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 (TNT)تری نیتروتولوئن رمزقطیف جذب مادون 

 ماده ای است که به عنوان پیشران و مواد منفجره در مواد استفاده می شود. امروزه شناسایی این ماده از نظر  (TNT)تری نیترو تولوئن 

به طور تجربی اندازه گیری  TNTدارای اهمیت می باشد. در این کار پژوهشی، طیف فروسرخ مسائل امنیتی، آلودگی محیط زیست و نظامی 

 لکول محاسبه شده است.وشده است. سپس با استفاده از طریق روش های شیمی کوانتومی ساختار و فرکانس شیوه های ارتعاشی این م

لکول نسبت داده وبه شیوه های حرکت ارتعاشی این م TNTهای جذبی فروسرخ  تجربی و نظری هرکدام ازپیک سپس با مقایسه داده های

 شده است. نتایج این تحقیق در ساخت لیزر های فروسرخ جهت شناسایی این ترکیب می تواند مورد استفاده قرار گیرد.

 شيمی کوانتومی - ارتعاشی شيوه های -تولوئنتری نيتروطيف جذبی مادون قرمز  -تری نيترو تولوئن : کليد واژه
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Abstract- Trinitrotoluene (TNT) is used as propellant and explosive. Detection of this compound is of great importance from 

security and environmental pollution stand points. In this research, Infrared (IR) spectrum of TNT is recorded. Next, the 

structure and vibrational frequencies of normal modes of TNT molecule are computed by electronic – structure calculations. 
By companies on of the IR peaks of TNT in the computed vibrational frequency, each IR peak is assigned to the corresponding 

normal mode of vibration. The results of the present work can be applied to the identifications of TNT by lasers working in IR 

region. 

Keywords:Trinitrotoluene detection; Infrared absorption spectrum of trinitrotoluene; vibrating techniques; Quantum chemistry 

 و حسين روح الامينی نژاد  *، وحيد صاحب اصغر محمودیان

 دانشکده فيزیک، دانشگاه شهيد باهنر کرمان
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 مقدمه -1

واد منفجره مورد م نیشترياز ب (TNT)1تری نيتروتولوئن

یک  TNT .اول بوده است ینگ جهانجه شده در استفاد

است که بطور  در دمای اتاق زرد رنگ و بی بو بلوری جامد

و حلاليت آن در آب   طبيعی در محيط بوجود نمی آید

درجه  20در  (mg/L)ميلی گرم بر ليتر  130)حدود 

 فرمول .]1[ ( و فشار بخار نسبتا کمی داردسانتيگراد است

ONHCآن لکولوم 6357(2,4,6-Trinitrotoluene) است. 

 نشان داده شده است. TNTساختار مولکولی  1در شکل 

 
 ]TNT  .]2: ساختار مولکولی 1شکل

اسيد نيتریک این ترکيب با ترکيب تولوئن با مخلوطی از 

بسيار منفجره،  است. این ماده سولفریک ساخته شده واسيد

سرعت انفجار ست. انيتروآروماتيک  ب تک حلقهیک ترکي

درجه  354در دمای  .متردر ثانيه است 7028تی ان تی 

 343بالاتر از  TNTکلوین ذوب می شود و گرمادادن به 

درجه کلوین باعث ایجاد تغييرات فيزیکی وشيميایی در آن 

در انسان ممکن است  TNT یسم واکنش .]3[ شود می

، که منجر به کيآپلاست یم خونو ک یسم تيمنجر به هپات

 یدو جنگ جهان یدر ط یظامناز کارگران  یاريبس رگم

 ،تیشامل گاستر یجد ی. مشکلات پزشک، شودشده

 .]1[بوجود آورد جهيو سرگ یخون کم انوز،يس ،تيدرمات

TNT  منفجره ی نيتروآروماتيک یک      بعنوان یک ماده

جامعه ی  نگرانی امنيتی و بهداشتی و زیست محيطی برای

به طور گسترده در مواد منفجره رود.  شمار میبجهانی 

                                                           
 

 

 

 
1Trinitrotoluene  

2Mass Spectrometry  

3Ion Mobility Spectroscopy  

شود.  های ارتشی یا تروریستی استفاده می صنعت و فعاليت

مثل اختلافات قلبی عروقی TNT با در نظر داشتن معایب 

شدید، اختلال در عملکرد کبد، کم خونی، آب مروارید و 

های آن و تشخيص و آشکارسازی پسماند ؛سرطان زایی

      از اهميت فوق العاده ای برخوردار است. تبارزه با تروریسم

از روش های مختلفی ازجمله  TNTبرای تشخيص 

طيف سنج ها  ،آشکارسازهای زیستی و حالت پشرفته تر

استفاده کرد. از جمله  می توان جهت تشخيص مواد منفجره

سگ ها، موش ها و زنبور  آشکارسازهای زیستی می توان به

موزش دیده اشاره کرد و حالت پيشرفته تر طيف عسل ها آ

، 3(IMS)، طيف سنجی تحریک یونی2(MS)سنجی جرمی

و کروماتوگرافی مایع با عملکرد  4(GC)کروماتوگرافی گازی

حساس ترین روش ها برای آشکارسازی مواد  5(HPLC) بالا

ازاین رو درامنيت فرودگاه ها استفاده می  ؛منفجره هستند

و صحت و قابليت اطمينان آن ها، این  قتدا وجود ب .شوند

 ها معایب عملی مثل پيچيدگی، هزینه بالا و زمان روش

  .]4 [نتيجه گيری دارند زیاد جهت
 

 روش انجام کار -2

)کمتر  TNTمقدار کمی از  TNTبرای تهيه طيف فروسرخ 

مخلوط شد.سپس از آن  کاملا KBr( با پودر درصد وزنی1از

cmcmقرص تهيه شدو در محدوده 145014400  

 Perkin- Elmer توسط یک دستگاه طيف سنج فروسرخ 

Mdel RX-IM  د.شطيف جذبی آن اندازه گيری 

 روش محاسبات  -3

در این پژوهش از روش های شيمی کوانتومی برای تعيين 

و همچنين محاسبه  TNTلکولی وو بهينه سازی ساختار م

. از ]5 [فرکانس شيوه های ارتعاشی آن استفاده شده است

برای محاسبه  B3LYP/6-31+G(d,p)روش تابعی چگالی 

4Gas Chromatography  

5High Performance Liquid Chromatography  
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است. با حل شده  استفاده TNTلکول وساختار الکترونی م

معادلات برای  قسمت الکترون ميدان پتانسيل لازم برای 

و  TNT لکولوبدست آوردن فرکانس شيوه های ارتعاشی م

رتعاشی اهمچنين قدرت نوسانگر هر کدام از این شيوه های 

بدست می آید. قدرت نوسانگر معياری از فعال بودن آن 

ی است. شيوه ارتعاشی در بر هم کنش امواج الکترومغناطيس

نابراین، شيوه های ارتعاشی با قدرت نوسانگر بزرگتر، شدت ب

ن می جذب و نشر بيشتری در ناحيه فروسرخ از خودشا

 دهند.

 نتایج -4

نشان داده شده  2در شکل TNT طيف جذبی فرو سرخ

  است.

 
 در ناحيه فروسرخ  TNT: طيف جذبی  2شکل

 

مقادیر عددی فرکانس های جذبی در ناحيه فروسرخ به 

در   B3LYP/6-31+G(d,p)همراه مقادیر محاسبه از روش 

آورده شده است. همانطور دیده می شود مقادیر  1جدول 

شده از مقادیر تجربی اندکی بزرگ تر است که این  محاسبه

موضوع به خطای قطع در محاسبات شيمی کوانتومی و 

تعاشات نسبت داده می شود. برای بدست ارناهماهنگی در 

 آوردن رابطه ای بين مقادیر محاسبه شده وتجربی ، مقادیر 

محاسبه شده بر عليه مقادیر تجربی رسم شده 

که  مشاهده می شود رابطۀ خطی  (. همانطور1است)نمودار

)(خوبی 9895.0
2
R  بين این مقادیر وجود دارد؛ به

جذبی در ناحيه فروسرخ را  نحوی که می توان هر فرکانس

 مرتبط ساخت. TNTلکولی وبه یک شيوه ارتعاشی م

 
 : رسم فرکانس های تجربی بر اساس تئوری1نمودار

فروسرخ را می ناحيه  بطور مثال دو فرکانس جذبی مهم در

 TNTلکولی وبه شيوه ارتعاشی م  4و  3توان مطابق شکل 

 مرتبط سازیم .

 
ناحيه فروسرخ                    در TNTلکول وشيوه ارتعاشی م:  3شکل

(CM 1 07/1391) 

 
درناحيه فروسرخ                 TNTلکول و: شيوه ارتعاشی م 4شکل

(CM 1 07/1383) 
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 TNT یو تجرب یتئور ی: فرکانس ها 1جدول 

 

 فرکانس های تئوری فرکانس های تجربی

3066 3255 

2985 3148 

2906 3148 

2569 3088 

1645 1661 

1538 1657 

1475 1480 

1437 1479 

1404 1422 

1381 1391 

1306 1383 

1285 1357 

1270 1222 

1086 1185 

1037 1049 

1002 1049 

939 956 

925 950 

907 943 

849 916 

793 831 

768 801 

754 778 

735 738 

719 732 

703 704 

638 646 

503 532 

459 466 
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