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  همقدم -1

 حال عين در ولي بوده انسان براي پروتئيني منبع بهترین گوشت
 و بهداشتي نظارت و باشد آلوده و فاسد اگر و شودمي فاسد سریع
 را هابيماري اقسام و انواع تواندمي نگيرد صورت آن بر لازم دقت

 به عفونت مقابل در سالم حيوان هايبافت .دکن منتقل انسان به
 بدن ایمني سيستم وفعاليت فيزیكي وانعم زا ترکيبي وسيله

 یك هايماهيچه و داخلي هاياندام نتيجه در .شوندمي محافظت
 از عاري نسبت  به بایستي شده کشتار تازه لاشه

 و کردن پوست کردن، ذبح طول در .باشند هاميكرواورگانيسم
 سطح و گوارش دستگاه از هایي ميكروارگانيسم بيشتر زدن، برش

 از بيشتري تعداد اما شوند،مي منتقل لاشه به انيوح خارجي
 انواع .شوندمي افزوده تجهيزات کلي بطور و اطراف طمحي  طریق

 معمولي شرایط در و شوند،مي هافزود هاميكروارگانيسم مختلفي
 و دارند حضور فساد عامل هاي ميكروارگانيسم از زیادي انواع

 کرد. خواهند رشد ،باشد مسائد آنها براي موجو شرایط چنانچه
 ميكروارگانيسم از بسياري براي آلایده کشت محيط یك گوشت
 و است نيتروژني مواد از غني دارد، بالایي رطوبت چون هاست

 وجود آن در فراواني به رشد کمكي فاکتورهاي و معدني مواد

 به منجر يحت حاد موارد و یيغذا يها تيمسموم به موارد از ياريبس در يگوشت يها فرآورده ژهیو به یيغذا مواد فساد صيشخت عدم :چكيده
 یيبسزا نقش تواند يم يگوشت يها فرآورده فساد صيتشخ ژهیو طور به و مصرف مورد یيغذا مواد تيفيک از يآگاه رو، نیازا شد. خواهد مرگ

 به شده شناخته يباتيترک ند، هیتجز به شروع که يزمان گوشت باشد. داشته فاسد يگوشت يها فرآورده مصرف از يناش عوارض کاهش در را
 هیپا بر بالا دقت با نانوحسگر كی يطراح به پژوهش نیا در ،رو نیا از کند. يم ديتول را نيپوترس و نیکادور مانند كيوژنيب يها نيآم عنوان
 زمان نیعتریسر در و ممكن غلظت نیکمتر در گوشت، فساد علامت نينخست عنوان به مواد نیا تا است شده پرداخته يکربن يکوانتوم نقاط

 دستخوش يكیالكتر انیجر انتقال يبرا آن یيتوانا رديگيم قرار يمشخص گاز معرض در يکربن يکوانتوم نقاط که يهنگام شوند. یيشناسا
 باشد تر قوي يکربن يکوانتوم نقاط سطح و گاز بين واکنش هرچه کرد. یيشناسا را گاز نوع نتوا  يم راتييتغ نیا يرو از که شود يم راتييتغ

 يکوانتوم نقاط روي بر شده جذب نیکاداور و نيپوترس جذب يانرژ بود. خواهد بيشتر جاذب انرژي باندهاي همچنين و ساختار در تغييرات
 گپ باند تغييرات باشد. مي قوي یيايميش جذب یك از نشان که است ولت لكترنا -56/4 و -64/3 با برابر ترتيب به است آن نشانگر يکربن
 الكترون 59/0 برابر نیکاداور جذب يبرا و ولت الكترون 71/0 برابر شودمي سطح جذب نيپوترس ملكول که يهنگام يکربن يکوانتوم نقاط
 .است ولت

 .نيپوترس ،نیکاداور ،حسگر ،فساد حال در ينيپروتئ مواد ، يکربن يکوانتوم نقاط :کليدي واژگان
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 يمطلوب طشرای و دارد گليكوژن مقداري معمولاً ،همچنين .دارند
 يها فراورده فساد ندیفرا دارد. را هاانيسمرگميكروا بيشتر يبرا

 و فرار هاينيآم مانند يتروژنين باتيترک ديتول با اغلب ،يگوشت
-استرها،کتون ها، الكل دها،ياس انواع مانند یيايميش باتيترک گرید

  است. همراه دهاآلدهي و ها
 يبررس حسگر عنوان به يکربن يکوانتوم نقاط ،پژوهش نیا در

 فاسد گوشت از شده آزاد باتيترک برابر در حسگر ینا .است شده
 نیکادور و نيپوترس مانند كيوژنيب هاينيآم از برخي يعنی

 نیکادور .کنديم رييتغ آن يكیالكتر تیهدا و داده نشان واکنش
 و است يوانيح بافت فساد با شده ديتول داریناپا منید بيترک كی

 که است كيارگان یيايميش بيترک كی زين نيپوترس .است يسم
 در دهاياس نويآم هیتجز توسط و است مرتبط يخوراک ادمو به

 يسم بالا يدوزها در و شوند يم ديتول مرده و زنده موجودات
  که است ينامناسب يبو همان عمدتا بيترک نیا [.2و1] هستند
 يكیالكتر لهيوس كی حسگر است. فساد حال در گوشت از نشان
  گيرياندازه را شيميایي یا يكیزيف راتييتغ که است

  .کندمي تبدیل الكتریكي هاي سيگنال به را هاآن و 
 اطلاعات کسب و خارج دنياي با ارتباط ابزار واقع در حسگرها
 که هستند ابزارهایي کلي طوربه یا و ،هستند داخلي نيز و محيطي

 مورد و شده بيني پيش هاي واکنش خود از خاص، شرایط تحت
 و الكترونيكي وسایل آمدن وجود به توجه با .دهند يم نشان انتظار

 به بيستم قرن خلال در و اخير دهه چند در که عظيمي تحولات
 تر، دقيق حسگرهاي ساخت به نياز امروزه است، پيوسته وقوع

 که حسگرهایي شود. مي احساس بيشتر هاي قابليت با و تر کوچك
 هستند بالایي ساسيتح داراي  گيرند، مي قرار استفاده مورد امروزه

 تشعشع یا گرما گاز، هر از ناچيزي مقادیر به که طوري به
 این دقت و بهره  حساسيت، درجه بردن بالا [.3-5] حساسند
 عصر آغاز با دارد. جدید ابزارهاي و مواد کشف به نياز حسگرها

 از یكي اند. داشته شگرفي تغييرات نيز احسگره نانوفناوري،
  .هستند يکربن يکوانتوم نقاط ها،حسگر ساخت نامزدهاي

 ،يکوانتوم نقاط دسته سه به ساختارشان عنو براساس نانوحسگرها
-نقطه .شونديم يبند ميتقس نانوابزارها و يکربن يها نانولوله

 لحاظ از که هستند کوچك اريبس يهاد مهين ذرات يکوانتوم يها
 هستد کوچك قدرآن ذرات نیا هستند. نانومتر نیچند فقط اندازه

 خودشان بزرگتر ذرات با هاآن يكیالكتر و نوري خواص که

 در هستند. نانو يفناور در ياصل موضوع مواد نای .است متفاوت
 نقاط انواع از ياريبس نور ای تهيسیالكتر انیجر از استفاده صورت
 هافرکانس نیا و کننديم نشر را يخاص يها فرکانس يکوانتوم

 کاربردها از ياريبس جادیا باعث مواد، و كلش  نقاط، اندازه رتغيي با
  [.6-8] شونديم
 ای هاالكترون شدت به اسينانومق رسانانيم مواد مواد، علم زبان در

 اوقات يگاه يکوانتوم نقاط کنند.يم محدود را الكترون يهاحفره
 در که طورهمان يعنی شود، يم دهينام يمصنوع هاياتم عنوانبه

 يکوانتوم نقطه ،دهديم رخ يعيطب هايولكولم ای هااتم مورد
 [.9] است يكيالكترون گسسته يها حالت با جسم كی تنها

 محاسبات روش -2

 و DFT يچگال يتابع هینظر روش با يمولكول ساختار يسازنهيبه
 افزار نرم توسط و G(d,p-B3LYP/6+311( ينظر سطح در

 شده امانج يتقارن ملاحظات چگونهيه بدون [10] 09 نيگوس
 مدل عنوان به يکربن يکوانتوم نقاط نخست بخش در .است
 اتم 32 و کربن اتم 114 شامل که دهیگرد انتخاب ياصل
 2 برابر آن نيانگيم قطر و است ژنياکس اتم 36 و دروژنيه

 42/1 حدود کربن-کربن ونديپ طول متوسط .است نانومتر
 ينتومکوا نقاط ،یيايميش يحسگرها يکاربر در .است آنگسترم

 يبرا ،يفلز الكترود دو انيم يهاد هايکانال ليتشك با يکربن
  .شوديم استفاده يصيتشخ سميمكان

 رندهيگ و دهنده هايمولكول که است آن بر سميمكان نیا اساس
 ،يکربن يکوانتوم نقاط از الكترون جذب ای و انتقال با الكترون

 نقاط تیهدا جهيتن در و نموده جادیا  یيها حفره ای و  بار نيحامل
 يملكول ساختار يپس بخش در دهند.يم رييتغ را يکربن يکوانتوم

 سپس شدند. نهيبه يمحاسبات سطح همان در نيپوترس و نیرکادو
 يکربن يکوانتوم نقاط سطح بر بيترک دو نیا جذب يبررس به

  شد. پرداخته

 چگالي انیگراد و يالكترون چگالي) يكیتوپولوژ هايپارامتر
 افزارنرم از استفاده با (AIM) مولكول در هااتم هینظر از (يالكترون

AIM2000 تالاوربي محاسبات [.11] است آمده دستبه 
 يچگال يتابع هینظر کمك به زين (LUMO-HOMO) يمولكول
DFT در است. هگرفت صورت فوق يمحاسبات سطح همان در و 
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 و جذب قيدق يبررس يبرا زين DOS و MPES محاسبات تینها
  شد. انجام يکربن يکوانتوم نقاط يحسگر عملكرد

 بحث و نتایج -3
 يکربن يکوانتوم نقاط يالكترون و يساختار يبررس -3-1

 نم اي  دو از را يکربن   يکوانتوم نقاط شده بهينه ساختار ،1 شكل
 .دهدمي نشان را جانبي و بالا

 
 ه اي ک نش برهم ماهيت خصوص در بيشتر جزئيات بررسي براي
 ات م  ب ا  شده تعبيه دیواره تك لوله نانو سيستم در مولكولي درون

 مي ان  رابط ه  برق راري  و ه ا مولك ول  در ه ا اتم نظریه از پالادیم
 طریق از پيوند قدرت و شيميایي پيوند مفهوم و کوانتومي مكانيك
 ای ن  در اس ت.  ش ده  استفاده الكتروني چگالي توزیع تابع محاسبه

 و الكترون ي  چگالي توپولوژیكي هايطرح استخراج امكان ريتئو
 بحران ي  نقط ه  و پيوند مسير طریق از شيميایي هايپيوند تعریف
 بار، چگالي یك با فضا از اينقطه هر اینجا در آید.مي همافر پيوند

 م  اتریس و  لاپلاس  ين ت  ابع ،  گرادی  ان ، 
 ه ا اتم ميان اگر .شودمي مشخص هشين( )ماتریس دوم تمشتقا
 پيون د  مس ير  ن ام  به سيري خط آنگاه باشد، برقرار شيميایي پيوند

 کمين ه  ب ا  اينقط ه  س ازد. مي متصل یكدیگر به ممستقي را هاآن

 و شودمي ناميده بحراني نقطه  پيوند، مسير طول در  مقدار
 هاهسته دهنده اتصال مسير دو شامل یپوندي مسير هر نتيجه در
 کانتوري نمودار و مولكولي گراف 2 شكل .هستند بحراني نقطه به

 سيس تم  ب راي  را چگ الي  ت ابعي  تئوري محاسبات از آمده بدست
 .دهدمي نشان مطالعه مورد

 
 يکوانت وم  نق اط  ک ردن  عامل دار  از پ س  که دهدمي نشان نتایج
 دس تخوش  شده تعبيه اتم اطراف مكاني فيزیكي خواص ، ينکرب

 ش يميایي  فعالي ت  در تغيي ر  ب ه  منتج که شودمي مهمي تغييرات
 تفس ير  در ايجبه ه  مولك ولي  ه اي اوربيت ال  ش د.  خواهد مكاني

 دارند. مهمي بسيار نقش ها سيستم پذیري واکنش و پایداري

 
 در يکربن يکوانتوم نقاط OHOH-OMOH ايهانرژي دیاگرام
 ترتي ب  ب ه  س بز  و قرم ز  ه اي رنگ اند. شده داده نشان 3 شكل

 ش كل  در ک ه  همانگون ه  .هس تند  منف ي  و مثبت فازهاي نشانگر
 اطراف نواحي در ايجبهه هاياوربيتال کليه تقریبا ،است مشخص

 ای ن  ک ه  اس ت  آن بيانگر مطلب این .هستند متمرکز هااتم هترو

و جانبي و  بالایياز دو نماي ي کربن ينقاط کوانتومساختار بهينه شده : 1شكل 
 نماد اتم هاي مربوطه

 يکربن ينقاط کوانتوم ستميس يو نمودار کنتور يگراف مولكول: 2شكل 

 OHOHاي جبهه هاياوربيتال براي دانسيته هم سطح نمودار :3 شكل

OMOH  روش با شده محاسبهB/TFD3OYL   
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 مك ان  عن وان  ب ه  سيس تم  از بخش این پذیريواکنش در واحين
 ه اي اوربيتال متقارن کاملا و یكنواخت توزیع کند.مي عمل فعال
 مشاهده قابل يکربن يکوانتوم نقاط هايقسمت سایر در ايجبهه
 .است

 واک نش  خص وص  در يديمف اطلاعات  OLMينمودارها بررسي
 عی  توز ينموداره ا  .کن د يم   ارائ ه  يمولكول هايستميس يریپذ

 از استفاده با شده نهيبه يساختارها يبرا يكيالكترواستات ليپتانس
 نمودار در اند. شده رسم G(d,p)-DFT/B3LYP/6+311 روش

 ب ه  که یياه قسمت (4 )شكل يکربن يکوانتوم نقاط OLM يها
 هایيقسمت و (يلي)نوکلئوف ويالكترونگات ينواح ،هستند قرمز رنگ
 مثب ت  من اطق  نش انگر  ،ان د  ش ده  داده نش ان  يآب   رن گ  به که

 يکربن يکوانتوم نقاط  زرد و سبز هايقسمت .هستند (لي)الكتروف
 .هستند کمتر يمنف بار با مناطق

 

 

 يکوانتوم نقاط توسط نیوکاداور نيپوترس جذب يبررس -2-3
 يکربن

 نيف پوترسمختل يها يرگيجهت داریساختار پا افتنی يبرا
شده  يبررس يکربن ينقاط کوانتوم ستمينسبت به س نیوکاداور

حالت  نیدارترپای در هاکمپلكس نهيساختار به تیاست که در نها
کل و  يانرژ ری. مقاددشونيمشاهده م 5در شكل  ياز منظر جانب

 . تگزارش شده اس ،1جذب در جدول  يانرژ

 

 

 
  :آیندمي بدست زیر معادله اساس بر جذب رژيان مقادیر

    )1(  

 ی  ا نيپوترس   سيس  تم ک  ل ان  رژي  رابط  ه ای ن  در

  ، يکربن   يکوانت وم  نقاط روي بر شده جذب نیکادور

 نقاط کل انرژي  و نیکادور ای نيپوترس کل انرژي

 .است يکربن يکوانتوم

 
جذب  يشده برا فیتعر ریاز مقاد شتريجذب که ب يانرژ ریمقاد

. بر هستند یيايميش يقطعاً نشانگر جذب قو ،هستند يكیزيف
و  نيجذب، جذب هر دو ملكول پوترس يانرژ ریاساس مقاد

 یيبالا اريبس يبا انرژ يکربن ينقاط کوانتومبر سطح  نیکاداور

 ياز دو نما يکربن ينقاط کوانتوم ستميس يسطح برا يالكترون ليپتانس: 4شكل 
 يو جانب يفوقان

و  يکربن ينقاط کوانتوم دیبري: ه1شده کمپلكس  نهيساختار کاملاً به: 5شكل 
 نیكول کاداورو مل يکربن ينقاط کوانتوم دیبري: ه2و کمپلكس  نيملكول پوترس

هاي بررسي مقادیر انرژي کل، ممان دوقطبي و انرژي جذب سيستم: 1جدول 
 DFT/B3LYP6-311+G(d,p)شده با روش 
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 يشنهاديخوب حسگر پ رده نشان دهنده عملكک شوديانجام م
 طيدر مح نیو کاداور نيپوترس ریمقاد نیکمتر یيشناسا يبرا

 . است

  برنامه از استفاده با هاکمپلكس يبرا يمولكول گراف
AIM2000  نشان داده شده است. نقاط  6بدست آمده و در شكل

و  نیديستيمولكول ه انيم  يخط ونديپ يرهايمس زيو ن يبحران
 .هستندقابل مشاهده   میعامل دار شده با پالاد ينانولوله کربن

 

 
بسيار زیادي بين  يهاکنشبرهم ،مي شود شاهدههمانطور که م
هاي مورد مطالع وجود دارد که و ملكولي کربن ينقاط کوانتوم

عي . این تعداد زیاد پيوند به نوهستنداغلب از نوع واندروالسي 
دليل وجود انرژي جذب بسيار بالا در دو کمپلكس مي باشد که 

 .شودمي تواند حتي منجر به حذف این ترکيبات از محيط نيز 

هاي پایداري کلي از جمله سختي و نرمي شيميایي گرتوصيف
کلي، پتانسيل شيميایي و ضریب نوکلئوفيليسيتي، در بررسي 

-کنند. توصيفپذیري شيميایي نقش بسيار مهمي ایفا ميواکنش

، سختي و پتانسيل شيميایي DFTگرهاي بر اساس نتایج 
. نتایج در هستندپارامترهاي مهمي براي مطالعه پایداري حسگري 

 اند.گزارش شده 2جدول 

 
قبل  الكتروني تمامي سيستم هاي مورد مطالعه چگاليمحاسبات 

(. باند گپ در اطراف 7و پس از جذب انجام شده است )شكل 
تغييرات در  2و  1پهن است. در مورد کمپلكس  سطح فرمي کامل

بيشتر است. ي کربن ينقاط کوانتوماطراف سطح فرمي نسبت به 
دهد. جابجایي به سمت راست رخ مي 2و 1هاي در مورد کمپلكس

ي کربن يوانتومنقاط ککمترین ميزان باند گپ در خصوص 
و در هر دو کمپلكس باند گپ افزایش یافته که  شودمي شاهدهم

. با اندازه گيري ميزان استنشان از کاهش هدایت الكتریكي 
 کرد،توان نوع ملكول مورد نظر را شناسایي مي گپ باندافزایش 

جذب سطح  نيپوترساین ميزان افزایش هنگامي که ملكول 
برابر  نیکاداورون ولت و براي جذب الكتر 71/0حسگر شود برابر 

ها قبل از نقطه فرمي نسبت . شدت پيكاستالكترون ولت  59/0
که این در حالي ،کمتر استي کربن ينقاط کوانتومهاي به پيك

 . استاز نقطه فرمي افزایشي  پسروند 

 

 

 ينقاط کوانتوم دیبري: ه1کمپلكس  ،يو نمودار کنتور يگراف مولكول :6شكل 
و ملكول  يکربن ينقاط کوانتوم دیبري: ه2و کمپلكس  نيو ملكول پوترس يکربن

 نیاورکاد

  سيستم هاي مورد مطالعه يرپذیو واکنش يداریپا گرهايفيتوص :2جدول 

  

(، GQD)ي کربن ينقاط کوانتومالكتروني حالات  چگالي نمودار: 7شكل 
: 2 کمپلكس و نيپوترس ملكول و يکربن ينقاط کوانتوم دیبريه: 1 کمپلكس

 نیکاداور ملكول و يکربن ينقاط کوانتوم دیبريه
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  گيرينتيجه -4

ها در و شناسایي ملكول درک دنياي شيميایي در سطح مولكولي
مقياس بسيار کم در تشخيص زود هنگام فساد مواد غذایي و 

. اما هستندجلوگيري از بيماري هاي مربوطه بسيار حائز اهميت 
هاي هاي شناسایي مولكولي عموماً بر اساس تكنيكروش

. از آنجا که بسياري هستندبر استوار قيمت و زمانپيچيده، گران
هاي الكترواستاتيكي کنشیي شامل برهمفرآیندهاي شيميا

ها در زمان واقعي کوتاه هستند، احتمال تشخيص الكترونيكي آن
در ي کربن ينقاط کوانتومهاي بسيار . پتانسيلاستبسيار ضروري 

آلي براي عنوان کاندیداهاي ایدهکاربري شناسایي، این مواد را به
نقاط  . هدایت عاليکندطراحي حسگرهاي جدید معرفي مي

ها، نقش مهم تشخيصي و خاصيت کاتاليستي آني کربن يکوانتوم
سازد. این مواد سرعت انتقال بار را بهبود شان را برجسته مي

بخشيده و در نتيجه زمان پاسخدهي را کوتاه و حساسيت را 
 و کاداورین دهند. مقایسه ميان انرژي جذب پوترسينافزایش مي

 -64/3هاي جذب و با انرژيجذب شده نشانگر آن است که هر د
الكترن ولت پایدارترین ساختار جذب شيميایي را نشان  -56/4و 
حالات نتایج فوق را تأیيد  چگاليدهند. در ادامه محاسبات مي

پس از جذب ي کربن ينقاط کوانتومو تغيير انرژي گپ  کرده
. از طرفي محاسبات استنشانگر تغيير هدایت الكتریكي آن 

MPES هاي الكتروفيلي و نوکلئوفيلي مستعد در واکنشهاي محل
الكتروني حالات براي  چگاليگذارند. محاسبات را به نمایش مي

 کاداورین و و پس از جذب پوترسين پيشي کربن ينقاط کوانتوم
تغييرات باند گپ در اطراف سطح فرمي و جابجایي به سمت 

نقاط توان دهد. با توجه به این نتایج ميراست را نشان مي
 صيتشخ يبرا مناسب اريبسرا یك گزینه ي کربن يکوانتوم
 فساد حال در ينيپروتئ مواد و گوشت در نیوکاداور نيپوترس
 .دانست
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Abstract: Failure to detect food corruption, especially meat products, will in many cases lead to food poisoning 

and finally cases death. Therefore, knowledge of the quality of used foodstuffs and, specially, the detection of 

meat products corruption can have a significant role in reducing the complications of consumption of corrosive 

meat products. Meat, when it begins to decompose, produces compounds known as biogenic amines such as 

cadaverine and putrescine. Hence, in this study, a high-precision nanosensor based on carbon quantum dots was 

designed to identify these as the first sign of meat corruption at the lowest possible concentration at the fastest 

time. When the quantum dot is exposed to a specific gas, its ability to transfer electrical current undergoes 

changes that can be identified by the type of gas. A stronger reaction between the gas and the surface of the 

carbon quantum dots will cause more changes in the structure as well as the energy levels of the adsorbent. The 

adsorption energy of putrescine and cadaverine adsorbed on carbon quantum dots is equal to -3.64 and -4.56 eV, 

respectively, which indicates a strong chemical absorption. Band gap changes of carbon quantum dots when the 

putrescine molecule is adsorbed on the surface is equal to 0.71 eV and when cadaverine is adsorbed it is equal to 

0.59 eV. 


