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 Abstract       Compared with carbon nanocones, Boron Nitride Nanocones (BNNCs) are 

characterized by different physical, chemical, and electronic properties. Since BNNCs are 

in three types of covalent bonds (B-N), B-B, and (N-N), carbon nanocones contain only 

C-C bonds. Given that the structural properties of nano cones depend on the disclination 

angle of the cone, the current study aims to discuss the electronic and structural properties 

of boron nitride nanocones in different sizes (height and disclination angle) using Density 

Functional Theory (DFT) calculations. To this end, the relevant calculations were done 

for boron nitride nanocones with the cone heights of 1 to 5 angstroms at the disclination 

angle of 60°, 3 to 7 angstroms at the disclination angle of 120°, and 4 to 8 angstroms at 

the disclination angles of 180 and 240°. In this work, the density of states, quantum 

parameters, analysis of bond order, bond length, polarizability, anisotropic polarization, 

dipole moment, atomic charges, and frequencies were calculated using the DFT. 

According to the results, the best structure was identified based on the height and 

disclination angles to be further used in the next calculations. It is hoped that the results 

of this project can be useful in expanding the experimental works and effective in the 

design of nanocones as well in order to absorb gases, drugs, etc. 
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1. INTRODUCTION  
Nanocones are considered intermediate structures 

between nanotubes and graphene, hence an interesting 

structure for technological applications. Their shape 

facilitates their applications in the storage as well as 

absorption of gases of gases such as hydrogen (Hsieh et 

al., 2009; Liao, 2012; Sripirom et al., 2011). Boron 

Nitride Nanocones (BNNCs) are a type of BN 

nanostructures with hollow structures made of boron 

and nitrogen that are conical in shape. Considerable 

research has been done on the BN nanocones with the 

density functional theory calculations (Doroudi & Jalali 

Sarvestani, 2020; Mirzaei et al., 2012). However, no 

study has been carried out on the effect of the height and 

disclination angle of the bornitride nanocones on their 

structural properties. In this regard, for the first time, this 

study attempts to investigate the effect of height and 

disclination angle of the bornitride nanocones on their 

structural and electronic properties in order to determine 

how charge would be distributed through the molecule.  
2. MATERIALS AND METHODS 

Computational simulation for the BNNCs structures 

in gas phase was performed using Gaussian 09 program 

(Frisch et al., 2010) by Becke’s three-parameter Lee-

Yang-Parr hybrid functional (B3LYP) (Becke, 1992) 

with cc-pvdz basis set. In addition, frequency 

calculations were done through the DFT/B3LYP/cc-

pvdz method. Both DFT and B3LYP methods have been 

widely used in calculations (Arjmandi et al., 2018; 

Kalantarian, 2019). In the DFT calculations, the cost of 

analysis is greatly reduced, and experimental errors are 

eliminated. In addition, they give us excellent insights 

into the structural geometric changes, mutual energy, 

and load distribution in the encapsulation process. It 

should be noted that the B3LYP Method is one of the 

most accurate methods for calculating energy (López & 

Illas, 1998). The frequencies of all structures are 

positive, indicating that there is a minimum of energy on 

the potential energy level in all BNNCs structures. The 

Hirshfeld and Atomic Dipole Moment Corrected 

Hirshfeld (ADCH) (Lu & Chen, 2012a) charges was 

performed using a Multifunctional Wavefunction 

(Multiwfn) Analyzer (Lu & Chen, 2012b). The charges, 

calculated through these methods, give information 

https://doi.org/10.30501/jamt.2021.??????.????
https://doi.org/10.30501/jamt.2023.401190.1281
https://en.merc.ac.ir/
https://doi.org/10.30501/jamt.2021.??????.????
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/
http://journals.merc.ac.ir/
http://www.jamt.ir/
https://doi.org/10.30501/jamt.2023.395053.1275
https://www.jamt.ir/article_178928.html
https://orcid.org/0000-0003-2781-5077


F. Shojaie / Journal of Advanced Materials and Technologies (JAMT): Vol. 12, No. 3, (Autumn 2023), 43-64 44 

about charge concentration or depletion on each atomic 

site. Both Mayer Bond Order (MBO) (Mayer, 1983) and 

Fuzzy Bond Order (FBO) (Mayer & Salvador, 2004) of 

the BNNCs structures were calculated based on the 

Multiwfn code. The quantum chemical parameters can 

be also used to obtain information about the chemical 

reactivity of the molecules. The most important of these 

descriptors are energy gap (Eg), global hardness (η), and 

electronegativity (χ). To determine the nonlinear optical 

properties of the studied compounds, the values of 

polarizability (α), polarizability anisotropy (∆α), and 

dipole moment (μ) should be calculated.  

 

3. RESULTS AND DISCUSSION 

Table 1 confirms the low energy gap (low global 

hardness) of B38N42H20 when compared to other 

complexes with the disclination angle 60°; therefore, it 

has more reactivity than others. While comparing 

electronegativity, it can be concluded that B5N5H10 

complex tends to absorb more electron than other 

complexes at the disclination angle of 60°. In these 

structures, as the height of the nano-cone increases, the 

average lengths of the bond, dipole moment, 

polarizability, and anisotropy polarizability will 

increase while the average orders of the bond will 

decrease. Thus, in the B2N3H5 molecule, the average 

bond lengths of B-N and N-N reach their lowest value 

while the average bond order reaches its highest value in 

both methods. According to the findings, B38N42H20 has 

the highest dipole moment, polarizability, and 

anisotropy polarizability; in other words, this molecule 

is softer and more reactive than other ones. In the 

BNNCs structures with the disclination angle 120°, 

B24N24H24 has less energy gap, less hardness, and thus 

more reactivity. B12N12H16 has the highest 

electronegativity and for this reason, it tends to absorb 

more electrons. B32N32H16 has the minimum value of 

average bond length and the maximum dipole moment, 

polarizability, and anisotropy polarizability. Among the 

BNNCs structures with the disclination angle of 180°, 

B22N26H12 has more reactivity due to its less energy gap 

and hardness. B22N26H12 has the highest value of the 

average bond order, dipole moment, polarizability, and 

anisotropy polarizability as well as the lowest value of 

the average bond length of N-N in the BNNCs with the 

disclination angle of 180 °. B9N9H12 has the lowest value 

of the average bond order and the highest value of the 

average bond length of N-N. In BNNCs structures with 

the disclination angle of 240°, B14N14H10 has more 

reactivity (the lowest energy gap and hardness but the 

highest dipole moment, polarizability, and anisotropy 

polarizability), and it also tends to absorb more 

electrons. B4N4H6 has the highest value of the average 

bond length. As the height of nano-cone increases, the 

average bond length between the boron and nitrogen 

atoms decreases. 

 
Table 1. The gap energy, global hardness, electronegativity, polarizability, polarizability anisotropy and dipole moment for the 

studied compound 

Disclination angle Complex Eg(eV) η(eV) χ(eV) µtot(D) αtot.10−23 (esu) ∆𝛂.10-23 (esu) 

60 

B2N3H5 6.969 3.484 2.461 1.360 0.639 0.384 

B5N5H10 5.332 2.666 3.851 1.915 1.467 1.031 

B15N15H20 4.891 2.446 3.283 3.064 4.186 2.614 

B21N24H15 4.927 2.463 2.664 5.107 5.661 3.674 

B38N42H20 4.683 2.341 2.604 7.031 10.306 6.833 

120 

B8N8H8 6.730 3.365 3.613 2.611 1.934 0.813 

B12N12H16 6.017 3.008 3.893 1.829 3.186 1.516 

B18N18H12 6.232 3.116 3.727 4.069 4.344 1.677 

B24N24H24 5.792 2.896 3.688 4.359 6.223 2.379 

B32N32H16 6.320 3.160 3.557 5.352 7.874 3.002 

180 

B5N7H6 5.145 2.573 3.617 4.664 1.361 0.315 

B9N9H12 5.610 2.805 4.404 6.478 2.420 0.841 

B12N15H9 4.755 2.377 3.515 5.503 3.043 0.447 

B18N18H18 4.733 2.366 3.551 8.651 4.566 0.848 

B22N26H12 4.157 2.079 3.161 8.747 5.520 0.461 

240 

B4N4H6 6.888 3.444 3.493 2.960 0.987 0.109 

B6N6H10 5.978 2.989 3.680 2.607 1.632 0.439 

B7N7H8 5.672 2.836 3.759 1.462 1.722 0.250 

B10N10H10 5.471 2.735 4.012 1.311 2.448 0.662 

B14N14H10 5.265 2.633 4.023 4.557 3.252 0.689 

 
Density of States (DOS) spectra may help gain a 

deeper understanding of the BNNCs structures. The 

DOS for these structures were calculated and plotted in 

Figure 1, showing that the DOS increases upon 

increasing the cone height in the optimized BNNCs 

structures. It should be noted that DOS spectra follows 

a trend similar to that of energy gap. The difference 

between the minimum and maximum energy gap at the 

disclination angles 60°, 120°, 180°, and 240° is equal to 

2.286, 0.938, 1.453 and 1.623 angstroms, respectively, 

and these differences can also be seen in Figure 1.  
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Figure 1. DOS of geometrically optimized for BNNCs 

structures with disclination angle 60°, 120° , 180° and 

240°and the cone heights 1-5Å, 3-7Å, 4-8Å,  

and 4-8Å,respectively. 

 

4. CONCLUSION 

In order to better understand the effect of the height 

and disclination angle of nanocones on the calculations 

of the structural properties, the heights of the selected 

cone were assumed to be 1 to 5, 3 to 7, 4 to 8, and 4 to 8 

Å at the disclination angles of 60°, 120° ,180°, and 240°, 

respectively. The findings of this study are summarized 

in the following: 

1- In the DOS diagrams, the energy gap was in the 

range of HOMO and LUMO energies. 

2- The bond order among all atoms was the first order, 

and the results of the MBO method were almost the 

same as the FBO method. 

3- Analysis of the atomic charges using Hirshfeld and 

ADCH methods showed that all nitrogen atoms had 

a negative charge while all boron atoms had a 

positive charge.  

4- The IR spectrum results revealed that the highest 

vibration frequencies were attributed to the 

stretching modes of the last ring, and the vibration 

frequencies of N-H or H-N-H stretching modes 

were higher than those of B-H or H-B-H stretching 

modes. The highest intensity resulted from the 

deformation state of the nanocone. 
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 پیشرفته هایفناوری و مواد فصلنامه
J o u r n a l  H o m e p a g e :  w w w . j a m t . i r 

 پژوهشی کامل مقاله

  :الکترونی و اریتساخ خواص در بورنیتریدی هاینانومخروط رأس زوایه و ارتفاع تأثیر

 چگالی تابعی نظریه
 

 شجاعی فهیمه

 

  ایران رمان،ک پیشرفته، فناوری و صنعتی تکمیلی تحصیلات دانشگاه محیطی، علوم و پیشرفته تکنولوژی و علوم پژوهشگاه ها،هادینیمه گروه ،دانشیار
 

 مقاله: تاریخچه
 0۹/02/1402 اولیه: ثبت

 06/03/1402 شده: اصلاح نسخة دریافت

 1۹/04/1402 قطعی: پذیرش

 است، متفاوت کربنی هاینانومخروط با بورنیترید هاینانومخروط الکترونی و شیمیایی فیزیکی، خواص    :هچکید 

  و N-B، B-B) بورنیترید هاینانومخروط در کووالانسی پیوند نوع سه دارای بورنیترید هاینانومخروط که طوریبه

N-N) ،کووالانسی پیوند نوع یک فقط کربنی هاینانومخروط کهدرحالی هستند C-C ساختاری خواص ازآنجاکه .دارند 

 یساختار و الکترونی هایویژگی درباره بسیاری هایپژوهش دارد، بسیاری ارتباط مخروط رأس زاویه با هامخروطنانو

 انجام الیچگ تابعی نظریه محاسبات از استفاده با ،(رأس زاویه و )ارتفاع گوناگون هایاندازه در ،نیتریدبور هاینانومخروط

 درجه، 60 رأس زاویه برای آنگستروم 5 تا 1 مخروط ارتفاع با نیتریدبور هاینانومخروط درخصوص یمحاسبات است. شده

 در است. شده انجام درجه 240 و 180 رأس زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 و درجه 120 رأس زاویه برای آنگستروم 7 تا 3

 پذیری،قطبش پیوند، طول پیوند، مرتبه تحلیلوتجزیه کوانتومی، پارامترهای ها،حالت چگالی ،همچنین ،پژوهش این

 ساختار بهترین ،آمدهدستبه نتایج از استفاده با اند.شده بررسی هافرکانس و دوقطبی ممان آنیزوتروپی، پذیریقطبش

 طرح ینا نتایج که است امید .شود استفاده بعدی محاسبات در آن از تا است شده زدهتخمین رأس زاویه و ارتفاع براساس

 باشد. راهگشا غیره و داروها گازها، جذب منظوربه هانانومخروط طراحی و تجربی کارهای در

 

  https://www.jamt.ir/article_178928.html URL:    https://doi.org/10.30501/jamt.2023.395053.1275  

 ها:کلیدواژه
 بورنیتریدی، هاینانومخروط

  چگالی، تابعی نظریه

  ،رأس زاویه و ارتفاع

 ها،حالت چگالی

 آنیزوتروپی پذیریقطبش

 

 

 مقدمه -1
 ساخت سازوکار دانش بر تمرکز ،گذشته هایدهه در

 ینهزم این در بسیاری مطالعات و یافته گسترش هانانومخروط

 الکتریکی و گرمایی خواص دانشمندان .است شده انجام

 انسیلپت که اندکرده کشف کربنی هاینانومخروط برای بسیاری

 شانن را پیشرفته نانوالکترومکانیکی ابزارهای در هاآن کاربرد

 که هستند نانوساختار از یجدید شکل هانانومخروط دهد.می

 شدند کشف هانانولوله انتهای در کلاه عنوانبه 1۹۹2 سال در

(1992 al., et Lijima). ساختار هانانومخروط که آنجا از 

 ساختار ،شوندمی گرفته نظر در گرافن و هانانولوله بین متوسط

                                                 
1. Scanning probe 

 که رودمی انتظار دارند. فناوری کاربردهای برای جالبی

 نمیدا نشر هایدستگاه در الکترون منبع عنوانبه هانانومخروط

 به بستگی هاآن کاربرد که شوند استفاده روبشی 1پروب و

 شکل ،همچنین داشت. خواهد هانانومخروط ویژه ساختار

 سازیذخیره در هاآن از که شودمی باعث هانانومخروط

 شود استفاده گازها جذب همچنین و هیدروژن مانند گازهایی

( 2020; Sarvestani, Jalali & Doroudi 2011; al., et Adisa

 2010; Tabrizi, & Majidi 2012; Liao, 2009; al., et Hsieh
 al., et Zhi 2010; Zheng, & Yu 2011; al., et Sripirom

 و هستند داخلی خالی فضای دارای هانانومخروط (.2005

 ،بنابراین .است تربزرگ هانانولوله از هاآن سطحی فضای
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 ودوج با باشند. هانانولوله از مفیدتر است ممکن هانانومخروط

 هایدستگاه عنوانبه کربنی هاینانومخروط از بالقوه استفاده

 از کربن هاینانومخروط در گاز سازیذخیره گاز، سازیذخیره

 هایلولهونان برخلاف ،زیرا ؛است کمتر کربنی هاینانولوله

 طول به وابسته کربنی هاینانومخروط در بار توزیع ،کربنی

 اهآن سأر هایاتم نوع و ساختار تغییرات به بلکه ،نیست

 رأس زاویه به شدتبه ساختارها این ویژگی دارد. بستگی

 و پیوند نوع دلیلبه ،ساختارها این .است وابسته مخروط

 سختی نظیر ایویژه خصوصیات ،هاآن بین قوی اتصالات

 1ریدبورنیت هاینانومخروط دارند. الکترونی رسانش و مکانیکی

(BNNCs) نانوساختار ینوع BN توخالی ساختارهای با، 

 .هستند نیتروژن و بور از شدهساخته و شکلمخروطی

 دارای کربنی هاینانومخروط با مقایسه در BN هاینانومخروط

 زیرا ؛ندهست متنوعی الکترونیکی و شیمیایی فیزیکی، خواص

BNNCs کووالانسی پیوند نوع سه دارای B-N)، B-B و (N-N 

 C-C پیوندهای فقط کربن هاینانومخروط کهحالی در هستند،

 ،120 ،60) رأس زاویه پنج دارای کربنی هاینانومخروط دارند.

 دارای بورنیترید هاینانومخروط و درجه( 300 و 240 ،180

 اند.شده سنتز تجربی صورتبه گوناگون رأس هایزاویه

 زاویه با بورنیترید هاینانومخروط الکترونی خواص رو،ازاین

 الکتریکی هایمیدان تأثیرتحت درجه 300 و 240 ،120 ،60

 بورنیترید هاینانومخروط هندسی ساختار همچنین و خارجی

 هاولی محاسبات از استفاده با درجه 240 و 120 ،60 هایزاویه با

 نی،الکترو ساختار این، بر علاوه اند.شده بررسی نظری لحاظ از

 وطیمخر ساختارهای رد الکتریکی میدان اثر و مکانیکی خواص

 Golberg et) اندشده مطالعه گوناگون یهازاویه با بورنیترید

Saadh et al.,  Krungleviciute et al., 2008; al., 2001;

2023.)  

 با BN هاینانومخروط درخصوص تحقیقاتی همچنین،

 ،2013 رد ،مثال برای .است شده انجام چگالی تابعی نظریه محاسبات

 یاکآمون برای حسگر عنوانبه را بورنیترید و کربنی نانومخروط

 طنانومخرو که داد نشان آمدهدستبه نتایج که کردند سازیشبیه

 کهاین و دارد آمونیاک گاز در N اتم جذب به بیشتری تمایل

 شود استفاده آمونیاک گاز برای حسگر عنوانبه تواندمی نانومخروط

(2013 al., et Baei). ایهسته مغناطیس رزونانس ،2012 در 

et Mirzaei ) شد بررسی AlP و BN، BP، AlN یهاطنانومخرو

                                                 
1. Boron Nitride Nanocones 

2012 al.,). یهاطنانومخرو الکترونی خواص ،2003 در BN تحت

 گفتنی .(al., et Machado 2003) شدند مطالعه الکتریکی میدان تأثیر

 یهاطنانومخرو رأس زاویه و ارتفاع تأثیر درخصوص که است

 ایهسته چهارقطبی رزونانس و ساختاری خواص در بورنیتریدی

 ،بار اولین برای ،پژوهش این در .است نشده انجام تحقیقی تاکنون

 گوناگون هایزاویه و ارتفاع در هانانومخروط گوناگون خواص

 ربیتج کارهای در طرح این نتایج که است امید است. شده بررسی

 غیره و داروها گازها، جذب منظوربه هانانومخروط طراحی و

 باشد: زیر تسؤالا گویپاسخ تواندمی طرح این نتایج باشد. راهگشا

 واصخ در یتأثیر چه بورنیترید هاینانومخروط سأر زاویه و ارتفاع

 اسبراس ،بورنیترید هاینانومخروط در دارد؟ الکترونی و ساختاری

 بالاترین است؟ پایدارتر ساختار کدام ،رأس زاویه و ارتفاع

 شیکش مد کدام به مربوط بورنیترید هاینانومخروط در هافرکانس

 در یتأثیر چه بورنیترید هاینانومخروط رأس زاویه و ارتفاع است؟

 در ارتفاع افزایش با ؟دارد آنیزوتروپی پذیریقطبش و پذیریقطبش

 هاالتح چگالی کوانتومی، توصیفگرهای بورنیترید هاینانومخروط

  کند؟می تغییر چگونه اتمی بارهای و پیوند مرتبه و طول و

 

 1تحقیق روش -2
 در بورنیترید هاینانومخروط برای محاسباتی سازیشبیه

 افزارنرم (DFT) چگالی تابعی نظریه از استفاده با گازی فاز

 و B3LYP روش با و (Frisch et al., 2010)0۹ گوسین

 پارامتر )سه B3LYP .است شده انجام cc-pvdz پایه مجموعه

 برای هاروش تریندقیق از یکی پار(-یانگ-لی ترکیبی تابعی

),Ignaczak 1992; Becke &  است شده معرفی انرژی محاسبه

)1998 Illas, & López ;1996 Gomes,  

 در گسترده طوربه B3LYP روش و چگالی تابعی نظریه

al., et Arjmandi 2018; ) اندشده استفاده محاسبات

2019 Kalantarian,). هایگونه برای نیز فرکانس محاسبات 

 تمامی که شد انجام مذکور محاسباتی سطح در نظرمورد

 دهندهنشان امر این .دادند نشان را مثبت فرکانس ساختارها

 .است پتانسیل انرژی سطح روی انرژی حداقل داشتن
 و پیوند مرتبه مقادیر الکترونی، دانسیته توصیفگرهای

 MultiWfn افزارنرم از استفاده با 2هاحالت چگالی نمودارهای

 .(Chen, & Lu 2012) اندآمده دست هب

2. Density Of States (DOS) 
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 بحث و نتایج -3
 هایارتفاع با بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه ساختارهای

 7 تا 3 درجه، 60 رأس زاویه برای آنگستروم 5 تا 1 مخروط

 برای آنگستروم 8 تا 4 درجه، 120 رأس زاویه برای آنگستروم

 240 رأس زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 و درجه 180 رأس زاویه

 از استفاده با LUMO و HOMO ساختارهای همچنین و درجه

DFT/B3LYP/cc-pvdz اند.شده داده نشان 4 تا1 هایشکل در  

 یساختارها تمام در ،دهدمی نشان 1 شکل بررسی

 آنگستروم 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با بورنیترید هاینانومخروط

 روی بیشتر HOMO هایاوربیتال ،درجه 60 رأس زاویه برای

 (.N-N) دارند پیوند نیتروژن با که اندشده متمرکز هایینیتروژن

 تمام در ،همچنین هستند. دوستهسته هاسایت این بنابراین،

 که ،آخر لایه بور هایاتم روی LUMO هایاوربیتال ساختارها،

 .دارند قرار اند،گرفته فاصله پیوند دارای نیتروژن اتم دو از

  هستند. دوسترونـالکت بور هایاتم این ،ابراینــبن

 

Complex HOMO LUMO 

 
5H3N2B   

 
10H5N5B   

 
20H15N15B   

 
15H24N21B 

  

 
20H42N38B   

 و بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه ساختارهای .1 شکل

 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با LUMO و HOMO ساختارهای

 درجه 60 رأس زاویه برای آنگستروم

 ساختارهای برای LUMO و HOMO هایاوربیتال توزیع نحوه

 7 تا 3 مخروط هایارتفاع با بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه

 ساختارها تمام برای درجه، 120 رأس زاویه برای آنگستروم

 هایسایت ،اول ساختار سه برای .(2 )شکل نیست یکسان

 ول(ا لایه در نیتروژن دو جز)به هانیتروژن تمام روی دوستهسته

 HOMO یهاوربیتالا ،16H32N32B ساختار در ،اما .اندشده متمرکز

 .اندشده متمرکز سوم و اول لایه جزبه نیتروژن هایاتم روی

 بورها تمام روی ،اول ساختار سه برای ،LUMO هایاوربیتال

 لتمای هااتم این یعنی ؛دندار قرار اول( لایه در بور اتم دو جز)به

 هایاوربیتال ،16H32N32B ساختار در ،اما دارند. الکترون گرفتن به

LUMO نشان که اندشده متمرکز آخر لایه بور هایاتم روی 

  هستند. دوستالکترون فعال هایسایت بور هایاتم دهدمی

 

Complex HOMO LUMO 

 
8H8N8B   

 
16H12N12B   

 
12H18N18B   

 
24H24N24B   

 
16H32N32B   

 و بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه ساختارهای .2 شکل

 7 تا 3 مخروط هایارتفاع با LUMO و HOMO ساختارهای

 درجه 120 رأس زاویه برای آنگستروم

 

 

 هاینانومخروط ساختارهای تمام در ،3 شکل مطابق
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 زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با بورنیترید

 روی بیشتر HOMO هایاوربیتال درجه، 180 رأس

 (.N-N) دارند پیوند نیتروژن با که اندشده متمرکز هایینیتروژن

 هایاوربیتال )مانند هستند دوستهسته هاسایت این بنابراین،

HOMO هایاوربیتال توزیع نحوه اما درجه(. 60 رأس زاویه با 

LUMO عتوزی نحوه حال،بااین نیست. یکسان ساختارها روی 

LUMO ست.ا نیتروژن هایاتم از بیشتر تقریباً بور هایاتم در 

 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با LUMO و HOMO ساختارهای

 داده نمایش 4 شکل در درجه 240 رأس زاویه برای آنگستروم

 دوستهسته هایسایت که دهدمی نشان شکل این اند.شده

 هایسایت و ساختارها این نیتروژن هایاتم روی بیشتر

 مرکزمت ساختارها این بور هایاتم روی بیشتر دوستالکترون

 طابقتم بور و نیتروژن ساختار با هابررسی این نتایج اند.شده

 با بور و دوستهسته الکترونجفت داشتن با نیتروژن دارد.

 است. دوستهسته خالی اوربیتال داشتن

 

Complex HOMO LUMO 

 
6H7N5B   

 
12H9N9B   

 
9H15N12B   

 
18H18N18B   

 
12H26N22B   

 و بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه ساختارهای .3 شکل

 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با LUMO و HOMO ساختارهای

                                                 
1. Mayer bond order 

 درجه 180 رأس زاویه برای آنگستروم
Complex HOMO LUMO 

 
6H4N4B   

 
10H6N6B   

 
8H7N7B   

 
10H10N10B   

 
10H14N14B   

 و بورنیترید هاینانومخروط شدهبهینه ساختارهای .4 شکل

 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با LUMO و HOMO ساختارهای

 درجه 240 رأس زاویه برای آنگستروم

 

 پیوند مرتبه و طول متوسط -3-1

 هایطنانومخرو کلیدی هایاتم بین پیوند شناسایی منظوربه

 ست.ا شده بررسی پیوند مرتبه و طول متوسط بورنیترید،

 خواص هاآن بیشتر که دارند وجود پیوند مرتبه از تعاریفی

 اندداده قرار مبنا را FBO2 و MBO1 مانند مولکول مکانیکی

)2004 Salvador, & Mayer 1983; Mayer,(. 1 جدول در، 

 به مربوط N-N و B-N پیوندهای مرتبه و طول متوسط

 نشان 1 جدول است. شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 طول متوسط کاهش یا افزایش در کمی هاینظمیبی که دهدمی

 هر در هانانومخروط ارتفاع شدن زیاد با پیوند، مرتبه متوسط و

 هاینانومخروط در دارد. وجود مشخص، زاویه با نانومخروط

 نانومخروط، ارتفاع افزایش با درجه، 60 رأس زاویه با بورنیترید

 نیز یوندپ مرتبه متوسط و افزایش تقریباً پیوندها طول متوسط

 متوسط ،5H3N2B مولکول در مثال، برای یابد.می کاهش

2. Fuzzy bond order 
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 متوسط و مقدار کمترین دارای N-N و B-N پیوند هایطول

 .است روش دو هر در مقدار بیشترین دارای هاآن پیوند مرتبه

 درجه، 120 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در

B32N32H16 دارد. را پیوند طول متوسط مقدار کمترین 

 مولکول در N-N پیوند طول متوسط مقدار کمترین

B22N26H12 یوندپ مرتبه متوسط مقدار بیشترین همچنین و 

 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در روش( دو هر )در

 کمترین نانومخروط، این در همچنین، شود.می دیده درجه 180

 و B9N9H12 مولکول در B-N پیوند طول متوسط مقدار

 ودوج روش( دو هر )در پیوند مرتبه متوسط مقدار بیشترین

 درجه، 240 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در دارد.

 ارد.د را پیوند طول متوسط مقدار بیشترین B4N4H6 مولکول

 ینب پیوند طول متوسط نانومخروط، این در ارتفاع افزایش با

  یابد.می کاهش نیتروژن و بور هایاتم

 

 بورنیترید هاینانومخروط به مربوط N-N و B-N پیوندهای مرتبه و طول متوسط .1 جدول

Disclination angle Complex 
B-N N-N 

Bond Length 
Bond Order 

Bond Length 
Bond Order 

MBO FBO MBO FBO 

60 

5H3N2B 1.430 1.378 1.283 1.410 1.017 1.299 
10H5N5B 1.432 1.320 1.240 1.410 0.928 1.169 
20H15N15B 1.448 1.252 1.162 1.441 0.933 1.158 
15H24N21B 1.445 1.248 1.153 1.439 0.953 1.203 
20H42N38B 1.446 1.246 1.149 1.438 0.946 1.196 

120 

8H8N8B 1.453 1.237 1.159 - - - 
16H12N12B 1.454 1.239 1.157 - - - 
12H18N18B 1.452 0.952 1.140 - - - 
24H24N24B 1.454 1.229 1.139 - - - 
16H32N32B 1.449 1.228 1.136 - - - 

180 

6H7N5B 1.454 1.248 1.149 1.561 0.853 1.099 
12H9N9B 1.447 1.247 1.164 1.558 0.829 1.054 

9H15N12B 1.452 1.237 1.137 1.528 0.884 1.123 
18H18N18B 1.453 1.226 1.130 1.525 0.864 1.089 
12H26N22B 1.449 1.228 1.135 1.504 0.896 1.135 

240 

6H4N4B 1.506 1.209 1.122 - - - 
10H6N6B 1.458 1.248 1.166 - - - 
8H7N7B 1.482 1.209 1.122 - - - 
10H10N10B 1.465 1.207 1.119 - - - 
10H14N14B 1.462 1.213 1.121 - - - 

 

 کوانتومی پارامترهای -3-2

 طلاعاتیا که هستند اعدادی الکترونی دانسیته توصیفگرهای

 خواص محاسبه به و دهندمی مولکولی خصوصیات درخصوص

 هایارتفاع با بورنیترید هاینانومخروط مولکولی توصیفگرهای

نهبهی ساختارهای به توجه با گوناگون رأس هایزاویه و مخروط

 نشان 2 جدول در توصیفگرها این .کنندمی کمک هاآن شده

 با بورنیترید هاینانومخروط در ،2 جدول براساس .اندشده داده

 سختی کمتر، انرژی گاف B38N42H20 درجه، 60 رأس زاویه

 یالکترونگاتیو اما دارد. بیشتری پذیریواکنش درنتیجه و کمتر

 بقیه از بیشتر B5N5H10 در الکترون گرفتن به تمایل و

 در است. درجه 60 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط

 نانومخروط درجه، 120 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط

 سختی کمتر، انرژی گاف دارای آنگستروم 6 مخروط ارتفاع با

 با نانومخروط .است یبیشتر پذیریواکنش رنتیجهد و کمتر

 است الکترونگاتیوی بیشترین دارای آنگستروم 4 مخروط ارتفاع

 6 روطمخ .دارد الکترون گرفتن به بیشتری تمایل درنتیجه و

 هرنتیجد و کمتر سختی کمتر، انرژی گاف دارای آنگستروم

 4 مخروط ارتفاع با نانومخروط .است بیشتری پذیریواکنش

 تمایل تیجهدرن و است الکترونگاتیوی بیشترین دارای آنگستروم

 گاف دلیلبه ،B22N26H12 دارد. الکترون گرفتن به بیشتری

 ینب بیشتری پذیریواکنش کمتر، سختی و کمتر انرژی

 اما دارد. درجه 180 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط

B9N9H12 در دارد. الکترون گرفتن به بیشتری تمایل 

 ارتفاع و درجه 240 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط
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 و کمتر انرژی )گاف بیشتر پذیریواکنش ،آنگستروم 8 مخروط

 وجود کترونال گرفتن به بیشتری تمایل همچنین و کمتر( سختی

 با ،درجه 240 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در دارد.

 شافزای الکترونگاتیوی و پذیریواکنش ،مخروط ارتفاع افزایش

 .یابدمی

 

 BNNCs کوانتومی توصیفگرهای .2 جدول
Disclination 

angle 
Complex (eV)gE η(eV) χ(eV) 

60 

5H3N2B 6.969 3.484 2.461 
10H5N5B 5.332 2.666 3.851 
20H15N15B 4.891 2.446 3.283 
15H24N21B 4.927 2.463 2.664 
20H42N38B 4.683 2.341 2.604 

120 

8H8N8B 6.730 3.365 3.613 
16H12N12B 6.017 3.008 3.893 
12H18N18B 6.232 3.116 3.727 
24H24N24B 5.792 2.896 3.688 
16H32N32B 6.320 3.160 3.557 

180 

6H7N5B 5.145 2.573 3.617 
12H9N9B 5.610 2.805 4.404 

9H15N12B 4.755 2.377 3.515 
18H18N18B 4.733 2.366 3.551 
12H26N22B 4.157 2.079 3.161 

240 

6H4N4B 6.888 3.444 3.493 
10H6N6B 5.978 2.989 3.680 
8H7N7B 5.672 2.836 3.759 
10H10N10B 5.471 2.735 4.012 
10H14N14B 5.265 2.633 4.023 

 

 هاحالت چگالی -3-3

 نوار یک در الکترونی هایحالت تعداد به هاحالت چگالی

 هاییالتح بیانگر که شودمی گفته ظرفیت( - )رسانش الکترونی

 تعداد ،عبارتی به است. E+dE و E بین هاآن انرژی که است

 دارد. نام «هاحالت چگالی» انرژی واحد در دردسترس حالات

 هاینانومخروط در مخروط ارتفاع افزایش با ،5 شکل براساس

 د.یابمی افزایش هاحالت چگالی مقدار ،شدهبهینه بورنیترید

 هاینانومخروط الکترون اشغال یهاحالت تعداد ،بنابراین

 دهندهشانن که کندمی تغییر هامخروط ارتفاع افزایش با بورنیترید

 ست.ا رأس زاویه تغییر و ارتفاع افزایش با ساختارها تغییرات

 ددهمی نشان انرژی گاف از حاصل نتایج با هاشکل این مقایسه

 بین فاختلا زیرا ؛دارد وجود نتیجه دو این بین مطلوبی تطابق که

 درجه 240 و 180 ،120 ،60 در انرژی گاف بیشترین و کمترین

 است آنگستروم 623/1 و 453/1 /.،۹38 ،286/2 با برابر ترتیببه

 شود.می مشاهده نیز هاحالت چگالی نمودار در اختلاف این و

 گاف محدوده بین مطلوبی تطابق که دندهمی نشان هاشکل این

 زیرا ؛دارد وجود LUMO و HOMO از حاصل نتایج و انرژی

 است صفر نمودار در یشهاحالت چگالی انرژی که ایمحدوده

 LUMO و HOMO هایانرژی بازه در و است انرژی گاف دارای

 دارد. قرار

 

 

 

 

 
 شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط DOS .5 شکل

 پذیریقطبش -4-3

 ترکیبات خطیغیر نوری خواص کردن مشخص برای
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 پذیریقطبش و (α) پذیریقطبش مقادیر موردمطالعه،

 این بر اند.شده محاسبه (μ) دوقطبی ممان و (α∆) 1آنیزوتروپی

 (،1) رابطه در جهت سه در کل دوقطبی ممان اساس،

 طهراب در آنیزوتروپی پذیریقطبش و (2) رابطه در پذیریقطبش

 3 جدول در محاسبات این نتایج اند.شده محاسبه (3)

 است. شده آوریجمع

 

𝜇𝑡𝑜𝑡 (1 )معادله = (μ
x
2 + μ

y
2 + μ

z
2)

1

2 

 

αtot (2 )معادله =
1

3
(αxx + αyy + αzz) 

 

α∆ (3 )معادله = ((
1

2
(αxx − αyy)

2
+ (αxx − αzz)

2
+ 

 (αyy − αzz)
2
+ 6(αxy

2 + αxz
2 + αyz

2)) 
 

 زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در ،3 جدول مطابق

 یپذیرقطبش و پذیریقطبش و دوقطبی ممان درجه، 60 رأس

 ند.یابمی افزایش نانومخروط ارتفاع افزایش با آنیزوتروپی

 دوقطبی، ممان بیشترین دارای B38N42H20 مولکول

 ینا یعنی است؛ آنیزوتروپی پذیریقطبش و پذیریقطبش

 60 رأس زاویه دارای هایمولکول بقیه با مقایسه در مولکول،

 تایجن با نتایج این دارد. بیشتری پذیریواکنش و نرمی درجه،

 هاینانومخروط در دارند. مطابقت کوانتومی توصیفگرهای

 B32N32H16 نانومخروط درجه، 120 رأس زاویه با بورنیترید

 ذیریپقطبش و پذیریقطبش دوقطبی، ممان بیشترین دارای

 و پذیریقطبش ها،نانومخروط این در است. آنیزوتروپی

 فزایشا نانومخروط ارتفاع افزایش با آنیزوتروپی پذیریقطبش

 ارد.د کمی نظمیبی دوقطبی ممان در تغییرات این اما یابد،می

 یپذیرقطبش دوقطبی، ممان دلیلبه ،B22N26H12 نانومخروط

 از شتریبی پذیریواکنش بالاتر، آنیزوتروپی پذیریقطبش و

 این دارد. درجه 180 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط

 در .دارند مطابقت کوانتومی توصیفگرهای نتایج با نتایج

 درجه، 240 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط

B14N14H10 دوقطبی، )ممان بیشتری نرمی دارای 

 با که تاس بالاتر( آنیزوتروپی پذیریقطبش و پذیریقطبش

                                                 
1. Anisotropic polarization 

2. Hirshfeld 

 .دارد مطابقت کوانتومی توصیفگرهای نتایج

 

 بورنیترید هاینانومخروط پذیریقطبش و دوقطبی ممان .3 جدول
Disclination 

Angle 
Complex (D)totµ 

23−.10totα 

(esu) 

23-.10∆𝛂 

(esu) 

60 

5H3N2B 1.360 0.639 0.384 

10H5N5B 1.915 1.467 1.031 

20H15N15B 3.064 4.186 2.614 

15H24N21B 5.107 5.661 3.674 

20H42N38B 7.031 10.306 6.833 

120 

8H8N8B 2.611 1.934 0.813 

16H12N12B 1.829 3.186 1.516 

12H18N18B 4.069 4.344 1.677 

24H24N24B 4.359 6.223 2.379 

16H32N32B 5.352 7.874 3.002 

180 

6H7N5B 4.664 1.361 0.315 

12H9N9B 6.478 2.420 0.841 

9H15N12B 5.503 3.043 0.447 

18H18N18B 8.651 4.566 0.848 

12H26N22B 8.747 5.520 0.461 

240 

6H4N4B 2.960 0.987 0.109 

10H6N6B 2.607 1.632 0.439 

8H7N7B 1.462 1.722 0.250 

10H10N10B 1.311 2.448 0.662 

10H14N14B 4.557 3.252 0.689 

 

 1الکتریکی بار -5-3

 ممان در ،هااتم بار عنوانبه ،اتمی الکتریکی بار محاسبات

 از سیاریب و الکترونی ساختار مولکولی، پذیریقطبش دوقطبی،

 .هستند تأثیرگذار مولکولی هایسیستم به مربوط خواص

 روش دو با ساختارها تمام برای اتمی یئجز بارهای محاسبات

 در .اندشده انجام ADCH3 (2012a Chen, & Lu) و 2هرشفیلد

 هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی بارهای ،6 شکل

 برای آنگستروم 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 ADCH و هرشفیلد روش دو توسط درجه 60 رأس زاویه

 .اندشده داده مایشن

 تمام در شود،می مشاهده 6 شکل در که طورهمان

 ارب دارای نیتروژن روش، دو هر در و بورنیترید هاینانومخروط

 هاینانومخروط برای است. مثبت بار دارای بور و منفی

 هـزاوی برای آنگستروم 1 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

3. Atomic Dipole Moment Corrected Hirshfeld (ADCH)  
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 هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی بارهای نمودار .6 شکل

 برای آنگستروم 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه 60 رأس زاویه

 

 ژننیترو به مربوط منفی بار مقدار بیشترین درجه، 60 رأس

 27۹/0 و 205/0 مقادیر با بور( اتم دو بین )نیتروژن 4 شماره

 0۹4/0 قادیرم با بور هایاتم به مربوط مثبت بار بیشترین و است

 ADCH و هرشفیلد هایروش براساس ترتیببه 024/0 و

 دوم( حلقه در نیتروژن )دو 8 و 1 شماره هایننیتروژ است.

 با بور اتم دو و 484/0 و 212/0 منفی بار مقدار بیشترین دارای

 دارای 147/0 و 1۹5/0 با اول( حلقه )در 6 و 5 یهاشماره

 هرشفیلد هایروش براساس ترتیببه مثبت بار مقدار بیشترین

 ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط در ADCH و

 بورنیترید هاینانومخروط در هستند. آنگستروم 2 مخروط

 بار مقدار بیشترین آنگستروم، 3 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 اتم سه به وصل سوم حلقه )در B26 به مربوط (242/0) مثبت

 به مربوط (224/0) مثبت بار مقدار بیشترین سپس و نیتروژن(

 ADCH روش با (N اتم سه به وصل اول حلقه در) B15 بور

 مربوط (221/0 و 233/0) مثبت بار مقادیر بیشترین درنهایت و

 با (N اتم سه به وصل دوم حلقه در بور های)اتم B12 و B7 به

 یمنف بار مقادیر بیشترین طرفی، از .است هرشفیلد روش

 هایاتم به مربوط ترتیببه 52۹/0 و 580/0 ،5۹0/0 ،616/0

N4،N1 ، N27 و N20 روش در آخر( حلقه های)نیتروژن 

ADCH به مربوط و N27 آخر(، حلقه )نیتروژن N17 نیتروژن( 

 های)نیتروژن N18 و N5 اول(، حلقه در بور اتم سه به وصل

 ،228/0 مقادیر با ترتیببه دوم( حلقه در بور اتم سه به وصل

 در .هستند هرشفیلد روش در 220/0 و 222/0 ،227/0

 4 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 قادیرم بیشترین دارای حلقه آخرین نیتروژن هایاتم آنگستروم،

 ،338/0 ،33۹/0 ،342/0 ،366/0 ،378/0 ،385/0 منفی ربا

 ، N6، N42،N19 به مربوط ترتیببه 320/0 و 333/0 ،334/0

N44، N18، N5، N45 (بور اتم دو به متصل نیتروژن های)اتم 

 وشر در بور( اتم یک به متصل نیتروژن های)اتم N31 و N7 و

ADCH ل)متص اول حلقه در نیتروژن اتم به مربوط همچنین و 

 با N19 و N42 سپس و 226/0 مقدار با (N26) (بور اتم سه به

 بیشترین .هستند هرشفیلد روش در 218/0 و 21۹/0 مقادیر

 که است بور هایاتم به مربوط روش دو هر در مثبت بار مقادیر

 وصل نیتروژن اتم سه به بور )هر دارند قرار سوم حلقه روی

 مقادیر دارای ترتیببه B9 و B12، B28، B37 هایاتم که است(

 دارای و ADCH روش در 223/0 و 225/0 ،235/0 ،235/0

 هرشفیلد روش در 214/0 و 214/0 ،217/0 ،217/0 مقادیر

 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط در .هستند
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 حلقه تروژننی هایاتم به مربوط منفی بار بیشترین آنگستروم، 5

 ،37۹/0 مقادیر با ترتیببه 38 و1۹ ،6 ،77 ،7۹ هایشماره با آخر

 و است ADCH روش در 371/0 و 373/0 ،373/0 ،375/0

 حلقه در )نیتروژن N46 به مربوط منفی بار بیشترین همچنین

 موجود های)نیتروژن N19و N77، N54، N38، N79، N6 اول(،

 ،21۹/0 ،220/0 ،226/0 مقادیر با ترتیببه آخر( حلقه در

 در .است هرشفیلد روش در 217/0 و 217/0 ،218/0 ،218/0

 ویر بور هایاتم به مربوط مثبت بار بیشترین روش، دو هر

 و B48 عبارتی، به .است نیتروژن( اتم سه به )وصل سوم حلقه

B28 روش در 22۹/0 یکسان مقدار دارای ADCH مقدار و 

 بارهای ،7 شکل در هستند. هرشفیلد روش در 217/0 یکسان

 اب شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی

 120 رأس زاویه برای آنگستروم 7 تا 3 مخروط هایارتفاع

  .اندشده داده نمایش ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه

 تمام در دهد،می نشان 7 شکل که طورهمان

 دارای بور و منفی بار دارای نیتروژن بورنیترید، هاینانومخروط

 بورنیترید هاینانومخروط برای است. روش دو هر در مثبت بار

 120 رأس زاویه برای آنگستروم 3 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 یکسان مقدار با سوم( آخر)حلقه حلقه روی هاینیتروژن درجه،

362/0 (N5، N6، N14 و N16) روش در ADCH اتم دو و 

 انیکس مقدار با بور( اتم سه به )وصل اول حلقه در نیتروژن

 و دهستن منفی بار بیشترین دارای هرشفیلد روش در 246/0

 سه به وصل دوم، حلقه )در 12 و 4 هایشماره با بور هایاتم

 B8 و B7 همچنین و 236/0 یکسان مقدار با نیتروژن( اتم

 دارمق با نیتروژن( اتم سه به وصل اول، حلقه در بور های)اتم

 در 214/0 یکسان مقدار با و ADCH روش در 211/0 یکسان

 برای دارند. را مثبت بار بیشترین هرشفیلد روش

 4 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 )با N1 و N21 آخر، حلقه روی نیتروژن هایاتم آنگستروم،

 (58۹/0 یکسان مقدار )با N4 و N16 و (600/0یکسان مقدار

 یکسان مقدار )با اول حلقه هاینیتروژن و ADCH روش در

 در (226/0 یکسان مقدار )با دوم حلقه هاینیتروژن و (24۹/0

 هستند. منفی بار مقدار بیشترین دارای هرشفیلد روش

 

 
 هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی بارهای نمودار .7 شکل

 برای آنگستروم 7 تا 3 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه 120 رأس زاویه

 

 237/0 مقدار با (B17 و B7) دوم حلقه روی بور هایاتم

 دارای هرشفیلد و ADCH یهاروش با ترتیببه 243/0 و

 بورنیترید هاینانومخروط برای هستند. مثبت بار مقدار بیشترین

 نفیم بار مقدار بیشترین آنگستروم، 5 مخروط ارتفاع با شدهبهینه
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 با N6 و N33 مخصوصاً) آخر حلقه هاینیتروژن به مربوط

 )با اول حلقه هاینیتروژن و ADCH روش در (565/0 مقدار

 روش در آخر حلقه هاینیتروژن سپس و (250/0 مقدار

 روش در مثبت بار مقدار بیشترین است. شده محاسبه هرشفیلد

ADCH انیکس مقدار با سوم حلقه روی بور اتم چهار به مربوط 

 با چهارم حلقه روی بور اتم چهار به مربوط سپس و 358/0

 روش در مثبت بار بیشترین است. 353/0 یکسان مقدار

 انیکس مقدار با اول حلقه در بور اتم دو به مربوط هرشفیلد

 قدارم با سوم حلقه روی بور اتم چهار به مربوط سپس و 223/0

 هشدبهینه بورنیترید هاینانومخروط برای است. 221/0 یکسان

 رمقادی با آخر حلقه هاینیتروژن آنگستروم، 6 مخروط ارتفاع با

604/0 (N5،) 5۹۹/0 (N39،) 564/0 (N24،) 540/0 (N1،) 

532/0 (N32) 4۹۹/0 و (N3) روش در ADCH اتم دو و 

 سپس و 248/0 یکسان مقدار با اول حلقه در نیتروژن

 231/0 (N39،) (،N5) 237/0 مقادیر با آخر حلقه هاینیتروژن

230/0 (N24،) 225/0 (N1،) 225/0 (N32) 225/0 و (N3) 

 .هستند منفی بار مقدار بیشترین دارای هرشفیلد روش در

 حلقه در (B8) 231/0 و (B21) 233/0 مقادیر با بور هایاتم

 (B4) 255/0 مقادیر با بور هایاتم و هرشفیلد روش در چهارم

 بیشترین ADCH روش در چهارم حلقه در (B37) 22۹/0 و

 بورنیترید هاینانومخروط برای دارند. را مثبت بار مقادیر

 نفیم بار مقدار بیشترین آنگستروم، 7 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 با N61 و N63 مخصوصاً( آخر حلقه هاینیتروژن به مربوط

 یکسان مقدار با N19 و N6 همچنین و 376/0 یکسان مقدار

 با اول حلقه در نیتروژن اتم دو و ADCH روش در (376/0

 با دوم حلقه در نیتروژن اتم دو سپس و 247/0 یکسان مقادیر

 در آخر حلقه در نیتروژن هایاتم گاهآن و 21۹/0 یکسان مقادیر

 در بور اتم چهار .است هرشفیلد روش در 215/0 تا 217/0 بازه

 اتم دو و ADCH روش در 227/0 یکسان مقدار با سوم حلقه

 بور اتم چهار سپس و 223/0 یکسان مقدار با دوم حلقه در بور

 هرشفیلد روش در 222/0 یکسان مقدار با سوم حلقه در

 بور اتمی بارهای ،8 شکل در دارند. را مثبت بار مقدار بیشترین

 با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط برای نیتروژن و

 180 رأس زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع

  است. شده داده نمایش ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه

 

 

 

 

 
 هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی بارهای نمودار .8 شکل

 برای آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه 180 رأس زاویه

 

 تمام در دهد،می نشان 8 شکل که طورهمان

 بار دارای نیتروژن روش، دو هر در بورنیترید، هاینانومخروط

 هاینانومخروط برای است. مثبت بار دارای بور و منفی
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 زاویه برای آنگستروم 4 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 12 هایشماره با آخر حلقه هاینیتروژن درجه، 180 رأس

 و ADCH روش در (312/0) 3 و (322/0) 10 (،41۹/0)

 حلقه هاینیتروژن سپس و دوم حلقه در N6 (22۹/0) نیتروژن

 دارای هرشفیلد روش در (206/0 و 205/0) N3 و N10 آخر

 B4 و B8 که دهدمی نشان محاسبات هستند. منفی بار بیشترین

 206/0 و 221/0 و ADCH روش در 23۹/0 و 2۹0/0 مقادیر با

 برای ند.هست مثبت بار مقادیر بیشترین دارای هرشفیلد روش در

 5 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 4۹8/0 مقادیر با N15 و N10 آخر حلقه نیتروژن دو آنگستروم،

 و 235/0 مقدار با N8 همچنین و ADCH روش در 482/0 و

 206/0 و 207/0 مقادیر با N15 و N10 آخر حلقه نیتروژن دو

 .ندهست منفی بار مقادیر بیشترین دارای هرشفیلد روش در

 و 255/0 مقادیر با (B2 و B11) دوم حلقه در بور هایاتم

 در )بور B11، B6 بور هایاتم و هرشفیلد روش در 235/0

 در 1۹2/0 و 222/0 ،267/0 مقادیر با ترتیببه B2 و اول( حلقه

 هاینانومخروط برای دارند. را مثبت بار بیشترین ADCH روش

 در بور اتم آنگستروم، 6 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 237/0 ،256/0 مقادیر با ترتیببه B16 و B1 (،B10) اول حلقه

 B13) سوم حلقه در بور اتم دو و ADCH روش در 236/0 و

 روش در B16 (223/0) و 228/0 و 22۹/0 مقادیر با (B19 و

 شترینبی هستند. مثبت بار مقادیر بیشترین دارای هرشفیلد

 حلقه هاینیتروژن به مربوط ADCH روش در منفی بار مقادیر

 و (386/0 مقدار با N24 و 421/0 مقدار با N2 )مخصوصاً آخر

 سپس و N12 (236/0) به مربوط هرشفیلد روش در

 بوده (225/0 مقدار با N24 )مخصوصاً آخر حلقه هاینیتروژن

 ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط برای است.

 ،N13 مخصوصاً) آخر حلقه هاینیتروژن آنگستروم، 7 مخروط

N27 و N20 روش در (552/0 و 557/0 ،58۹/0 مقادیر با 

ADCH نیتروژن هایاتم و N16 (238/0،) N26(230/0،) N19 

 بیشترین دارای هرشفیلد روش در N27 (226/0) و (230/0)

 ثبتم بار مقادیر بیشترین همچنین، هستند. منفی بار مقادیر

 B10 (242/0،) B28 و 251/0 مقدار با (B14) بور اتم به مربوط

 B10 یهااتم و ADCH روش در B21 (232/0) و (242/0)

(231/0،) B21 (226/0،) B18 (222/0) و B17 (221/0) در 

 بورنیترید هاینانومخروط برای است. بوده هرشفیلد روش

 آخر حلقه هاینیتروژن آنگستروم، 8 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 و ADCH روش در (N8) 30۹/0 و (N47) 383/0 بازه در

 در N3 (222/0) و N21 (233/0،) N47 (223/0) هاینیتروژن

 ترینبیش دارند. را منفی بار مقادیر بیشترین هرشفیلد روش

 و (251/0) اول حلقه در بور اتم به مربوط مثبت بار مقادیر

 در B11 (227/0) و B27 (22۹/0) دوم حلقه در بور هایاتم

 231/0 یکسان مقدار با سوم حلقه بور هایاتم و ADCH روش

 روش در 224/0 یکسان مقادیر با دوم حلقه بور هایاتم و

 برای نیتروژن و بور اتمی بارهای ،۹ شکل در .است هرشفیلد

 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 هرشفیلد روش دو در درجه 240 رأس زاویه برای آنگستروم 8

  است. شده داده نمایش ADCH و

 

 

 

 

 هاینانومخروط برای نیتروژن و بور اتمی بارهای نمودار .9 شکل

  آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 ADCH و هرشفیلد روش دو در درجه 240 رأس زاویه برای
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  .9 شکل ادامه

 

 تمام در دهد،می نشان ۹ شکل که طورهمان

 بار دارای نیتروژن روش، دو هر در بورنیترید، هاینانومخروط

 بورنیترید هاینانومخروط برای است. مثبت بار دارای بور و منفی

 240 رأس زاویه برای آنگستروم 4 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 ترتیببه 218/0 و 30۹/0 با 8 و 6 ،5 شماره هاینیتروژن درجه،

 نفیم بار مقادیر بیشترین دارای هرشفیلد و ADCH روش دو در

 ترتیببه 4 شماره بور هرشفیلد، و ADCH روش دو در هستند.

 رایب دارد. را مثبت بار مقادیر بیشترین 181/0 و 174/0 مقادیر با

 5 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید هاینانومخروط

 روش در N2 (305/0) و N9 (352/0،) N4(351/0) آنگستروم،

ADCH و N2 (262/0،) N7 و N11 و (215/0 یکسان مقدار )با 

N6 (211/0) ار منفی بار مقادیر بیشترین هرشفیلد روش در 

 با 5 شماره با بور اتم که دهدمی نشان محاسبات همچنین، دارند.

 روش و ADCH روش در ترتیببه ،273/0 و 338/0 مقادیر

 هایخروطنانوم برای دارد. را مثبت بار مقادیر بیشترین هرشفیلد،

 نیتروژن اتم دو آنگستروم، 6 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

N10 و N5 سپس و 3۹0/0 یکسان مقدار با N5 306/0 مقدار با 

 مقدار با 8 و 12 هایشماره با نیتروژن اتم دو و ADCH روش در

 مقدار با N5 و N10 نیتروژن اتم دو سپس و 243/0 یکسان بار

 نفیم بار مقادیر بیشترین دارای هرشفیلد روش در 218/0 یکسان

 235/0 یکسان بار مقدار با ۹ و 3 هایشماره با بور هایاتم هستند.

 دارای هرشفیلد روش در 234/0 مقدار و ADCH روش در

 بورنیترید هاینانومخروط برای هستند. مثبت بار مقادیر بیشترین

 مثبت بار مقادیر بیشترین آنگستروم، 7 مخروط ارتفاع با شدهبهینه

 و (251/0) 17 (،251/0) 14 هایشماره با بور هایاتم به مربوط

 B8 (246/0،) B14 هایاتم و ADCH روش در (242/0) 8

 N19، N18 است. هرشفیلد روش در B17 (233/0) و (233/0)

 روش در 328/0 و 342/0 ،342/0 مقادیر با ترتیببه N7 و

ADCH هایاتم و N10 و N15 همچنین و 250/0 مقدار با N13 

 مقادیر بیشترین دارای 237/0 مقدار با N3 و 23۹/0 مقدار با N6 و

 هاینانومخروط برای هستند. هرشفیلد روش در منفی بار

 ادیرمق بیشترین آنگستروم، 8 مخروط ارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

 یکسان مقدار با 28 و 26 نیتروژن هایاتم به مربوط منفی بار

 340/0 یکسان مقدار با 2 و 16 نیتروژن هایاتم سپس و 346/0

 یکسان مقدار با N19 و N12 هایاتم برای و ADCH روش در

 مقدار با N15 و N7 و 243/0 مقدار با N4 همچنین و 253/0

 بیشترین این، بر علاوه است. هرشفیلد روش در 233/0 یکسان

 اب بور هایاتم به مربوط نانومخروط این در مثبت بار مقادیر

 مقدار )با 27 ،18 ،21 و (23۹/0) 6 (،262/0) 10 هایشماره

 B10 (253/0،) B6 هایاتم و ADCH روش در (238/0 یکسان

 روش در (22۹/0 یکسان مقدار )با B13 و B5 و (0231/0)

 است. هرشفیلد

 

 IR طیف -6-3

 مولکولی ساختارهای توانمی بینیطیف هایروش با

 هایفرکانس و پیوندی( هایزاویه و هاطول ها،بندی)صورت

 درباره تجربی اطلاعات بیشتر کرد. بررسی را مولکولی ارتعاشی

 .ندآیمی دست به بینیطیف از هامولکول و هااتم انرژی ترازهای
 هامولکول نوسانی یا ارتعاشی حرکت رب IR سنجیطیف مبنای

 هاینانومخروط برای IR طیف ،10 شکل در است. استوار

 برای آنگستروم 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه بورنیترید

  است. شده داده نمایش درجه 60 رأس زاویه

 60 زاویه با نانومخروط در ارتعاشی فرکانس بیشترین

  کششی فرکانس به مربوط آنگستروم 1 ارتفاع و درجه

  ت.ـاس km/mol 33 دتـش اـب H7-N4 (1-cm366۹) دــونـپی
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 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف نمودار .10 شکل

  آنگستروم 5 تا 1 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 درجه 60 رأس زاویه برای

 

 کششی مدهای به مربوط cm2665-1 منطقه در تیز باند اولین

                                                 
1. Scissoring 

B2-H10 و B3-H9 شدت باkm/mol 241 .بالاترین است 

 به آنگستروم 2 ارتفاع با نانومخروط ارتعاشی هایفرکانس

 در H17-N8-H18 و H12-N1-H11 نامتقارن کششی ارتعاش

 شدت با و cm3714-1 و cm3715-1 مقادیر با دوم حلقه

km/mol45 و km/mol37 دارد. اختصاص  

 مقدار با شدت بیشترین نانومخروط، این در همچنین،

km/mol562 1 فرکانس و-cm1602 هایارتعاش به مربوط 

 است. دوم حلقه درH18-N8-H17 و H11-N1-H12 1وارقیچی

 رد نامتقارن کششی ارتعاشات به مربوط بالاتر هایفرکانس

 مدهای مخصوصاً آنگستروم 3 ارتفاع با نانومخروط آخر حلقه

 شدت و cm3707-1 فرکانس با H36-N4-H35 کششی

km/mol31 کششی مدهای و H31-N1-H32 فرکانس با  
1-cm3700 شدت و km/mol42 .هب پیک شدت بیشترین است 

 ،km/mol1772 مقادیر با 20H15N15B تغییرشکل حالت

km/mol1445 و km/mol1417 هایفرکانس با ترتیببه و -cm

11470، 1-cm1483 1 و-cm1420 بالاتر هایفرکانس دارد. تعلق 

 4 ارتفاع با نانومخروط آخر حلقه در کششی ارتعاشات به

 و N7-H50 (km/mol1۹) کششی مدهای مخصوصاً آنگستروم

H48-N5 و H53-N18 (km/mol38) 1 فرکانس با-cm3606 

 تغییرشکل حالت به پیک شدت بیشترین دارند. تعلق

15H24N21B مقادیر با km/mol 3816 و km/mol2653 ترتیببه 

 در دارد. تعلق cm1512-1 و cm1516-1 هایفرکانس با

 هایفرکانس بالاترین آنگستروم، 5 ارتفاع با نانومخروط

 هک طوریبه است، آخر حلقه کششی مدهای به مربوط ارتعاشی

 مدهای و cm3526-3607-1 محدوده در H-N کششی مدهای

 بیشترین هستند. cm 2616-2647-1 محدوده در H-B کششی

 مقادیر با 20H42N38B تغییرشکل حالت به پیک شدت

km/mol6881 و km/mol5720 1475 هایفرکانس با ترتیببه 

 دارد. تعلق cm150۹-1 و

 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف ،11 شکل در

 رأس زاویه برای آنگستروم 7 تا 3 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 3 ارتفاع با نانومخروط در .است شده داده نمایش درجه 120

 کششی مدهای به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین آنگستروم،

cm- محدوده در H-N کششی مدهای که طوریبه است، آخر حلقه
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-cm 2612-1 محدوده در H-B کششی مدهای و 135۹2-35۹4

 8H8N8B تغییرشکل حالت به پیک شدت بیشترین هستند. 2627

 ابـ رتیبــتهبـ km/mol132۹ و km/mol1702 مقادیر با

 دارد. قـتعل cm1443-1 و 145۹ ایــهانســرکـف

 

 

 

 

 

 

 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف نمودار .11 شکل

  آنگستروم 7 تا 3 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 درجه 120 رأس زاویه برای

 4 ارتفاع با نانومخروط در ارتعاشی هایفرکانس بالاترین

 و 2NH نامتقارن و متقارن کششی مدهای به مربوط آنگستروم

2BH کششی مدهای که طوریبه ،است آخر حلقه H-N-H در 

 در H-B-H کششی مدهای و cm35۹5-3710-1 محدوده

 شدت بیشترین ،همچنین هستند. cm2556-265۹-1 محدوده

 حالت به مربوط cm1272-1 فرکانس در (km/mol13۹) پیک

 5 ارتفاع با نانومخروط در .است 16H12N12B تغییرشکل

 هایمد به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین ،آنگستروم

 در H-N کششی مدهای که طوریبه ،است آخر حلقه کششی

 محدوده در H-B کششی مدهای و cm3586-3606-1 محدوده
1-cm2617-2642 .حالت به پیک شدت بیشترین هستند 

 km/mol67۹ و km/mol732 مقادیر با 12H18N18B تغییرشکل

 اختصاص cm263۹-1 و cm1457-1 هایفرکانس با ترتیببه

 6 فاعارت با نانومخروط در ارتعاشی هایفرکانس بیشترین دارد.

 و 2NH نامتقارن و متقارن کششی مدهای به مربوط آنگستروم

2BH کششی مدهای که طوریبه ،است آخر حلقه H-N-H در 

 در H-B-H کششی مدهای و cm3563-3708-1 محدوده

 شدت بیشترین ،همچنین هستند. cm2561-2686-1 محدوده

 سپس و cm1432-1 فرکانس در (km/mol3675) پیک

(km/mol3066) 1-cm1425 و (km/mol23۹۹) 1-cm13۹6 

 با نانومخروط در .است 24H24N24B تغییرشکل حالت به مربوط

 به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین ،آنگستروم 7 ارتفاع

-N کششی مدهای که طوریبه ،است آخر حلقه کششی مدهای

H 1 محدوده در-cm35۹2-3607 کششی مدهای و H-B در 

 هب پیک شدت بیشترین هستند. cm261۹-264۹2-1 محدوده

 و km/mol7474 مقادیر با 16H32N32B تغییرشکل حالت

km/mol66۹5 1 هایفرکانس با ترتیببه-cm14۹0 و  
1-cm1462 دارد. اختصاص 

 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف ،12 شکل در

 زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 با نانومخروط در .است شده داده نمایش درجه 180 رأس

 به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین آنگستروم، 4 ارتفاع

 کششی مد چهار که طوریبه است، آخر حلقه کششی مدهای

H-N 1 محدوده در-cm3516-3614 کششی مد دو و H-B در 

 شدت بیشترین دارند. قرار cm 2612-1 و cm2617-1 محدوده

 مقدار با 6H7N5B تغییرشکل حالت به مربوط پیک

km/mol1531 1 فرکانس و-cm1531 .بالاترین است 
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 آنگستروم 5 ارتفاع با نانومخروط در ارتعاشی هایفرکانس

 حلقه 2BH و 2NH نامتقارن و متقارن کششی مدهای به مربوط

 cm3707-1 و cm3710-1 هایفرکانس که طوریبه است، آخر

 کششی ارتعاشات و H-N-H نامتقارن کششی مد دو به مربوط

 و cm35۹8-1 و cm3601-1 هایفرکانس در H-N-H متقارن

  محدوده در H-B-H نامتقارن کششی مد چهار همچنین
1-cm2630-2701 متقارن کششی مد چهار و H-B-H در 

 بیشترین نانومخروط، این در است. cm2555-2614-1 محدوده

 مربوط که است cm13۹3-1فرکانس در (km/mol780) پیک شدت

 6 ارتفاع با نانومخروط در است. 12H9N9B تغییرشکل حالت به

 کششی مدهای به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین آنگستروم،

  کششی مد شش که طوریبه است، آخر حلقه

H-N 1 محدوده در-cm344۹-3605 کششی مد سه و H-B در 

 دارند. وجود cm2622-1 و cm2627-1 وcm 2643-1 محدوده

 مقدار با 9H15N12B تغییرشکل حالت به پیک شدت بیشترین

km/mol1168 1 فرکانس و-cm1471 بالاترین دارد. اختصاص 

 مربوط آنگستروم 7 ارتفاع با نانومخروط در ارتعاشی هایفرکانس

 است، آخر حلقه 2BH و 2NH نامتقارن و متقارن کششی مدهای به

  و cm3712، 1-cm3707-1 هایفرکانس که طوریبه
1-cm3671 نامتقارن کششی مد سه به مربوط H-N-H و 

 مد به مربوط cm3575-1 و cm3605، 1-cm3604-1 هایفرکانس

  محدوده هایفرکانس همچنین و H-N-H متقارن کششی
1-cm2625-26۹7 نامتقارن کششی مد شش به مربوط H-B-H و 

 مد شش به مربوط cm1865-2583-1 محدوده هایفرکانس

 دتش بیشترین نانومخروط، این در هستند. H-B-H متقارن کششی

 سپس و cm1474-1 فرکانس در (km/mol1560) پیک

(km/mol133۹) 1 فرکانس در-cm1423 حالت به مربوط که است 

 آنگستروم، 8 ارتفاع با نانومخروط در است. 18H18N18B تغییرشکل

 آخر قهحل کششی مدهای به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین

-cm3518-1 محدوده در H-N کششی مد هشت که طوریبه است،

 قرار cm2620-2648-1 محدوده در H-B کششی مد چهار و 3606

 12H26N22B تغییرشکل حالت به مربوط پیک شدت بیشترین دارند.

 km/mol3140 و cm14۹2-1 فرکانس در km/mol3178 مقدار با

 است. cm1500-1 و

 

 

 

 

 

 

 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف نمودار .12 شکل

  آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 درجه 180 رأس زاویه برای

 

 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف ،13 شکل در

 رأس زاویه برای آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 4 ارتفاع با نانومخروط در است. شده داده نمایش درجه 240
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 مد سه به مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین آنگستروم،

  و cm3653، 1-cm3651-1 هایفرکانس با H-N کششی
1-cm3650 کششی مد سه و H-B 1 هایفرکانس با-cm2656، 
1-cm2645 1 و-cm2644 به پیک شدت بیشترین دارند. قرار 

 km/mol371 و km/mol370 مقدار با 6H4N4B تغییرشکل حالت

 یارتعاش هایفرکانس بالاترین دارد. تعلق cm11۹۹-1 فرکانس در

 کششی مدهای به مربوط آنگستروم 5 ارتفاع با نانومخروط در

 نانومخروط این در که طوریبه است، آخر حلقه در 2NH نامتقارن

  ارتعاشی هایفرکانس
1-cm3702 1 و-cm3701 نامتقارن کششی مد دو به مربوط  

H-N-H، 1 فرکانس-cm3640 کششی مد به مربوط H-N، 

 کششی مد دو به مربوط cm35۹0-1 و cm35۹1-1 هایفرکانس

 مد به مربوط cm 2622-1 فرکانس همچنین و H-N-H متقارن

 دو به مربوط cm2605-1 و cm2608-1 هایفرکانس ،H-B کششی

cm- و cm2541-1 هایفرکانس و H-B-H نامتقارن کششی مد

 این در هستند. H-B-H متقارن کششی مد دو به مربوط 12536

 فرکانس در (km/mol5۹5) پیک شدت بیشترین نانومخروط،
1-cm1438 سپس و (km/mol541) فرکانس در  
1-cm1467 10 تغییرشکل حالت به مربوط که شودمی دیدهH6N6B 

 با H-N کششی مد آنگستروم، 6 ارتفاع با نانومخروط در است.

 H-N کششی مد سه سپس و اول حلقه در cm3656-1 فرکانس

  ،cm3608-1 هایفرکانس با آخر حلقه در
1-cm3607 1 و-cm35۹2 درضمن، دارند. را هافرکانس بالاترین 

  آخر حلقه در و cm2654-1 اول حلقه در H-B هایفرکانس
1-cm2616، 1-cm25۹۹ 1 و-cm25۹4 .نانومخروط، این در است 

 cm1462-1فرکانس در (km/mol1204) پیک شدت بیشترین

 بالاترین است. 8H7N7B تغییرشکل حالت به مربوط که است

 مربوط آنگستروم 7 ارتفاع با نانومخروط در ارتعاشی هایفرکانس

cm- فرکانس با آخر حلقه در H-N-H نامتقارن کششی مد به

 )حلقه cm3653-1 هایفرکانس با H-N کششی مدهای ،13701

 متقارن کششی مد و آخر( )حلقه cm35۹8-1 و cm35۹۹-1 و اول(

H-N-H 1 فرکانس با آخر حلقه در-cm35۹4 .مد همچنین، است 

 کششی مد اول(، )حلقه cm2636-1 فرکانس با H-B کششی

 کششی مد آخر(، )حلقه cm2607-1 فرکانس با H-B-H نامتقارن

H-B 1 فرکانس با-cm2603 مد و آخر( )حلقه  

 

 

 

 

 
 بورنیترید هاینانومخروط برای IR طیف نمودار .13 شکل

 آنگستروم 8 تا 4 مخروط هایارتفاع با شدهبهینه

 درجه 240 رأس زاویه برای

 

 در آخر( )حلقه cm2541-1 فرکانس با H-B-H متقارن کششی
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 پیک شدت بیشترین دارند. وجود نانومخروط این

(km/mol1235) 1 فرکانس در-cm1417 سپس و 

(km/mol1158) 1 فرکانس در-cm1435 مربوط که شودمی دیده 

 هایفرکانس بیشترین است. 10H10N10B تغییرشکل حالت به

 مد به مربوط آنگستروم 8 ارتفاع با نانومخروط در ارتعاشی

 مد چهار ،cm3654-1 فرکانس با اول حلقه در H-N کششی

  فرکانس محدوده در آخر حلقه در N-H کششی
1-cm35۹۹-3613، کششی مد H-B فرکانس با اول حلقه در -cm

 محدوده در آخر حلقه در H-B کششی مد چهار و 12638

 پیک شدت بیشترین است. cm2602-2632-1 فرکانس

(km/mol1852) 1 فرکانس در-cm1456 سپس و 

(km/mol1336) 1 فرکانس در-cm1438 تغییر حالت به که است 

 دارد. تعلق 10H14N14B شکل

 

 گیرینتیجه -4
 درجه، 60 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در

20H42N38B نبیشتری همچنین و سختی و انرژی گاف کمترین 

 این ن،بنابرای دارد. را آنیزوتروپی پذیریقطبش و دوقطبی ممان

 60 رأس زاویه دارای یهامولکول بقیه با مقایسه در ،مولکول

 نانومخروط این دارد. بیشتری پذیریواکنش و نرمی درجه،

 تمام در .است N-B پیوند مرتبه متوسط مقدار کمترین دارای

 ژننیترو هایاتم روی منفی بار بیشترین ها،نانومخروط این

 ولا حلقه بور هایاتم روی مثبت بار بیشترین و آخر حلقه

 سوم حلقه و آنگستروم( 2 و 1 هایارتفاع با )نانومخروط

 شده متمرکز آنگستروم( 5 و 4 ،3 هایارتفاع با )نانومخروط

 دم به آخر هایحلقه در ارتعاشی هایفرکانس بالاترین است.

 مد و آنگستروم( 5 و 4 ،1 ارتفاع با نانومخروط) N-H یکشش

 3 و 2 ارتفاع با )نانومخروط H-N-H نامتقارن کششی

 دارد. اختصاص آنگستروم(

 درجه، 120 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در

 انرژی گاف دارای آنگستروم 6 مخروط ارتفاع با نانومخروط

 .است بیشتر پذیریواکنش درنتیجه و کمتر سختی کمتر،

 دوقطبی، ممان یشترینب دارای 16H32N32B نانومخروط

 قدارم کمترین و آنیزوتروپی پذیریقطبش و پذیریقطبش

 ها،نانومخروط این تمام در .است N-B پیوند طول متوسط

 شترینبی و آخر حلقه ژننیترو هایاتم روی منفی بار بیشترین

 هایارتفاع با )نانومخروط دوم حلقه بور هایاتم روی مثبت بار

 7 و 5 هایارتفاع با )نانومخروط سوم حلقه آنگستروم(، 4 و 3

 آنگستروم( 6 ارتفاع با )نانومخروط چهارم حلقه و آنگستروم(

 هایهحلق در ارتعاشی هایفرکانس بالاترین است. شده متمرکز

 7 و 5 ،3 ارتفاع با )نانومخروط N-H یکشش مد به آخر

 ارتفاع با )نانومخروط H-N-H نامتقارن کششی مد و آنگستروم(

 دارد. اختصاص آنگستروم( 6 و 4

12H26N22B، و انرژی گاف کمترین داشتن دلیلبه 

 ورنیتریدب هاینانومخروط بین در بیشتری پذیریواکنش سختی،

 دلیلبه ،مولکول این ،همچنین دارد. درجه 180 رأس زاویه با

 از الاترب آنیزتروپی پذیریقطبش و پذیریقطبش دوقطبی، ممان

 دارد. بیشتری نرمی ،180 رأس زاویه با هانانومخروط بقیه بقیه

 رینبیشت و پیوند طول متوسط مقدار کمترین دارای ،همچنین

 این تمام در .است N-N پیوند مرتبه متوسط مقدار

 لقهح ژننیترو هایاتم روی منفی بار بیشترین ها،نانومخروط

 اول حلقه بور هایاتم روی مثبت بار بیشترین و آخر

 دوم حلقه و آنگستروم( 8 و 7 ،6 ارتفاع با )نانومخروط

 است. شده متمرکز آنگستروم( 5 و 4 هایارتفاع با )نانومخروط

 یکشش مد به آخر هایحلقه در ارتعاشی هایفرکانس بالاترین

N-Hکششی مد و آنگستروم( 8 و 6 ،4 ارتفاع با )نانومخروط 

 آنگستروم( 7 و 5 ارتفاع با )نانومخروط H-N-H نامتقارن

 240 رأس زاویه با بورنیترید هاینانومخروط در دارد. اختصاص

 سختی و انرژی )گاف بیشتر پذیریواکنش 10H14N14B درجه،

 و پذیریقطبش دوقطبی، )ممان بیشتر نرمی و کمتر(

 طول سطمتو مقدار کمترین و بالاتر( آنیزوتروپی پذیریقطبش

 دارد. 240 رأس زاویه با هانانومخروط سایر بین را B-N دپیون

 هایاتم روی منفی بار بیشترین ها،نانومخروط این تمام در

 حلقه ورب هایاتم روی مثبت بار بیشترین و آخر حلقه ژننیترو

 دوم حلقه و آنگستروم( 8 و 5 ،4 ارتفاع با )نانومخروط اول

 است. شده متمرکز آنگستروم( 7 و 6 هایارتفاع با )نانومخروط

 یکشش مد به آخر هایحلقه در ارتعاشی هایفرکانس بالاترین

N-H کششی مد و آنگستروم( 8 و 6 ،4 ارتفاع با )نانومخروط 

 آنگستروم( 7 و 5 ارتفاع با )نانومخروط H-N-H نامتقارن

 با هانانومخروط تمام در :دهدمی نشان نتایج دارد. اختصاص

 DOS نمودارهای در (1 ،درجه 240 و 180 ،120 ،60 هایزاویه
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 انرژی گاف ،است شده صفر هاحالت چگالی انرژی که جایی

 (2 ؛دارد قرار LUMO و HOMO هایانرژی بازه محدوده در

 نتایج همچنین و است یک مرتبه از هااتم تمام بین پیوند مرتبه

 (3 ؛است یکسان تقریباً FBO روش با MBO روش از حاصل

 ایدار بور هایاتم تمام و منفی بار دارای نیتروژن هایاتم تمام

 هب مربوط ارتعاشی هایفرکانس بالاترین (4 و هستند مثبت بار

 ارتعاشی هایفرکانس و است حلقه آخرین کششی مدهای

 مدهای از بالاتر H-N-H ای N-H کششی مدهای به مربوط

 التح به مربوط شدت بیشترین .هستند H-B-H یا B-H کششی

 است. نانومخروط آن تغییرشکل
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