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دیگري  شیمی فیزیک گواهی می نمایم چنانچه در پایان نامه خود از فکر، ایده و نوشته

جاي مناسب  با نقل قول مستقیم یا غیر مستقیم منبع و ماخذ آن را نیز در بهره گرفته ام

دیگران نباشد بر عهده  بدیهی است مسئولیت تمامی مطالبی که نقل قول. ذکر کرده ام

 .خویش می دانم و جوابگوي آن خواهم بود

صورت  قات خودش می باشد و درنتیجه تحقی) رساله ( دانشجو تأیید می نماید که مطالب مندرج دراین پایان نامه 

  .استفاده از نتایج دیگران مرجع آن را ذکر نموده است

  
  
  

  ساجده شریف پور
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مقطع کارشناسی ارشد رشته  1388اینجانب ساجده شریف پور دانشجوي ورودي سال 

شیمی فیزیک گواهی می نمایم چنانچه براساس مطالب پایان نامه خود اقدام به انتشار 

نمایم ضمن مطلع نمودن استاد راهنما، با نظر ایشان نسبت به نشر ... اله، کتاب، و مق

  .و به صورت مشترك و با ذکر نام استاد راهنما مبادرت نمایم... مقاله، کتاب، و 

  ساجده شریف پور

23/4/1390
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  هاست، به هاي یکتا و زیباي زندگیم، مدیون حضور سبز آنتجر

و

  همسر عزیزم
یگانه تکیه گاه زندگی ام که واژه . که پاکی، صداقت و مهربانی اش سایه سار زندگیم است

  .  هایم در برابرش کم می آورند
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دفاع بنده  ي در جلسه کههمچنین از نماینده ي محترم تحصیلات تکمیلی دانشگاه پیام نور اردکان 

  .حضور داشتند، قدردانی می نمایم

ر پایان از دوستان عزیزم و همه ي کسانی که از گذشته تا کنون، مرا در رسیدن به اهدافم یاري نموده و د

  .اند کمال تشکر و سپاس گزاري را دارم

  ساجده شریف پور  

  1390تیر ماه                                                                                               

  پیام نور اردکان                                                                                                        



:چکیده 

به صورت مجزا، در نانو صفحات مسطح  σو  πدر این مطالعه سهم دانسیته ي الکترونی اوربیتال هاي 

، CN ،CCH ،N3 ،OCN ،NCOه با صفحه، بور نیتریدي در حضور استخلاف هاي مزدوج شوند

CNO  وNCS،  توسط برنامه يAIM 2000 استخلاف ها در . با شیوه اي جدید محاسبه شده است

بهینه سازي، تست فرکانس، محاسبه ي توابع . متصل شده اند BN Sheet، به B5و  N50دو موقعیت، 

-hf/6در سطح تئوري  Gaussian 03Wکلیه ي ساختارها توسط برنامه ي  NBOموج و تحلیل 

31g(d) نتایج حاصل از محاسبات. انجام شده استAIM   نشان داد که پس از استخلاف دار شدن

نزدیک به استخلاف  σو  πاوربیتال هاي  مربوط به هفت نقطه ي بحرانیساختار تنها خواص الکترونی

ترونی سایر نقاط بحرانی می که از تغییرات خواص الکها تغییرات قابل ملاحظه اي می کند، در حالی

را نشان  B5و  N50در محل اتصال استخلاف ها با  πهمچنین، نتایج تشکیل پیوند . توان صرف نظر کرد

براي حلقه ي بورنیتریدي متصل به استخلاف نشان داد که پس  HOMAاندازه گیري میزان شاخص  .داد

همچنین مشاهده شد که . ها کاهش می یابدمیزان آروماتیسیته ي حلقه  ،از استخلاف دار شدن ساختار

 N50روند تغییرات دانسیته ي الکترونی کلیه ي نقاط بحرانی در ساختارهاي استخلاف دار شده از سمت 

نیز نشان داد که پس از استخلاف دار شدن ساختار، انتقالات  NBOتحلیل . مخالف هم می باشند B5و 

BNبار جدیدي بین استخلاف و  Sheetی گیرد که منجر به پایداري مضاعفی در ساختارهاي ، شکل م

.به عنوان الکترون کشنده ترین استخلاف شناخته شد OCNهمچنین استخلاف . می شود مربوطه

بحرانی طهدانسیته الکترونی، نق، σو  πنانو صفحه بور نیتریدي، اوربیتال  :کلید واژه
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مقدمه

کمتر از دو دهه از کشف و سنتز نانو ساختارهاي بور نیتریدي به عنوان اولین و مهم ترین نانو ساختار 

از زمان کشف این نانو ساختارها مطالعات گسترده اي بر روي ساختمان و خواص . غیر کربنی می گذرد

تارها در مقایسه با نانو این مواد صورت پذیرفته است و به دنبال آن برتري هاي قابل توجه این ساخ

از سوي دیگر، یکی از مسائلی که در حوزه ي نانو فناوري داراي . ساختارهاي کربنی گزارش شده است

اهمیت ویژه اي می باشد، بحث شناخت صحیح اوربیتال ها و دانسیته ي الکترونی ساختارهاي نانو می 

 σه نسبت به الکترون هاي اوربیتال هاي به دلیل تحرك بیشتري ک πالکترون هاي اوربیتال هاي . باشد

دارند، سهم زیادي در انتقال بار، تغییر دانسیته ي الکترونی و به دنبال آن تغییر خواص الکترونی 

یکی از روش هاي تغییر دانسیته ي الکترونی در ساختارهاي نانو، . ساختارهاي نانو دارا می باشند

لاف دار کردن ساختارهاي نانو میزان دانسیته ي الکترونی استخ. استخلاف دار کردن این ساختارها است

را تغییر می دهد و آگاهی از میزان دانسیته ي الکترونی این اوربیتال ها به صورت  πو  σاوربیتال هاي 

این موضوع در مورد ساختارهاي مسطح که سهم . مجزا همواره از اهمیت زیادي برخوردار می باشد

می باشد، اهمیت ویژه اي  πمستقل از اوربیتال هاي  به طور کامل σیتال هاي دانسیته ي الکترونی اورب

کارگیري شیوه اي ه و با ب AIM 2000در این پایان نامه سعی شده با استفاده از برنامه ي . پیدا می کند

ساختارهاي . به صورت مجزا محاسبه و گزارش شود πو  σجدید، دانسیته ي الکترونی اوربیتال هاي 

 πبررسی نانو صفحات مسطح بور نیتریدي در حضور و عدم حضور استخلاف هاي داراي پیوند  مورد

 ي که خاصیت مزدوج شدن با صفحه) NCSو  CN ،CCH ،N3 ،OCN ،NCO ،CNO(می باشند 
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به صورت مجزا در  πو  σآگاهی از میزان تغییرات دانسیته ي الکترونی اوربیتال هاي . دارندمولکول 

آن ها مستقل  πو  σاوربیتال هاي طح بورنیتریدي استخلاف دار شده که سهم الکترونی نانوصفحات مس

از هم می باشند، می تواند در جهت دهی ابرالکترونی به صورت اختصاصی در بخش هایی از ساختار و 

به  نیز NBOدر این مطالعه تحلیل . مطالعه جذب مولکول ها بر روي سطح ساختار مفید واقع شود

  .انتقالات بار الکترونی بر روي سطح ساختارهاي استخلاف دار شده انجام شده است بررسیمنظور 

  

  

  

  

  


