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 BNگیری  ، الگوی جهتC22H12ی  نظریه تابعی چگالی، ویژگی نوری غیرخطی، نانوکاسهکلیدی:  گانواژ

  

 مقدمه 
ی پنج یا شش کربنی هستند؛ با داشتن دو  ای آروماتیک شامل چند حلقه ها ترکیبات هیدروکربنی چند حلقه نانوکاسه

تاکنون  .[1]دهند های فیزیکی و شیمیایی خاصی از خود نشان می توزیع نامتقارن الکترونی، ویژگیسطح برآمده و فرو رفته و 

و کاهش تقارن فضایی  ها انجام شده است. افزایش گشتاور دوقطبی نوری نانوکاسه-های زیادی برای بهبود خواص الکترو تلاش

الکترون  ها با گروه هم در نانوکاسه C=Cیگزینی پیوندهای جاثر در بهینه کردن این خواص است. ؤیکی از عوامل مها  مولکول

  [2]های کورانولن در نانوکاسه BN/CCی جایگزینی  در زمینه کاملی های پژوهش تلاشی در این راستاست.، B-Nتر  ولی قطبی

ی و نوری آنها بررسی های الکتریکی، ساختار گیری و موقعیت این جایگزینی بر ویژگی انجام شده است و اثر جهت [3]ننو سوما

 .شده است

جدا شده  C70ی جدیدی که از  نانوکاسه C22H12 مولکول در موقعیت پل در BN/CCدر این پژوهش، جایگزینی 

 ( انجام شده است.DFT)ری این ساختارها با استفاده از نظریه تابعی چگالی نظشود. محاسبات  بررسی می ،[4]است

 

 روش -2
ری نظدر سطح  BN/CCی  های جایگزین شده و حالت C22H12های  کانس ساختار مولکولی فر بهینه سازی و محاسبه

M06-2X/6-311++g(d,p) برای پیش انجام شد. 16ی گوسین  با استفاده از برنامه ( بینی خواص نوری غیرخطیNLO )

ی فرضی که  کز صفحهی مرکزی تا مر ی حلقه ی فاصله ها از محاسبه گرفته شد. عمق مولکول کار به CAM-B3LYPروش 

پذیری  عمق ساختارهای بهینه شده، گشتاور دوقطبی و اولین فراقطبش شود، محاسبه شده است. کربن مرزی می 9شامل تمام 

 گزارش شده است. 1در جدول 

 
 (0β)پذیری و اولین فراقطبش (μ)عمق نانوکاسه، گشتاور دوقطبی:   1جدول 

0β (au) 

 
μ(D) 

 

0β مولکول (Åعمق) (au) 

 
μ(D) 
 

 مولکول (Åعمق)

- - - - 18/39 682/1 615/0 C22H12 

77/221 732/2 943/0 1NB 10/324 164/1 314/0 1BN 

24/234 067/3 150/1 2NB 77/65 007/0 004/0 2BN 

86/307 504/4 306/1 3NB 96/58 455/1 003/0 3BN 

81/393 286/4 431/1 4NB 024/0 006/0 000/0 4BN 
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 بحثنتایج و  -3

برای بررسی تغییر ساختار، قطبیت و خصوصیات نوری  C22H12بر روی مولکول  DFTدر این پروژه، محاسبات 

در موقعیت پل قرار گرفت. این محاسبات برای هر دو  C=Cبه جای  B-Nغیرخطی انجام شد. به این منظور، گروه 

 آمده است. 1بهینه شده در شکل کار رفت. ساختارهای ها به گیری و تعداد متفاوتی از این گروه جهت

 

 

 )هستند. Bو اتمهای صورتی Nاتمهای آبی رنگ (بررسی شده ساختار مولکولهای:  1شکل 

 

 جمع بندی -4
، گشتاور دو قطبی و عمق BN با افزایش تعداد واحدهای BNگیری  در جهت C22H12در مولکول  BN/CCجایگزینی 

، عمق و گشتاور دوقطبی با افزایش تعداد NBگیری  رسند. در جهت به صفر می 4BNیابند؛ طوری که در  ش میمولکول کاه

پذیری وجود دارد، چرا  ی معناداری بین این دو کمیت و اولین فراقطبش رسد رابطه یابند. به نظر می افزایش می NBواحدهای 

تواند در کنترل عوامل مؤثر بر خواص  باشد. نتایج این بررسی می میسو  هم با این دو کمیت هم 0βکه روند کاهش و افزایش 

 ای ارائه دهد. نوری غیرخطی، دیدگاه تازه
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