac.ir، گروه مهندسي شيمي، دانشكده فني و مهندسي، دانشگاه اصفهان،  استاد  -٤

 
 

   ، فوتوكاتاليست، خواص الكترونيكي، خواص نوري)DFTنظريه تابع چگالي ()،  AOPفرآيند اكسيداسيون پيشرفته (واژگان كليدي: 

  

 
  مقدمه -١

 ز يچالش برانگ به يك موضوع يمصارف انسان  يآب پاك و سالم برا نيتام يصنعت هاييآلودگبا صنعتي شدن جوامع و ازدياد      
از   )AOPs(  شرفتهيپ   ونيداسياكس   ي ندهايفرآ  است.  تبديل شده   ون يداسياكس  ل يبه دلي  هاد   مهين  هاينانوساختار  با استفاده 

 Wu(دارند    تخريب آلاينده هاي آلي  يبرا  ياديز  ليشود، پتانسياشعه ماوراء بنفش فعال م  اي مرئيكه تحت نور    يستيفوتوكاتال

et al., 2023( فوتوكاتاليست اين  در  نور    حفره-الكترون  يهاجفتها  .  با  اكستوليد شده  گروه  ژن،يبا    ليدروكسيه  يهاآب و 
منجر به  و    كنند  ديتول  ديسوپراكس  كاليراد  يهاونيو آن  لي دروكسيه  يهاكاليفعال از جمله راد  يهاتا گونه  دهند يواكنش م

معرفي، سنتز و    در  ي كهع يسر  يهاشرفتيپ   . با وجود)Alves et al., 2022(شوند    داريپا  يها ندهيآلا  يجزئ  ا يكامل    بيتخر
 قيعم  يدرك  هاي موجود در اين زمينه رسيدن بهچالشاز    يك يابي مواد فوتوكاتاليستي نيمه هادي صورت گرفته است، يمشخصه 

  ي هابرنامه  شرفتيپ فوتوكاتاليستي است. اخيراً با    واكنش  يها سازوكارو    ،يفعال سطح  يهاها، مكانيهاد  مهين  يذاتخواص  از  
، به نگري)، بر اساس معادله شرودDFT(  يچگال يتابع هينظر كوانتوميمحاسبات از جمله  مواد يسازه يشب يهاروش ي،وتريكامپ

 تعيين خواص   در  DFT  محاسبات  يكاربردها  يبرخ  بررسيو  يمعرف ،مطالعه نيهدف ا  اند. شده  ليمحققان تبد  يبرا  يابزار مهم
  باشد. مي  يستيكاتالفوتوعملكرد در تحليل   هايستتوكاتالوف

  

 هاتحليل نظري خواص فوتوكاتاليست  -٢

مواد   يكيساختار الكترون -١: كرد  ينيبشيپ را  ريز هاي پديده توانها ميفوتوكاتاليستدر  DFTمحاسبات   با استفاده از انجام    
ساختارها  ،يستيفوتوكاتال انرژ   ،ينوار  يهاشكاف  ،ينوار  ي مانند  سطوح  فوتوكاتال  يسطح  يهاواكنش  -٢  ي،و  با    يستيمواد 

  ي انتقال بار در سطح اتم ي ندهايفرآ  -٣ ي،سطح ي هاواكنش يسازفعال  انعواكنش، و مو يرهايجذب، مس يهايانرژ ينيبشيپ 
گذار،    يهاحالت  ،يانيم  يها از جمله گونه   ،يستيفوتوكاتال  يها واكنش  يكيمكان  اتيجزئ  ،از جمله حركت الكترون ها و حفره ها 

در محدوده  هاد  مهين  ك ي  يكيالكترون  نوارشكاف  .  )Du & Zhang, 2024(  واكنش  يرهايو مس قرار    ٠/٣تا    ٥/٠  eVي كه 
 اكسيداسيون و احياء   ييتوانا كند.  يم  نييتع  يستيفوتوكاتال  يدر كاربردها  يعياز نور طب  يبردارآن را در بهره  ييكارا  ،گيردمي

علاوه بر  مشخص كرد.  )  CB(  يي ) و نوار رساناVB(  تينوار ظرف  يهاتيموقعتوان از طريق محاسبه  را مي  هادي  مهيماده ن  كي
تع  ينقش مهم  نيهمچن  DFT، محاسبات  نواري  يهاشكاف  ينيبشيپ  برا  كينوار در    يهالبه  تيموقع  نييدر  درك    يماده 
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 ي نوار  يهالبه  تيبه عنوان مثال، موقع .كننديم   فايا  ييايميش  يريپذو واكنش  ي، رفتار نوربارخواص انتقال    ،يكيالكترونساختار  
  ن يبالاتر  تيموقع  ،ييايمي ش  يريپذواكنش  در مبحث،  )Lin et al., 2024(  گذارديم   ريماده تأث  كي  هاي بارحامل  انتقالبر خواص  

بگذارد، در    ريتأث  ييايميش يهاالكترون در واكنش  ياهدا  يماده برا  ييبر توانا  تواند يم  )HOMO(  اشغال شده   يمولكول  تالياورب
 كند  نييالكترون آن را تع  رشيپذ   ي هايژگيو  تواند يم)  LUMO(  اشغال نشده  يمولكول  تالياورب  نيترنييپا  تيكه موقع  يحال

)Du & Zhang, 2024(ي . چگال ) حالتDOS  (  در هر    يدر واحد حجم، در واحد انرژ  يكيالكترون  يهابه عنوان تعداد حالتكه
اگرچه، با محاسبه نمودارهاي   مطابقت دارد.ساختار نواري    شود اساساً بايم  فياشغال در دسترس هستند، تعر  يكه برا  يسطح انرژ

DOS نشان داد ي مواد نيمه هاديكيالكترون يهاحالت تعيين در رابه طور جداگانه  اتم  هر سهمتوان مي يجزئ.  
  ازين شدهك يحفره تحر-الكترون يهاجفت  ديتول يبرا )~٥١٠  cm-1بالا (جذب نور  بيبا راندمان بالا به ضر يهاستيفوتوكاتال    

با توجه .  است  ها آن  يكيمربوط به ساختار الكترون  ي هاد  مهين   هايستي. عملكرد جذب نور فوتوكاتال)Meng et al., 2019(  دارند
الكترون نوار  ساختار  و  يسازهيشب  يكيبه  م   هادينيمهفوتوكاتاليست    كي   ينور  هاي يژگ يشده،  بايرا  د  محاسبه  توان    يتابع 

  :)Aktary et al., 2022( كرد زير نحليل كيالكتر
 )١ (                                                                                                                    𝜀 = 𝜀1 + 𝜀2𝑖   

ها از جمله ضريب  توان خواص نوري فوتوكاتاليستمي  كيالكتر  ي تابع د)  𝜀ଶ) و بخش موهومي ( 𝜀ଵبا محاسبه بخش حقيقي ( 
بازتاب و ضريب شكست را محاسبه كرد   نوري،  تواند  يمهمچنين    DFT  اتمحاسب.  )Aktary et al., 2022(جذب، هدايت 

 يبرا  .)Du & Zhang, 2024(   كند  بينيپيشرا    واكنشي  فعال  هايو مكان  هاي فوتوكاتاليستينديدر فرآ  را  واكنش  سازوكارهاي
در نظر گرفته    يواكنش عنصر  كيانتقال الكترون  از  مرحله    هر ،  هستندكه شامل انتقال الكترون    فوتوكاتاليستي  ي هاواكنش

واكنش،   نديدر طول فرآ .)Du & Zhang, 2024( محاسبه كرد بسيآزاد گ يانرژ توسطتوان يآن را م  يانرژ رييشود كه تغيم
تمركز محاسبات    واكنش دارند.  يهاك ينتيو س  سازوكارهادر درك    ينقش مهم  رايز  ،مهم است  زيدر نظر گرفتن حالت گذار ن

DFT واكنش است كي ناميو ترمود يامكان سنج يابيارز يها و محصولات براواسطه  ينسب يانرژ نييتع ياغلب بر رو )Du & 

Zhang, 2024(.  توان با استفاده از محاسبات  ها كه مياز ديگر خواص فوتوكاتاليستDFT  بيني كرد تابع كار، تابع فوكوئي،  پيش
انرژي  از محاسبه  استفاده  با  انرژي سطحي و خواص جذبي فوتوكاتاليست  بار،  انتقال  اوربيتال  خواص  پيوند و همپوشاني  هاي 

  باشد. ) ميCOOPكريستالي (
  

 گيرينتيجه  -٣

بيني خواص ساختاري، الكتروني و نوري ي پيشبه طور گسترده براتواند مي DFT كوانتومي محاسبات  شد،  ذكرهمانطور كه      
هاي آلي را توان مسير واكنش تخريب آلايندهها استفاده شود. همچنين با استفاده از اين روش ميهاديهاي نيمهفوتوكاتاليست

خواص و سازوكارهاي فوتوكاتاليستي تبديل شده  درك ما از   شبرديدر پ   يضرور  يبه ابزار  DFTبيني كرد. از اين رو، روش  پيش
  شود.  استفاده  هاي جديدفوتوكاتاليست  يو طراح يغربالگر يبراتواند  همچنين مي است. اين روش
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           اي كمپلكس دوهسته  مولكوليحاصل از انتقال بار درون بررسي دوپايايي
  2Co(bpym)(NCSe)-bpym-Fe2[(bpym)(NCSe)[1+سيس- سيس

  
  ٢حسن سبزيانو  ١كبري صلابت

  k.salabat@gmail.co)(  دانشجوي دكتري شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان.  ١
 )sabzyan@sci.ui.ac.ir(  استاد شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان.  ٢

  
 

  محاسباتي، كليدزني مولكولي زيرقرمز،  مولكوليدرون   بارانتقال  ،  اي تههسكمپلكس دو،  دوپاياييواژگان كليدي: 
  
      

  مقدمه  -١
 مسير واكنش   انرژي پتانسيل در طول  سدكه با يك    هستنددو حالت الكتروني پايدار متفاوت    داراي  مولكولي دوپايا  هايسامانه   

(IRC)    دو فاز پايدار ترموديناميكي مربوط به دو حالت الكتروني متفاوت  توانند  ميمواد دوپايا    ،اند. بنابراينيكديگر جدا شدهاز
كاربردهاي مهم و گوناگوني در  دوپايايي مي  داشته باشند. مولكولي، ذخيرهآينده   هايفناوريتواند  ابزارهاي  مانند  داده،    ، هاي 

حسگرها   كليدهاي و  نوري،  نمايشگرها  باشد ،  داشته  دوهستهكمپلكس  ]. ١[ محركها  سامانههاي  عنوان  به                      هاي  اي 
هاي  آهن و كبالت  كمپلكس، انتخاب خوبي براي بررسي فرآيند انتقال الكترون هستند. در  (D-B-A)پذيرنده    – پل    –دهنده  

هاي  سامانههاي آهن و كبالت  تبديل اين دو حالت اكسايش به يكديگر با كمترين تغييرات ساختاري همراه است، بنابراين كمپلكس
 اي هستند.  هاي دوهستهدر كمپلكس  (IMCT)  مولكوليو مطالعه فرآيند انتقال بار درون  اي دوپا  ي هاسامانه  يبراي طراح  سبيمنا

  

  روش   - ٢
 ي بررس  يبرا  2NCSe)-)Fe(bpym)(-bpym-(bpym)Co(2)-[(SeCN[1+سيس  -سيس  آهن-اي كبالتهستهكمپلكس دو    
يابي  اين طراحي بر اساس گزارش سنتز و مشخصهشد.  درنظر گرفتهطراحي و    يمولكولدرون  باراز انتقال    يناش  يياي دوپا  دهي پد

 II[Co-  در دو حالت اكسايشيي موردنظر  اساختارهاي اوليه كمپلكس دوهسته.  ]٢[  آهن با همين ساختار بود-كمپلكس آهن

]IIIFeو] IIFe-III[Co  كبالت اي  هستههاي تكشده كمپلكسآوردن ساختارهاي بهينه هاي اسپيني مختلف، از كنارهمبا چندگانگي 
بهينه    DFT-UB3LYP/cc-pVDZ(LANL2DZ)ه و با روش  بنا شد  ،اسپيني-مختلف اكسايشيسازنده آن در حالات  و آهن  

پايدارترين است.    S = 4، حالت اسپيني    IIFe−III[Co[و    Co]IIIFe−II[دهد كه براي هر دو كمپلكس  شدند. نتايج نشان مي
كه منجر به تبديل دو حالت اكسايشي  بين دو بخش كمپلكس    (IMCT)مولكولي  ويژگي دوپايايي ناشي از پديده انتقال بار درون

دوهسته كمپلكس  به يكديگر مياين  ثابت  اي  اسپين كل  با  و    S = 4شود،  الكتريكي  بارهاي  توزيع  گرفت.  قرار  مورد مطالعه 
  IIFe−III[Co[و    Co]IIIFe−II[گذار بين دو حالت اكسايشي  هاي اسپين اتمي و گروهي، بسامدهاي ارتعاشي، ساختار حالتچگالي

  ، محاسبه و مورد مطالعه قرار گرفت.   (IRC)و مسير ذاتي واكنش 
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  بحث  نتايج و   -٣ 
در  بخش كبالت به بخش آهن    از  (IMCT)مولكولي  در نتيجه پديده انتقال بار درون دهد  ينشان م  ساختاري  يلو تحل  يهتجز   

، طول پيوندهاي كئورديناسيوني، زواياي پيوندي    IIFe−III[Co[به     Co]IIIFe−II[اي از  تبديل حالت اكسايش كمپلكس دوهسته 
تغيير مي زواياي دووجهي  و  به وضوح  كره كئورديناسيون  اين  متمايزكند و  و دوپايايي  اكسايشي  اين دو حالت  بودن ساختار 

الكتريكي  اي را نشان ميكمپلكس دوهسته دهد كه فرآيند انتقال بار  شده نشان ميمحاسبه  NBOدهد. بررسي كلي بارهاي 
  IIIFe−II[Co[در    0.458 , Q [Co](Q =[Fe] (0.542 =مولكولي در اين كمپلكس با بازتوزيع چگالي بار دو بخش كمپلكس از  درون

اين بازتوزيع، به ميزان    IIFe−III[Co[در    0.859 , Q [Co](Q =[Fe] (0.141 =به   است. در  از فضاي   ٤٠٢/٠همراه  الكترون 
شود. غيرصحيح ) جابجا مي[Fe]) به فضاي كئورديناسيون يون آهن (بخش آهن  [Co]كئورديناسيون يون كبالت (بخش كبالت  

الكتروني است و نقش اتصال دو  ٤٠٢/٠  e(غيركامل) بودن اين ميزان جابجايي بار الكتريكي ( )، گوياي ماهيت بسيط چگالي 
 ين بزرگتركند. اي را نمايان ميهستههاي تكساختار كئورديناسيوني به يكديگر در بازتوزيع چگالي الكتروني نسبت به كمپلكس

  يهااتم  يروبر    يشترب  واست    SeCN)‒(  ياناتسلنوس  يگاندهاي متعلق به ل  بخش كمپلكس، هر دو    يتمام اجزا  يدر بارها  ييراتتغ
 يانتقال الكترون درون مولكول يكعمدتاً شامل  يادوهسته كمپلكس  يندر ا IMCTتوان گفت كه واكنش يآنهاست. م يومسلن

بردار   است.  [Fe]  و  [Co]  هاي كئورديناسيونيبخش  در  SeCN−  يگاندهايدو مجموعه از جفت ل   ينب  L)-(Lيگاند  به ل  يگاندل
بين آنها با مقداري    TS  گذار  و در ساختار  IIFe−III[Co[و     Co]IIIFe−II[  اكسايش  گشتاور دوقطبي الكتريكي در دو حالت

بزرگي    شود و معكوس ميتقريباً  آن  ، جهت  IMCT كه بعد از واكنش  استانحراف تقريباً در امتداد محور اتصال دو مركز فلزي  
. بر اساس اين  شده است  بيشتر  IIIFe−II[Co[نسبت به حالت    Co]IIFe−III[در حالت    و انحراف آن از محور واصل دو يون فلزي

اكسايش  مي  مشاهدات حالت  در  ليگاندها  روي  بر  الكتريكي  بار  توزيع  گفت  به    IIFe−III[Co[توان  اكسايش  حنسبت  الت 
]IIIFe−II[Co  دهد روندهاي تغييرات بارهاي الكتريكي و تغييرات و اسپيني نشان مي  چگالي الكترونيتوزيع  .  باشدتر مينامتقارن

دهد  نشان مي  نياسپ  يچگالتوزيع    مولكولي با يكديگر مطابقت دارند.مقادير اسپين اتمي و گروهي در واكنش انتقال بار درون
  يعتوزكئورديناسيوني    بخشهمان    ياناتسلنوس  يگاندهايل  ي بر رويفلز  يوننشده  جفت  هايالكترون  يناز اسپ  ي اكه بخش عمده

براي ساختار    است.  TS  و   IIIFe-II[Co  ،]IIFe-III[Co[آهن در هر سه حالت    بخشكبالت بزرگتر از    بخش  يبراو    شده است
) با يك شيوه منفي با بسامد  گذارحالت(مرتبه اول    ينينقطه ز  يك  مولكوليدر واكنش انتقال الكترون درون   (TS)گذار  حالت

 كمينه   يرمسكه متناظر با  ]  ٣[  (IRC)  واكنشمسير ذاتي  شده،  پيدا  TSبا شروع از ساختار  دست آمد.  به  ٠/١٧  i cm-1مجازي  
بهواكنشتبديل    يانرژ IIIFe-II[Co  𝑹𝒐𝒑𝒕[شده  ينه دهنده 

° IIFe-III[Co  𝑷𝒐𝒑𝒕[شده  ينه به محصول به  =
° ساختار با گذر از    =

TS    ،از    معكوس  مسيربا    يكي در دو بخش  استTS    ه  به سمت واكنش دهند]IIIFe-II[Co   رفت از    مسيربا    يگريد  وTS    به
با در    نشان داده شده است.  ) ١(محاسبات در شكل    ينا  آمده دردستبه  IRCنمودار    . آمددست  به  IIFe-III[Co[سمت محصول  

به  كوچك  يسازفعال  يهاي انرژ  ننظر گرفت الكترون درون و    رفتدو واكنش    مربوط  انتقال    IMCTمولكولي  برگشت واكنش 
)kJ/mol  ١/١٣  (forward)=aE    وkJ/mol  ٩/٢٧  (reverse)=aE  ( يو اختلاف انرژ    ) واكنش   ينبر مول) ب  يلوژولك  ٨/١٤اندك

نتيم،  IIIFe-II[Co[  و محصول  Co]IIIFe-II[  دهنده واكنش    يجهتوان  كه  مولكوليگرفت  درون  بار  ا  انتقال  حالت    ينكه  دو 
يك است.  تحرقابل  (MIR)ياني قرمز مزيركند، توسط تابش يم  يل تبد شده به يكديگرحالت گذار مشخص  يقرا از طر سايشاك

ميزان   مطالعه  با  ادامه،  الكتريكياختلاف  در  طولگروه  بارهاي  اختلاف  و  اتمي  بين  هاي  كئورديناسيوني  پيوندهاي  زوج هاي 
بيشتر به مشخص شد كه حالت گذار واكنش  R→TS→P) مربوط به تبديل   Pو  R) و (  TSو  P)، (  TSو  Rي (  ساختارها

 شبيه است و بنابراين يك حالت گذار ديررس است.  IIIFe-III[Co[حالت نهايي 
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II[Co-بين دو حالت اكسايشي    (IMTC)مولكولي  آمده براي واكنش انتقال بار درون دستبه   (IRC)مسير ذاتي واكنش    :  ١شكل

]IIIFe و ]IIFe-III[Co شدهاي دوپاياي مطالعه از كمپلكس دوهسته  
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متيل ايميدازوليوم برميد -٣هگزيل -١بررسي ترموديناميكي تجمع مايع يوني 

 اتوكسي اتانول براساس اندازه گيري هدايت سنجي -٢درمخلوط هاي حلالي آب و 

  

  ٣، مونا اشتري دليوند ،*٢، بهرام قلمي چوبر١جواد صمدي شال

  javadsamadi89@yahoo.comدانشجوي دكتري،رشته شيمي فيزيك،گروه شيمي ، پرديس دانشگاهي  دانشگاه گيلان  -١
 b-ghalami@guilan.ac.irنويسنده مسئول:استاد شيمي فيزيك،گروه شيمي كاربردي،دانشكده شيمي دانشگاه گيلان   -و*٢

  monaashtaridelivand@yahoo.comدانش آموخته دكتري شيمي فيزيك،گروه شيمي كاربردي،دانشكده شيمي دانشگاه گيلان   -٣
 

  

 اتوكسي اتانول، هدايت سنجي   -٢متيل ايميدازوليوم برميد،  -٣هگزيل  -١تجمع يوني،    واژگان كليدي:

  

  مقدمه:-١

مايعات يوني دسته جديد و نو ظهوري از تركيبات هستند كه داراي كاتيون هاي حجيم آلي و آنيون هاي معدني يا آلي مي       
. اين تركيباتبه دليل خواص فيزيكو   بسيار مورد توجه دانشمندان هستند  باشند و به دليل تطبيق پذيري آنها در واكنش ها 
شيميايي منحصر به فرد خودكه شامل غير قابل اشتعال، غير فرار، بازيافت خوب، انحلال پذيري و پايداري زياد ، جامعه تحقيقاتي  

اند و در كاربرد الكتروليت در سلول هاي   را متحول كرده  عنوان  بيوشيمي، به  از آنها در شيمي،  هاي متنوعي مانند استفاده 
]. اخيرا مطالعات زيادي براي  ١ها مورد بررسي قرار گرفته اند [  نيپروتئخورشيدي و به عنوان حلال هاي كمكي در تا خوردگي

بررسي    ٢٠١٩در سال    ه تحقيقاتي ما انجام شده است.بررسي ترموديناميكي مايعات يوني در مخلوط هاي حلالي در ازمايشگا
،  ٢/٢٩٨متيل ايميدازوليوم برميد در مخلوط آب و اتيل كربنات در گستره دمايي  -٣اتيل  -١هاي ترموديناميكي برروي مايع يوني  

كلوين انجام شد. خواص ترموديناميكي، انتقالي و نوري مانند ضريب فعاليت ، هدايت الكتريكي و ضريب شكست    ٢/٣١٨،  ٢/٣٠٨
ثابت تجمع يوني فوزتعيين شد. هداي از توابع ترموديناميكي محاسبه گرديد[-ت مولار حدي و  با استفاده  ]. در سال  ٢انساگر 

پروپانول در گستره دمايي  - ١  -متيل ايميدازوليوم برميد در آب و اتانول-٣اكتيل  -١بررسي هاي خود را بر روي مايع يوني    ٢٠٢٠
  - كلوين انجام شد. در اين تحقيق خواص انتقالي و نوري ويسكوزيته و رسانايي مايع يوني در آب و اتانول  ٢/٣١٨،  ٢/٣٠٨،  ٢/٢٩٨
-١بر روي بررسي خواص ترموديناميكي و انتقالي سيستم سه جزئي    ٢٠٢٤]. در سال  ٣پروپانول مورد بررسي قرار گرفت[-١
اندازه گيري هاي پتانسيومتري و هدايت سنجي مطالعه شد. ثابت هاي  متيل ايميدازوليوم برميد +اتانول+آب بر اساس  -٣گزيل  ه

 ]. ٤انساگر تعيين شد [-تجمع يوني،هدايت مولي حدي مايع يوني و توابع ترموديناميكي تجمع با استفاده از معادله فوز

  

  روش: -٢
اتوكسي اتانول  و آب با تركيب  -٢ايميدازوليوم ،  هاي سه جزئي شامل مايعات يوني بر پايه  گيري هدايت ويژه براي محلولاندازه   

انجام شد. خروجي مولتي    ٢/٣١٨،  ٢/٣٠٨،  ٢/٢٩٨متر (پرولين ) در گستره دمايي  هاي مختلف ، با استفاده از يك مولتيدرصد
و ترموستات   ها به يك رايانه  شخصي متصل است و همزن مغناطيسي براي اجتناب از تجمع غلظتيآوري دادهمتر به منظور جمع



 

359 
 

هاي استوك از مايع  كه امكان چرخش آب را دارد به منظور كنترل دماي محلول تحت بررسي استفاده شد. محلول  GFLمدل  
گرم و با آب  ميلي  0.1با دقت   AND HR-200اي مدل  اتوكسي اتانول از طريق وزن كردن بوسيله يك ترازوي تجزيه-٢يوني و  

.𝜇𝑠 2.0تر از مقطري كه هدايت الكتريكي آن كم 𝑐𝑚−1 ها، مقادير تجربي هدايت مولي  آوري دادهاست، تهيه شد. پس از جمع
  انساگر محاسبه شد.  -تجمع يون بر اساس مدل فوز و ثابت ൫𝛬˳൯هايي همچون هدايت مولي حدي  تعيين شد و سپس كميت

  

  : بحث ونتايج -٣
اتوكسي اتانول با تركيب  -٢متيل ايميدازوليوم برميد در آب و-٣هگزيل - ١مطالعه ترموديناميكي سامانه سه جزئي مايع يوني     

گيري قرار گرفت.  كلوين مورد اندازه  ٢/٣١٨و    ٢/٣٠٨،  ٢/٢٩٨درصد در سه دماي    ١٠و    ٥/٧،    ٥،    ٥/٢و  ٠درصدهاي جرمي  
هاي مقايسه اي هدايت مولي  ) ونمودار  ١پس از جمع آوري داده ها نمودارهاي تغييرات هدايت مولي برحسب مولاليته( شكل  

  ) نشان داده شده است.  ٢درصد (شكل ١٠برحسب دما مربوط به مخوط حلالي 
  

  
  نمودار تغييرات هدايت مولي بر حسب مولاليته براي درصد هاي مختلف   -١شكل

  

  
  

كلوين  ٣١٨/ ٢و  ٣٠٨/ ٢، ٢٩٨/ ٢نمودار مقايسه اي تغييرات هدايت مولي بر حسب مولاليته در دماهاي   -٢شكل  
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اتوكسي اتانول درمخلوط حلالي كاهش مي يابد و  -٢نتايج نشان داد دريك دماي ثابت  هدايت مولي با افزايش درصد جرمي  
علت آن افزايش ويسكوزيته حلال بوده كه موجب كاهش  تحرك يون هاي موجود در محلول شده و هدايت مولي كاهش مي  

يك غلظت ثابت با افزايش دما، تحرك و انرژي جنبشي يون هاي موجود درون محلول افزايش پيدا مي كند، و هدابت    دريابد.
  مولي محلول افزايش مي يابد. 

  

    منابع

[1] Sarbjeet, S., Sheelaa, M., Smriti, K., & Rajeev, K., (2012), “A Focus & Review on the Advancement of Green 
Chemistry”, Vol. 2, pp. 397-408. 
[2] GhalamiChoobar B. NosratiFallahkar T. (2019), Thermophysical properties of 1-ethyl-3-methylimidazolium 
bromide ionic liquid in water + ethylene carbonate mixtures at T = (298.2, 308.2 and 318.2) K Fluid phase 
Equilibria Vol.496 pp.42-60 
[3] GhalamiChoobar, B., MeftahNiaki,M. (2020), “Transport and optical 
properties of 1 octyl 3 methylimidazolium bromide ionic liquid in water+Ethanol/1 propanol mixtures at T= 
(298.2,308.2,318.2) K”, Journal of Molecular Liquids, Vol.303 , pp.112-116. 
[4] Forough, Z., Ghalami, B., &Ashtari, M. (2024), Study of Thermodynamic and Transport Properties of the 
Ternary System (1-Hexyl-3-Methylimidazolium Bromide + Ethanol + Water) Based on Potentiometric and 
Conductometric Measurements, Journal of Chemical & Engineering Data, Vol. 54, pp.101-107. 
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مطالعه كوانتومي بر روي موقعيت هاي اتمي متفاوت و تغيير خواص الكتروني ملكول  
  پنتاسن

  
  ,*٣مهدي ظريف  ،٢، پوريا فرجيان١محمد حسين حورزاد

،  دانشجوي كارشناسي ارشد ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك و شيمي تجزيه، دانشكده شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي -١
mohoho1999@gmail.com  

  pooryafarajian22@gmail.com،دانشجوي كارشناسي ، شيمي كاربردي، دانشكده شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي -٢
  m_zarif@sbu.ac.ir،  ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك و شيمي تجزيه، دانشكده شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي  استاد يار -٣

 
 

 پلي سايكليك هيدروكربن، آسن، نظريه تابع چگال، مكانيك كوانتم ملكولي.   واژگان كليدي:

  

  

  مقدمه -١
در سال هاي اخير با توجه به پيشرفت بشريت و افزايش نياز آن به فناوري هاي جديد، مواد نيمه رسانا اهميت ويژه اي را    

اند. يك دسته از مواد نيمه رسانا مهم كه در سال هاي گذشته بسيار مورد توجه قرار گرفته است، مواد نيمه رساناي  برخوردار شده
. اين دسته از مواد در زمينه هاي مختلفي از صنعت الكترونيك و نوري (اوپتيك) كاربرد دارند مانند ديودهاي  ) هستندOSCآلي (

ها، به   OSC. علاوه بر كاربرد هاي متنوع ]١[هاي فتوولتايي آلي و ترانزيستورهاي آلي حساس به ميداننشردهنده نوري، سلول
تر، وزن كمتر، انعطاف پذيري بيشتر و مقاومت مكانيكي بالاتر نيز مورد علاقه دانشمندان جهت مطالعه دليل هزينه ساخت مناسب

شود. اين تركيب داراي ها شناخته ميملكول پنتاسن به عنوان يكي از مواد پلي سايكليك هيدروكربن   ].٣و٢قرار گرفته اند [
اوربيتال از  آلي  درجه خوبي  نيمه رساناي  به عنوان يك گزينه مناسب  انتخاب آن  مزدوج شده است و همين باعث  پاي  هاي 

  هتر اين ماده نيز معرفي شده هايي براي ساخت بهاي مناسب پنتاسن باعث مطالعه بر روي سنتز آن شده و روششود. ويژگيمي
در اين مطالعه بررسي و مطالعه شيمي محاسباتي و كوانتمي بر روي ملكول پنتاسن به عنوان يك ساختار مناسب    ].٦-٤[است  

هايي با كارايي بالاتر پنتاسن، در اين مطالعه سعي شده  براي كاربردهاي الكتروني پرداخته شده است. به منظور پيدا كردن مشتق
  شود.هاي عاملي جهت تنطيم بهتر خواص الكتروني پنتاسن پيشنهاد ميهاي اتمي براي اتصال گروهاست بهترين موقعيت

  

  روش محاسباتي  -٢
پايه  DFTدر مطالعه انجام شده از روش نظريه تابع چگالي (     استفاده شده است. از روش مذكور    ٦٣١١++g(d,p)) و توابع 

براي ساير آناليز ها استفاده    Multiwfnهاي ساختارها و از برنامه  ساختار ها و محاسبه انرژي اوربيتالجهت بهينه سازي هندسه  
  شده است.   

  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
هاي تاييد  نشان دهنده ساختار بهينه شده پنتاسن و عدد گذاري آن است. بر اساس اين شكل و نحوه شماره گذاري  ١شكل     

هاي الكترون كشنده دي متيل آمين  ساختارهايي را براي مشتق سازي پنتاسن به كمك گروه  ]٧آسن ها [  IUPACي  شده
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انرژي بالاترين اوربيتال اشغال شده ( )، پايين ترين اوربيتال اشغال HOMOانجام شده است. اطلاعات الكتروني آن ها شامل 
  آماده شده است. ١جدول )، در gE) و فاصله انرژي اين دو از هم (LUMO( نشده

  
 

 

 

  پنتاسن IUPAC: شكل الف) ساختار بهينه ملكول پنتاسن شكل ب) شماره گذاري  ١شكل 
  

  ي دارا   يها  كربن   دهنده   نشان  اعداد  ر يسا  و  پرانتز   درون  ني آم  ليمت  ي د  گروه  تعداد  دهنده  نشان   مقاله   اول   ستون :  ١  جدول
 باشند   يم يعامل  يها گروه نيا

 HOMO(eV) LUMO(eV)  (eV)gE  نام يا شماره كربن هاي پتاسن 

  ٢.٢٣  - ٢.٦٩  4.92-  پنتاسن

  ٢.٢٢  - ٢.٦١  4.83-  پنتاسن  ٩و١٠و٣و٢)٤(

  ٢.١٤  -٢.٣٢  4.46-  پنتاسن  ١١و٨و٤و١)٤(

  ١.٩٦  -٢.٣٧ 4.34-  پنتاسن ١٤و١٢و٧و٥)٤(

  
نمايش داده شده در   الكتروني  اطلاعات ويژگي هاي  موقعيت، مناسب١جدول  بر اساس  ها جهت قرارگيري ساختارهاي  ترين 

تا  ١هستند. اين بر خلاف كربن هاي    ١٤،  ١٢،  ٧،  ٥الكترون فعال براي تاثير گذاري بيشتر بر روي ساختار الكتروني كربن هاي  
  است كه تاثير به سزايي بر روي ساختار هاي الكتروني ملكول پنتاسن نمي گذارند.  ٩تا  ٨و  ٤
  

  منابع
 
[1]Zhang, Y., & Wang, Y. (2022). Advances in flexible organic field-effect transistors and their 
applications. Nature Reviews Materials, 7(1), 1-19. 
[2] Liu, Y., & Wang, Y. (2018). Mechanical properties of organic semiconductors for stretchable, highly flexible, 
and mechanically robust electronics. Chemical Reviews. 
[3] Patsnap. (2024). Organic semiconductors: New advances, apps, & prospects. Retrieved  
from https://www.patsnap.com/resources/blog/organic-semiconductors-recent-advances-applications-and-
future-prospects/ 
[4] Pilevar Shahri, R., Mousavi, S. S., & Benam, M. R. (2019). The electronic and optical properties of pristine, 
fluorinated and chlorinated pentacene molecules: An ab-initio study. 
[5] Bhatia, R., Wadhawa, D., Gurtu, D., Gaur, G., Gupta, J., & Gupta, D. (2019). Methodologies for the synthesis 
of pentacene and its derivatives. Journal of King Saud University - Science, 31(1). 
[6] Wu, M.-X., Li, Y., Liu, P., Shi, P., Kang, X., Zhao, H., Xu, X.-L., Li, L., Fang, X., & Yang, H.-B. (2023). 
Functionalization of pentacene: A facile and versatile approach to contorted polycyclic aromatic hydrocarbons.  
[7] IUPAC. (2013). Nomenclature of Organic Chemistry: IUPAC Recommendations 2013. Oxford: Royal Society 
of Chemistry. 
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هاي بورنيتريدي در مقايسه عامل دار كردن كووالانسي و غير كووالانسي نانولوله
  داروي داكسوروبيسين توسط مطالعه شبيه سازي ديناميك مولكولي برهمكنش با 

  
  * ٣، مهدي ظريف٢، پانته آ عزيز١كبري فراهاني

    (farahanii1994@gmail.com)يدانشجوي كارشناسي ارشد شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشگاه شهيد بهشت   -  ١
    (azizi_pantea92@yahoo.com)يگروه شيمي فيزيك، دانشگاه شهيد بهشت  دانشجوي دكتري شيمي فيزيك،  -٢             

  )m_zarif@sbu.ac.irي(، دانشگاه شهيد بهشتعضو هييت علمي-٣
  
  

 نيتريدبور، داكسوروبيسين، كيتوسان، پلي اتيلن گلايكول، پلي ال لايزين، فوليك اسيد، شبيه سازي   نانولولهواژگان كليدي: 

 ديناميك مولكولي 

  

  مقدمه  -١
نانوذرات پيشرفت قابل توجهي در زمينه پزشكي، بهسيستماين روزها      ويژه براي هدف قرار دادن هاي دارورساني مبتني بر 

به دليل خواص منحصر به فرد خود به عنوان  بورهاي نيتريد  نانولوله  .]١[داشته اند    درمان مانند سرطان است  هاي سختبيماري
نوآورانه  از  زمينه پزشكي و دارورساني مورد توجه قرار گرفته يكي  نانومواد در  نانوموادترين  اين  اي يك نانوساختارهاي لوله،اند. 

نانولولهترين ويژگييكي از مهم.  [2]  اندبور و نيتروژن تشكيل شده  بعدي هستند كه از الگوهاي پيوند هگزاگونال ها هاي اين 
داراي سطح بزرگي هستند كه امكان جذب و حمل مقدار زيادي از مولكول اين نانومواد  ي است.  اثر بودن آن ها از لحاظ شيمياي بي

هاي آبي دارند. براي هاي كربني حلاليت بسيار كمي در محيطمانند نانولولههاي نيتريد بور  نانولوله.  كند هاي دارويي را فراهم مي
  هاي زيستيمولكولبا براساس برهمكنش ها را اين نانولوله .ها ضروري است دار كردن آنهاي آبي عاملدر محيط آن ها پايداري

دارسازي غيركووالانسي دارسازي كووالانسي و عاملهاي مختلف از جمله عاملروش  توان به، پليمر ها و ساير گروه هاي عاملي مي
هاي دارويي  توانند به طور موثر مولكولمي  ينيتريد  هاي بوراند كه نانولولهمطالعات نشان داده . ]٣[  دار كردو جذب فيزيكي، عامل

و به   را محصور كنند  گيرند)اكسوروبيسين (كه در درمان انواع سرطان ها به روش شيمي درماني مورد استفاده قرار مي  د  مانند 
هاي  سازي سيستم هاي ديناميك مولكولي به ابزاري ضروري براي درك و بهينهسازيبه طور خلاصه، شبيه  . سلول هدف برسانند

سازي، رهاسازي و رفتار  هاي ارزشمندي را در مورد كپسوله ها بينشسازياند. اين شبيه دارورساني در سطح مولكولي تبديل شده
  ]. ٤[ كنند دارورساني كمك مي كردنكنند كه در نهايت به هدفمندترهاي مختلف ارائه ميهاي دارو در نانوحاملمولكول

  

  روش   -٢

  ساختارهاي اوليه  -١-٢
نانومتر با نرم افزار نانوتيوب مودلر طراحي شد. بعد    ٣و طول    ٩.٦٢٥  Aº )، قطر١٤،١٤سه نانولوله نيتريد بور با كايراليته (  بتدا ا   

براي عامل دار كردن سطح    . هاي عاملي هيدروكسيل و آمين با نرم افزار آووگادرو روي سطح نانولوله قرار داده شدنداز آن گروه
هاي عاملي هيدروكسيل  شود كه به هركدام از آن ها گروهها، با حذف يك نيتروژن در سطح، سه اتم بور غير اشباع ايجاد مينانولوله
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يك نانولوله در مقياس    يو ر  (31G++p,d-6)  هيبا مجموعه پا  B3LYP  يبا تئور  DFTمحاسبات   .]٥[ گرددو آمين متصل مي
  ]. ٦[  باشد ستميكل س يجزئ ي بارها يبرا يمناسب نيتخمكوچكتر اعمال شد تا 

  

 شبيه سازي  -٢-٢

تمام شبيه سازي ها در اين پژوهش با استفاده از بسته نرم افزاري گرومكس انجام شد. همچنين براي توصيف برهمكنش هاي     
از فورس فيلد   پيوندي  غير  تخم  ي انرژ  يساز نهيبه  يبرا.  ]٧[استفاده شد    GROMOS54a7پيوندي و   ته يتوابع دانس  نيو 

  ١٢و    ها در مركزنانولوله  ستم، يهر س  يبرااستفاده شد.    نيافزار گوس از نرم  يمولكول  كيناميقبل از شروع محاسبات د يالكترون
بعد از افزودن عوامل كووالانسي  نانومتر قرار گرفتند.  ٦× ٦×٩ي با ابعاد  سازه ي جعبه شب كي مولكول دارو به صورت تصادفي درون

با پليمرهاي    ي خام و عامل دارشده با هيدروكسيل وها، هر سه نانولولهبه نانولوله اتيلن گلايكول،  -پلي الآمين  لايزين، پلي 
ه و با مولكول هاي آب حلال پوشي شدند. پس از افزودن  پوشش داده شد  كيتوسان و فوليك اسيد به صورت غير كووالانسي

براي نزديك شدن شبيه حلال، براي كمينه سازي انرژي تمام سيستم ها الگوريتم تندترين كاهش مورد استفاده قرار گرفت.  
فشار  تثبيت شد و    ٣١٠  Kو ترموستات تغيير مقياس سرعت روي    NVTسازي به شرايط آزمايشگاهي دماي سيستم با هنگرد

هنگرد   با  برندسن   NPTسيستم  باروستات  روي    و  زماني    گرديد   تنظيم  bar 1بر  گام  با  سازي  شبيه  نهايي  مرحله  سپس 
  نانوثانيه اجرا شد.  ٨٠پيكوثانيه به مدت ٠.٠٠٢

 

   بحث و نتيجه گيري  -٣
  تعداد تماس  زيآنال 

بيشتر شدن   هاي دارو در حضورتمام عوامل غيركووالانسي بررسي شد. مولكول  و   هاهاي بين نانولولهدر اين آناليز تعداد تماس   
هايي كه در  سيستم،  درهر قسمت  تر و سازگاري سطحي بيشتر آن هاست. تعداد تماس بين نانولوله و دارو بيانگر برهمكنش قوي

مولكول نانولوله نفوذ كردهآن ها  به درون  نشان ميهاي دارو  بيشتري را  تعداد تماس  بين  اهش تعداد تماس. كدهند اند  هاي 
  هاي آب شده اند. و جايگزين مولكول هاي دارو جذب نانولوله ها شدهكه مولكول ، دهدهاي حلال نشان ميها و مولكولنانولوله

  

  آناليز پتانسيل لنارد جونز 
ستم ها،  ها و داروي داكسوربيسين براي همه سيجونز بين هر سه مدل از نانولوله  -برهمكنش پتانسيل لناردبا توجه به بررسي      

شوند. منفي بودن مقدار پتانسيل بيانگر  هاي پليمر به سمت نانولوله حركت كرده و به آن نزديك ميمولكولمشخص شد كه  
در   ي خامها برهمكنش دارو با نانولولهدر بين تمامي سيستم،  ١با توجه به شكل    ها است. گرماده بودن جذب دارو روي حامل

داروها به   زيادي از زيرا در اين حالت تعداد  دهد تري را نشان ميجونز منفي - بيشتر و مقدار لناردحضور پليمر كيتوسان از همه 
، به درون نانولوله باتوجه به تعداد مولكول هاي دارويي نفوذ كرده  . شوندهاي بيشتري احاطه ميداخل نانولوله نفوذ كرده و با اتم

.  شودتر نانولوله و دارو ميجونز منفي   - باعث لنارد  2NHدر محيط بود گروه عاملي    PEGمشاهده شد كه وقتي فوليك اسيد و  
  . كنداين پتانسيل را تقويت مي OHدر محيط گروه   CSو   PLLدرصورت وجود پليمر 

  

  پيوند هيدروژني آناليز 
. از طرفي در نانولوله يوندهاي هيدروژني ميشودپ به طور كلي حضور گروه عاملي كووالانسي روي نانولوله ها باعث افزايش تعداد      

هاي هيدروكسيلي به علت حضور اتم اكسيژن كه الكترونگاتيويته بالاتري نسبت به نيتروژن نانولوله هاي آميني دارد، مقدار پيوند  
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هيدروژني بيشتري مشاهده مي شود. در بررسي حضور عوامل غيركووالانسي دربرهمكنش نانولوله با دارو مشاهده مي شود كه  
چون داراي چندين گروه عاملي هيدروژن دوست شامل كربونيل، آمين و هيدروكسيل است كه مي توانند به طور    فوليك اسيد

  . شودني با دارو ميژيوند هيدروپ سهم بيشتر  اعثقابل توجهي با نانولوله و دارو از طريق پيوند هيدروژني برهمكنش كنند، ب
  

  
  ها با دارو نمودار پتانسيل لنارد جونز نانولوله:  ١شكل 

  
دارد، گروه هاي اتر مي توانند به عنوان   در حضور پلي اتيلن گلايكول كه ساختاري انعطاف پذير  با واحدهاي تكرار شونده اتري

هرچند مقدار پيوند    كنند و باعث پيوند هيدروژني قابل توجهي ميشوند. درحضوركيتوسان همپذيرنده پيوند هيدروژني عمل  
  هيدروژني كمتر از فوليك اسيد است، اما گروه هاي آميني و هيدروكسيلي پليمر باعث ايجاد پيوند هيدروژني مي شوند. 

  

  انرژي كل  
با مقايسه سهم هاي برهمكنشي واندروالسي و الكترواستاتيكي نانولوله ها و مولكول هاي دارو دريافتيم كه، سهم برهمكنش      

هاي واندروالسي براي تمامي سيستم ها بسيار بارزتر از الكترواستاتيكي است و نقش اصلي را در بارگذاري و جذب دارو ايفا مي  
انرژي كل سيست   ١كند. جدول را نشان ميمقدار  انرژي كل، مشخص شد  دهد.م  تغييرات  بررسي  و  با  خام  نانولوله هاي  كه 

تر  تمايل به رسيدن به يك انرژي كل پايينهيدروكسيلي در حضور كيتوسان و نانولوله هاي آميني در حضور مولكول فوليك اسيد  
  اند.داشته 

  
  : مقدار انرژي كل بين نانولوله هاي حامل و دارو ١جدول

PLL  PEG  FA  CS    

-1590.45  -1334.36  -1569.62  -2000.13 p-BNNT  
-1555.93  -1294.65  -1021.77  -1658.72  OH-BNNT  
-945.816  -1719.049  -2065.68  -1457.761  BNNT-2NH  
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  نتيجه گيري  
ها و استفاده از پليمرهاي مناسب نقش كليدي در  نانولوله  كردنشده در اين پژوهش نشان داد كه نوع عامل دارمطالعات انجام   

پليمرهاي كيتوسان و فوليك اسيد به عنوان عوامل باتوجه به محاسبه انرژي كل سيستم ،  .  دبهبود فرآيند بارگذاري دارو دار

غيركوالانسي و گروه آمين به عنوان عامل كووالانسي در شرايط مختلف بهترين عملكرد را در بارگذاري دارو نشان دادند. با اين  

ها (آميني يا هيدروكسيلي) و همچنين نوع پليمر مورد استفاده،  كه نوع عامل دارسازي نانولوله تر نشان  هاي دقيقحال، بررسي

توان با توجه به اين نتايج، مي  .هاي دارو و نانولوله دارندكنشتأثير مستقيمي بر انرژي كل سيستم و در نتيجه بر پايداري برهم

كنش با دارو و پليمرها پايدارتر هستند، در حالي كه در  هاي آميني در برهمنتيجه گرفت كه در حضور برخي پليمرها، نانولوله 

نانولوله بهتري دارندموارد ديگر،  يا هيدروكسيلي عملكرد  بهبود كارايي   .هاي خام  براي  پليمر  نانولوله و  نوع  انتخاب  بنابراين، 

  .دارو، بستگي به ماهيت شيميايي و ساختاري هر يك دارد بارگذاري 
  

  منابع و مراجع 
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  ي تابع چگالي نظريهي كوانتومي روي نانو حلقه ها به روش مطالعه
  

  *،  ٣مهدي ظريف، ٢، محمد حسين حورزاد ١مهرزاد مولوي
  دانشكده علوم شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي ، شيمي كاربردي، ،    كارشناسيدانشجوي    -١          

mehrzadmlv@gmail.com 
  دانشكده علوم شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي دانشجوي كارشناسي ارشد ، شيمي محاسباتي، شيمي فيزيك،   -٢             

 Mohoho1998@gmail.com  
 ،دانشكده علوم شيمي و نفت دانشگاه شهيد بهشتي، شيمي فيزيكاستاديار  -٣

  m_zarif@sbu.ac.ir  
  

 آروماتيسيتهنانو حلقه، نظريه تابع چگالي،  واژگان كليدي: 

  

  مقدمه -١
 هاي كربنيشوند، بخشي از نانولوله شناخته مي  "هاي نانو كربنيحلقه "كه اغلب به عنوان   (CPP) هاي سيكلوپارافنيلنمولكول     

(CNTs)  گيرند.  ميهاي كربني مورد مطالعه قرار ها معمولاً براي بررسي خواص شيميايي و فيزيكي نانولوله هستند. اين مولكول
هاي پارا به هم متصل  اند و در موقعيتهاي بنزن تشكيل شدههاي حلقوي مزدوج هستند كه از حلقهها هيدروكربناين مولكول

آنشده ويژگياند.  داراي  كه ميها  نوري هستند  و  الكتريكي  آن هاي  مولكولتوان  تنظيم كرد.  تغيير قطر  با  را   CPP هايها 

هاي نانومقياسي دارند كه  هستند و حفره   (Armchair)گونترين بخش ديواره جانبي ساختارهاي نانولوله كربني صندليكوتاه
ر اين پژوهش مطالعه ي كوانتومي روي نانو حلقه ها در اندازه  د  .مولكولي استفاده شوندتوانند براي ساخت مواد گرافيتي فرامي

نجام اين پژوهش آن است كه بهترين روش بهينه سازي هندسي از ) انجام شده است. هدف از ا٦٠،  ١٤،  ١٢،  ١٠هاي متفاوت (
شود. سنجيده  آروماتيسيته  آناليز  از   طريق  الكترونيكي  خواص  تشخيص  براي  چگال   ه ينظرهمچنين   Density)ي  تابع 

Functional Theory)  .استفاده شده است 
 

 روش -٢

ي آنها بهينه سازي شد. بهينه سازي اصلي به روش  طراحي و هندسه Avogadro ساختارهاي نانو حلقوي ابتدا با نرم افزار   
تابع از  سازي  بهينه  براي  شد.  انجام  چگالي  تابع  محاسبه  b3lyp نظريه  براي  است.  شده  از استفاده  الكتروني  حالت  ي 

براي بررسي اينكه    .شوداستفاده مي  بلند هايي با ساختار مزدوج  استفاده شد. اين تابع بيشتر براي ساختار   CAM/b3lypتابع
اين آناليز تنها به   ١انجام شد. طبق فرمول   HOMA ي، آناليز آروماتيسيته باشند   ساختارها به شكل متقارن بهينه سازي شده

  ايمحاسبات  قياز طر تواندي مولكول است كه م كيكربن در -كربن يوندهايطول پ  iR . در اين فرمولطول پيوند وابستگي دارد
 ندويپ   يهااست. اگر همه طول   كيكاملاً آرومات  ستميس  كيكربن در  -كربن  وندي پ   نهيطول به optR.  شود  نييتع  يتجرب  شاتيآزما

 iR  باشند، مقدار   نهيطول به  نيبرابر با اHOMA    در    .است  كيكاملاً آرومات  ستميس  كيدهنده  خواهد بود كه نشان  ١برابر با
ي تمامي مونومرها  براي تمامي حلقه ها مقدار يكساني شود، بدان معني است كه طول و هندسه HOMA صورتي كه مقدار

 .يكسان است و ساختارها به شكل درست و متقارن بهينه سازي شده اند

 
(1)  2)optR – i(R∑/nα -HOMA = 1   
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
 ). ١هاي نانويي، اين تركيبات به ساختارهاي منظم و متقارن تبديل شدند (شكل حلقهسازي هندسي در طي بهينه   

  

  
 ي ده تايي ي نانوحلقه: ساختار بهينه سازي شده ١شكل                                    

 
تقريباً مشابه به دست آمده است. با  شود، نتايج آناليز آروماتيسيته براي تمامي ساختارها  مشاهده مي  ٢طور كه در شكل  همان

 با توجه به اينكه آناليز  .ثابت و پايدار است HOMA شود، به طور كلي مقداراينكه در برخي نواحي افت و خيزهايي ديده مي

HOMA  دهد كه طول پيوندها در تمامي  هاي مختلف نشان ميبه طول پيوندها وابسته است، مقادير مشابه اين آناليز براي حلقه
سازي هندسي ساختارهاي  اند. اين يكساني طول پيوندها حاكي از دقت و صحت روش انتخابي براي بهينه ساختارها يكسان بوده

  .اي استنانوحلقه
 

 
  بر اساس تعداد حلقه  HOMA: تغييرات ميزان ٢شكل

 
 

 منابع و مراجع 
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بررسي خواص شيمي فيزيكي گوشت شتردر دماهاي مختلف با كاربرد مدل توسعه  
 رنر -يافته فلوري

  
  مريم عابدي* 

  m.abedi85@gmail.com  استاديار،رشته شيمي فيزيك،دانشكده علوم پايه،دانشگاه ملي مهارت
  
  

  رنر، دما،رطوبت،ضريب فعاليت -يافته فلوريمدل توسعه  واژگان كليدي:  
  
  

  مقدمه  -١
گوشت يك سري واكنش هاي شيميايي پيچيده را در هنگام طبخ تجربه ميكند. يكي از اين فرآيندها ژله اي شدن پروتئين      

نگهداري آب و تغيير دادن بافت است.پروتئين ها به لحاظ ساختاري در انواع گوشت ها از اهميت به سزايي برخوردارند. آن ها در  
گوشت در هنگام طبخ تاثير دارند.پروتئين هاي گوشت به سه گروه اصلي شامل ميوفيبريل (تارچه)، كه به وفور وجود دارند،  
ساركوپلاسم (درون گوشت) و بافتهاي همبند شامل كلاژن تقسيم مي شوند. وقتي گوشت حرارت داده مي شود ، پيوندي كه  

ها وجود دارد طي فرآيندي بنام دناتوره شدن شكسته مي شود كه باعث مي شود پروتئين ها باز شوند و شكلشان    درون پروتئين
هاي شيميايي است اي از واكنشبخشد، مجموعهاش را ميآنچه به گوشت پخته طعم خاص و كارامليزه شده  را ازدست بدهند.

دهد كه اسيدهاي آمينه در دماهاي بالاي  د. اين واكنش زماني رخ ميشونكه به طور كلي به عنوان واكنش ميلارد شناخته مي
هاي شيميايي كه در گوشت  سرعت و ميزان واكنش .كنندگراد) با قندها تعامل ميدرجه سانتي  ١٤١درجه فارنهايت (  ٢٨٥حدود  
  [1].د كندهد، بر اساس روش پخت، مدت زمان پخت و دما تغيير ميرخ مي

  
در اين پژوهش به بررسي خواصي شيمي فيزيكي فرآورده هاي گوشتي شتر پرداخته شد. گوشت شتر چربي كمتري نسبت به 

  ساير گوشتها دارد. 
  

  روش  -٢
در تحقيق حاضر، از يك رويكرد ترموديناميكي براي توضيح رفتار پروتئين هاي گوشت شتر در شرايط محيطي متفاوت استفاده    

رنر براي بررسي خواص مد نظر كافي نيست لذا بسط سري هاي  -شد.از آنجايي كه پارامتر برهمكنش در نظريه كلاسيك فلوري
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اين پارامتر با توجه به كسر حجمي پروتئين براي ارتقا اين نظريه مورد استفاده قرار گرفت.از رابطه زير براي محاسبه فشار اسمزي 
 [2] الاستيك استفاده شد

 
  

  همچنين از مدل هيل براي بررسي پارامتر برهمكنش بين حلال (آب) و پروتئين استفاده گرديد. 

 
  بحث و نتيجه گيري -٣
انجام شد كه توافق بسيار خوبي با داده هاي تجربي موجود در پژوهش هاي مرتبط با استفاده از معادلات، محاسبات عددي      

رنر براي بررسي خواص شيمي فيزيكي پروتئين گوشت -داشتند كه اين امر نشان دهنده اينست كه معادله توسعه يافته فلوري
  [3] و ... معتبر و كاربردي است. (پليمر طبيعي)همانندفعاليت، ضريب اسمزي،پارامتر برهمكنش،توصيف جريان رطوبت مايع

  
  و زطوبت پروتئين در دماهاي مختلف  pHپارامتر برهمكنش،فعاليت آب، -١جدول

 دما (سانتي گراد)  رطوبت %  pH فعاليت آب پارامتر برهمكنش

٠.٢٤٨ 
٠.٢١٣ 

٠.٥٢ 
٠.٦٢ 

٠٨/٦  
١/٦  

٢٠ 
٢٤ 

٥٥ 

٠.٢٦٩ 
٠.٢٣٧ 

٠.٥٨ 
٠.٦٧ 

٧/٥  
٩/٥  

٢٠ 
٢٤ 

٦٥ 

٠.٢٨٥ 
٠.٢٦٢ 

٠.٦١ 
٠.٧ 

٦/٥  
٨٧/٥  

٢٠ 
٢٤ 

٧٥ 

 
 

 
ظرفيت نگهداري آب گوشت شتر در دماهاي مختلف   -١شكل  
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با استفاده از مدل NaCl-RbCl-LiCl بررسي پارامترهاي ترموديناميكي محلول آبي  
  كنش يوني پيتزر برهم

  
  مريم عابدي* 

  m.abedi85@gmail.com  استاديار،رشته شيمي فيزيك،دانشكده علوم پايه،دانشگاه ملي مهارت
  
  

  مدل پيتزر، ضريب فعاليت، فشار اسمزي، الكترودهاي يون گزينواژگان كليدي:  
 
  

  مقدمه  -١
بنابراين مطالعه       بيشتر هستند.  الكتروليت معمولا حاوي دو جز حل شونده يا  آبي  ويژگي هاي ترموديناميكي  محلول هاي 

زدايي آب دريا،   اقيانوس شناسي شيميايي،نمك  زمينه هاي  بالا در  در قدرت هاي يوني  آبي  الكتروليت مخلوط  محلول هاي 
. همچنين با ظهور و توسعه حسگرها و  [1]  محاسبات ژئوشيميايي و فرآيندهاي صنعتي مورد توجه بسياري از دانشمندان است

غشاهاي انتخابي جديد، الكترودهاي يون گزين به يك روش جايگزين جذاب براي روش هاي معمول بررسي فشار بخار يا فعاليت  
  حلال براي بررسي ويژگي هاي ترموديناميكي سيستم هاي الكتروليتي تبديل شده اند.  

  

  روش   -٢
از      يونها در محلول در تحقيق حاضر،  براي بدست آوردن داده هاي تجربي و محاسبه ضريب فعاليت  پتانسيومتري  از روش 

قرار داده شد و     Ag-AgClالكتروليت استفاده گرديد. براي اندازه گيري پتانسيل، الكترود يون مد نظر در مقابل الكترود مرجع  
معادله هندرسون براي محاسبه پتانسيل اتصال مايع به كار برده شد. تصوير زير شمايي از دستگاه مورد استفاده براي اندازه گيري 

 [2] داده هاي تجربي است.

 
  

براي محاسبه ضرايب اسمزي و ساير ويژگي هاي ترموديناميكي مرتبط براي سيستم الكتروليتي مورد مطالعه از مدل برهم كنش  
  [3] يوني پيتزر استفاده شد.
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
به دست   NaCl-RbCl-LiClروش پتانسيومتري داده هاي تجربي براي سيستم الكتروليتي محلول نمك هاي  با استفاده از      

آمد و با كاربرد مدل برهم كنش يوني پيتزر ضريب اسمزي و ساير ويژگي هاي ترموديناميكي مرتبط محاسبه شدند. نتايج حاصله  
تطابق منطقي و درستي با هم داشتند. هم چنين ضريب تاثير اثر غشاي الكترود يون گزين بر اندازه گيري هاي پتانسيومتري 

با بررسي هاي به عمل آمده،مورد تجزيه و تحليل قرار گر مي توان چنين نتيجه گرفت كه نقش تداخلي يونها در اندازه   فت. 
  را مي توان با انتخاب كسر مولي بالا از سيستم هاي الكتروليت متعادل كرد.  ISEگيري هاي 

  
  ضريب اسمزي،فعاليت آب و قدرت يوني در مولاليته هاي مختلف سيستم الكتروليتي  -١جدول

mNaCl mRbCl mLiCl I K aw Φ 

٠.٩١١ ٠.٩٨٥ ١.٨١١ ٠.٩ ٠.٢ ٠.٢ ٠.٥ 

٠.٩٣٣ ٠.٩٦ ١.٥٨٦ ١.٣ ٠.٣ ٠.٣ ٠.٧ 

٠.٩٦١ ٠.٩٣٩ ١.٣٩٧ ١.٧ ٠.٤ ٠.٤ ٠.٩ 

٠.٩٨١ ٠.٩٢٩ ١.٢٦٥ ٢.١ ٠.٥ ٠.٥ ١.١ 

١.٠٠٣ ٠.٩١٦ ١.١٨٥ ٢.٥ ٠.٦ ٠.٦ ١.٣ 

١.٠٠٥ ٠.٨٧٩ ١.٠٧٢ ٣.٣ ٠.٨ ٠.٨ ١.٧ 

١.١٠٤ ٠.٨٥٤ ١.٠١٤ ٤.١ ١ ١ ٢.١ 

١.١٧٢ ٠.٨٢ ٠.٩٤٥ ٥.١ ١.٣ ١.٣ ٢.٥ 

١.٢٥١ ٠.٧٧ ٠.٩١٠ ٦.٢ ١.٦ ١.٦ ٣ 

 

            
  نمودار تغييرات ضريب اسمزي در مقابل قدرت يوني   -١شكل
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نمودار تغييرات فعاليت آب در مقابل مولاليته   -٢شكل  
 

و مراجع  منابع  

[1] Robinson, R.A. & Stokes, R.H. (1970) Electrolyte Solutions, 5nd ed., Butterworths, London, 
[2] Wilczek-Vera, G. & Rodil, E. & Vera, J. H. (2004) on the activity of ions and the junction potential: Revised 
values for all data. AIChE J. 50, 445–462.  
[3]  Pitzer, K. S. (1973).Thermodynamics of Electrolytes. I. Theoretical Basis and General Equations. J. Phys. 
Chem. (77) 268−277. 
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براي بررسي تعادل فازي و پارامترهاي   UNIQUACاستفاده از مدل توسعه يافته   
  برهم كنش در سيستم هاي آبي حاوي غيرالكتروليت 

  
  مريم عابدي* 

  m.abedi85@gmail.com  استاديار،رشته شيمي فيزيك،دانشكده علوم پايه،دانشگاه ملي مهارت
  
  

  غيرالكتروليتي، پارامتر برهم كنش ، تعادل فازي، سيستم هاي  UNIQUACمدل توسعه يافته  واژگان كليدي:  
  
  

  مقدمه  -١
حلال از اهميت ويژه اي برخوردار است زيرا در  -مدلسازي سيستم هاي الكتروليت به ويژه سيستم هاي مخلوط الكتروليت    

شوند. مي  يافت  فرآيندها  از  الكتروليت بسياري  مخلوط  سيستمهاي  حاوي  همانند-فرآيندهاي  ها،   حلال  حلال  بازيابي 
مايع براي مخلوط هاي نمكي مي باشد. با بررسي هاي دانشمندان تاكنون چندين -كريستاليزاسيون استخراجي و استخراج مايع
حلال معرفي شدند. در مطالعه حاضر، از  -مايع در سيستم هاي مخلوط الكتروليت- مدل ترموديناميكي براي بررسي تعادل بخار
بخار سيستم هاي الكتروليت مخلوط و خالص آبي حاوي غير  -مايع-مايع-ادل جامد مدل توسعه يافته بونيكوآك براي توصيف تع

به عنوان   Br4NHو    NaBr  ،KBrنمكهاي    .الكتروليت و بررسي ويژگي هاي دمايي سيستم هاي الكتروليت آبي استفاده شد
پروپانول به عنوان غير الكتروليت در اين سيستم مورد بررسي قرار -٢پروپانول و  -١جزء حل شونده الكتروليتي در حلال آب و  

  [1] گرفتند.

  
  روش   -٢
مايع، پتانسيل شيميايي هر جزء در تمام فازها برابر است. پتانسيل شيميايي  -مايع و جامد -مايع،بخار-در تعادل هاي فازي مايع    

يك جزء مجموع پتانسيل شيميايي حالت استاندارد و عبارتي است كه وابستگي غلظت را توصيف مي كند كه عبارت دوم با  
محاسبه مي شود.پتانسيل شيميايي براي حلال آب و جزء حل شونده با استفاده از رابطه استفاده از مدل يونيكوآك توسعه يافته  

  هاي زير محاسبه شد: 
  

                   
  

مدل ترموديناميكي به كار رفته براي بررسي سيستم مورد مطالعه، مدل يونيكوآك توسعه يافته بود. براي محاسبه پارامتر برهم  
  [2]كنش نيز از مدل زير استفاده گرديد
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
توصيف رفتار فازي پيچيده سيستم هاي مخلوط حلال حاوي  مدل يونيكوآك توسعه يافته يك مدل ترموديناميكي خوب براي      

  [3] يك يا چند نمك است كه تنها به پارامترهاي برهم كنش دوتايي نياز دارد.
  

  پروپانول-٢پروپانول و -١پارامترهاي برهم كنش مدل يونيكوآك توسعه يافته براي سيستم آبي  -١جدول

 H2O 1-propanol Na+ K+ NH4
+ Br- 

u 0 ١٦٣٠ ٦٧٠ ٧٥٠.١ ١٦٥٧ ٧١٣.٩ ٥٨٥.٨٤ 

u 1 ١٥.١ ٠.٠ ١.٤٩ ٠.٦٢٦٧ ٠.٩٥٥ ٠.٧٦٣٤ 

 H2O 2-propanol Na+ K+ NH4
+ Br- 

u 0 ١٥٦٠ ٣٥٢.١ ١١١٩ ١١١٠ ٤٠٨ ٣٧٠.٥ 

u 1 ١٣.٥ ١.٤٣ ١.٧٤ ٠.٠ ٠.٠ ٠.٧٨٣ 

 
 

            
    پروپانول در دماهاي مختلف-٢انحلال پذيري آمونيوم برمايد در محلول هاي آبي  -١شكل
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و مراجع  منابع  
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 يبر روتثبيت شده  RuCo-MOF هايهعملكرد نانوصفح يبررس سنتز، شناسايي و 
  نيآلان  ونيداسيالكترواكس يبرا كليفوم ن

  
  ٢ميرقاسم حسيني، و*١صر عباس زادهنا

 ي، شيمي، تبريزانرژ   يسازها   رهيو ذخ  ديتول  يهاستميس  ،يم يالكتروش  يقاتيمركز تحق، نانوشيمي، شيمي فيزيك،  كارشناسي ارشد  -١

(Naser95Abbaszadeh@gmail.com)  
  تبريزي، شيمي،  انرژ   يسازها   رهيو ذخ  ديتول  يهاستميس  ،يميالكتروش  يقاتيمركز تحق  استاد، الكتروشيمي، شيمي فيزيك، -٢

(mirghasem.h@gmail.com)  
  

  آلي -هاي فلزالكترواكسيداسيون، فوم نيكل، نانوصفحه، چارچوب كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه -١
حال، استفاده    نياند. با ابه خود جلب كرده  ياديتوجه ز  ،يانرژ  ديدر تول  داريپا  يهاي از تكنولوژ  يكيعنوان  به  يسوخت  يهاليپ     

در دسترس بودن را به    تي بالا و محدود  نهيهز  لياز قب  ييها چالش  ن، يپلات  ريفلزات گرانبها نظ  هيبر پا  يهاستياز الكتروكاتال
از   ي كياست.  افتهي سوق  ترنهيتر با عملكرد بهارزان  ي هاست يبه سمت توسعه كاتال  قاتيتحق ل،يدل نيهمراه داشته است. به هم

 ينيگزيعنوان جابه ،يساختار يداري بزرگ و پا  ژهيتخلخل بالا، سطح و لياست كه به دل يآل-فلز يهاچارچوب ها،ستيكاتال نيا
فوم   يشده بر رو  تيتثب  RuCo-MOF  يهاپژوهش، نانوصفحه   ني. در اانددهدر نظر گرفته ش يسنت  يهاستيكاتال  يمناسب برا

  .[1,2]قرار گرفته است يمورد بررس نيآلان وني داسيالكترواكس يكارآمد برا ستيكاتال يك عنوانبه كلين
  

  هاروش  -٢
  گاند يو كبالت در حضور ل  وم يفلزات روتن  يسازهاشيروش سولوترمال با استفاده از پ   قياز طر  RuCo-MOF  ي هانانوصفحه     

استفاده از بستر فوم شدند.  و تثبيت  سنتز  اي برروي فوم نيكل  دي متيل فرماميد به صورت تك مرحله و حلال    ترفتاليك اسيد
با سطح   رعنوان بستبه  كلي. فوم ن، صورت گرفتستيكاتال  هاييي نانوصفحهكارا  شيو افزا  يكيالكتر  ييبهبود رسانامنظور  نيكل به

سنتز    يهانانوصفحه   . كنديم  فايا  ستيكاتال  ييايميالكتروش  ت يفعال  شيدر افزا  ي نقش مهم  ، يكيمكان  ت يبالا، علاوه بر حما  ژهيو
تكن از  استفاده  با  ا  يهاكيشده  پرتو  مكسيپراش  ط  يروبش  يالكترون  كروسكوپي،  شناسا  يسنجفيو  قرمز    شدند.   ييمادون 

ولتامتر  نيآلان  وني داسيالكترواكس  يبرا  RuCo-MOF/NF  يهانانوصفحه   ييايميالكتروش  عملكرد از  استفاده  ، ياچرخه   يبا 
  .[3,4]قرار گرفت ياب يمورد ارز ييايميامپدانس الكتروش يسنجف يو ط يكرونوآمپرومتر

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
تأييد گروهطيف    براي  قرمز  مادون  نانوصفحه سنجي  در  موجود  عاملي  نتايج  RuCo-MOF هايهاي  شد.    FT-IR  استفاده 

. باندهاي جذبي در محدوده  اكسيژن است-دهنده حضور پيوندهاي مشخص مربوط به ليگاندهاي آلي و پيوندهاي بين فلزنشان
1-1600 cm-1400    500-1  و باندهاي نزديك به  استبه ارتعاشات كربوكسيلات مربوط cm   اكسيژن -فلزدهنده پيوندهاي  نشان
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ها  باندهاي مشخصه مربوط به پيوندهاي كووالانسي بين فلزات و ليگاندهاي آلي در نمونهسنجي رامان نشان داد كه  طيف است.
كه   استمربوط    ژنياكس-فلز   يوندهايپ   يمربوط به ارتعاشات كشش  cm-300 1000-1  هاي قوي در محدودهحضور دارند. پيك

طور يكنواخت به RuCo-MOF هاينشان داد كه نانوصفحه SEM تصاوير  .استروي فوم نيكل  MOF تأييدكننده سنتز موفق
ها  دهنده ساختارهاي متخلخل و منظم نانوصفحههاي مختلف نشاننمايياند. تصاوير با بزرگبر روي بستر فوم نيكل توزيع شده

الكتروشيميايي كمك مي  هستند بهبود عملكرد  كاتاليست و  با  الكتروليت  افزايش سطح تماس  به  نتايجكه   كنند. همچنين، 

SEM هاي سنتز شده داراي ضخامت كم و سطح صاف هستند كه براي كاربردهاي الكتروشيميايي بسيار  شان داد كه نانوصفحه ن
دهنده حضور نشان  انجام شد. نتايج RuCo-MOF هايبراي شناسايي تركيب عنصري نانوصفحه  EDAX آناليز  .مناسب است

طور يكنواخت در سراسر  عناصر نشان داد كه اين عناصر به  مپينگ.  است  فوم نيكل  از بستر به همراه نيكل كبالت  و  عناصر روتنيوم
  RuCo-MOF هاياند. توزيع يكنواخت، عامل مهمي در بهبود عملكرد الكتروكاتاليستي نانوصفحه سطح فوم نيكل توزيع شده

  يولتامتر  ج ينتا .است  RuCo-MOF  يهامنظم نانوصفحه   يستال يدهنده ساختار كرشانيز نن  XRD  يالگوها .شودمحسوب مي
است.   mA/cm 287به ميزان    نيآلان  وني داسيالكتروكس  قله  يدارا  MOF/NF-RuCo  ستي نشان داد كه الكتروكاتال  ياچرخه 
و    شوديمشاهده م  mA/cm2 38در    RuCo MOF/NF  يبرا  داريحالت پا  يچگال  داد كه  نشان   زين  يكرونوآمپرومتر  يبررس

  ي ندهايدر فرآ  داري پا  ستي كاتالالكتروعنوان  به  تواند يم  كه  استمناسب در طول زمان    يي ايم يالكتروش  يداريپا   يدارا  بنابراين
گ  ييايم يالكتروش قرار  استفاده  الكتروش  يسنجفيط.  رديمورد  در    ييايميامپدانس  بار  انتقال  مقاومت  كه  داد  -RuCoنشان 

MOF/NF  است. نيآلان ونيداسيالكتروكس يندهايدر فرآ ستيكاتالالكترو يي بالايدهنده كاراكه نشاناست اهم  0.42برابر با  
  

  

  

  

  

  

  نابع و مراجع م
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 12H22C ي بر خواص نوري غيرخطي نانوكاسه BNتأثير استخلاف 

   
  ٢، زينب بيگلري*،١سلماز عبدالهي جونقاني

  (abdollahi.so@fs.lu.ac.ir)، شيمي فيزيك،گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه لرستان  دكترا  -*و    ١
  (biglari.z@lu.ac.ir)، شيمي فيزيك،گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه لرستان  دكترا -٢

 
  
  

 BNگيري  ، الگوي جهت 12H22Cي  نظريه تابعي چگالي، ويژگي نوري غيرخطي، نانوكاسه واژگان كليدي: 

    
  مقدمه  -١

ي پنج يا شش كربني هستند؛ با داشتن دو سطح حلقه اي آروماتيك شامل چند  ها تركيبات هيدروكربني چند حلقه نانوكاسه    
هاي  تاكنون تلاش.  [1]دهندهاي فيزيكي و شيميايي خاصي از خود نشان ميبرآمده و فرو رفته و توزيع نامتقارن الكتروني، ويژگي

ها  ها انجام شده است. افزايش گشتاور دوقطبي و كاهش تقارن فضايي مولكول نوري نانوكاسه-زيادي براي بهبود خواص الكترو
تر  الكترون ولي قطبيها با گروه همدر نانوكاسه C=Cيكي از عوامل مؤثر در بهينه كردن اين خواص است. جايگزيني پيوندهاي 

B-Nي جايگزيني  هاي كاملي در زمينه، تلاشي در اين راستاست. پژوهشBN/CC  3[و سومانن    [2]هاي كورانولندر نانوكاسه[  
در    هاي الكتريكي، ساختاري و نوري آنها بررسي شده است.گيري و موقعيت اين جايگزيني بر ويژگيو اثر جهتانجام شده است  

بررسي  ،[4]جدا شده است 70Cي جديدي كه از نانوكاسه 12H22Cدر موقعيت پل در مولكول   BN/CCاين پژوهش، جايگزيني 
 ) انجام شده است.DFTشود. محاسبات نظري اين ساختارها با استفاده از نظريه تابعي چگالي (مي

  

  روش  -٢
M06-ري  نظدر سطح    BN/CCي  هاي جايگزين شدهو حالت  12H22Cهاي  ي فركانس ساختار مولكول بهينه سازي و محاسبه     

2X/6-311++g(d,p)  بيني خواص نوري غيرخطي (انجام شد. براي پيش  ١٦ي گوسين  با استفاده از برنامهNLO  روش (CAM-

B3LYP  كربن   ٩ي فرضي كه شامل تمام  ي مركزي تا مركز صفحهي حلقهي فاصلهها از محاسبهگرفته شد. عمق مولكول كاربه
گزارش   ١پذيري در جدول عمق ساختارهاي بهينه شده، گشتاور دوقطبي و اولين فراقطبششود، محاسبه شده است.  مرزي مي

 شده است. 

 )β٠پذيري(و اولين فراقطبش ) μعمق نانوكاسه، گشتاور دوقطبي(:   ١جدول 

٠β(au) 
  

μ(D) 
 

 ٠β(au)  مولكول   )Åعمق(
 

μ(D) 
 

  مولكول   )Åعمق(

-  -  -  -  ٦١٥/٠  ٦٨٢/١  ١٨/٣٩ 12H22C  

٩٤٣/٠  ٧٣٢/٢  ٧٧/٢٢١  1NB  ٣١٤/٠  ١٦٤/١  ١٠/٣٢٤ 1BN  
١٥٠/١  ٠٦٧/٣  ٢٤/٢٣٤  2NB  ٠٠٤/٠  ٠٠٧/٠  ٧٧/٦٥ 2BN  
٣٠٦/١  ٥٠٤/٤  ٨٦/٣٠٧  3NB ٠٠٣/٠  ٤٥٥/١  ٩٦/٥٨ 3BN  
٤٣١/١  ٢٨٦/٤  ٨١/٣٩٣  4NB  ٠٠٠/٠  ٠٠٦/٠  ٠٢٤/٠ 4BN  
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 بحث نتايج و  -٣
براي بررسي تغيير ساختار، قطبيت و خصوصيات نوري غيرخطي انجام   12H22Cبر روي مولكول    DFTدر اين پروژه، محاسبات     

گيري و تعداد متفاوتي  در موقعيت پل قرار گرفت. اين محاسبات براي هر دو جهت  C=Cبه جاي    B-Nشد. به اين منظور، گروه  
  آمده است. ١كار رفت. ساختارهاي بهينه شده در شكلها بهاز اين گروه

  

 
  )هستند.  B و اتمهاي صورتي  Nاتمهاي آبي رنگ (بررسي شدهساختار مولكولهاي :  ١شكل 

  
  

  جمع بندي  -٤
، گشتاور دو قطبي و عمق مولكول BNبا افزايش تعداد واحدهاي    BNگيري  در جهت  12H22Cدر مولكول    BN/CCجايگزيني     

، عمق و گشتاور دوقطبي با افزايش تعداد واحدهاي  NBگيري  رسند. در جهت به صفر مي  4BNيابند؛ طوري كه در  كاهش مي
NB  پذيري وجود دارد، چرا كه روند ي معناداري بين اين دو كميت و اولين فراقطبشرسد رابطه يابند. به نظر ميافزايش مي

افزايش   و  اين دو كميت هم  0βكاهش  با  بررسي ميسو ميهم  اين  نتايج  نوري  باشد.  بر خواص  مؤثر  در كنترل عوامل  تواند 
 اي ارائه دهد.غيرخطي، ديدگاه تازه

 
  

 منابع و مراجع 
[1]  Wu, T. C., Hsin, H. J., Kuo, M. Y., Li, C. H., & Wu, Y. T. (2011). Synthesis and structural analysis of a highly 
curved buckybowl containing corannulene and sumanene fragments. Journal of the American Chemical Society, 
133(41), 16319-16321. 
[2]  Biglari, Z., & Fallah, V. (2020). Influence of BN-orientation pattern at spoke location of corannulene on 
electro-optical properties and aromaticity. Journal of Molecular Structure, 1220, 128730. 

نيتروژن در موقعيت اسپوك نانوكاسه سومانن    -گيري و تعداد واحدهاي بورونبررسي تأثير جهت ").  ١٤٠٠] عبدالهي، س.، بيگلري، ز.، (3[ 
  .٦٨-٦٥  ،) ١(٨,  نانومقياس.  "بر ويژگي آن

[4] Zou, Y., Zeng, W., Gopalakrishna, T. Y., Han, Y., Jiang, Q., & Wu, J. (2019). Dicyclopenta [4, 3, 2, 1-ghi: 4′, 
3′, 2′, 1′-pqr] perylene: a bowl-shaped fragment of fullerene C70 with global antiaromaticity. Journal of the 
American Chemical Society, 141(18), 7266-7270. 
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  سياسكلروز پلي مولت يماري در ب يانيب يهاداده كيوانفورماتيب زي آنال

 .  ٣نسيم بابك نژاد ،  ٢منصوره حسيني كوپائي،  ١  مهرسا عدالت

 
   edmehrsa@gmail.com ،، مهندسي داروسازي،گروه مهندسي شيمي،دانشگاه نقش جهان اصفهاندانشجو  -١

  Mansoorehosainy@yahoo.com ، ،بيوشيمي، گروه زيست شناسي، دانشگاه نقش جهان اصفهان  استاديار -٢             
  n.babaknejad@gmail.com ،، بيوشيمي، گروه زيست شناسي، دانشگاه نقش جهان اصفهان  استاديار  -٣          

   
  
  

  نگيداك  ن،يپروتئ-نيژن، تعامل پروتئ  ه،يزآراير  س،ي اسكلروز  پليمولتواژگان كليدي:  
  

  
  مقدمه  -١

در سراسر جهان افزايش يافته   ١٩٩٠يك بيماري نورودژنراتيو خود ايمني است كه شيوع آن از سال    اسكلروزيس  مولتيپل    
يك    MSتواند به طور قابل توجهي باعث درد بيماران گردد.  و مي  شودسبب ناتواني فرد مي MS است. علائم ناشي از بيماري

هاي ماده سفيد و خاكستري التهاب بافت  ].١عصبي مركزي است[هاي عصبي در سيستم  بيماري تحليل برنده غلاف ميلين سلول
است. مطالعات نشان   MSها علت اوليه آسيب در بيماري هاي آنهاي ايمني كانوني و سيتوكينبه دليل انتشار سلول   CNSدر  

شوند) نقش مهمي در شروع و پيشرفت  نيز شناخته مي  CD4+ Tهاي  (همچنين به عنوان سلول   Tهاي كمكي  اند كه سلولداده
MS  ]٢دارند.[  هايلنفوسيتB  ها از ديگر عوامل پاتوژنزهاي آنو سيتوكينMS   هستند  ]در اين مطالعه، چندين رويكرد    ].٣

استفاده گرديد. هدف از اين    MSبيوانفورماتيكي براي آشكار كردن نشانگرهاي زيستي كانديد و مسيرهاي اساسي مشترك در  
با مدلسازي و تحليل ژنوم مقياس متابوليكي بوده است. نتايج پژوهش حاضر نشان داد    MSپژوهش شناسايي اهداف دارويي ضد  

دو دسته ژن با بيان افزايشي و بيان كاهشي در مقايسه با كنترل دخيل هستند. در مقايسه كتابخانه    MSكه در بروز بيماري  
گيري هاي مركزي اندازهبراي يافتن پروتئين  PPIهاي  داده  ژن مشترك وجود داشت.١١٩٠ميكرواري بين گروه سالم و گروه تيمار  

 cytoHubbaايجاد گرديد و از دو پلاگين    Cytoscapeاز طريق    MSهاي مشترك براي  DEGاز    PPIيك شبكه    شد ادغام شدند. 
  PPIها) از شبكه  ها و ساختارهاي گروهي متراكم (خوشهه هاب پروتئيناستفاده شد تا به ترتيب ب  Cytoscapeبراي    MCCو  

هاي مركزيت بينابيني و درجه ها)، از طريق تغيير دادن درجهده ژن برتر (هاب ژن  Cytoscape. استفاده از نرم افزار  بررسي شود
ژن اين  كه  گرديد  تعيين  شامل  گره  ،  KIF11  ،CCNA2  ،CDK1  ،BUB1  ،CDCA8  ،DLGAP5  ،TTK  ،KIF20Aها 

TPX2  ،SPAG5  ژن شامل    ٣ژن برتر    ١٠باشند. از بين اين  ميKIF11  ،CCNA2    وCDK1    با بيشترين امتياز  و همچنين
  ساختار پروتئيني موجود به منظور مطالعات دارويي انتخاب گرديدند. 

  

  روش  -٢
در  .  دانلود شدند  pdbبا فرمت    CDK1  www.rcsb.orgپروتئين  و    CCNA2، پروتئين    KIF11ساختار سه بعدي پروتئين     

وارد  lead Molecules file/عمليات داكينگ انجام شد. ابتدا ليگاند اصلي از قسمت  PyRXبا استفاده از نرم افزار اين مطالعه 
فرمت رسپتور به فرمت   Make Macromolecule/Auto Dockنرم افزار شدند. سپس با كليك راست بر روي رسپتور و گزينه  
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pdbqt   در مرحله بعد به منظور وارد كردن داروها بر روي پنجره  . تبديل شدopenbable    كليك كرده و پپتيدها جداگانه به نرم
 pdbqt، فرمت ليگاندها به  Make Ligandبر روي ليگاندها كليك راست و با كليك بر روي گزينه    شوند. سپس افزار اضافه مي
انرژي ليگاندها بهينه    Minimise Allدر مرحله بعدي با كليك راست بر روي ليگاندها با كليك بر روي گزينه    تبديل شدند.

 forwardتمامي داروها و همچنين رسپتور انتخاب شد و گزينه    ctrlدر قسمت انتخاب مولكول در نرم افزار با كمك كليد  .  گرديد
درگير در اتصال با استفاده از مقالات انجام   انتخاب اسيدهاي آمينهدر نرم افزار پايركس ابعاد جعبه گريد به صورت  .  كليك شد

، نرم افزار، با توجه به جعبه forwardپس از تنظيم مركز و ابعاد جعبه گريد در پايركس مجدد با كليك بر روي گزينه  .  گرفت
آغاز كرد و جدولي از نتايج انرژي را  اساس  هاي اتصال نمايش ميگريد تنظيم شده غربالگري و داكينگ پپتيدها  بر  دهد كه 

  .  اندبيشترين انرژي تا كمترين انرژي تنظيم شده
  

  بحث  -٣
اتصال      اين مطالعه  پروتئين    ٥در  به  گرديد.    KIF11دارو  شد.    Filanesibبررسي  نظر گرفته  در  كنترل  داروي  عنوان  به 

اين برهمكنش آرژنين   ي تركيبات  باشند كه در عمده، مي٢٩٨، آسپارژين١٠٤تيروزين،  ٣٥٥آمينواسيدهاي قطبي درگير در 
گلوتامات   اسيد  برهمكنش  شامل  در  اسيدي حاضر  اسيدهاي  آمينو  آمده مشترك هستند.  اين    ٣٠٤بدست  بر  علاوه  بودند. 

) موثرترين -٥/٩  Kj/molبا انرژي اتصال (   ٩٩٤٤٣٥٣٥، تركيب  به طور كليها، پيوند هيدروژني نيز وجود داشت.  برهمكنش
نتايج   استفاده نمود. MSو داروي احتمالي  KIF11به عنوان يك مهار كننده بالقوه و اين تركيب . داد را نشان KIF11اتصال با 
عليه    ٥داكينگ   برتر  گرفت.    CDK1تركيب  قرار  بررسي  داوري  Flavopiridolمورد  عنوان  شد.    به  گرفته  نظر  در  كنترل 

  ي تركيبات بدست آمده مشترك بودند.آمينواسيدهاي قطبي درگير در اين برهمكنش آسپارژين و تيروزين بودند كه در عمده
بنابراين، به عنوان مهار   را نشان داد.  CDK) موثرترين اتصال با  -٠٠/٩  Kj/molبا انرژي اتصال (  ٥٠٠٥٤٩٨به طور كلي تركيب  

نشان داده شده    CCNA2  دارو به پروتئين  ٥در اين مطالعه اتصال    . در نظر گرفته شود  MSداروي احتمالي    و   CDK1كننده  
داروي  Omacetaxine  Mepesuccinateاست.   عنوان  شد  به  گرفته  نظر  در  اين    . كنترل  در  درگير  قطبي  آمينواسيدهاي 

عمده بودند كه در  ليزين، سرين  آرژنين،  اسيدآمينهبرهمكنش آسپارژين،  آمده مشترك هستند.  بدست  تركيبات  هاي غير  ي 
در   حاضر  اسيدي  اسيدهاي  آمينو  بودند.  ايزولوسين  و  لوسين  گلايسين،  پرولين،  آلانين،  شامل  برهمكنش  در  درگير  قطبي 

) موثرترين اتصال  -٦/٨  Kj/molبا انرژي اتصال (  ٤٥٦٦به طور كلي تركيب    اسيد آسپارتيك و گلوتامات بودند. برهمكنش شامل  
  استفاده گردد. MS  و داروي احتمالي CCNA2و اين تركيب به عنوان مهاركننده  با آنزيم را نشان داد

  
  بعد از انجام داكينگ  KIF11با  ٩٩٤٤٣٥٣٥تركيب  بعدي از برهمكنش   ٣و  ٢نماي :  ١شكل 
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  بعد از انجام داكينگ   CCNA2با  ٤٥٦٦تركيب  بعدي از برهمكنش   ٣و  ٢نماي :  ٢شكل 

  
  

   
  

  
  
  
  

  بعد از انجام داكينگ  CDK1با ٥٠٠٥٤٩٨تركيب بعدي از برهمكنش   ٣و  ٢نماي :  ٣شكل 

  

  نتيجه گيري  -٤
شناسايي تركيبي از داروهايي كه مسيرهاي سيگنالينگ نامتعادل مختلف را تواند در  هاي زيستي ميتجزيه و تحليل شبكه   

  دهند، مفيد باشد. ها را هدف قرار ميتحت تاثير قرار دهد و همچنين رويكرد توسعه داروكه اين مسير و پروتئين
 

  منابع و مراجع 
[1] Hauser, S.L., Oksenberg, J.R., "The neurobiology of multiple sclerosis: genes, inflammation, and 
neurodegeneration". Neuron, vol. 52, no. 1, pp. 61-76, 2006. 
[2] Kasper, L.H., Shoemaker, J., "Multiple sclerosis immunology: the healthy immune system vs the MS immune 
system". Neurology, vol. 74, pp. S2-S8, 2020. 
[3] Kouchaki, E., Salehi, M., Sharif, M.R., Nikoueinejad, H., Akbari, H., "Numerical status of CD4+ CD25+ 
FoxP3+ and CD8+ CD28-regulatory T cells in multiple sclerosis". Iranian Journal of Basic Medical Sciences, vol. 
17, no. 4, p. 250, 2014. 
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: يسرم گاو نيبا آلبوم  )وكارباماتيتيد لي آم( Ptضدسرطان  د يكمپلكس جدتعامل  
  ي مولكول يسازهيو شب  يسنجفيمطالعه ط

  
  * ١زهرا عرب پورشيراز

  زهرا عرب پورشيراز،دكتراي تخصصي شيمي فيزيك،شيمي دانشكده شيمي دانشگاه پيام نور مركز اصفهان 

  
  . مولكولي داكينگ گاوي،  سرم آلبومين سرطان، ضد برهمكنش، ترموديناميك، سينتيك،واژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
نيتروژنپروتئين     آلي  تركيبات  توليد ميداري هستند كه توسط سلول ها  زنده  فراوانهاي  از  و  ماكرومولكول شوند  هاي  ترين 

مولكولي، كليهزيستي موجود در سلول مي پروتئينزيستي سلول  هايي مكانيسمباشند. در سطح  انجام ميها توسط  شود.  ها 
 هااساس مولكولي اغلب بيماري   دهند.بسيار كنترل شده وظايف خود را انجام ميو   طور دقيق  ها در ارتباط با يكديگر بهپروتئين

ها  هاي مختلف شوند. از جمله اين بيماريتوانند باعث بروز بيماريها از حالت طبيعي خارج شود ميباشد. اگر كار پروتئينمي
هاي انساني مانند سرطان مثانه و تخمدان، سر و گردن و سرطان بيضه استفاده  سيس پلاتين براي درمان سرطان. سرطان است

  S,S  دهنده  ليگاندهاي  از  توانمي  بنابراين. است  شده  محدود جدي  جانبي  عوارض برخي  دليل به  آن  باليني  شود. اما استفاده مي
  اين پژوهش، مطالعه  از  هدف.  كرد  استفاده  جانبي  عوارض  برخي  كاهش  و   سرطاني  ضد  داروهاي  تهيه  براي  هاتيوكارباماتدي  مانند

  R.dtc  و   پيريدينبي  bpy  آن  در  ،كه   ]3Pt(bpy)(R.dtc)]NO[  فرمول  با   شده   طراحي  pt  هاي كمپلكس  برهمكنش  توانايي
  آلبومين  با  ،)ترتيب  به  تيوكاربامات،دي  -بوتان   متيل  -٢  و  - بوتيل  -متيل  -٣  ،  -پنتيل  -dtc  )n  -ترتاميل  يا  ايزوپنتيل  ،آميل،

 باشد. مولكولي مي اتصال هايروش و  ،UV-Vis سنجيطيف فلورسانس، انتشار تيتراسيون از استفاده  با) BSA( گاوي سرم

  

  روش  -٢
فلورسانس و داكينگ مولكولي استفاده شد و سنتيك شيميايي،  در اين پژوهش از روش هاي طيف سنجي مرئي فرابنفش و     

  تعداد دسته جايگاه ها  و نوع تعاوني، نوع مكانيسم خاموشي و محل دقيق اتصال كمپلكس به پروتيين مشخص شد.
 

  گري نتيجه -٣
از نوع پيوند هيدروژني و واندروالس است.    BSAدهد اتصال بين كمپلكس پلاتين با  مقادير منفي آنتالپي و آنتروپي نشان مي    

  بر   علاوه.  داد  نشان  را  خودي  به  خود  برهمكنش  يك  نيز  UV-Vis  تكنيك  طريق  از  آمده  دست  به  گيبس  آزاد  انرژي  منفي  مقدار
  مكانيسم  يك  پلاتين  كمپلكس  توسط  پروتئين  فلورسانس  كردن   خاموش  كه  داد  نشان  انتشار  تيتراسيون  به  مربوط  نتايج   اين،

 -پارامترهاي اتصال شامل ثابت خاموشي، تعداد جايگاه پيوندي و ثابت اتصال با معادله استرن  .است  استاتيك  كننده  خاموش
اسكاچارد    تنها يك جايگاه پيوندي وجود دارد. نمودارهاي  BSAولمر بدست آمد. نتايج نشان داد در برهمكنش سه كمپلكس با 
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از مدل سينتيك طيف   برهمكنش كمپلكس سنجي، اين  پلاتين با آلبومين سرم گاوي داراي تعاوني مثبت هستند. با استفاده 
دهد. نتايج داكينگ مولكولي، نشان داد جايگاه اين  نشان مي سينتيك مرتبه دوم را مورد بررسي قرار گرفتند كه نتايجبرهمنكش
     باشد. مي   IIAناحيه زير I جايگاه   BSAها بر روي كمپلكس
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اتصال مولكولي و مطالعات طيف سنجي اتصال كمپلكسهاي ضد سرطان پلاتين با   
  گاوي البومين سرم 

  
  * ١زهرا عرب پورشيراز

  زهرا عرب پورشيراز،دكتراي تخصصي شيمي فيزيك،شيمي دانشكده شيمي دانشگاه پيام نور مركز اصفهان 

  
  . مولكولي داكينگ گاوي،  سرم آلبومين سرطان، ضد برهمكنش، ترموديناميك، سينتيك،واژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
آلي  پروتئين     تركيبات  توليد ميداري هستند كه توسط سلول نيتروژنها  زنده  فراوانهاي  از  و  ماكرومولكول شوند  هاي  ترين 

مولكولي، كليهزيستي موجود در سلول مي پروتئينزيستي سلول  هايي مكانيسمباشند. در سطح  انجام ميها توسط  شود.  ها 
 هااساس مولكولي اغلب بيماري   دهند.بسيار كنترل شده وظايف خود را انجام ميو   طور دقيق  ها در ارتباط با يكديگر بهپروتئين

ها  هاي مختلف شوند. از جمله اين بيماريتوانند باعث بروز بيماريها از حالت طبيعي خارج شود ميباشد. اگر كار پروتئينمي
تخمدان، سر و گردن و سرطان بيضه استفاده  هاي انساني مانند سرطان مثانه و سيس پلاتين براي درمان سرطان. سرطان است

  S,S  دهنده  ليگاندهاي  از  توانمي  بنابراين. است  شده  محدود جدي  جانبي  عوارض برخي  دليل به  آن  باليني  شود. اما استفاده مي
  پژوهش، مطالعهاين    از  هدف.  كرد  استفاده  جانبي  عوارض  برخي  كاهش  و   سرطاني  ضد  داروهاي  تهيه  براي  هاتيوكارباماتدي  مانند

  R.dtc  و   پيريدينبي  bpy  آن  در  ،كه   ]3Pt(bpy)(R.dtc)]NO[  فرمول  با   شده   طراحي  pt  هاي كمپلكس  برهمكنش  توانايي
  آلبومين  با  ،)ترتيب  به  تيوكاربامات،دي  -بوتان   متيل  -٢  و  - بوتيل  -متيل  -٣  ،  -پنتيل  -dtc  )n  -ترتاميل  يا  ايزوپنتيل  ،آميل،

 باشد. مولكولي مي اتصال هايروش و  ،UV-Vis سنجيطيف فلورسانس، انتشار تيتراسيون از استفاده  با) BSA( گاوي سرم

 

  روش  -٢
در اين پژوهش از روش هاي طيف سنجي مرئي فرابنفش و فلورسانس و داكينگ مولكولي استفاده شد و سنتيك شيميايي،     

  خاموشي و محل دقيق اتصال كمپلكس به پروتيين مشخص شد.تعداد دسته جايگاه ها  و نوع تعاوني، نوع مكانيسم 
 

  گري نتيجه -٣
از نوع پيوند هيدروژني و واندروالس است.   BSAدهد اتصال بين كمپلكس پلاتين با مقادير منفي آنتالپي و آنتروپي نشان مي    

  بر   علاوه.  داد  نشان  را  خودي  به  خود  برهمكنش  يك  نيز  UV-Vis  تكنيك  طريق  از  آمده  دست  به  گيبس  آزاد  انرژي  منفي  مقدار
  مكانيسم  يك  پلاتين  كمپلكس  توسط  پروتئين  فلورسانس  كردن   خاموش  كه  داد  نشان  انتشار  تيتراسيون  به  مربوط  نتايج   اين،

 -پارامترهاي اتصال شامل ثابت خاموشي، تعداد جايگاه پيوندي و ثابت اتصال با معادله استرن  .است  استاتيك  كننده  خاموش
اسكاچارد    تنها يك جايگاه پيوندي وجود دارد. نمودارهاي  BSAولمر بدست آمد. نتايج نشان داد در برهمكنش سه كمپلكس با 
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  فلزات يبه عنوان بازدارنده خوردگ دهايمشتقات فلاوونوئبر روي  يمطالعه محاسبات
  

  ٢  ، سيد ايمان  علوي دانا ، *  ١فاطمه اكتفا 
نويسنده مسئول: استاديار، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه تربيت دبير شهيد رجائي تهران    -و*١

)Fatemehektefa@yahoo.com(  
  دانشجو كارشناسي، شيمي محض، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه تربيت دبير شهيد رجائي تهران    -٢

)Alaviiman6@gmail.com (  
  
  

    DFT فلاوونوئيد، بازدارنده خوردگي،واژگان كليدي: 

  
  مقدمه  -١

هاي امروزه در صنايع مختلف است كه در سراسر جهان مورد توجه قرار گرفته است. خوردگي فلزات يكي از مسائل و چالش    
). يكي از اين ٢و١اند (وجود دارد كه به اين هدف مورد بررسي قرار گرفتهتركيبات آلي و معدني متفاوتي در گياهان مختلف  

توانند حاوي تعداد  شوند. اين تركيبات ميها هستند كه به تقريب در اكثر گياهان يافت ميتركيبات گياهي مشتقات فلاوونوئيد
شوند كه خاصيت ضد خوردگي  هاي آروماتيك يافت ميها حلقههاي اكسيژن و نيتروژن باشند و از طرفي غالبا در آنفراواني از اتم 

).  ٤و٣اشاره كرد ()  Quercetin) و كوئرستين (Flavoneتوان به فلاوون (ها، مي بخشند. از مشتقات فلاوونوئيد را بسيار بهبود مي
  رار دهيم. كوانتومي مورد بررسي قهاي مكانيك در اين پژوهش بر آنيم كه اثر بازدارندگي اين دو تركيب را با روش

  

  روش  -٢
دهد. خواص ضد  را نشان مي )  Quercetin) و كوئرستين (Flavoneهاي بهينه شده هردو تركيب فلاوون (ساختار  ١شكل     

- هاي متفاوتي مانند سختي، نرمي، الكترونگاتيوي و همچنين اختلاف انرژي بين اوربيتالخوردگي اين تركيبات براساس پارامتر
براي محاسبات به كار برده    311G-6با مجموعه پايه     M062Xشود. روش  مقايسه و ارزيابي مي  LUMOو     HOMOهاي  
  شد. 

 

  گيري بحث و نتيجه -٣
  دهد.  هاي بهينه شده دو تركيب را نشان ميساختار ١شكل 

  
  
  

  
  

  

  . كوئرستينو سمت چپ  فلاوونهاي مولكولي دو تركيب سمت راست . سختار١شكل 
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HOMO Flavone LUMO Flavone HOMO Quercetin LUMO Quercetin 

انرژي بيشتر باشد تمايل  به انرژي لازم براي از دست دادن الكترون اشاره دارد و هرچه ميزان اين   HOMOEبه صورت كلي  
هاي  ). بر اساس داده٥مولكول براي دادن الكترون افزايش يافته و بنابراين جذب موثرتري را بر روي سطح فلز خواهد داشت (

است بنابراين كوئرستين جذب بهتر و موثرتري را    فلاوونبالاتر از    براي تركيب كوئرستين  HOMOEميزان    ١محاسباتي جدول  
به تمايل تركيب به جذب و پذيرش الكترون اشاره دارد. با توجه به اين موضوع هرچه تمايل    LUMOE. از طرفي ديگر  خواهد داشت

). براين اساس نيز تركيب كوئرستين نسبت به فلاوون ٥به جذب الكترون بيشتر باشد جذب برروي سطح فولاد موثرتر خواهد بود(
كمتر باشد بازدارندگي ضد خوردگي افزايش   𝐸∆) هرچه  ٥العات قبلي(جذب موثرتري را خواهد داشت. همچنين براساس مط

، تركيب كوئرستين ١يابد، زيرا كه انرژي آزادكردن يك الكترون از آخرين اوربيتال اشغال شده كمتر خواهد شد. براساس جدول  مي
تواند به آساني با محيط  تر ميابر الكتروني نرم  دارد درصد بازدارنگي بهتري را نشان خواهد داد.  فلاوونكمتري نسبت به    𝐸∆كه  

با توجه به بزرگي سختي و    ).  ٤و٣منجر به جذب بهتر و واكنش بهتر با سطح فلز شود (  توانندها ميواكنش دهد و اين واكنش
نرم تري است.شود كه  نرمي محاسبه شده، مشاهده مي  الكتروني  ابر  همچنين لازم به ذكر است كه هرچه   كوئرستين داراي 

يافت و بنابراين جذب بر روي سطح فلز سخت تر شده و   الكترونگاتيوي افزايش يابد تمايل به واكنش با سطح فلز كاهش خواهد
بازدارندگي بهتري را از خود نشان خواهد داد.    كوئرستين مجددا). بنابراين موضوع،  ٤و٣بازدارندگي كمتري را خواهد داشت (

را نشان مي  LUMOو    HOMOهاي  اوربيتال  ٢شكل   با توجه به شكل  دو تركيب  ابرالكتروني شود كه  ، مشاهده مي٢دهد. 
هاي اكسيژن دهنده الكترون در كوئرستين بسيار نواحي بيشتري را داراست و اين به خصوص به دليل ساختار رزونانسي و اتم

موجود در ساختار است كه به آن خاصيت نوكلئوفيلي بيشتري را خواهد داد. بنابراين بر اساس نتايج بدست آمده كوئرستين 
  تركيب مناسب تر و موثرتري در بازدارنگي از سطح فلز خواهد بود. 

  
  هاي محاسبه شده براي دو مولكول فلاوون و كوئرستين. . داده١جدول 
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  )eVالكترونگاتيويته (  ) eV(- ١نرمي    ) eVسختي ( ) LUMOE  HOMOE ∆𝑬 )eV  تركيبنام  

-١.٢٧٩ فلاوون   ٨.٠١٥-  ٤.٦٤٧ ٠.٢٩٧ ٣.٣٦٨ ٦.٧٣٦ 
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هاي خورشيدي آلي رساناهاي آلي جهت كاربرد در سلولطراحي محاسباتي نيم  

 

 ٢، اكبر اميدوار ١*فاطمه فاضلي

  fatemefazeli1375@gmail.com    اصفهان  دانشگاه  ،يميش  دانشكده   ك،يزيف  يميش  گروه  -،*١
  a.omidvar@chem.ui.ac.ir  اصفهان  دانشگاه  ،يمي ش  دانشكده   ك،يزيف  يميش  گروه  -٢

  
  

  . يچگال  يتابع  نظريه  ي، انتقال بار،د يسلول خورشي،  آل  رسانام ينواژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه -١
هاي  كيساطع كننده نور و فتوولتائ  يآل يودهايمانند د مختلف  يهايفناوربالقوه در  ي  كاربردها  ل يبه دل  ي آل  ي هارسانانيم    

 ي آل يديخورش يهاتمام كاربردها، سلول  انياند. در ممورد مطالعه قرار گرفته ويژهبه طور  ،يموجبر نور  يهادستگاه ريو سا يآل
انواع    ي معدنمواد  بر    يمبتن  يديخورشيهاسلول  يبرا  مناسبي   يهانيگزيو جا  اندهرا به خود جلب كرد   ياديتوجه ز هستند. 
- هپذيرند هايچارچوب و   توان به بسپارها مياز جمله    كه  انداستفاده شده  يآل  رساناهايميبه عنوان ن  ي آل  يهااز مولكول   يمختلف

،  يمانند سبك  ياريبس  يا يمزارغم  يحال، عل  ني. با ااشاره نمود  اند،متصل شدهيكديگر  به    πپل مزدوج    كيدهنده كه توسط  
  ي هارسانام ينسبتاً كمتر از ن  يآل  يهارسانامينبازده  كم،    يطيمح يو آلودگ  نهيهز  ، يعال  پذيري  ميتنظ  تي، قابلبالا  يريانعطاف پذ

معدن   يمبتن مواد  مطالعه،    . باشدمي  يبر  اين  مولكولدر  اساس  به  كوچك  آلي    بر  شده  گي تازكه  در  سنتز    يهاسلولاست و 
 نظري استفاده شوند به صورت    ي آلرسانا  ميتوانند به عنوان مواد نيمولكول كوچك كه م   سه  ي به كار گرفته شده، آل  يديخورش 
 . اندشده يطراح

  

    روش -٢
.  ه استشد  انجام) ٠٩( نيگوس نرم افزاراستفاده از  با (DFT) يچگال  ي تابع هينظرپژوهش بر اساس    نيمحاسبات در ا يتمام     

]  ١در سلول خورشيدي بررسي شده است[  ) كه پيش از اين سنتز و كاربرد آن١(شكل  DPA-azo-Aبا مطالعه ساختار مرجع  
مرجع، سطح محاسباتي   و تلاش براي بازتوليد برخي خواص تجربي (مانند گاف انرژي و طول موج بيشينه جذب) از مولكول

مناسب مشخص شد. تمامي محاسبات مربوط به بهينه سازي ساختاري و همچنين انتقال بار در اين پژوهش با استفاده از تابعي  
B3LYP  31-6ي پايه به همراه مجموعه+g(d)   .به انجام رسيده است  
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 DPA-azo-A  شده مولكول آلي مرجع: ساختار بهينه ١شكل 

  
  گيري بحث و نتيجه -٣
) و پذيرنده  ᴨ1، پل پاي ()D1( رساناهاي آلي جديد، با جايگزيني هر يك از واحدهاي دهنده در اين پژوهش براي طراحي نيم   
)A1 (  شكل) ٢در ساختار مرجع در مجموع سه مولكول آلي جديد طراحي شد  .(  
  

ثابت سرعت و تحرك بار حفره (علامت مثبت) و الكترون    ،انرژي باز سازماندهي، انتگرال عبور  ،  )L-HE(: شكاف انرژي    ١جدول  
 .شدههاي طراحيبازده تبديل توان در ساختار مرجع و مولكول  (علامت منفي) و 

  
  

 
 

  هاي آلي طراحي شده. مولكولشده : ساختار بهينه ٢شكل 

Molecule (eV)gapE   kା(sିଵ) μା (cm⬚
ଶ Vs)⁄  

 
λି(eV) 

 
  μି(cm⬚

ଶ Vs)⁄ PCE% 

DPA-azo-A 2.59 0.195 0.329 146.19 × 10  4-8.81×10 0.412  0.285  133.87×10  4-1.42×10 27.01 
D1-azo-A 2.18 0.201 0.317 145.31 × 10  3-1.05×10 0.223  0.288  3.38 × 1014 4.45×10-3 41.98 
DPA-ᴨ1-A 2.67 0.265 0.197 139.64 × 10  5-3.28×10 0.317  0.248  138.38 × 10  0 37.26 
DPA-azo-

A1 2.28 0.138 
0.408 151.95 × 10  4-8.86×10 0.364  0.446  141.60 × 10  5-5.73×10 16.86 

𝜆ା(𝑒𝑉) 𝑡ା(𝑒𝑉) 𝑡ି(𝑒𝑉) 𝑘ି(𝑠ିଵ)
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پس از بهينه سازي ساختارها، مقاديرگاف انرژي، انرژي بازسازماندهي، انتگرال عبور و ثابت سرعت ، تحرك بار الكترون و حفره  
محاسبه و گزارش شده است    شده  هاي طراحيبراي ساختارهاي دو پار و بازده تبديل توان براي مولكول آلي مرجع و مولكول

ي حضور  رساناي يك سلول خورشيدي، به واسطهحفره (اكسايتون) ايجاد شده در نيم-پس از برخورد نور، زوج الكترون).  ١(جدول
شود. حال  انجام مي  اين حركت الكترون و حفره به شكل پرش  ،شوند. مطابق نظريه ماركوسالكترودهاي آند و كاتد از هم جدا مي

 توان تخمين زدرسانا در انتقال سريع بار را ميسرعت عبور الكترون و حفره، كارايي يك نيمبا استفاده از كميتي به نام ثابت  

رسانا با ثابت سرعت الكترون و يا ثابت سرعت حفره بيشتر، عملكرد بهتري در يك سلول خورشيدي  ]. به طوري كه هر نيم٢[
دهد كه جايگزيني واحدهاي جديد منجر به تغيير ثابت سرعت عبور الكترون و حفره شده است.  نتايج ما نشان ميخواهد داشت.  

𝜆توان به را مي DPA-azo-A1شده مقادير بيشتر ثابت سرعت عبور حفره در مولكول طراحي 
ା   كمتر و𝑡ା    بيشتر در مقايسه

شده نسبت به مولكول آلي مرجع افزايش يافته  طراحي  رسانابا مولكول مرجع نسبت داد. ثابت سرعت عبور الكترون در هر سه نيم
اين نيم باعث بهبود عملكرد  نتيجه  اين مواد  رسانااست و در  ها در توليد خواص فتوولتائيك بهتر در سلول خورشيدي حاوي 

اي و بازده  بالاترين مقادير تحرك بار (الكترون و حفره) بين لايه  با دارا بودن  D1ي  رساناي حاوي واحد دهندهنيم  خواهد شد.
  شده و مرجع از خود نشان مي دهد. توان، بهترين عملكرد را بين ساختارهاي طراحيتبديل 

 

 و مراجع  منابع

[1] Chenab, K. K., & Meymian, M. R. Z.  (2022). Replacing naphthalene with anthracene π-bridge improves 
efficiency of D-π-A triphenylamine dyes-based dye-sensitized solar cells. Sol Energy. 234, 9-20. 
[2] Yavuz, I., Martin, B. N., Park, J., & Houk, K. N. Theoretical study of the molecular ordering, paracrystallinity, 
and charge mobilities of oligomers in different crystalline phases. J. Am. Chem. Soc. 2015, 137(8), 2856-2866 . 
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  به هِم COآن بر اتصال مشتقات و   نيدي ستيه يمحور گاندياثر ل يمطالعه نظر
  

  ٣، سعيد انديشه،*٢رضا اميديان ،*١نسبسادات فاطمي فاطمه 
 

  ftmfatemi61@gmail.com: رايانامه  استاديار، شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه مازندران، -*و١
  r.omidyan@sci.ac.ir، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهان، رايانامه:  دانشيار، شيمي فيزيك،    -٢

   sandisheh60@gmail.com ، رايانامه:گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه اصفهاندانشجو،    -٣

  
 

  كنشبرهم   يانرژ   ،ي محور  گانديل  ، يچگال  يتابع  هينظرواژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
ها هستند كه حاوي يك گروه هم هستند كه از يك حلقه پروتوپورفيرين و يك اتم آهن  هاي هِم گروهي از پروتئين پروتئين    

آهن ويژه هموگلوبين و ميوگلوبين،  هاي زيستي، بهسامانه  در  .و نقش مهمي در فرآيندهاي بيولوژيكي مختلف دارند  تشكيل شده
ي پورفيريني هاي آهن، با چهار نيتروژن صفحه شود يون، يافت مي(III)و آهن    (II)متداول، آهن    ونيداسياكس  ي هادر حالت

  هِم  را به  NOو    CO،  2O  شدنونديپ است كه  )  His93(  ني ديستيه  ، در موقعيت محوري،پنجم  گاند يلهِم، كمپلكس داده و  
هاي  استخلافاثر ، DFT كرديرودر اين پژوهش، با استفاده از روش محاسباتي كوانتومي و با  ). ٢٠٠٤، Reedy(  كنديم ليتسه

ايميدازول   پ   ي) بر روHis93  ترعنوان مدل ساده(به مختلف روي متيل  مورد بررسي قرار داده    Heme-COشدن  ونديخواص 
ذكر است كه در    اني ااست. شآهن استفاده شده-هاي محاسباتي، از مدل ساده پورفيريناست. همچنين، براي كاهش هزينهشده

-نيريو پورف  نيريپورف  دازول،يميا  دازول،يماي  ليمتهاي  سامانه  يبرا  بيبه ترت  mIM  ،IM  ،P  ،Fe-Pمطالعه از اختصارات    نيا
   .)٢٠٢١، Fateminasab( استاستفاده شدههن آ

  

  روش محاسباتي  -٢
نرم    از  پژوهش  اين  تابعي چگالي كمكي  deMon2kافزار  در  سازي ساختاري ، جهت بهينه(ADFT)، در چهارچوب نظريه 

  DZVP-GGAو تابع پايه    OPBE (OPTX/PBE)همبستگي  - در اين كار، تابعي تبادلي  هاي مورد نظر استفاده شد. سامانه
گرفته شدهبه تابع كمكي  كار  دو  از  اتم  GEN-A2است. همچنين  اتم  *GEN-A2و    Hو    Cهاي  براي  در  براي  درگير  هاي 

علت  صورت لايه باز در نظر گرفته شد و بهعلاوه اسپين در محاسبات بهاستفاده گرديد. به  C (CO)و    Fe  ،O (CO)كنش  برهم
 نييتع  يبرااعمال شد. علاوه بر اين،   و سامانه مورد نظر، تصحيح انرژي پراكندگي تجربي  COدروالس بين  كنش واناهميت برهم

هاي مختلف حاوي  محوري با استخلاف  IMاز    يم، مدلبه هِ  CO، بر ميزان پيوند شدن  His93هاي مختلف روي  استخلافاثر  
-،  F-و الكترون كشنده (  )-OHو    -2NH( دهنده  هاي الكترونگروه

3CF  ،COOH    و-
2NO  (كار گرفته شد. همچنين، براي به

اتصال   ، در سطح  ١٦افزار گوسين  پورفيرين (هم در فاز گازي و هم در فاز محلول)، از نرم-به آهن  NOو    COبررسي انرژي 
 .استفاده شده B3LYP/def2-TZVPمحاسباتي  
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 گيري بحث و نتيجه -٣
، همراه با اصلاحات  )ε=78( هم در فاز گازي و هم در محيط حلال    B3LYP/def2-TZVPدر سطح محاسباتي    اتصال  يانرژ   

ي انرژي اتصال از رابطه است. براي محاسبه و اثر پراكندگي محاسبه شده  (BSSE)نهي تابع پايه  ، ميزان خطاي برهمZPEانرژي  
،  )ε=78(هم در فاز گازي و هم در محيط حلال  B3LYP/def2-TZVPدر سطح محاسباتي   اتصال يانرژ ) استفاده گرديد. ١(

ي است. براي محاسبهو اثر پراكندگي محاسبه شده  (BSSE)نهي تابع پايه  ، ميزان خطاي برهمZPEهمراه با اصلاحات انرژي  
  ) استفاده گرديد. ١انرژي اتصال از رابطه (

Eb=E [mIM-Fe
II

P-CO] - (E [mIM-Fe
II

P] + E[CO]) 

شده و  است. در ابتدا، انرژي اتصال تركيب بدون استخلاف محاسبه نشان داده شده  ١شده، در جدول  هاي اتصال محاسبهانرژي 
كنش  كشنده مورد مقايسه قرار گرفت. نتايج حاكي از تضعيف انرژي برهمدهنده و الكترون هاي الكترونسپس تأثير استختلاف

توان نتيجه گرفت است. بنابراين مي  ٠٣/٩و    ٨٧/٤به مقدار    PIIFe-2NH-[mIM-[COو    mIM]-CO]-PIIFe-OHدو كمپلكس  
اين تركيب روي آهن  باعث افزايش خاصيت الكترون   mIMدهنده روي گروه  هاي الكترون كه افزايش استخلاف  (II)دهندگي 

اتصال گروه   نتيجه  كاهش داده است. همچنين،    COشده و در  را    ي هااستخلافكه    دهد ينشان م  ١جدول    يبررسبه آهن 
  ي عني(  اندشده]  CO-PIIFe-mIMبا كمپلكس [  سهياتصال در مقا  يمطلق انرژ  ريمقاد  يجزئ  شيكشنده منجر به افزاالكترون 

دهندگي  ، خاصيت الكترون mIMهاي الكترون كشنده روي گروه  توان نتيجه گرفت كه افزايش گروهبنابراين مي).  يجزئ  تيتقو
  شده است.  (II)به آهن  COكاهش داده و در نتيجه باعث تقويت پيوندشدن  (II)اين گروه را به آهن 

  
  B3LYP/def2-TZVPپورفيرين در سطح محاسباتي -(II)هاي آهن كمپلكس  (kcal/mol): انرژي اتصال ١جدول  

 
  گيرينتيجه -٤
، بر روي (His93)دهنده و الكترون كشنده بر روي ليگاند محوري  استخلاف الكترون   نيچند  ريتأث  پژوهش، مطالعه،    ن يدر ا   

ليگاند   (مقابل    CO پيوندشدن  محوري  موقعيت  حضور  His93در  كه  است  اين  از  حاكي  نتايج  گرفت.  قرار  بررسي  مورد   (
ي پورفيرين شوند. بنابراين  توانند منجر به تغييرات هندسي قابل توجهي در حبقهمي  IMي  هاي مختلف بر روي حلقهاستخلاف 

شود. همچنين، حضور مي  COهاي بين فلز مركزي و ليگاند  كنشاين امر ،باعث تغيير در توزيع بار الكتريكي و در نتيجه برهم
و   F- ،CF3- ،COOHهاي با هِم و حضور استخلاف COكنش باعث تضعيف برهم NH2و  OHي دهندهدو استخلاف الكترون

NO2-را روشن   ٦ و  ٥ يگاندهاي ل نيمتقابل ب ريتأث ،مطالعهاين طور خلاصه،  بهگردد. كنش مي، تا حدي باعث تقويت اين برهم
بيم و  برا  يارزشمند  يهانشيكند  را     Heme با  گانديل  هايكنشبرهم  درك  يرا  مهِم  دستكار  بنابراين،  دهد.يارائه    يبا 

 نمود.  ميتنظ يرا به خوب گانديخواص اتصال ل توانيم  ،در موقعيت محوري گاند يل نيپنجم ييايميساختار ش كياستراتژ

Complex BSSE ZPEΔ DispersionΔE  (gas) corr.ΔE (solvent) corrΔE 
CO]-PIIFe-[mIM ٩٢/١٣ -٤٥/١٨ -٧٧/٥ ٧١/٤ ٣٣/١- 

CO]-PIIFe-3CF-[IM ٣٩/١٤ -١٢/١٩ - ٦٦/٥ ٧١/٤ ٣٣/١- 

CO]-PIIFe-2NO-[IM ٦٨/١٥ -٨٢/١٩ -٠١/٦ ٨٥/٤ ٣٦/١- 

CO]-PIIFe-COOH-[IM ٣٩/١٧ -٢٩/١٩ -٧٥/٥ ٦٨/٤ ١٩/١- 

CO]-PIIFe-F-mIM[ ٦٨/١٧ -٠٢/١٩ -٠١/٨ ٨٥/٤ ٣٦/١- 

CO]-PIIFe-OH-[mIM ٢١/١٢ -٥٨/١٣ -٧٧/٥ ٨٦/٤ ٣٣/١- 

CO]-PIIFe-2NH-[ mIM ٣٩/١١ -٤٢/٩ -٣٣/١١ ٩٩/٤ ٣٤/١- 
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  منابع و مراجع 
[1] Reedy, C. J. & Gibney, B. R., (2004). Heme protein assemblies, Chemical Reviews Journal, 104, 617-650. 
[2] Fateminasab, F., Aarabi, M., de la Lande, A., & Omidyan, R. (2021). Theoretical insights on the effect of 
environments on binding of CO to the Heme: Ferrous and Ferric systems. Journal of Molecular Liquids, 344, 
117961. 
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  در برخي  UV-Visهاي هاي الكتروني طيفبررسي مكانيك كوانتومي انتقال 
  هاي انتقال طبيعي مشتقات دارويي پيريميدوكينولين: مطالعه اربيتال 

  
  ٢، فاطمه مستقر*،  ١سارا فخرايي

 دانشيار، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه پيام نور تهران، ايران   -*و    ١
fakhraee@pnu.ac.ir   

  دانشجوي دكتري، شيمي آلي، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه پيام نور تهران، ايران -٢             
 fmostaghar@gmail.com 

  
 

  هاي الكتروني، اربيتال انتقال طبيعي، انتقالTDDFT، تابعي چگالي وابسته به زمان،  پريميدوكينولينواژگان كليدي:  
  

  

  مقدمه  -١
دار هستند كه كاربردهاي درماني بسيار زيادي در پزشكي و شيمي دارويي دارند.  هاي نيتروژنهتروسيكل  هاپريميدوكينولين    

اش توجه سرطانيهاي دارويي و ضدبه علت فعاليت  pyrimido[4,5-b]quinoline، به طور خاص  هادر ميان پيريميدوكينولين
هاي مختلف سلولي گذشته به خود جلب كرده است. اين تركيبات بر روي آنزيم ها و گيرندهمحققان بسياري را در چند دهه  

باعث توقف چرخه سلولي اهميت  هاي سرطاني ميتاثير گذاشته و  با توجه به  انجام  pyrimido[4,5-b]quinolineشوند.  ها، 
اهميت بسياري   برانگيخته داراي  و  پايه  اين تركيبات در حالت  الكتروني  نظري در مورد خواص شيميايي و ساختار  مطالعات 

رويكرد شيمي سبز سنتز شدهمي پيريميدوكينولين، كه با  اين تحقيق، ساختار الكتروني سه مشتق  ، مطالعه  [1]اند  باشد. در 
    گيرد.هاي الكتروني براي هر سه مولكول محاسبه و مورد بررسي قرار مي و انتقال UV-Visهاي جذبي  گردد. طيفمي

 

  روش محاسبات - ٢
از      شده  مشتق  مولكول  سه  الكتروني  ساختار  تحقيق  مشترك   pyrimido[4,5-b]quinolineاين  بدنه  با 

tetrahydropyrimido[4,5-b]quinolone-2,4,6(1H,3H,7H)-trione  را مطالعه مي) كليه   ). ١شكل  در   C و   A،Bكند 
محاسباتي  محاسبات برنامه   **M062X/6-311++Gدر سطح  چگالي   Gaussian16 [2] توسط  تابعي  روش  گرديد.  انجام 

  كار گرفته شد.هاي الكتروني بهانتقالو  UV-Visهاي طيف براي محاسبه(TDDFT) وابسته به زمان 
  

  C و A  ،Bهاي شيميايي و هندسي بهينه شده مولكولهاي : ساختار١شكل 
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  (NTO)هاي انتقال طبيعي  و اربيتال  UV-Visهاي جذبي  ها، طيفهاي درگير در آنهاي الكتروني و اربيتالجهت بررسي انتقال
  داده شده است.نمايش   ٢، محاسبه و در شكل ١/٠هاي ارتعاشي، داراي قدرت نوسان بيشتر از مربوط به برانگيختگي

  

  

  هاهمراه نمايش نوع انتقال  مربوط به هر باند جذبي به  NTOذره  -هاي حفره و اربيتال   UV-Vis  هاي: نمايش طيف ٢شكل  
  

  :گيريبحث و نتيجه-٣
مقايسه    افتد.هاي الكتروني در ناحيه ماورابنفش اتفاق ميدهد كه در اين ساختارها انتقالنشان مي  ٢هاي جذبي شكل  طيف   

يابد  ميافزايشبطور واضح    Cبه    Aاز  ها  جذبي متناظر براي اين ساختارهاي  طول موج  دهد كهمينشان    Cو  A،  Bطيف سه ساختار  
باشد.  مي  Cو همچنين يك استخلاف كلر در مولكول    Bمتيل در   گروه  ٤بر اثر افزايش    (Red shift)  از جابجايي قرمز  كه نشان

زوج  بررسي  در    گردد. ميانجام    كمتري  انرژيطول موج بيشتر و  با    Cدر  الكتروني    هايانتقالبنابراين، در بين اين سه ساختار،  
فقط    ها لانتقا  Bو    Aهاي  شود كه در مولكولمشاهده مي  ٢انتقالات الكتروني در شكل  درگير در    NTOذره  -هاي حفرهاربيتال
گروه فنيل در    براتم كلر    افزودنكه با  درحالي  ،گرددنولين انجام ميياز گروه فنيل به بدنه پيريميدوك  كهبوده   π→π* از نوع

زوجهاي از    →πn *انتقال الكتروني  Cشود. در مولكول اضافه مي  π→π*هاي به انتقالهم  →πn*انتقال الكتروني  ،Cمولكول 
  (MOs)همچنين محاسبه مقادير شكاف انرژي اربيتالهاي مولكولي    مي گردد.  انجام  نولينيبدنه پيريميدوك كلر بهپيوندي اتم  غير

ترتيب  ١/٦و    ٦/٦،  ٨/٦  (eV) مقادير به  انرژي    Cو    A  ،Bبراي    را  داد. كاهش شكاف  افزايش  نشان  Cبه    Aاز  نشان  دهنده 
  باشد.  در حضور نور فرابنفش ميها مولكولاين   پذيريواكنش

  

 منابع و مراجع: 
[1] Zare, A. & Dianat, M. (2021). A highly efficient and green approach for the synthesis of pyrimido[4,5-
b]quinolines using N,N-diethyl-N-sulfoethanaminium chloride. Zeitschrift für Naturforschung B, 76(2), 85-90.  
[2] Gaussian 16, Revision C.01, Frisch, M. J.; Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2016 . 
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   گرافن نسبت به گاز كربن دي اكسيد - HOPمطالعه واكنش پذيري و حساسيت 

   
  ٤پاكزاديانآتنا ،  ٣، آتنا شيباني٢مريم فخري  ،،*  ١سيف اله جليلي

  
  انامه ي ،رايطوس  نيرالدي و خواجه نص  هپاي¬علوم  ك،يزيف  يميش   ك،يزيف  يمياستاد تمام، ش -*و    ١

sjalili@kntu.ac.ir  
  ،  ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و دانشگاه صنعتي خواجه نصيرالدين طوسي  كارشناسي ارشد -٢             

 M.Fakhri@email.kntu.ac.ir 

  ،، فيتوشيمي، شيمي، پژوهشكده گياهان و مواد اوليه دارويي و دانشگاه شهيدبهشتي  كارشناسي ارشد  -٣
a.sheybani@mail.sbu.ac.ir  

  a.pakzadiyan@gmail.com  ،صنعتي خواجه نصيرالدين طوسي  ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، شيمي و دانشگاهپسادكتري  -٤
  
    
  

  گرافن، نانوسنسورهاي گازي -HOPكربن دي اكسيد،    واژگان كليدي:

    

  مقدمه  -١
 Rouhani(امروزه به دليل گسترش صنعت و رشد روزافزون حمل و نقل، آلودگي جوي به يك مشكل اساسي تبديل شده است.   

et al., 2020(   گزارش هاي تجربي و نظري متعددي نشان داده اند كه ميتوان حسگرهاي مختلفي را براي جذب و تشخيص
درميان انواع حسگرها، حسگرهاي گاز به دليل كاربردشان در نظارت بر جو و   )Shi et al., 2016(.گازهاي آلاينده استفاده كرد

 Ali(سلامت انسان براي اهداف پزشكي و شناسايي آلاينده ها و گازهاي مضر مانند كربن دي اكسيد مورد توجه قرار گرفته اند.

et al., 2023(    نانوصفحات به ويژه صفحات كربني اخيرا در ساخت دستگاه هاي نانو مورد توجه و بررسي قرار گرفته اند. سطح
 Yadav(متوسط شكاف نواري نانوصفحات مبتني بر كربن باعث شده است كه از آن ها در آشكارسازها و حسگرها استفاده شود.

et al., 2024( ضلعي را پيش بيني كردند و از اين رو  ٥ضلعي و ٨ضلعي ،٦بعدي متشكل از٢ماندال و همكارانش آلوتروپ جديد
گزارش كردند كه پايداري ديناميكي آن را ميتوان با شبيه سازي هاي حالت فنوني   HOP-graphene(HOPG)آن را با عنوان 

انرژي مطلوب تراز  اين ساختار از نظر  سنتزشده اخيراست كه نشان   graphdiyneو ديناميك مولكولي تاييد كرد و همچنين 
در اين پژوهش ما به بررسي جذب گازكربن دي    )Mandal et al., 2013; Wu, 2017(دهنده امكان وجود تجربي آن است.

  گرافن پرداختيم و انتخاب پذيري و حساسيت آن را بررسي كرديم. -HOPاكسيد روي 
   

  روش  -٢
گرافن در سايت هاي مختلف و بهينه سازي هندسه با  -HOPشبيه سازي جذب مولكول گاز كربن دي اكسيد روي نانوصفحه     

   انجام شد.  Gaussian 09و با استفاده از نرم افزار  31G(d,p)-6و مجموعه پايه  m062xاستفاده از روش 
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  بحث  -٣
ساختار است. يكي از جنبه هاي مهم تحليل خواص الكتروني يك سيستم تعيين چگونگي توزيع اوربيتال هاي مرزي در يك     

اهميت اين موضوع در تشخيص مناطق واكنش پذير و همچنين مطالعه تاثير تزريق يك اتم در ويژگي هاي مربوط به الكترون 

  در يك سيستم كربني است. پس از جذب گاز تغيير در توزيع الكتروني سيستم مشاهده ميشود.
 

 
  

   گيري نتيجه -٤

گرافن  -HOPجذب مولكول گاز كربن دي اكسيد برروي نانوصفحه    31G(d,p)-6و مجموعه پايه    m062xبا استفاده از روش      
  ) قبل و بعد از جذب مقايسه شد.band gapو گاف انرژي (  LUMOو    HOMOبررسي شد.انرژي هاي جذب و انرژي هاي  

انرژي جذب يك سيستم نشان دهنده ميزان جذب يك مولكول گاز توسط يك جاذب است و هرچقدر مقدار منفي آن بيشتر  
گرافن ميتواند به عنوان يك كانديد اميدواركننده براي سنجش گاز  - HOPباشد، جذب قوي تر است.بنابر نتايج به دست آمده  

  كربن دي اكسيد استفاده شود.
  

  منابع و مراجع 
 [1] Ali, Z. M., Murshed, M. N., El Sayed, M. E., Samir, A., Alsharabi, R. M., & Farea, M. (2023). A new 

fabrication strategy of Ag2O doped PANI as a highly stable and room temperature operable carbon 
monoxide gas sensor. Optical Materials, 144, 114324.  

[2] Mandal, B., Sarkar, S., Pramanik, A., & Sarkar, P. (2013). Theoretical prediction of a new two-dimensional 
carbon allotrope and NDR behaviour of its one-dimensional derivatives. Physical Chemistry Chemical 
Physics, 15(48), 21001-21006.  

[3] Rouhani, M., Kord, S., & Mirjafary, Z. (2020). Ga-doped phagraphene as a superior media for sensing of 
carbon monoxide: A detailed theoretical investigation. Physica E: Low-dimensional Systems and 
Nanostructures, 116, 113710.  

[4] Shi, C., Chen, Y., Liu, H., Cui, G., Ju, L., & Chen, L. (2016). Adsorption and gas-sensing characteristics of a 
stoichiometric α-Fe 2 O 3 (0 0 1) nano thin film for carbon dioxide and carbon monoxide with and 
without pre-adsorbed O 2. RSC advances, 6(5), 3514-3525.  
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[5] Wu, C. (2017). Inorganic two-dimensional nanomaterials: fundamental understanding, characterizations and 
energy applications. Royal Society of Chemistry.  

[6] Yadav, A., Mustafa, M. A., Suleman, A. D., Al-Shami, K. R., Mahdi, M. S., Al-Tameemi, A. R., Ramadan, 
M. F., Yousif, Z. S., Joui, R., & Khuder, S. A. (2024). Phographene as a new carbon allotrope for 
adsorption and detection of SO2, AsH3, NO2, CF3H, and CO2 air pollutant gaseous species. Journal of 
Molecular Modeling, 30(8), 297.  
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 يها ستميس  يزساختارير يژگيو يبررس ي) براDFT( يتابع چگال يكاربرد تئور
  ي تجرب دگاهي) از د8C-3Cالكل ها (-١استات +  يد لوكي گل لنيات

 
 .  ٣،خاطره خانلرزاده٢، حسين ايلوخاني*١معصومه فراهاني فروزي

  
  )(Masumehfaarahani@gmail.comيزيك،شيمي و علوم نفت، دانشگاه بوعلي سينا  ، شيمي فيزيك، شيمي فدانشجوي دكتري  .١

   (iloukhani@basu.ac.ir)، نايس  يو علوم نفت، دانشگاه بوعل  يمي،شي فيزيك  مي، ش، شيمي فيزيك،    استاد -٢             
  يو علوم نفت، دانشگاه بوعل  يمي،ش  كيزيف  يمي، ششيمي فيزيك  دكتري تخصصي،  -٣          

khaterehkhanlarzadeh@gmail.com)  (  
 
  
  

 ). الكل ها  -١كيستر،اتيلن گليكول دي استات، حجم مولي فزوني، معادله ردليچ  ،  DFTواژگان كليدي: 

  
  

  مقدمه  -١
  Medimagh)د  شوپذيري آن ها استفاده ميتئوري تابع چگالي براي مطالعه ساختار مولكولي تركيبات و پيش بيني واكنش   

هايي را در مورد رفتار غير ايده آل ارائه مي  . از سوي ديگر، ترموديناميك خواص فزوني مانند حجم مولي فزوني بينش(2023
هاي دوتايي اتيلن گليكول دي استات با  مولكولي در مخلوطهاي بينكنش. به منظور بررسي برهم)(Wankhede  2005دهد  

كلوين، حجم مولي افزوني با استفاده از چگالي تجربي محاسبه شد. در اين پژوهش، ساختار  ١٥/٢٩٨در دماي  )8C-3C(الكل ها  -١
وبا استفاده     ωB97XD/cc-PVDZها با استفاده از تئوري تابع چگالي با سطح  الكل  -١مونومرهاي اتيلن گليكول دي استات و  

  مورد بحث و بررسي قرار گرفته است. ٠٩از نرم افزار گوسين 
  

  روش  -٢ 
چگالي مواد خالص مورد استفاده در اين پژوهش با مقادير موجود در مراجع مقايسه شد، كه هماهنگي خوبي بين مقادير اندازه     

براي ساختن كسرهاي مولي،   موجود در مراجع مشاهده شده است.  مقادير  ترازوي ديجيتال  گيري شده و   مدل Metlerاز 

AB204N     گيري چگالي از دستگاه چگالي سنج آنتون پار مدل  گرم، استفاده شده است. براي اندازه  ٠٠٠١/٠با دقتDSA 

هاي  هاي بين اتيلن گليكول دي استات با مولكولكنش در مرحله اول تمامي برهم  DFTبراي محاسبات  استفاده شده است.    5000
ساختار انتخابي بدون فركانس فرضي    الكل ها با استفاده از نتايج پتانسيل الكترواستاتيك مولكولي در نظر گرفته شد و سپس   -١

  بهينه شده است. DFTنظريه   ωB97XD/cc-PVDZطراحي شد و در سطح  ٠٩توسط نرم افزار گوسين 
  

  بحث ونتيجه گيري  -٣
هاي  با استفاده از داده  ١٥/٢٩٨   Kآلكانول ها در دماي-١هاي دوتايي، اتيلن گليكول دي استات با  حجم مولي فزوني  سيستم   

تجربي چگالي در تمام محدوده كسر مولي محاسبه و مورد بررسي قرار گرفت و نتايج با استفاده از رابطه وابسته به دماي ردليچ  
دهد كه بدان  آل را نشان مي، مقادير حجم مولي فزوني انحراف مثبت از حالت ايده)  (Redlich 1948كيستر همبسته شده است 
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كردن   اضافه  كه  است  افزايش حجم سيستم ميآلكانول-١معني  باعث  استات  گليكول دي  اتيلن  به  شود كه نشان دهنده  ها 
هاي حجمي مولي فزوني بررسي  برهمكنش بين مولكولي ضعيف در سيستم است و همچنين قابليت مدل گوسين در تفسير داده

دهد  ها واندروالس است ونيز مثبت بودن انرژي آزاد گيبس نشان ميالكل-١و    استاتديگليكولشدكه نشان داد پيوند بين اتيلن
  كند. خودي است، كه مثبت بودن حجم مولي فزوني را تاييد ميفرآيند اختلاط غير خودبه

  
𝑽𝒎حجم مولي فزوني،    ،ρمقادير چگالي،  :    ١جدول  

𝑬،  جذب،   ي انرژ  Eads  ،برهمكنش  ي انرژ  ،intE   و انرژي آزاد گيبس  ،GΔ   اتيلن
  درجه كلوين.  ٢٩٨.١٥الكل ها در دماي  - ١گليكول دي استات و  

 Maxρ  سيستم دو جزئي 
)3(g/cm  

m,MaxV 

)
1-

.mol
3

(Cm  
adsE 

(kcal/mol)  
int E 

(kcal/mol)  
ΔG 

(kcal/mol)  

-٤٦/١٢  -٤٣/١١  ٥٢١/٠  ٠٨٠٤٢/١  اتيلن گليكول دي استات + پروپانول  ٨/٦٧ 
 ١٠/٥٨ ١٣/٧١-  -٧١/١٢  ٦٤٣/٠  ٠٧٥٣/١  اتيلن گليكول دي استات + بوتانول
-٤٧/١٣  -٢٤/١٢  ٨٨٢/٠  ٠٧١١٨/١  اتيلن گليكول دي استات + پنتانول  ١٣/٦٨ 
-٧٩/١١  -٤٢/١١  ١٠١/١ ٠٦٨/١  اتيلن گليكول دي استات + هگزانول  ١٣/١٧ 
-٧٧/١٢  -٩٦/١١  ١٩٤/١  ٠٦٥١/١  اتيلن گليكول دي استات + هپتانول  ٣/٦٨ 
-٧٧/١٢  -٨٣/١١  ٣٦٤/١  ٠٦١٤/١  اتيلن گليكول دي استات + اكتانول  ٣/٢٥ 

  
  

  
) {  ●) }، (x2)+ پروپانول ( xاستات  ( ي د كوليگل لناتي) {∆(  يدوجزئ هاي¬ستميس ي برا ،ي فزون ي: نمودار حجم مول ١شكل  

  كول يگل لناتي ) { ■) }،  ( x2)+ پنتانول ( xاستات  ( يد كولي گل  لناتي ) { ♦)  }، ( x2)+ بوتانول (xاستات  ( يد كولي گل  لناتي
استات     يد  كوليگل  لناتي) {  ▲ ) } و (x2)+ هپتانول (xاستات  (  يد  كوليگل  لني) }، (*) { اتx2)+ هگزانول (xاستات  (  يد
)x ) اوكتانول +(x2ي) } در دماK   15/298شده ¬انيب ريمقاد  ي¬كننده¬انيو خطوط ب  ي تجرب  ريمقاد  ي¬دهنده¬نقاط نشان  

  است.  ستر كي –  چيردل  ي¬توسط معادله
 
 

  منابع ومراجع  
[1] Medimagh, M., Mleh, C. B., Issaoui, N., Kazachenko, A. S., Roisnel, T., Al-Dossary, O. M., ... & Bousiakoug, 
L. G. (2023). DFT and molecular docking study of the effect of a green solvent (water and DMSO) on the structure, 
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  جهت يوني بامايعات  گوگرددارمطلوب هاي تركيب بين مولكولي  برهمكنشهاي

  DFT مطالعه:نفتي پالايش درصنايع گوگردزدايي

  ٣، نسرين سهرابي*  ٢، محسن افتاده  ١ژيلا فرج زاده

  farajzadehjila@gmail.com.دانشجوي دكتري، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشگاه پيام نور اصفهان،١
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  nsohrabi99@pnu.ac.ir،  .دانشيار، بيوشيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشگاه پيام نور اصفهان٣

  

  

  پيوندهاي بين مولكولي، پيوند هيدروژني  ,حالت گذار  ,تركيبات گوگردي  ,نفت خام    ,: مايعات يونيواژگان كليدي

  

  مقدمه:  . ١
.  هاي گوگرد هستندهاي مايع يكي ازمهمترين منابع آلايندههاي گوگردي موجود در ذخاير خوراك پتروشيمي و سوخت تركيب   

ها  به طوري كه اين نگراني.  كننداسيدهاي گوگرد، بسياري از اثرهاي محيطي نامطلوب درهنگام احتراق سوخت توليد مياكسي
علاوه بر اين، تركيبات گوگرد در مورد خوردگي قسمتهايي از موتورهاي احتراق داخلي   ]  ١[.  در سراسر جهان ايجاد شده است

هاي سوختي  خام، اتومبيل وسلول هاي نفتها وهمچنين كاتاليزورهاي سمي وغير فعال شده مورد استفاده در پالايشگاهو پالايشگاه
 زدايي استخراجينمك  ]٥،  ٤،  ٣  [زدايي از سوخت ازنكات محيطي وصنعتي ضروري است. انداز گوگردچشم   ]٢[.  اهميت دارند

(EDS) هايي  كنندگان، مايعاز بين اكثر استخراج   .  ها براي داشتن محتواي گوگرد استاندارد استترين روشيكي از اميدواركننده
گوگردي در صنعت    هايبنابراين، حذف تركيب.  تر هستندبه دليل داشتن خواص مطلوب و سازگار با محيط مناسب   (ILs)وني

مقررات جدي براي كاهش ميزان گوگرد در قانون در اكثر نقاط جهان وضع    ]٨،  ٧،  ٦[  .هاي زيست محيطي لازم استو از ديدگاه
ازسال است.  حدود  ٢٠١٠  شده  به  كشورها  از  دربسياري  بعد،  مي  ppm    ١٠  به  سوخت  فرآيند   ]٨،  ٤[رسد.  در  چه  اگر 

پالايشگاه (HDS)هيدرودولفوريزاسيون  توسط  كار مي، كه  به  استها  مناسب  و  تركيبات فن.  رود، خوب  براي  آوري معمولي، 
اين امر منجر به افزايش  .  تر براي غلبه بر اين مشكل دارد و نياز به شرايط با كاتاليزور فعال  ]١٠،  ٩[بنزوتيوفنيك موثرنيست  

در طول احتراق، افت    XSOباعث انتشار    زليو سوخت د  ني بنز  در سوخت، مانند  يگوگرد  هايبيترك  ]٩،١١[شود  ها ميهزينه
غ  احتراق،  افزا  زوريكاتال  كردن  رفعاليراندمان  ارتقاء كيفيت    شوديوذرات م  COانتشار    شيو  براي  .بنابراين، تحقيقات جدي 

كاهش، به عنوان يك روش  -هايي مانند استخراج، اكسيداسيون، جذب و استخراجآوريزدايي موجود انجام شده است. فنگوگرد
ي محتوا  هايي بالقوه براي توليد سوخت مايع با گوگرد استاندارد بدون تغييركيفيتخوب، ارزان، فناوري سريع وكارآمد، روش

از بين بردن گوگرد آليفاتيك مانند تيول ،تيواترو... موثر است اما براي از بين بردن    HDSروش    ]٧،٨[.  سوخت هستند براي 
تركيبهاي گوگردي هتروسيكليك مانند تيوفن، بنزوتيوفن، دي بنزوتيوفن و مشتقات آنها به دليل عدم جذب در سطح كاتاليزور  

تري مانند درجه حرارت بالاتر، فشار  شرايط سخت   HDSگوگرد به مقدار كمتر با استفاده از    موثر نيست. براي كاهش محتواي
ساختار شيميايي    ]١٣،  ١٢[كند،  يك روش مطلوب است. اين روش در شرايط ساده عمل مي  EDSزدايي با  بالاتر نياز است. گوگرد

ها و روغنهاي سوختي و تركيبات گوگردي استخراج شده به عنوان مواد اوليه قابل استفاده مجدد  تركيبات موجود در سوخت 
آزمايش شده اند. ماهيت    EDSنيستند. حلالهاي حلقوي، مانند ايميدازولدينون، پيرايميدينون و دي متيل سولفوكسايد براي  
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در صنايع    EDSفرار چنين حلالهاي مولكولي همراه با تعداد محدودي از عصاره گيري مناسب همراه است، پس از كاربرد طبيعي  
توجه بيشتري    (ILs)هاياخير،مايعهاييونيدرسال ]١٤[به دليل از بين رفتن خواص حلال و استخراج دشوار خودداري مي شود.

هاي مناسب براي حلالهاي آلي، قابل اشتعال وسمي در فرآيندهاي  توان از آنها به عنوان جايگزيناند زيرا ميرا به خود جلب كرده
بوتيل پيريدينيم تترا فلوروبورات در اينجا در  - Nمايع يوني   .استفاده كرد   (EDS)زدايي استخراجاز جمله سم  ]١٦،  ١٥[مختلف  

  اند. بنزوتيوفن مورد بررسي قرار گرفتهدي- ٦و٤بنزوتيوفن و دي ,بنزوتيوفن ,هاي گوگردي تيوفننظر گرفته شده است. تركيب
  

  روش .٢
انجام شد. در اينجا ابتدا ساختار كليه تركيبهاي گوگردي و مايعات يوني    ٠٩محاسبات تابع چگال با استفاده از برنامه گوسين      

سازي ساختار تركيبهاي گوگردي و مخلوط بهينه شد. بهينه    G++311-6و تابع پايه    DFTبا سطح تئوري    ٠٩در برنامه گوسين  
هاي ترموشيميايي  آنها با مايعات يوني  هم در فاز گاز و هم در فاز محلول انجام شده است. اين سطح از تئوري براي تخمين داده

هاي مثبت قرار داشتند. براي بدست آوردن نوع و تعداد  شود. تمام مواد در سطح حداقل انرژي و در حالت فركانستوصيه مي
استفاده شده است. براي بدست     AIM2000سته نرم افزاري  پيوندها در هر تركيب و مخلوط مايع يوني و تركيب گوگردي از ب

هاي ارتعاشي  استفاده شده است و فركانس  QST2آوردن حالت گذار در هر مخلوط از تركيب گوگردي و مايع يوني از روش  
صفر و انرژي آزاد گيپس از محاسبات فركانس بدست آمد.تركيبات مورد بحث در اين مقاله در شكل  هاي نقطههارمونيك، انرژي

  آمده است.  ١

S

 

S

 
N+

B-

F F

FF  
 N, [C4Py][BF4], IL-بوتيل پيريدينيوم تترافلورو بورات

 C8H6S, T2 ,بنزوتيوفن C4H4S, T1 ,تيوفن

 
S

 

S

 
 C10H10S, T4 ,٤،٦-ديمتيل بنزوتيوفن C12H8S, T3 ,ديبنزوتيوفن

  

  تركيبهاي گوگردي حلقوي و مايع يوني . ساختار ١شكل

  .بحث ٣
از بهينه     سازي مخلوط تركيب گوگردي و مايع يوني هم در فاز گاز و مايع  سازي كاتيون و آنيون در مايع يوني، بهينهپس 

آورده شده است. شكل بدست آمده براي پتانسيل الكترواستاتيكي تركيبات مشخص    ١سازي در جدولبررسي شد. نتايج اين بهينه
  اين پتانسيل الكتريكي را در تيوفن و مايع يوني نشان مي دهد.  ٢شده است. شكل
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T1                                 T1/IL 
    . پتانسيل الكتروستاتيكي بدست آمده براي تيوفن و مخلوط تيوفن و مايع يوني٢شكل                          

      

  

 DFT/B3LYP/6-31G++(d,p) سازي تركيبهاي گوگردي با استفاده از روشبدست آمده براي بهينه هاي . داده١جدول

Compound Energy (a.u.)  (D) RMS 

T1 -553.0733 0.5187 0.00019437  

T2 -706.7577 0.6425 0.00001348 

T3 -860.4444 0.7803 0.00000706 

T4 -785.4129 1.0403 0.00000450 

  

انرژي متقابل ارتباط مجموعهبا هر تركيب گوگردي مي  [BF4][C4Py]ارزيابي  به  كاراييتواند  به توضيح  هاي  ها كمك كند. 
  دهد. ها را نشان مياين انرژي  ٢كند.جدولمختلف استخراج براي تركيبات گوگردي حلقوي كمك مي

  

 هاي گوگردي . انرژي برهمكنش بين مايع يوني و تركيب ٢جدول

Compound IL+sulfur compoundE compound E  sulfur compound-ILE  ∆E  

T1 -1383.910 -553.0732 -1383.9051 0.0049 

T2 -1537.5968  -706.7577  -1537.5896  0.0079  

T3 -1691.2825  -860.4443  -1691.2762  0.0063  

T4 -1616.2531  -785.4129  -1616.2448  0.0083  

IL - -830.8319 - - 
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،تجزيه و تحليل پتانسيل الكتروستاتيك انجام شد كه كاتيون پتانسيل  AMI2000هاي بدست آمده از محاسبات  با توجه به داده
  (AIM)ها  ها در مولكولتجزيه و تحليل اتم  الكتروستاتيك به شدت مثبت و آنيون پتانسيل الكتروستاتيك به شدت منفي دارد.

براي  (BCP)و لاپلاسيندر نقطه بحراني پيوند ƿ(r)ها انجام شد. چگالي الكتروني كلبراي بررسي خواص توپولوژيكي برهمكنش
نقطه بحراني  ٩داراي    C4H4S-[BF4][C4Py]دهد كه  هاي پيوندهاي شيميايي مفيد هستند. نتايج نشان مينشان دادن ويژگي

نقطه بحراني   ٩،  ٨،  ٨به ترتيب داراي     S6H8C  ،S8H12C ،S 10H10Cبا تركيبات    [BF4][C4Py]است در حاليكه    (BCP)پيوند  
شاخه  تعداد  هرچه  هم  اينجا  در  پس  است.  اجزاءپيوند  با  حلقه  برهمكنش  احتمال  باشد  بيشتر  حلقه  روي  بيشتر     ILهاي 

  ) ٣شود.(جدولمي

 

 

 از مجموعه مايع يوني و تيوفن  AIM2000. لاپلاسين و دانسيته الكتروني بدست آمده از ٣جدول

Bond V H T L CD ʎ1 ʎ2 ʎ3 

S-H13 0.00090 -0.00047 0.00138 -0.00186 0.00232 -0.00142 -0.00133 0.01020 
F28-H24 0.01320 -0.00186  0.01571 -0.01757 0.01865 -0.02158 -0.02015 0.11205 
F28-H15 0.00666 -0.00011 0.00783 -0.00900 0.00983 -0.00952 -0.00862 0.05416 
F28-H17 0.00164 -0.00074 0.00239 -0.00313 0.00293 -0.00215 -0.00157 0.01628 
F29-H38 0.00626 -0.00129 0.00755 -0.00885 0.00975 -0.01040 -0.01019 0.05600 
F27-H24 0.00833 -0.00192 0.01026 -0.01219 0.01124 -0.00901 -0.00196 0.05974 
F26-H38 0.00376 -0.00105 0.00481 -0.00586 0.00566 -0.00500 -0.00287 0.03136 
F26-H13 0.00741 -0.00110 0.00852 -0.00962 0.00110 -0.00882 -0.00451 0.05647 
F26-C1 0.00777 -0.00150 0.00928 -0.01078 0.01067 -0.00802 -0.00373 -0.05242 

           . 

كند. براي درك توزيع مجدد الكترون و تركيب گوگردي، توزيع مجدد چگالي الكترون را ايجاد ميمايع يوني  تشكيل كمپلكس بين
هاي توزيع چگالي الكترون را داريم. تفاوت چگالي الكترون در ناحيه نقشه  ,يوني و تركيبات گوگرديمايع  ناشي از برهمكنش بين  

افزايش يافته است كه آن به    Sو تركيب گوگردي قرار دارد. نتايج نشان مي دهد كه چگالي الكتروني اتم    ILبرهمكنش بين  
كاهش يافته   Bچگالي الكترون بر روي  IL، به ان است. در آنيون موجود در  Sدليل انتقال الكترون از اتم هاي كربن متصل به 

پذيرنده    – فعالات دهنده  ) براي بدست آوردن فعل و ان٣(شكل  منتقل شده است.  Fاست. به اين دليل كه الكترون به اتم هاي  
بيشترين انرژي   NBOتجزيه و تحليل    ,با تركيبات گوگردي مورد مطالعه  [BF4][C4Py]بين   الكترونها  انجام شد.  هاي بين 

پيوند   به  حدود  B-F مربوط  پيوندي  نوع  در  اوربيتالها  همپوشاني  پيوندي  ١/٩٩است.  ضد  در  اما  كوچك  است  بسيار  ها 
  )٤است.(جدول
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 . طول پيوند در برهمكنش مايع يوني با تيوفن ٣شكل

 

  براي برهمكنش تيوفن و مايع يوني  NBO. نتايج ٤جدول 

F(j,j) Ej-Ei E(2) 
(kcal/mol) 

Accepter NBO(j) Donor NBO(i) 

1.028 12.03 21.57 RY*B25 LP*B25 
0.263 0.85 97.88 LP*(2)B25 LP(4) F26 
0.311 0.85 137.10 LP*(3)B25 LP(4) F26 
0.260 0.90 90.71 LP*(4)B25 LP(4) F26 
0.249 0.86 85.83 LP*(1)B25 LP(4) F27 
0.338 0.86 161.50 LP*(2)B25 LP(4) F27 
0.315 0.9 133.32 LP*(4)B25 LP F27 
0.330 0.84 155.56 LP*(3)B25 LP(4) F 28 
0.280 0.89 106.53 LP*(4)B25 LP(4) F 28 
0.394 0.88 213.56 LP*(1)B25 LP(4) F 29 
0.384 0.92 196.77 LP*(4)B25 LP(4) F 29 

  

در گوسين   انجام شده  توجه به محاسبات  پايه    DFTدر سطح    ٠٩با  تابع  تركيبات    G++(d,p)-6311با  با  مايع يوني  براي 
انرژي هاي بدست آمده آورده شده است. با توجه به مقادير انرژي بدست آمده   ٥بدست آمد. در جدول   TSگوگردي يك حالت 
حالت  انرژي  نمودار  تفاوت  است.در  كم  بسيار  محصول  و  است.    ١گذار  مشاهده  نرم    يهاشكل  نيهمچنقابل  از  آمده  بدست 

  دهد. يبودن ساختار حالت گذار به محصول را نشان م هيهم شب ،AIM2000افزار
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 . انرژي الكترون، انرژي نقطه صفر، انرژي آزاد گيپس(هارتري) در دماي صفر درجه سانتيگراد٥جدول

∆G ∆EZPE
ele G Eele

ZPE Eele Compound 
-- -- -553.0241 -553.0068 -553.0732 T1 
-- -- -706.6652 -706.6441 -706.7577 T2 
-- -- -860.3185 -860.2838 -860.4443 T3 
-- -- -785.2804 -785.2448 -785.4129 T4 
-- -- -830.6484 -830.6017 -830.8319 IL 

-1.5687 -3.3258 -1383.6750 -1383.6138 -1383.9109 IL/T1 
-1.0040 -4.1415 -1537.3152 -1537.2524 -1537.5968 IL/T2 
-0.2510 -3.5768 -1690.9673 -1690.8912 -1690.2825 IL/T3 
-0.3765 -4.5180 -1615.9294 -1615.8537 -1615.2531 IL/T4 

  

  

  .بررسي انرژي تيوفن با مايع يوني قبل و بعد از برهمكنش با مايع يوني ١نمودار 

  

  .نتيجه گيري ٣
ها نشان  براي بررسي مكانيسم استخراج تركيبات گوگردي حلقوي با مايع يوني استفاده شد. داده  DFTدر اين مطالعه از روش     
هاي گوگردي با تشكيل پيوند هيدروژني و واندروالسي براي استخراج با اين مايع يوني تمايل دارند. بخش  دهند كه تركيبمي

تري با تركيب  آنيوني مايع يوني در اين استخراج نقش بيشتري دارد. به اين دليل كه بخش آنيوني پيوندهاي هيدروژني قوي
ايجاد مي تحليل  گوگردي  از    TSكند. تجزيه و  استفاده  برهمكنش  AIM2000با  نوع  به  انجام شد.  با توجه  ها مشخص شد. 

استخراج بر هاي حلقوي گوگردي بدون شاخه مكانيسم  بيشتر به فراورده شباهت دارد. براي تركيب  TSهاي بدست آمده  انرژي 
دار مكانيسم اصلي استخراج بر مبناي تشكيل پيوند  اساس تشكيل پيوند هيدروژني است. اما در تركيب گوگردي حلقوي شاخه

اوربيتالواندروالسي و پيوند هيدروژني است. ويژگي پيوند و  با تركيبات گوگردي  هاي هومو و لومو  براي مايعهاي  هاي يوني 
كه چگالي  رود. در حاليبين آنيون و كاتيون مايع يوني با جذب تركيب گوگردي از بين نمي  LP-πهاي  متفاوت است. برهمكنش
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كند. مطالعه بر روي فعل و انفعالات مايع  تركيب گوگردي با تشكيل كمپلكس تغيير مي  Sالكتروني در اطراف آنيون مايع يوني و  
هاي يوني مفيد  دهد و براي طراحي مايعهاي گوگردي درك جامعي از مكانيسم استخراج توسط مايع يوني مييوني و تركيب

  خواهد بود.
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لي: استفاده از  اروش تئوري تابعيت چگ انفت ببرداشت عملي افزايش -بررسي تئوري
  دمولسيفاير عنوان استامينوفن به

  
    ٢، محمدعلي قدري٢، رضا رحيمي* ١اسداالله فرهادي

 صنعت نفت آلي، علوم پايه و زبان خارجي،دانشكده صنعت نفت اهواز و دانشگاه  -، شيمي فيزيكاستاديار   .١
1Department of Basic Sciences, Petroleum University of Technology, Ahvaz, Iran 

 صنعت نفت  دانشجوي كارشناسي ارشد، مهندسي نفت، نفت دانشكده صنعت نفت اهواز و دانشگاه   .٢

2Department of Petroleum Engineering, Petroleum University of Technology  Ahvaz, Iran 

 
 

  استامينوفن روش تابعيت چگالي، افزايش برداشت نفت، سورفكتانت،  تئوري، عملي،  كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
قابل    ي كه به سخت  نينسبت نفت خام سنگ  ژه، يبوده است. به و  رييدر حال تغ  ي دروكربنيه  ري ساختار ذخا   رياخ  يهادر سال   
 تا  ٥٥نفت كه به طور متوسط  مانده ياز باق يقابل توجه ريو ذخا يبا پرآب  يميقد ينفت نياديم شتريحال، ب نيدر ع . است ياب يباز
اخيرا، چهار روش براي افزايش برداشت نفت از چنين مخازن پيشنهاد شد.    .دندهيم  لياثبات شده را تشك  رذخاي  از  درصد  ٧٥

ها استفاده از مواد شيميايي كه باعث كاهش برهمكنش آب و نفت شده و در نهايت منجر به توليد بيشتر نفت  يكي از اين روش 
به    رياخ  يهادر سال  ها با مشتقات نفتيهاي بين تركيبات آلي به ويژه تركيبات سورفكتانت. بررسي برهمكنش]١[خواهد شد

) مورد مطالعه  MD(  يمولكول  كينامي) و دDFT(  يچگال  يتتابع  يتئور  يسازه يشب  ،يمولكول  يسازمدل  قيطور گسترده از طر
. بنابراين در  ]٢[شوندياستفاده م   يمولكول  يهابرهمكنش  ياب يارز  يهستند كه برا  يقدرتمند  ي هاكيقرارگرفته است. هر دو تكن

اين پروژه بررسي برهمكنش بين برخي از تركيبات موجود در نفت خام ميدان نفتي بگستان اهواز با سورفكتانت استامينوفن به  
  بررسي قرارگرفت.مورد   DFTو  (Interfacial tension (IFT))روش كشش سطحي 

  

    بخش تجربي و تئوري -٢
بشر مخلوط شده و به مدت    كيآب مقطر در    تريل  يليم  ٥را با  بنگستان  -اهواز  ي نفت  دانيم  ن ينفت خام سنگ  تريل  ي ليم  ٤٥   
از    (ppm)  ٥٠٠و    ٣٠٠،  ١٠٠هاي  هاي با غلطتسپس مخلوط  هم زده شد.   ١٠٠٠دور  همزن مغناطيسي با    توسط  قهيدق  ١٠

دقيقه حجم آب    ١٠شد بعد از  استامينوفن مايع تهيه گرديد. مخلوط واكنش در استوانه مدرجه ريخته و در مكان ثابتي قرار داده
استامينوفن ذكر شده   مقادير  براي  اين    ٣٠و    ٢٠،  ١٥جدا شده  اندازه گيري شد. همچنين كشش سطحي  ترتيب  به  درصد 

اندازه گيري شد كه ميزان نيروي وارده بر قطره ايجاد شده    ppm  ٣٠٠براي نمونه با غلطت    (IFT)سورفكتانت با تركيبات نفتي  
٢٤/١٩  (mN/m)   شود كه  كند باعث مي). سورفكتانت از طريق برهمكنشي كه با قطرات نفت و آب ايجاد مي١باشد (شكل  مي

دقيقا    ١آب شود. شكل  -تر شدن و در نهايت جداسازي امولسيون نفت راربگيرند و باعث سنگينقطرات نفت در كنار همديگر ق
در اين تحقيق براي بررسي بهتر   باشد.شود كه مقدرا فشار وارد بر سطح قطره محاسبه ميبراساس همين برهمكنش ايجاد مي

سازوكار جداسازي قطرات نفت از آب به كمك دمولسيفاير استامينوفن، برهمنكش بين اين تركيب با آب و برخي از تركيبات 
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انجام شد. در اين پروژه علاوه بر بهينه  B3LYP/6-31G موجود در نفت خام با كمك روش تئوري تابعيت چگالي با دستور پايه
) همچنين انرژي  ١كردن انرژي برهمكنش بين استامينوفن با آب، نرمال هپتان، بنزن و نرمال هگزان محاسبه گرديد. (جدول  

و به روش محاسباتي انجام شد و    ١نرمال هگزان با استفاده از رابطه  -آب-براي مولكول استامينوفن  (IFE)تشكيل دمولسيفاير  
  ) ٢(جدول  محاسبه گرديد. ٩١٥/١٢مقدار آن 

  

  
  ري فايعنوان دمولس به   نوفنياستام زي قطره آو ليو تحل هيتجز: ١شكل 

  
  

(١) 𝐼𝐹𝐸 =  
ாೌି(ாೠೞೝାாషೢೌೝ)


   

 

  ) برهمكنش بين استامينوفن با تركيبات مخلوط امولسيونa.u: انرژي (١جدول 

  بنزن -استامينوفن  نرمال هگزان -استامينوفن  نرمال هپتان-استامينوفن  آب  -استامينوفن
٧٤٣/٧٤٧  -٣٦٨/٧٥٢  -٦٧٢/٧٩١    -٧٤٦/٥٩١-  

  درجه سانتيگراد   ٣٠حلاليت (گرم / ليتر) در  
  ١/٠>  ) ºC٢٠نرمال هپتان (  ٥/٩×    ١٠ -٣  ) ºC٢٠نرمال هگزان (  ٨٤/١  ) ٣٠  ºCبنزن (

 

  )١آب (تركيبات جدول -تشكيل دمولسيفاير استامينوفن براي مخلوط نفت  ).a.u: محاسبه انرژي (٢جدول 
Benzene-water n-hexane-water n-heptane-water E acetaminophene IFE for n-hexane 

٣٠٨/ ٥٨٩-  ۴١۶ /٣١٣-  ٣/ ٧٢٠۵٢-  ٥١٥/ ٦١٨-  ٩١۵ /١٢  

 

  نتيجه گيري  -٣
زيرا هاي هيدروكربني كوچك برهمكنش خوبي با آب دارند  دهند كه مولكولنشان مي  ٢و  ١نتايج گزارش شده در جداول      

انرژي برهمكنش آنها با آب منفي است به همين دليل اين تركيبات داراي حلاليتي نسبتا خوبي در آب هستند. حلاليت اين 
باشند. باتوجه به اهميت ازدياد برداشت بيشتر نفت از چاه استفاده  تركيبت در آب در مقياس ميكروسكپي بصورت امولسيوني مي

عنوان دموليسفاير در اين روش بسيار موثر عمل كرد زيرا اين تركيب بخاطر داشتن برهمكنش هاي  از سورفكتانت استامينوفن به
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هاي تجربي ميزان ازدياد برداشت بيشتري باعث شكستن سيستم تعليقي شده و در نهايت با توجه به داده  p-pو    n-pاز نوع  
اين برهمكنش    IFEباشد به دليل مثبت بودن  . يكي از دلايلي كه ميزان درصد آب جداسازي شده كم مي)IFT( شود  مشاهده مي

  باشد. مي
  

  منابع و مراجع 
[1] Massarweh, O., & Abushaikha, A.S. (2020) The use of surfactants in enhanced oil recovery: A review 
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[2] Cheng, J., Xu, J., Yang, J., Lv, W., Lian, C., & Liu, H. (2022) Enhanced oil recovery by sacrificing 

polyelectrolyte to reduce surfactant adsorption: A classical density functional theory study. Chemical 
Engineering Science, 261, 117957. 
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    وليبنزن هگزات-كلي ن يهادمهين براي ريون ابع ت با كيتوپولوژ هاييژگيو يمحاسبه
  

    ١*،  فريبا نظري٢نفيسه فلسفي
  

  nazari@iasbs.ac.ir ،زنجان   يهيدر علوم پا  يليتكم  لاتيتحص  دانشگاه  و  يميش  ك،يزيف  يميش ،اريدانش-*و    ١
  n.falsafi@iasbs.ac.ir ،زنجان  يهيپا  علوم  در   يليتكم  لاتيتحص  دانشگاه  و  يميش  ك،يزيف  يم يش  ،يدكتر   يدانشجو -٢             

  
    

  فلزي، عايق توپولوژيك، ناورداي توپولوژيك، تابع ونير، مركز بار ونير هيبريدي -: چارچوب آليواژگان كليدي
  
 
  

  مقدمه  -١
هاي توپولوژيك رو شناخت ويژگي بيست و هفت درصد از مواد موجود در طبيعت داراي خاصيت توپولوژيك هستند. از اين    

ترونيك و فرد خود، در اسپيندليل ماهيت منحصر بهمواد توپولوژيك بهكند.  نقش مهمي در شناخت دنياي اطراف ما بازي مي
ها ي آنهاي توپولوژيك هستند كه مشخصهگروه از مواد با خاصيت توپولوژيك، عايقكامپيوترهاي كوانتومي كاربرد دارند. يك  

ي دوبعدي) هادي است. مواد توپولوژيك با ناورداهاي  بعدي) يا لبه (در نسخهي سههاي سطحي (در نسخهي عايق و حالتتوده
ي  ساده و كارآمد بر پايه  ها معرفي شده است. يك روشي آنهاي مختلفي براي محاسبهشوند و روشمي  توپولوژيك شناخته

)  ١ي (اي هستند كه مطابق با رابطهگزيدههاي جايهاي ونير تابعتابع  مركز بار ونير است كه با ناورداي توپولوژيك ارتباط دارد.
  آيند. دست ميهاي بلوخ به ي تابعاز تبديل فوريه

|𝑤,𝑹ൿ =


(ଶగ)య ∫ 𝑒ି𝒌.𝑹


|𝜓𝒌⟩ 𝑑ଷ𝒌        )١(  
آزادي پيمانهتابع بلوخ  پيمانهاي دارند پس ميهاي  انتقال  با  آنتوان  تابع اي  را به  از ها  اين منظور  براي  تبديل كرد.  نرم  هاي 

  دهد.تعداد نوارها را نشان مي 𝐽شود و  )) استفاده مي٢ي (اي (رابطهبراي انتقال پيمانه 𝑈ماتريس يونيتاري 
|𝜓෨𝒌ൿ = ∑ 𝑈(𝒌)

ୀଵ |𝜓𝒌⟩         )٢(  
)) كمينه شود. با  ٣ي (آيد كه تابع پراكندگي ونير (رابطهدست مي زماني به 𝑈از نظر مارزاري و وندربيلت بهترين شكل ماتريس  

  گزيدگي خواهد بود.  دست آمده داراي حداكثر جايكار تابع ونير بهانجام اين

 Ω௦ௗ = ∑ [
ୀଵ 〈𝑤,𝟎(𝒓)|𝑟ଶ|𝑤,𝟎(𝒓)〉−൫〈𝑤,𝟎(𝒓)|𝒓ො|𝑤,𝟎(𝒓)〉൯

ଶ
] = ∑ [

 〈𝑟ଶ〉 − 𝒓ത
ଶ ]  )٣(  

با جاياما يافتن تابع  ابعاد بالا كار سادههاي ونير  بهگزيدگي حداكثري در  تابعاي نيست  از  منظور  ونير هيبريدي  همين  هاي 
هاي بلوخ عمل  تابع گزيده هستند و در بقيه بعدها همانندشود كه در يك بعد خاص جاي استفاده مي))  ٤ي ((تركيبي) (رابطه

  كنند.  مي

|𝑤,𝑹ೣ
, 𝑘௬, 𝑘௭ൿ =

ೣ

ଶగ
∫  𝑒ିೣ.𝑹ೣ|𝜓𝒌ൿ 𝑑𝑘௫

గ
ೣൗ

ିగ
ೣൗ

             )٤(  

تابعرابطه بين  و ويژگيي  ونير  با  هاي  توپولوژيك  ونير هيبريدي تعريف ميهاي  بار  رابطهمركز  ونير  ٥ي (شود كه  بار  ) مركز 
  دهد. را نشان مي𝑥 گزيده در راستاي ي دوبعدي جايهيبريدي سامانه

  �̅�൫𝑘௬൯ = ൻ𝑤,𝟎, 𝑘௬ห𝑥ොห𝑤,𝟎, 𝑘௬ൿ =
ೣ

ଶగ
∫ 𝐴൫𝑘௫, 𝑘௬൯𝑑𝑘௫

ଶగ
ೣൗ


=

ೣ

ଶగ
 𝜙        )٥(  
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 شوند.) تعريف مي ٦ي (هستند كه مطابق رابطه𝜙 و فاز بري   𝑨) اتصال بري  ٥ي (هاي توپولوژيك در رابطهكميت

𝜙 = ∮ 𝑨(𝒌). 𝑑𝒌     ,                             𝑨(𝒌) = ⟨𝑢𝒌|𝑖𝛻𝒌𝑢𝒌⟩            )٦ (  
و با نگاهي به تحول مركز بار ونير (هيبريدي) ناورداي    )1984Berry ,( با توجه به مفهوم فاز بري معرفي شده توسط مايكل بري

  آيد. مي دست) به٨ي توپولوژيك (مطابق با رابطه

�̅� ൬𝑘௬ =
ଶగ


൰ − �̅�൫𝑘௬ = 0൯ =

ೣ

ଶగ
∮ 𝐴 ൬𝑘௬ =

ଶగ


, 𝑘௫൰ 𝑑𝑘௫ − ∮ 𝐴൫𝑘௬ = 0, 𝑘௫൯ 𝑑𝑘௫൨       )٧(  

�̅� ൬𝑘௬ =
ଶగ


൰ − �̅�൫𝑘௬ = 0൯ =

ೣ

ଶగ
∬ 𝛻 × 𝐴൫𝑘௫ , 𝑘௬൯𝑑𝑘௫

𝑑𝑘௬ =
ೣ

ଶగ
∬ 𝛺൫𝑘௫, 𝑘௬൯𝑑𝑘௫

𝑑𝑘௬ = 𝑎௫𝐶

 )٨(  
  

𝐶  هاي بدون تقارن بازگشت زماني) است و از انتگرال انحناي بري  ي توپولوژيك سامانهعدد چرن (مشخصه𝛺 = 𝛻 × 𝑨(𝒌)  
اي ي استوكس فراهم شده است. حركت دورهبا استفاده از نظريه  )٨(  به)  ٧(ي  آيد. گذر از رابطهدست ميي بريلوئن بهدر ناحيه

رو با توجه به تعداد دورهايي كه مركز  گيرند. از ايني بريلوئن دوبعدي حول استوانه در نظر مي مركز بار ونير را با توجه به ناحيه
توان عدد چرن (و با توجه به جهت چرخش آن، علامت عدد چرن) را مشخص كرد. ناورداي پيمايد، ميبار ونير حول استوانه مي

  )) است.  ٩-١١ي (هاكارگيري رابطه(با به 2Zهايي با تقارن بازگشت زماني قابل محاسبه است ناورداي ديگري كه در سامانه
∆ =  𝐿 𝑚𝑜𝑑 2           )٩(  

 𝐿 كند.  هايي است كه هر خط دلخواهي، نمودار تحول مركزهاي بار ونير هيبريدي را قطع مي تعداد دفعه  
𝜗; (𝜗௫ , 𝜗௬, 𝜗௭)           )١٠(  
𝜗 = ∆ (𝑘𝒊 = 0) + ∆ (𝑘𝒊 = 0.5) 𝑚𝑜𝑑 2       ,   𝜗 = ∆ (𝑘𝒊 = 0.5)     )١١(  

  

 روش  -٢

هاي الكتروني همانند كوانتوم  ي ويژگي كارگيري ابزارهاي محاسبهبا آگاهي از دانش فيزيكي معرفي شده در بخش مقدمه و به    
پايه بر  ناجايي موجاسپرسو كه  ابزارهاي محاسبهگزيده و  هاي تخت  نيز  و  است  استوار  مجازي  پتانسيل  هاي  ي ويژگيروش 

-ي نيكلهاي سامانهي ويژگيبه محاسبه) در اين كارWu, 2018و ونير طولز ()  Mostofi, 2008(  ٩٠توپولوژيك مانند ونير
  نزن هگزاتيول پرداخته ايم.  ب

 

  بحث و نتيجه گيري  -٣
هاي احاطه ي كاگومه (شش ضلعي الكترون ولت و شبكه ١٢/٠بنزن هگزاتيول داراي شكاف نواري در حدود - نيكلهادي نيمه    

نسبتا (يك نوار    با نام نوارهاي كاگومههاي كاگومه وجود سه نوار خاص  ي شبكهمشخصهضلعي و برعكس) است.  شده با سه
(شكاف    مدار  -. اين سه نوار با دو شكاف نواري ناشي از برهمكنش اسپين) استو دو نوار مشابه مخروط ديراك گرافن  مسطح

فلزي را در -هاي آليشوند. وجود سطح فرمي در يكي از اين دو شكاف نواري استفاده از اين چارچوبغيربديهي) از هم جدا مي
دو مخروط ديراك منتقل سازد. با آلاييدن الكترون سطح فرمي اين تركيب به شكاف نواري غيربديهي بين  ابزارها كارآمد مي

اين سامانهمي براي  توپولوژيك محاسبه شده  ناورداي  با  شود.  برابر  الكترون  با  آلاييده شده  نتيجه  12Z=ي دوبعدي  ي است. 
بنزن هگزاتيول نيازمند آلاييدن الكترون براي بروز رفتار عايق توپولوژيك آلي دوبعدي  -دست آمده نشان داد كه ساختار نيكلبه

  اين سامانه نشان داده شده است.   ساختار اتمي، الكتروني و تحول مركزهاي بار ونير هيبريدي ١است. در شكل 
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  بنزن هگزاتيول. - عايق توپولوژيك آلي دو بعدي نيكل )c) و توپولوژيك (b)، الكتروني (aساختار اتمي (  : ١شكل 
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محاسبات   بر اساس نيديميري] پd-٢،٣[دو يريپبررسي فعاليت بيولوژيكي يك مشتق 
DFT  و شبيه سازي داكينگ مولكولي  

  

  ٣، عليرضا بديعيو*٢قدسي محمدي زياراني، و*١ده نايبي-مهران فيضي

  )m.feizi@alzahra.ac.ir، ( شيمي آلي، دانشكده شيمي و دانشگاه الزهرا فيزيك، گروهپژهشگر پسادكترا، رشته شيمي  :  *و    ١

      )gmohammadi@alzahra.ac.ir(  ،استاد تمام ، رشته شيمي آلي، گروه شيمي آلي، دانشكده شيمي و دانشگاه الزهرا :*و    ٢
  abadiei@ut.ac.ir)تهران، (  استاد تمام ، رشته نانو شيمي، گروه شيمي ، دانشكده شيمي، پرديس علوم و دانشگاه  -٣          

 

 

  ، شبيه سازي داكينگ. يوند يپ  تمايل،  تئوري تابعي چگاليبيولوژيكي،    فعاليتكليدي:  گان واژ

 

  مقدمه  -١
ها    پ   لياوراس  ،گذشته  يدر طول سال  مانند  آن  مشتقات  دل  نيديميريپ  [d-2,3] دو يريو  به   يكيولوژيب  يها  تيفعال  ليها 

مورد توجه قرار گرفته اند.   يكروبيضد م  و )Hermecz, 1984(  حساسيت)، ضد  Nargund, 1991(  ضد باكتريمانند،    يمتعدد
از طرفي، امروزه مرگ و مير ناشي از بيماري سرطان بيشتر از ساير بيماري ها مي باشد. به همين دليل در اين مقاله ما يك  

  مشتقات اين گروه را به منظور بررسي رفتار ضدسرطاني آن ها از طريق روش هاي محاسباتي ارائه مي كنيم. تركيب از 
 

  روش ها  -٢
  )4a ،5H6Ar = C( نيديم ير ي] پd-٣،٢[دو ير يدروپي تتراهسنتز مشتق  -١-٢ 

  .)Ziarani, 2015(تركيب مورد نظر طبق مقاله قبلي سنتز و شناسايي شد    
  

  روش هاي محاسباتي ٢-٢ 
    ) چگالي  تابعي  تئوري  محاسباتي  روش  از  استفاده  و DFTبا  بيولوژيكي  خاصيت  پايداري،  ساختاري،  اطلاعات  توان  مي   ،(

سنتز شده با    ب يتركهمچنين مكان هاي فعال روي يك تركيب براي برهم كنش با ماكرومولكول هاي زيستي را بررسي كرد.  
 ل يو تحل  هي مورد تجز  Gaussian 09W  يافزار، با استفاده از بسته نرم B3LYP  يعملكرد  روشبا    DFTاستفاده از محاسبات  

بهينه   يبرا  يحاصل به عنوان ورود  ل يانتخاب شد و فا  GaussView 6.0با استفاده از نرم افزار    DFT  ماتيقرار گرفت. تنظ
مي باشد.     311g (d,p)-6سازي ساختاري مورد استفاده قرار گرفت. مجموعه پايه استفاده شده براي تمامي اتم ها، مجموعه پايه

از طرف ديگر، مطالعه شبيه سازي داكينگ مولكولي توسط نرم افزار اتوداك و اتوداك تولز به منظور بررسي خاصيت ضدسرطاني  
با استفاده از   ADMETتركيب مورد نظر انجام شد. در انتها، پيشبيني خواص دارويي تركيب سنتز شده توسط تجزيه و تحليل 

  انجام شد. OSIRIS DataWarrior 5.2.1نرم افزار 
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  بحث  -٣
 ي ساز  نهيبه دست آمد. هندسه به DFT/B3LYP/6-311g (d,p)با استفاده از روش  4a بي ترك يكامل هندس  يساز نهيبه    

نشان    (a)1آن در شكل    ي كربندياست و پ   يهارتر  -٤٢/٩٦٣  هيدر حالت پا  يكيالكترون  يدهد كه انرژ  ينشان م  بيترك  نيشده ا
الكترواستاتيكي ( داده شده است. پتانسيل  اين تركيب در شكلMEPاز طرفي نقشه ي   ( 1(b)   .نقشه نشان داده شده است

MEP و هسته دوست است.  الكترون دوستحمله  يبرا بيترك يرو  يواكنش ي نشان دادن مكان ها يمهم برا اريروش بس كي  
شود) در اطراف   ي(كه توسط سطح قرمز نشان داده م  يمنف  كيالكترواستات  ليدهد كه پتانس  ينشان م  4aتركيب    MEPنقشه  
  الكترون دوستي  يواكنش ها  يبرا  يمناطق اهداف مناسب  ن يدهد ا  يمتمركز شده است، كه نشان م   N5و    O1  ،O2  ياتم ها

متصل به   ي هادروژنيه ي) رويمثبت (سطح آبپتانسيل الكترواستاتيكي   ن،يعلاوه بر ا .(Zinatloo-Ajabshir, 2024) هستند
N1  ،N2    وN4  يهاكنش برهم  ا يهسته دوست    يهاواكنش  يبرا  ي آلدهيا  يها مناطق مكان  ن يا  دهديمتمركز است، كه نشان م  

نشان داده شده    (c)1در شكل    4aتجزيه و تحليل اوربيتال مولكولي هومو و لومو تركيب  درشت مولكول ها هستند.    ي باكيولوژيب
نشان   لوموو    هوموسطوح    ن يكمتر ب  يشكاف انرژاكترون ولت است.    ٧٤/٢است. انرژي گپ بدست آمده براي اين تركيب برابر با  

  دهدينشان م  شكاف انرژي  نيا  است.  بيترك  كي  يداري بالاتر، همراه با كاهش پا  يكيولوژيب  ت يو فعال  ييايميدهنده واكنش ش
بالايي دارد. به همين علت، ما شبيه سازي داكينگ مولكولي اين    يكيولوژيب  ت يو فعال  يي ايميش  يريپذ واكنش  4a  بيكه ترك

  انجام داديم.   )PDB ID: 3HB5سرطان پستان ( نيپروتئتركيب را با سلول هدف  
  

  

  ) c) و سطح هومو و لومو تركيب سنتز شده (b( MEP)، نقشه  a: هندسه بهينه (  ١شكل 

  

با    انتخاب شد. داكينگ ليو تحل هيتجز ي) براتمايل پيوندي نيتر ي(قو يآزاد اتصال منف يانرژ نيحالت اتصال با بالاتر نيبهتر
تمايل  شود.    يمتصل م  نهيسرطان س  نيبه محل فعال پروتئ  ٢مطابق شكل    4aتركيب    نگ،يداك  يها  يساز  هي توجه به شب

اين درحال است كه    مول است.  بر  يلوكالريك  -٩٦/٧برابر با  سرطان پستان    نيبا پروتئ  برهم كنشدر طول    اين تركيب  پيوندي
  جينتا نيابدست آمد.  -٩٨/٥تمايل پيوندي سيس پلاتين به عنوان داروي استاندارد سرطان در برابر اين سلول سرطاني برابر با 

  ي ضد سرطان  تيدهنده فعالدارند، كه نشان  نهيسرطان س  نيبه پروتئ  يشتريب  ي ونديپ   تمايل   تركيب سنتز شدهكه    دهد ينشان م
از لحاظ محاسباتي است.  با    سهيدر مقا  بيشتر اين تركيب با    در برهم  4a  يباتصال ترك  تيموقع  نيبهترسيس پلاتين  كنش 
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نشان داده    ٢ها در شكل    افتهيقرار گرفت و    ليو تحل  هيمورد تجز  ريدرگ  يكنش ها  آشكار كردن برهم  يبرا  3HB5  نيپروتئ
انجام شد.    ADMETدر انتها، تجزيه و تحليل مربوط به پيش بيني خواص دارويي اين تركيب توسط تجزيه و تحليل    شده است.

پيش بيني ها نشان مي دهد هيچ اثرات تومور زايي و جهش ژني براي اين تركيب وجود ندارد. بنابراين طبق نتايج محاسباتي  
را به عنوان عامل موثر بر سلول هاي سرطاني معرفي كرد و آن را براي طراحي محاسباتي    4aبدست آمده، مي توان تركيب  

  .) Rossi, 2024(داروهاي ديگر، بيشتر مورد تجزيه و تحليل قرار داد 
  

  

 بر روي پروتئين سرطان سينه 4a: شبيه سازي داكينگ تركيب  ٢شكل 

  نتيجه گيري  -٤
مشتقات      از  اين مقاله، يك تركيب  پ d-٢،٣[دويريدروپ يتتراهدر  اين    نيديميري]  بيولوژيكي  خواص  بررسي  براي  شد.  سنتز 

، شبيه سازي داكينگ مولكولي و پيش بيني خواص دارويي استفاده شد.  DFTتركيب از روش هاي مختلف محاسباتي از جمله 
اين تركيب، مكان هاي فعال براي واكنش هاي هسته دوستي و الكترون دوستي را نشان داد.   الكترواستاتيكي  نقشه پتانسيل 

بالايي دارد. از    يكيولوژيب   تيو فعال  يي ايميش  يريپذواكنش 4a  بيكه ترك  دادنشان   شكاف انرژي بين اوربيتال هاي هومو و لومو
  ج يبا توجه به نتاطرفي، پيش بيني اثرات دارويي نشان داد هيچ اثرات تومور زايي و جهش ژني براي اين تركيب وجود ندارد.  

سرطان    نيبا محل فعال پروتئ  يو به طور مؤثر  است  يستيفعال ز   تركيب،  4aتركيب  گرفت كه    جهينت  توانيآمده، مدستبه
آن با   يقو ونديپ  تمايل قيرا از طر تركيب نيا يضد سرطان تيفعال يمولكول داكينگ يسازه يشب ن،ي. بنابراشودي متصل م نهيس
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با توجه به نتايج محاسباتي اميدواركننده پيرامون خواص بيولوژيكي اين تركيب، مي توان   . كنديم  د ييتأ  نهيسرطان س  نيپروتئ
  از روش ها آزمايشگاهي نيز براي بررسي بيشتر اين تركيب استفاده كرد.
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با   Ni(100)ي توليد هيدروژن از تفكيك اتانول بر روي سطح كاتاليزگر مطالعه

  كارلوي سينتيكي سازي مونتاستفاده از شبيه 

 

  ٢، حديث بشيريو*١پروانه كبوتري

 (p-k-1987@yahoo.com)،، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه كاشاندانشجوي دكتري  -١

  (hbashiri.kashanu.ac.ir)، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه كاشان،دانشيار -٢
  

       

  هاتوليد هيدروژن، مونت كارلوي سينتيكي، الكل كليدي:  گان واژ

  

  مقدمه  -١
. گاز هيدروژن يك منبع جايگزين  ندامشكلات زيست محيطي شده  و اي  اي گلخانهزهافزايش گا  منجر بههاي فسيلي  سوخت   

هايي چون چگالي انرژي بالا، تجديد پذيري و سهولت ذخيره  ويژه اتانول به دليل مزيتها بهمناسب است. توليد هيدروژن از الكل
مورد     يدروژنيه  يهادر واكنش  يابه طور گسترده   زين  وميو پالاد  كلين  يزگرهاي]. استفاده كاتال١[دارد  سازي مورد توجه قرار

است مكان٢[توجه  ش  يهاسمي].  اهم  يرو  ييايميواكنش  شبيه.  دارد  ياديز  تيسطوح،  از  مونت  استفاده  ديناميك  سازي 
كند. هدف اصلي  ها را فراهم ميسازي كمي از اين واكنشتر و مدلعنوان يك ابزار قدرتمند امكان بررسي دقيقبه    (DMC)كارلو

  Ni(100)تانول بر روي  اگاز براي بررسي فرآيند توليد هيدروژن از تجزيه  -مدل شبكه  DMCسازي  اين كار استفاده از شبيه
پاد].  ٣[است از شبدستبه  جينتا  ان،ي ر  مقايسه    (TPD)  جذباو  ييدما  يزيرمربوط به برنامه  يتجرب  يهابا داده  يسازه يآمده 
  شوند. مي

    

  روش كار  -٢
هاي انرژي و مشخص كردن مقدار  Ni(100)  كاتاليزگر  ي اتانول روي سطحطراحي مكانيسمي براي تجزيه   در اين مطالعه با   

 سازيكار شبيه  TPD  هايرنمودا  توانستيم  CARLOSبا استفاده از برنامه    فعالسازي و ضرايب آرنيوس براي هر مرحله از واكنش
  تطابق دهيم.  و تجربي را برهم 

  

  گيري بحث ونتيجه -٣
آزمون و خطاهاي بسيار توانستيم مكانيسمي كه در جدول     از  براي تجزيه مشاهده مي  ١ پس  را  ي اتانول روي سطح  كنيد 

  گونه كه در شكل همان  محصولات اين مكانيسم متان، مونوكسيد كربن و هيدروژن هستند.    پيشنهاد بدهيم.  Ni(100)كاتاليزگر  
حاصل از   TPDپوشاني بسيار خوبي با نمودار سازي مكانيسم پيشنهادي ما تطابق و همحاصل از شبيه  TPDبينيد نمودار مي ١

  .]٤[ آزمايش تجربي دارد
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  هاي سينتيكي مربوطه : مكانيسم پيشنهادي و داده١جدول 

ʋ  (𝟏 مراحل واكنش  مرحله 

𝑺
) Ea (kJ/mol) 

١ CH3CH2OD + *   → CH3CH2OD(ads) ٠٠/٠ ١٠٥×٢٣/٠  

٢ CH3CH2OD(ads) →CH3CHOD(ads)+ H(ads) ١١/٨٩ ١٠١٣×٠٨/٩  

٣ CH3CHOD(ads)→CH3CHO(ads)+ D(ads) ٨٨/٥١ ١٠١٣×٢٠/٦  

٤ CH3CHO(ads)→CH3CO(ads)+ H(ads) ٤٥/٢٨ ١٠١٤×٠١/١  

٥ CH3CO(ads) → CH3(ads)+CO
(ads)

 ٧٣/١٢٤ ١٠١٥×٣١/٥  

٦ CH3(ads)+H
(ads)

 →CH4(ads) ٩٧/٥٣ ١٠١٤×٠٠/١  

٧ H(ads) +  H(ads)→H2(des) +  2* ٥٩/٩٦ ١٠١٤×٨٠/٩  

٨ H(ads) +  ∗ → ∗  +   H(ads) ٦٠/٣٧ ١٠٦×٠٠/١  

٩ CO(ads)→ CO(des)+ * ٦٢/٩٤ ١٠١٢×٠٠/٣٠  

١٠ CO(ads) +  * → ∗  +  𝑪𝑶(𝒂𝒅𝒔) ٧٧/٥ ١٠٣×٠٠/١  

١١ H(ads) + D(ads) → HD(des) +  2* ٩٤/٩٦ ١٠١٢×٠٠/٥  

١٢ D(ads) + D(ads) → D2(des) +  2* ٩٤/٩٦ ١٠١٣×٠٠/٥  

  

  

  TPD  هايسازي (خط ممتد) طيف هاي تجربي (خط چين) و شبيه :داده ١شكل 
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 منابع و مراجع 
[1] Kratochwil, T., Wittmann, M., & Küppers, J. (1993). Adsorption of ethanol on Ni(100) surfaces. Journal of 
electron spectroscopy and related phenomena, 64, 609-617. 
[2] Li, M., Guo, W., Jiang, R., Zhao, L., & Shan, H. (2010). Decomposition of ethanol on Pd (111): a density 
functional theory study. Langmuir, 26(3), 1879-1888. 
[3] Gates, S. M., Russell Jr, J. N., & Yates Jr, J. T. (1986). Bond activation sequence observed in the chemisorption 
and surface reaction of ethanol on Ni (111). Surface science, 171(1), 111-134. 
[4] Johnson, S., & Madix, R. J. (1981). Sulfur induced selectivity changes for methanol decomposition on Ni 
(100). Surface Science, 103(2-3), 361-396. 
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پايداري و احتمال توليد يوراسيل و توتومرهاي آن با كمك بر  Na+تأثيربررسي 
 زنجيره ماركوف 

  
    *،٢، شاپور رمضاني١زينب كركني

  marya.aryaee@yahoo.comياسوج،  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه  دكتري  -١
   shapour.ramazani@gmail.com، ياسوج، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه و دانشگاه    دانشيار  -*و  ٢

  
  

  خودي خودبه   ، يوراسيل، جهش زنجيره ماركوفواژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
باشد كه نقش مهمي در كد ژنتيكي و احتمالاً  مي  RNAديون، يكي از اجزاي اصلي  -) ٣H،١H(   ٤،٢-يوراسيل يا پيريميدين   

كند.  عمل مي DNAزا و هم مكانيزمي براي اصلاح سازي اوليه اطلاعات ژنتيكي دارد. يوراسيل هم به عنوان عامل جهشذخيره
تواند باعث تأثير چشمگيري بر ساختارهاي اتمي نوكلئوتيدها و عملكرد  انول يوراسيل مي-توتومري شدن همانند توتومري كتو

RNA    وDNA  هاي در جفت شدن بازها گرديده و در  شده و در طي فرآيندهاي همانندسازي و رونويسي، منجر به ناهنجاري
هاي خود به خودي را به همراه خواهد داشت. تحقيقات زيادي درباره اين توتومرها  نتيجه تغييرات در كد ژنتيكي و وقوع جهش 

  ). ٥-١كنند (ها در ساختار و انرژي نوكلئوتيدها را بررسي ميها انجام شده كه نقش آنراديكالها با فلزات و كنش آنو برهم 

 
محاسبات ساختارالكتروني و پايداري توتومرها  -٢  
و با    ٠٩پايداري و احتمال توليد آنها با محاسبات اوليه حاصل از برنامه گوسين    يرو  Na+ يوراسيل و توتومرهاي آن و تأثير   

در سطح    Na+ ها با  كنش آنكمك زنجيره ماركوف مورد بررسي قرار گرفت. بهينه سازي توتومرها و ساختارهاي حاصل از برهم
انجام شد (شكل  CCSD(T) اي در سطح  و سپس محاسبات تك نقطه  /311G(d, p)  MP2-6محاسباتي     ).١در فاز گازي 

تمركز بر روي برآورد احتمال توليد هر توتومر و تأثير    متفاوت آنها شد، بنابراينمنجر به احتمال توليد  پايداري متفاوت توتومرها 
  در فاز گازي به صورت زيراست  يوراسيلبر آن و پايداري توتومرها خواهد بود. پايداري توتومرهاي   Na+ حضور يون

U1> U2 > U3 > U12 > U10 > U14 > U13 > U7 > U11 > U4 > U15 > U8 > U9 > U5 > U16 > U8 

  

 بر آنها Na+زنجيره ماركوف و ساخت ماتريس انتقال براي يوراسيل و توتومرهاي آن و تأثير  -٣
در اين زنجيره تكاملي به تبديل   1U دهد. حضورشود، نشان مي آغاز مي  1Uفرآيند تكراري تبديل مولكولي را كه با    ٢شكل     

دار آنها) ايجاد    Na+مولكول (همتاهاي    ١٦زنجيره ماركوف براي هر يك از    ١٦بستگي دارد.   10Uو    2U   ،4Uهاي  آن از مولكول 
ساخته شد  ١٦×١٦محاسبه شد. ماتريس انتقال  ٨تا  ١گرديد، سپس احتمال توليد هر مولكول در هر زنجيره مشابه با معادلات 

  دادندرا نشان مي  Na+هاي  و همچنين كمپلكس  16Uتا    1Uكه عناصر سطرها، احتمالات مربوط به سنتز توتومرهاي زنجيره از  
براي همگرا شدن عناصر ماتريس به مقادير ثابت لازم بود كه ماتريس به طور مكرر و مجموع عناصر هر سطر برابر با يك است.  

بر   Na+ احتمال تغييرات توتومري يوراسيل در دماهاي مختلف و با حضور يا عدم حضور  ١در خودش ضرب شود. در جدول  
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به شدت پايدار چه در حضور سديم و    1Uدهند كه يوراسيل در حالت  اساس زنجيره ماركوف بررسي شده است. نتايج نشان مي
اندك است و با افزايش دما يا حضور سديم   2U). احتمال تغيير به حالت ٠.٩٩٩٩٩٩٩چه در نبود آن است (با احتمالي بيش از 

طور كلي، افزايش دما و سديم تأثير  ، اين احتمالات بسيار كم هستند. به16Uتا    3Uشود. اما در ساير حالات مانند  كمي بيشتر مي
  ماند. طور عمده در حالت اوليه خود باقي ميمحدودي بر پايداري توتومرها دارد و يوراسيل به

  

  
  .CCSD(T)هاي نسبي گونه ها در : انرژي ١شكل

  
  

  
  : چرخه ماركوف يوراسيل و توتومرهاي آن. ٢شكل

  
  
  
 

)٤      ( 
 

1 1,10
1,10

10

exp
U G

K RTU

    
 

 )٣     (   
 

1 1,4
1,4

4

exp
U G

K RTU

    
 

  )٢       ( 
 

1 1,2
1,2

2

exp
U G

K RTU

    
 

  )١(            
 

1
1,1

1

1
U

K
U

   

)٨( 
       

10
1,10

1 2 4 10

U
P

U U U U


  
  

      
  
  
    

)٧(   
       

4
1,4

1 2 4 10

U
P

U U U U


  
  )٦  (  

       
2

1,2
1 2 4 10

U
P

U U U U


  
  )٥(     

       
1

1,1
1 2 4 10

U
P

U U U U


  

  

  

0

50

100

150

200

E
n
er

gy
 (
kJ

 m
o
l-1
)

U1

U2

U16

U11
U10

U7

U5

U6

U4

U3

U8

U9

U15

U14
U13

U12

U16Na

U7Na

U11Na

U12Na

U13Na

U14Na

U15Na

U9Na

U10Na

U8Na

U6NaU5Na

U3Na U4NaU2Na

U1Na



 

429 
 

  درجه سانتيگراد.  ٣٥.٥٠- ٣٧و توتومرهاي آن در دماهاي  1U: احتمال توليد ١جدول
T=309.65(Na) T=309.65 T=309.15(Na) T=309.15 T=308.65(Na) T=308.65 T=308.15(Na) T=308.15  

0.999999953 0.999999958 0.999999953 0.999999959 0.999999953 0.99999996 0.999999953 0.999999961 U1 

4.37E-08 3.92E-08 4.37E-08 3.81E-08 4.37E-08 3.71E-08 4.37E-08 3.61E-08 U2 

7.71E-21 5.73E-21 7.71E-21 5.28E-21 7.71E-21 4.90E-21 7.71E-21 4.57E-21 U3 

8.96E-14 7.38E-14 8.96E-14 7.03E-14 8.96E-14 6.69E-14 8.96E-14 6.37E-14 U4 

3.46E-34 2.10E-34 3.46E-34 1.86E-34 3.46E-34 1.63E-34 3.46E-34 1.44E-34 U5 

2.13E-33 1.32E-33 2.13E-33 1.16E-33 2.13E-33 1.03E-33 2.13E-33 9.09E-34 U6 

3.38E-21 2.51E-21 3.38E-21 2.31E-21 3.38E-21 2.15E-21 3.38E-21 1.99E-21 U7 

8.44E-26 5.85E-26 8.44E-26 5.28E-26 8.44E-26 4.82E-26 8.44E-26 4.40E-26 U8 

9.96E-26 6.87E-26 9.96E-26 6.21E-26 9.96E-26 5.67E-26 9.96E-26 5.17E-26 U9 

3.09E-09 2.73E-09 3.09E-09 2.64E-09 3.09E-09 2.56E-09 3.09E-09 2.48E-09 U10 

1.40E-15 1.12E-15 1.40E-15 1.05E-15 1.40E-15 1.00E-15 1.40E-15 9.45E-16 U11 

7.67E-17 6.05E-17 7.67E-17 5.65E-17 7.67E-17 5.35E-17 7.67E-17 5.03E-17 U12 

1.03E-20 7.69E-21 1.03E-20 7.08E-21 1.03E-20 6.59E-21 1.03E-20 6.15E-21 U13 

6.48E-20 4.88E-20 6.48E-20 4.52E-20 6.48E-20 4.24E-20 6.48E-20 3.94E-20 U14 

9.62E-23 6.97E-23 9.62E-23 6.40E-23 9.62E-23 5.89E-23 9.62E-23 5.44E-23 U15 
8.75E-33 5.48E-33 8.75E-33 4.83E-33 8.75E-33 4.30E-33 8.75E-33 3.80E-33 U16 

  
 

گيري يجهنت-٤  
تواند به عنوان واسطه  مي  Na+تأثير بگذارد.    DNAتواند بر پايداري ساختار  ، ميNa+توتومري در يوراسيل، به ويژه در حضور     

عمل كرده و فرآيند توتومري را تحت تأثير قرار دهند، به طوري كه تشكيل توتومرهاي ناپايدار را تسريع كنند. اين تغييرات  
توانند اي منجر گردند. در نتيجه، اين تغييرات ميهاي نقطهشوند و به جهش  DNAممكن است باعث بروز خطا در خوانش توالي  

  هاي سلولي مشابهي ايجاد كنند. را مختل كرده و مشكلات ژنتيكي و پاتولوژي DNAو   RNAعملكرد طبيعي 
  
  

 منابع و مراجع 
[1] Sousa, MML., Krokan, HE., & Slupphaug, G. (2007). DNA-uracil and human pathology. 28,276–306. 
[2] Mohammadi, M., & Ramazani, S. (2016). Theoretical kinetics study of thymine tautomerism and interaction 
of Na with its tautomers.Molecular Physics, 118, 1-19.  
 [3] Korkani, Z., & Ramazani, Z. (2024). Dynamics of spontaneous mutations: implications of guanine–cytosine 
tautomers on chromatin integrity, Molecular Physics, e2396539. 
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 :ي بورنيتريدي اصلاح سطحي شدهبارگذاري داروي متوتركسات بر بستر نانولوله 
  سازي ديناميك مولكولي مطالعه شبيه 

  
    ٣، سبا رضايي، *٢، محمدحسين كوثري١ليلا توحيدي فر 

  l.tohidifar@iasbs.ac.ir  ،تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان  محقق پسادكتري، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  ١
  mhkowsari@iasbs.ac.ir تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان،  دانشيار، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  ،*٢

  sabarezaey@iasbs.ac.ir  تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان،  ، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاهدانشجوي كارشناسي ارشد  ٣

  
  

  ي بورنيتريدي، پليمر كيتوسان، متوتركسات، ديناميك مولكولي دارورساني هدفمند، نانولوله واژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
ي داروهاي ضدسرطان، دارورساني هدفمند به بافت موردنظر در بدن است كه براي اين منظور از زمينههاي مهم در  از موضوع   

) به  BNNTsهاي بورنيتريدي (كنند. نانولولهشود كه به سوي بافت آسيب ديده حركت ميهاي دارويي استفاده مي نانوحامل
سازگاري به هاي منحصر به فرد خود از جمله پايداري بالاي شيميايي و گرمايي، نسبت سطح به حجم بالا و زيستدليل ويژگي

شود  ) استفاده ميCSها از پليمر كيتوسان (چنين، براي اصلاح سطح نانولولهاند. همهاي موثر دارويي شناخته شدهعنوان نانوحامل
هاي  نمودن دارو مجاور سلولدر رها  pHتواند به عنوان عاملي حساس به  هاي بورنيتريدي، ميكه علاوه بر افزايش حلاليت نانولوله

شيميايي داروها و افزايش پايداري از عوامل مهم در طراحي ). محافظت زيست٢٠٢٢،  Kakarlaهدف نقش موثري ايفا نمايد (
هاي بورنيتريدي و قابليت بارگذاري داروها در فضاي  روند كه بر اساس ساختار نانولولههاي دارورساني كارآمد به شمار ميسامانه

رسد. در اين كار تحقيقاتي بر فرآيند بارگذاري  ها، توجه به جزييات الگوي بارگذاري داروها ضروري به نظر ميداخلي و خارجي آن
 ) متوتركسات  ضدسرطان  نانولولهMTXداروي  خارجي  سطح  روي  سطحي)  اصلاح  بورنيتريدي  يا  ي  كيتوسان  پليمر  با  شده 

رود نتايج به دست  است كه اميد آن ميسازي ديناميك مولكولي تمركز شدهشده در فضاي داخلي نانولوله با روش شبيهحبوسم
  هاي بورنيتريدي باشند. هاي دارورساني بر پايه نانولولههايي نوين در جهت پيشرفت در مسير طراحي سامانهآمده مبناي ايده 

  

  روش  -٢
نوع دستهنانولولهساختار      به كمك نرم  ٥٠) و طول  ١٢و١٢هاي كايراليته (صندلي با مولفهي بورنيتريدي از  افزار   آنگستروم 

Nanotube Modeler  .دو زنجيركيتوسان متشكل از پانزده مونومر    طراحي شدD-glucosamine (GCS)    وN-aceyl-D-

glucosamine (NAG)افزار  ، توسط نرمAmberTools17   ساخته شد. در مورد داروي متوتركسات نيز از ساختار بلورنگاري
اختصاري  دريافت علامت  با  پروتئين  داده  بانك  پايگاه  از  نيروي  1DDSشده  ميدان  شد.  استفاده   ،GROMOS54a7    جهت

بين اجزاي سامانه استفاده شد. مولكولكنشتوصيف برهم پتانسيل  هاي  با  در نظر گرفته شدند. تمامي    TIP3Pهاي آب نيز 
) پيش رفتند. در گام اول، زنجيرهاي پليمر در دو  ٢٠١٤،  Abraham(  ٤.٠.٥ي  افزار گرومكس نسخهها توسط نرمسازيشبيه

رساني و اصلاح  هاي آب و يون احاطه شد. پس از مراحل به تعادلطرف نانولوله قرار داده شدند و ساختار حاصل توسط مولكول
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اتمسفر صورت گرفت. در گام دوم،    ١و فشار    ٣١٠نانوثانيه در دماي    ١٥٠سطح نانولوله با دو زنجير پليمر، اجراي اصلي به مدت  
از ساختار نهايي گام نخست جهت بارگذاري پانزده مولكول داروي متوتركسات بر بستر آن به دو صورت استفاده شد. در يك  

آنگستروم از آن قرار داده شدند و در سامانه ديگر، سه   ١٠جي نانوحامل در فاصله حدود  سامانه، پانزده مولكول روي سطح خار
سازي در مولكول دارو در فضاي داخلي (كپسوله شده) و دوازده مولكول روي سطح خارجي نانوحامل قرار گرفتند. مراحل شبيه

  مان مطالعه گرديد. ها با گذشت زاين گام نيز همانند گام اول پيش رفت و مسير تحول سامانه
  

  گيري بحث و نتيجه -٣
شده با كيتوسان در ي بورنيتريدي اصلاح سطحيي متوتركسات بر بستر نانولولهجهت بررسي پايداري داروي بارگذاري شده   

دهد كه پس از گذشت  نشان مي  ١)، استفاده شد. قسمت (الف) شكل  RMSDريشه ميانگين مربع انحراف ( دو سامانه، از كميت
گيري داشته است هاي حاصل از تغيير اين كميت در هر دو سامانه، كاهش چشمسازي، نوساننانوثانيه از شروع شبيه  ٢٥حدود 

براي   RMSDهاي دارو بر بستر نانوحامل دارد. علاوه بر آن، مقدار ميانگين و تغيير  كه نشان از پايداري فرآيند بارگذاري مولكول
تواند بارگذاري و جذب موثرتر داروي  تر است كه ميسامانه شامل سه مولكول داروهاي كپسوله شده در مقايسه با سامانه ديگر كم

رسد داروهاي محصور بيني نمايد. به نظر ميموتركسات در فضاي داخلي نانوحامل و در نتيجه پايداري بيشتر اين سامانه را پيش
  تري داشته و در پايداري و كيفيت جذب دارو تاثيرگذار باشند.  در فضاي داخلي نانولوله تحرك كم

  

  
 

سازي، (ب) انرژي  شبيه  هاي متوتركسات با گذشت زمانمولكول  )RMSD: (الف) تغيير ريشه ميانگين مربع انحراف (  ١شكل 
برهم بين پتانسيل  سامانهكنش  دهنده  تشكيل  اجزاي  ميان  و  هاي  مولكولي  كولني  سهم  تفكيك  به  موردنظر  دارورساني 

  واندروالسي. 
  

محاسبه از  حاصل  برهمنتايج  كل  پتانسيل  انرژي  بيني  و  كنش  كولني  سهم  تفكيك  همراه  به  سامانه  اجزاي  ميان  مولكولي 
بستر نانوحامل  هاي دارو به جذب بر  است. مقادير منفي نشان از تمايل مولكولآورده شده  ١واندروالسي در قسمت (ب) شكل  

-اند. سهم برهم نانولوله/كيتوسان به عنوان سهم غالب شناخته شده- هاي داروكنشدارند كه سهم نيروهاي واندروالسي در برهم 
دهد  سازي كنوني نشان ميشبيه  يابد. شده افزايش مي هاي دارو و نانوحامل در حالت كپسوله مولكولي ميان مولكولهاي بينكنش

بارگذاري كه محصور شدن مولكول و  افزايش داده  را  نانوحامل  و  ميان دارو  نانولوله، ميزان تماس  دارو در فضاي داخلي  هاي 
هاي  تواند به عنوان الگوي پايدارتر و موثرتر جهت بارگذاري مولكولزمان دارو در فضاي داخلي و بستر خارجي نانولوله ميهم

  دارو بر بستر نانوحامل موردنظر معرفي شود. 
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 ي اوتكتيك عميق سبز بر پايه كولين هاحلال سازي ديناميك مولكوليشبيه

 هاي آن با اوره مشتق و 

  
  ، * ٢، محمدحسين كوثري١فاطمه فتاحي

  f.fattahi@iasbs.ac.ir  ،تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان  دانشجوي دكتري، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  ١
  mhkowsari@iasbs.ac.ir تحصيلات تكميلي علوم پايه زنجان،  دانشيار، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه  ،*٢

  
  

  كلريد، ديناميك مولكولي   عميق، پيوند هيدروژني، كولين هاي اوتكتيك  حلال واژگان كليدي:  
 
  

  مقدمه  -١
ي پيوند هيدروژني  دهندهي  گونهاز يك    هستند كه ها  حلالجديدي از    هاي فرا زودگداز نسليا حلال  عميق  هاي اوتكتيكحلال   
)HBD(  ) و يك پذيرنده پيوند هيدروژنيHBAهاي اوتكتيك عميق  ترين حلال. متداولشونديمهاي مشخص تهيه ) در نسبت
نمك  از آمونيوميمخلوط  نظير    هاي  چهارم  كلريد نوع  هيدروژني  با موادي  با    كولين  پيوند  دهندگي  ايجاد    قابليت  اوره  مانند 

مطلوب   به نقطه ذوب كم و فشار بخار ناچيز، سادگي تهيه و قيمت مناسب، كارايي  توانيمهاي سبز  اين حلال  خواص  از.  شوندمي
  ها اشاره كرد. پذيري خواص در اثر تغيير در ساختار و نسبت گونهتنظيم  قابليت  گاز و همچنين  جذب و جداسازي   فرآيندهاي  در

 جذب   براي  هاي سبزسامانه  از كارآمدترين  كولين كلريد  هاي اوتكتيك عميق بر پايهدهد كه حلالهاي اخير نشان ميبررسي
و مولكول    نيكولكاتيون    ني ب  يقو  يدروژنيه  يوندهاياز پ   يا دهيچيپ ها شبكه  در اين حلال  .)٢٠٢١،  Kazarina(گازها هستند  

  نيبا كمتر  يبندصورت گيري  شكلو    يد با كلر  قوي  يدروژنيههاي  ونديپ   تشكيل  يبرا  مايل . تشوديم   جاد يا  يد كلرآنيون  اوره با  
 مختلف،   هاي اوتكتيك عميقي حلالهاي سازندهدهد. بسته به نوع و نسبت گونهرا نتيجه مي  موضعي  يساختار  ظمننوعي    ي،انرژ

در اين كار    . شوديمها  نيز متفاوت بوده كه در نهايت منجر به رفتار و كارايي متفاوت اين حلال  ها بين گونهآزاد    فضاي  زانيم
هاي  سازي ديناميك مولكولي، به بررسي خواص ديناميكي، ميزان حجم آزاد سامانه و رفتار حلالتحقيقاتي با استفاده از شبيه

  .  شده است پرداختههاي آن با اوره اوتكتيك عميق بر پايه كولين كلريد و مشتق
  

  روش  -٢
هاي مولي متفاوت نمك به  ها و نسبتي حلال اوتكتيك عميق با كاتيونبراي سه سامانهديناميك مولكولي    يهايسازهيشب   

- هيدروكسي- ٢(-متيلتري هاي  سازي شامل كاتيونشبيه  يها انجام شده است. سامانه  ١اوره مشخص شده در قسمت (ب) شكل  
با اوره   اتيل) آمونيوم و آنيون كلريد همراههيدروكسي-٢تري(-اتيل) آمونيوم و متيلهيدروكسي-٢دي(-متيلتيل) آمونيوم، ديا
هاي  مولكول از گونه   ٢٥٦شامل    طراحي شده است. هر سامانه  نگسترومآ  ٥٦و    ٤٦  ،٥٦طولي به ترتيب به  مكعب  هاير جعبه د

  افزاري با استفاده از بسته نرم  است كه  ١در شكل    اورهاز مولكول    شده) مشخص  ١:٢) يا (١:١نسبت مولي (و    آنيون  كاتيون،
LAMMPS    ٢٠٢١نسخه  Thompson)  ،در مجموعه آماري    )٢٠٢٢NVE  اي شدهسازي شده است. ساختارهاي بهينهشبيه

ميدان نيروي از  پارامترهاي پتانسيل  مختلف فضا تكرار شد.   هاي موجود در سامانه با نرم افزار پكمول در جهاتاز هر يك از گونه 
ها از الگوريتم جهش  سازي) استخراج شده است. در تمام شبيهCL&Pپادوآ و همكاران (-بر پايه امبر گزارش شده توسط لوپز
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و    شد   گرفتهآنگستروم در نظر    ١٢اي استفاده و طول گام زماني يك فمتو ثانيه انتخاب شد. شعاع قطع پتانسيل جفتيقورباغه
رساني، اجراهاي اصلي    هاي الكتروستاتيك كولني از روش جمع اوالد استفاده شد. پس از مراحل به تعادلكنشبراي تعيين برهم

خواص ديناميكي قرار داده    خواص ساختاري وبراي محاسبه  اتمسفر    ١كلوين و فشار    ١٥/٣٥٣نانوثانيه در دماي    ٤٠به مدت  
    شد.

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
منجر ها  در اين حلال  پيوسته  يدروژني ه  ونديوجود شبكه پ و    هستند  يي نسبت بالابه    گرانروي  ياراد  هاي اوتكتيك عميقحلال   

مراكز    يبرا)  MSD، نمودار تابع ميانگين مربع جابجايي (١شكل  قسمت (الف)  در    .شوديم   سامانهها درون  به كاهش تحرك گونه
. شيب تابع براي هر  تاس  شده ميزمان ترس  مورد مطالعه نسبت به  قيعم  كيسامانه حلال اوتكتسه  موجود در    يهاجرم گونه

  اتيل هيدروكسي-٢هاي شود با جايگزيني گروهكه مشاهده مي طورهمانگونه با ضريب خودنفوذي آن در سامانه متناسب است. 
ها، شيب نمودار ميانگين ) در ساختار كاتيون مشتق كولين اين سامانه–OH2CH2CHبه جاي متيل (افزايش تعداد زنجيرهاي  

  ل ياتيدروكسيه-٢هاي  با توجه به تعداد گروه  توانديم يابد كه  حلال كاهش مي  دهندهل يتشكهاي مربع جابجايي مربوط به گونه
ها  . در اين سامانهشود  داده  حيتوضها  بين گونه  تريقو  يدروژني ه  وند يشبكه پ هاي بين مولكولي و  كنشبرهم   تقويت  جهينت  و در 

كه با توجه به ماهيت مولكولي آن نسبت به كاتيون و آنيون مورد انتظار است.   استبيشترين ديناميك مربوط به مولكول اوره  
ها، همبستگي ساختاري  آنيون كوچك كلريد، چگالي بار سطحي زيادي دارد و مطالعات ساختاري و پيوند هيدروژني در اين سامانه

دهد و حركت انتقالي  هاي هيدروكسيل كاتيون را نشان ميزياد و تشكيل پيوند هيدروژني بسيار قوي بين آنيون كلريد و گروه
تر بوده است كه ها، ديناميك و خودنفوذي كاتيون نسبت به دو گونه ديگر پايينكمتري نسبت به اوره دارد. در تمامي سامانه

 هاي هيدروكسيل باشد. تواند ناشي از حجم و جرم مولي بيشتر كاتيون و حضور گروهمي

  
 

ي حلال اوتكتيك عميق  هاسامانه ي موجود در  هاگونه براي مراكز جرم    )MSDتغييرات ميانگين مربع جابجايي (: (الف)    ١شكل  
اوتكتيك عميق و  سامانه  دهندهل يتشكسازي، (ب) ساختار اجزاي  شبيه  با گذشت زمان ي مولي اجزاي  هانسبت هاي حلال 

  سازنده. 

 
ها  سولفيد در اين حلالاكسيد و هيدروژن جذب فيزيكي گازهاي اسيدي كربن ديدر ادامه اين فعاليت پژوهشي به بررسي خواص  

اوليه شبيه نتايج  نشانپرداخته خواهد شد.  توافق با گزارشمي  سازي  كه در  تعداد  دهد  افزايش  با  -٢  ي هاگروههاي تجربي، 
گازيدروكسيه فيزيكي  جذب  اين  اتيل،  در  اسيدي  مي  ها سامانههاي  و  افزايش  ديناميكي  ساختاري،  جزييات  بررسي  يابد. 

   هاي مخلوط حلال با گاز مورد نظر است.ترموديناميكي سامانه
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سديم  بعنوان اند باتري هاي يون ليتيم، Calix[4]pyrrol امكان استفاده از    
  وپتاسيم 

  
  .  ٣، زينب بيگلري *٢،حميدرضاشاملويي١الهام گراوندتبار 

  shamlouei@gmail.com: دانشيار،شيمي فيزيك ،گروه شيمي ،دانشكده شيمي و دانشگا لرستان  نويسنده مسئول -١
  elhamtabar540@yahoo.com  دانشجوي دكتري ،شيمي فيزيك،شيمي،دانشكده شيمي ودانشگاه لرستان  -٢

 biglari@gmail.com،دانشيار،شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي و دانشگاه لرستان  -٣          

  
 

  ] پيرول،باتري هاي ليتيم،سديم وپتاسيم ٤كاليكس[  واژگان كليدي:

  
 

  مقدم -١
انرژي به خودجلب كرده است.قابل  باتري هاي يون سديم بدليل چگالي بالا، ايمني بالاوهزينه پايين توجه بسياري رابراي دخيره      

]مواد اندي نانوساختارها كه درقلب  ١پيش بيني است كه ممكن است جايگزين مناسبي براي باتري هاي يون ليتيمي باشند[
براي اند  هاي ذخيره كننده انرژي كه نيازمندسرعت وايمني بالا هستند قراردارند. بنابراين شناسايي مواد مناسبتحقيقات دستگاه

هايي  باشند. مولكولاند، نانوساختارهاي سه بعدي مطلوب ميهاي يون سديم ضروري است. براي دستيابي به مواد مناسبباتري
ها  ها ويونتوانند اتم راحتي ميها بهمانند كاليكس ارن،كاليكس پيرول، ساختارسه بعدي و سخت دارند.حفره داخلي اين مولكول

].دراين تحقيق ما كاربرد احتمالي  ٢شوند [هاي زيستي ميهاي مهم درنانوتكنولوژي، مولكولدارندكه تبديل به گيرندهرادرخود نگه
]پيرول را بعنوان اند اتم فلزات قليايي مانند ليتيم،سديم وپتاسيم را ازنظرخواص ساختاري، الكتريكي و ولتاژ سلول  ٤كاليكس[

  كنيم.  بررسي مي
  

  روش -٢
بامحاسبات تابع دانسيته چگالي با استفاده    B3LYP/6-311G(d,p)سازي ساختارها و محاسبات انرژي درسطح تئوري  بهينه    

]پيرول رايك اند درباتري هاي يون ليتيم،سديم وپتاسيم فرض كنيم،واكنش ها  ٤انجام شد.اگر كاليكس [  ٠٩ازبرنامه گوسين  
  دركاتدواندرامي توان بصورت زيرنوشت:

 Li/Na,K                                                                                                                                   )كاتد ١: (  
 
   calix[4]pyrrol +e +and K +Na /+Li ↔Li/ Na and K @ calix[4] pyrol@- سئول:                      م ١ ) :كاتد ٢(
  

  )  ٣توان با استفاده ازمعادله نرنست بصورت محاسبه كرد. (همچنين ولتاژسلول رامي
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  هاي ليتيم،سديم و پتاسيم ها و يوناز نماي بالا و كناري با اتم ]پيرول٤كاليكس [  شدهساختار بهينه: ١شكل 

  
  

: ١جدول  انرژي گپ وولتاژسلول مولكول هاي طراحي شده  
Structures Eg Vcell(CAM-B3LYP) 

Calix[4]pyridine ٨.٣٧  
Li@[4]calixpirol2 ٢.٦٥ ٣ 
Li+@calix[4]pyrrol ٦.٨٤  

Na@calix[4] pyrol ٢.٤٩ ٣.٤٢ 
Na+@calix[4] pyrrol ٧.٠٧  

K@calix[4] pyrrol ١.٥٨ ٢.٧٥ 
K+@calix[4] pyrrol ٦.٩٨  

 
ها نسبت به ساختار اوليه كاهش يافته است كه موجب افزايش ها ويوندهدكه انرژي گپ درحضور اتمنشان مي١نتايج جدول  
خوبي مي تواند نقش اندرا در باتري شود. باتوجه به مقدار بالاي ولتاژ سلول ميتوان دريافت كه ساختاركاليكس بهرسانايي مي

 يون سديمي ايفا كند.  

 

ري يگنتيجه-٣  
پيرول انجام شد.نتايج نشان دادكه انرژي  [4]تحقيق،محاسبات تابع دانسيته چگالي براي تاييدامكان استفاده ازكاليكسدراين     

هاي اتمي و يوني فلزهاي ليتيم، سديم و پتاسيم نسبت به ساختار اوليه كاهش يافته است كه اين  گپ محاسبه شده براي گونه
گونه براي  كاهش  ميمقدار  نشان  اين  است.  يوني  از  بيشتر  بسيار  اتمي  كاليكس   هاي  الكتريكي  رساناي  كه  پيرول [4]دهد 

-CAMهاي يون ليتيم، سديم وپتاسيم با روش  عنوان اند باتريهاي فلزات نامبرده بيشتراست. مقادير ولتاژ سلول بهدرحضوراتم

B3LY  توانند پيرول مي[4]بودن دركناركاليكستر و در دسترس  دليل سميت كممحاسبه شد. نتايج حاكي ازان است كه سديم به
  هاي ليتيومي باشند. عنوان اند جايگزيني براي باتريبه
  

  منابع
 

[1] A. Soltani, A. Ahmadi Peyghan, Z. Bagheri, H2O2 adsorption on the BN and SiC 
[2] S.B. Nimse, T. Kim, Biological applications of functionalized calixarenes, Chem. Soc. Rev. 42 (2013) 366–
386. 
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  مقايسه جذب ليتيوم و منيزيم بر روي اكسيدهاي فلزي 
  با روش شبيه سازي ديناميك مولكولي 

  
  ٣*، امين رضا ذوالقدر٢، مريم حيدري دوكوهكي١آمنه گنجي راد

  
  )ameneh.ganjirad@gmail.com( دانشگاه شيراز،، شيمي فيزيك، بخش شيمي، دانشكده علوم  دكتري تخصصي  :دانشجوي*و١

  )maryamhdi5844@gmail.com، (، شيمي فيزيك، بخش شيمي، دانشكده علوم دانشگاه شيرازدكتري تخصصي -٢             
  )arzolghadr@shirazu.ac.ir( ، شيمي فيزيك، بخش شيمي، دانشكده علوم دانشگاه شيراز،پروفسور  ٣          

  
  

  شبيه سازي ديناميك مولكولي، جذب سطحي، ليتيوم، اكسيد فلزي واژگان كليدي:  

  
  

  مقدمه -١
و استفاده بالقوه آن  يوني وميتيل يهايباتر ،يانرژ رهيآن در بخش ذخ يكاربرد فعل ليفلز ارزشمند است كه به دل كي وميتيل   

در    يكيالكتر  هينقل  ليرود با گسترش روزافزون وسا  ي م  انتظار  .به طور گسترده شناخته شده است  ياگرما هسته  يدر همجوش
  يم وميتي. لابدي شيها همچنان افزا متيشود كه ق يم ينيب  شيو پ  ابدي شي) به شدت افزاLi(  وميتي ل يسراسر جهان تقاضا برا

بر    يمبتن  يندهايجاذب ها، فرآ  نندما  وميتيل  يابيباز  يها  يشده نفت و گاز با استفاده از فناور   دياز آب تول  داريتواند به طور پا
با توجه به اينكه در فرايند استخراج ليتيوم، يونهاي   ).٢٠١٧،  Martin(  شود  يابيباز  زيبر الكترول  يمبتن  يها  ستميغشاء و س

منيزيم بصورت يون مزاحم اثرگذار هستند مطالعات گذشته به دنبال روش هايي براي حذف اين يونهاي مزاحم بوده اند. در  
ي با استفاده  فلز  يهاديسطوح جامد متشكل از اكس  يبر رونسبت به منيزيم    وميتيل  رقابتيجذب    زميمكان  يبررسمطالعه حاضر،  

  انجام گرفته است. يمولكول كيناميد يسازهي روش شب از
  

  روش  -٢
قرار   2TiOو    2MnO  سطوح جامد  نيب  كيبه    كيبه نسبت    د يكلر  ميزيو من  ديكلر  وميتيل  يآب   هاي  محلولدر اين مطالعه،     

  ي ملكول  كيناميد  يساز  ه يحاصل از شب  يداده ها  ليو تحل  ز ي. آنالد يگرد  سهيها با هم مقا  ستميس  نيا  كيناميو ساختار و د  گرفته
ها با استفاده از نرم افزار   سازي هيشب  قرار گرفت.  يبررس  مورد  يآمار  كيناميروش ها و روابط ترمود  هيپس از حصول تعادل، بر پا

) و  Vحجم ()، N( ذرات تعداد آن در كه است گرفته صورت) دما هم  -(مجموعه هم حجم NVT عهمجموگرومكس و به كمك 
نانومتر لحاظ گرديد. مدت زمان شبيه سازي   ١.٢كلوين و شعاع قطع    ٢٩٨در اين مطالعات دماي سيستم ها  ) ثابت است.  Tدما (

روش ها و روابط    هيداده ها بر پا  ليو تحل  زيآنالنانوثانيه بوده است.    ٢٠نانوثانيه و مراحل نهايي    ١٠ها طي مراحل تعادل رساني  
  قرار گرفت.  يمورد بررس ي، ضرايب نفوذ و عدد كئورديناسيونعدد يچگال ي، شعاع  عياز جمله تابع توز يآمار كيناميترمود
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  بحث  -٣
نحوه توزيع ذرات را در جعبه شبيه سازي را در پايان زمان شبيه سازي بصورت كيفي نشان مي دهد. جهت مطالعه    ١شكل     

نحوه   استفاده نموديم. همانطور كه در شكل  كمي  از نمودارهاي چگالي عددي  ها،  است،    ٢چيدمان ملكول  نشان داده شده 
با يون هاي منيزيم  يون هاي ليتيوم به عنوان اولين لايه بر روي سطح قرار گرفته اند و سطوح جامد اين يون ها را در رقابت 

  بيشتر جذب نموده اند. 

  
  

 تصوير پيكربندي محلول هاي شبيه سازي شده بين سطوح جامد:  ١شكل 

  
  

  
  چگالي عددي اجزاي محلول هاي شبيه سازي شده بين سطوح جامد:  ٢شكل 

  
همانطور سازي براي يون هاي ليتيوم، منيزيم، كلريد و آب را با سطوح نشان مي دهد. يهحاصل از شب  يشعاع   يعتابع توز  ٣شكل  

شود. طبق شكل يونهاي منيزيم برهمكنش  ظاهر مي  ١٤/٠  nmليتيوم در فاصله    يبرا  شود محتمل ترين پيكيكه مشاهده م
  بسيار ضعيفي با سطوح جامد دارند. 
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  محلول هاي شبيه سازي شده با سطوح جامد تابع توزيع شعاعي اجزاي :  ٣شكل 

  
در اين مطالعه جهت بررسي ميزان حلالپوشي يونها و اثر آن بر فرايند جذب، عدد كئورديناسيون محاسبه گرديد كه كه با توجه 

  يبه خوب  وميتيدهد ل  ي است كه نشان م  ميزيآزاد تر از من  وميتيل  يعن يكمتر است،    ميزياز من  وميتيل  يحلال پوش،  ١به جدول  
  شود.  يجذب م 2TiOو  2MnOتوسط سطوح 

  
  : عدد كئورديناسيون ١جدول 

 Li-OW Mg-OW سيستم

TiO2 -Li-Mg 1:1 2.6210 3.9220 

MnO2 - Li-Mg 1:1 2.9959 5.9572 

  
  گيري نتيجه -٤
هاي ليتيوم و منيزيم بر روي سطوح سازي ديناميك مولكولي جذب سطحي محلول هاي آبي حاوي يوننتايج حاصل از شبيه    

كنش بيشتري با سطح جامد  نشان داد كه در فرايند جذب سطحي يون هاي ليتيوم برهم  2TiOو    2MnOجامد اكسيد فلزي  
گيرند. طي فرايند جذب يون هاي منيزيم به دليل حلالپوشي بيشتر تمايل  دارند و با توزيع بيشتري بر روي اين سطوح قرار مي

  كمتري به قرارگيري روي سطح داشته و در رقابت با ليتيوم كمتر جذب سطح شدند. 
 

  منابع و مراجع 
[١] Martin, G., Rentsch, L., Höck, M., & Bertau, M. (2017). Lithium market research – global supply, 
future demand and price development. Energy Storage Materials, 6(1), 171–179. 
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نگرشي هاي معين و ارائه پپتيدمطالعه نظري سينتيك مكانيسم قطعه قطعه شدن دي
  نو براي نقش نوع كاتيون فلزي در اين مكانيسم

  
  ٢پور، حسين فرخ ،*١نازنين لقماني

  ،، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي اصفهانفيزيك-فيزيك)، گروه شيمي-كارشناسي ارشد، شيمي (شيمي  -١
loghmaninazanin@gmail.com  

  دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي اصفهان، فيزيك،  -فيزيك)، گروه شيمي-استاد، شيمي (شيمي  -٢
h-farrokh@iut.ac.ir 

  
  

  DFTسازي، كاتيون سديم و ليتيوم،  پپتيد، مكانيسم قطعه قطعه شدن، انرژي فعال دي واژگان كليدي: 

  
  مقدمه  -١
راستا با پيشرفت روزافزون دست آوردن اطلاعات در اين  هاي اساسي بشر بوده است و بهيافتن منشا حيات همواره يكي از چالش    

هاست. پروتيوميكس  يابد. يكي از فرايندهاي مهم آنزيمي در بدن موجودات زنده قيچي شدن پروتئين علم و تكنولوژي تسهيل مي
ها و  تر و بررسي عملكرد پروتئينها به واحدهاي كوچك اساسي تجربي براي بررسي نحوه قطعه قطعه شدن پروتئين  يك روش

هاي متعددي براي قطعه  كه مكانيسمست. علي رغم اينهادهنده آندست آوردن توالي آمينواسيد تشكيل پپتيدها، با استفاده از به
ولي هيچگونه محاسبات     هاي فلزي با استفاده از روش پروتئوميكس ارائه شدهها و پپتيدها در حضور كاتيون قطعه شدن پروتئين

ت وجود ندارد. از طرف ديگر هيچ  ها در مقالاسازي مراحل مختلف اين مكانيسمهاي فعالنظري و مطالعات تجربي بر روي انرژي 
هاي پپتيدي در فرايند پروتئوميكس در منابع وجود ندارد. لذا  اطلاعات اساسي درمورد نقش نوع كاتيون فلزي در گسست پيوند

مطالعه و بدست آوردن اطلاعات كافي در حيطه سينتيك اين مكانيسم در حوضه بيولوژي اطلاعات ارزشمندي را در رابطه با  
ها براي قطعه قطعه شدن  ترين و قابل استنادترين مكانيسميكي از مهم  دهد.هاي پپتيدي در فاز گازي ارائه ميشكست پيوند

كاتيون پپتيد تاييد   ١هاي فلزي در شكل  هاي كوچك در حضور  تجربي مورد  راستاي تحقيقات  در  نشان داده شده است كه 
  . [1,2]نيز قرار گرفته است شناسان و محققان زيست 

  : مكانيسم قطعه قطعه شدن پپتيدها در حضور كاتيون فلزقليايي١شكل 
  

هاي فلزات قليايي مانند ليتيوم و يون سديم گسسته شده و پتيدي  اي پيوند پپتيدي در حضور كاتيون در اين مكانيسم دو مرحله
شود. در اين پژوهش محاسبات سينتيكي و انرژيتيك مربوط به مكانيسم قطعه قطعه شدن  تر حاصل ميبا يك آمينواسيد كوچك 
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گلوتامين در فاز گازي در حضور -آلانين و آلانينفنيل-آلانين، آلانين-آلانينآلانين، فنيل-پپتيد تيروزينپپتيد براي چهار دي
  طور جداگانه صورت گرفته است.هاي ليتيوم و سديم بهكاتيون
 

  روش محاسباتي  -٢
استفاده   G(d,p)++311-6و مجموعه پايه    B3LYP-D3كارگيري تابعي  با به)  DFT(در اين پژوهش از روش تابعي چگالي     

ها و محصولات نيز از نظر انرژي دهندههاي واكنشو ساختار  opt=TSهاي حالت گذار با استفاده از محاسبات  شده است. ساختار
اتمبهينه شده هاي پيوندي طبيعي  و اوربيتال  (AIM)ها  ها در مولكول اند. همچنين براي تفسير و بررسي نتايج، از محاسبات 

(NBO)  .نيز استفاده شده است  
  

  نتايج و بحث  -٣
  گذار و محصول) در مكانيسم قطعه قطعه شدندهنده، حالتهاي بهينه (واكنشبه عنوان نمونه، نمودار انرژي پتانسيل ساختار   

سازي و ثابت سرعت براي هر  دست آمده و انرژي فعالبه  ٢آلانين در حضور كاتيون فلز قليايي سديم مطابق با شكل  -تيروزين
  مرحله از مكانيسم محاسبه شده است. 

  Na-Ala-Tyr+هاي بهينه مكانيسم قطعه قطعه شدن : نمودار انرژي پتانسيل ساختار٢ شكل

 

  نتيجه گيري  -٤
وابستگي  دهد كه  پپتيدها نشان ميهاي سرعت براي هر دو مرحله از مكانيسم قطعه قطعه شدن ديسازي و ثابتانرژي فعال   

پپتيد است. محاسبات نشان داد  سازي مرحله اول و دوم مكانيسم به نوع آمينواسيدهاي شركت كننده در ساختار ديانرژي فعال
  يابد. سازي مرحله اول و دوم مكانيسم به نحو قابل توجهي افزايش ميكه در غياب كاتيون فلزي، انرژي فعال

  

  منابع و مراجع 
[1] Schalley, C. A., Springer, A. (2009). Mass Spectrometry of Non-Covalent Complexes: Supramolecular 
Chemistry in the Gas Phase. Germany: Wiley. 
[2] Richard P. Grese, Ronald L. Cerny, and Michael L. Gross (1989). Metal ion-peptide interactions in the 
gas phase: a tandem mass spectrometry study of alkali metal cationized peptides. 
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با استفاده از نظريه  GBS2بررسي جذب گاز كربن دي اكسيد بر روي هتروبايلاير 
 تابعي چگال  

  
  ٣، آتنا پاكزاديان٢اله جليلي، سيف ،*١شايان محمدزاده

، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم دانشگاه خواجه نصيرالدين  : دانشجوي كارشناسي ارشد *و    ١
  (shayan.mo2000@gmail.com)طوسي

 (sjalili@kntu.ac.ir)نصيرالدين طوسيپايه و خواجه  استاد تمام، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، علوم  -٢

  (a.pakzadiyan@email.kntu.ac.ir)پايه و خواجه نصيرالدين طوسي،  فيزيك، علوم فيزيك، شيميپسادكتري، شيمي  -٣
  
  

  نانوصفحات دوبعدي، نظريه تابعي چگال، جذب گازنانومواد،  واژگان كليدي: 
  

    

  مقدمه  -١
كه بر اساس اندازه ارائه   يف يعلاوه بر تعر  .ناميم نانومتر باشد را نانو مواد مي  ١٠٠تا    ١موادي كه يكي از ابعاد آن ها در محدودة      
نانو    ف،يتعر  نيطبق ا  (Buzea 2007; Cao 2004)شود.ياندازه مربوط م   ريوجود دارد كه به تاث  زين  يگريد  فيشود، تعر  يم

تر گبزر اسيكه در مق  يتياز خود نشان بدهند. خاص  يديجد  تياز ابعادشان، خاص  يكيهستند كه با كوچك شدن    يمواد، مواد
نم  ياثر  الك، ب  ا ي به صورت متفاوتي طبقه  (Roduner)شود.ي از آن مشاهده  كه مهمترين طبقهبندي مينانومواد  بندي شوند 

  . است) نشان داده شده١براساس ابعاد است كه در (شكل
  

  

  نانومواد براساس ابعاد  : ١ شكل
  
  

  ي در حل مشكلات بشر  دي تردياست، اما بكرده  ليانسان را تسه  يسبك زندگ  ي كهشگرف  يها شرفت يامروز و پ   يصنعت  يايدن
 افته ي  شيافزا  يصنعت  يهاتي در جو با توسعه فعال  كربن دي اكسيداست. همانطور كه غلظت گاز    ييها و چالش  هايكاست  يدارا

گاز    نياز ا  ي ناش  يآلودگ  چند برابر شده است.  ي ليفس  يهااز سوخت  فاده است  ،يانرژ  يتقاضا  شي افزا  ليبه دل  گر،يد  ياست. از سو
  ط يو محققان مح  انيرو، حام  نياست از ا  شده   عيسر  ييآب و هوا  راتييتغ  باعث  به خطر انداخته و  يسلامت انسان را به طور جد
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و به دام  كربن دي اكسيد  ها، جذب گاز  راه حل  نيتر  جياز را  يك ياند.  انجام داده  ياديز  قاتيمشكلات تحق  نيحل ا  يبرا  ستيز
 (Oschatz 2018)است. گريانداختن آن توسط مواد د

 

  بحث و روش  -٢
ها با خواص الكتروني  لايه در آن ها تك   آيند؛بدست مييه مختلف  لا از دو تك  هستند كه  ، ساختارهاي دو بعديهابايلايرهترو    

  ي را معرف  يدو بعد  ينازك اتم  ي ناهمسانساختارها  نياول  شو همكاران  ني، د٢٠١٠در سال  .به يكديگر متصل شده اند  تمتفاو
هاي الكتروني و تفاوت  شود كه يكي از مهمترين ويژگيهاي جديد ميهتروبايلاير شدن باعث ايجاد مواد جديد و ويژگي .  كرد

هاي سازنده است. در اين مقاله بررسي جذب گاز كربن دي اكسيد برروي مقدار گاف انرژي در ساختار نهايي نسبت به تك لايه
  معرفي شد؛ انجام گرفت.   (Jalili and Pakzadiyan)كه توسط  GBS2هتروبايلاير 

  

 
  و گرافداين  BS2 تشكيل شده از دو صفحه بوروفن GBS2ساختار هتروبايلاير  : ٢ شكل

 
 

ا انجام شده و به    افزاريبا كمك از بسته نرم   ي چگال  يتابع  يپژوهش در قالب روش تئور  نيتمام محاسبات  كوانتوم اسپرسو 
ي  هابرهمكنش  ينيگزيجاي  براي نرم  لخي  لپتانسيموج تخت استفاده شد. از شبه  هياز مجموعه پا  يمنظور بسط تابع موج الكترون

تقر  وني-الكترون  ي واقع از  تابع   افتهي  م يتعم  بيش  انيگراد  ب يو  از  استفاده  تبادل   بيتقر  يبرا   PBE  ي با  اثرات  اعمال  - يو 
با   DFT-D2از روش  يواندروالس فيضع يهابرهمكنش يبرا  يانرژ قيها استفاده شد. به منظور محاسبه دقالكترون يمبستگه

سازي  هاي مختلف بر روي ساختار و و بهينهپس از نشان دادن گاز كربن دي اكسيد در موقعيت  .دي اعمال گرد  م يگر  يفرمول بند
  ) محاسبه نمود.١ي (توان طبق معادلهساختار، مقدار انرژي جذب را مي

  
  

   

  GBS2و هتروبايلاير  BS2ي بهترين انرژي جذب سه ساختار گرافداين، بوروفن : مقايسه ١جدول 
 

 (ev)بهترين انرژي جذب   نام ساختار 

  -٠.١١٨١٧٥٦٣٧٦  گرافداين
  -٠.١٥٧١٦٧٧٠٩٧ BS2بوروفن 
  -٠.١٦٩٢١٤٠٧٦٣ GBS2هتروبايلاير  

 
 

𝐸ௗ௦ =  𝐸ௗ௦௧ ௗ௦௧⁄ − (𝐸ௗ௦௧ + 𝐸ௗ௦௧)          )١(                                                        
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  نتيجه گيري -٣
و محاسبه بهترين انرژي   GBS2و ساختار هتروبايلاير    BS2پس از انجام محاسبات بر روي ساختارهاي گرافداين، بوروفن      

تشكيل  توان نتيجه گرفت جذب بر روي ساختار هتروبايلاير شده بيشتر از دو ساختار مونولاير  جذب براي هر يك از ساختارها؛ مي
  باشد و هتروبايلاير شدن اين دو ساختار ويژگي جذب گاز كربن دي اكسيد را بهبود بخشيده است. دهنده آن مي
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تزيين شده با كلسيم :  12P12Bامكان سنجي ذخيره سازي هيدروژن بر روي ساختار 
 DFTمطالعه نظري بر پايه 

  
  * ٢  ، آيدين بهرامي   ١ثمين محمدي قشلاق   

 samin.mh@yahoo.com،    دانشگاه اروميه: شيمي محض ، دانشكده شيمي ،  ١  

             ai.bahrami@urmia.ac.ir، شيمي فيزيك ، گروه شيمي فيزيك ، دانشكده شيمي ، دانشگاه اروميه ،    استاديار، * :   ٢        
   

  

         DFT، تزيين كلسيم ،    12P12B: ذخيره سازي هيدروژن ،  واژگان كليدي  
  

    

  مقدمه  -١
دنياي امروز، افزايش جمعيت و به دنبال آن افزايش نياز به سوخت هاي فسيلي، پژوهشگران را ترغيب به تحقيق و ارائه در     

ر اين ميان هيدروژن جزء بهترين گزينه هايي  . دكند كه تا حد امكان وابستگي به سوخت هاي فسيلي كاهش يايدراهكارهايي مي
است كه به خاطر فراواني، در دسترس بودن و چگالي انرژي بالا مي تواند جايگزين اميدوار كننده اي براي سوخت هاي فسيلي  

تزيين شده با كلسيم به عنوان يك ساختار بالقوه    12P12B). هدف از انجام پژوهش پيش رو اين بوده است كه ساختار  ١-٣باشد (
  براي ذخيره سازي هيدروژن مورد بررسي قرار بگيرد.

  

  روش   -٢
با توابع    PBEو روش     3Dmolتمام محاسبات نظريه تابعيت چگالي روي خواص هندسي و الكتروني با استفاده از نرم افزار     

ميانگين انرژي جذب     استفاده شده است.   Gaussian 09براي ساير آناليز ها نيز از برنامه    .صورت گرفته است    +DNPپايه  
 شود : ) محاسبه مي١مولكول هاي هيدروژن جذب شده با استفاده از رابطه (

)١(                                                      𝐸ௗ௦ = −
ଵ


𝐸[𝐵ଵଶ𝑃ଵଶ𝐶𝑎. (𝐻ଶ)] − 𝑛𝐸(𝐻ଶ) − 𝐸(𝐵ଵଶ𝑃ଵଶ𝐶𝑎)    

  
عداد هيدروژن  با تانرژي كل ساختار تزيين شده با كلسيم     n]2Ca.(H12P12E[B(  ،تعداد مولكول هاي هيدروژن    nكه در آن  

درصد    باشد.انرژي ساختار با تزيين يك كلسيم مي  12P12E (B(Caانرژي كل مولكول هيدروژن و    H) 2E(هاي جذب شده ،  
  آيد :  ) به دست مي٢( چگالي وزني براي هر ساختار از معادله

 )٢ (                                                                                              𝑀 = 100 ×
ெಹమ

ெಳభమುభమାெೌାெಹమ
 

 
  به ترتيب نشان دهنده جرم اتمي مولكول هيدروژن ، ساختار پايه و كلسيم است.  CaMو    H2M   ،B12P12Mكه در آن 

 
  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
با   سپس سازي شده و باشد. در ابتدا ساختار اوليه بهينهحلقه شش عضوي مي ٨حلقه چهارعضوي و  ٦داراي  12P12Bساختار    

پايدار ، ساختار با يك كلسيم، تزيين شده و مورد عمل بهينه سازي قرار گرفتشناسايي حلقه هينه ب  ترتيببه. در ادامه  هاي 
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و در نهايت يك كلسيم تزيين شده به همراه شش مولكول  ههيدروژن صورت گرفت سازي ساختار در حضور يك تا شش مولكول 
-مورد بهينه  H2Ca12P12B).2(12ساختار نهايي . در نهايت نيز تعميم يافت روي حلقه چهارعضوي ديگررهيدروژن جذب شده ب

) و برخي ١همان ساختار در شكل (PDOS تصوير ساختار نهايي بهينه شده به همراه نمودار    ، براي درك بهتر  .ازي قرار گرفتس
  )  آمده است. ١پارامتر هاي حاصل از بهينه سازي در جدول (

 
  

  
 
 
 
 
 

 
(a)  

  
  

 
 
 
 
 

 
(b)  

  Energy(eV)بر حسب    PDOS(electron/eV)نمودار      H2Ca12P12B  : (b)).2(12ساختار بهينه شده    (a) : ١شكل 
  

، ميانگين فاصله پيوندي     H2-Ca(d   (هيدروژن  –: اطلاعات ساختاري تركيبات شامل ميانگين فاصله پيوندي كلسيم    ١جدول  
  براي هر ساختار    ads(E (و انرژي جذب     d)H-H(هيدروژن -هيدروژن 

(Ǻ) H2-Cad   (Ǻ) H-Hd   (eV) adsE  ساختار  
٠.١٢  ٠.٧٥٣  ٣.٤١-  )2Ca.(H12P12B 

٠.١٤  ٠.٧٦٠  ٢.٥٣-  2)2Ca.(H12P12B  
٠.١٩  ٠.٧٦٩  ٢.٤٣-  3)2Ca.(H12P12B  
٠.٣١  ٠.٧٦٣  ٢.٦٦-  4)2Ca.(H12P12B  
٠.١٤  ٠.٧٦٠  ٢.٩٤-  5)2Ca.(H12P12B  
٠.١٣  ٠.٧٥٩  ٣.١٠-  6Ca.(H2)12P12B  

  
ميزان با استاندارد هاي  است كه اين    - ٠.٨   eVتا  -٠.١   eV) انرژي جذب براي تمامي ساختار ها بين١با توجه به جدول (    

مي سازگار  متحده  ايالات  انرژي  دپارتمان  توسط  شده  (تعريف  ساختار،  ٤باشد  در  هيدروژن  هر  افزايش  با  ديگر  طرف  از   .(
شود، با  ) ديده مي١تقريبا ثابت است. همان طور كه در نمودار شكل (   H-Hd شود در حالي كه  نيز بيشتر مي   H2-Cadميانگين

تاييدي   محاسبه دانسيته حالت جزئي براي تمامي اتم ها در ساختار نهايي، پيك هاي مربوط به هيدروژن در منطقه سطح فرمي
بر همپوشاني اوربيتال هاي هيدروژن با اوربيتال هاي موجود در ساختار بوده و جذب هيدروژن در ساختار تزيين شده را نيز  

مولكول هيدروژن   ١٢تزيين شده با دو كلسيم، توانايي جذب   12P12B   دهد ساختار  بررسي هاي نهايي نشان مي   كند. تاييد مي
  شود. مي %٣.٩٩٢را دارد كه سبب بدست آمدن درصد چگالي وزني 
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بررسي سينتيك و ترموديناميك جذب سطحي كاربامازپين بوسيله نانولوله چند 
 جداره 

 
  .  ٤،خديجه شكوهي٣، نرگس باقري٢وادي، مهدي ،*١مجيد محمدي

  
  majedmohamadi63@gmail.comآزاد اسلامي واحد فيروزآباد،شيمي فيزيك،گروه شيمي، دانشگاه     -*و    ١               
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  .نانولوله، كاربامازپين، ايزوترم، ترموديناميك، سينتيكواژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
انتخاب حامل مناسب بر اساس نانومواد نقش مهمي در دارو رساني دارد. براي رسيدن به اين هدف، بسياري از گروه هاي     

). در واقع، مولكول هاي دارو مي  ١-٦تحقيقاتي حامل هاي مختلفي را براي تحويل دارو به سلول هاي هدف پيشنهاد كرده اند ( 
  CNTيزيكي تحت شرايط مختلف با حامل تركيب شوند.يكي از سودمندترين حامل ها  توانند هم از نظر شيميايي و هم از نظر ف

جانبي كمتري دارند( عوارض  و  بالا، چگالي كم  به حجم  آنها نسبت سطح  زيرا  نانولوله هاي كربني چند جداره  .)٧ها هستند 
)MWCNTs(،)به عنوان مثال،  ٨-١٣به دليل وجود سطح بزرگ و سميت كم آنها براي دارورساني مورد استفاده قرار گرفته اند.(

)استفاده شده است.در مطالعه ديگري،نانولوله ها  ١٤اين حامل براي تقويت انتشار كنترل شده داروي نامحلول دي پيريدامول(
). بنابراين،  ١٥معرفي شده است زيرا مي توانند تبديل شوند به يك غشاي ضخيم(براي بيفيدوباكتريوم لانگوم اصلاح شده ژنتيكي  

داراي نام تجاري  )  CBZبه عنوان جاذب براي مولكول هاي دارو استفاده گرديد.داروي كاربامازپين (  MWCNTدر اين مطالعه،از  
است، صرع،   تگرتول  درمان  براي  معمولا  مورد  و  دوقطبي  اختلال  و  نوروپاتي  فرمول   دردهاي  داراي  گيرد.  مي  قرار  استفاده 

O]2N12H15[C  و وزن مولكوليg/mol ١٦( است ٢٦٩/٢٣٦.(  
  

 

: ساختار كاربامازپين در حالت هاي دو بعدي و سه بعدي. ١شكل  
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  مواد و روش  -٢
درصد وزني و چگالي واقعي    ٩٥  >ميكرومتر، خلوص    ٣٠نانومتر،طول  OD ١٠  -٢٠گرم،   ٥نانولوله كربني چند جداره (وزن      
گرم    ٠٥/٠گرم بر سانتي متر مكعب) شركت نوترينو اسپانيا وداروي كاربامازپين از شركت سبحان دارو. ابتدا با حل كردن    ١/٢

ميلي گرم در ليتر تهيه و    ٦٠تا    ١٠ميلي گرم در ليتر) تهيه شد.محلول هاي    ١٠٠ميلي ليتر محلول استاندارد (  ٥٠٠دارو در  
 ,Heidolphميلي گرم جاذب تهيه و نمونه به دست آمده بر روي همزن مغناطيسي (  ١٠ميلي ليتر از هر غلظت و    ١٠سپس  

Mr3001 Model  دور در دقيقه تكان داده شدند.سپس هر نمونه سانتريفيوژ و ميزان با استفاده از    ١٠٠٠) با سرعت UV-

Vis) اسپكتروفتومترPerkin Elmer ،Lambda5.تعيين شد (  
  

  . نتايج و بحث ٣
  .خصوصيات جاذب و جذب شونده ١-٣

  ).  ٢) بررسي شدند (شكل SEMتوسط ميكروسكوپ الكتروني روبشي(MWCNT و  CBZساختار و مورفولوژي 
  

                                                                                                       
  ( الف)                                                (ب)                                                  ( ج)                         

(ب) و   CBZ) براي نانولوله كربني چند جداره (الف) ،  SEM(  يروبش   يالكترون  كروسكوپ يم : تصاوير بدست آمده از    ٢شكل
  (ج)  بعد از فرآيند جذب 

  
  

  . جذب تعادلي ايزوترم ها٢-٣
(به عنوان   CBZدر اين پژوهش، سه مدل ايزوترم معروف،ايزوترم هاي لانگموير، فروندليچ و تمكين به منظور مطالعه تعامل بين  

جاذب)  MWCNTجذب شونده) و   عنوان  تعادلبودند  (به  غلظت  غلظت  eC(  ي .ابتدا،   ،CBZ  ) معادله  با  محلول)  در  )  ١آزاد 
  . )١٧(محاسبه شد

)١(                                                                                                                      
                        

  
، حجم محلول و وزن نانولوله چند CBZبه ترتيب عبارتند از غلظت اوليه و تعادلي  Wو    0C    ،eCكه در اين رابطه پارامترهاي  

  حالت خشك مي باشد. جداره در 
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  . مدل لانگموير١-٢-٣
به خاطر ايجاد يك لايه روي سطح جادب  جذب شونده  يك  توسط  مي تواند  جذب    تيسا  اين است كه هر  مدل   ن يساس اا   

در نظر گرفته  برهمكنش    بدون   جذب شونده  ي ها  مولكول  با  معادل   يبه لحاظ انرژ  جذب  يتهاي تمام سا  ، نيوه بر ا. علااشغال شود
  شود:توضيح داده مي  )٢معادله (رود با اين مدل جذب سطحي كه بطور عادي بيشتر بكار مي). ١٨مي شوند (

  
                                                                            

     

 ك يجذب    تيظرف  نيشتري ب mq غلطت دارو در لحظه تعادل،  eCمقدار داروي جذب شده از محلول،    eqدر اين معادله، پارامتر  
كه به نوعي نشان دهنده انرژي جذب ثابت تعادل جذب    mg. g  ،(b-1(  گرم بر گرم  يليبر حسب م  سطح جاذب  يكامل رو  هلاي

ثابت لانگموير، بيانگر ظرفيت جذب تعادلي تشكيل يك لايه كامل در سطح جاذب است. پارامترهاي مدل لانگموير    باشد.   مي تواند
  ١) محاسبه مي شود پارامترها در جدول ٣(شكل  eCدر مقابل  eq/eCكلوين و با رسم  ٣١٨و  ٣٠٨، ٣٠٣در سه دماي مختلف 

 . آورده شده است

  
    ٣١٨(ج)  (ب)، و  ٣٠٨(الف)،   ٣٠٣بر اساس مدل لانگموير در سه دماي   CBZ: همدماي جذب سطحي   ٣شكل

  
  

  در مدل لانگموير  يجذب سطح ي پارامترها:  ١جدول 
)1-(mg. gmq )1-b(L.mg 2R T(K)  

٣٠٣  ٩٣٥/٠  ١١٥/٠  ٨٧/٤٥  

٣٠٨  ٩٣١/٠  ١٠١/٠  ٤٧/٣٧  

٣١٨  ٩١٩/٠  ٠٧٦/٠  ٣٦/٣٢  

  

  .)١٩(  ) به عنوان يك ويژگي مهم مدل لانگموير توسط رابطه زير محاسبه گرديد٢) (جدولLRعامل جداسازي (
 
)٣(                                                     

  
  

(2) 
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  : محدوده فاكتور جداسازي در فرايند جذب  ٢جدول

value LR فرايند جدب 

> 1 LR نامطلوب 

= 1 LR خطي 

> 1 L0 < R مطلوب 

= 0 LR برگشت ناپذير  
 

  

 

  

  
  ن ي كلو ٣٠٣،  ٣٠٨و ، ٣١٨ يدر دماها)  LR  عامل جداسازي(نمودار:  ٤شكل

  

  فراندليچ  . مدل٢-٢-٣
بكار  اي  كه بيشتر براي درك يونها روي سطح ناهمگن با جذب سطحي چند لايه  اصلي ترين فرض اين معادله تجربي اين است   

با افزايش مقدار جذب شونده روي سطح جاذب آنتالپي به لحاظ آزمايشگاهي كاهش  برده و مورد بررسي قرار مي گيرد. در واقع،  
اين  دماي جذب  هم.)٢٠. در مدل لانگموير فرض مي شود كه آنتالپي جذب مستقل از مقدار جذب در روي سطح است (مي يابد

  شود: توسط معادله زير توضيح داده مي مدل
 )٤                    (                                                                                               e+ 1/n ln C F= ln K eln q 

    
يك پارامتر بدون بعد در ارتباط     nاست و  )ppm(  ظرفيت جذب بر حسب ميلي گرم بر ليترنشاندهنده   FK ثابتدر اين رابطه،  

هاي جذب هتروژن و داراي انرژي هاي نابرابر و  اي به روي مكانبا شدت جذب است. مدل فراندليچ بر اساس جذب تك لايه
مورد نظر   دارويافزايش ميابد ظرفيت جذب جاذب براي جذب    FKغيرهمسان بنا نهاده شده است.در ايزوترم فراندليچ زماني كه  

نزديكتر باشد. هتروژن   ١به    nباشد. اگر مقدار  نشان دهنده فرآيند جذب مناسب مي  ١تا    ٠بين  nيابد، همچنين مقدار  افزايش مي
    قابل مشاهده است. ٣و جدول ٥.نتايج در شكلباشد مهمتر مي شود زرگتر از يكبودن سطح كم اهميت تر و اگر ب

  

RL

C0(mg.L-1)

303

308

318
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  (ج)  ٣١٨(ب)، و  ٣٠٨(الف)،   ٣٠٣بر اساس مدل فراندليچ در سه دماي   CBZ: همدماي جذب سطحي   ٥شكل 
  در مدل فراندليچ  يجذب سطح ي پارامترها:  ٣جدول 

KF n R2 T(K)  

٠٢/٧  ٩٧/١  ٩٣٢/٠  ٣٠٣ 

٦٣/٥  ٠٥/٢  ٩٦٢/٠  ٣٠٨ 

٠٠/٤  ٩٥/١  ٩٦٣/٠  ٣١٨ 

  
  تمكين  . مدل٣-٢-٣

هاي بين جاذب و ذرات تمكين حاوي يك فاكتور است كه اندركنشتجربي  همدماي  در مقايسه با دو مدل ذكر شده بالا،     
، جذب با يك توزيع واحد انرژي  همدماي تمكيندر  ).٢١(دهدبه وضوح نشان مي  در غلظت هاي بزرگ و پائين  جذب شونده را

  آيد: بدست مي ٥خطي نشان داده مي شود كه از رابطه به صورت اتصال 

)،  K 1-8.314 J mol-1ثابت عمومي گازهاي ايده آل (  R،  يك ثابت بدون بعد در ارتباط با گرماي جذب است  Bدر اين رابطه،  
T    ،دما بر حسب كلوينb  ) 1ثابت همدماي تمكين بر حسب ژول بر مول-J mol  و پارامتر ،(A  ) 1بر حسب ليتر بر گرم-L. g  (

  قابل مشاهده است.   ٤و جدول ٦اتصال مي باشد.نتايج در شكلثابت اتصال تعادلي در ارتباط با بيشترين انرژي 
  

  
  (ج)  ٣١٨(ب)، و   ٣٠٨(الف)،    ٣٠٣بر اساس مدل تمكين در سه دماي   CBZ: همدماي جذب سطحي   ٦شكل 

  
 

  در مدل تمكين  يجذب سطح ي پارامترها:  ٤جدول
A(L. g-1) B R2 T(K)  

٣٠/١  ٦٢/٩  ٩٢٥/٠  ٣٠٣ 

٠٨/١  ٠٢/٨  ٩٣٥/٠  ٣٠٨ 

٧٦/٠  ١٣/٧  ٩٤٦/٠  ٣١٨ 

  

)٥(                                                                                                                          e= B lnA + B lnC eq  
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  بر جذب و غلظت  pH هايپارامتر ريتاث . ٣-٣
pH      محلول به عنوان پارامتر موثر  در فرآيند جذب براي دست يابي به بينش بيشتر در مورد فرآيند جذب مورد بررسي قرار

(شكل (٧گرفت  هيدروكلريك  اسيد  رقيق  هاي  محلول  از  استفاده   .(HCl) هيدروكسيد  سديم  باز  و   (NaOH كنترل براي   (
تعيين    pH  يپارامترها و    مورد بررسي قرار گرفتميلي گرم بر ليتر    ٦٠و    ٤٠غلظت هاي  در  جذب  بهينه    pHاستفاده شد. 

  ).  ٥) انجام گرفته است (جدولpH=2اسيدي ( pHبيشترين مقدار جذب در 

  
    pH رات ييجذب نسبت به تغ رات يي نمودار تغ:  ٧شكل 

  
  H+هاي بالا را مي توان مربوط به دهيدروژنه شدن مولكول جذب شونده باشد.با از دست دادن  pHاين كاهش ميزان جذب در 

  و شكسته شدن حلقه هاي بنزن ميزان جذب اين حلقه ها  كم شده است.

    pH  رات ييجذب نسبت به تغ رات يينمودار تغ:  ٥جدول

      pH      )1-C(mg.g 

٢  ٤  ٦  ٨  ١٠  ١٢    
٤٠  ٨٢/٢١  ٧٣/٢٠  ٩/١٩  ٠٨/٩  ٢٥/٥  ٣٣/٣ 

٦٠  ٣٥/٤٤  ٤٥/٣٥  ٢٦/٣٥  ٣٨/٢٦  ٣٥/٢٤  ٨١/٢٢  
  

مقدار جذب از    CBZغلظت نيز به عنوان يك عامل موثر در فرآيند جذب مورد بررسي قرار گرفت و با افزايش غلظت محلول  
  ). ٨پي پي ام افزايش يافت (شكل   ٦٠تا  ٢٠غلظت 

  
    غلظت رات ييجذب نسبت به تغ رات يينمودار تغ:   ٨شكل 
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  . تاثير دما و معادلات ترموديناميكي ٤-٣
) بررسي و پارامترهاي   ٣١٨و    ٣٠٨،  ٣٠٣بر روي نانولوله كربني چند جداره در دماهاي (  CBZترموديناميك جذب داروي     

  قايل مشاهده است.  ٦و جدول٩نتايج در شكل ).١٩(ترموديناميكي با استفاده از معادلات زير محاسبه شد
  
)٦ (  LnKF = -ΔH0/RT + ΔS0/R                                           
)٧(  ΔG0 = -RTLnKF   
 )٨(     ΔS0 = ΔH0 –ΔG0/T 

 
دما بر حسب كلوين،   Tبه ترتيب عبارتند از تغييرات انتروپي، آنتالپي و انرژي آزاد گيبس.     0GΔو     0SΔ    ،0HΔ در روابط بالا

R    ثابت گاز وFK  است ثابت تعادل در مدل فراندليچ . 

  
𝟏) و  FK(  چيثابت تعادل در معادله فراندل: نمودار  ٩شكل 

𝑻
 كلوين  ٣١٨، و ٣٠٨،  ٣٠٣در سه دماي  

  
  

  : پارامترهاي ترموديناميكي فرايند جذب  ٦جدول 
)1-.mol1-ΔS(J.k  )1-H(kj.molΔ     )1-G(kj.molΔ     FlnK T(K)  

٣٠٣  ٩٣/١ -٩١/٤ -٣/٢٣ - ٦٩/٦٠  
    ٣٠٨  ٧٣/١ -٤٣/٤  
    ٣١٨  ٣٩/١ -٦٧/٣  

  
چند    ينولوله كربنمقدار منفي مقدار انتالپي در تمام دماهاي مورد مطالعه براي فرايند جذب دارو بر روي نا  ٦با توجه به جدول  

دهد كه دارو در نقطه ،نشان مي دهد كه فرآيند يك فرايند فيزيكي است. در كنار اينها، مقدار منفي كم انتروپي نشان مي  جداره
جاذب بطور منظم قرار گرفته اند. علاوه بر اين، مقدار منفي انرژي آزاد گيبس در سه دماي تست شده نشان مي    -اتصال محلول

دهد كه مقدار آن با افزايش دما كاهش مي يابد و بنابراين جذب را نامطلوب ونامناسب مي كند، همچنين اين مقدار منفي نشان  
  ه خودي بودن فرآيند جذب مي باشد. دهنده خود ب
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  . تاثير زمان تماس و سينتيك جذب ٥-٣
مطالعه علمي سرعت فرآيندهاي شيميايي است و باعث درك دقيقي از عوامل موثر بر سرعت واكنش هاي    ،شيميايي  سينتيك   

رسيدن به حالت تعادل بررسي مي  همچنين سينتيك شيميايي عوامل و شرايط موثر براي واكنش ها را در    شيميايي مي شود. 
  نشان داده شده است.   ١٠ميلي گرم بر ليتر در شكل  ٤٠و  ٣٠، ٢٠در مقابل زمان در سه غلظت  eq. نمودار كند

  

  
   جذب  سينتيك بر غلظت نمودار تاثير : ١٠شكل 

  
دقيقه افزايش مي يابد و به يك حالت ايستا (حالت تعادل)    ٩٠تدريج تا    به eqقابل مشاهده است، مقدار    ١٠همانطور كه در شكل  

دقيقه نشان مي دهد كه سنتيك جذب سريع است. سنتيك شيميايي شامل رصد    ٩٠مي رسند. رسيدن به حالت تعادل بعد از 
براي رسيدن به اين ).٢٢( دقيق شرايطي است كه بر روي سرعت واكنشهاي شيميايي تاثير گذار است تا به حالت تعادل برسد

) داروهاي اعصاب و روان در هر زمان اندازه گيري مي شود. سپس، ظرفيت  ieCهدف در مرحله اول، غلظت تعادلي لحظه اي (
  جذب لحظه اي با معادله زير بدست مي آيد:   

)٩(                                                                                                                            ) V/WieC – 0= (C tq  
  . )٢٣-٢٤(تمام داده هاي بدست آمده با مدل سنتيكي شبه مرتبه اول و دوم فيت شد

ln(qe – qt) = lnqe – k1                                                                                                                      (١٠)    

 )١١                      (                                                                                                     t+ t/q eq2=1/k tt/q  
، ثابت سرعت جذب مرتبه     g.min.mg-1بر حسب  2K،ثابت سرعت جذب مرتبه اول و  min-1بر حسب    1Kدر اين معادلات  

رسم شود، شيب نمودار نشان   tدر مقابل    tq - eln(q(يه ترتيب ظرفيت جذب لحظه اي و تعادلي است. اگر نمودار    eqو     tqدوم،  
୲دهنده ثابت سرعت مرتبه اول و اگر  

୯౪
) را 2Kرسم شود با توجه به عرض از مبدا نمودار ثابت سرعت مرتبه دوم (  tرا در مقابل    

  آورده شده است.   ١١مي توان به راحتي بدست آورد. اين نمودارهاي خطي در سه غلظت رسم شده كه در شكل 

  
  اول (الف) و (ب)سنتيك مرتبه دوم    مرتبه سينتيك  : نمودار١١شكل 
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اول ) و ثابت تعادل مرتبه  2Rآورده شده است. مقايسه ضريب رگرسيون (  ٧تمام داده هاي سنتيكي مرتبه اول و دوم در جدول  
)1K(    براي سه غلظت تست شده بر اساس مدل خطي سنتيكي مرتبه اول است كه نشان مي دهد كه افزايش غلظت دارو باعث

افزايش اين مقدار مي شود. اين نتايج با داده هاي بدست آمده از مدل جذبي لانگموير توافق خوبي دارد كه در غلظت بالا شرايط  
  براي ظرفيت جذب بالا مناسب مي باشد. 

  پارامترهاي سنتيكي مرتبه اول و دوم فرايند جذب. :  ٧جدول

    مرتبه اول   مرتبه دوم  
2R )1-(g.min.mg2K 2R  )1-(l.min1K  )1- (mg.geq       )1- C(mg.g     

٢٠  ٦٣/١٦  ٠١٦/٠  ٩٨٩/٠  ٠٠٣٥/٠  ٩٤٦/٠  
٣٠  ٨٦/٢٠  ٠١٧/٠  ٩٨٦/٠  ٠١٤/٠  ٩٠٨/٠  
٤٠  ٠٨/٢٥  ٠١٤/٠  ٩٩٣/٠  ٠١١/٠  ٩٤١/٠  

 

  . بحث و نتيجه گيري ٤
كلوين    ٣١٨و    ٣٠٨،  ٣٠٣بوسيله نانولوله كربني چند جداره در سه دماي    CBZدر اين تحقيق جذب داروي اعصاب و روان      

مورد بررسي قرار گرفت. مقايسه پارامترهاي ترموديناميكي نشان داد كه بر اساس سه مدل جذبي لانگموير،فراندليچ و تمكين ،  
تحقيق نشان داد كه بهترين غلظت   كلوين مي باشد. نتايج حاصل از اين  ٣٠٣بهترين دما كه جذب در آن صورت مي گيرد دماي  

)  0SΔو    0HΔ  ،0GΔميلي گرم بر ليتر در محيط اسيدي مي باشد. پارامترهاي منفي ترموديناميكي (  ٦٠براي مناسب ترين جذب  
باشد. همچنين مطالعات   فرايند گرمازا مي  نانولوله كربني چند جداره يك  بر روي  اين دارو  فرايند جذب  نشان مي دهد كه 

شان داد كه اين فرايند جذب از سنتيك مرتبه اول تبعيت مي كند و پيش بيني مي كند كه به دليل موارد ذكر شده سنتيكي ن
  دارو به خوبي روي نانولوله كربني چند جداره جذب شده است.  

  

 و مراجع  منابع
1.Eshghi, F., Ghahramani, Z., Ghoreishi, R. & Ghahremani, S. Improvement of floxuridine anti-cancer adsorption 
on boron carbonitride nanotubes with iron doping: a theoretical study. Theor. Chem. Acc. 140, 119 (2021). 
2. Jorshari, M. R., Mamaghani, M. & Jahanshahi, P. Synthesis, delivery, and molecular docking of fused 
quinolines as inhibitor of Hepatitis A virus 3C proteinase. Sci. Rep. 11, 18970 (2021). 
3. Esmaeili, S., Samadizadeh, M. & Khaleghian, M. Evaluating role of the x–π (x = π and/or CH) stacking 
interactions in adsorption of the (4E,4E)-4-(4-hydroxyphenyldiazenyl)-N- ((furan-2-Yl)methylene)benzenamine 
antibacterial in armchair boron nitride nanotube. Chem. Pap. 74, 2991–3000 (2020). 
4. Eshghi, F. & Eshghi, H. Influence sandwich π–π stacking interactions in Benzaldoxime adsorption on the 
fullerene. Fullerenes, Nanotub. Carbon Nanostructures 29, 227–231 (2021). 
5. Eshghi, F. et al. Photocatalytic degradation of remdesivir nucleotide pro-drug using [Cu(1-
methylimidazole)4(SCN)2] nanocomplex synthesized by sonochemical process: Theoretical, hirshfeld surface 
analysis, degradation kinetic, and thermodynamic studies. Environ. Res. 222, 115321 (2023). 
6. Ghoreishi, R. & Kia, M. Chemical reactivity and adsorption properties of pro-carbazine anti-cancer drug on 
gallium-doped nanotubes: a quantum chemical study. J. Mol. Model. 18, 25, 46 (2019). 
7. Prajapati, S. K., Malaiya, A., Kesharwani, P., Soni, D. & Jain, A. Biomedical applications and toxicities of 
carbon nanotubes. Drug Chem. Toxicol. 45, 435–450 (2022). 
8. Yang, Z. et al. Pharmacological and toxicological target organelles and safe use of singlewalled carbon 
nanotubes as drug carriers in treating Alzheimer disease. Nanomedicine Nanotechnology, Biol. Med. 6, 427–441 
(2010). 
9. Wang, R., Zhang, D. & Liu, C. DFT study of the adsorption of 2,3,7,8-tetrachlorodibenzop-dioxin on pristine 
and Ni-doped boron nitride nanotubes. Chemosphere 168, 18–24 (2017). 



 

458 
 

10. Zhu, W. et al. Multi-walled carbon nanotube-based systems for improving the controlled release of insoluble 
drug dipyridamole . Exp Ther Med 17, 4610–4616 (2019). 
11. Guo, Q., Shen, X., Li, Y. & Xu, S. Carbon nanotubes-based drug delivery to cancer and brain. Curr. Med. Sci. 
37, 635–641 (2017). 
12. Nagai, H. et al. Diameter and rigidity of multiwalled carbon nanotubes are critical factors in mesothelial injury 
and carcinogenesis. Proc. Natl. Acad. Sci. 108, E1330–E1338 (2011). 
13. Moayyedi, P. et al. Pantoprazole to Prevent Gastroduodenal Events in Patients Receiving Rivaroxaban and/or 
Aspirin in a Randomized, Double-Blind, Placebo-Controlled Trial. Gastroenterology 157, 403-412.e5 (2019). 
14. Li, W. et al. Discovery of Novel Quinoline–Chalcone Derivatives as Potent Antitumor Agents with 
Microtubule Polymerization Inhibitory Activity. J. Med. Chem. 62, 993–1013 (2019). 
15.Del Río Castillo, A. E., De León-Rodriguez, A., Terrones, M. & Barba de la Rosa, A. P. Multi-walled carbon 
nanotubes enhance the genetic transformation of Bifidobacterium longum. Carbon N. Y. 184, 902–909 (2021). 
16.Zahra Tolou-Ghamari Mohammad Zare, Jafar Mehvari Habibabadi, M. R. N. A quick review of carbamazepine 
pharmacokinetics in epilepsy from 1953 to 2012. J Res Med Sci (2013). 
17. G. Crini, H. N. Peindy, F. Gimbert, C. Robert, Sep. Purif. Technol. 2007, 53, 97.                                                     
18. M. Y. Abdelnaeim, I. Y. El Sherif, A. A. Attia, N. A. Fathy,M. F. El-Shahat, Int. J. Miner. Process. 2016, 157, 
80. 
19.Y. Wang, S.-T. Yang, Y. Wang, Y. Liu, H. Wang, Colloids Surf. B Biointerfaces 2012, 97, 62. 
20.J. C. Crittenden, M. Walter, J. Weber Jr., Civ. Eng. Database1978, 104, 1175. 
21.M. Ozacar, I. A. Sengil, Bioresour. Technol. 2005, 96, 791. 
22. H. Al-Johani, M. A. Salam, J. Colloid Interface Sci. 2011, 360, 760. 
23.H. Qiu, L. Lv, B. Pan, Q. Zhang, W. Zhang, Q. Zhang,J. Zhejiang Univ. A. 2009, 10, 716. 
24.Y. S. Ho, J. Hazard. Mater. 2006, 136, 681. 
 

  
 

 
  

  
  
  
  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  



 

459 
 

بررسي تركيبات هيدروكسي آنتروپي بالاي فلزات واسطه به منظور كاربردهاي توليد  
  و ذخيره انرژي 

  
  .   ٤، جعفر جليليان٣، قاسم رضايي ٢، بهروز واثقي،*١نسيم محمدي باورياني

  
   nasimmh1678@gmail.com، فيزيك(ماده چگال)، فيزيك،علوم پايه دانشگاه ياسوج  دانشجو  -*و١

    bvaseghi1@gmail.comياسوج  ،فيزيك(ماده چگال) ، فيزيك، علوم پايه دانشگاه    استاد تمام -٢             

  ،فيزيك(ماده چگال) ، فيزيك، گروه، علوم پايه دانشگاه ياسوج   استاد تمام -٣                           
  ،فيزيك(ماده چگال) ، فيزيك، گروه، علوم پايه دانشگاه ياسوج   پسادكتري-٤

  
  

  يي  ايميابرخازن، انباشت الكتروش  ،يباطر   ،يميبالا، الكتروش  يآنتروپ  باتيتركواژگان كليدي: 
  
  

  مقدمه -١
تجديدپذير به عنوان يك در جهان امروزي، با كاهش منابع سوخت فسيلي و افزايش تقاضاي انرژي، توجه به منابع انرژي     

منابع انرژي تجديدپذير مانند انرژي خورشيدي،   .راهكار پايدار براي تأمين انرژي مورد نياز بشر، بيش از پيش ضروري شده است
از جمله اين مزايا پايداري، آلودگي    بي و زمين گرمايي، مزاياي زيادي نسبت به منابع انرژي فسيلي دارند.آبادي، زيست توده،  

با اين حال، منابع انرژي تجديدپذير محدوديت هايي نيز دارند. يكي از اين محدوديت ها، عدم ثبات    كمتر و هزينه كمتر است.
هاي اين منابع را برطرف كرد و از مزاياي آنها به طور هاي ذخيره انرژي، مي توان محدوديتبا توسعه فناوري  .توليد انرژي است

  [1].مند شدكامل بهره
  

  يات آزمايش يجز -٢
 %٩٩مانند: كلريد منگنز، كلريد آهن، كلريد كبالت، كلريد مس، كلريد روي، هيدروكسيد پتاسيم و اتانول با خلوص    مواد اوليه    

آلمان خريداري شدند. براي الكترود  از شركت مرك  ابعاد   ساخت  ابتدا، فوم نيكل را در  جهت برش مي دهيم.     2cm1×1در 
محلول   در  كيحمام اولتراسون  تحت  قهيدق  ١٠به مدت    فوم نيكل راسنتز نانومواد،    نديفرا  يبرا  كل ين  يهاسطح فوم  يسازآماده

  كامل با آب مقطر و   يپاك شوند. پس از شستشو  يسطح  ديو اكس  يتا از هرگونه آلودگ  دادهقرار    هيدروكلريك اسيدمولار    ١
هاي كلريد منگنز مولار از نمك  0.09هاي آبي  محلول    .ندمي شوخشك    گراديدرجه سانت  ٤٠  يها در آون با دمااتانول، نمونه

)MnCl₂آهن ()  (FeCl₂  كبالت)  (CoCl₂    مس (CuCl₂)) و رويZnCl₂  ميلي    30) به طور جداگانه و به صورت آنتروپي بالا  در
دقيقه همگن شدند. از طريق روش رسوب گذاري الكتروشيميايي پتانسيواستاتيك، در پتانسيل   5ليتر آب مقطر تهيه و به مدت  

ثانيه بر روي زيرلايه فوم نيكل رسوب    300نانوساختارهاي هر فلز به مدت    Ag/AgClولت نسبت به الكترود مرجع ،  1-ثابت  
را با ترازوي دقيق اندازه   .داده شد گيري مي كنيم تا ميزان لازم به ذكر است كه، پيش و پس از رسوب گذاري، جرم زيرلايه 

  .[3][2]رسوب تعيين شود
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  بحث ونتايج -٣
روبشي  -ميكروسكوپ الكتروني به وسيلهساخته شده به صورت تك عنصري و آنتروپي بالا   مورفولوژي و ساختار الكترودهاي    

 وضوح مشاهده ميتركيبات هيدروكسيد به  ايورقه ها، ساختار  بدست آمده براي تمامي نمونه  بر اساس تصاوير   يابي شد.مشخصه 

. علاوه براين،  [4]الكتروليت حين شارژ و دشارژ هستندهاي  ، محل مناسبي براي قرارگيري يون ايساختار ورقه ورقه  اين    شود
نتايج حاصل از اين آناليزها،  . [5]مي دهد  نشان بالا   نمونه آنتروپيرا در وجود تمام عناصر   سنجي پراكندگي انرژي طيف آناليز

نمونه  الكتروشيميايي در سنتز  رسوب  روش  تأييد مي  موفقيت  را  توزيع يكنواخت عناصر  و  بالا  آنتروپي  بررسي    .كندبا  جهت 
هاي ولتامتري هاي ذخيره انرژي، آزمون هاي سنتز شده به عنوان مواد فعال در سيستمعملكرد الكتروشيميايي و كاربرد نمونه 

انجام شد. در اينجا،    KOHمولار    1ولت بر ثانيه در محيط الكتروليت  ميلي  ١٠،  ٣٠،  ٥٠،  ٧٠،  ٩٠هاي روبش  اي با نرخچرخه 
  . در نظر گرفتيم Ag/AgClنسبت به مرجع  0/6تا  0/2-سيل را از پنجره پتان

  KOHمولار    ١هاي تك عنصري و سپس آنتروپي بالا در الكتروليت  هاي شارژ و دشارژ الكترودهاي ساخته شده از نمونهمنحني    
اند. در اين نمودارها، شاخه صعودي بيانگر فرآيند  آمپر بر گرم رسم شده  ٠/١٠،    ٠/١٥،    ٢٠/ ٠،    0/25در چگالي جريان هاي  

بررسي نمودارها نشان مي   دهنده فرآيند دشارژ در همان چگالي جريان است.شارژ و افزايش پتانسيل خازن و شاخه نزولي نشان
ها مي شود. اين يافته  آمپر بر گرم به بالا، منجر به افزايش سرعت تخليه در همه نمونه   ٠/١٠دهد كه افزايش چگالي جريان از  

است كه عملكرد خازن در چگالي جريان  از آن  پايينحاكي  بهتر  هاي  به سطح  در چگالي جريان .استتر  نفوذ يون  بالا،  هاي 
الكترودها با محدوديت زماني مواجه مي شود. اين محدوديت زماني منجر به كاهش عمق نفوذ يون و در نتيجه عدم مشاركت 

سازي بار مي شود. نتايج حاصل از اين مطالعه نشان داد كه نمونه آنتروپي بالا باعث  هاي زيرين الكترود در فرايند ذخيرهلايه
ي آنتروپي بالا ، واكنش هاي تحت كنترل افزايش ظرفيت خازني مي شود. بر اساس مكانيزم ذخيره بار، مكانيزم غالب در نمونه

  ها مناسب مي سازد. سطحي هستند كه اين ماده را به عنوان ماده الكترودي در خازن
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 شده با نيكل براي واكنش توليد هيدروژن عملكرد كاتاليزوري گرافاين تزيين

  
  و* ٢منشحسين محمدي  ، ١فاطمه متقي

  (fmotaghi1378@gmail.com) يزد،    دانشكده شيمي و دانشگاه، شيمي، شيمي فيزيك،  دانشجوي دكتري  -١
  )(mohammadimanesh@yazd.ac.irيزد،    ، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاهدانشيار نويسنده مسئول:  - *و    ٢

 

  

  ي تابعي چگالي، نيكل، گرافاين، الكتروكاتاليست. واكنش توليد هيدروژن، نظريه كليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
به  از اين نياز انرژي  درصد  ٨٥با افزايش جمعيت جهان، تقاضا و مصرف انرژي به طور قابل توجهي تشديد شده است و حدود     

 ي انرژ  يسازرهيو ذخ  ليتبد   يبرا  دواركننده يام  ي هااز روش. يكي  )٢٠١٥(آكر،    گرددمي  تأمينهاي فسيلي  سوخت  يوسيله 
از واكنش ت  ،يديخورش  است. هيدروژن به دليل مزايايي    زوريشكافت آب با فوتوكاتال  قياز طر )HER( دروژنيه  وليداستفاده 

سازي، جايگزين مناسبي  زيست توده يا آب، بازده انرژي زياد، سوخت سبز و قابليت ذخيرهي گوناگون از جمله مانند منابع اوليه
پذير  يدمختلفي براي توليد هيدروژن از منابع تجد  هايپژوهشگران روشهاي فسيلي است. در اين زمينه، بسياري از  براي سوخت 

هاي اصلي براي توسعه جامعه جهاني توليد گاز هيدروژن به عنوان انرژي پاك به يكي از چالش  .)٢٠١٢(ليو،    اندرا بررسي كرده
شود كه مطلوب نيست. به  اكسيدكربن ميدي انتشار    نيزهاي فسيلي و  مصرف سوخت   سبباين مسير توليد    .تبديل شده است

اقتصاد  آميزبراي تحقق موفقيت عنصري كليدي براي توليد هيدروژن  پذيرو تجديد كارآمد پاك، روشهمين دليل، طراحي يك 
پاك، كارآمد و پايدار   روشآب براي توليد هيدروژن و اكسيژن، به عنوان يك   هيدروژني است. امروزه شكافت الكتروشيميايي

بلكه محصول جانبي در چرخه كننده  هاي فسيلي در نظر گرفته شده است، زيرا آب نه تنها مولكول شروعبراي جايگزيني سوخت
پا  يمتعدد  هاييتمز  يستيفوتوكاتال  HER).  ٢٠٠٩(گري،    اقتصاد هيدروژن است انعطاف  يكارآمد  ،يدارياز جمله   يريپذ و 

   دارد.
  

  روش -٢
 ي تبادل  يهمبستگ  هايتابع،  Dmol3) با استفاده از كد  DFT(   ي چگال  يتابع  هيمحاسبات بر اساس نظر  ي، تمام پژوهش  نيدر ا   
)PBE  ،(افتهي  ميتعم  انيگراد  بيتقر )GGA( پا ي  نظريه.  شدانجام  )  DNP(  ريپذقطبش  توابع  با  يعدد  دوگانه  هيو مجموعه 

از تقريب يوني و كووالانسي را به طور دقيق توصيف ميهمبستگي، پيوند  –تبادلي    تابعي چگالي با استفاده  كند، اما در  هاي 
ها هستند، نقشي  ي همبستگي الكترون ها كه نتيجههاي لاندون و واندروالس ناموفق است. اين برهمكنشي برهمكنشمحاسبه

ها  بنابراين، محاسبه دقيق اين برهمكنشكليدي در فعل و انفعالات شيميايي مانند برهمكنش بين جاذب و جذب شونده دارند. 
مولكولي، از  هاي بينتواند به نزديكي نتايج محاسبات نظري به نتايج تجربي كمك كند. براي در نظر گرفتن سهم برهمكنشمي

گرافاين بهينه شد و سپس ساختار بهينه شده  - ١٢،٦،٦واحد    ابتدا سلول   .نظريه تابعي چگالي با تصحيح پراكندگي استفاده شد
  -٠١٥/٧٤٥٦٧  eV  گرافاين به مقدار-١٢،٦،٦كه انرژي كل ابر سلول    سازي شدگسترش يافت و مجدداً بهينه  ٢×٢به ابر سلول  
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- ١٢،٦،٦) روي الكتروكاتاليست T=298.15 Kو  pH=0 ،U=0  ،P=1 bar( در شرايط استانداردHER فرآيند  رسيد. مكانيسم
  .گرافاين در شكل يك نشان داده شده است  -١٢،٦،٦رافاين تزيين شده با نيكل بررسي شد. پنج سايت گ
  
  

 
  گرافاين  -١٢،٦،٦: پنج سايت ١شكل 

  بحث  -٣
. مقادير فاصله نهايي  بررسي شده است گرافاين   -١٢، ٦،  ٦در پنج سايت مختلف با فواصل متفاوت روي بستر فلز نيكل  جذب    

با توجه به  .  ارائه شده است  ١  در جدول گرافاين    -٦،  ٦،  ١٢فلز نيكل از بستر، انرژي كل و انرژي جذب نيكل در اين پنج سايت  
به عنوان بهترين سايت انتخاب شد. سپس انرژي آزاد گيبس واكنش توليد هيدروژن در سه سايت فلز نيكل،   H1نتايج، سايت  

H4    وH5  ولت محاسبه شد. بنابراين  الكترون   ١٩/٠و    ٥٩/٠،  ٩٥/٠گرافاين تزيين شده به ترتيب    -١٢،٦،٦ترين ساختار  پايدار
  .گرديدولت محاسبه  ١٩/٠ H5 بهترين پتانسيل مازاد در سايت 

  

  . )عموديهاي مختلف (حالت  در سايت  )adE( و انرژي جذب )  totalE( از بستر، انرژي كلفلز نيكل  مقادير فاصله نهايي    - ١جدول  

Site Distance (Å) (eV)total E (eV) adΔE 
H1 0.04 -115609.97 -5.93 
H2 0.04 -115608.84 -4.80 

H3 1.43 -115607.17 -3.13 

H4 1.78 -115607.54 -3.51 
H5 1.78  -115607.54 -3.51 

  

  گيري نتيجه -٤
تزيين شده با نيكل  گرافاين  - ١٢،  ٦، ٦  كاتاليزوري  ، عملكردDFTبر  هاي محاسباتي مبتني  در اين پژوهش، با استفاده از روش   

،  ٦،  ٦روي پنج سايت مختلف   HER ايفلز نيكل برمحاسبات نشان داد كه جذب  . نتايج  مورد بررسي قرار گرفت  HERبراي  
ترين به عنوان مناسب   H1سايت  ) فلز نيكل، adsEΔب (پس از بررسي دقيق مقادير انرژي جذ.  گرافاين با يكديگر متفاوت است-١٢

علاوه بر اين، محاسبات    .د ولت محاسبه ش  ١٩/٠ HER راي) بη(  پتانسيل مازاد .  انتخاب شد شدهبه عنوان بستر تزيينمكان  
با   و قابل )٠  eV(  آلايده  بسيار نزديك به مقدار  )١٩/٠  eV( ي بستر تزيين شده با نيكلبرا ΔG نشان داد كه  ΔG مقايسه 
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(پيشرفتهكاتاليزورهاي   پلاتين  عملكرد    .است)  -٠٩/٠  eVي  به  توجه  بستر  كاتاليستيبا  جايگزيني  مي  اين  عنوان  به  تواند 
  د.  عمل كن HERو به خصوص  هاي فعلي در فرآيند شكافت آباميدواركننده براي الكتروكاتاليست

 

  منابع و مراجع 
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[2]  Liao, C. H., Huang, C. W., & Wu, J. C. (2012). Hydrogen production from semiconductor-based photocatalysis 
via water splitting. Catalysts, 2(4), 490-516. 
[3] Gray, H. B. (2009). Powering the planet with solar fuel. Nature chemistry, 1(1), 7-7. 
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روي براي كاربرد در -يابي نانوذرات مغناطيسي فريت كبالتسنتز و مشخصه

 هايپرترمياي پزشكي 

  
  منش، نعيمه ترابي ميرزايي حسين محمدي  ،  محبوبه حقاني

  (mhaghani@stu.yazd.ac.ir)  ،يزد  و دانشگاه  شيمي  دانشكده  شيمي فيزيك،  ،شيمي،  دانشجوي دكتري  -١
  )mohammadimanesh@yazd.ac.ir(  يزد،  و دانشگاه  شيمي  دانشكده  شيمي فيزيك،  ،شيمي،  دانشيار  نويسنده مسئول:  - *و    ٢

  ) ntorabi@yazd.ac.ir( استاديار، فيزيك، اتمي مولكولي، دانشكده فيزيك و دانشگاه يزد،  -٣

  

 .روي-درمان سرطان، هايپرترميا، فريت مغناطيسي، فريت كبالت كليدي: گان واژ

  

  مقدمه  -١
از       نانوذرات هستند كه  از  مغناطيسي گروهي  فلزي ديگر  نانوذرات  آلياژهاي  و  كبالت  نيكل،  آهن،  مغناطيسي مانند  عناصر 

سازگاري، سميت پايين، مغناطيس اشباع بالا، و خاصيت فرومغناطيس و  هايي مانند زيستاند. اين نانومواد ويژگيتشكيل شده
 Ge et(   ها در درمان سرطان با روش هايپرترميا استيكي از كاربردهاي مهم نانوذرات، استفاده از آن .  سوپرپارامغناطيس دارند

al., 2023(  . درجه   ٤٥تا    ٤٢شده به بدن، دما در محدوده  در اين روش، با اعمال ميدان مغناطيسي متناوب به نانوذرات تزريق
كه نانوذرات در معرض . زمانيكنندصورت گرما آزاد ميشده را به نانوذرات در اين حالت انرژي جذب   .يابدگراد افزايش ميسانتي

سازگاري پژوهش، با توجه به زيستدر اين  .  شودگيرند، انرژي جذب شده به صورت گرما آزاد ميميدان مغناطيسي متناوب قرار مي
هاي ساختاري و مغناطيسي نشان دادند كه فاز اسپينلي روي، اين ماده به روش هيدروترمال سنتز شد. بررسي-فريت كبالت 

  . )Patade et al., 2020( فاز بدون حضور فاز ثانويه هماتيت تشكيل شده استتك
  

  مواد و روش انجام آزمايش -٢
  ،2.6H2(CoCl(O  آبه  ٦كلريد    (II)  ، كبالتFeCl)O)2.6H3  آبه  ٦كلريد   (III)  مواد مورد استفاده در اين آزمايش شامل آهن    

-بودند كه همگي از شركت مرك خريداري شدند. نانوذرات فريت كبالت  (NaOH)، و سديم هيدروكسيدZnCl)2(روي كلريد 
 .سنتز شدند )Faraji et al., 2019(در شده وي مطابق با روش گزارشر

  

  گيري و نتيجه بحث -٣
روي  -دهنده ساختار اسپينل مكعبي و تأييد فاز خالص فريت كبالتنشان   ١طيف پراش پرتو ايكس نمونه سنتزشده در شكل     

فريت  سنتز  در  معمولاً  مياست.  تشكيل  اكسيد)  (آهن  هماتيت  ناخواسته  فاز  مغناطيسي،  خواص هاي  كاهش  باعث  كه  شود 
از تصاوير  مغناطيسي مي اندازه ذرات،  براي بررسي توزيع  ندارد.  فاز وجود  اين  پژوهش،  اين  نمونه سنتزشده در  اما در  گردد. 



 

466 
 

دهنده اندازه ميانگين ذرات مناسب براي كاربردهاي هايپرترميا  استفاده شد كه نشان)  ٢ميكروسكوپ الكتروني روبشي (شكل  
نيز تأييد كرد كه عناصر مورد نظر در ساختار نانوذرات حضور دارند. خواص مغناطيسي نمونه با )  ٣(شكل    EDXاست. آناليز

رفتار پارامغناطيسي نمونه را تأييد كرده و مقادير مغناطيس اشباع    ٤سنج ارتعاشي بررسي شد. نمودار شكل  استفاده از مغناطيس
  .به دست آمد ٢٠٨/٨٨ Oe برابر با  (Hc)گي اشباعو وادارند ٦٠ emu/g با برابر

  
  روي   -نانوذرات مغناطيسي فريت كبالت  XRD: الگوي ١شكل

  

  

  روي  - نانوذرات مغناطيسي فريت كبالت FESEM : تصوير ٢شكل

  

  

  روي   -نانوذرات مغناطيسي فريت كبالت  EDX: ٣شكل
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  روي   -نانوذرات مغناطيسي فريت كبالت  VSM: ٤شكل 

هيدروترمال سنتز شدند. نتايج آناليز ميكروسكوپ الكتروني روبشي  روي با استفاده از روش  -در اين مطالعه، نانوذرات فريت كبالت
نيز صحت سنتز و    Xها كروي است. الگوي پراش پرتونانومتر بوده و ساختار آن   ٤١تا    ٢٦نشان داد كه اندازه ذرات در محدوده  

توان نتيجه گرفت كه اين ، مي)(emu/g 60  فاز بودن ساختار را تأييد كرد. با توجه به مغناطيس اشباع بالاي به دست آمدهتك
  .اي براي استفاده در فرآيند هايپرترميا هستندنانوذرات كانديداي اميدواركننده

  

  منابع و مراجع 
[1] Faraji, S., Dini, G., & Zahraei, M. (2019). Polyethylene glycol-coated manganese-ferrite nanoparticles as 

contrast agents for magnetic resonance imaging. Journal of Magnetism and Magnetic Materials, 475, 137-
145  . 

[2] Ge, X., Li, H., Zheng, H., Zheng, P., Zheng, L., & Zhang, Y. (2023). Electromagnetic performance of 
NiMgCuZn ferrite for hyperthermia application in cancer treatment. ACS omega, 8(19), 16647-16655  . 

[3] Patade, S. R., Andhare, D. D., Somvanshi, S. B., Jadhav, S. A., Khedkar, M. V., & Jadhav, K. (2020). Self-
heating evaluation of superparamagnetic MnFe2O4 nanoparticles for magnetic fluid hyperthermia application 
towards cancer treatment. Ceramics International, 46(16), 25576-25583  . 
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مطالعه نظريه تابعي چگالي جذب سطحي كربن دي اكسيد روي زئوليت  

M-ABW تبادل شده با كاتيون  

  
  ٣، فاطمه پورروستائي اردكانيو*٢منشحسين محمدي  ، ١روح االله كريمي

  (ruhallahkarimi76@gmail.com) يزد،    كارشناسي ارشد، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاهدانشجوي    -١
  )(mohammadimanesh@yazd.ac.irيزد،    ، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاهدانشيار نويسنده مسئول:  - *و    ٢

  )f.pourroustaei.a@gmail.com(   دانشجوي فارغ التحصيل دكتري، شيمي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي و دانشگاه يزد،-٣
  

 ، جذب سطحي، كربن دي اكسيد، نظريه تابعي چگالي.Li-ABW زئوليت  كليدي: گان واژ

  

  مقدمه  -١
منحصر به فرد خود، به    يها يژگيو  ل يخاص است كه به دل  يمتخلخل با ساختار بلور  ي نوع ماده معدن كي  Li-ABW  تيولئز   

خود    يبالا  ييتوانا  ليبه طور خاص به دل  تيولئز  ني. ارديگيمختلف مورد استفاده قرار م  عيدر صنا  ستيجاذب و كاتال  كيعنوان  
  يندهايگازها و بهبود فرآ  يآب، جداساز  هيدر تصف  ياگسترده   ي كاربردها  بات،يگر تركيآب و د  يهاو جذب مولكول  ونيدر تبادل  

  يهانهيدر زم  نينو  يهايبه توسعه فناور  توانديم  Li-ABW  تيولئز  يو كاربردها  ها يژگيو   يدارد. مطالعه و بررس  ييايميش
 ). ١٩٩١(فلانگن،  د ينما  يانيو صنعت كمك شا ستيز طيمح

  

  روش  -٢
در اين پژوهش كه با استفاده از نرم افزار كوانتوم اسپرسو انجام گرفت ابتدا پارامترهاي محاسباتي بهينه سازي شدند و بعد از    

  2COبهينه شدند. در مرحله بعد با استفاده از نظريه تابعي چگالي جذب گاز  ABW-Naو   ABW-Liهاي آن ساختار زئوليت 
  در هر يك از زئوليت ها مورد بررسي قرار گرفت و خواص ساختاري و الكتروني هر يك از اين دو زئوليت مورد بررسي قرار گرفت. 

  

  بحث  -٣
   ABW-Li   1گروه فضايي  با    زئوليت  ينوعPna2اي  ، گروه نقطهV2C   4[  يفرمول تجربو(H2O)4][Li16O4Si4[Al  كه   است  
  و   دروژنيه  سم،يليس  وم،ي نيآلوم  ژن،ياكس  يهااتم  شامل   اتم  ٤٠  يدارا  د آنواح  سلول.    شوديم  متبلور  كيرتورومبوا  شبكه  در

و    با استفاده از مقاله تجربي آندرسون  .است  آنگستروم  c=4.993  و  a=10.313،  b=8.194شبكه آن برابر    يارامترهاپو    ميتيل
ي قبل، با  پارامترهاي بهينه شده مرحله زئوليت توسط برنامه وستا رسم شده و سپس با استفاده از    ي اينشكل اوليه   سورنسن 

بعد از بهينه سازي    ).١٤٠٣اند (پورروستائي اردكاني،  با كمك بسته محاسباتي كوانتوم اسپرسو بهينه شده  انجام محاسبات آرامش
گذاري شده است. علاوه براين بهينه سازي با تعويض كاتيون نيز اكسيد در حفره بزرگ كانال زئوليت جايديساختار، گاز كربن
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گاز   جذب  الكتروني  و  ساختاري  خواص  ادامه  در  است.  شده  سازي  بهينه  و  جايگذاري  ليتيم  كاتيون  و  است  شده  انجام 
  اكسيد براي هر دو زئوليت مورد تجزيه و تحليل قراار گرفته شده است. ديكربن

  
  ABW-Naو   ABW-Li يهات يزئول  در مختلف يهااتم  فاصله  ريمقاد  -١ جدول

Species Li-ABW Na-ABW Li-ABW-CO2 Na-ABW-CO2 

O16-O15 3.65441 3.65441 3.60372 3.60372 

O24-O27 3.80830 3.65441 3.86620 3.86620 

Li3-O34 - - 2.01054 - 

Na3-O34 - - - 2.57687   

  همچنين انرژي جذب براي هر دو زئوليت محاسبه شده است.
  

  gas-M-ABWهايانرژي الكتروني و جذب محاسبه شده زئوليت   -٢جدول 

Species E (Ry) Ead(Ry) Eed (kJ.mol-1) 

CO2-Li-ABW -829.1633 -2.9233 -3835.3696 

CO2-Na-ABW 
 

-1157.3674 -2.8633 -3756.6496 
1-1Ry =1312KJ.mol  

  ها محاسبه شده است.زئوليت در ادامه خواص الكتروني براي هر يك از 
  

 2CO-ABW-Mهاي مقادير انرژي نوار رسانش، ظرفيت و شكاف محاسبه شده زئوليت   -٣جدول 
Species EVBM

1(eV) ECBM
2(eV) Eg

3(eV) 

Li-ABW 1.8336 6.5636 4.7300 
Na-ABW 2.1241 6.8471 4.7230 

Li-ABW-CO2 2.3935 7.2060 4.8125 
Na-ABW-CO2 3.0786 7.7647 4.6861 

  
اكسيد در زئوليت با كاتيون ليتيم بهتر از سديم  ديشود كه جذب گاز كربنبا محاسبه خواص الكتروني اين نتيجه حاصل مي

چنين تجمع بار نزديك به هسته در ليتيم، علاوه بر اين مشاهده  تر ليتيم و همافتد وعلت آن هم به خاطر شاع كوچكاتفاق مي
ها تقريبا  توان اين نتيجه را دريافت كرد زئوليتدهد كه ميانرژي شكاف در هر دو زئوليت عددي نسبتا بزرگ را نشان ميشود  مي

  شود.ها در صنعت و تكنولوژي ميخاصيتي نيمه عايق دارند كه اين خاصيت باعث كارايي بالاي آن
  

 گيري نتيجه -٤
اكسيد  ديهاي ليتيم و سديم و گاز كربندر حضور كاتيون  M-ABW الكتروني زئوليتاين تحقيق به بررسي خواص ساختاري و     
قرارگيري در كانال  داراي كانال M-ABW دهد كه زئوليتپردازد. نتايج نشان ميمي به  هاي زيگزاگي است كه گازها تمايل 



 

470 
 

رسانايي و  ها خواص نيمهنسبت به سديم دارند. همچنين، زئوليت 2CO تري باهاي ليتيم تعامل قويتر آن دارند و كاتيونبزرگ
  .عايق حرارتي دارند كه براي كاربردهاي ويژه مفيد است

 

  منابع و مراجع 
[1] Flanigen, E. M., Jansen, J. C., & van Bekkum, H. (Eds.). (1991). Introduction to zeolite science and practice. 
Elsevier. 
[2]  Pourroustaei-Ardakani, F., Mohammadi-Manesh, H., & Hashemifar, S. J. (2024). Adsorption behavior of 
hydrogen sulfide in the channels of Li-ABW zeolite: A study using density functional theory. Journal of 
Molecular Graphics and Modelling, 130, 108765. 
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بيوتيك سيپروفلوكساسين درحضور اكسنده  اكسيداسيون كاتاليزوري آنتي
  هاي فريت كبالت پرسولفات بر روي اسپينل

  
   ٢سيدمهدي موسوي  ، *١مهشيد محمودي

  )mahshid.mahmoodi94@gmail.com( ،، شيمي فيزيك، شيمي،دانشكده علوم، دانشگاه شيرازنويسنده مسئول:دكتري   -*و    ١ 
  (moosavi.smahdi@gmail.com)، كاشان  ، شيمي كاربردي، شيمي كاربردي، دانشكده شيمي، دانشگاه  دكتري -٢             

  
  

  اكسيداسيون پيشرفته، سيپروفلوكساسين، اسپينل، پراكسيد. واژگان كليدي:  
  

  

  مقدمه-١
درمان    يدارو برا  ياديدر حال حاضر تعداد ز  شود.يم  ستيز طيوارد مح  يآل  يهاندهياز آلا  ياگسترده  فيط  ع،يبا توسعه صنا    

و    يسطح  يهادر فاضلاب ظاهر شده و آب تيآنها در نها  ادرستاستفاده گسترده و دفع ن  ليشود كه به دليها استفاده ميماريب
بسكه ه  است  دينسبتاً جد  كيوتيبيآنت  كي  نيپروفلوكساسيكند. سيرا آلوده م  ينيرزميز تجز  ياريمانند   يريپذهياز داروها، 
است   شرفتهيپ   ونيداسياكس  هيتصف  يهاو روش  زيفوتوكاتال  ، يي دارو  يهاندهيروش در حذف آلا  نيكارآمدتر.  دارد  ينييپا  يستيز
شود.  يها استفاده مندهيآلا  ونيداسياكس  يبرا  ديسوپراكس  اي  ليدروكسي ه  ي هاكالياز راد  شرفته،يپ   ونيداسي]. در روش اكس١،٢[

  اريبس  كاليراد  د يها و تولدانيفعال كردن اكس  يبرا  ي فلز  يدهاياكس  ا ياز فلزات    اده استف  شرفته،يپ   ونيداسياكس  ي هادر روش
  يهاندهيپرسولفات و حذف آلا يسازفعال يبرا زوريبه عنوان كاتال نلياسپ ياز مطالعات، از نانوساختارها يكارآمد است. در برخ

بر    نليبا ساختار اسپ  ستي نانوكاتال  هيبر آن است تا با ته  يسع  قيتحق  ن ي]. در ا٣،٤استفاده شده است [  ي آب  طيدر مح  ييدارو
ساخته    ي آب  طيدر مح  نيپروفلوكساسيس  هيپرسولفات در تجز  يسازفعال  ت يمناسب و مقرون به صرفه با قابل  ستيكاتال  ت، يفر  هيپا

  شود.
  

  روش -٢
با عوامل رسوب دهنده  رسوبي  به روش هم 4O2CoFe يياي ميبا ساختار شكبالت    تيفر  هاينلياسپ  ،يمطالعه تجرب  نيدر ا   

ابتدا مقدار   اك، يو آمون ديدروكس يه  م يها با رسوب دهنده سدنلياسپ هيته يشدند. برا هيتهژل و همچنين به روش سلمختلف 
  اك يرسوب دهنده (آمون  ييا يحل شد. سپس محلول قل  ٧٥ ºC يماده فلزات در مقدار مشخص آب مقطر در دما  شياز پ   ازيمورد ن

ماده    شيمحلول پ   هيبا اوره، پس از ته  يروش همرسوب  در . مولار) به محلول فلزات اضافه شد  ١/٠  ديدروكسيه  ميسد  ايو    ٣٧%
ساعت    ٥و به مدت  داده    شي افزارا    محلول  ي دما  ديهمزدن شد  نياوره به آن اضافه شده و در ح  ي مقدار اضاف،  فلزات در آب مقطر

كلسينه  ٦٥٠ ºC در دمايو    حاصل خشك شده   يكاتاليزورهاند.جدا شد  ونيلتراسيرفلاكس شد. ذرات جامد بدست آمده با ف
  پس شد. س  حل  مقطرفلزات در آب  تراتين  ي مادهشياز پ   يمدنظر مقدارمشخص  هاينلياسپ  ه يته  يبراژل  در روش سل  شدند. 

ژل، حرارت داده شد. ژل حاصل در آون    ليتا تشك  ١٠٠  ◦Cي در دما  ونيشد. سوسپانس  دهبه محلول افزو  جامد  دياس  كيتريس
  ييدارو  نده يآلا  يزوريكاتال  ونيداسيدر اكسشده    هيته  يهانليادامه عملكرد اسپ  در د.ش  نهيكلس  ماده حاصلدر نهايت    خشك شد
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محلول دارو  تريليليم١٠٠در   يزوريكاتال ونيداسياكس هايش يآزما  شد. يدر حضور اكسنده پرسولفات بررس نيپروفلوكساسيس
پرسولفات به آن اضافه    ميازپتاس ي جرم مشخصو شده  هيته  يهانليگرم از اسپ١/٠ ش، يانجام شد. در هر آزما١ ppm با غلظت

شده و ذرات    يمحلول نمونه بردار   ني، از امعين  هايزده شد. در زمانهم  طيمح  يدر دما  ساعت  ٢شد. سوسپانسون به مدت  
در   UV-visible اسپكتروفتومتر  قيدر محلول جدا شده از طر  ماندهيباق  ياز آن جدا شد. غلظت دارو  وژيفيبا سانتر  زوريتالكا

  رابطه  نيبدست آمد. در ا R% درصد حذف دارو  ري شد. با استفاده از رابطه ز  يريگنانومتر) اندازه  ٢٧٥دارو (  مميماكزطول موج  

 t,C 0Cهستند هيهر زمان و در زمان اول دردارو   يهاغلظت بيبه ترت.        
  0C/tC-0R%=C ×100                                                                                                                      ١معادله

 

  گيري بحث و نتيجه-٣
 ن يمطابقت دارند. با توجه به ا  نليرسند با فاز اسپ  يبه نظر م  ،، تمام قله ها )١(شكل  آماده شده   يدر نمونه ها  XRD  يالگو   

ذرات با استفاده از . اندازه متوسط تندداش يترهمگن يستالي ساختار كر ژلروش سلشده با  هيته  يها نلي، اسپXRD يالگوها
  نل ياسپ  SEM  ريمطابق تصاو  بود.  ٢٩nm  باًياندازه تقر  ناي  و  شد  محاسبه)  ٢=٠٥/٣٥θشدت (  نيشتريبا بپيك  و  شرر  معادله  

دارند.    ٥٨ nmيبيذرات اندازه تقر  نيمشخص است ا٢همانطور كه در شكل  دارند.   ٥-١ μmبا ابعاد  هايي شده بصورت ورقه  هيته
ا تصاويمطابق  ته  تي فر  نلياسپ  ر،ين  ع   هيكبالت  در  ورقه  نيشده  كه  قابل  يكرومتريم  هايحال  از    يجداساز  تيبا  راحت 

  . كنند يرا فراهم م يزگريكاتال نديفرآ يبرا يرا دارند، سطح متخلخل نانومتر ونيسوسپانس
  

   
  

  ٣شكل  ٢شكل  ١شكل
  

عملكرد    يشكل برتر  ني. مطابق اباشدي% م٥١  نلياسپ  نيا  يبر رو  نيپروفلوكساسيس  ييدارو  نده يحذف آلا   نهيشيب  ، ٣در شكل
شدند به وضوح   هيته  رسوبيكه به روش هم  تيفر  هاينلياسپ  ر يابا س  سهيژل در مقاشده به روش سل  هيكبالت ته  تيفر  نلياسپ

اسپ  جينتا  سهيبا مقا  نيمشخص شده است. همچن از  روش هم  هيته  هاينليحاصل  به  اظهار داشت كه    توانمي  رسوبي،شده 
  داشت. گريد نليدو اسپ نيدر ب تريمطلوب عملكرد  اوره، دهندهشده با عامل رسوب هيته تيكبالت فر نلياسپ
  

  گيري نتيجه -٤
سولفات فعال    يهاكاليبر راد  يمبتن  شرفتهيپ   ونيداسياكس  ند يبا فرآ  نيپروفلوكساسيس  يحذف دارو  ييمطالعه، كارا  نيدر ا   

 ها آنبر ساختار    هاروش تهيه اسپينل  ثرشد. و ا  يبررسژل  ي و سلرسوببه روش هم  4O2CoFe  نلياسپ  يزورهايشده توسط كاتال
گفت    تواني، مXRD  يآمده از الگوهادستبه  جيمورد توجه قرار گرفت. با توجه به نتا  نيپروفلوكساسيو عملكرد آنها در حذف س

اسپ سنتز  روش    ها نل يكه  بلورهاژلسل به  و  ساختار  تشك  يترمناسب  نلياسپ  ي ،  همچندهديم  ليرا  نتا   ني.  به  توجه    ج يبا 
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گرفت   جهينت  توانيم   ن،يپروفلوكساسيس  يدر حذف دارو  هانلياز اسپ  ك يهر    يزوريعملكرد كاتال  ي هاشي آمده از آزمادستبه
 نل ياستفاده از اسپ  ج،يداشت. با توجه به نتا  ها نل ياسپ  رينسبت به سا  يعملكرد بهتر  ژلسلبا   شدههيكبالت ته  تيفر  نليكه اسپ

  حذف داروها باشد.  يبرا يتواند روش مناسب ي كم و راندمان بالا م نهيبا هز شرفتهيپ  ونيداسي اكس نديدر فرآ زوريعنوان كاتال هب
  

  مراجع  و منابع

[1] Tsitonaki, A., Petri, B., Crimi, M., Mosbaek, H. A. N. S., Siegrist, R. L., & Bjerg, P. L. (2010). Critical 
Reviews in Environmental Science and Technology, 40(1), 55-91. 
[2] Feng, Y., Liu, J., Wu, D., Zhou, Z., Deng, Y., Zhang, T., & Shih, K. (2015). Chemical Engineering Journal, 
280, 514-524.  
[3] Robinson, I., Junqua, G., Van Coillie, R., & Thomas, O. (2007). Analytical and bioanalytical chemistry, 
387(4), 1143-1151. 
[4] Comninellis, C., Kapalka, A., Malato, S., Parsons, S. A., Poulios, I., & Mantzavinos, D. (2008). Journal of 
Chemical Technology & Biotechnology, 83(6), 769-776. 
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 ن ينولي بنزوك  گانديبر اساس ل Pt(II) يها كمپلكس يك يزيخواص فوتوفمطالعه نظري 

(bzq) ها درو كاربرد آنOLED 

 
 . ٢رضا اميديان،  *١بتول مرادپور

 (bat.moradpour@gmail.com) ، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه اصفهان،دانشجو  -١

 (romidyan@sci.ui.ac.ir)،سنجي، شيمي فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه اصفهاندانشيار، شيمي كوانتوم و طيف   -٢
  
  
 

اوربيت  -، جفت شدگي اسپين(OLED)، ديودهاي نورگسيل آلي  (bzq)بنزوكينولين    -٧،٨ليگاند  ،  (II)هاي پلاتين  كمپلكس واژگان كليدي:  
(SOC)  نظريه تابعي چگالي ،(DFT)  نظريه تابعي چگالي وابسته به زمان ،(TD-DFT).  

  
 

  مقدمه   -١
حالت جامد،    ي هاو لامپ  شگرهايخود در نما  ي بالا  يهاتيقابل   لي) به دلOLED(  نورگسيل آلي  ي ودهايدهاي اخير،  در سال   

اي نازك از مواد آلي الكترولومينسانس كه بين دو الكترود هشامل لايه  OLEDاساس ساختار  اند.  قرار گرفته   قاتيمورد توجه تحق
دهندة الكترون و  ي انتقالنورگسيل، لايه يهندة حفره، لايهد ي انتقالباشد. ساختار اين ديودها شامل آند، لايهاند ميقرار گرفته
تايي در لايه نورگسيل است، كه حفره (اكسايتون) يكتايي و سه-تركيب جفت الكترونبر مبناي باز  OLED. عملكرد ١كاتد است

  ي هاكمپلكس. اما با استفاده از  كند مي  محدود  ٪٢٥آنها را به    يي امر كارا  نيا  . شونديم  ديتول  ١به    ٣به نسبت  با اعمال ولتاژ،  
درصد    ١٠٠را به حدود    يداخل  يبازده كوانتوم  تواني، م(SOC)اوربيت  -نياسپ  شدگيجفتو    (II)مانند پلاتين    نيفلزات سنگ

  ياديز  تياهم  ،تابش   هيدر لاداراي خاصيت فسفرسانس  مهمان    باتيشده با تركدوپ  OLED  ي هادستگاه  ن،ي. بنابرا٢داد  شيافزا
بنزوكينولين   - ٧،٨بر پايه ليگاند    (II)پلاتين  هشت كمپلكس    يكيزيمطالعه، خواص فتوف  ني . در انددار  ها يي آندر بهبود كارا

(bzq) يهادستگاه جهت بهبود عملكرد دي به عنوان كاند  OLED  شده است.   يبررس  
  

  هاي محاسباتي روش -٢
  يساختارها  LYP3B  ي ) با تابعDFT-TDوابسته به زمان (  يچگال   ي تابع  هينظر) و  DFT(  ي چگال  يتابع   هيمطالعه، از نظر  ن يدر ا   

در   def2-TZVPو  cc-pVDZ ي پايههاشده است. از مجموعه  بررسي مورد نظر  يهاستم يسفوتوفيزيكي خواص و  يكيالكترون
استفاده شده  ،  ORCAو  Turbomole افزارهاي  با كمك نرم  ،منتخب  يهاستميس  يكيزيفوتوف  يپارامترهاسازي و تعيين  بهينه 
  است. 

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
بازده  ارائه شده است.    ١شماره  در جدول    يو تجرب  يمحاسبات  جيو نتا  بررسي شد  منتخب  يهاستميس  فسفرسانسخواص     

  :٣شوديم   نيي) تعnrkو    rk(   ي تابش  ريو غ  يتابشسايش  سرعت آ  يهاها با استفاده از ثابتOLED) در  pΦ(  ي فسفرسانسكوانتوم
)١(  

𝛷 =  
𝑘

𝑘 + 𝑘
 

  : ٣با كمك معادلات زير محاسبه مي شوند nrkو  rkهمچنين 
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)٢(  𝑘(𝑇 → 𝑆) =  

ఎమ

ଵ.ହ
𝐸(𝑇)ଷ ቊ∑

ൻ𝑇ห𝐻ௌைห𝑆ൿ

ா(ௌ)ିா( ்) ቀ


ா(ௌ)
ቁ

భ

మ
ቋ
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)٣(  𝑘(𝑇 → 𝑆) ∝ 𝑒𝑥𝑝{−𝛽[𝐸(𝑇) − 𝐸(𝑆)]} 

اين   در  از حالت  يانرژ  mE(T(  معادلاتكه  پايه  به  mTتايي  سه   برانگيخته  انتقال  و    0S  حالت  عناصر    ⟨𝑇|𝐻ௌை|𝑆⟩است 
 حالت اولين  انتقال از    يانرژ  nE(S(و    قدرت نوسانگر  nf  ن،ي. همچندندهي) را نشان مSOC(  اوربيت-شدگي اسپينجفت  سيماتر

و   است  0Sو    1T  يهاحالت نيب يساختار  خميدگي  مقدار ثابت و مرتبط با  β. پارامتر  كنديم  ان يرا ب  0Sبه    nS  برانگيخته يكتايي
])0E(S -) mE(T 1 يشكاف انرژ ن،يهمچن .كنديرا مشخص م متناظر دو حالت  ني ب ي] شكاف انرژT-1S  كوچكتر بهpΦ شتر يب  

  نيدارد و ا  يهمخوان  هاآن  يتجرب  جينتا ها با  كمپلكس  يتمام  يفسفرسانس برا  نشر  خواص  كه  دادنشان    جينتاد.  شويمنجر م
و    ٢،  ١  هايكمپلكس  به  مربوط  ٪M  ريمقاد  نيبالاترهمچنين    .هستندنانومتر    ٥٦٤تا    ٥٣٢  دودهمحاراي نشر در  ها دكمپلكس

 ٣و  )  ٣٨/٠  eV(  ٤ساختارهاي    همربوط ب  بيبه ترت  1T-1∆Sمقدار    نيو كمتر  نيشتري. بهستند  ٤و    ٣به    ريمقاد  نيو كمتر  ٨
)eV  ٤٠/٠  (  .استSOC  يي بالا  ريمقاد  ٨و    ٥،  ١  ياهي كمپلكسبرا )1-cm  ي كه برا ي، در حالشت) دا٠٣/٥١و    ٠٣/٥١،  ٣٤/٩٢ 
 نشان   را  ٪٥٢-٣٢خوب    ي)، بازده كوانتوم٤و    ٣(به جز    باتي. همه تركشد) مشاهده  ٣٥و    ٢٥  cm-1(  يكمتر  ريمقاد  ٤و    ٣

شده   شنهاد يپ ) ١(طبق شكل  ه يچند لا OLEDدستگاه  كي ،  OLEDمورد مطالعه در ساختار   باتيترك ي ابيارز يدهند. برامي
انرژ م  BCP-mگانه  سه   ياست.  عنوان  انرژ)  1T=١٨/٣  eV(  زبانيبه  از  عنوان    باتيترك  يبالاتر  به  سطوح  .  است  ميهمانما 
HOMO    ها بالاتر و سطوح  كمپلكساينLUMO   ها كمتر از سطوح مربوط به  آنm-BCP  اتبيكه ترك  دهدينشان م  نياست. ا 

  EMLالكترون و حفره در  مانع از جريان معكوس  و    د نكنيعمل م  نحفره و الكتروبراي    تله  مانند  بر سطح مواد ميزبان،شده  دوپ
آمده   ن، يبنابرا  . شوندمي دست  به  نتايج  پژوهش،    طبق  اين  در    يبرا  يمناسب  ساختارهاي ،  ٤و    ٣به جز  ساختارهاي  استفاده 

  هستند.  OLED يهادستگاه
  

 DFT-TD  ي) هشت كمپلكس در سطح تئور pΦفسفرسانس (  يدر حالت جامد. بازده كوانتوم  يتجرب  يها، داده a:  ١جدول  
 ). ٣و   ٢،  ١معادلات   نتايج  (

Φp (%) knr × 103 (s-1) kr × 103 (s-1) ET1-p (eV) ΔES1-T1 fn SOC (cm-1) M%  ساختار 
a 52.63/ (0.17) 1.367 1.52 2.28 0.63 0.029 92.34 40.1 ١  

31.83 1.171 0.547 2.35 0.63 0.036 47.63 35.7 ٢  
a 12.96/ (0.43) a )5(4.5× 10/ 3.470 a )50.517/ (3.5× 10 1.83 0.40 0.075 25.52 11/8 ٣  

a 7.30/ (0.22) a )5(11.1× 10/ 3.427 a )50.270/ (3.2× 10 1.84 0.38 0.022 35.72 17.3 ٤  
41.64 a )5(6.7× 10/ 1.526 a )51.09/ (0.34× 10 2.23 0.53 0.060 46.66 29.7 ٥  
33.34 1.561 0.718 2.22 0.50 0.035 51.03 23.4 ٦  
31.67 1.600 0.742 2.20 0.51 0.047 43.74 21.7 ٧  
45.80 1.526 1.29 2.23 0.51 0.058 51.03 41.4 ٨  

  
  
  



 

476 
 

  
 .OLED بررسي عملكرد يمواد مورد استفاده برا  ينمودار سطح انرژ:  ١شكل 

 
  منابع و مراجع 

[1] Geffroy, B., Le Roy, P., & Prat, C. (2006). Organic light‐emitting diode (OLED) technology: materials, 
devices and display technologies. Polymer international, 55(6), 572-582. 
[2] Wang, L., Wu, Y., Shan, G. G., Geng, Y., Zhang, J. Z., Wang, D. M., ... & Su, Z. M. (2014). The influence of 
the diphenylphosphoryl moiety on the phosphorescent properties of heteroleptic iridium (III) complexes and the 
OLED performance: a theoretical study. Journal of Materials Chemistry C, 2(16), 2859-2868. 
[3] Haneder, S., Como, E. D., Feldmann, J., Lupton, J. M., Lennartz, C., Erk, P., ... & Molt, O. (2008). M€ unster, 
I.; Schildknecht, C.; Wagenblast, G. Adv. Mater, 20, 3325-3330. 
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با   ناُيد-٣،١-) پروپانليديريپ-٢(يد-٣،١ ) II (مس مطالعه ساختار كمپلكس
  استفاده از نظريه تابعي دانسيته 

 
  * ٢نكوئي   لرضا ا، عبد ١آرزو مرادي

  ar.moradi@sutech.ac.ir صنعتي شيراز،   ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاهدانشجوي دكتري   -  ١
  nekoei@sutech.ac.ir،صنعتي شيراز  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاهدانشيار نويسنده مسئول: -*و    ٢

  
  

  NBO ،AIMكتون، كمپلكس فلزي،  دي-بتاواژگان كليدي: 

  

  مقدمه -١
هستند.   ياژه يخواص و  يفرد خود دارا ساختار منحصربه   ليبه دل   ،يفلز  يهااستونات  لياست  ژهيوبه  كتون،يد -β  يهاكمپلكس    

ها  واكنش  ي زورهايكاتال  مرها، يكننده خواص پلعنوان اصلاح دارند؛ ازجمله به  ي متعدد  يها در صنعت و علم كاربردهاكمپلكس  نيا
اكس تني الف  ونيداسي(مانند  و  در تجزآن   ن،ي. همچن)Kołodziejczak-Radzimska, 2014(  فعال  ييدارو  باتيرك )،  و    هيها 

ب  يهايافزودن  ،يآلودگ  ش يپا  ،ييايميش  ليتحل درمان  و  د  يوير  يهايماريسوخت،  قرار    ابتي و  استفاده  مورد 
  يساختار  يهايداري پا  و   گاند يل-فلز  وند يساختار، استحكام پ   ي مطالعه بررس  ن يا  هدف   .)Khamidullina et al., 2019(رنديگيم
  جي) است. نتاDFT(  دانسيته  ي تابع  هيبا استفاده از محاسبات نظر Cu(dppd))2 (مسن  اُيد- ١،٣-)پروپانليد يريپ -٢(يد-١،٣
با كمپلكسدستبه مشابهآمده  محاسبات  هاي  تاكنون، گزارش  سهيمقا  كساني  يدر سطح   ي برا   ياز ساختار نظر  يخواهد شد. 

  .ستيموجود ن مقالاتدر  2Cu(dppd)كمپلكس 
  

  
  
  
  
  
  
  

  2Cu(dppd) كمپلكسي : پايدارترين ساختار بهينه شده١شكل 
  

  روش  -٢
انجام شده    AIM 2000و    Gaussian 09W  ،NBO 5.0  يافزارمحاسبات در مطالعه حاضر با استفاده از بسته نرم  ي تمام   

ك پا  B3LYPدر سطح    2Cu(dppd)ي  نفورمرهاااست.  از مجموعه  استفاده  قرار گرفته   311G(d)-6  هيبا  از اندمورد بررسي   .
  اتيسطح محاسب  نيگزارش شده است، ا  B3LYP/6-311G(d)مشابه در سطح    يهاكمپلكس  يبرا  يقابل قبول  جيكه نتا  ييآنجا
 يكيتوپولوژ  ي پارامترهاهاي پيوندي طبيعي،  علاوه بر تجزيه و تحليل جمعيتي اوربيتالبه كار گرفته شده است.    اين مطالعهدر  
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در محاسبه  ي ب  هيو بر اساس نظر  AIM 2000با كمك برنامه   Cu-O  ي وندهايپ  يدر نقاط بحران  آن  نيو لاپلاس  يالكترون  دانسيته
  . نداشده

  

  بحث و نتايج  -٣
هاي  با تقارنكانفورمر    ٧  ت،يلينسبت به حلقه ك   2Cu(dppd)در    نيد يريپ   ي هابا در نظر گرفتن چرخش گروه  ، ياز لحاظ نظر   

نشان    ١است، در شكل    Ciتقارن    يكه دارا  2Cu(dppd)ي بهينه شده براي  ساختار مولكول  نيدارتري . پاشوند ايجاد ميمختلف  
 2Cu(dbm)و    2Cu(bzac)  ،2Cu(acac)  يبرابراي اين تركيب و همچنين  شده  محاسبه  يهندس  يداده شده است. پارامترها

بلندتر،    2Cu(dbm)  نسبت به  2Cu(dppd)در    O···Oو فاصله    O-Cu  وند يطول پ   اند. فهرست شده  ١  ول در جد  سه،يمنظور مقابه
 دارتر يكمپلكس پا  جهيدرنتبين فلز و ليگاند و   تريقوپيوند    لي تشك  دهندهشانن  جينتا  نياتر است.  ، كوتاه2Cu(acac)و نسبت به  

دهند كه كمپلكس مورد مطالعه  همچنين نتايج نشان مي است.  acacو    Cu(II)  نيبا كمپلكس ب  سهيدر مقا  dppd  و  Cu(II)  نيب
كه   نشان دادند، IR يسنجف يبر اساس ط )Nakamoto, 2009(ناكاموتو و همكارانش ناپايدارتر است.  2Cu(dbm)از كمپلكس 

  . dbm > bzac > acacاست:  ريبه شكل زمس  يفلز  يهاكمپلكس يداريپا بيترت
  

  B3LYP/6-311G(d)محاسبه شده در سطح نظري   AIMو  NBOنتايج   پارامترهاي هندسي و: ١جدول 
 Cu(dppd)2 Cu(dbm)2 Cu(acac)2 

Cu-O bond distance (Å) 1.923 1.919 1.925 
O···O distance (Å) 2.767 2.754 2.769 
Cu–O bond order 0.178 0.178 0.175 
C-O bond order 1.342 1.349 1.355 
C-C bond order 1.349 1.338 1.341 
Cu atomic charge (e) 1.412 1.412 1.397 
ρBCP 0.0898 0.0905 0.0894 
∇2

BCP -0.1271 -0.1288 -0.1256 
 

.  نمايند مي   د ييتأ را    آمدهدستبه، نيز نتايج  ارائه شده است  ١در جدول  كه    Wibergي  ونديپ  مرتبهو    NBO  ليو تحل  هيتجز
هاي مورد  ي كمپلكستيلي حلقه ك   در   ي رزونانس  ي وندهايوجود پ   يدهنده  نشان  ١در جدول    C-Oو    C-Cمراتب پيوندي    سهيمقا

  كه  شودي. مشاهده منداارائه شده  ١در جدول    زين  Cu-O  يوندها يپ   يدر نقاط بحران  AIM  لي و تحل  هيتجز  جينتا مقايسه است.  
  يدهندهنشاننيز  موضوع   نيهستند. ا  2Cu(acac)از    شتريو ب   2Cu(dbm)از    كمتر  Cu(dppd)₂در    يكيتوپولوژ يپارامترها  نيا

  است. 2Cu(acac)با  سهي ها در مقابودن آن  تريو قو 2Cu(dbm)نسبت به  Cu(dppd)₂در  O-Cu يوندهايبودن پ  ترف يضع
  

  گيرينتيجه  -٤
هستند. وجود   2Cu(acac)از    تريقواما    2Cu(dbm)از    ترفي ضع  2Cu(dppd)در    O-Cu  يوندهايكه پ   دندهينشان م  جينتا    

  ي بر پارامترها  يتوجهقابل  ريتأث  ي،تيليحلقه ك  با  نيديريپ فنيل/  يهاگروه  نيبليتي، و همچنين  در حلقه كي  يرزونانس  يوندهايپ 
 صورتبه با ليگاندهاي مورد بررسي    (II)مس    فلز  يهاكمپلكس  يداريپا  بيترت  ،يطوركلدارد. به  هاپلكسكم  يداري و پا  يهندس

dbm > dppd > acac  شوديم  دييتأ.   
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  تعيين علامت ضريب ژيرومغناطيس با استفاده از تشديد مغناطيسي هسته

  
  ،*١سينا مرحبائي

  marhabaie@iut.ac.ir،شيمي دانشگاه صنعتي اصفهاندانشكده    ،فيزيك-گروه شيمي  ،فيزيك-شيمي  دكتري تخصصي
         

  

  ، تشديد مغناطيسي هسته، ضريب ژيرومغناطيس NMRواژگان كليدي:  

  

  مقدمه  -١
اي اسپيني زاويهو تكانه  )  μ) نسبت ميان گشتاور دوقطبي مغناطيسي هسته (NMRسنجي تشديد مغناطيسي هسته (در طيف   

ي اين است كه  . علامت مثبت اين ضريب نشان دهنده)Abragam, 1983( شودناميده مي)  γ)، ضريب ژيرومغناطيس (Sآن (
جهت هستند و علامت منفي به معني  اي اسپيني همي مورد نظر بردار گشتاور دوقطبي مغناطيسي و بردار تكانه زاويه براي هسته 

)  Larmor frequencyي بسامد لارمور (بزرگي اين ضريب تعيين كنندهاين است كه اين دو بردار خلاف جهت يكديگر هستند.  
علامت  و به تبع آن حساسيت يك هسته است و بنابراين اين ضريب نقش مهمي در طيف سنجي تشديد مغناطيسي هسته دارد.  

شود، و شايد به همين  سنجي تشديد مغناطيسي هسته ظاهر نميضريب ژيرومغناطيس در بسياري از معادلات مربوط به طيف
مسئله  ژيرومغجهت  ضريب  علامت  تعيين  طيف ي  متخصصين  توجه  مورد  كمتر  استناطيس  بوده  تشديد   ,Levitt(  سنجي 

ي تقويت شدن و يا تضعيف شدن  ضريب ژيرومغناطيس تعيين كننده) علامت  Overhauser effectاثر اورهاوزر (در  .  )2007
ضريب ژيرومغناطيس اهميت دارد. در هر صورت از آنجا كه اين علامت يكي  علامت  سيگنال است، و اين يك از مواردي است كه  

  ). Klein, 1957شود در فيزيك ذارت داراي اهميت است (از خواص ذاتي يك هسته شمرده مي
  

  ) Precesion(حركت تقديمي  -٢
گيرد، از طرف ميدان گشتاوري  مطابق قوانين الكترومغناطيس هنگامي كه يك بردار مغناطش در يك ميدان مغناطيسي قرار مي    

  شود: ي زير داده ميشود كه با رابطهميبه آن وارد 
)١(  BM   

گشتاور وارد شده است. اين گشتاور همواره بر بردار مغناطش عمود است 𝜏  بردار مغناطش و  𝑀ሬሬ⃗ ميدان مغناطيسي،  𝐵ሬ⃗ كه در آن  
  اي و مغناطش متناسب هستند، خواهيم داشت: گردد، از آنجا كه تكانه زاويهاي ميزاويه و باعث تغيير در تكانه

  
)٢(  BM

dt

dM
   

مغناطش در هر لحظه بر خود بردار مغناطش عمود است. در نتيجه بردار مغناطش    ي بالا بردار آهنگ تغييراتبر مبناي معادله
محور  مي حول  مي𝐵ሬ⃗ بايست  ناميده  تقديمي  حركت  كه  كند  تقديمي  دوران  حركت  ضريب  يك  شود.  با  مغناطش  بردار 

  ) نشان داده شده است.  ١در شكل (𝐵ሬ⃗ ژيرومغناطيس مثبت حول محور 
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  متناوب و برانگيختگي اسپين هستهميدان مغناطيسي  -٣
شود كه  ها استفاده ميدر طيف سنجي تشديد مغناطيسي هسته از يك ميدان مغناطيسي متناوب براي برانگيختگي اسپين     

ي مورد نظر دارد. به دلايل فني در اغلب موارد اين ميدان مغناطيسي به طور خطي نوسان  بسامدي برابر با بسامد لارمور هسته
توان آن را تركيبي از دو ميدان متناوب چرخان دانست خلاف جهت يكديگر در حال چرخش هستند. اما تنها  كند كه ميمي

جهت چرخش يكي از اين دو ميدان با حركت تقديمي بردار مغناطش يكسان است. بنابراين تنها همين مولفه باعث برانگيختگي  
  ي ديگر تاثير خاصي روي بردار مغناطش نخواهد داشت.شده و مولفه

  
حركت تقديمي بردار مغناطش با ضريب ژيرومغناطيس مثبت حول بردار ميدان مغناطيسي. واضح است كه در صورتي  :    ١شكل  

  كه ضريب ژيرومغناطيس منفي باشد جهت حركت تقديمي معكوس خواهد بود. 
  
 

طيف  از  برخي  (سنجدر  يا  NMR spectrometersها  و  (دستگاه)  تصويربرداري  از  MRI scannersهاي  استفاده  قابليت   (
ي ميدان  از دو مولفه   ها تنها يك مولفه هاي عادي، اين پراب) وجود دارد. بر خلاف پرابbirdcage coilهاي قطبيده (مانند  پراب 

كنند. در صورتي كه جهت چرخش اين مولفه با جهت حركت تقديمي يكسان باشد برانگيختگي  مغاطيسي چرخان را توليد مي
گردد. اين مطلب اساس كار ما براي گردد و در غير اين صورت هيچ سيگنالي دريافت نمياسپيني رخ داده و سيگنال مشاهده مي

  تعيين جهت حركت تقديمي و تعيين علامت ضريب ژيرومغناطيس خواهد بود.
  

  گيري بحث و نتيجه  -٤
ها استفاده  سنجي تشديد مغناطيسي در صورتي كه از يك ميدان مغناطيسي متناوب خطي براي برانگيختگي اسپين در طيف   

اسپين  حالات،  تمامي  در  ايستا  مغناطيسي  ميدان  جهت  و  ژيرومغناطيسي  علامت ضريب  از  فارغ  و  گردد،  شده  برانگيخته  ها 
شود. اما اگر از يك ميدان مغناطيسي متناوب چرخان استفاده كنيم برانگيختگي تنها در صورتي رخ خواهد  سيگنال مشاهده مي

داد كه جهت چرخش ميدان متناوب با حركت تقديمي بردار مغناطش يكسان باشد. در اين كار با دانستن جهت ميدان مغناطيسي 
يده از نوع قفس پرنده، جهت  چرخش ميدان در يك پراب قطب  اصلي در يك دستگاه تصوير برداري و همچنين با دانستن جهت

  حركت تقديمي و علامت ضريب ژيرومغناطيس براي پروتون تعيين گرديد.  
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سنجي جرمي  با استفاده از طيفسنجي شناسايي برخي عناصر فلزي دانة برنج امكان
 واجذب يونش ليزري -زمان پرواز

  
  *٢، حسين فرخ پور١رؤيا مردانيان دهكردي  

   ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي اصفهانكارشناسي ارشد   -  ١ 
r.mardaniand@gmail.com      

   h-farrokh@iut.ac.irي شيمي فيزيك، گروه شيمي فيزيك، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي اصفهان  استاد، رشته  -و *    ٢
  
  
  

  سنجي جرمي، آناليز عنصري، عناصر فلزي، برنج خوراكي، شناسايي كيفي طيف واژگان كليدي: 
  
  

  مقدمه  - ١
از جمله كربوهيدرات ترين مواد غذايي در سراسر جهان است. دانه برنج از پرمصرف     ها،  هاي برنج سرشار از تركيبات مختلف 

معدني هستند. برخي از اين عناصر معدني از جمله آهن و روي براي سلامت بدن انسان   ها، قند و عناصرها، ويتامينپروتئين
هاي كشاورزي يا آب و خاك آلوده  ضروري هستند اما برخي ديگر از اين عناصر مانند كادميوم، آرسنيك و كروم كه از طريق كود

شوند. بنابراين دستيابي به يك روش سريع،  شوند، باعث اختلال در عملكرد صحيح بدن ميبه محصولات كشاورزي منتقل مي
اندازه و  شناسايي  براي  مطمئن  و  از    آسان  اغلب  است.  برنج ضروري  جمله  از  غذايي  محصولات  در  عناصر  اين  -ICPگيري 

MS،ICP-OES   وAAS   شودبراي شناسايي عناصر و تركيبات موجود در برنج استفاده ميJorhem et al., 2008 ; Wang 

et al., 2011) ها نياز به مراحلي براي آماده سازي نمونه دارند كه اغلب زمان بر بوده و از نظر زيست محيطي سبز  ). اين روش
هاي مختلف  سنجي جرمي روشي ساده و مناسب براي شناسايي و اندازه گيري عناصر و تركيبات موجود در نمونه نيستند. طيف 

) براي شناسايي  LDI-TOF-MSواجب يونش ليزري (  -سنجي جرمي زمان پرواز. در اين پژوهش از طيف(Dass, 2006)است  
  هاي برنج لنجان استفاده شده است.  كيفي عناصر فلزي موجود در دانه

  

  روش  -٢
دانشگاه صنعتي   ليزري ساخته شده در دانشكدة شيميواجب يونش  -سنج جرمي زمان پرواز براي ثبت طيف جرمي از طيف     

ها و  . در اين دستگاه، نمونة آماده شده درون محفظة يونش قرار گرفته و اتم(Tabrizchi et al., 2014)اصفهان استفاده شد  
ها در اثر اعمال يك ولتاژ مثبت وارد تجزيه گر زمان شوند. اين يونتابش ليزر به يون تبديل مي  تأثيرهاي نمونه تحت  مولكول 

شوند. براي آماده سازي  ساز رسيده و شناسايي ميهاي مختلف به آشكارپرواز شده و براساس نسبت جرم به بارشان در زمان
سنجي جرمي  از سه روش مختلف شامل انحلال برنج در آب، هضم اسيدي برنج و ساخت يك قرص    نمونة برنج براي انجام طيف 

  از پودر برنج استفاده شد و طيف جرمي هر نمونه با تابش فروسرخ، مرئي و فرابنفش ثبت گرديد. 
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      نتايج و بحث -٣
ارائه شده است. پيك مربوط   ٢هاي جرمي ثبت شده با تابش مرئي از نمونة برنج آماده شده با سه روش مختلف در شكل  طيف   
صورت قرص  شدت و وضوح بيشتري نسبت به دو نمونة ديگر دارند.  در طيف مربوط به برنج آماده شده به  Zn+ و  Mn +Cr,+به  

شود. وضوح و قدرت تفكيك   ها در اين طيف مشاهده ميپيك مربوط به سه ايزوتوپ كروم با شدتي متناسب با درصد فراواني آن 
 )Mg26, +Mg25,+Mg24+ (طيف ثبت شده از برنج هضم شده در اسيد بيشتر از دو طيف ديگر است. پيك مربوط به سه ايزوتوپ  

Mg ها در طيف برنج محلول در شناسايي است؛ اما پيك مربوط به اين ايزوتوپراحتي قابلدر طيف برنج هضم شده در اسيد به
كاملاً از    Ca40+آب و قرص برنج شدت كمي دارند. علاوه بر اين، در طيف ثبت شده از برنج هضم شده در اسيد، پيك مربوط به 

در اين طيف نسبت به    Cu65+ و   Cu63+مشاهده است. پيك  نيز در اين طيف قابل  Ca44+ جدا شده است و ايزوتوپ    K39+ پيك  
دهد  هاي ديگر شدت بيشتري دارد.مقايسة طيف جرمي برنج هضم شده در اسيد و قرص برنج نشان ميها در طيفپيك اين يون

ها  آن    m/zكه مقاديرزآنجاييمربوط به دو ايزوتوپ مس هستند و ا  Zn64+كه دو پيك كوچك ظاهر شده در دو طرف پيك  
در طيف جرمي برنج  Fe54+ و    Fe 56+ همپوشاني دارد. شدت پيك    Zn64  +ها با پيك  است، پيك اين ايزوتوپ   Zn64+ نزديك به  

سازي نمونه با اين روش براي ثبت طيف جرمي، بهترين روش براي شناسايي عنصر محلول در آب شدت بالاتري دارد و آماده
  است.   LDI-TOF-MSآهن در برنج با روش 

  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

  : طيف جرمي ثبت شده از برنج محلول در آب (آبي)، برنج هضم شده در اسيد (قرمز) و قرص برنج (سبز) با نور مرئي  ١شكل 
  
  
  گيري نتيجه-٤
 Na, Mg, Al, K ,Ca Mn Cu ,Feروش مناسبي براي شناسايي عناصر     LDI-TOF-MSدهد كه روش  نتايج نشان مي    

,Cr   وZn   آماده كه  شد  مشخص  همچنين  است.  خوراكي  برنج  و در  دارد  جرمي  طيف  الگوي  بر  زيادي  تأثير  نمونه  سازي 
عنوان منبع يونش به دليل سهولت در تهية نمونه و شناسايي عناصر صورت قرص و استفاده از تابش مرئي بهسازي نمونه بهآماده

  است.  LDI-TOF-MSبيشتر در طيف جرمي، بهترين انتخاب براي شناسايي عناصر فلزي با استفاده از روش 
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مطالعه نظري تاثير استخلاف بر پايداري يك ساختار شش ضلعي متشكل از بنزن و 
  پيريميدين
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  اثر استخلاف، اثر مشاركتي   ،يدروژني وندهي پ  ن،يديميريپ  نزن،ب  ساختار شبكه اي،واژگان كليدي:  

  
  

  مقدمه -١
 ت يمتصل شده اند امروزه از اهم  گري كديبه     يدروژنيه  وندي پ   قيكه از طر  ييمتشكل از مولكولها  يحلقو  يهامطالعه شبكه    

  يي ها و شناسا  دروكربنيه  ياز جمله جذب گازها، جداساز  يمختلف  يها  نهيشبكه ها در زم  ني]. كاربرد ا1برخوردار است [  ييبسزا
مختلف، چارچوب  يمونومرها  ن يشده در ب  ليتشك  يدروژنيه   ي وندهايو قدرت پ   يريجهت گ  ]. 2به اثبات رسده است [  يمولكول

 ي ساختار شبكه ا  كي  يو خواص الكترون  يداريپژوهش، پا  ني]. در ا3كند [  يم  نييآنها را تع  يداري پا  زانيشبكه ها و م  نيا  يكل
  .  رديگيقرار م  قيمورد تحق ياستخلاف دار بصورت نظر نيديميريبنزن و پ   ياز خود تجمع ي ناش  يشش ضلع

  

  روش هاي محاسباتي  -٢
   در سطح  يساختار  يساز  نهيبه دست آمده و سپس به Gauss View افزاربا استفاده از نرم  باتيترك  نيا  هياول  يساختارها   

311++G(d,p)-B3LYP/6يهاكمپلكس  يرو   pyrimidine…Benzene-X   كهX 3 ,شامل استخلاف هاي, CH5H2CN C 

H, F, Cl,    3(3وC(CH    افزار از نرم  با استفاده  نيز بر روي   NBOو    AIMانجام شده است. محاسبات  Gaussian09است، 
  .استگرفته انجام  ساختارهاي بهينه شده

 

  بحث و بررسي نتايج  -٣
از    يبرخنيز    ١جدول  ساختار كمپلكس دو جزئي و شبكه شش ضلعي مورد مطالعه نشان داده شده است. در    ١شكل  در     

-Xي     شش جزئدو جزئي و شبكه دركمپلكس   N…Hهمكنش بر فيتوص يبرا ازيمهم مورد ن يو انرژ يساختار يهاپارامتر

pyrimidine…Benzene  است.  درج ب  نيكمتر  شده  پ   اديرمق  نيشتريو  ترت  يدروژن يه  هاي  ونديطول  به   بيبه  مربوط 
 ستم يدر س  N…H  يدروژني ه  وند يطول پ همچنين،    .باشد يمتا م   تيدر موقع  الكترون كشندهو    الكترون دهنده  يهااستخلاف 
  ترفيضع  يشش جزئ  ستمي در س  N…H  ي دروژنيه  وند يپ   ميانتظار دار  ياست. به عبارت  يدو جزئ  ستمياز س  شتريب  يشش جزئ
الكترون دهنده    ي هامربوط به استخلافنيز    بيبه ترت  (E)انرژي تشكيل كمپلكس    ريمقاد  نيو كمتر  نيشتريب  باشد.  ي از دو جزئ
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  ي دروژنيه  ونديدو پ   ليدر تشك  ستميس   نيهر جزء در ا  مشاهده مي شود  ب)  ١شكل    در  طور كههمان  .باشد يم  و الكترون كشنده
م  براكنديمشاركت  تقو  ا هبرهمكنش  نيا  نكهيا  ي نيبشيپ   ي.  كم  شونديم  گريكدي  فيتضع  ا ي  تيموجب  انرژ  يتياز  نام    يبه 

 : شودياستفاده م گردد،يم فيتعر ريمورد مطالعه بصورت ز يشش جزئ ستميكه در س   يمشاركت
Ecoop= ∆EHexagonal-6∆Edyad 

دو   ي هاستمينسبت به س  نيعلامت مثبت است. بنابرا يآنها دارا تينظر از ماهها صرفاستخلاف يدر حضور همه coopE ريمقاد
كه البته اين روند در حضور    كرده باشد  دايكاهش پ   يشش جزئ  يهاستميدر س  يدروژنيه  ونديكه قدرت پ   ميانتظار دار  يجزئ

  استخلاف هاي الكترون دهنده شديدتر است.
  
  
  
  
  
 
 

  الف)                                                                             ب)                      

  
دو  كمپلكس.  ١شكل   الف)  ب)    هاي  و  گلوله  X-pyrimidin…Benzeneجزئیشش  جزئي  دهنده   يهاكه  نشان   يسبز 

  . باشندي م X يهااستخلاف 
  

   X-pyrimidin…Benzeneي  جزئ. پارامترهاي ساختاري، انرژي و مكان شناختي در كمپلكس هاي دو جزئي و شش  ١جدول  
  . اعداد درشت مربوط به كمپلكس هاي شش جزئي است. 

 
با   يدو جزئ  ي هاستم يكه مشابه س دهندينشان م استخراج مي شوند    NBOو   AIMكه  از محاسبات   E(2)و    HB ،  EMLEريمقاد
در توافق با  كه   گردديمشخص مهمچنين،  .  ابدييم   شيافزا  يدروژن يه  وند يها، قدرت پ استخلاف  ي قدرت الكترون دهندگ  شيافزا

  يهاستمياز س  ركمت  يجزئ  شش  يهاستميدر حضور هر استخلاف در س  يدروژني ه  ونديقدرت پ مقادير مثبت انرژي مشاركتي،  
 است.  يجزئ دو

  

X E d (N. . . H) HB  103 E EML E(2) Ecoop 
C(CH3)3 ٦٣/٣- ,-٦٨٧/٢ ١٨/٧٤ , ٧٣٠/٢  7/31,6/73 ٥٤/٤- , ٢٠/٤ -  ٤٨/٥ ,4/73 ٠٦/٣  

C2H5 ٦٠/٣- ,-٦٩٢/٢ ١٨/٩٦ , ٧٣٣/٢  ٢٣/٧ , ٨٨/٦  ٥٠/٤- , ٢٩/٤ -  ٤٤/٥ , ٦٩/٤  ٦٢/٢  

CH3 ٦٥/٣- ,-٧٠٠/٢ ١٨/٦٠ ,2/737 ١٣/٧ , ٦٣/٦  ٤٤/٤- , ١٤/٤-  ٣١/٥ , ٦٩/٤  ٢٩/٣  

H ٣٨/٣- ,-٧٠١/٢ ١٧/٨٠ ,2/749 ١٠/٧ , ٥٠/٦  ٤٣/٤- , ٠٧/٤-  ١٩/٥ , ٤٨/٤  ٤٨/٢  

F ٩١/٢- ,-٧٤٧/٢ ١٥/٦١ ,2/783 ٤٦/٦ ,٦/03 ٠٧/٤- , ٨٠/٣-  ٥٢/٤ , ٠٢/٤  ٨٦/١  

Cl ٩٣/٢- ,-٧٤٨/٢ ١٦/٣٤ ,2/776 ٤٤/٦ , ١٩/٦  ٠٥/٤- , ٩٠/٣ -  ٤٤/٤ , ٠٢/٤  ٢٥/١  

CN ٢٩/٢- ,-٧٨٧/٢ ١٢/٠٤ ,2/827 ٩٥/٥ , ٥٩/٥  ٧٦/٣- , ٥٤/٣-  ٧٧/٣ , ٤٣/٣  ٦٨/١  
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  نتيجه گيري  -٤
ي دو  هاكمپلكس  يداري پا  زانيها و ماستخلاف  يقدرت الكترون دهندگ  نيب  ميرابطه مستق  كي كه    نتايج نشان مي دهند كه    

 يدروژنيه  وند يپ كه  پارامترهاي انرژي، ساختاري و مكان شناختي نشان مي دهند    ،نيوجود دارد. همچن  يجزئشش  جزئي و 
N…H ضعيف تر است يجزئ دو يهانسبت به كمپلكس يجزئ شش يهادر كمپلكس  .  
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   يشدگجفت  يداريبر پا Cu+2و   Cu+ يهاوني ريتأث
  : يك مطالعه نظريلياوراس– نيزانت
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  نظريه تابعي چگالي   ،Cu+2و  Cu+   يهاون ي  ون،يزاسيغلط، توتومر  يشدگجفت  ل،ياوراس  ن،يزانتكليدي:  گان واژ

  

  مقدمه -١
 كيوتيپرو ب يهايباكتر  يريدر شكل گ  ي مهم  ارينقش بس  يوانيو ح  ي انسان  ي داروها  ديحد واسط در تول  كيبه عنوان    نيزانت   

  يشدگجفت جاديباعث ا توانديزا بوده و مطور بالقوه جهشباز به ني]. ا١[رديگمي قرار استفاده مورد كش¬دارد و به عنوان آفت
پا  يفلز   هاي¬ونياثرات  .  ] ٢[  دشو  RNAو    DNA  يهاغلط در رشته مورد توجه   زين  يدينوكلئوت  ي بازها  يداريبر خواص و 

مورد   لياوراس -نيغلط زانت  يشدگ بر جفت Cu+2و   Cu+ هاي¬وني  رتأثي  ما،   ¬بر اساس دانش  .] ٣[قرار گرفته است    اي¬ژهيو
 مي گيرد.مورد مطالعه قرار  يصورت نظربهدر اين پژوهش قرار نگرفته است كه  يبررس

  

  روش هاي محاسباتي  -٢
  در سطح  يساختار  يساز  نهيبه دست آمده و سپس به Gauss View افزاربا استفاده از نرم  باتيترك  ن يا  هياول  يساختارها   

UM06-2X /6-311++G(d,p)    با استفاده از نرم افزارGaussian09    .چگونه يه  يسازنه يبه  نديفرآ  ي ط  در انجام شده است  
  يموهوم  يهاعدم وجود فركانس  وانجام گرفته    شده   ذكر  سطح  در  فركانس   محاسبات.  است  نشده  گرفته  نظر  در  يتقارن  تيمحدود

  . هستند نهيكم و  داريپا نظر مورد يهاساختار كه است ن يا دهندهنشان
 

  بحث و بررسي نتايج  -٣
نشان دادن فرم    يبرا  نجايدر ا   . باشندمي  انول–نادر كتو  يهاو فرم  كتو–يغالب د  يتوتومر  يهافرم  يدارا  ليو اوراس  نيزانت   

مختلف   يتوتومر  يبازها در ساختارها  نيا  شوديمشاهده م   ١در شكل  از علامت * استفاده شده است.    هاكولنادر مول  يتوتومر
 و    Cu+اوراسيل هنگامي كه  -هاي غلط زانتينشدگيدر اينجا، جفت .  شونديجفت م   گريكدي با    ي دروژنيه  ي وندهايپ   قياز طر

2+Cu  از موقعيتN3  غلط  يهايشدگجفت در    ليتشك  يانرژاند.  به زانتين متصل است، مورد مطالعه قرار گرفته    or 2+ (Cu

)+Cu-مي گرددمحاسبه  مقابل با استفاده از فرمول  لياوراس…ن يانتز:  mon∑ E-comE= E  كه  comE  به  يمرتبط با مقدار انرژ-
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به  هامونومر  يانرژ  مقدار  monE و  نظر  مورد  جفت شدگي  شده  نهيبه  ساختار  يبرا  آمده  دست   .دنباشيم  خود  نهيدر ساختار 
ZPEE  ،thE  ،H    وG    اند.  نبوده  داريمورد از ساختارها پا  ٣مورد مطالعه،    يهايشدگاز جفت   اند.   به دست آمدهبطور مشابه

به واسطه انتقال پروتون    X*…U*(1)-2+Cuو X*…U*(1)   -+Cu  ،X*…U*(2) -+Cu  ساختارهاي  درمشاهده مي شود  
 ي انرژ   ريمقاد  ليتحل  و  هيازتجز  .گردديم  ليتبد  يبه عامل كتون  ليو اوراس  نيزانت يعامل انول  يساختار   يسازنه يبه  نديفرا  يدر ط

  .باشد يم  X…U(1)  از  شي ب  Cu+2  و   Cu+  يهاون ي  حضور  در   X…U(2)  يداري پا  زانيم  كه  گرفت  جهينت  توانيم   ١  جدول  در
  و   X…U(1)  به   پروتون  انتقال  واسطه  به  بيترت  به   X*…U*(2)و  X*…U* (1)  ساختار  دو  هر  Cu+  حضور  در  همچنين،

X…U(2)  غلط   يشدگجفت  شتريب  يداري پا  دهنده نشان  يانرژ  ري مقاد  و   اند شده  ليتبد  X…U(2)   2  حضور  در.  باشد يم+Cu،  
 ي داريپا  زانيم  و  افتهين  ير يي تغ  X*…U*(2)  يول  افتهي  ريي تغ  X…U(1)  به  پروتون  انتقال  واسطه  به  X*…U* (1)  چه  اگر
 .است X…U (2)-2+Cu از شيب آن

  

  

  

  

  

  

X…U(1)                                         X*…U*(1)                                                                              

  

  

X…U(2)                                        X*…U*(2)                                                                             

  

  اوراسيل- هاي غلط زانتينشدگيجفت. ساختارهاي مورد مطالعه  ١شكل 
  
  
  

  ل ياوراس…نيانتز-or Cu2+ (Cu+( غلط يهايشدگجفت در) kJ mol-1( برحسب G و  E ، ZPEE ، thE ، Hريمقاد. ١جدول 

  

 E EZPE Eth H G 
Cu+-X…U(1) - ١١/٧٣  - ٠٥/٧٠  - ٣٠/٦٥  - ٧٨/٦٧  - ٧١/٢٤  
Cu+-X…U(2) - ٣٤/٨٠  - ٨٤/٧٨  - ٥٤/٧٤  - ٠١/٧٧  - ٨٤/٣١  
Cu+-X*…U* (1)  ----  -----  ----  ----  ---- 
Cu+-X*…U* (2)  ----  ----  ----  ----  ---- 
Cu2+-X…U(1) - ٨١/٢٠١  - ٣٨/١٩٨  - ٥١/١٩٣  - ٩٩/١٩٥  - ٢٩/١٥٢  
Cu2+-X…U(2) - ٨٢/٢٣٤  - ٩٦/٢٣١  - ٨٧/٢٢٦  - ٣٥/٢٢٩  - ٢١/١٨٨  
Cu2+-X*…U* (1)  ----  ----  ----  ----  ---- 
Cu2+-X*…U* (2) - ٣٩/٢٧٠  - ٨٢/٢٧٦  - ٩٢/٢٧٠  - ٤٠/٢٧٣  - ٥٤/ ٢٣٢  

 N3موقعيت  N3موقعيت 

 N3موقعيت 
 N3موقعيت 
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  نتيجه گيري  -٤
در فرم   ليو اوراس  نياست كه زانت  دارتريپا  يكمپلكس  ليبا باز اوراس  نيزانت  يشدگدر جفت   Cu+2و    Cu+  يهاوني  ابي در غ    
متصل   نيزانت  به  3N  تياز موقع  Cu+2 و  Cu+كه   يهنگام  لي اوراس-نيغلط زانت  ي هايشدگجفتخود هستند. در    يانول-كتو  يها

 Cu+2-    و  X*…U*(1)-+Cu،  X*…U*(2)-+Cuساختار     در  بطوريكه  اند نبوده  داري پا  هياول  ي مورد از ساختارها  سه  است

X*…U*(1) ليتبد  ي به عامل كتون  ليو اوراس  نيزانت  ي عامل انول  يساختار  يسازنه يبه نديفرا يانتقال پروتون در ط  واسطه  به  
    .گردديم

 

  مراجع منابع و 
[1] Kapri, A., Pant, S., Gupta, N., Nain, S. (2022) Recent advances in the biological significance of xanthine and 
its derivatives: A review. Pharmaceutical Chemistry Journal, 56, 461– 474. 
[2] Sekine, M., Okamoto, K., Ichida, K. (2021) Association of mutations identified in xanthinuria with the function 
and inhibition mechanism of xanthine oxidoreductase, Biomedicines, 9, 1723-1–1723-16. 
[3] Masoodi, H. R., Bagheri, S., Ghaderi, Z. (2018). The influence of Cu+ binding to hypoxanthine on stabilization 
of mismatches involving hypoxanthine and DNA bases: a DFT study. Journal of Biomolecular Structure and 
Dynamics, 37, 1923–1934. 
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  يبر نقاط كوانتوم يساطع كننده نور مبتن وديدر د حفره كارآمد دهنده انتقال هيلا
  تيپروسكا
 

  . *٣اسماعيل شيباني ، ٢، حسين آهنگر ١پورمصطفي مسلم 
  mostafa.moslempoor@gmail.com دانشگاه اصفهان،  ،يميدانشكده ش  مر،يو پل  يآل  يمي ش  ،يآل  يمي، شكارشناسي ارشد  -١

  hosein.ahan.1371@gmail.comدانشگاه اصفهان،   ،يميدانشكده ش  مر،يو پل  يآل  يمي ش  ،يآل  يمي، شدكتري  -٢             
  e.sheibani@sci.ui.ac.ir،دانشگاه اصفهان  ، دانشكده شيمي،مريو پل  يآل  يميش شيمي آلي،  استاديار،  نويسنده مسئول:  -و *  ٣

 
 
 

 . طول عمري،  داريپا،  تيپروسكا  يبر نقاط كوانتوم  يساطع كننده نور مبتن  وديد،  حفرهدهنده  انتقال    هيلاواژگان كليدي: 

  
 

  مقدمه -١
(  دهنده  انتقال  هيلا     حHTLحفره  نقش  كارا  ياتي)  و  عملكرد  مبتن  هايوديد  ييدر  نور  كننده  كوانتوم  يساطع  نقاط    ي بر 

دهنده  تابش  هيمثبت از آند به لا  يهاحركت حفره   ليمسئول تسه  HTLها،  دستگاه  ني. در اكنديم   فا ي) اPe-QLEDs(  تيپروسكا
  ق يكه تزر  كنديحاصل م  نانياطم  HTLكنند.    دينور تول  ا ت  شونديم  بيها تركها با الكترون كه آن  يياست، جا  ينقاط كوانتوم

  كنديها كمك مها و الكترون حفره  نيو به تعادل انتقال بار ب  رساند يرا به حداقل م   يتلفات انرژ  شود، يبار به طور مؤثر انجام م
  ي هاهيبا لا   يمناسب  يتراز انرژ  دي با HTL  يبرا  آلدهيماده ا  كياست.    يدستگاه ضرور  ييو كارا  ييحداكثر كردن روشنا  يكه برا

ناخواسته    يموانع انرژ  نكهيبار به طور مؤثر انجام شود بدون ا  ل داشته باشد تا انتقا  يدهنده نقاط كوانتومتابش  ه يلا  ژه يمجاور، به و
  يرساناهامه ياند، از جمله نقرار گرفته  يها مورد بررسPe-QLEDدر  HTLبه عنوان  هاستفاد يبرا  ي]. مواد مختلف١كند[ جاديا

غ   يهامولكول  ،آلي تركآن  اني . در ميرآليكوچك و مواد  پا   باتيها،  ارگان   ريكاربازول و سا  هيبر  دل  كيمواد    ي هايژگ يو  ليبه 
  . ]٢محبوب هستند[ تيپروسكا يكوانتوم  طبا نقا يپردازش در محلول و سازگار تيمطلوب، قابل يكيالكترون

  

    روش - ٢
- '١,١[-يل)فنيل)-٩-فلورن-٩H-متوكسي-٦-فلوئورو-٣(-٤تتراكيس(- 'N4,N4,N4',N4"رسانا آلي با عنوان  سنتر يك نيمه   

 ي سنجف يطاز جمله    ،هاي مرتبط). در ادامه، آناليز١شكل  طي مراحل متعدد صورت گرفت (  ") X-1(  دي آمين-'٤,٤-] ليي فنب
  انجام شد.  ب)٢(شكل  ياچرخه  يولتامترو ) HNMR 1الف)٢(شكل (هيدروژن  ياهسته يسيرزونانس مغناط

 
 . X-1 بي : سنتز ترك ١شكل 
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  . X-1 ب يترك ياچرخه  ي ولتامترب)  . CDCl3در حلال  X-1 بيترك 1H-NMR  في ط: الف)  ٢شكل 
  
  

  ي حداكثر درخشندگ  نسانس،يعملكرد الكترولوم  ليبه منظور تحل  X-1  بيغلظت مناسب ترك  نييو تع  ه،ياولهاي  آناليزپس از  
)maxLا ن  ن،يمحاسبه شد. همچن  HTM  ني) سلول شامل  مورد  ولتاژ  نور توسط    ي برا  ازيولتاژ روشن شدن، كه  انتشار  شروع 

  نيهستند. علاوه بر ا  ياتيح   Pe-QLED  ي اساس  ي عمل  يهايژگ يو  ي ابيارز  يپارامترها برا  نيشد. ا  ده ولت مشاه   ٣دستگاه است،  
)، به  EQE(  يخارج  يشد. بازده كوانتوم  نييتع  Pe-QLED  يخارج  ي) و راندمان كوانتومCE(   انيراندمان جر  ها،گيري اندازه

 يابازده  راياست، ز  تيپروسكا  يكوانتومبر نقاط    يساطع كننده نور مبتن  يودهايد  ي عملكرد كل   ي ابيارز  يمهم برا  ار يمع  كي  ژه، يو
 ٧/١٢به مقدار    Pe-QLEDمورد،    ني. در ادهد ينشان م  شوند،يم   ل يساطع شده تبد  يهاها به فوتونها و حفرهرا كه الكترون 

  ).١دستگاه است (جدول  يبرا يادواركنندهيكه نشان دهنده سطح عملكرد ام افت ي دست  EQEدرصد 
  
  

  . يبر نقاط كوانتوم  يمبتندر سلول  X-1 بي ترك نسانسي: عملكرد الكترولوم ١جدول 

EQEmax (%) CEmax (cd∙A-1) Lmax (cd∙m-2) غلظت(mg∙mL-1) HTM 

٧/١٢  ٩/٤٧  ٣١٠٠/١٠  ٩/٦  X-1 
 
  

    گيريبحث و نتيجه -٣
مطلوب    ي هايژگيو  ل يبه دل  Pe-QLEDsدهنده حفره در  بر كاربازول به عنوان مواد انتقال  يمبتن  ي رسانامهياستفاده از مواد ن   
  ب ياز ترك  استفاده ساخته شده با    Pe-QLEDطور خاص،  مؤثر واقع شده است. به  ، يداريها، از جمله انتقال مؤثر حفره و پاآن 
1-X  را به دست آورد و    يعملكرد قابل توجهEQE    دستگاه    نيا  ن،يعلاوه بر ا  .ديرس  %٧/١٢آن بهmaxCE    ٩/٤٧برابر با  cd/A 

است.   كننده نورساطع يودها يبر كاربازول در بهبود عملكرد د  يمواد مبتن ي بالا  ليدهنده پتانسنشان ها يژگيو ن يرا نشان داد. ا
مواد انجام    نيا  يسازنه يو به  يطراح  نهيدر زم  يشتريب  قاتيكه تحق  رود يحوزه، انتظار م  نيدر ا   رياخ  يهاشرفتيبا توجه به پ 

  .شود
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  منابع و مراجع 
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ريه   ي سالمسلول هاو داكوميتينيب بر غشا مدل  B سكروپينداروهاي بررسي اثرات 
 سازي ديناميك مولكولي شبيهاستفاده از انساني با 

 

  . ٣، محمدعلي دشتي*٢، دلارا محمد آقايي ١هانيه معصومي بالسيني
  

  h.masoumi@sutech.ac.ir ،، شيمي فيزيك، شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي شيرازدانشجو  -١
  d_aghaie@sutech.ac.ir،، شيمي فيزيك، شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه صنعتي شيرازدانشيار نويسنده مسئول،-*و٢             

 ma.dashti@sutech.ac.ir،دانشگاه صنعتي شيرازدانشجو، شيمي فيزيك، شيمي، دانشكده شيمي،    -٣          
  
  

  ديناميك مولكولي.شبيه سازي  ، B  سرطان ريه سلول غيركوچك، داكوميتينيب، سكروپينواژگان كليدي:  
  

  مقدمه-١
از    يناش  ريوممرگ  ياز عوامل اصل  شود،يرا شامل م  هياز موارد سرطان ر  ٪٨٥كه     (NSCLC)كوچك   ريسلول غ   هيسرطان ر   

  يادي ز  يهاچالشبا  همراه بوده و درمان آن    هير  يپوشش  يهاسلول  يبه غشا  بينوع سرطان با آس  نيسرطان در جهان است. ا
براpan-EGFRاز خانواده    نازيك  نيروزيت  ننده مهارك  كيعنوان  به  ب،ين يتيداكوم است.همراه     كيمتاستات  NSCLCدرمان    ي، 

  كي،  B  ن يسكروپ   گر، يد  ياز سو ).  ٢٠٢٣دارد (چن،  يقو  يريضد تكث  ت يفعال  EGFRجهش    يدارا  يهاشده و در سلول  د ييتأ 
  ديپپت  ني. اشوديم   افتي  شم، يراز موجودات زنده، مانند كرم اب  يدر برخ  يعيبا بار مثبت است كه به طور طب  يكروبيضدم  ديپپت

در اين مطالعه، از رويكرد    ).٢٠٢٢هوان،( مي باشد  زين  يسرطان  يهاسلولداراي قابليت از بين بردن    ها،يعلاوه بر كشتن باكتر
به طور مجزا بر غشاي مدل   B براي بررسي اثرات دو داروي داكوميتينيب و سكروپين   (MD)سازي ديناميك مولكولي  شبيه 
استفاده شده  ها)  بيني عوارض جانبي احتمالي آندرك بهتر مكانيسم عمل اين داروها و پيش  باهدف هاي سالم ريه انسان ( سلول 
را در  ها و مولكولاست كه حركت اتم  ي محاسبات  يروش  يمولكول  كيناميد  يسازه يشب  است.  ن يبر اساس قوان  و   زمان  طي ها 

  ).٢٠٢٠آهن،-(سالو.كنديم مدل سازي ، مولكوليبين يروهايو ن يكيزيف
  

  ش تحقيق رو  -٢
به تعادل  سازي ديناميك مولكولي و  و براي شبيه   CHARMM-GUI آنلاين    سازغشاي دولايه از مدل  ايجاد ساختار اوليهبراي      

از  رساندن   از  شد.استفاده   NAMD-CUDA V3 افزارنرمغشا  از وب   B سكروپينو   DrugBank ساختار داروي داكوميتينيب 
به عنوان مدل ساز و   Avogadro و ازو تحليل    نمايشبراي   VMD افزار از نرم  حالني. درع شد  افتيدر  SWISS-MODEL سرور

پارامترهايي مانند   و  رسيدتعادل    به   ns٢٠٠مدت    و به   شده سازيمدل  يي تنهابه اول، غشا  گام در .استفاده شد  بهينه سازي اوليه
محاسبه   VMD رد   MEMBPLUGIN ليپيد با افزونهازاء هر  نسبت سطح به  و  ، چگالي جرم و بار،  دولايه  نظم غشا، ضخامت

مدت به    داروي داكوميتينيبيك بار در حضور    پپتيد ضدميكروبي و  غشا يكبار در حضور  سازي  شبيهدر مرحله ي بعد،  .  گرديد
nsبا يكديگر  حضور دارو و پپتيد    شبيه سازي هاي غشا درو    تنهاغشا    به دست آمده از شبيه سازي، نتايج  انتها. در  شدانجام  ١٠٠

  مشخص گردد.  ،ريههاي سالم  غشا مدل سلول برآنها  تاثيرميزان  تا نوع و مقايسه شد 
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 گيري بحث و نتيجه-٣
  اين مطالعه   جينتا  ).٢٠٢٤دشتي، (  يكي از معيارهاي مهم در بررسي ميزان نظم ساختار غشا است  ) CDSدوتريم ( پارامتر نظم      

  . )١شكل ( نداشته است. يارمعناد رييتغليپيدهاي غشا  CDS داكوميتينيب، و  Bسكروپين كه در حضور  دادنشان 
  

  
  سلول ريه.    و داكوميتينيب در مقايسه با غشا Bپارامتر نظم دوتريم غشا مدل با سكروپين : تغييرات  ١شكل 

  

  

 در ضخامتمشخصي    رييكه تغ  ستندين  يقو ياندازه كافتعاملات به  نيكنش دارند، اما ااگرچه با غشا برهم  يمورد بررس  باتيترك
مدل   ساختار غشا  يداريدهنده پانشان. اين مشاهدات كنند  جاديا ديپيلازاء هر سطح به  و جرم و بار  يهاي، چگال دولايه ليپيدي

ي  هاسلول  شاادعا كرد كه استفاده از اين داروها بر غ   توانيم  نياست؛ بنابرااين دو تركيب    هر يك از  در حضوري سالم ريه  هاسلول 
  يو چگال  ديپيلازاء هر  سطح به    زيدو آنال  ريتصو  )٢در (شكل  است.    سالم، فاقد اثر تخريبي بوده و استفاده از آنها از اين بابت ايمن

  شده است.   نشان زيجرم ن
  

  
مدل سلول   و داكوميتينيب در مقايسه با غشا Bوچگالي جرم غشا مدل با سكروپين  ديپي: تغييرات سطح به ازاء هر ل ٢شكل  

  ريه. 
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  هاي نيكل با نقاط كوانتومي موليبدن سولفيد بررسي اثرات نوع فاز بر تعامل يون 
  

    ٣، محمود نياد ٢، مهين انباركي *، ١ليلا مفتون آزاد
 خليج فارس، شيمي فيزيك، گروه شيمي ،دانشكده علوم و فناوري نانو و زيستي و دانشگاه  نويسنده مسئول: استاديار -*و    ١

maftoon@pgu.ac.ir  
  خليج فارس  دانشجو ، شيمي معدني، گروه شيمي، دانشكده علوم و فناوري نانو و زيستي، دانشگاه -٢             

 خليج فارس ، شيمي معدني، گروه شيمي، دانشكده علوم و فناوري نانو و زيستي و دانشگاه    دانشيار  -٣          
maniad@pgu.ac.ir 

  
  

  موليبدن سولفيد، فلزات سنگين، تئوري تابعي چگاليواژگان كليدي:  
  

  

  مقدمه  -١
حوزه در حال   كي  ز،ياز لحاظ جذب و كاتال  ژهيبه و  ،يفلز  يها ونيو تعامل آنها با    MoS2  يدر مورد نقاط كوانتوم  قاتيتحق   

فلز    ديكالكوژنيد  كي)  بدنيمول  ديسلني(د  MoS2.     است  يانرژ  ليو تبد  محيط زيستدر    دواركننده يام  يتحول با كاربردها
بعد  يانتقال كاتال  ينور  ، يكيالكترون  خواصاست كه    ي دو  فرد  يستيو  به  نشان م   يمنحصر  نقاط    MoS2  ي وقت.   دهديرا  به 

  ييو توانا  يريپذ  كه واكنش  دهديرا ارائه م  ييبالا  به حجم  سطحنسبت    و   شونديخواص حفظ م  نيا  ابد،ييكاهش م   يكوانتوم
 ي به طور مؤثر  تواننديم MoS2 ياند كه نقاط كوانتومنشان داده قاتيتحق .)٢٠٢٠(تن و همكاران، دهديم شيجذب آن را افزا

  ي، ژگيو  ني. ا)٢٠٢١(ليو و همكاران،    ) را جذب كنندCd(  ومي) و كادمPb)، سرب (Ni(  كلياز جمله ن  يمختلف  يفلز  يهاون ي
  ل يتبد  باز فاضلا  نيدر حذف فلزات سنگ  ژه يوبه  ،يطيمح  ش يپالا   يبرا  دواركنندهي ام  يداهاي را به كاند  MoS2  ينقاط كوانتوم

و سه وجهي موليبدن سولفيد ٢  Hشش وجهي    يفازها  يبر رو  كلين  يهاون يجذب    يبررس  يبرا  .)٢٠١٩(لو و همكاران،  كنديم
T  است. فاز   يفازها ضرور نيا  يكيو الكترون يساختار يهايژگي ، در نظر گرفتن و تئوري تابعي چگالي استفاده از محاسبات  با١

 يمرتبط با انرژ يكاربردها  يرا برا  يجذاب ياياست و مزا يفلز سه وجهي  كه فاز ياست، در حال رسانامهيفاز ن كي شش وجهي
  ).  ٢٠٢١ني و همكاران، (  دهديارائه م

از    كل،ين  يهاون يبا تمركز بر    ن،يسنگ  يفلز  يهاون ي  يبرا  MoS2  يجذب نقاط كوانتوم  يها يژگيو  يمطالعه به بررس  نيا   
طور    به—يكوانتوم  ديسولف  بدنيمختلف مول  يفاز  يساختارها  ري. ما تأثپردازدي) م DFT(  يتابع چگال   يمحاسبات نظر  قيطر

  يهايكه انرژ  دهد يما نشان م  ي هاافتهي   . مياكرده  سهيمقا  كلين  ي هاونيجذب    ليپتانس  يرا بر رو—١Tو    ٢H  يخاص، فازها
  ديسولف بدنيمولنقاط كوانتومي   يو فازها كلين يهاوني نيشده ب پايداردهنده تعاملات خوب وجود دارد كه نشان يجذب منف

در    ي ديو نقش كل  كنند يجذب عمل م   ي اصل  يهاتيگوگرد به عنوان سا  يهاكه اتم  كند يم   شنهاد يپ   DFTاست. محاسبات  
  يهاليو پتانس MoS2 يجذب در نقاط كوانتوم يهازميمكان نهيدانش ما را در زم قيتحق نيدارند. ا  كلين يفلز يهاونيجذب 
  . دهديم شيافزا نيسنگ يفلز  يهاوني شي در پالا  يعمل  يكاربردها يآنها برا
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  روش كار  -٢
نرم     از  استفاده  نظر  Gaussian 09افزار  با  سطح  وBHandHLYP/lanl2dz  يدر  و    يهندس  ،يساختار  يها يژگي، 

  ها لي. تحلميكرد  بهينه سازي كلين  يهاونيرا با و بدون حضور    MoS2  ينقاط كوانتوم  رسانامهيو ن  يهر دو فاز فلز  يكيالكترون
  وند يپ   يهاتال ياورب  قياز طر  شدهيابيو تعاملات ارز  يكل و جزئ  يهالتحا  يچگال   ،يمرز  اربيتال هاي  يهايشامل اشكال و انرژ

محاسبات      مختلف به كار گرفته شد.  ي هااتم  يريپذواكنش  يابيبه منظور ارز  ها در مولكول اتم  هينظر  ن،يبود. علاوه بر ا  يعيطب
  ك يو مولكول حل شونده با   يبار كوانتوم ي چگال نيبرهمكنش ب  هي) كه بر پاSMD-انحلال ( ي انحلال با استفاده از مدل عموم

قطبش    وستاريمدل پ   يواكنش خود سازگار در چارچوب معادلات انتگرال  دانيباشد انجام گرفت. روش م  يم  كيالكتر  يد  وستاريپ 
  حيشد و حلال مربوطه، آب در نظر گرفته شد. تصح  يبه كار گرفته شده است، بررس  ٠٩  ني)، كه در ابزار گوسIEF-PCM(   ريپذ

  . رفتيانجام پذ  يي دوتا يگونه ها يبرا هيانطباق مجموعه پا ي گونه ها و  خطا يتمام ينقطه صفر  برا يانرژ يخطا
  

  نتايج و بحث  - ٢
  كلين  يفلز  ونيدر قبل و بعد از حضور    ديسولف  بدنيمول  يهاد   مهيو ن  يفلز  يشده مربوط به فازها  نهيبه  يهندس  يساختارها   

 نشان داده شده است. ١در شكل 

  

 الفب

 ج د

فاز سه وجهي تنها ب) فاز سه وجهي در حضور نيكل ج) فاز شش وجهي تنها  -الف : نقطه كوانتومي موليبدن سولفيد  ١شكل 
  د)فاز شش وجهي در حضور نيكل 

  
 

آنگستروم مي باشد. بار ان بي او    ٢.٤٥آنگستروم و در فاز شش وجهي    ٢.٣٥فاصله نيكل در فاز سه وجهي با نزديكترين گوگرد  
واحد مي باشد كه در فاز سه وجهي انتقال بار بيشتري از نقطه كوانتومي به    ٠.٧٣٢واحد و در دومي    ٠.٦٦٢نيكل در فاز اول  

بررسي هاي توپولوژي نشان دهنده برهمكنش    مي باشد.   1.84ev-و در دومي    1.10ev-ول  يون ديده مي شود. انرژي جذب فاز ا
غير كووالانسي ضعيف در فاز سه وجهي و كووالانسي ضعيف در فاز شش وجهي بين يون نيكل و گوگرد مرتبط با آن مي باشد.  

. همچنين سهم بسيار كم نيكل از هومو در فاز سه ٢سهم اين مسأله توسط منحني چگالي حالات جزئي تأييد مي گردد، شكل 



 

500 
 

وجهي و سهم زياد اين يون در فاز شش وجهي در اين نمودار ديده مي شود.  نمودار هومو و لومو هردو فاز در حضور يون نيكل 
لومو  در فاز سه وجهي بيشتر و در حضور يون ثابت بود اما در مورد فاز نيمه  -نمايش داده شده است.  گاف هومو  ٣در شكل  

  . ١ظه اي داشت، جدول هادي در حضور نيكل افزايش قابل ملاح
  

  
   

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  فاز سه وجهي ب)فاز شش وجهي   -: چگالي حالات در حضور نيكل الف  ٢شكل 

  

    

  
  
  

  

 (الف) 

 (ب) 
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  لومو  -گاف هومو -١جدول
  فاز هاي فلزي و  (ev)لومو - هومو  اختلاف 

  نيمه هادي 

  موليبدن سولفيد

0.0070  2MoS-1T  

0.0070  Ni2 MoS-1T  

0.0067  2MoS-2H  

0.0083  Ni 2MoS-2H  

  
  

  ب                                        الف                                                       

  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
     

  د                                                                     ج                           
 

  
  

  
  گيري نتيجه-٤

ا بررس  نيدر  به  فازها  كلين  يفلز  ونيجذب    يپژوهش  فلز  ابتدا.ميپرداخت  ديسولف  بدنيمول  يتوسط  فاز  ن  يدو    ي هاد  مهيو 
 عيتوز  ، ي ساختار هندس  يشدند و تفاوت ها  نهيبه  كليشدند. فازها مجددا در حضور ن  نهيبه  ينظر ساختار  از   ديسولف  بدنيمول

  لومو فاز شش وجهي  -هومو فاز شش وجهي ج  -لومو فاز سه وجهي ج  -هومو فاز سه وجهي ب  -نمودار الف -٣شكل 
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با كمك توابع    ني. همچنشد  يحالت ها بررس  يجزئو    يكل   ياتم در مولكول و چگال   شرو،يپ   يها   تالياورب  ، يعيطب  يكيبار الكتر
در    ز يقرار گرفته شد. مطالعه ن  سهيمورد مقا  كل ين  يفلز  وني رقابت در جذب    يبرا  ديسولف  بدنيمول يجذب فازها  يكيناميترمود

ديده شد كه فاز نيمه هادي برهمكنش هاي قوي تري انجام گرفت.در حضور حلال آب  BHandHLYP/lanl2dz يسطح نظر
لومو از حضور   - با يون نيكل نشان مي دهد كه انرژي جذب، اتم در مولكول، حضور هومو روي نيكل، تأثير گرفتن گاف هومو

  نيكل و سهم بالاي چگالي حالات نيكل در كمپلكس تشكيل شده با اين فاز در هومو مؤيد اين مطلب مي باشند. 

  

  منابع و مراجع 
[١] Moosavi, M., & Memar, Z. O. (2020). Extension of transferable coarse-grained models to dicationic ionic 
liquids. Physical Chemistry Chemical Physics, 22(42), 24431-24445. Tan, C.; Cao, X.; Wu, X.J.; He, Q.; Yiang, 
J.; Zhang, X.; Chen, J.; Zhao, W.; Han, S.; Nam, G.H.; et al. Recent advances in ultrathin two-dimensional 
nanomaterials. Chem. Rev. 2017, 117, 6225. 
[٢] Liu, Y.; Ma, C.; Zhang, X.; Ngo, H.N.; Guo, W.; Zhang, M.; Zhang, D. Role of structural characteristics of 
MoS2 nanosheets on Pb2+ removal in aqueous solution. Environ. Technol. Innov. 2021, 22, 101385. 
[3] Luo, J.; Fu, K.; Sun, M.; Yin, K.; Wang, D.; Liu, X.; Crittenden, J.C. Phase-mediated heavy metal adsorption 
from aqueous solutions using two-dimensional layered MoS2. ACS applied materials & interfaces. 2019, 11(42), 
38789. 
[4] Nie, C.; Yin, M.; Zhao, Y.; Zhao, C.; Zhang, B.; Song, X.; Yi, X.; Zhang, Y.; Luo, L.; Wang, S. Tailoring the 
fluorescent and electronic properties of 2H-MoS2 by step-by-step functionalization. J. Phys. Chem. C 2021, 125, 
25739 . 
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شده داروي بتامتازون با استفاده از ساختارهاي مزوحفره  رهايش كنترل 
  سيليكايي سه بعدي

  
  .  ٣سجاد صداقت،*٢مريم مقدس،  ١مرضيه حقيقي

  marzieah.h1379@gmail.com ،دانشجوي كارشناسي ارشد، شيمي دارويي ، گروه شيمي دارويي ،دانشگاه آزاداسلامي واحد شهريار :  ١

  moghaddas2015@gmail.com، شيمي آلي، گروه علوم پايه، دانشگاه آزاد اسلامي واحد صفادشت ،  استاديار -و*٢            
  ،، شيمي كاربردي، گروه شيمي ، دانشكده علوم پايه دانشگاه آزاداسلامي واحد شهرقدس  استاد  -٣          

S.sedaghat@qodsiau.ac.ir 
  
  

    فسفات  ميسد  يو بتامتازون د  KIT-6  ،ييكايليكنترل شده، مزوحفره س  شيرهاواژگان كليدي: 
  

  
  مقدمه  -١

سيستمي كه قادر به آزادسازي يك عامل بايواكتيو حمل شده در يك مكان خاص با يك سرعت خاص باشد،سيستم رهايش     
دارو به حساب مي آيد. سيستم هاي نوين دارورساني مجموعه روش هايي هستند كه جهت ايجاد تغييرات زماني يا مكاني در  
روند آزادسازي دارو در بدن، آگاهانه توسط سازنده فرمولاسيون دارويي به كار گرفته مي شوند. در سيستم هاي دارورساني با  
رهايش كنترل شده، سرعت آزادسازي دارو از شكل دارويي، به طرق مختلف تحت كنترل درآمده و بر اساس ومواد حامل، عدم  

يش كنترل شده مولكول هاي دارو با سرعت مناسب تا رسيدن به يك غلظت موضعي  رهايش نابهنگام مولكول هاي دارو و رها
  ).٢٠٠٨موثر از خواص يك سيستم دارورساني مطلوب است(بيوندي،

  

  روش  -٢
ـآمينو پروپيل اتوكسي  سيلان به سطح آن ٣ـ تهيه مزوحفره سيليكايي  و پيوند زني  ١ـ٢  

از روش ريو و همكارانش  استفاده شد(كيم، KIT-6جهت سنتز سيليكاي مزوحفره سه بعدي (    ). براي  ٢٠٠٥وكليتز٢٠٠٣) 
ميلي مول آمينوپروپيل تري  اتوكسي سيلان به مخلوط    ١١تهيه نانوسيليكاي هگزاگونال آمين دارشده ابتدا تحت جو نيتروژن  

  ٤٨ميلي ليتر تولوئن تحت جو نيتروژن اضافه شد. سپس به مدت    ١٠٠مكعبي سه بعدي و    KIT-6گرم سيليكاي  ٣دوغابي  
درجه سانتي گراد تحت شرايط بازرواني قرار گرفت. بعد از اتمام زمان واكنش رسوب سفيدرنگ حاصل به   ١١٠ساعت در دماي 

تر هگزان شستشو داده شد. پودر سفيد رنگ  ميلي لي  ١٠٠ميلي ليتر دي كلرومتان و    ١٠٠ميلي ليتر تولوئن و    ١٠٠ترتيب با  
  حاصل در دماي اتاق توسط پمپ خلا، خشك شد. 

  

  ـ تهيه سيليكاي مزوحفره حاوي دارو ٢ـ٢
ميلي  ٥٠ميلي ليتر آب مقطر به آن افزوده مي شود. سپس    ٥ميلي گرم دارو درون بالن حجمي ريخته و سپس    ١٠٠مقدار      

ساعت روي همزن مغناطيسي هم زده مي شود. رسوب،   ٢٤گرم سيليكاي مزوحفره به آن افزوده شده و محلول حاصل به مدت  
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بااستفاده از سانتريفيوژ از محلول جداشده و دو مرتبه با آب مقطر توسط سانتريفيوژ شستشو شده و در نهايت رسوب در دماي  
  درجه سانتيگراد خشك شد.   ٦٠
  
  ـ رهايش دارو ٣ـ٢
)، سديم استات ـ  pH=1.2سيليكا به روش برون تني در محيط بافري پتاسيم كلريدـ اسيدكلريدريك(بررسي رهايش دارو از      

درجه سانتيگراد انجام شد. در اين روش در فواصل زماني    ٣٥-٣٧) و در دماي  pH=7.2-7.4( PBS) و  pH=4.8اسيداستيك (
  UV-Visنانومتر با دستگاه طيف سنجي  ٢٤٢مشخص از محلول بافري نمونه برداري شده و تغييرات غلظت دارو در طول موج 

  بررسي گرديد. 
  

  بحث و نتايج  -٣
استفاده    )SEMاز روش دستگاهي ميكروسكوپ الكتروني روبشي(  سيليكاي مزوحفره  تعيين ويژگي هاي ساختاري  به منظور    

را نشان مي دهد. تصوير بيانگر ريخت شناسي  شبه    KIT-6مربوط به ساختار مزوحفره سيليكايي    SEM. تصوير  ١شد. شكل  
نانومتر است. در بيشتر موارد، ذرات سنتز شده داراي نظم و اندازه    ١٠٠-٤٠٠صخره اي با ذرات به هم چسبيده داراي اندازه  

  يها فيط سهيدر مقا استفاده شد.  FTIRاز تكنيك  KIT-6).جهت تاييد افزايش عامل آميني به  ٢٠١٢معيني نيستند(بولائود،
IR-FT    6در-KIT  2و    هياولNH-6-KITهمچنين مقايسه طيف هاي  مشاهده شد.  ينيگروه آم  شي، افزاFTIR    سيليكا قبل و

و تحليل   داد. تجزيه  نشان  را  در ساختار سيليكاي مزوحفره  بارگذاري دارو وجود دارو  از  رهايش    UV-Visبعد  بررسي  براي 
صورت گرفت. گروه عاملي آمينوپروپيل رهايش  4.8 و  1.2بتامتازون دي سديم فسفات در محيط شبيه سازي شده بدن و بافرهاي  

  دارو را به دليل قطبيت تحت تاثير قرار مي دهد.  
  

  
  KIT-6: تصوير ميكروسكوپ الكتروني روبشي ساختار  ١شكل 

  

  گيري نتيجه -٤
روي سيليكاي مزوحفره عامل دار نشده قرار نگرفت اما روي سيليكاي ميان حفره آمين دار شده    BSPنتايج نشان داد كه      

بارگذاري به ميزان مناسبي انجام شد. همچنين مشاهده شد كه بارگذاري تنها در محيط اسيدي و برروي سيليكاي عامل دار 
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ساعت به مقدار    ٤٨پس از    4.8شده اتفاق مي افتد. با بررسي فرآيند رهايش دارو در محيط هاي بافري رهايش دارو در بافر  
  ماكزيمم مي رسد كه مربوط به نفوذ بافر و خروج حلال از ماتريس در محيط رهايش است.

  مراجع  و نابعم
 [1] Biondi, M., Ungaro, F., Quaglia, F., & Netti, P.A. (2008). Controlled drug delivery in tissue engineering. Adv 
Drug Deliver Rev, 60(2), 229-242. 
[2] Kim, T. W., Kleitz, F., Paul, B., & Ryoo, R. (2005). MCM-48-like large mesoporous silicas with tailored pore 
structure: facile synthesis domain in a ternary triblock copolymer− butanol− water system. Journal of the 
American Chemical Society, 127(20), 7601-7610. 
[3] Kleitz, F., Choi, S. H., & Ryoo, R. (2003). Cubic Ia3d large mesoporous silica: synthesis and replication to 
platinum nanowires, carbon nanorods and carbon nanotubes. Chemical Communications, (17), 2136-2137. 
[6] Boulaoued, A., Fechete, I., Donnio, B., Bernard, M., Turek, P., & Garin, F. (2012). Mo/KIT-6, Fe/KIT-6 and 
Mo–Fe/KIT-6 as new types of heterogeneous catalysts for the conversion of MCP. Microporous and mesoporous 
materials, 155, 131-142. 
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پارا آزوبنزن سولفونيك -سينتيك تخريب فوتوكاتاليزوري پارا دي متيل آمينو
  اسيد در محيط بافري با استفاده از تيتانيم دي اكسيد نانو ساختار 

  

 ٢و شيوا جوهري١*مرتضي منتظر ظهوري

 mmzohory@yahoo.com    ياسوج دانشگاه، شيمي معدني، گروه شيمي،دانشكده علوم و  ستادا  -١

  واحد ياسوج   -آزاد اسلامي استاديار ، شيمي فيزيك، دانشكده علوم پايه، دانشگاه-٢
  

  

  ، سينتيك تخريب، فوتوكاتاليزور، تيتانيم اكسيد دي اس  كيپارا آزوبنزن سولفون-نو يآم  ليمت  يپارا دكليدي:   گان واژ

  

  مقدمه  -١
  هاي آلاينده  سو باعث پيشرفت كشورها و از سوي ديگر باعث تخريب محيط زيست شده است.هاي صنعتي از يك  پيشرفت    

بخش كشاورزي صدمات جبران ناپذيري  در استفاده  مورد سموم و  صنعتي  كارخانجات نقليه، وسايل  از حاصل  شيميايي مختلف
هاي اخير با توجه به ماهيت غير سمي، غير قابل  به محيط زيست وارد كرده و باعث آلودگي آب، خاك و هوا شده است.  در سال

و غيره استفاده از اين تركيبات در تخريب    2TiO  ،ZnOذرات همانند  حل، ارزان بودن و فعاليت فتوكاتاليزوري بالاي برخي از نانو
و حذف آلاينده  استفتوكاتاليزوري  بوده  آ  .هاي رنگي بسيار مورد توجه  از جمله مهمترين رنگهاي  آزو  لاينده محيط  رنگهاي 

يكي از   دياس  كيپارا آزوبنزن سولفون-نويآم  ليمت  يپارا د.  ]١-٣[زيست بوده و مورد توجه محققين حوزه اين مطالعه بوده است 
اين نوع آلايندها مي باشد كه در اين پژوهش به بررسي سينتيك تخريب آن در حضور تيتانيوم دي اكسيد نانوساختار پرداخته 

  مي شود.  
  

  روش كار  -٢
پارا آزوبنزن -نويآم  ليمت  يپارا دميلي گرم بر ليتر    ٣٠ميلي ليتر محلول    ٢٠پس از بهينه كردن مقدار و نوع فوتوكاتاليزور،      

ميلي گرم فوتوكاتاليزور نانوتيتانيم دي اكسيد (آناتاز) به عنوان مقدار   ٢٠همراه    ٩و    ٧،  ٥برابر  pHتهيه شده در    دياس  كي سولفون
دقيقه گاز اكسيژن در آن   ٥فوتوشيميايي ريخته شد و به آن يك مگنت اضافه گرديد. سپس به مدت  بهينه در داخل يك سل  

دقيقه در مقابل نور ماوراء بنفش به هم زده شد. پس از اين زمان، فوتوكاتاليزور به   ٩٠دميده و درب آن بسته شد و به مدت  
مانده باقي  و مقدار  د  وسيله دستگاه سانتريفوژ جدا شد  سولفون-نويآم  ليمت  يپارا  آزوبنزن  روش   دياس  كيپارا  از  استفاده  با 

  اسپكترومتري اندازه گيري شد. اين اندازه گيري ها در زمان مختلف ديگر نيز انجام گرفت. 
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  بحث و نتيجه گيري  -٣
-زمان، سينتيكي و مدل سينتيكي لانگموئير –با توجه به داده هاي تجربي حاصل از بخش تجربي، نمودارهاي جذب باقيمانده      

-آورده شده اند، ترسيم گرديدند. بر اساس روابط موجود در مدل سينتيكي لانگميير  ٣-١هينشل وود مطابق آنچه در شكل هاي  
)  AKواجذب(-) به همراه ثابت هاي تعادل جذبrk( و سرعت تخريب در سطح k)obs(ينشل وود ثابت هاي سرعت تخريب كليه

در سطح فوتوكاتاليزور با استفاده از شيب و عرض از مبدا نمودارهاي   دياس  كي پارا آزوبنزن سولفون-نويآم  ليمت  يپارا درنگ  
  آورده شده اند.  ١ارزيابي گرديده و نتايج در جدول ٣و  ٢شكل هاي 

  

  
  ٩و  ٧،  ٥هاي بافري   pHزمان رنگ در –نمودارهاي جذب   -١شكل

  

  

  
  ٩و  ٧،  ٥هاي بافري  pH نمودارهاي سينتيكي رنگ در  -٢شكل

 

 

  ٩و ٧، ٥هاي بافري   pHدر C/01بر حسب   R/1نمودار  -٣شكل
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 ترموديناميكي فرايند تخريب فوتوكاتاليزوري -داده هاي سينتيكي -١جدول

EO pH=5 pH=7 pH=9 

KA 4.92 × 10-2 2.6 × 10-1 6.4 × 10-2 

kobs  8.74 × 10-2 3.91 × 10-2 4.49 × 10-1 

kr 1.54 4.31 10.75 

  

سرعت واكنش هم به طور كلي و هم در سطح فوتوكاتاليزور افزايش مي    pHنتايج به دست آمده نشان مي دهد كه با افزايش  
  يابد كه مي تواند حاكي از جذب بيشتر رنگ در سطح كاتاليزور و همچنين نفوذ موثر كونه هاي اكسنده در محلول است.

  

  منابع و مراجع 
[1] Bianco Prevot, A., Fabbri, D., Pramauro, E., Baiocchi, C., Medana, C., High-performance liquid 
chromatography coupled to ultraviolet diode array detection and electrospray ionization mass 
spectrometry for the analysis of intermediates produced in the initial steps of the photocatalytic 
degradation of sulfonated azo dyes, Journal of Chromatography A Volume 1202, Issue 2, 22 August 
2008, Pages 145-154 
[2] Montazerozohori, M., Karami, B. and Habibi, M. H. (2006) Photodegradation kinetics of some thiols 
and thiones in aqueous suspension of zinc oxide. Ann. Chim., 96(5-6), 285-292. 
[3] Montazerozohori, M., Habibi, M. H., Joohari S. and Khodadostan, V. (2007) The effects of some 
operational parameters in photodegradation of benzylamine and aniline and their kinetics in aqueous 
suspension of TiO2 and Pt -loaded TiO2. Ann. Chim., 97(10) 1015-1026. 
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ايوم كلريد در حضور فوتوكاتاليزور روي -٥-دي آمينوفنوتيازين-٧و٣تخريب نوري 

 سينتيكي   يك مطالعه :در محيط بافري اكسيد نانو ساختار 

  

  ٢*و شيوا جوهري١مرتضي منتظر ظهوري 

 ياسوج  ، شيمي معدني، گروه شيمي،دانشكده علوم و دانشگاهستادا  -١

  واحد ياسوج   -آزاد اسلامي استاديار ، شيمي فيزيك، دانشكده علوم پايه، دانشگاه-٢
shjoohari@yahoo.com  

  

 

  ايوم كلريد ، سينتيك تخريب، فوتوكاتاليزور، روي اكسيد نانو ساختار -٥-دي آمينوفنوتيازين-٧و٣واژگان كليدي: 

  

  مقدمه  -١
هاي وابسته به خواص شيميايي اي، روشهاي پيشرفته بيوشيمي، تجزيهتحقيقات زيادي براي به دست آوردن و توسعه روش   

هاي بيولوژيكي، فيزيكي و  و فيزيكي مواد، جهت مشخص كردن و حذف مواد آلوده كننده از آب صورت گرفته است. انواع روش 
لخته كردن الكتريكي، حذف بوسيله جذب بر     ،ها، لخته كردنكننده گيري شيميايي، جداسازي آلودهشيميايي از قبيل رسوب

هاي  تصفيه ي فاضلاب  هاي اكسيداسيون برايروي كربن فعال، كلريناسيون و ازوناسيون، اسمز معكوس،تبادل يوني و انواع روش
هاي قبلي  ي اخير فرآيندهاي اكسيداسيون پيشرفته بعنوان جانشين روش-زدايي بكار برده مي شوند. در چند دههصنعتي ورنگ

ايجاد كردهمطرح شدند و بهبود چشمگيري را در تخريب آلاينده آلي  فرآيندهاي فوتوكاتاليزوري هاي  اخير  اند. در چند دهه 
قايص روش هاي فوق نقش ويژه اي را در حذف  ناهاي ساده يا تركيبي از جمله روش هاي ارزنده با حداقل نرسابرمبناي نيمه

  .]١-٣[آلاينده ها زيست محيطي به ويژه رنگهاي آلي به خود اختصاص داده اند
  

  روش كار  -٢
دي -٧و٣ميلي گرم بر ليتر    ١٥ميلي ليتر محلول حاوي    ٢٠پس از بهينه كردن مقدار فوتوكاتاليزور روي اكسيد نانو ساختار،      

ميلي گرم فوتوكاتاليزور به عنوان   ١٥و    ٢٥،  ٢٠همراه    ٩و    ٧،  ٥،  ٢هاي برابر  pHايوم كلريد تهيه شده در  -٥-آمينوفنوتيازين
بافري در داخل يك راكتور فوتوشيميايي حاوي همزن ريخته شد.. هوادهي به طور مداوم در طول واكنش    pHمقدار بهينه در هر  

دي  -٧و٣صورت گرفت. پس از زمان هاي مشخص، فوتوكاتاليزور به وسيله دستگاه سانتريفوژ جداسازي شده و مقدار باقي مانده  
  ازه گيري گرديد. تو متري اندايوم كلريد با استفاده از روش اسپكتروفو-٥-آمينوفنوتيازين

  

  بحث و نتيجه گيري  -٣
باقيمانده       نمودارهاي جذب  تجربي،  از بخش  نمودار سينتيكي و مدل سينتيكي –به كمك داده هاي تجربي حاصل  زمان، 

آورده شده اند، ترسيم گرديدند. بر اساس روابط موجود در مدل سينتيكي    ٣-١هينشل وود مطابق آنچه در شكل هاي  -لانگموئير
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- ) به همراه ثابت هاي تعادل جذبrk( و سرعت تخريب در سطح  k)obs(هينشل وود ثابت هاي سرعت تخريب كلي-لانگميير
ايوم كلريد در سطح فوتوكاتاليزور روي اكسيد با استفاده از شيب و عرض از مبدا  -٥-دي آمينوفنوتيازين-٧و٣) رنگ  AKاجذب(و

  خلاصه شده اند.  ١نتايج در جدولارزيابي گرديده و  ٣و  ٢نمودارهاي شكل هاي 

  
 ٩و  ٧، ٢،٥هاي بافري  pHزمان رنگ در –نمودار جذب   -١شكل

 

 
 

 ٩و   ٧،  ٢،۵های بافری pH   نمودار سينتيکی رنگ در  - ٢شکل 
 
 

 
  ٩و  ٧، ٥، ٢هاي بافري  pHدر C/01بر حسب   R/1نمودار  -٣شكل
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  ايوم كلريد-٥-دي آمينوفنوتيازين-٧و٣فوتوكاتاليزوري ترموديناميكي فرايند تخريب  -داده هاي سينتيكي -١جدول
 

 

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

  

  

ثابت سرعت واكنش كلي افزايش مي يابد. همچنين ثابت سرعت تخريب   pHنتايج به دست آمده نشان مي دهد كه با افزايش  
 ابتدا كاهش و سپس در محيط بازي مجددا افزايشي مي شود.  pH در سطح با افزايش 

  

  منابع و مراجع 
[1] Yu, D., Cai, R. & Liu, Z. (2004). Studies on the photodegradation of Rhodamine dyes on nanometer-sized 
zinc oxide, Spectrochem. Acta A, 60, 1617–1624. 
[2] Akyol, A. & Bayramoglu, M. (2005). Photocatalytic degradation of Remazol Red F3B using ZnO catalyst, J. 
Hazard. Mater. B, 124, 241–246. 
[3] Montazerozohori, M., Habibi, M. H., Joohari S. and Khodadostan, V. (2007) The effects of some operational 
parameters in photodegradation of benzylamine and aniline and their kinetics in aqueous suspension of TiO2 and 
Pt -loaded TiO2. Ann. Chim., 97(10) 1015-1026. 

  

  

  

  

  

  

Kinetic parameters  Buffer media  

3-5.62×10  1)-(L. mgAK pH=2 

1.31  )1-.L1-(mg.min rk 

2-1.46×10 )1-(minobsk 

3-9.01×10 1)-(L. mgAK pH=7 

0.84  )1-.L1-(mg.min rk 

2-3.61×10 )1-(minobsk 

2-2.43×10 1)-mg(L. AK pH=9 

1.10  )1-.L1-(mg.min rk 

2-6.21×10 )1-(minobsk 

4-6.16×10 1)-(L. mgAK pH=11 

149.25  )1-.L1-(mg.min rk 

2-7.97×10 )1-(minobsk 
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با محاسبات كوانتومي براي تركيب سيكلوبوتادين   NICSمطالعه تئوري روش 
    استخلاف هاي مختلف وتركيبات آن با

  
  اكبرمنصوري نسب 

  (mansourinasab1350@gmail.com)، شيمي فيزيك، شيمي ،دانشگاه ملي مهارتاستاديار 
  
  

             

    كوانتومي ، تئوري تابعي چگالي ، روش هاي  سيكوبوتادين ، جابه جايي شيميايي مستقل هستهواژگان كليدي:  
  
  

  مقدمه  -١
كاربرد     آروماتيسيته  هاي   مفهوم  الكترون  براي  هوكل  قاعده  كاربرد  آروماتيك،  تركيبات  توسعه  با  و  دارد  در شيمي  زيادي 
πآروماتيسيته را با مسطح بودن تركيبات مرتبط مي سازد، محدود كرد و باعث شد كه تعريف جديدي براي آن   غيرمستقر،كه

تركيبات مي باشد . درسال   بيان خواص مغناطيسي  براي  آرماتيسيته، مناسب ترين گزينه  .امروزه  نظرگرفته شود  ،  ١٩٩٦در 
(كميت جابه جايي شيميايي مستقل از هسته )توسط شيلر و همكارانش براي تعيين آرماتيسيته و ضد آرماتيسيته   NICSشاخص  

انواع تركيبات حلقوي و خوشه اي معرفي شد و در حال حاضر به دليل فهم ساده و كارايي مناسب در انواع نرم افزارهاي محاسباتي  
.مقدار   است  انجام  قابل  سادگي  م  NICSبه  در  شده  محاسبه  الكتروني  پوشيدگي  مطلق  منفي  عنوان  نقاط  به  يا  حلقه  ركز 

منفي را آروماتيك و با مقاديرمثبت را ضدآروماتيك در نظرمي گيرند، كه   NICSديگرتعريف مي شود و حلقه هاي يا مقادير  
)  HFدراين پژوهش با استفاده از روش و محاسبات كوانتومي در مجموعه پايه هاي آغازين (  [1,2]بيان مي شود .  ppmبرحسب  

مي باشد، براي بررسي پايداري  نرژي نقطه صفركه موسوم به ا  ZPE) در سري هاي مختلف، انرژي     B3LYPو تابعي چگالي (
براي اين كار مولكول سيكلو خصلت آروماتيسيته استفاده شده است.  براي تعيين     NICSاستفاده شده است ودر ادامه شاخص

 بوتادين انتخاب شد.  

  

  روش كار  -٢
نرم      با  آغازين و نظريه تابعي چگالي  بهينه سازي ساختارسيكلوبوتادين درچارچوب نظريه تابع  دراين كار، محاسبه ها براي 

هيبريدي[3]  ٠٣افزارگوسين توابع  كارگيري  به  با  محاسبات  اين  شد.  انجام  گازي  مجموعه   HF،B3LYPودرمحيط                    با 
تركيب سيكلوبوتادين با روش هاي كوانتومي     ZEPانرژِي  ١انجام شد . در جدول     **21G**    ،6-31G**    ،311++G-3پايه ها  

  به دست آمده است . 
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  تركيب سيكلوبوتادين با روش هاي كوانتومي ZPE : انرژِي  ١جدول 
ZPE(HF) روش  

-152.729  HF/3-21G**  

-153.582  HF/6-31G**  

-154.621  B3LYP/6-31G**  

-154.660  B3LYP/6-311++G**  

به   NICSدر فاصله معين بر حسب آنگستروم  در مولكول سيكلوبوتادين ،     BQهمچنين با قراردادن يك اتم  مجازي به عنوان
  دست آمده است و بر اساس رابطه زير خصلت آرماتيسيته آن بررسي شد . 

)١(                                                                                                               BQ Isotropic=-NICS 
همه روش هاي كوانتومي با پايه هاي مختلف نشان مي دهد كه مولكول سيكلوبوتادين ، يك تركيب ضدآروماتيك است و در  

محاسبه شده است كه نشان مي دهد مقدار   NICS)، مقدار ١ادامه كار با قرار دادن استخلاف هاي مختلف  روي مولكول(شكل 
  )٢آن همواره مثبت است. اگرچه با قرار دادن استخلاف هاشاخص آروماتيسيته رو به كاهش است .(جدول 

  
 ٢و ١براي مولكول هاي استخلاف دار سيكلو بوتادين در موقعيت هاي  NICS :مقدار  ٢جدول 

١مولكول  روش ٢مولكول  ٣مولكول  ٤مولكول  ٥مولكول   

HF/3-21G** +23.754 +21.1063 +22.7723 +30.465 +19.321 

HF/6-31G** +21.651 +18.3700 +21.0506 +28.389 +18.432 

B3LYP/6-31G** +21.599 +17.7386 +18.3309 +26.928 +18.532 

B3LYP/6-311++G** +22.406 +17.1593 +18.997 +27.442 +18.322 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  : مولكول سيكلو بوتادين و ساختار مولكول هاي استخلاف دار آن ١شكل 
  

  .نتيجه گيري ٣
همه روش هاي كوانتومي با پايه هاي مختلف نشان مي دهد كه مولكول سيكلو بوتادين، يك مولكول ضدآروماتيسيته است      

كاهش داد. به بيان ديگر نوع استخلاف و موقعيت آن ، مي تواند روي    NICSكه با استخلاف دار كردن آن ، مي توان مقدار  
  اثر داشته باشد .   NICSمقدار 
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  مراجع 
پژوهشي   -مجله علمي  " پلي سيكلي كاسه اي شكل  بررسي خصلت آروماتيكي برخي نانوساختارهاي كربني"عادل رئيسي وانايي، فاطمه حاجي زاده،.  ١

  ١٠٩)،ص١٣٩٦(٤١شيمي كاربردي ، سال دوازدهم، شماره 
نشريه شيمي و مهندسي   "درچارچوب نظريه تابعي چگالي 12H26Siو   12H24Si.هادي بهزادي،زهراخليل نيا، بررسي ويژگي آروماتيسيته نانوبلورهاي ٢

  ٢٩)،ص١٣٩٨(  ١شماره  ٣٨دوره"شيمي ايران 
3.M.A.,CheesemanJ.R.,ZakrzewskiV.G.,Montgomery J.A.,Stratman R.E.,Burant 
J.C.,Dapprichs.,MillamJ.M.,DanielsA.D.,Kudink.N.Strain.M.C.,Farkaso.,TomasiJ.,BaroneV.,cossi M.Cammi 
R.,Mennuccic.,Pomelli C.Adamoc.,Clifford S.,Ochterski  E.S.,pople J.A.,Gaussiano3(2003) 
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 بررسي ضرايب عبور و بازگشت و اثرات اتلافي در پراكندگي كوانتومي ناهرميتي 

  
    ٢، علي مقاري*١سارا موحدمنش

    saramovahedmanesh@ut.ac.ir فيزيك، دانشكده شيمي دانشگاه تهران،شيمي، شيمي  نويسنده مسئول: دانشجو-١
 maghari@ut.ac.ir ، شيمي،شيمي فيزيك دانشكده شيمي دانشگاه تهران،    استاد-٢             

  
  

  شويينگر -پتانسيل غير موضعي، معادله ليپمنپراكندگي كوانتومي، پتانسيل ناهرميتي،  واژگان كليدي:  
  

  مقدمه -١
هاي مرسوم مكانيك كوانتومي آمده است كه هاميلتوني بايد هرميتي باشد، اما امروزه عدم هرميتي بودن هاميلتوني  در كتاب   

هايي در فيزيك كوانتومي،  پديدههاي مختلف فيزيك توجه بسياري را به خود جلب كرده است. اين مفهوم براي توجيه در زمينه 
گردند و انرژي خود را از دست  كه در آن ذرات ساطع شده هرگز به هسته باز نمي (nuclear decay) ايمانند فروپاشي هسته

هاي كوانتومي باز  شود. از اين رو، مكانيك كوانتومي غيرهرميتي به عنوان پلي براي مطالعه سيستم دهند، به كار گرفته ميمي
  .تر استها نزديكمطرح شده است، كه به واقعيت فيزيكي اين سيستم

  

  روش  -٢
يك پتانسيل    𝑉(𝑥)نلسون و هاتانو، مدلي را براي هاميلتوني غيرهرميتي ارائه كردند كه بصورت زير است و    ١٩٩٦در سال     

  يك بردار ثابت حقيقي است: �⃗�دلخواه و 
)١(  𝐻 =

(⃗ାሬ⃗ )

ଶ
+ 𝑉(𝑥)    

 استفاده از اين مدل ما براي سيستم مورد نظر خود هاميلتوني اي به شكل زير ارائه كرديم:ما با 

)٢(  
𝐻 =

�̂�

2𝑚
+ 𝑖𝑔�̂� + 𝑉(𝑥) 

شويينگر را  -استفاده مي كنيم تا با استفاده از آن معادله ليپمن ١از پتانسيل جدايي پذير غيرموضعي رنك   𝑉(𝑥)و بجاي  
 عبور و بازگشت را براي سيستم مورد مطالعه بررسي كنيم. بصورت تحليلي حل كرده و ضرايب 

)٣(  𝑉(𝑥) = |𝜒⟩𝜈⟨𝜒| 

يل مي مت چپ وارد يك چاه پتانسـ كل زير، ذرات از سـ تم مورد مطالعه، مانند شـ يسـ د چاه عبور كرده و در سـ وند؛ برخي از سـ شـ
توانند از آن خارج  اند، برخي نيز مياز ميان ذراتي كه به ناحيه پتانسيل رسيده . )Rشوند (ضريب بازتاب  برخي ديگر بازتاب مي

 شويينگرحالت پراكندگي براي سيستم مورد نظر بصورت زير است:-معادله ليپمن) و Tشوند (ضريب عبور 

)٤(  
|𝜓⟩ = |𝜑⟩ +

1

𝐸 − 𝐻

𝑉|𝜓⟩ 
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𝐻كه در آن   =
ො

ଶ
+ 𝑖𝑔�̂�  به عنوان هاميلتوني در غياب پتانسيل غيرموضعي و  E  به عنوان مقادير ويژه𝐻و ، 𝑉  پتانسيل

غيرموضــعي اســت. با حل اين معادله در فضــاي تكانه و ســپس تبديل فوريه آن، و همچنين كاهش دادن متغيير هاي آن و 
  جايگذار آن ها با پارامتر هاي كاهش يافته ي بي بعد، تابع موج را در فضاي مكان به شكل زير حاصل مي شود:

)٥(  
𝜓௦௧௧ = 𝜓(𝑥) = 𝐴𝑒ି௫ + 𝐹

𝑒ିఉ௫/ଶ

𝐶ଶ + 𝐷ଶ
[−𝐶 sin

∆𝑥

2
+ 𝐷 cos

∆𝑥

2
] 

درآن ــه  −=A   ك
గ⟨ఞ|ఝ⟩

(ଵିொ)(ఉିమିଵ)
      ،F=

଼⟨ఞ|ఝ⟩

(ଵିொ)
،  C=𝛽ଶ∆ − 2∆(1 + 𝑞ଶ)      ،D=𝛽∆ଶ،   𝛽 = 2𝑚𝑔     ،

q=√2𝑚𝐸    و∆= ඥ−𝛽ଶ + 4𝑞     اســت وQ ماتريس رزولونت بي بعد شــده مي باشــد كه از عبارت|𝜒⟩ Q=⟨𝜒|
ଵ

ாିுబ
 

اسـت اين ماتريس يك ماتريس يك در يك اسـت و عنصـر آن در نمايش تكانه   ١حاصـل شـده اسـت و از آنجايي كه رنك پتانسـيل  
 و بي بعد بصورت زير است:

)٦(  
𝑄 =

2(3 + 2𝛽 + 𝑞ଶ)

(1 + 𝛽 + 𝑞ଶ)ଶ
 

 ، همچنين تعريف:  3و 2و 1با در نظر گرفتن شرط پيوستگي تابع موج در سه ناحيه 

)٧(  𝜓ଵ = 𝑒௫ + 𝑅𝑒ି௫ .  𝜓ଶ = 𝜓௦௧௧  . 𝜓ଷ = 𝑇 𝑒௫ 
𝑥و با اعمال شرط پيوستگي در نقطه   = −𝜆  و درنتيجه آن تساوي𝜓ଵ = 𝜓௦௧௧ )براي ضريب بازگشتRداريم ( 

)٨(  R= 𝜓௦௧௧ − 1  
𝑥 به همين ترتيب با اعمال شرط پيوستگي در = 𝜆   و مساوي قرار داردن𝜓ଷ و 𝜓௦௧௧  براي ضريب عبورT :داريم 

)١٠( T= 𝜓௦௧௧  
  

  

  

  

  

 : سيستم مورد بررسي  ١شكل 

  نتيجه گيري  -٣
نهايت ميل خواهد كرد و اگر اين مقدار به صــفر  نيز به بي نهايت ميل كند، ضــريب بازگشــتبياگر اندازه ناحيه پتانســيل به    

رفتاري كاملاً مخالف ضــريب بازگشــت دارد؛  نزديك شــود، به كمترين مقدار ضــريب بازگشــت خواهيم رســيد. ضــريب عبور
كند و در كمترين مقدار ناحيه پتانسـيل، بيشترين مقدار كه با افزايش اندازه ناحيه پتانسـيل، اين ضـريب به صـفر ميل ميطوريبه

ان ت كه نشـ ت كمتر از يك اسـ رايب عبور و بازگشـ تم مورد مطالعه، مجموع ضـ يسـ ت. در سـ دهنده اتلاف انرژي در خود را داراسـ
د، توانسـت نقش اتلاف انرژي در  ت. وجود يك جمله غيرهرميتي در هاميلتوني سـيسـتم، كه به صـورت معرفي شـ يسـتم اسـ سـ

  .تر سازدهاي واقعي فيزيكي نزديكم را توضيح دهد و سيستم را يك گام به سيستمسيست
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  مراجع  و منابع
[1] Hatano, N., and Obuse, H. Delocalization of a non-Hermitian quantum walk on random media in 

one dimension. Annals of Physics. 
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فعال كاتدي در  به عنوان ماده NMC811سنتز و مطالعه رفتار الكتروشيميايي 
 يون-هاي ليتيومباتري

 
  .٢، فردين موسوي*١ميرقاسم حسيني

، شيمي فيزيك، الكتروشيمي، شيمي، مركز تحقيقاتي الكتروشيمي سيستم هاي توليد و ذخيره سازهاي  استاد  مير قاسم حسيني: -*و    ١
    mg-hosseini@tabrizu.ac.ir)( ،تبريزانرژي و  

فردين موسوي، دانشجو، شيمي فيزيك، الكتروشيمي، شيمي، ، مركز تحقيقاتي الكتروشيمي سيستم هاي توليد و ذخيره   -٢             
  ) fardinmousavi75@gmail.com(سازهاي انرژي و دانشگاه تبريز،  

 
 

  .و دشارژ ، مواد فعال آندي، شارژNMC811  يون، مواد فعال كاتدي-باتري ليتيومواژگان كليدي: 

  
  

  مقدمه  -١
باتري    از  رايجانواع مختلفي  از  ليتيومي وجود دارد كه  باتريها ميترين آنهاي  ليتيومتوان به  اشاره كرد زيرا در -هاي  يون 

همچنين بدليل سبك وزن بودن، ولتاژ كاري بالا، پتانسيل   .هاي قابل شارژ بالاترين چگالي انرژي را داردمقايسه با ساير باتري
ها به خود جلب  شارژ سريع و دشارژ خود به خود پايين، چرخه عمر طولاني و ايمن بودن توجه زيادي را در مقايسه با ساير باتري

هاي اكسيداسيون و احيا جريان مستقيم ها از طريق واكنش يون با استفاده از تبادل الكترون -هاي ليتيومباتري].  ١كرده است [
گيرند و منجر به شارژ و  ها قرار ميهاي ليتيوم بين اين لايهكنند. ساختار كاتد و آند به صورت لايه لايه است كه يون توليد مي

هاي  ونشود و يشوند. در زمان شارژ، در الكترود مثبت ليتيوم به يون ليتيوم مثبت تبديل مييون مي-هاي ليتيومدشارژ باتري
هاي ليتيوم در الكترود منفي به ليتيوم فلزي تبديل شده و از كنند و در زمان دشارژ، يونليتيوم از كاتد به سمت آند حركت مي

هاي ليتيوم در اطراف الكترود مثبت يا كاتد جمع  كنند. به هنگام دشارژ كامل باتري تمام يونسمت آند به طرف كاتد حركت مي
يون بايد داراي يوني مثل يك فلز واسطه باشند تا هم به آساني واكنش اكسايش/كاهش  -هاي ليتيوممواد كاتدي باتريشوند. مي

پذير  در آن رخ دهد و هم هادي الكتروني خوبي در انتقال الكترون باشند. همچنين واكنش ماده انتخابي با ليتيوم سريع و برگشت
توان به  هاي ليتيومي ميهاي مواد كاتدي باترييجاد نكند. ازساير ويژگيلايندگي اباشد و از لحاظ زيست محيطي هيچ گونه آ

در اين    ظرفيت و ولتاژ بالا در واكنش با ليتيوم، عدم تغيير ساختار ماده بر اثر واكنش با ليتيوم و ارزان قيمت بودن اشاره كرد. 
  اكسيد مورد مطالعه قرار گرفته است.مقاله كاتد ليتيوم نيكل منگنز كبالت دي

  

  روش -٢
هاي سولفات فلزات واسطه نيكل، منگنز وكبالت به  نمك  ].  ٢[باشد  هاي سنتز از فاز محلول ميرسوبي يكي از انواع روشهم    

ها چند قطره  آب مقطر ريخته تا حل شوند. پس از حل شدن كامل نمك  mL١٥٠) درون بشر حاوي  Ni:Mn:Co(  ٨:١:١نسبت  
ساعت همزده شد تا يك سوسپانسيون به رنگ  ١٢اضافه شد. محلول به مدت  ١١در  pHآمونيوم هيدروكسيد به منظور تثبيت 
داري گرديد تا ماده ژل مانند ايجاد شود.  ساعت در دماي محيط بصورت ساكن نگه  ٢٤آبي حاصل شود. مخلوط بدست آمده  

  ١٢٠شك شدن به آون با دماي  اي رنگ حاصل روي كاغذ صافي، براي خسپس به وسيله كاغذ صافي از آب جدا و رسوبات قهوه
حاصل شد. در ادامه پودر   NMCاي رنگ  درجه سانتي گراد منتقل شد. بعد از آنكه حلال بصورت كامل تبخير شد، پودر قهوه
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عنوان منبع ليتيوم تركيب و جهت آماده سازي الكترود كاتد در برابر گرافيت تجاري با الكتروليت  حاصل شده با ليتيوم كربنات به
6LiPF  .2به منظور بررسي مورفولوژي سطح الكترود   استفاده شد)O0.1Co0.1Mn0.8Li(Ni   با استفاده از ميكروسكوپ الكتروني

)  EDAXسنجي آناليز عنصري () مورد بررسي قرار گرفت. همچنين از نقاط مختلف ماده تست شناسايي طيفSEMروبشي (
تست امپدانس الكتروشيميايي  از  جهت ارزيابي رفتار سينتيكي سل،  كنند.  گرفته شد. نتايج حاصل درستي سنتز را تاييد مي 

موجود در  هايكيپ  .اهم بدست آمد ٣٩٠و  ١٨/١٨برابر با  ب يترتالكترود به  نيا يمقاومت بالك و مقاومت انتقال بار برا ريمقاد
براساس   ١همچنين مطابق شكل   دهد.نشان مي  ايچرخه  يولتامترس را در تست  ردوك  هايواكنش  ولت  ٨/٣و    ٤/٣  هايولتاژ

 mAh/g١٦١و    mAh/g١٦٨، ظرفيت شارژ و دشارژ براي چرخه اول به ترتيب برابر    mA٢عملكرد سل بسته شده در جريان  
  است.

  
  NMC811/graphite: منحني شارژ/دشارژ چرخه اول براي سل كامل  ١شكل 

  
  گيري نتيجه-٤
در سل بسته   آن را  ييايميرا با خلوص بالا سنتز و رفتار ش  ٨١١  ديمنگنز كبالت اكس  كلين  وميتيكاتد ل  ي كار پژوهش  ن يدر ا   

را اثبات نمودند. همچن  يدرست  يي شناسا   هايكي. تكنمي كرد  يبررس  شده در برابر گرافيت تجاري  اي چرخه  يداريپا  نيسنتز 
عملكرد    كاتدي  الكترود  عنوانكه ماده سنتز شده به  دكنيمشخص م، تست امپدانس الكتروشيميايي و شارژ/دشارژ  CV  يمنحن
 دارد. يخوب

 
  منابع و مراجع 

 
[1]  Blomgren, G. E. (2016). The development and future of lithium ion batteries. Journal of The Electrochemical 
Society, 164(1), A5019. 
[2]  Liang, L., Du, K., Peng, Z., Cao, Y., Duan, J., Jiang, J., & Hu, G. (2014). Co–precipitation synthesis of Ni0. 
6Co0. 2Mn0. 2 (OH) 2 precursor and characterization of LiNi0. 6Co0. 2Mn0. 2O2 cathode material for secondary 
lithium batteries. Electrochimica Acta, 130, 82-89. 
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هاي سرطان پستان توسط محاسبات  معرفي تركيبات جديد براي مهار رشد سلول
3D-QSAR 

  
    ٢يميابراه ي ، عل*١مهلا مهرپرور 

  Mahla.mehrparvar@gmail.comدانشگاه سيستان و بلوچستان،   دانشكده علوم پايه، دانشجو، گروه شيمي،  -١
   ebrahimi@chem.usb.ac.ir استاد، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه سيستان و بلوچستان،  -٢

  
  

  ، طراحي دارو، بتا كربولاين. 3D-QSAR ،CoMFA ،CoMSIAسرطان پستان،  واژگان كليدي:  
  

  

  مقدمه  -١
است.    از سرطان در  يعلت مرگ ناش  نيو دوم  نيتر  عيسرطان پستان شا    قو  يداروهابانوان  در    يمتعددو    يضد سرطان 

  يبرا  يادواركنندهيام  ياهداف درمان   ي سطح  ي هارندهيگ.  ]١،٢[  كنند يم  يريجلوگ  DNA  و   سلول  ريكه از تكث  دسترس هستند
گيرنده براي    ، مناسب ترينSTAT3در پروتئين    MDA-MB-231هاي  سلول.  ]٣[باشند  ميدارو در برابر سرطان پستان    ديتول

 CoMSIAو    )ايميدان مولكولي مقايسه(  CoMFAهاي  از طريق مدل  3D-QSAR محاسباتدرمان سرطان پستان هستند.  
مقايسهشاخص( مولكولي  شباهت  دارويياهاي  ساختارهاي  پيشنهاد  و  شناسايي  جهت  مناسبي  رويكرد  داده  ي)  اين  ارائه  اند. 

علاوه    .دهندميقابل اعتمادي نشان   و  عالي   تخمينيشده با قابليت  بينيهاي تجربي و پيشهمبستگي خوبي بين فعاليتمطالعات  
-MDA-MBهاي درماني مناسبي براي رده سلولي هاي بتا كربولاين گزينههاي انجام شده مهاركنندهبر اين با توجه به بررسي

هاي تجربي و مصنوعي  ترين تركيب در ميان مجموعه بسياري از مهاركنندههدف اين پژوهش شناسايي فعال  ].٤،٥[هستند    231
  باشد. در سرطان پستان مي STAT3بعدي جهت مهار پروتئين سازي كيوسار سهمشتقات بتاكربولاين با استفاده از مدل

  

  روش   -٢
انتخاب   MDA-MB-231ها بر رده سلولي  كربولاين با مقادير فعاليت تجربي آنساختار از مشتقات بتا    ٥٦در مجموع تعداد     

-، انتخاب مجموعهPIC50به    IC50ها، تبديل مقادير  اعم از تراز كردن مولكول  3D-QSARو بهينه شده است. كليه محاسبات  
مدله ايجاد  آزمايشي،  آموزشي و  نقشهCoMSIAو    CoMFAهاي  اي  بررسي  استخلافهاي  ،  شناسايي  براي  هاي  كانتوري 

بهينه و  تشكيل  كتابخانهكارآمد،  تخمين فعاليتسازي  و  تركيبات  از  افزار اي  نرم  توسط  كتابخانه  تركيبات  مهاركنندگي  هاي 
SYBYL-X 2.1.1  ]ايجاد مدل   ]٦ بهينهانجام شده است.  بار گاستيگر هوكل و ميدان  ها و  با  سازي كليه تركيبات كتابخانه 

  <٦٠٠,٠  و 2R  < ٠, ٦٠٠، 2Q < ٠, ٥٠٠مقاديربر اساس   بعديسهكيوسار  هاي  دقت مدلنيروي تريپوز صورت گرفته است.  
ttes

2R   )2بزرگتر از    همچنينR(  بررسي  ) از رابطه ، مجموع PRESSباشد.  ) مي١شده و اعتبارسنجي و تاييد مدل با استفاده 
  ، مجموع مجذور اختلاف ميانگين مجموعه آموزشي از مقدار تجربي است.SSDمجذور اختلاف فعاليت تخميني از تجربي و 

 )١ (  𝑅ଶ
௧௦௧ = 1 −

ோாௌௌ

ௌௌ
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  بحث   -٣
هاي  ها كه از قسمتمولكولافزار نامبرده شدند. تراز كردن  تركيب تجربي وارد نرم  ٥٦پس از انتخاب بهترين هندسه ساختاري،      

ترين تركيب (كمترين بعدي است، بر اساس بدنه اصلي و مشترك، بتا كربولاين انجام و فعالمهم و تاثيرگذار در اجراي كيوسار سه
IC50ها كه در محدوده ( ) به عنوان مولكول مرجع درنظر گرفته شد. مجموعه تركيبات تراز شده همراه با مقادير فعاليت آنμM  

شدند. تعداد    ل يتبد  PIC50به    اعداد، مقادير تجربي  بعدي و براي متعادل شدنباشد وارد پروژه كيوسار سه) مي٢,١٣  –  ٧٨,٣٣
استريك   يفگرهايبا انتخاب توص  اه مدل  تركيب، مجموعه آزمايشي در نظر گرفته شد.  ٧تركيب به عنوان مجموعه آموزشي و    ٤٩

 فگرها ي. قابل ذكر است كه همه توصند شد  جاديا  CoMSIA  يبرا  گيرنده بعلاوه دو مورد قبلي  و   CoMFA  يبرا  و الكترواستاتيك
test < ٦٦٢,٠  و  2R < ٠, ٩٣١، 2Q < ٠, ٥٢٧مقاديربا    . اندانتخاب شده  فگرهاين توصيشده و كارآمدتر  يبررس

2R    برايCoMFA  
test < ٦٧٥,٠  و  2R < ٠, ٩٣٧،2Q < ٠, ٦٢٤و

2R    برايCoMSIA هاي  تاييد شدند و با توجه به پيشنهاد نقشه  ، هر دو مدل
-هاي مناسب در موقعيتتركيب، با جايگذاري استخلاف  ٣٤٠٠اي شامل  ها، كتابخانهكانتور جهت انتخاب نوع و موقعيت استخلاف

سازي وارد مرحله تخمين مقادير فعاليت  ) تشكيل شد. پايدارترين ساختارها پس از بهينه١بتا كربولاين (شكل    R2و    R1اي  ه
- شدند. با كنار هم قرار دادن تركيبات تجربي و پيش   CoMSIAو   CoMFAهاي هاي سرطاني توسط مدلمهاركنندگي سلول

رده سلولي   ها و مرتب كردن اين تركيبات بر اساس بيشينه فعاليت، بهترين و موثرترين مهاركنندهيني شده با مقادير فعاليت آنب
MDA-MB-231  .مبني بر بتا كربولاين معرفي شد    

    
  

  . هاي تأثيرگذارو معرفي استخلاف هاي استخلاف شده  موقعيتساختار بتاكربولاين با نمايش :  ١شكل 
  

 نتيجه گيري  -٣
، فعاليت بسيار  R2و    R1هاي  براي موقعيت  ١هاي نشان داده شده در شكل  با توجه به نتايج، تركيبات بتاكربولاين با استخلاف    

رشد سلول مهار و  بر  با  مناسبي  داشت.  پستان خواهند  محاسبات كيوسار سههاي سرطان  از  با صرف  بعدي مياستفاده  توان 
ها شناسايي و به مرحله سنتز دارو رساند. پس  كمترين وقت و هزينه، تركيباتي موثر براي درمان سرطان پستان و ساير بيماري

سازي داكينگ مولكولي، ديناميك مولكولي،  توان با انجام محاسبات شبيهبعدي مياز معرفي تركيبات دارويي توسط كيوسار سه
ADME  )دفع) و كوانتوم مولكولي، ساختار را با قاطعيت بيشتري براي توليد دارو شناساند. درواقع  و    سميمتابول  ع، ي، توزجذب

  كنند.  تر مي اين محاسبات مسير تشخيص تا توليد دارو را كوتاه
  

  منابع
[1] Ismail, M. A., Abusaif, M. S., El-Gaby, M. S., Ammar, Y. A., & Ragab, A. (2023). A new class of anti-
proliferative activity and apoptotic inducer with molecular docking studies for a novel of 1, 3-dithiolo [4, 5-b] 
quinoxaline derivatives hybrid with a sulfonamide moiety. RSC advances, 13(18), 12589-12608. 
[2] Byun, W. S., Kim, W. K., Yoon, J. S., Jarhad, D. B., Jeong, L. S., & Lee, S. K. (2020). Antiproliferative and 
antimigration activities of fluoro-neplanocin a via inhibition of histone H3 methylation in triple-negative breast 
cancer. Biomolecules, 10(4), 530.  
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  40Ca@Bو  40B ينانوخوشه هادر  جذب فسژن يمحاسبات يبررس 
 

  * ٢يگلريب نب يز،  ١يمانينر  نيپرو
  narimani.pa@fs.lu.ac.ir، لرستان  دانشگاه  شيمي،  دانشكده  فيزيك،  شيمي  دانشجوي دكتري ، شيمي فيزيك ، گروه  -١

   biglari.z@lu.ac.irلرستان،    دانشگاه   شيمي،  دانشكده  فيزيك،  شيمي  دانشيار ، شيمي فيزيك ، گروه  ٢

  
 

   ن، فسژ  DFT، محاسبات    B40: فولرن  يديواژگان كل

  

  مقدمه-١
آفت كش   ها، ايزوسيانات  توليد  از جمله در  زيادي   صنعتي   كاربردهاي   كه  است  رنگبي  و   سمي  بسيار  گازي )  2COCl(  فسژن    
  و تهديدي  شود مي  توليد   صنعتي   فرآيندهاي   در  وفور  به  دارد.فسژن  … و    يورتان پلي  مواد  مهندسي،   هايداروها، پلاستيك  ا، ه

  و هاچشم ها،ريه روي جدي طور به تواندمي فسژن ١/٠ ppmمقدار  .است شهري مناطق در ويژه  به عمومي سلامت براي بالقوه
 حساس،  بسيار  سنسورهاي  يافتن  بنابراين  .]١[شود    مي  مرگ  حتي  و  ريوي  ادم  باعث  مدت  طولاني  استنشاق   بگذارد و  تأثير  پوست

 دليل  به  40Bهاي نظري بر روي خواص فولرن  اخيراً تحقيق  است.  ضروري  فسژن  تشخيص  براي  بادوام  و  حمل  قابل  هزينه،كم
  . هدف ]٢[انجام شده است    2COبه عنوان جاذب براي جداسازي و ذخيره    رسانايي  و   بالا  پايداري  سبك،  وزن  مانند  هايي   ويژگي
  مي باشد.   شيميايي حسگر يك عنوان به فسژن جذب براي 40Ca@B  و 40B  توانايي سنجش تحقيق اين اصلي

  

    روش انجام محاسبات -٢
 بهينه  B3LYP/6-31G(d) محاسباتي  سطح  در DFT كوانتومي  محاسبات  از  استفاده   با  ساختارها  يپژوهش همه  اين   در   

برنامه    از  استفاده   محاسباتي با  همين سطح  در  فركانس  موهومي، محاسبات  فركانس  وجود  عدم  از  اطمينان  منظور  به  .شدند
  انجام شده است.  ٠٦  نسخه گوس ويو افزار نرم از استفاده با  شده  بهينه ساختارهاي شد. رسم انجام ٠٩محاسباتي گوسين 

  

  بحث  -٣
 فولرن   روبروي  متفاوتي  هاي  موقعيت  در  و  مختلف  زواياي  از  فسژن  ،  40B  فولرن  روي  بر  فسژن  مولكول  جذب  بررسي  منظور  به    

B40  اوربيتالهاي  و  انرژي  مقادير  بررسي  و  سازي بهينه  از  پس  كه  گرفت  قرار  HOMO  و  LUMO،  تشخيص  قابل  موقعيت  سه 
)  0.1eV-(حدود    مقادير جذب پايين  . است  شده   داده   نشان   ها كمپلكس   اين   ي  شده   بهينه  ساختارهاي   ،  ١  در شكل.  شد  شناسايي 

براي بهبود مقادير جذب اتم    كرديم   سعي  ما   .شود  نمي   جذب  40B  توسط  موثر  طور  به  2COCl  ، نشان مي دهد كه١در جدول  
، سبب    40Bدرون فولرن    Ca، مشاهده مي شود كپسوله سازي اتم    ١با توجه به جدول  .  كپسوله كنيم  40B  قفس  در   كلسيم را

  مي شود.  -1eVافزايش انرژي جذب تا حدود 
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S3  S2  S1  B40  

      
  

Ca@S3  Ca@S2  Ca@S1  Ca@B40  
      شده فولرن  بهينه  ساختار هندسي   :١ شكل

  
انرژي١  جدول هاي  :   و    Δ%)(HLG  HLG  تغييرات   ، درصد  (HLG)انرژي گپ    ، )HOMO  )Hɛ(  ،  LUMO  )Lɛ  اوربيتال 

 ). eV( پايدار هاي كمپلكس) adsE( مقاديرانرژي جذب 

adsE  %ΔHLG  HLG  Lɛ  Hɛ  Structure  
-  -  2.86  -3.24  -6.11  B40  

-0.01 0.1 2.86 -3.22 -6.08 S1  
-0.01 0.05 2.86 -3.28 -6.14 S2  
-0.01 0.06 2.86 -3.20 -6.06 S3  

    1.41 -3.19 -4.60 Ca@B40  
-1.08 50.73 1.41 -3.19 -4.60 Ca@S1  
1.08- 66.42 0.96 -3.31 -4.27 Ca@S2  

-1.09 50.94 1.40 -3.13 -4.53 Ca@S3  
     

  نتيجه گيري 
بررسي شد. مقادير محاسبه شده حاكي از جذب ضعيف فسژن بر   DFTبا كمك محاسبات    40Bجذب فسژن بر روي فولرن     

، انرژي جذب به طرز محسوسي افزايش مي يابد. بنابراين مي    40Bروي اين فولرن است ، اما با قرار دادن اتم كلسيم در قفس  
  كپسوله شده با اتم كلسيم را ، به عنوان جاذب موثري براي جذب فسژن معرفي كرد.  40Bتوان فولرن 

  
  منابع

1. Bähr, A., J. Diedenhoven, and H. Tüysüz, Cl2 adsorption and desorption over ordered mesoporous 
carbon materials as an indicator for catalytic phosgene formation. Chemie Ingenieur Technik, 2020. 
92(10): p. 1508-1513. 

2. Gao, G., et al., Modelling CO2 adsorption and separation on experimentally-realized B40 fullerene. 
Computational Materials Science, 2015. 108: p. 38-41. 
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 نوري مرتبه سومغيرخطي روي پاسخ  حلال هبرهم كنشي ويژه و غير ويژاثرات 
  متيل يلو  (ضريب شكست و ضريب جذب)

  

  زينب نصراالله زاده.محمدصادق ذاكر حميدي.سيد مسعود سيد احمديان

 Z.Nasrollahzadeh@cfu.ac.ir  ، شيمي فيزيك، علوم پايه، پرديس فاطمه الزهرا(تبريز) / دانشگاه فرهنگياندكتري تخصصي  
  Zakerhamidi@tabrizu.ac.ir  دكتري تخصصي، شيمي فيزيك،پلاسما،دانشگاه تبريزمحمد صادق ذاكر حميدي،  

 seyedahmadian@azaruniv.ac.ir  سيد مسعود سيد احمديان، شيمي فيزيك، شيمي فيزيك، دانشگاه شهيد مدني آذربايجان
  

 

  ، Z-scanبرهم كنش هاي ويژه و غير ويژه حلال، ضريب شكست غير خطي، ضريب جذب غيرخطي،  كليدي:  گان واژ

 

    مقدمه  -١
اپتيك غيرخطي در دهه    به عنوان زمينه اميدبخشي با كاربردهاي مهم در زمينه فوتوالكتريك و فتونيك  زمينه  هاي اندكي 

اپتيك   پارامتر مهم در مطالعات  غيرخطي جهت تعيين كارايي محيط به منظور كاربري صنعتي ضريب پيشرفت كرده است.. 
هاي مختلفي به منظور تعيين اين پارامترها وجود  . روش)٢٠٠٨(يوآنگ و همكاران  باشدشكست مرتبه سوم و ضريب جذب مي

گيري ضريب باشد. اين روش يك تكنيك تك پرتو خيلي حساس و ساده براي اندازهمي  Zدارد كه بهترين آنها روش جاروب  
  )١٩٩٨ون استايرلند و شيخ بهايي  (شكست و ضريب جذب غيرخطي ميباشد

  

  مواد و روش ها  -٢
حالت روزنه باز براي اندازه گيري ضريب    در  و  روزنه بسته استاندارد براي اندازه گيري ضريب شكست    zابزارهاي جاروب      

نمونه غيرخطي در اطراف   Z. عبور نمونه از روزنه در ميدان دور به صورت تابعي از موقعيت،  جذب غيرخطي استفاده ميشود
در اين آزمايشات محلول هايي از  رنگينه متيل  .  )١٩٨٩(شيخ بهايي و ون استايرلند    شودموقعيت كانون اپتيك خطي ثبت مي

ثبت و نمودارهاي مربوطه رسم گرديد و مقادير     Zيلو در حلال هاي متفاوت تهيه و طيف خطي و عبور آنها با روش جاروب  
ضريب شكست و جذب خطي و غيرخطي محاسبه گرديدند. در نهايت با استفاده از پارامترهاي حلال موجود در جداول ميزان 

  تاثير گذاري اين حلال ها به صورت كمي و نموداري بر روي مقادير ضريب شكست و جذب غيرخطي بررسي گرديد. 
  

   شكست غيرخطياندازه گيري ضريب   -٣
pvبه صورت  zاختلاف بين عبور قله و دره را در جاروب      p vT T T  كنيم كه تعريف ميpT  وvT ترتيب عبور نرماليزه به

براي شكست  pvTو  oكننده تجربي بين تغيير فاز القائي  . رابطة تعيين )١٩٩٠(شيخ بهايي و همكاران باشندقله و دره مي
  :عبارتست از NLAغيرخطي مرتبه سوم در غياب 
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  گيري ضريب جذب غير خطي اندازه  -٤
توان ضريب جذب غيرخطي را از چنين آزمايشي كه به آزمايش روزنه باز مرسوم البته هنگامي كه روزنه اي نداشته باشيم مي    

مقادير ضريب جذب خطي و ضريب جذب و ضريب شكست غير خطي مرتبه سوم براي رنگينه متيل يلو  است، استخراج كرد..  
  ) آمده است.١در جدول شماره (

∆T =
-q0

2√2 

1

[ 1+ Z
2

Z0
2

 
൘ ]

              |q| ≪ 1                      q =  βILୣ                                                   )٢ (  

 
 

): مقادير ضريب جذب خطي و ضريب جذب و ضريب شكست غير خطي مرتبه سوم براي رنگينه متيل يلو١جدول(  
solvent α (cm-1) n2 ×10-7(cm2/W) β ×10-4(cm/W) 

1-Butanol 2. 02 -0. 20 0.41 

Methanol 2. 81 -0. 23 0.36 

1,4-Dioxane 1. 82 -0. 15 0.27 

DMF 2. 78 -0. 22 1.00 

Chloroform 2. 23 -0. 20 0.95 

1,2-Ethandiol 3. 04 -0. 27 0.58 
  

  بحث و نتيجه گيري  -٥
تافت براي اين رنگينه در _ همچنين به منظور بررسي اثرات حلالي داده هاي مربوط به آناليز چند پارامتري با رابطه كاملت     

آناليز چند پارامتري نشان مي  ٢جدول شماره   دهد كه در مورد جذب غير خطي مقادير توانايي  آمده است. جدول مربوط به 
  )٢٠١٥ذاكر حميدي و همكاران (،مقادير قطبش پذيري بيشترين سهم را دارد 2nگيرندگي پيوند هيدروژني و در مورد 

  
  تافت در رنگينه متيل يلو.  - هاي مربوط به آناليز چند پارامتري با رابطه كاملت ): داده٢جدول (

 α0 a b s R 

α(cm-1) )٩٧/٠±)٤١/٠  )٤٠/٠±)٢٧/٠  )٢٠/٠±)٤٩/٠-  )١٤/٢±)٥٧/٠  ٩٠/٠  
 β0 a b s R 
      
β (cm/w)×10-4 )١٩/١±)٧٠/٠  )٧١/٠±)٦٨/٠  )٤٨/١±)٩٣/٠-  )٥٩/٠)± ٧٠/١-  ٧٥/٠  
 n 2,0 a b s R 

n 2(cm2/w)×10-7 )١٠/٠±)٠٢/٠-  )٠٦/٠±)٠٢/٠-  )٠٣/٠±)٠٣/٠  )١٥/٠±)٠٣/٠-  ٩٤/٠  
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نمك  -گليكولپروپيلنهاي دوفازي آبي پليرفتار توزيع كافئين در سيستم بررسي 
  آمونيوم هاليدتتراآلكيل

  
  .  *٣، رحمت صادقي*٢، نوسيبه ابراهيمي ١پورنهال نصرت 

  nahalnpr632@gmail.com، فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستانكارشناسي ارشد شيمي دانشجوي    -١
         n.ebrhimi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاديار شيمي -٢             
         rsadeghi@uok.ac.irفيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه كردستان،  نويسنده مسئول: استاد شيمي  -٣

  
  

  زدايي، آلكالوئيد، ضريب توزيع آبي، نمكسيستم دوفازي  واژگان كليدي:  
  

  

  مقدمه  -١
آب    به  دسترسي محدود  بالاي دستهاي شيرين و هزينهامروزه  آشاميدني  هاي  آب  به  زيادي در خصوص  گرانينيابي  هاي 

اين از  آورده است.  به وجود  از منابع آب  قوانين زيستاستفاده  به  گيرانه سختدر بسياري كشورها  محيطي  رو،  نياز  و  تر شده 
جلوگيري يا به حداقل    استخراج تركيبات گوناگون جهت  هاي كارامد براي بازيابي و هاي بنيادي با هدف توسعه روشپژوهش

بازيافت و استخراج محصولات زيستي از منابع . از طرفي،  ]١[ زيست بيشتر شده است  هاي صنعتي به محيط رساندن تخليه زباله 
پايين نام دارد، مورد توجه قرار گرفته است.طبيعي كه پردازش  نوبه خود حاوي   دستي  به  از مواد غذايي  توليد شده  ضايعات 

ها براي مصارف غذايي و كاربردهاي ديگر  هستند كه بازيابي آن هاي طبيعيدهندهها و طعم تركيبات ارزشمندي از جمله رنگدانه
ايي  هاي پيچيدههاي اصلي در جداسازي تركيبات هدف (زيستي و غيرزيستي) از مخلوط. يكي از محدوديت]٢[حائز اهميت است  

هاي  اي مرسوم است. از اين رو، پيش تغليظ تركيبات هدف در نمونههاي تجزيهكه در آن قرار دارند، حد تشخيص بالاي دستگاه 
)  ATPSهاي دوفازي آبي (هاي اخير، سيستمدر سال  ش است.استخراجي، پيش نياز طراحي يك فرايند جداسازي رضايت بخ

هاي  مولكولها و زيستهاي فلزي، رنگها، داروها، يونها، ويروسبيوتيكها، آنتيتغليظ مواد مختلف از جمله پروتئيندر پيش
توان به سازگاري با  ستخراج مياها در طراحي فرآيندهاي  ATPSاز جمله مزاياي استفاده از  اند.  متنوع مورد استفاده قرارگرفته

ي  پذيري خواص (با تغيير اجزاي سازندهمحيط زيست (به دليل ماهيت آبي دو فاز در حال تعادل)، شرايط عملياتي ملايم، تنظيم
هاي متنوعي شده  ATPSهاي صورت گرفته منجر به توليد  پژوهش  .فازها)، انتقال جرم سريع و زمان كوتاه جداسازي اشاره نمود

-كربوهيدرات، پليمر-نمك، پليمر-نمك ، الكل-مايع يوني نمك،  -پليمر، پليمر-هاي پليمرATPSتوان به  از جمله مي  است كه
، بيش از پنج دهه براي بررسي نمك-پليمر و پليمر-هاي پليمرATPSمايع يوني اشاره كرد. در اين ميان،  -مينواسيد، و پليمرآ

  .]٣[اند مورد مطالعه قرار گرفته ATPSكاربردهاي 
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  مواد و روش كار-٢
  مورد استفاده مواد  -١-٢
 ) وPPGگليكول (پروپيلن)، پليمر پليTEAB) و تترا اتيل آمونيوم برمايد (TMAB( هاي تترا متيل آمونيوم برمايدنمك    

  شد.  ها استفادهآلكالوئيد كافئين (آناليت استخراجي) از شركت مرك آلمان خريداري شد. آب دو بار تقطير نيز در تهيه نمونه 
  

  روش تعيين خطوط اتصال   -٢-٢
ساخت   CP225Dمايع با استفاده از ترازوي مدل  - مخلوطي با غلظت مشخص نمك و پليمر از ناحيه دوفازي نمودار فاز مايع

    تعيين شد. ATPSآلمان تهيه شد. به روش مرچاك غلظت تعادلي اجزا در دو فاز هر   Sartoriusشركت
  

  روش تعيين ضريب توزيع-٣-٢
افزدون كافئين به مخلوط از  اسپكتروفتومتر  پس  از دستگاه  استفاده  با   analytik ساخت شركت  UV-VISهاي دوفازي 

jena   .كشور آلمان فازها آناليز شدند  

 

  نتايج و بحث-٣
دهد.  را نشان مي  PPG-TMABتايي آبي  دست آمده براي يك مخلوط دوفازي انتخابي از سيستم سه) خط اتصال به١شكل (   

غلظت كافئين در فاز غني از پليمر به غلظت كافئين درفاز غني از  ) كه در اين كار به صورت نسبت  Kضريب توزيع كافئين (
دست آمد؛ يعني اين آلكالوئيد تمايل دارد در فاز آبگريزتر غني از پليمر تغليظ شود. شكل  نمك تعريف شد، بزرگتر از واحد به

  دهد. هاي مورد بررسي را نشان مي ATPS) لگاريتم ضريب توزيع كافئين در ٢(
  

 
  . PPG400  +TMAB+    تايي آب مربوط به يك مخلوط دوفازي انتخابي از سيستم سه : خط اتصال  ١ شکل
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  PPG400 -.TMAB/TEAB هاي دوفازي آبي لگاريتم ضريب توزيع كافئين در سيستم : نمودار ٢شكل 

  
  

  گيرينتيجه-٤
كند. با كاهش  كه محتواي آب كمتري دارد مهاجرت مي  ATPSخودي به فاز غني از پليمر  طور خودبه آلكالوئيد كافئين به   

  شود. بيشتر مي ATPSطول زنجير آلكيلي كاتيون نمك، ضريب توزيع كافئين افزايش يافته و كارايي استخراجي 
  
  

  منابع و مراجع 
]١ [  G.A. Borges, L.P. Silva, J.A. Penido, L.R. de Lemos, A.B. Mageste, G.D. Rodrigues, A method for dye 

extraction using an aqueous two-phase system. 183 (2016) 196–203. 
https://doi.org/10.1016/J.JENVMAN.2016.08.056. 

]٢[  M.T. Zafarani-Moattar, H. Shekaari, S.G. Fattah, M. Mokhtarpour, Novel aqueous two-phase systems 

containing polymer-based deep eutectic solvent and for high-performance extraction of dyes, J. Mol. Liq. 
360 (2022) 119475. https://doi.org/10.1016/j.molliq.2022.119475. 

]٣[  N. Ebrahimi, R. Sadeghi, Highlights, J. Chromatogr. A. (2018). 

https://doi.org/10.1016/j.chroma.2018.11.007. 
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: براساس   BAg2Liبررسي پايداري ساختاري و ديناميكي آلياژ هويسلر معكوس 
  تئوري تابع چگالي 

 
  ٢ابراهيم نعمتي كنده ،*  ١پريا نصيرزاده

 اروميهدانشگاه    ،، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيميدانشجو  - ٣
  e.nemati@urmia.ac.irاروميه، رايانامه:    ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه دانشيار - ٤

  
 

  همبستگي، دستگاه ترموالكتريك، اسپينترونيك،  -، انرژي تبادليGGAتقريب  واژگان كليدي: 
 
  

 مقدمه -١
 ١٩٠٣مورد مطالعه قرار گرفته است. اين دسته از تركيبات در سال  BAg2Liآلياژ هويسلر  ساختار معكوس در اين پژوهش،    

توسط فردريش هويسلر براي نخستين بار كشف شدند و از آن پس توجه بسيار زيادي را به خود جلب كردند. تركيباتي كه تا به  
) آلياژهاي نيمه هويسلر به فرم  ٢  YZ2X) آلياژ هويسلر كامل  ١اند:  بندي شدهگروه دسته ٤اكنون مورد مطالعه قرار گرفتند، در  

XYZ  هاي  ) آلياژهاي هويسلر معكوس كه در اين دسته يكي از اتم٣X    مشمول تغيير موقعيت نسبت به موقعيت خود در ساختار
مغناطيسي  ،  هاي الكترونيكيدستگاه لر درويسآلياژهاي ه.  XX'YZ) آلياژهاي هويسلر چهارتايي به فرم  ٤،  كامل آلياژ ميشود

شوند. همچنين به علت قابليت اين مواد در  هاي ترموالكتريك، اسپينترونيك استفاده ميدستگاه،  مانند سنسورهاي مغناطيسي
ذخيره ي انرژي و باتوجه به مشكل محدوديت در استفاده از سوخت هاي فسيلي و پيشرفت جوامع امروزي به سمت استفاده از 

محاسبات  منابع انرژي تجديدپذير اين تركيبات بيشتر موردتوجه قرار گرفته اند. در اين پروژه از تئوري تابع چگالي براي انجام  
همبستگي تخمين زده شده است و در نهايت پايداري ساختاري و ديناميكي شبكه  -انرژي تبادل  GGAاستفاده شده و با تقريب  

   [3-1] مورد تاييد قرار گرفته است.

  
  هاروش انجام محاسبه-٢
شود. براي بررسي ي تئوري تابع چگالي اجرا ميافزار كوانتوم اسپرسو استفاده كرديم كه برپايهبراي انجام محاسبات خود از نرم    

همچنين، تجسم  در اين بستر بهره گرفته شد.   phonopyو  Thermo-pw،alamode از كدهاي پايداري ساختاري، ديناميكي 
  در تابع موج    انرژي قطع  :پارامترهاي محاسباتي به شرح زير تنظيم شدند.  صورت گرفت Xcrysden افزارنرمساختار بلوري با  

Ry  گسترش چگالي بار در  انرژي قطع و    ٨٠  Ry انرژي  ساختارهاي شبكه با عدم قطعيتو    تنظيم شده  ٠٨٣   Ry  ١  ×   ١٠-١٠  
 k با  ٢×٢×٢از يك سوپرسل  استفاده كرديم و    phonopyو    alamodeاز كدهاي    در محاسبات ديناميكيشدند.  سازي  بهينه 
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 Thermo-pwساختاري از كد  برداري از اولين منطقه بريلوئن استفاده شد. براي محاسباتبراي نمونه ١٢×١٢×١٢ر با برابنقاط 
  .نددر نظر گرفته شد ١٦×١٦×١٦ با  برابر ها شم  qبهره گرفتيم و 

  
  بحث و نتايج  -٣
)  ٢١٦با گروه فضايي (  43m -Fري مكعبي وجه مركزيداراي ساختار بلو YZ 2Xبا فرمول شيميايي  معكوسر  ويسلآلياژهاي ه    

،  ٤/٣،  ٤/٣(،  Y)٠،  ٠،  ٠(،  X)٤/١،  ٤/١،  ٤/١، و (X)٢/١،  ٢/١،  ٢/١به ترتيب ( Z و X، Y هاي وايكوف عناصرهستند. موقعيت
٤/٣(Z  با استفاده از روشنتايج محاسبات انرژي كل  باشند.  مي Thermo-pw   شكل)در    دهند كه اين آلياژالف) نشان مي-١

براي بررسي    شود. مشاهده مي BAg 2Liسلريهوبلوري تركيب    ساختار  ب) -١  شكلدر    .ساختار هويسلر معكوس پايدار است
د) محاسبه شدند. مقادير  - ١ج و  -١هاي پراكندگي فونون (شكل  و منحني  (DOS) هاي فونونپايداري ديناميكي، چگالي حالت

  ست.دهنده پايداري ديناميكي ساختار هويسلر معكوس اهاي فونون نشانمثبت فركانس
   

  
 

 
 
  

  نتيجه گيري  -٤
هاي پراكندگي فونون پايدار است. منحنيخود  در ساختار معكوس    ،Li₂BAg   دهند كه آلياژ هويسلرنتايج محاسبات نشان مي    

دهنده پايداري ديناميكي ساختار است. همچنين،  كنند كه نشانهاي منفي را تأييد ميهاي فونون، نبود فركانسو چگالي حالت

آلياژ، ج)منحني چگالي فونوني، د)منحني الف)منحني انرژي برحسب حجم، ب)ساختار بلوري -١شكل

پراكندگي فونوني 
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  شودهاي فونوني و فوتوني منجر به كاهش قابل توجه رسانايي حرارتي شبكه ميوجود يك شكاف انرژي قابل توجه بين حالت
 كند. ميهاي ترموالكتريك تبديل را به يك كانديد مناسب براي كاربرد در دستگاهLi₂BAg اين ويژگي، آلياژكه 
 

  منابع و مراجع 
[1] Husain, M. et al. Predicting structural, optoelectronic and mechanical properties of germanium based 
AGeF3 (A= Ga and In) halides perovskites using the DFT computational approach. Opt. Quantum Electron. 55, 
536 (2023). 
[2] Tavares, S., Yang, K., & Meyers, M. A. (2023). Heusler alloys: Past, properties, new alloys, and 
prospects. Progress in Materials Science, 132, 101017. 
[3] Mahmoudi, S., Golzan, M. M., & Nemati-Kande, E. (2024). Crystal structure, stability, and transport properties 
of Li2BeAl and Li2BeGa Heusler alloys: a DFT study. Scientific Reports, 14(1), 12201. 
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  AlAg2Liهاي ساختاري و ديناميكي آلياژ هويسلر معكوس ويژگي بررسي نظري 
 

  ٣سيما محمودي ،٢ابراهيم نعمتي كنده ،*  ١پريا نصيرزاده

 اروميهدانشگاه    ،، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيميدانشجو  - ١
 e.nemati@urmia.ac.irاروميه، رايانامه:    ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاه دانشيار - ٢

  دكتر، رشته فيزيك ماده چگال، گروه فيزيك، دانشكده علوم، دانشگاه اروميه - ٣
  
 

  هاي ديناميكي ويژگي ، تئوري تابع چگالي،  تركيبات هويسلر معكوسواژگان كليدي: 
 
  

 مقدمه -١
كشف هويسلر  فردريش  توسط    ١٩٠٣منظم، نخستين بار در سال    بلوريبين فلزي با ساختار    هايبآلياژهاي هويسلر، تركي   

از   هاي ويژگيبه صورت مجزا    بود كه  مس، منگنز و آلومينيوم  هاي. اولين تركيب شامل فلزشدند مغناطيسي ندارند، اما پس 
هاي منحصر به فرد آلياژهاي هويسلر از جمله  ويژگي  [1].  دهندمغناطيسي جالب توجهي از خود نشان مي  هايويژگيآلياژسازي،  
هاي مناسبي براي كاربرد  ترموالكتريك برجسته، اين مواد را به گزينه  هاي ويژگي، رسانايي حرارتي پايين و  الكتريكي  ابررسانايي

ي ي نظريههايي كه برپايهاز محاسبهدر اين پژوهش، . [2] در صنايع الكترونيك، ترموالكتريك و اسپينترونيك تبديل كرده است
به  استفاده شده است. نتايج    AlAg 2Liهاي ساختاري و ديناميكي آلياژ هويسلر معكوستابع چگالي هستند، براي تحليل ويژگي

كه   داد  نشان  آمده  براساس  دست  آلياژ  ديناميكي  پايداري  است.  پايدار  معكوس  هويسلر  بلوري  درحالت  آلياژ  اين  ساختار 
 هاي فونوني تاييد شد. محاسبه

  
  هاروش انجام محاسبه-٢
باشد براي ي نظريه تابع چگالي ميكه برپايه  افزار كوانتوم اسپرسوو كدهاي مختلفي، از جمله نرمافزارها  از نرم  در اين پژوهش،    

به   GGAتقريب    بستگي،هم-ي انرژي تبادلي استفاده شده است. براي محاسبه هاي ساختاري و ديناميكي شبكه  محاسبه ويژگي
، از طريق شبكه  يديناميكي پايداري  محاسبه براي     phonopyو   Thermo-pw،alamode  هايافزارنرمكار گرفته شد. همچنين  

 افزارآلياژ نيز با استفاده از نرم   بلوريساختار    .مورد استفاده قرار گرفتند  ها،پراكندگي فونون  منحنيي و  هاي فونونچگالي حالت

Xcrysden درتابع موج    انرژي قطع  :پارامترهاي محاسباتي به شرح زير تنظيم شدند  .رسم شد  Ry  گسترش   انرژي قطع  ،  ٨٠
و  alamode. در محاسبات اندسازي شدهبهينه ١ × ١٠-١٠ Ryساختارهاي شبكه با عدم قطعيت انرژيو  ٠٢٣ Ry چگالي بار در

phonopy  با تعداد نقاط    ٢×٢×٢يك سوپرسل    از ن استفاده شده  ئسازي اولين منطقه بريلوبراي مدل  kنقطه    ١٢×١٢×١٢و 
 مش استفاده شده است. q  ٨×٨×٨از تعداد نقاط   Thermo-pw. همچنين در محاسبات است

  
  بحث و نتايج  -٣
هاي  ) هستند. موقعيت٢١٦با گروه فضايي (  43m -Fريداراي ساختار بلو YZ 2Xبا فرمول شيميايي  معكوسر  ويسلآلياژهاي ه   

باشند. طبق  مي  Z)٤/١،  ١/ ٤،  ٤/١و (  Y)٠،  ٠،  ٠، (X)٢/١،  ٢/١،  ٢/١، (X)٤/٣،  ٤/٣،  ٤/٣به ترتيب ( Z و X، Y وايكوف عناصر
كند اين  الف) آورده شده است، مقادير انرژي، منفي به دست آمده كه ثابت مي-١كه در شكل   Thermo-pwهاي  نتايج محاسبه
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براي   شود.مشاهده مي AlAg 2Liسلريهوبلوري تركيب    ساختار  ب) -١  شكلدر    .باشدآلياژ در ساختار هويسلر معكوس پايدار مي
 هاي پراكندگي فونون و منحنيج))  -١(شكلهاي فونون  ، چگالي حالت AlAg 2Liهاي هويسلربررسي پايداري ديناميكي آلياژ

و نه   صوتي لر داراي دوازده مد فونون در هر بردار موج هستند كه شامل سه مدويسلياژهاي هشده است. آ محاسبه د))-١(شكل
دهد اين تركيب در نشان مي  ها در منحنيهاي مثبت  آلياژ داراي چهار اتم است. فركانس  واحد سلول هر  است، زيرا    مد نوري
  باشد. پايدار ميديناميكي  لحاظ از  لر معكوسويسساختار ه

 
 
 
 
  

  گيري نتيجه  -٤
هاي  در ساختار معكوس خود پايدار است. همچنين منحني  AlAg2Liدهند كه آلياژ هويسلر  نتايج به دست آمده نشان مي    

باشند كه پايداري ديناميكي آلياژ مورد مطالعه  ها ميهاي فونوني داراي مقادير مثبت در فركانسپراكندگي فونوني و چگالي حالت
هاي چگالي و پراكندگي فونوني به دست آورد، پايين بودن  ي قابل توجه ديگري كه ميتوان از منحنيكنند. نتيجه را تاييد مي

، چراكه مدهاي ارتعاشي  سازدهاي ترموالكتريك بسيار اميدواركننده ميكه كاربرد آن را در دستگاهرسانايي حرارتي شبكه است  
فوتون با احتمال بسيار كمتري  -اي هستند و در نتيجه انتقالات فونونملاحظههاي فوتوني داراي گاف نواري قابل  فونوني و حالت

  قابل انجام است. 
  
  

الف)منحني انرژي برحسب حجم، ب)ساختار بلوري آلياژ، ج)منحني چگالي فونوني، د)منحني -١شكل

پراكندگي فونوني 
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  منابع و مراجع 
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ترموديناميكي اثر داروي آمانتادين روي ميسل شدن سورفكتانت ستيل مطالعه 

  پريدينيوم كلريد براساس اندازه گيري هاي هدايت سنجي 

  

  ، *٢،بهرام قلمي چوبر١سيده فاطمه نوراني خميراني

 Sf.noorani@yahoo.com   دانشجو دكتري، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي كاربردي، دانشكده شيمي دانشگاه گيلان-١
 B-ghalami@guilan.ac.ir  نويسنده مسئول :استاد شيمي فيزيك، گروه شيمي كاربردي، دانشكده شيمي دانشگاه گيلان  و *  ٢

  

  

  سورفكتانت، ستيل  پريدينيوم كلريد، هدايت سنجي. : آمانتادين، ميسل شدن،  واژگان كليدي    

  

  مقدمه-١
ها    دارد. سورفكتانت  تياهم  اريبس  حوزه هاي مختلف مانند شيمي فيزيك و دارو رساني  كنش سورفكتانت و دارو در    برهم    
  تواند يكنش م  برهم  نيداروها را دارند. ا  يريپذ   و نفوذ  تيحلال  شيافزا  تيخود قابل  دوگانهساختار    ليهستند كه به دل  يباتيترك

مهم  (CMC)در مطالعه برهم كنش سورفكتانت با دارو تعيين غلظت بحراني ميسل شدن   موثر باشدداروها  روي جذب و اثر  
.ستيل  و الكتروليت بستگي دارد  pHاست و به نوع سورفكتانت و خواص فيزيكي و شيميايي دارو و شرايط محيطي مانند دما ،

 يكروبيماده ضد م  كي  كاتيوني و  يك نوع سورفكتانت  به عنوان  كه  است  ييچهارتا  ومينمك آمون  كي  (CPC)پريدينيوم كلريد
آمانتادين يك نوع الماس واره مي باشد كه به عنوان داروي    .دشوياستفاده م   ييو دارو  يبه طور گسترده در محصولات بهداشت

بيماري هاي عصبي نظير پاركينسون و آلزايمر استفاده مي شود. در سال هاي اخير مطالعات زيادي روي برهم كنش دارو و  
دسيل سولفات و ستيل  و  هاي سديم دسورفكتانت  برهم كنش٢٠٢٤قلمي و همكاران در سال    .[1]سورفكتانت انجام شده است

سازي سنجي و شبيه هاي هدايتگيريهاي آبي با استفاده از اندازهبا داروي آمانتادين در محلولرا  متيل آمونيوم بروميد    تري
سيل دبرميد تترا  برهمكنشبررسي  مطالعه  به  ٢٠٢٤در سال   و همكاران  . امين حسين[2]دادندديناميك مولكولي مورد مطالعه قرار  

  . [3]پرداختند تسيم تري هيدراكيبا داروي آنتي بيوتيك، سف (TTAB) تري متيل آمونيوم
  

  روش كار  -٢
آن به روش هدايت سنجي در دماهاي  CMC در غلظت هاي مختلف از آمانتادين تهيه شد و  CPCدر اين پژوهش محلول هاي   

  مختلف براساس روش افزايش استاندارد تعيين شد.  
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  بحث و نتيجه گيري -٣
نقطه      تحقيق  اين  سورفكتانتCMC در  در    CPCبراي  آمانتادين  داروي  از  مختلف  هاي  غلظت  در 

و  همچنين مقادير درجه تفكيك سورفكتانت ، انرژي  كلوين به روش هدايت سنجي تعيين شد٢/٣١٨و٢/٢٩٨،٢/٣٠٨دماهاي
  گزارش شد.      ١آزاد گيبس ميسل شدن محاسبه شد و براي دو نمونه غلظتي دارو در جدول 

  

  ٢٩٨/ ٢در دماي CPCآب+آمانتادين+   و انرژي آزادگيبس براي سامانه CMCتغييرات درجه تفكيك، -١جدول
 غلظت آمانتادين 

(mol.kg-1) 

CMC (mM)  α ∆𝐺
(kJ.mol-1) 

T=298.2 
 

0.000  1.09 0.59 -42.83 
0.001 0.69 0.68 -50.30 

  

، با افزايش غلظت آمانتادين  هدايت ويژه كاهش   CPCنتايج نشان داد كه در بررسي برهم كنش آمانتادين با سورفكتانت
  ب).  ١الف) و  با افزايش دما ، هدايت ويژه افزايش مي يابد (نمودار ١مي يابد(نمودار

  

   
كلوين    ٣٠٨/ ٢/.مولال از آمانتادين در دماي  ٠٠١و٠در مخلوط حلالي با غلظت هاي    CPC:الف) تغييرات هدايت ويژه  ١نمودار  

با غلظت    درCPC   ب) تغييرات هدايت ويژه     ٣١٨/ ٢و    ٣٠٨/ ٢،  ٢٩٨/ ٢/. مولال از آمانتادين در دما هاي  ٠٠١مخلوط حلالي 
  كلوين 

  

كاهش مي يابد، ولي با افزايش دما نقطه     CPCسورفكتانتCMC نتايج تحقيق نشان داد كه با افزايش غلظت آمانتادين نقطه  
CMC  براي سورفكتانتCPC  .افزايش مي يابد  

  

  منابع و مراجع 

[1] Rubingh, D.N., 1979. Mixed micelle solutions. In Solution Chemistry of Surfactants: Volume 1 (pp. 337-354). 
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 [2]Shamizad, F., Ghalami-Choobar, B., Ashtari-Delivand, M., & Mashatooki, M. H. (2024). Interaction of 
sodium dodecyl sulfate and cetyl trimethyl ammonium bromide surfactants with amantadine drug in aqueous 
solution: Conductometric and molecular dynamics studies. Journal of Molecular Liquids, 397, 124072. 
[3]Anis-Ul-Haque, K. M., Hossain, M. A. A., Ferdous, M. J., Taher, M. A., Khan, J. M., Ahmad, A., ... & Hoque, 
M. A. (2024). The micellization of tetradecyltrimethylammonium bromide and cefixime trihydrate mixture: 
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investigation of the effects of sodium-based electrolytes and temperatures on the physico-chemical parameters 
and interaction forces. Molecular Physics, 122(4), e2253931. 
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  ي درون مولكول يدروژنيه ونديپمطالعه و  تجزيه و تحليل كامل صورتبندي
    نيآلانلينو ف ني اكراتوكس  در تركيبات 

  
  ٢  پروين نوربخش ،*١عبدالرضا نكوئي

  nekoei@sutech.ac.ir،صنعتي شيراز  ، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده شيمي، دانشگاهنويسنده مسئول: دانشيار -*و    ١
 p.nourbakhsh@sutech.ac.ir،صنعتي شيراز  دانشكده شيمي، دانشگاه، رشته شيمي فيزيك، گروه شيمي،  كارشناسي ارشد -٢

  
 

  ي درون مولكوليدروژنيه  ونديپ  ن،يآلان  ل يآ، فن  نياكراتوكس  واژگان كليدي:
  

  

  مقدمه: -١
است. اين    يكشاورزمحصولات    كنندهها و جزء پنج سم آلودهمايكوتوكسين  ترين يو سم  نيترعيشا) از  OTAاكراتوكسين آ (   

وجود دارد. نكته قابل    انسان  در  مادر  ري از جمله ش  ر،يشي و همچنين  وانيبا منشاء ح  ييو مواد غذا  يمعمول  يي غذا  ميرژ  سم در
  جاديمكن است باعث ام  OTAض  انسان در معر  اي  واناتيقرار گرفتن مكرر حتوجه، انتقال آن از طريق جفت به جنين است.  

اختلال حافظه  غزم  تيسم  ي،اختلال حركت،  سرطاني،  نفروپاتها ازجمله  بيمارياز    يعيوس  فيط   OTAساختار    .]١[شود    و 
)  Pheاند. فنيل آلانين (شدهمتصل    گريكديبه    يديآم  ونديپ  كيوسط  بخش ايزوكوماريني است كه تو    نيآلان  ليفن  متشكل از

و    ها نقش داشتهم يها و آنزنياز پروتئ  ياريكند و در ساختار و عملكرد بسي م  فا يا  گر يد  نهيآم  يدهاياس  وسنتزيدر ب  يدينقش كل
 . ] ٢[حياتي است مهم در بدن  يهاساخت مولكول يبرا

  

  روش: -٢
  OTAبندي  و ايزوكوماريني شكسته شد و به منظور تجزيه و تحليل كامل صورت  Pheبه دو قسمت    OTAدر ابتدا مولكول     

و نظريه تابعي دانسيته   MP2هاي  هاي مكانيك كوانتومي، از جمله روشهاي آن، از محاسبات نظري و روشو هم چنين بخش
DFTگيري شد. از ميان سطوح مختلف نظريه  ، بهرهDFT  ،  از سطوحB97D    وB3LYP  311-6اي  و مجموعه پايه++G(d,p) ،
پايدارترين فرم  ٩افزار گوسين نسخه    در نرم اوليه و استفاده شد و  بررسي ساختارهاي  براي  ها به دست آمده است. به علاوه 

از نرم  پيوند هيدروژني درونافزار گوس    خواص ساختارهاي محاسبه شده  انرژي  ) در  IHBمولكولي( ويو استفاده شد. قدرت 
 ، مورد ارزيابي قرار گرفته است.AIMهاي شوستر و روشاز ، با استفاده ايزوكوماريني و بخش OTA ،Pheساختارهاي پايدار 

  

  نتايج: بحث و-٣
در ابتدا اين مولكول از قسمت پيوند آميدي به دو بخش فنيل آلانين و    OTAبراي آناليز كانفورمرهاي تركيب اكراتوكسين      

انجام شد. هم چنين جهت گيري مختلف جفت  Pheكانفورمر محتمل قسمت  ٢٤ رويايزوكوماريني شكسته شد. بهينه سازي 
مشخص شدند. در    A2و    C2  ،C7نيز براي اين تركيب مورد بررسي قرار گرفت. در نهايت سه كانفورمر پايدار    2NHناپيوندي  

  D3وD1، D2ها انجام و سه فرم پايدار  تاتومر و كانفورمر ممكن تعيين و بهينه سازي براي همه آن  ١٨بخش ايزوكوماريني  
  دهد. هاي دو بخش گفته شده را نشان ميساختار بهينه شده پايدارترين فرم ١مشخص شدند. شكل 
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  OTAفنيل آلانين و بخش ايزوكوماريني مولكول   تر: ساختارهاي پايدار١شكل 

  
كانفورمر پايدار ايجاد شد. براي   ٩و ايزوكوماريني، پيوند آميدي برقرار و    Pheدر مرحله بعد، بين كانفورمرهاي پايدار دو بخش  

با رسم نمودارهاي سطوح انرژي پتانسيل    و   يافتن زواياي مناسب محل اتصال دو بخش مذكور، محاسبات اسكن صورت گرفت
)PES  ،(  نقاط مينيمم انرژي براي همه كانفورمرهاي مورد بررسيOTA   به دست آمد. با انجام محاسبات بهينه سازي كامل در

پايدارترين كانفورمر   داده شده است. در نهايت و براي    ٢مشخص گرديد كه ساختار آن در شكل    OTAهمه نقاط مينيمم، 
نتيجه بدست آمده، يك محاسبه اسكن براي زاويه چرخش حول پيوند   انجام   11N-16Cاطمينان از صحت  در ساختار مذكور 

  پذيرفت و كمينه بودن انرژي اين ساختار تاييد گرديد. 

  
 OTAساختار بدست آمده براي مولكول   ترين: پايدار٢شكل 

  
ساختارهاي پايدار از   هاي هيدروژني موجود در هر كدام، پيوندOTAهمچنين، با توجه به اهميت پيوند هيدروژني در سميت  

ايزوكوماريني به صورت جداگانه، و در تركيب    Pheهاي  بخش هاي  ، مورد بررسي قرار گرفت. به دليل برخي تداخلOTAو 
 نيز استفاده شد.  ]٤[انرژي پيوند هيدروژني، از روش اسپينوسا  بيني و ايراد آن در پيش ]٣[فضايي در روش شوستر 

 

  گيرينتيجه  -٤
8O-مشخص شد و انرژي پيوندهاي هيدروژني    OTAو    Pheبهترين و پايدارترين ساختار    DFTبا بهره گيري از محاسبات      

19∙∙∙O14H    8و∙∙∙O17H-11N    در سمOTA    كيلوكالري بر مول بدست آمده است.    ٦/٦و    ٨/١٦با روش اسپسنوسا به ترتيب حدود
 گيرند. ، اين پيوندهاي هيدروژني، به ترتيب، در دسته ضعيف و متوسط قرار مي]٥[با توجه به دسته بندي روزاس و همكاران 
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سازي و مطالعه ديناميك مولكولي براي جلوگيري از انباشتگي پروتئين  مدل
 آميلوئيدبتا به كمك مهاركننده در بيماري آلزايمر

  
  اله جليلي، آتنا پاكزاديان مهشيد نيازي، سيف 

  فيزيك، شيمي و خواجه نصيرالدين طوسي،، شيمي فيزيك، شيمي  نويسنده مسئول: كارشناسي ارشد -*و    ١ 
(mahi.niyazi2000@email.kntu.ac.ir) 

 (sjalili@kntu.ac.ir)  ،يطوس  نيرالديو خواجه نص  يميش  ك،يزيف  يميش  ك،يزيف  يميش  ،استاد تمام-٢             

  (a.pakzadiyan@email.kntu.ac.ir) ،يطوس  نيرالدي و خواجه نص  يميش  ك،يزيف  يميش  ك،يزيف  يميش،  پسادكتري  -٣          
  
  

  دارو مهاركننده،    ،يمولكول  كي ناميد  سازيهي، شبآميلوئيدبتا   نيپروتئ  مر،يآلزا  يماريبواژگان كليدي: 
  

  

  مقدمه  -١
آلزايمر     پ  بيماري  عصبي  اختلال  كه  روندهشييك  همچنين  با است  و  نامحلول  پروتئيني  تجمعات  دادن ازدست   تشكيل 
فراوان   ي هاتلاش رغميعل . همراه است  ي و التهاب عصب  يهاي عصبدهندهدادن انتقالها، ازدستنورون  ي مرگ انتخاب  ، ها ناپسيس

همچنين درمان قطعي براي  هنوز كشف نشده و    راتييتغ  ني منجر به ا  قيدق  ي هاسميمكاناين بيماري و   قيعلت دق  ، يجامعه علم 
كه به   ديلوئيآبشار آم  هيبر اساس فرض.  ]١[دهندآن وجود ندارد و اكثر داروهاي موجود فقط علائم را به طور موقت كاهش مي

  ي هاكه پلاك  است  مريآلزا  يماريب  يعلت اصل  آميلوئيد  يدها يو تجمع نادرست پپت  شدنشده است، تا    رفتهيطور گسترده پذ
از  ليتشك ب  آن  شده    بتاديلوئيآم  نيپروتئ  يازسپاك  مريآلزا  يماريدر ب  شود.مي  افت ي  يماريب  نيمبتلا به ا  مارانيدر بافت مغز 

به  شود يم  يسم  هايليبريبا تجمع خود منجر به تجمع ف  تيو در نها  ابد ي يكاهش م شناخته   ز ين  يريپ   ي هاعنوان پلاككه 
  هاي كوچك آلي به عنوان مهاركننده، استفاده از مولكولمري مؤثر در درمان آلزا  يداروهاطراحي    جيرا  يهااز راه  ي كي  .شوندمي
  ي ساختار  راتييبا اعمال تغ  وفنيت  بريمبتن  ديجد  باتيترك  يدر مطالعات گذشته، طراح  ].٢[ استبتا  ديلوئيمهار تجمع آم  يبرا

تا  تعادل  ياصل  لكولمختلف مو   يهاهدفمند در بخش و    تاو پروتئين  و    دبتايلوئي تجمع آم  ي بازدارندگ  انيم  نهيبه  ي انجام شد 
ي  مهاركننده  يك  برهمكنش  سم يمكان  يمطالعه، هدف ما بررس  ني]. در ا٣شود[  جاد يا  مغزي  - همچنين توانايي عبور از سد خوني  

عنوان به  آميلوئيدبتا  نيپروتئ  هاي فيبريل  در برابر  يمؤثر  ياثرات بازدارندگ   ي شگاهياست كه در مطالعات آزما  مبتني بر تيوفن
 مر يآلزا  يماريب  يمؤثرتر برا  ي هابه توسعه درمان  تواند ياست كه منشان داده  مر،يآلزا  يماري جاد بيدر ا  يدياز عوامل كل  يكي

  كمك كند. 
 

  روش  -٢
  يهايسازه يشب  ي تمامو    ١.١.٢اتوداك وينا نسخه  مهاركننده به كمك نرم افزار  و    نيروتئپ   ساختار  يمولكول  نگيداك  نديفرا    
و   نيپروتئ  هيساختار اول  سازي برهمكنششبيه   صورت گرفت.  ٢٠٢٢.١افزار گرومكس نسخه  با استفاده از نرمي  مولكول  كيناميد

انتخابي ابعاد  يسازه يشبمكعبي  جعبه    كيدر    مهاركننده  س   يبرا.  شد  انجامنانومتر    ٧  با  مستم يهمه  از   يروين  دانيها 
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Charmm36m  حلال آب از مدل    يو براTIP3P  برد بلند، از روش    يهاكنشبرهم  يسازمدل  ياستفاده شد. براPME     استفاده
  است.  نانوثانيه انجام شده ١٠٠ها در اين پژوهش در سازيتمام شبيه .د يگرد  تيمتناوب در تمام جهات رعا يمرز طيشد و شرا

  

  بحث  -٣
براي ساختار فيبريل آميلوئيدبتا   2BEG  ينيكد پروتئ  ن،يپروتئ  يبا جستجو در بانك اطلاعات  ه،ي دست آوردن ساختار اولبه   يبرا    
ت  يمبتن  يآل  باتيترك  انياز مو   انتخاب شدبه  ٧  بيترك  وفن،يبر  الف  ١ل  مطابق شك  .]٤[عنوان مهاركننده    رات يي، تغقسمت 

RMSD  تنها  نيپروتئ  يبرا و   و   آميلوئيدبتاي  پروتئين  اتصال  از  حاصل  بررس  ٧  ي مهاركننده  كمپلكس  گرفت.    يمورد  قرار 
در آن    يقابل توجه  راتييو تغ  ده يرس  يداريبه حالت پا  نينمودار مربوط به پروتئ  ،زمان  شيبا افزا  شود، يطور كه مشاهده مهمان

نمودار مربوط    در  RMSDمقدار  حال،  ني. با استا  يسازه يدر طول شب  نيپروتئ  يساختار  يداري دهنده پاكه نشان  شودينم  دهيد
شدن  است كه با افزوده  ني ا  دهنده نشان  نيكه ا  دارد  ينوسانات قابل توجهافزايش يافته و    ٧  مهاركنندهكمپلكس پروتئين و  به  

جاد يا يساختار راتييتغ ليبه دل توانديم يداري ناپا نيشده است. ا جاديا ستمي در س يساختار يداري ناپا ن،يبه پروتئ مهاركننده
براي هر رزيجو براي    RMSFقسمت ب، مقادير    ١شكل    علاوه براين، مطابق  با مهاركننده باشد.   نيشده در محل اتصال پروتئ

. فيبريل  شوند يكمتر در نظر گرفته مبا پايداري  و    اتريبالا پو  RMSF  ريبا مقاد  ييهابخشتعيين پايداري سيستم محاسبه شد.  
  RMSF  ريمقاد  يو دارا  اتر يپو  ي، ساز  هيشب  در طي متصل    ريغ   آميلوئيدبتاي با    سهيادر مق  مهاركننده متصل به  آميلوئيدبتاي  

  يابيارز يبرا )RoG( ونيراسيشعاع ژدهنده ناپايداري آن در مقابل ساختار فيبريل غيرمتصل است. مقادير كه نشان  بود يبالاتر
  ١كند. شكل  يثابت را حفظ م  RoG  كي  يساز  هيدر طول زمان شب  داري تاشده پا  نيپروتئ  كي شد.    ياب يارز  ساختارها  انباشتگي
 ن يقابل توجه در ا  شيدهد. افزا  يرا نشان م   تنها و ساختار فيبريل متصل به مهاركننده   ليبريساختار ف  RoG  ريمقاد  قسمت ج
ساختار فيبريل  رفع انباشتگيو    يساختار  يداريناپا  كيدهنده آن است كه  نشان  متصل به مهاركننده  يهال يبريف  يپارامتر برا

  .شده است جاديا اتصال مهاركننده  با
  

      

  ) RoG( ونيراسي شعاع ژج) نمودار تغييرات   RMSF رات يي ب) نمودار تغ RMSD رات تغيي نمودار)  الف – ١شكل 
  
 

 گيرينتيجه  -٤
با توجه   مورد استفاده قرار گرفتند.  يتجرب  ي هابر داده  يدييعنوان تأ به  يمولكول  كيناميد  يساز هيشب  ج يپژوهش، نتا  نيدر ا   

علاوه بر    شود. نتايج ماپايداري سيستم مياتصال مهاركننده به ساختار فيبريل آميلوئيدبتا باعث كاهش    هاي سازهيشببه نتايج  
هاي از پيش  ثبات كردن فيبريلبي  در  گاند يل  يي هستند، بلكه بر توانا  نيبه پروتئ  گاند يل  زيآمتيموفقدهنده اتصال  اينكه نشان

    دارند.  دي تأك زينها به عنوان يك عامل مهم و بالقوه در ايجاد بيماري آلزايمر و فع انباشتگي آن تشكيل شده آميلوئيدبتا 
  
  

)ب  الف)  )ج    
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براي توصيف فرآيند شكافت ناهمسان  محدوده مجزاهاي هيبريدي پيشنهاد تابعي
 فسفرسانس دماي اتاق 

  
  . ٢فاطمه وزيري علمدارلو ،*، ١پورمجتبي علي 

  ) malipour@shirazu.ac.ir(  نويسنده مسئول: استاد، رشته شيمي فيزيك، بخش شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه شيراز  -*و    ١
  ) fateme1996vaziri@gmail.com(  فيزيك، بخش شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه شيرازدانشجو، رشته شيمي    -٢

    
  

  .   نهيبه  ميتنظ، تابعي محدوده مجزا،  همان يم -  زبانيم  سيستم  ،اتاق  يفسفرسانس دما   ،شكافت ناهمسانواژگان كليدي:                  
         

  

  مقدمه -١
تايي  هاي سهاكسيتونمولكولي به  فرآيند انتقال بار بينفرآيندي است كه در آن اكسيتون يكتايي از طريق    شكافت ناهمسان   

با  هايي  كه چنين سيستم باشد، جاييميهمان مي -هاي ميزبان شود. يك نمونه از شكافت ناهمسان مربوط به سيستمتبديل مي
توانند جهت تشريح فسفرسانس دماي اتاق با كارايي بالا و طول عمر  ميهمان  يو م  زبانيم  يهامولكول  نيبرهمكنش ب  ميتنظ

فسفرسانس دماي   فرآيند شكافت ناهمسان يبرا يمهم انرژ اريمع. )Yan et al., 2022(قابل ملاحظه مورد استفاده قرار گيرند 
   ):Sun et al., 2023(شود ) بيان مي١ر اساس رابطه (ب اتاق 

𝐸host  (S1) ≈ 𝐸host  (T1) + 𝐸guest  (T1) 
        

)١( 

 𝐸୳ୣୱ୲ (Tଵ)تايي ميزبان و  هاي برانگيخته يكتايي و سه مقادير انرژي حالتبه ترتيب    𝐸୦୭ୱ୲ (Tଵ)و    𝐸୦୭ୱ୲ (Sଵ)كه در آن  
هاي هيبريدي محدوده مجزا با تنظيم بهينه در تابعي   مطالعه،  نيدر ا  دهند. تايي ميهمان را نشان ميانرژي حالت برانگيخته سه

) و همچنين براي ١جهت توصيف فرآيند شكافت ناهمسان فسفرسانس دماي اتاق براساس رابطه (چارچوب نظريه تابعي چگالي  
 شود. توسعه داده ميهاي مربوطه طراحي سيستم

  

  روش  -٢
مورد مطالعه به همراه نام اختصاري  ميهمان    -ميزبان  هاي  سيستمدهنده يكي از  هاي تشكيلساختار شيميايي جفت مولكول   
  موجود هستند. )Sun et al., 2023(هاي مورد مطالعه نيز در مرجع نشان داده شده است. ساير ساختار  ١ شكلها در آن

  

  

 
 
 
 

DPhCzT                                 DPhBdT 

  (قرمز) مورد مطالعه.   ميهمان   - (آبي) ميزبان  هاي دهنده يكي از سيستمهاي تشكيل : ساختار شيميايي مولكول ١شكل 
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فاك در    -هاي تبادلي هارتري  ها، سهمپذيري هستند. در اين تابعيهاي تنظيمهاي هيبريدي محدوده مجزا داراي پارامتر تابعي
𝛼و    𝛼هاي برد به ترتيب با ضريب  -برد و دور  -نواحي كوتاه   + 𝛽  مجزا،   شود. همچنين، مقادير پارامتر محدودهمشخص مي𝜇  ،

  :  د يآيدست مه ب ريتابع هدف به صورت ز كيكردن طريق كمينه  از
)٢(  

𝐽2 =  ൣ𝜀HOMO
𝜇 (𝑁 + 𝑖) + IP𝜇 (𝑁 + 𝑖)൧

21

𝑖=0
    

  
در    است.  ستميس  يهاتعداد الكترون  Nو    يونش  ليپتانس   IPشده،    اشغال  يمولكول  تالي اورب  نيالاترب  يانرژ  𝜀ୌ  آن  دركه  

مقادير پارامتر محدوده  همچنين    و  )𝛼( برد    -فاك كوتاه    -براي تبادلي هارتري    %١٠با فاصله    %٥٠تا    %٠مقادير  اين مطالعه  
𝛼رفتار صحيح مجانبي  همچنين، شرط  ) در نظر گرفته شد.  Bohrିଵ(بر حسب    ٠٥/٠با فاصله    ٣٠/٠تا    ٠٥/٠مجزا بين   +

𝛽 =  استفاده   G(d)+31-6يه  مجموعه پاو    TPSSو    BLYP  ،PBEهاي تابعي چگالي مختلف  تقريباز    اعمال شده است.  1
قرار گرفت.  استفاده مورد   معادله انتگرال بنديولبر اساس فرم  ريپذ قطبش  وستهياز مدل پ اثرات حلال نيز با استفاده  شده است.  

  است.اجرا شده  ORCAو   GAUSSIAN09افزارهاي  نرمهاي توسعه داده شده در تمام محاسبات مربوط به روش
  

    بحث -٣
شكل  شد.  انجام  ميهمان    -هاي ميزبان  هاي مورد نظر در سيستمجفت مولكول  تمام  يبرا پارامتر محدوده مجزا    نهيبه  ميتنظ   
با  .  دهدهاي مورد مطالعه را نشان ميو همچنين ساير مولكول  DPhBdTو    DPhCzT  هايجفت مولكول   نمودار مربوط به  ٢

)  Bohrିଵ(بر حسب    ٣٠/٠تا    ٠٦/٠  در محدوده) مقادير پارامتر محدوده مجزا بهينه شده  ٢كمينه كردن تابع هدف در رابطه (
هيبريدي محدوده مجزا با تنظيم بهينه هاي از اين مقادير براي طراحي تابعي به دست آمد. هاي مورد مطالعه براي تمام سيستم

هاي آماري در  ) استفاده شد و بررسي١جهت توصيف فرآيند شكافت ناهمسان فسفرسانس دماي اتاق بر اساس برقراري رابطه (
  ، بر اساس نتايج ).٣(شكل  صورت گرفت   )RMSD(هاي مرجع تجربي با استفاده از معيار جذر ميانگين مربع انحرافات  برابر داده

متابعي  تركيب  PBEبر    ي بتنهاي  𝛼هاي  و  = 0.0  ،𝛽 = 𝛼و    1.0 = 0.10  ،𝛽 = به    0.90 نسبت  انحرافات  كمترين  با 
توصيف    يبرا  و مقرون به صرفه  نانيقابل اطم  هايروشتوان به عنوان  يم  را)  ٣دار در شكل  هاي ستارههاي تجربي (روشداده

  كرد.  هيتوص فسفرسانس دماي اتاق  فرآيند شكافت ناهمسان
  

  
ها به ترتيب از  نمودارهاي مورد مطالعه.  بر حسب پارامتر محدوده مجزا براي تمام مولكول   𝑱𝟐هاي تابع هدف : نمودار  ٢شكل 

𝜶هاي  با تركيب PBE چپ به راست مربوط به  = 𝟎. 𝟎  ،𝜷 = 𝟏. 𝜶و 𝟎 = 𝟎. 𝟏𝟎   ،𝜷 = 𝟎.  باشند. مي 𝟗𝟎
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براساس نوار رنگي سمت  هيبريدي محدوده مجزا با تنظيم بهينه  هاي  تابعي  RMSDهاي آماري  هاي رنگي داده نمودار :    ٣شكل  
 براي فرآيند شكافت ناهمسان فسفرسانس دماي اتاق.   

  

  ي             ريگجهينت -٤ 
  

تنظيم بهينه كه فرآيند شكافت ناهمسان فسفرسانس  هاي هيبريدي محدوده مجزا با  در طي اين تحقيق، چندين نوع از تابعي   
هاي استاندارد با پارامترهاي  در مقايسه با مدل  .شد  كنند، طراحيدماي اتاق را با صحت بالا و به شكل قابل اعتمادي توصيف مي

  دهند.  هاي طراحي شده توافق بهتري را با نتايج تجربي نشان ميهاي محدوده مجزا، روشفرض و همچنين ساير تقريبپيش
  

 منابع
[1] Yan, X., Peng, H., Xiang, Y., Wang, J., Yu, L., Tao, Y., Li, H., Huang, W., & Chen, R. (2022). Recent advances 
on host–guest material systems toward organic room temperature phosphorescence. Small, 18(1), 2104073. 
[2] Sun, Q.,  Ren, J.,  Peng, Q., & Shuai, Z. (2023). Heterofission mechanism for pure organic room temperature 
phosphorescence. Advanced Optical Materials, 12(5), 2301769. 
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: ليتيوم/سديم/پتاسيمهاي يون عنوان آند براي باتريي بنزوكينون بهبسپار بر پايه
  يك مطالعه نظري  

  
  ٢، اكبر اميدوار، *١نگين يزدخواستي

  nyazdan777@gmail.com    اصفهان  دانشگاه  ،يم يش  دانشكدهگروه شيمي فيزيك،  -١
 a.omidvar@chem.ui.ac.ir   اصفهان  دانشگاه  ،يمي ش  دانشكدهگروه شيمي فيزيك،    -٢

  
  
  

  باتري هاي يون فلزات قليايي، ظرفيت ذخيره سازي، مواد آندي، نظريه تابعي چگالي واژگان كليدي:  

  
  

  مقدمه  -١ 
 جهت يافتن  تلاشفسيلي و افزايش روزافزون مصرف جهاني انرژي،    ياهبا كاهش تدريجي سوخت  يكم ميلاديوبيستدر قرن  

در  هاي فسيلي  پاك براي سوخت  هايعنوان يكي از جايگزينهب  هاباترياساس،    . براينشدت گرفته استمنابع انرژي جايگزين  
، يون سديم و يون ليتيوم هاي يونباتري  توان به ها، مينوع باتريترين عين حال پربازده ترين و در. از متداولشودنظر گرفته مي

. تحقيق و  ] ١[انداز خود نشان داده  مختلفهاي دمايي  هدقبولي را در محدوعملكرد قابلها  اين نوع از باتري.  اشاره نمود  پتاسيم
ر بخش آندي  در اين پژوهش، ب  باشد.يك باتري از موارد موردتوجه محققين و صنايع مي  نشدعملكرد پر و خالي بهبود    در  توسعه
ي  ي آندي بر پايهماده  محاسباتي  طراحي  شود. هدف اين پژوهشهاي يون ليتيوم، يون سديم و يون پتاسيم پرداخته ميباتري
- هاي يون ليتيوم، يون سديم و يون پتاسيم  مي استفاده در باتريقابل لنيمت-٦،٣-نونيبنزوك-٤،١-يدروكسيه ي د-٥،٢بسپار 

داراي پايداري دمايي بالايي است كه آن را در برابر تغيير شكل و    لنيمت-٦،٣-نونيبنزوك-٤،١- يدروكسيه  يد- ٥،٢بسپار    . اشدب
ها در نظر  ي قوت اين ماده جهت استفاده در باتريتواند به عنوان نقطه سازد. اين خاصيت ميتخريب در دماهاي بالا مقاوم مي 
  هدايتها مقاوم است و  بازها و حلال  دها، ياس  از جمله  ييايمياز مواد ش  ي عيوس  فيدر برابر طگرفته شود. همچنين، اين بسپار  

شود  و همين امر باعث مي استسازگار  ستيز. اين ماده كندي مرطوب حفظ م ي هاطيدر مح  ي خود را حت ي كيمكان  و يكيالكتر
پذاز آنجايي كه    گيرد ودر شيمي سبز مورد توجه قرار از اشتعال در دماهاي بالا را به  ر ياشتعال  ي كمي دارد، خطرات ناشي 

ي بسپار  ي آندي بر پايهي يون در مورد عملكرد مادهدر اين مطالعه، بر اساس معياري نظير ظرفيت ذخيرهرساند.  حداقل مي
  ]. ٢بنزوكينون قضاوت خواهد شد[

 

   روش -٢ 
 b3lypاست. بر اين اساس تابعي  استفاده شده (Density Functional Theory) يچگال   ي تابع  هينظرروش    از  پژوهش  نير اد    

 ن يگوس  نرم افزاراز  است. همچنين كليه محاسبات با استفاده  سازي ساختاري استفاده شدهجهت بهينه  31g(d)-6با مجموعه پايه  
)GAUSSIAN09(  شده بسپار قبل و بعد از جذب يون هاي ليتيوم، سديم و پتاسيم مورد ساختارهاي بهينه.  شده است  انجام

  . ) قابل مشاهده هستند١در اين پژوهش به ترتيب در شكل ( بررسي



 

550 
 

  گيري بحث و نتيجه -٣
، ليتيم ي آندي در باتري يون عنوان مادهه ب لنيمت-٦،٣-نونيبنزوك-٤،١-ي دروكسيه يد-٥،٢بسپار در اين پژوهش عملكرد    

  بسپار و مقاديرمحاسبات شكاف انرژي    ٣.٢،١  جدول  درآمده    با توجه به نتايج بدست  .گرفتمورد بررسي قرار  سديم و پتاسيم
برابر با   ها  است. شكاف انرژي بسپار قبل از جذب يونهاي ليتيوم، سديم و پتاسيم گزارش شدهجذب به ترتيب براي يون  انرژي
هاي جذب شده مقادير  كه با افزايش تعداد يوندر حالي   آمد، كه حاكي از رفتار نيمه هادي آن دارد.  بدست  الكترون ولت  ٢.٦٥

  جذب دهد كه  منفي نشان ميانرژي جذب  وجود مقادير  دهد. همچنين،  شكاف انرژي كاهش يافته و بسپار خصلت فلزي نشان مي
،  يون ليتيم  ي بالاي ظرفيت ذخيرهاست.  ، از نظر انرژي و ترموديناميكي مطلوب  در بسپارمختلف    يهاي جذب در محلها  يون

  شود، ي آندي در باتري در نظر گرفته ميمهم در عملكرد مناسب هر ماده  يعنوان پارامتره  روي آند كه ب   برسديم و پتاسيم  
عملكرد بهتري در مقايسه ميلي آمپر ساعت بر گرم،   ٩١.٦٤١بررسي شد كه ساختار بسپار با ظرفيت ذخيره يون ليتيوم برابر با 

  ١طور كه در شكلهمچنين، همان  ميلي آمپر ساعت بر گرم نشان داد.   ٩٣.٥٣٤با بسپار با ظرفيت ذخيره يون سديم و پتاسيم  
هاي  اتمدر اطراف  موقعيت جذبي  سديم و پتاسيم    مختلف جهت جذب يون ليتيم،جذبي  هاي  محل از ميان    ، شودهم مشاهده مي

  .  دهد جذب را نشان مي  محلاكسيژن، پايدارترين 
  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  ١٥، ج)يون ليتيوم   ١٨: الف) ساختار بهينه شده بسپار قبل از جذب يون ب) ساختار بهينه شده بسپار بعد از جذب    ١شكل
  يون پتاسيم  ١٥يون سديم، د)

 
 

 (د)  (ج)  (ب)  (الف) 
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 منابع و مراجع 
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  كنش مقايسه دو مايع يوني زيستي: ساختار، ديناميك و برهم
  

  ٣محسن عباسپور ، ٢، فاطمه موسوي*١يوسفيپرنيان  
  (parnianyousefi@yahoo.com) دانشجوي دكتري، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه فردوسي مشهد  -١

   (moosavibaigi@um.ac.ir) فردوسي مشهد  ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاهدانشيار  -٢
  (m.abbaspour@hsu.ac.ir) حكيم سبزواري  شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  استاد، -٣

  
  
 

  ، پيوند هيدروژني، ديناميك افتهيكاهش    يچگال  انيگراد ي،ركووالانسيكنش غهمبر  مايع يوني زيستي،واژگان كليدي:  
  
  

  مقدمه-١
ويژگي    از  رايج  يوني  مايعات  با  مقايسه  در  زيستي)  يوني  (مايع  سازگار  زيست  يوني  مايع  منحصربه انواع  زيست  هاي  فرد 

. اين مايعات يوني  ١برخوردار هستندپذيري بالا، سميت كم، در دسترس بودن، هزينه توليد پايين و پايداري گرمايي بالا  تخريب 

مايعات يوني زيستي   .شوندهاي مشتق شده از مواد زيستي مانند آمونيوم، كولين، آمينواسيد و گوانيدينيوم تهيه مياغلب از يون

ي حاضر، تمركز بر دو در مطالعه.  ٢ها دارندكاربردهاي مختلفي ازجمله نقش حلال در سنتز داروها و پيش تصفيه زيست توده

باشد. نكته قابل  ) ميCHOGLYو    AMOGLYآمونيوم/كولين و آنيون آمينواسيدي گلايسينات (مايع يوني حاوي كاتيون  

نقش حياتي در فرايندهاي متابوليك داشته و  تأكيد در اين دو مايع يوني زيستي وجود كاتيون و آنيوني در ساختار است كه  

 غيرسمي است.

  

  سازيجزئيات شبيه  -٢
سازي ديناميك مولكولي به كار برده شده تا  ي حاضر، محاسبات مكانيك كوانتومي با نظريه تابعي چگالي و شبيهدر مطالعه   

الكتروني، چگالي الكتروني و  هاي ساختاري شامل چگونگي ارتباط و برهمويژگي كنش كاتيون و آنيون در دو ديدگاه اتمي و 
B3LYP/6-در سطح نظري    ٣٠٩افزار گوسين  جرمي و ديناميك سيستم بررسي شوند. محاسبات كوانتومي با استفاده از نرم

311++G (d,p)   گيري دقيق سازي ساختار الكتروني و تعيين جهت با گنجاندن پراكندگي الكتروني انجام شدند. پس از بهينه
ي الكتروني (عدم وجود فركانس موهومي)، بارهاي  آنيون و كاتيون نسبت به يكديگر و اطمينان از وجود ساختار در حالت پايه

ويو نسخه  افزارهاي گوستر نتايج اين بخش از نرممحاسبه شدند. جهت بررسي بيشتر و دقيق  NBOجزئي اتمي با كمك روش  
 سازي ديناميكي حاصل از محاسبات كوانتومي به عنوان ساختار اوليه در شبيه بهره گرفته شد. ساختار بهينه  Multiwfn٤و    ٦

از نرم استفاده  با  استفاده قرار گرفت. شبيه   ٦/٢٠٢٠٥افزار گرومكس نسخه  مولكولي انجام شده  اوليه مورد  ايجاد سل  با  سازي 
  NPT، تعادل  ١٠٠  psطي    ٣٠٠ K در دماي  NVTمرحله، تعادل    ٥٠٠٠٠سازي انرژي سامانه طي  شروع و با فرايندهاي كمينه

ادامه يافت.    ٣٠  nsبراي    ١  barو    ٣٠٠  Kسازي در دماي  هاي شبيه آوري دادهو جمع  ٥٠  nsدر    ١  barدر همان دما و فشار  
بندي  حل شدند. تنظيم دما و فشار به ترتيب با مقياس  ١  fsمعادلات حركت با استفاده از الگوريتم جهشي ورلت با گام زماني  

) انجام شد. در انتها، خواص ١  ps رحمان (با ثابت جفت شدگي-) و باروستات پارينلو١/٠  psمجدد سرعت (با ثابت جفت شدگي  
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ساختاري و انتقالي نظير تابع توزيع شعاعي، تعداد پيوند هيدروژني بين اجزا و ضريب نفوذ محاسبه و مورد تحليل و بررسي قرار  
  PMEبرد و روش  هاي كوتاهكنشدر برهم  ٥/٢  Åبراي توصيف مايع يوني با شعاع قطع    AA-OPLS٦گرفتند. ميدان نيروي  

  كنش بلندبرد مورد استفاده قرار گرفتند. براي برهم
 

  گيري بحث و نتيجه -٣
ترين  پايينمقدار شكاف انرژي (اختلاف انرژي بين بالاترين اوربيتال مولكولي پرشده و  دهند  نتايج محاسبات كوانتومي نشان مي    

است. مقدار شكاف  )  ٨٣٤/٣  eV(  AMOGLY  ) بيشتر از٣٥٩/٤  eV(  CHOGLYاوربيتال مولكولي پرنشده) در مايع يوني  
كنش  باشد. انرژي برهممي  CHOGLYو درنتيجه پايداري بيشتر مايع يوني    ١تركنش اوربيتالي قويانرژي بيشتر معياري از برهم

)  -٤٦١/ ١٥٠  kJ/molبرابر با    AMOGLYو در    -٦١٠/٥٣٦  kJ/molبرابر با    CHOGLYبين كاتيون و آنيون (در مايع يوني  
) در  RDG( ) و گراديان چگالي كاهش يافتهNCIكنش غيركووالانسي (كند. تجزيه و تحليل برهمنيز اين نتيجه آن را تأييد مي

در  نشان مي  ١كل  ش قوي  هيدروژني  پيوند  برهم  CHOGLYدهد  از  بين  ناشي  پيوند هيدروژني  و گروه    OHكنش  كاتيون 
آنيون و كاتيون    MSDدهد  ) اين دو مايع يوني نشان ميMSDجايي (باشد. مقايسه ميانگين مجذور جابهكربوكسيلات آنيون مي

كنش بيشتر، كمتر ، به دليل برهمCHOGLYاست؛ بنابراين، تحرك كاتيون و آنيون در    AMOGLYكمتر از    CHOGLYدر  
)  بيشتر است. ١٠٠٠ 3kg/m( AMOGLY) نيز در مقايسه با  ١١٢٠ CHOGLY )3kg/mاست. جالب توجه است كه چگالي 

) در توافق با نگاه كوانتومي به اين دو مايع يوني  ٢اين نتايج در كنار تغيير تعداد پيوند هيدروژني بين آنيون و كاتيون (شكل  
دهند مايع يوني  ايج حاصل از بررسي تابع توزيع شعاعي، پيوند هيدروژني و ضريب نفوذ نشان ميزيستي است. به طور كلي، نت

كنش قوي بين دهد. پايداري بيشتر، برهمنشان مي  AMOGLYرفتار متفاوتي را در مقايسه با    CHOGLYپذير  زيست تخريب 
كاتيون و آنيون، تحرك كمتر و چگالي بيشتر از جمله اين رفتارهاي متفاوت است. بنابراين، تغيير ساختار بسيار كم در مايع  

  يوني بر خواص ساختاري و در نتيجه رفتار ماكروسكوپي مانند سميت، گرانروي و حلاليت اثر قابل توجه دارد.
  

Time (ps)

2000 4000 6000 8000

H
B

 n
um

be
r

0

200

400

600

800

1000

16

18

20

22

24

26

28

Anion-Cation-CHOGLY
Cation-CHOGLY
Anion-CHOGLY
Anion-AMOGLY

  
  ١  barو فشار  ٣٠٠  K سازي در دمايبين كاتيون و آنيون با زمان شبيه  تغيير تعداد پيوند هيدروژني: ٢شكل 
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  AMOGLYو (ب)  CHOGLYبراي (الف)  RDGهمسطح و نموداهاي پراكندگي : ١شكل 

  
  منابع و مراجع 
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382-389. 
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  ي گازي متان هادرات يههاي گرافن اكسيد در تشكيل  نقش نانوصفحه
  

  ٣،  فاطمه موسوي*٢، محسن عباسپور *١پرنيان يوسفي
  (parnianyousefi@yahoo.com) دانشگاه فردوسي مشهددانشجوي دكتري، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم،  -١

  (m.abbaspour@hsu.ac.ir) حكيم سبزواري  شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  استاد، -٢             
   (moosavibaigi@um.ac.ir) فردوسي مشهد   ، شيمي فيزيك، گروه شيمي، دانشكده علوم، دانشگاه  دانشيار  -٣          

 
 
 

 هاي گازي متان، گرافن اكسيد سازي ديناميك مولكولي، هيدرات شبيهواژگان كليدي:  

  
  

  مقدمه -١
  ن يبه دام افتاده باكسيد)  دي(متان، اتان و كربن  گاز   يهااز مولكول  ي مانند  خ ي  نيجامد بلور  ي ساختارها  ،يگاز يهادراتيه    

و   رهيذخها از جمله ي چشم اندازهاي زيادي براي كاربرد در بسياري از زمينه گاز يهادراتيهفناوري  .١آب هستند يهامولكول 

  يگاز هايتدراياستفاده از هنشان داده است.  ٤يي آب دريا زدانمكو فناوري  ٣ دياكسيد، جذب و جداسازي كربن٢انتقال گاز 

كم    تيو قابل  دراتيه  ليكم تشك  زانيچالش از جمله م  ني با چند،  و انتقال گاز  يسازرهيذخ  يبرا  داريپا  يفناور  عنوان يكبه  

مواجه است  سازيرهيذخ اخير  گاز  كارامد    يگاز  دراتيه  ليتشك   نديفرا  يبرا  ي كربن  ينانوساختارها  ٥دهد  مي  نشان. مطالعه 

 ي بلورهامنجر به تخريب    ند،يفرا  يشده در ط  ديتول  يو گرمااست    گرمازا  دراتيه  ليتشك  ند يهستند. لازم به ذكر است، فرا

رشد هشود  مي  دراتيه بر  بنابراگذارديم  يمنف  ريتأث  دراتيو  محرك  ن،ي.  هيدراتاين  تشكيل  گرما  هاي  رسانش    اد يز  ييبا 

  ينانوساختارهاعلاوه براين،    . ندينما  دارتريرا پا  دراتينگه داشته و ه  ن ييرا پا  ستميس  يحذف كرده، دما  ستميگرما را از س  تواننديم

  ليبه دل  د يگرافن اكس  ان،يم  ن اي  در  .كنند يم  راهمف  ييزاهسته  يبرا  يترفعال  هاي گاهي، جا زياد   يژهيسطح و  ليبه دل  يكربن

  يگاز  دراتي ه  ليتشك  شيكند و موجب افزا  جاد يقابل قبول در آب ا  ي پراكندگ  توانديم  ژنياكس  ي حاو  ي عامل  ي هاوجود گروه

  .شود

  

  جزئيات شبيه سازي  -٢
ب  يگاز  هايدراتيه  ليتشك    گرافن،    هايحه صف  نيمتان  از   8C(OH)2و    دهيخم-O8Cمسطح،  -O8Cمختلف  استفاده  با 

به   يدو صفحه صلب و مواز  نيآب و متان ب  يهامولكول).  ١گيرد (شكلمي  قرار  يمورد بررس  يمولكول  كيناميد  سازيه يشب

  ي گرمايش و سرمايش هاكليها تحت سستميپس، سس  متعادل شدند.   كلوين  ١٠٠٠دماي  در    هاستميهمه سو    عيتوز  ٨   Åفاصله

 NVT در انسامبل  ٢٣٠  Kدماي  در    ns٣٠  به مدت  هاستمي قرار گرفتند. همه س  ٥  K/nsبا سرعت    ٢٥٠  Kتا    ٢٣٠  Kاز دماي  

سازي شبيه  ت،ي. در نهاتا بلور پايدار ايجاد شود  قرار گرفتندسرمايش قبل  و    گرمايشچرخه  همان  در معرض  مجدد  و   متعادل

  تم يالگورو  انجام ٦ ٩/١نسخه  كيكلاس پالي الدي افزاربا نرم يمولكول هاي سازي هي. شبادامه يافت ٤٠ nsي براآوري نتايج  جمع 

گرافن    هايه صفح  يروني  دانيم  يشد. پارامترها  به كار گرفته  ١  fs  يبا گام زمان  وتنيحل معادلات حركت ن  يورلت برا  يجهش
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و  ي  و مطالعه با  ٨  TIP5P  ترتيب از مدل  آب و متان بههاي  مولكول  يبراگرفته شد و    ٧و همكارانش    مطالعه تانگاز    دياكس

  . شد  استفاده ٩ همكارانش

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
م  هاافتهي     م  دهيخم-O8Cمسطح،  - O8C  هايحه صف  نيب  دراتيه  ل يتشك  دهندينشان  رخ  گرافن  ن  دهديو  در   جهيتو 

كند.  يم  جاد ياها  نسبت به ساير سيستم  كنواختيساختار   مسطح-O8C  ن، ي. علاوه بر اشوديم جاد يمنظم ا  ي دراتيه يساختارها
پارامتر نظم   كه با  دهدينشان م)  ٢پيك با شدت كم (شكل    كدورتر يدر فواصل  اين سيستم   متان-متانتابع توزيع شعاعي  

 درات يموثر ه  ليتشك  ينشان دهنده، در توافق است. اين نتايج  است  )٦/٠)، كه بيشترين مقدار (φ4Fجسمي (چهار    يساختار
  يعامل   و وجود گروهساختار  توان به مسطح بودن  يرا م  ده يپد  نيگاز متان است. ا  زيآمتيافتادن موفق  دامو به  ها  صفحه   نيمتان ب
 دراتيه  ليتشكفرايند  كرد بهتر  منجر به عمل  ليدروكسيه  ي امل ع   بر خلاف گروه   ياپوكس  ي عامل  گروه  وجود  .نسبت داد  ياپوكس

اين    دده مينشان  شده و  آب باعث تجمع آب    يهامولكول سطح و    OH  نيب  ي، برهمكنش قو8C(OH)2  ستميشود. در سيم
هاي  صفحه   نيب  گازي متان  دراتيه  دهدينشان م  ستميس  نيدر ا  0φ4F>ساختار خصلت بازدارندگي در تشكيل هيدرات دارد.  

2(OH)8C  شودينمايجاد .  
  

  
     8C(OH)2و   ده يخم-O8Cمسطح،-O8Cگرافن،   تابع توزيع شعاعي : ٢شكل 
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      8C(OH)2و  دهيخم-O8Cمسطح،-O8Cگرافن،  هاي: شماتيكي از صفحه ١شكل 
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  پنتنال -٢- ترانس اكسيداسيوناز  ناشي هيثانو يآئروسل آل يمطالعه محاسبات
  كلر با راديكال 

  

  ، مرتضي واحدپور*مهسا يوسفيان

 Mahsa.yousefian@znu.ac.irدانشجو، شيمي فيزيك، شيمي، علوم پايه، دانشگاه زنجان،  *

   vahed@znu.ac.irاستاد، شيمي فيزيك، شيمي، علوم پايه، دانشگاه زنجان،  
 

  

  راديكال كلرپنتنال، اتمسفر، انرژي نسبي،    -٢-آئروسل آلي ثانويه، ترانسواژگان كليدي:  

  

  مقدمه -١
واكنش را    يرهايآنها مس  ون يداسيچرا كه اكس  كنند، ي م  فايتروپوسفر ا  يميدر ش  يفرار نقش مهم  يكيولوژيب  يآل  بات يترك   
  ي ابيارز  يدر جو، برا  باتيترك  نيا  ونيداسيبردن به اكس  ي پ   ني. بنابراكنند ي) فراهم مSOA(  هي ثانو  يآل  هايآئروسل  ليتشك  يبرا

دوگانه    وند يپ   يدارا  ،يكيولوژيفرار ب  باتياز ترك  ياري] بس١برخوردار است. [  ايژهيو  تيمتروپوسفر، از اه  ي مينقش آنها در ش
 ي جو  هايدانينسبت به اكس  يشتريب  يرپذيواكنش   تيقابل بات،ينوع ترك  نيبه ا  وندينوع پ   ني هستند كه ا  راشباعيكربن كربن غ 

به عنوان ماده  يهاو در چرخه   هيهستند كه در تهو  ييايميش  يمواد)  CFC(  كلروفلوئوروكربن  ]٢. [دهديم   ي انتقال حرارت 
  زياوزون ن  يهيلا  يمواد باعث نابود  ن ي. اشودياستفاده م  زين  خچالي  گاز  عنوانبه  ها دارند. از كلروفلوئوركربن   يعيواسط كاربرد وس

است و    يفعال و پرانرژ  اري. اتم كلر بسشونديكلر ازاد م  يو اتم ها   شوديماده م  نياشدن  باعث شكسته  دياند. نور خورششده
  ]٣[ .اوزون بشود بياوزون واكنش بدهد و باعث تخر يهيحاصل از تجز ژنيبا اكس توانديم
  

  روش  -٢
 ر يدرگ  هايقرار گرفته است. ساختار تمام گونه يمورد بحث و بررس  كلر كال يبا راد T2Pسازوكار واكنش  اتييكار، جز نيدر ا   

محاسبات توسط    ناي  همه.  اندشده  نهيبه  G (2df,2p) + 311-6  ه يبا مجموعه پا  M06-2X  ي واكنش با روش محاسبات  نيدر ا
    .ستانجام شده ا ١٦ نيافزار گوسنرم

  

  گيري بحث و نتيجه -٣
كيلوكالري بر مول به كمپلكس محصول   ٠٠٠٢/٠با عبور از سد انرژي    TS1گذار  توسط حالت  CRواكنش  در مرحله اول، پيش    

CP1  شود.  تبديل ميTS1  ) 1يك فركانس موهومي در-cm  (iدارد. در مرحله آخر    ٨٦/٦٩٨CP1  گذاري با بدون عبور از حالت
توليد خواهد شد. در    HCl 2CH2OCHCHCHCH  (P1 +، محصول نهايي ( 3H-1Cشكسته شدن يك پيوند هيدروژني بين  

از سد انرژي    TS2گذار  توسط حالت  CRواكنش  مرحله دوم، پيش بر مول به كمپلكس محصول   ٠٦٧٩/٠با عبور  كيلوكالري 
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CP2  شود.  تبديل ميTS2  ) 1يك فركانس موهومي در-cm  (iدارد. در مرحله آخر    ٨٥٢/ ٣٧CP2  گذاري با  بدون عبور از حالت
شكل  توليد خواهد شد.    3CH2OCHCHCH + ClCH  (P2، محصول نهايي ( 8C-5Cشكسته شدن يك پيوند كووالانسي بين 

  . اند¬فهرست شده  ١در جدول  M06-2Xبا روش  ينسب يكل و انرژ يو انرژ ١در شكل  ردرگي هايگونه  يتمام

  

  
  M06-2X/6-311 + G (2df,2p)در سطح  T2P + Cl: نمودار انرژي پتانسيل واكنش  ١شكل 

 
 
 
 

  T2P + Clها براي واكنش : انرژي كل و (انرژي نسبي) تمامي گونه ١جدول 

M06-2X ها گونه  
)٥٢٢٣/٧٣٠)  ٠٠٠٠/٠-  T2P + Cl 

)٥٢٥٦/٧٣٠)  -٠٠٣٣/٠-  CR 

)٥٢٩٦/٧٣٠)  -٠٠٧٣/٠-  CP1  

)٤٩٩٣/٧٣٠)  ٢٢٩٦/٠-  CP2  

)٥٢٥٧/٧٣٠)  -٠٠٣٥/٠-  TS1 

)٤٥٧٧/٧٣٠)  ٠٦٤٦/٠ -  TS2 

)٥٢٥٧/٧٣٠)  -٠٠٣٤/٠-  + HCl 2CH2OCHCHCHCH 

)٤٩٦٤/٧٣٠)  ٠٢٥٨/٠-  3CH2OCHCHCH + ClCH  

  

پايداري بيشتري را   P1به دست آمده است كه با توجه به انرژي نسبي، محصول    P2و    P1دو محصول    T2P + Clدر واكنش     
 دارد.



 

560 
 

  منابع و مراجع  -٤
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  برخورد واكنش مقادير فرآيندهاي برخورد، پارامترهاي ديناميكي، وابستگي دمايي 

2CN+H يابي شده بر روي سطح انرژي پتانسيل درون  
  

 ٢شاپور رمضاني،  ١فائزه يونسي

 f.younesi7773@gmail.comياسوج    دانشگاه  ،دانشكده شيمي  ،علوم پايه  ،فيزيكشيمي  ،دانشجو دكتري .  ١

    shapour.ramazani@gmail.com  دانشگاه ياسوج  ،دانشكده شيمي  فيزيك، علوم پايه،يار، شيميدانش.  ٢
 

 
  اثر ايزوتوپي   ،سطح مقطع واكنش  ،سطح انرژي پتانسيل  ،واكنش  ديناميك ،مكانيسمكليد واژه:             

 

  

 مقدمه: -١
سينتيك شيميايي يكي   ها است.هاي ناظر بر تجزيه شيميايي و يا تغيير حالت مولكولشيميايي علم مطالعه سيستمسينتيك     

قلمروهاي جالب توجه شيمي پژوهشاز  از  توجهي  قابل  امروزه قسمت  با شناخت فيزيك است.  ارتباط  در  نظري  هاي شيمي 
  هاي شيميايي و ميزان سرعت و عوامل موثر بر آن است. چگونگي انجام واكنش

  

  روش: -٢
يابي اصلاح شده شپارد براي تعيين سطح و كاربرد روش درون  2CN+Hدر اين پژوهش به مطالعه ديناميك كلاسيكي واكنش     

هاي چهار اتمي، به دليل نياز به تعداد زياد مختصات و عدم وجود  تعيين سطح انرژي پتانسيل سيستمباشد.  انرژي پتانسيل مي 
روش اوربيتال مولكولي آغارين در تعدادي ساختار مولكولي مجزا را انجام   باشد. كولينزپذير نميتابعي شبيه به تابع مورس، امكان

هاي  يكي از واكنش . واكنش موردنظر  تواند به صورت سري تيلور نوشته شودداده است. مطابق با اين روش سطح انرژي پتانسيل مي
  [1].باشدمورد توجه در شيمي نيتروژن در فرآيندهاي احتراقي مي

 

   بحث: -٣

هاي مربوطه آن به كمك سطح انرژي پتانسيل مورد  با مولكول هيدروژن و ايزوتوپ   CNبرخورد راديكالفرايند  در اين پژوهش     
واكنش اين  به  مربوط  سرعت  ثابت  و  مقطع  سطح  واكنش،  انجام  احتمال  گرفت.  قرار  در  بررسي  شد.  تعيين  مسيرهاي  ها 

چنين به منظور تعيين انرژي تبديل هم  [2]پذير، به منظور محاسبه زاويه پراكندگي برخوردهاي كشسان بررسي شد.غيرواكنش
ها تفاوت انرژي بين حالات ابتدايي و انتهايي مورد مطالعه قرار گرفت. براي همه مسيرها، دهندهشده يا مبادله شده بين واكنش

تاثير پارامتر برخورد و انرژي انتقالي ذرات بر روي احتمال واكنش، انرژي منتقل شده و زاويه پراكندگي بررسي شد. و در پايان  
طور احتمال واكنش و ديگر مشاهده پذيرهاي فيزيكي، اثر  نبه منظور بررسي اثر جرم بر روي كميت و كيفيت محصولات و همي 

   [3,4].ايزوتوپي مورد مطالعه قرار گرفت
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  گيري نتيجه-٤
واكنش موردنظر       كوانتومي  يابي شدهدروننمودار    براي  روش  پويايي واكنشآغازين  دقيق    با  توصيف  ساختارهاي  و   براي 

ها در  هاي سرعت براي همه واكنشپيكربندي مولكولي است. ثابت  ١٠براي نمودار اين  كه  ساخته شده است  يمجايگزين دوتر
شده است كه در دماهاي مختلف اين مقدار احتمال انجام واكنش مورد بررسي قرار  كلوين محاسبه  درجه    ٣٠٠  محدوده دمايي

با افزايش اندازه مجموعه داده   نمونه اي از همگرايي احتمال واكنشاند. همچنين اين مقادير مقايسه شده ١گرفت كه  در شكل 
  است.  ٢ ها در شكل

  

                                                                          

 احتمال انجام واكنش در دماهاي متفاوت   ١شكل                هابا افزايش اندازه مجموعه داده همگرايي احتمال واكنش ٢شكل 
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