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 اػت.هَسد ثشسػی لشاسگشفتِ  ّب ٍ ثبصّبولشٍاتشّب دسهمبثل ًَولئَفیل-اتشّب ًؼجت ثِ آلفب اوُؼین-O-ولشٍ-پبیذاسی ًؼجی تشویجبت آلفب     

              ٍ **31G-6ایٍ ثب تَاثغ پبیِ B3LYPدسػطح ًظشی DFTًظشیِ تبثؼی چگبلی  اػتفبدُ اص ثشای ایي هٌظَس اصهحبػجبت هىبًیه وَاًتَهی ثب

6-311G** پیًَذی طجیؼی ٍّوچٌیي هحبػجبت اٍسثیتبل NBO ُاٍسثیتبلی ٍ ّبی وٌؾّب ٍهشاتت پیًَذی، ثشّنهمبیؼِ طَل ثب. اػتاػتفبدُ ؿذ

ّوچٌیي تأثیش اػتخلافْبیی ثب اثشات الىتشًٍی . ّوچٌیي ثشسػی ثبسّبی اتوی ػلت ایي پبیذاسی ًؼجی ثِ پذیذُ اثشآًَهشی سثط دادُ ؿذُ اػت

ؾ وـٌذگی ثیـتش ثبػث وبّّبی ػبهلی ثب لذست الىتشٍىاػت وِ گشٍُهختلف ثشسٍی اثشآًَهشی تشویجبت هزوَس ثشسػی ٍ ًـبى دادُ ؿذُ 

 .ؿًَذّب ٍ ثبصّب هیاثشآًَهشی ٍدس ًتیدِ پبیذاسی ًؼجتبً ثیـتش تشویت دس همبثل ًَولئَفیل
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 . هقذه7ِ

اثش آًَهشی دس اصل ثِ توبیل اػتتخلا  الىتشًٍگتبتیَ ثتش سٍی    

 (pyranoside) آًتَهشی  دس پیشاًَصیتذّب   )وشثي 1 اتن وشثي ؿوبسُ

ثشای لشاس گشفتي دس هَلؼیت هحَسی ثِ خبی هَلؼیت اػتَایی )وتِ  

[. ایتي پذیتذُ دس   1-2]ؿتَد  سٍد  اطلاق هیاص ًظش فضبیی اًتظبس هی

[ ٍ ّوچٌیي دس تشویجبت غیش حلمَی 3-4]ّبی حلمَیػبیش هَلىَل

ًـتبى   1ِ دس ؿتىل [ ًیض هـبّذُ ؿذُ اػت. ثٌبثشایي ّوبًطَس و6-5]

ثتتتِ صتتتَست اسخحیتتتت  دادُ ؿتتتذُ، اثتتتش آًتتتَهشی تؼوتتتین یبفتتتتِ

 R-X-CH2-Yوبًفَسهشگَذ ًؼجت ثِ وبًفَسهش آًتتی دس تشویجتبت   

اتوی هثل اوؼیظى، ًیتشٍطى یب گَگشد ثب حذالل یته   X)وِ دس آى 

تؼشیتف ؿتذُ    یه اتن الىتشًٍگبتیَ اػتت   Yخفت الىتشٍى آصاد ٍ

 .[7اػت ]

 
 

 .ارجحیت صَرتبٌذی گَچ بِ آًتی بذلیل ٍجَد اثر آًَهری  -7ضکل

 

    ُ اًتذ.  تفؼیشّبی هتؼذدی دس تَضیح هٌـب اثتش آًتَهشی اسائتِ گشدیتذ

ثشای هثبل ادٍاسد پیـٌْبد وشد وِ ایتي اثتش ثتِ خفتت الىتتشٍى آصاد      

[ وتتِ ایتتي ایتتذُ ثتتِ هتتذل  1اوؼتتیظى حلمتتِ پیشاًتتَص هشثتتَ  اػتتت] 

دس ایتي هتذل توبیتل اػتتخلا      الىتشٍاػتبتیه تَػؼِ یبفتتِ اػتت.   

الىتشًٍگبتیَ ثِ لشاس گتشفتي دس هَلؼیتت هحتَسی ثتِ ػلتت ٍختَد       

ّتبی  دٍلطجی)ثیي خفت الىتشٍى -ّبی ًبهطلَة دٍلطجیوٌؾثشّن

 آصاد اوؼیظى ٍپیًَذ لطجی هَاصی ثب آى  دس هَلؼیت اػتَایی اػتت. 

ّتبی ثتب   دٍلطجتی دس حتلال   -ّبی دٍلطجتی وٌؾاص آًدبیی وِ ثشّن

ثٌتبثشایي هتذل     [،8الىتشیه ثتب  وتبّؾ پیتذا هتی وٌٌتذ]     دی ثبثت

الىتشٍاػتبتیه ثب آصهبیـبتی وِ ًـبى هی دادًذ ًؼتجت صتَستجٌذی   

 [.9تَخیِ ؿذُ اػت] یبثذهحَسی دس حلال لطجی وبّؾ هی

ثشسػی خضئیبت ٌّذػتی تشویجتبتی وتِ اثتش آًتَهشی داسًتذ الگتَی        

هختلتف   ّتبی جٌذیهٌبػجی اص طَلْب ٍ صٍایبی پیًَتذی ثتشای صتَست   

ثشای هثبل دس ولشٍتتشاّیذسٍپیشاى وِ خْت گیشی  ثذػت هی دّذ.

ثلٌتذتش ؿتذُ ٍ طتَل     C-Cl طَل پیًَتذ  هحَسی سا تشخیح هی دّذ،

ُ  C-Oپیًَذ هتذل الىتشٍاػتتبتیه    [.10]تتش ؿتذُ اػتت   هدبٍس وَتتب

ّتتبی تَاًتتذ تفتتبٍت طَلْتتب ٍ صٍایتتبی پیًَتتذی دس صتتَستجٌذی ًوتتی

  hyperconjugation تَخیِ وٌذ. ثٌبثشایي هتذل اػتَایی ٍهحَسی سا 

ّوتبًطَس وتِ    اسائِ ؿذ. )فَق هضدٍج ؿذى  ثشای تفؼیش اثش آًَهشی

دّذ، ایي هذل ػتذم اػتتمشاس خفتت الىتتشٍى ّتبی      ًـبى هی 2ؿىل

سا ػلت پبیذاسی صَستجٌذی هحَسی  C-Yثِ طش  پیًَذ X آصاد اتن

 ثخَثی ایي هذل تغییشات ٌّذػی ٍ ػبختبسی دس [.11]وٌذهؼشفی هی

 X-C گشدًتذ، چتشا وتِ ػتذم اػتتمشاس الىتتشٍى ثتِ پیًَتذ        تفؼیش هتی 

داًین هی وٌذ.سا تضؼیف هی C-Yدّذ اهب پیًَذ خبصیت دٍگبًِ هی

 فَساً ثِ الىل ٍ ًؼجت ثِ آة ثؼیبس حؼبع ّؼتٌذ ّبلَاتشّب-وِ آلفب

 ؿَد.ٍآلذئیذ هشثَطِ تدضیِ هی

 
RCH2OCH2X + H2O  RCH2OH + CH2O + HX 

 

 
 

 .C-Yپیًَذ  *σبا اٍربیتال  Xکٌص جفت الکترٍى آزاد عذم استقرار ٍ برّن  -2ضکل

 

ّبلَاتش پخؾ ثبس الىتشًٍی ثش سٍی -یه ساُ ثشای پبیذاس وشدى آلفب

تَاًٌتذ سصًٍتبًغ     اػتت وتِ هتی   Rّبیی )ثدبی گتشٍُ ػتبهلی   حلمِ

[. ساُ دیگتش لتشاس دادى گشٍّْتبی آسیتل آٍیتضاى ثتش سٍی       12دٌّذ]

[. هثبلی دیگش اص ّبلَاتشّبی پبیتذاس دس  13پیًَذ گَلیىَصیذی اػت]

َ -αهمبیؼِ ثب ّبلَاتشّبی ولاػتیه )خطتی      اتشّتب اوُؼتین -O-ّتبل

-دس ػتبختوبى هَلىتَلی آلفتب    O-C-Xثِ ػلت ٍخَد ثخؾ  ّؼتٌذ.

اثشات آًَهشی دس ایتي   ّبلَاتشّب ٍلَع-اتشّب ٍ آلفب اوُؼین-O-ّبلَ

تشویجتبت آؿتىبس اػتت. ّتذ  ایتتي همبلتِ ثشسػتی ػلتت پبیتتذاسی        

ثب تَخِ ٍیتظُ   ّبلَاتش-اتشّب ًؼجت ثِ آلفب اوُؼین-O-ّبلَ-ثیـتشآلفب

ثشای ػبدگی ٍ ثب تَخِ ثتِ ایٌىتِ    ثِ اثش آًَهشی ایي تشویجبت اػت.

دس ایتتي هطبلؼتتِ ثتتشای ّوتتِ   ّتتبی هحبػتتجبتیًتتتبیح حبصتتل اص دادُ

ٍ -ّبی آلفبّب هـبثِ اػت، فمط هَلىَلّبلَطى اتتش  اوُؼتین -O-ولتش

(ACOE) ولشٍاتش -ٍ آلفب(ACE) هَسد ثشسػی لشاس گشفتِ 3ؿىل-

ّبیی ثب اثشات الىتشًٍی هتفبٍت ثش سٍی اًذ. ّوچٌیي تأثیش اػتخلا 

18

2

ح

10 



 

 

 

   1390 پبییض، 3ػبل اٍل، ؿوبسُ                            ٍ ّوکاراى ًکَئی

 
( JQCS ) 

 (DFT) اثش آًَهشی ایي تشویجبت، ثب اػتفبدُ اص ًظشیِ تتبثؼی چگتبلی  

هتَسد   ،(NBO)ّتبی پیًَتذی طجیؼتی یتب راتتی      ٍ هحبػجبت اٍسثیتبل

هطبلؼِ لشاس گشفتِ اػت. ثشای ایتي هٌظتَس طَلْتبی پیًَتذی، هشتجتِ      

ٍ  ACEّتبی اٍسثیتتبلی ٍ ثتبس اتوتی تشویجتبت      وتٌؾ پیًَذّب، ثتشّن 

ACOE  هتتَسد ثشسػتتی لتتشاس  ّتتبی هختلتتف همبیؼتتِثتتب اػتتتخلا ٍ

 اًذ.گشفتِ

 
 

 .ّای هختلفاترّای هَرد هطالعِ با استخلاف  -3ضکل

 

 رٍش هحاسبات .2

ِ  هحبػجبت هىبًیه وَاًتتَهی   یتوبه     ػتبصی ػتبختبس    ثتشای ثْیٌت

 ثىتبسگیشی ثتب   G03[14]گَػتیي  ًتشم افتضاس   اص تشویجبت ثتب اػتتفبدُ   

اصهیتتبى ػتتطَح اػتتت.  شفتتتِیاًدتتبم پز (DFT)یًظشیتِ تتتبثؼی چگتتبل 

       ٍ تَاثتتغاًتختتبة B3LYP[16-15 ]ػتتطح هختلتتف ایتتي ًظشیتتِ،   

افتضاس  ّوچٌیي ًشم .ًذاؿذُشفتِ ثىبسگ **31G** ٍ6-311G-6ایپبیِ

GENNBO 5.0 [17ثشای توبهی تدضیِ ٍ تحلیل ] ّتبیNBO   هتَسد

 اػتفبدُ لشاس گشفتِ اػت.
 

 ّا ًتایج ٍ تجسیِ ٍ تحلیل دادُ .3

ٍ  ACEّتتبی ّتتبی هختلتتف ثتتشای توتتبم هَلىتتَل  صتتَستجٌذی

ACOE   دس ػتتطَح هحبػتتجبتی3ّتتبی هتؼتتذد )ؿتتىلثتب اػتتتخلا       

B3LYP/6-31G**  ٍB3LYP/6-311G** ُاًتتذ. توتتبهی ثْیٌتتِ ؿتتذ

ّبی گَذ دس ًبحیتِ  دٌّذُ پبیذاسی ثیـتش صَستجٌذیهحبػجبت ًـبى

O-C-X ثٌتبثشایي دس ثشسػتی ٍ    ػتت. ا ّتب ًؼجت ثِ دیگش صَستجٌذی

ٍ ّوچٌتیي   ACE ٍACOEثیي اثشات آًَهشی دس تشویجتبت   همبیؼِ

ّبی ػبهلی هختلف ثش اثشات آًَهشی هزوَس، دس ثشسػی تأثیش گشٍُ

 ثبؿٌذ.ّبی گَذ هیَ  ثِ صَستجٌذیّبی اسائِ ؿذُ هشثتوبهی دادُ
 

 ّای پیًَذیطَل ٍ هرتبِ .3-7

هحبػتتجِ ؿتتذُ دس ػتتطح  ّتتبی پیًَتتذی،طتتَل پیًَتتذّب ٍ هشتجتتِ

B3LYP/6-311G
، ثشای پیًَذّبیی وِ هؼتمین یب غیتش هؼتتمین ثتب    **

آٍسدُ  1ختتذٍل، دس ACE  ٍACOEثتتشای  اثتتش آًتتَهشی هشتجطٌتتذ،

دٌّذ وِ طَل پیًَذ ّبی ایي خذٍل ثِ ٍضَح ًـبى هیدادُ اًذ.ؿذُ

C-Cl دس هَلىَلْبی ACOE ووتشاصACE      اػتت. ایتي ًىتتِ ثبػتث

 یي تشویجبتوٌٌذگی اتن ولش ؿذُ ٍ ثٌبثشاضؼیفتش ؿذى لذست تشن

ACOE ایتتي  ثبؿتتٌذ.ّتتب پبیتتذاستش هتتیدس همبثتتل ثبصّتتب ٍ ًَولئَفیتتل

 ACOEتَاى ثِ ایي صَست تَخیِ وشد وِ چتَى دس  پبیذاسی سا هی

ّتبی  دس ًتیدِ آى خفت الىتتشٍى  ًبًؼی ٍخَد داسدوٍِیه فشم سص

ثٌتبثشایي خفتت الىتتشٍى     سًٍتذ، اتن اوؼیظى ثِ ػتوت ًیتتشٍطى هتی   

توبیل ووتشی ثِ ػوت اٍسثیتبل  ،ACEثِ  ًؼجت ACOEاوؼیظى، دس

طجتتك هتتذل  سٍ اصایتي  خَاّتتذ داؿتتت. C-Cl پیًَتتذی ػتیگوبی ضتذ 

hyperconjugation  پیًَتتذC-Cl    ثتتذلیل وتتبّؾ اثتتش آًتتَهشی دس

ACOE 1ختذٍل  هشاتت پیًَذی هحبػجِ ؿذُ وتِ دس   تش اػت.لَی 

ثتب تش    ًوبیٌتذ. اًذ ثخَثی ًتبیح ثذػت آهتذُ سا تأییتذ هتی   دادُ ؿذُ

ایي ادػب وتِ خفتت    ACE ّبیدس هَلىَل C-Oثَدى هشتجِ پیًَذی 

الىتتتشٍى اوؼتتیظى دس ایتتي تشویجتتبت ثیـتتتش ثتتِ طتتش  اٍسثیتتتبل       

وٌذ. همبیؼِ طَل پیًَتذ ٍ  توبیل داسد سا تأییذ هی C-Clضذپیًَذی 

دّتذ وتِ ّشچتِ    ًـتبى هتی   ACOE 4تتب   1هشتجِ پیًَذ دس تشویجتبت  

ثیـتش ثبؿذ، اثتش   ACOEهتصل ثِ  R وـٌذگی گشٍُلذست الىتشٍى

وـتٌذُ  الىتتشٍى  اػتتخلافْبی  یبثذ.آًَهشی هـبّذُ ؿذُ وبّؾ هی

خفت الىتتشٍى اوؼتیظى سا ثتِ طتش  ختَد وـتیذُ ٍ دس         CF3هثل 

اٍسثیتتبل   ایتي خفتت الىتتشٍى ثتب     وتٌؾ ی ووتتش ؿتذى ثتشّن   ًتیدِ

، اثش آًَهشی وتبّؾ یبفتتِ ٍ ایتي پیًَتذ     C-Cl ػیگوبی ضذپیًَذی

دّتذ  ّوچٌیي همبیؼِ ًتبیح هحبػجِ ؿذُ ًـبى هی گشدد.پبیذاستش هی

ثیش گشٍُ فٌیل دس وبّؾ اثش آًَهشی اص گشٍُ هتیل ثیـتش ٍلتی  أوِ ت

ًوتی   ثِ ػلت ٍخَد هوبًؼت فضبیی،گشٍُ فٌیتل  ووتش اػت. CF3اص 

ًتتبًغ لبثتتل ٍصتتفحِ ؿتتذُ ٍ سصوتتبهلاً ّتتن C=N-Oتَاًتذ ثتتب ثختتؾ 

ثتشای   CCCN ّتذسال ی دایذ )صاٍیِتَخْی ثب ایي ثخؾ داؿتِ ثبؿ

R
1
=Ph , R

2
=Me    دسختِ ٍ ثتشای    5/45ثشاثتش ثتبR

1
=Me , R

2
=Ph 

ِ  **B3LYP/6-311G دسختِ دس ػتطح   6/18ثشاثش ثتب    ؿتذُ   هحبػتج

، تَاًتبیی ووتتشی دس   CF3فٌیل، ًؼجت ثتِ گتشٍُ    ثٌبثشایي گشٍُ اًذ .

 وبّؾ اثشآًَهشی داسد.
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( JQCS ) 

 
 .) طَلْای پیًَذ بر حسب آًگسترٍم( **B3LYP/6-377Gهحاسبِ ضذُ در سطح هحاسباتی  (WBO)ّای پیًَذی هرتبِ ٍ طَلْای پیًَذی  -7جذٍل

 

 α-ٍولش-O-اتشاُوؼین  α-ولشٍاتش 

 ACOE(1) ACOE(2) ACOE(3) ACOE(4)  ACE(1) ACE(2) طَل پیًَذ

N/C-Oa 376/1 401/1 416/1 427/1  416/1 438/1 

O-C 403/1 387/1 377/1 374/1  372/1 361/1 

C-Cl 811/1 830/1 845/1 850/1  851/1 871/1 

WBO        

N-O 041/1 994/0 971/0 956/0  911/0 875/0 

O-C 925/0 955/0 980/0 989/0  988/0 020/1 

C-Cl 004/1 979/0 954/0 947/0  950/0 923/0 

 
 ّای پیًَذی طبیعیّای بیي اٍربیتالکٌصبرّن  .3-2

وتٌؾ  ّب، وِ ثِ صَست ثشّنّبی ثیي اٍسثیتبلوٌؾاًشطی ثشّن

ٍ ثتب سٍؽ اختتلال    NBOگیشًذُ ٍ ثب اػتتفبدُ اص هحبػتجبت   -دٌّذُ

 2خذٍلثش حؼت ویلَوبلشی ثش هَل دس  اًذ،هشتجِ دٍم ثذػت آهذُ

وتٌؾ خفتت   اًتشطی ثتشّن   ،اًذ. سدیف اٍل ایي ختذٍل ؿذُ خلاصِ

-Cػتیگوب   ضتذپیًَذی  (*σ)الىتشٍى آصاد اتن اوؼتیظى ثتب اٍسثیتتبل   

Cl    وِ هؼتمیوبً ثتِ اثتش آًتَهشی دس تشویجتبتACE ٍACOE    َهشثت

ّب ٍ هـبّذُ ثیـتش ثَدى ایي دّذ. ثب همبیؼِ ایي دادُاػت سا ًـبى هی

ثتِ ٍاضتح ًتتبیح لجلتی      ّتب  ACOEجت ثتِ  ًؼ ّبACE دس وٌؾثشّن

 گشدًذ.تأییذ هی ACEهجٌی ثش ثیـتش ثَدى اثش آًَهشی دس تشویجبت 

ٍختَد داؿتتِ ٍلتی دس     ACOEوٌؾ لبثل تَخِ دیگشی وِ دسثشّن

ACE وتٌؾ خفتت الىتتشٍى آصاد    ؿَد، هشثتَ  ثتِ ثتشّن   دیذُ ًوی

دلیتل  وتٌؾ ًیتض   اػت. ایتي ثتشّن  C-N پیًَذ  *πاٍسثیتبل  اوؼیظى ثب

ثتب دسگیتش    ثبؿذ صیتشا هی ACOEدیگشی ثشای وبّؾ اثشآًَهشی دس

 پیًَذ *σوٌؾ آى سا ثب اٍسثیتبلوشدى خفت الىتشٍى اوؼیظى، ثشّن

C-Clّتب ثتش   وـتٌذگی اػتتخلا   تأثیشلتذست الىتتشٍى   وٌذ.ون هی

ُ ّتتبی هتتزوَس سا هتتی وتتٌؾسٍی ثتتشّن    ّتتبی تتتَاى ثتتب همبیؼتتِ داد

وـتتٌذگی وتِ لتتذست الىتتتشٍى  اػتتتخلافی ثشسػتتی ًوتتَد. 2ختذٍل 

وتٌؾ خفتت الىتتشٍى    ثبػث افضایؾ ثشّن  CF3ثیـتشی داسد )هثل 

ثبػتث   ؿذُ ٍ اص طش  دیگش C-Nپیًَذ  *πاٍسثیتبل  آصاد اوؼیظى ٍ

     پیًَتذ  *σاٍسثیتتبل   وٌؾ ایتي خفتت الىتتشٍى آصاد ثتب    وبّؾ ثشّن

C-Cl ّبی ػبهلی دّذ وِ اص هیبى گشٍُؿَد. ایي ًتبیح ًـبى هیهی 

 

ثیـتشیي ٍ گشٍُ هتیل ووتتشیي تتأثیش سا ثتش     CF3هَسد ثشسػی، گشٍُ 

 وبّؾ اثش آًَهشی داؿتِ اًذ.

 
 NBOبارّای اتوی  .3-3

ثشای ثشسػی ثیـتش اثش آًَهشی دس تشویجبت هَسد هطبلؼِ ٍ تأثیش 

ثش ایي پذیذُ، ثبسّبی هحبػجِ  Rّبی هختلف دس هَلؼیت خبًـیٌی

ثش سٍی اتوْبی اوؼیظى، ًیتشٍطى ٍ وشثي اػتخشاج ٍ دس  NBO ؿذُ

هیـَد، ّوبًطَس وِ دس ایي خذٍل هلاحظِ  اًذ.اسائِ ؿذُ 3خذٍل

 ثیـتش اص تشویجبت ACE ثبس الىتشًٍی هٌفی اتن اوؼیظى دس تشویجبت

ACOE تش ثَدى ثبس اوؼیظى دس اػت. هٌفیACE،  ثیـتش ثَدى

سا  C-Clپیًَذ  *σثیتبل وٌؾ خفت الىتشٍى آصادآى ثب اٍسثشّن

ًوبیذ. ّوچٌیي ووتش ثَدى ثبس اوؼیظى ٍ ٍخَد ثبس هٌفی تأییذ هی

     ٍخَد فشم سصًٍبًؼی ٍ  ،ACOEثیـتش سٍی اتن ًیتشٍطى دس 

   سا تأییذ C-Nپیًَذ  *πوٌؾ خفت الىتشٍى اوؼیظى ثب اٍسثیتبل ثشّن

دس همبثل  ACOEوٌذ. ایي ًتبیح ًیض پبیذاسی ًؼجتبً ثیـتش تشویجبت هی

ACEسا ثذلیل ووتش ثَدى اثشآًَهشی دس آًْب ثبثت  ّب                

دّذوِ ًـبى هی 3خذٍلّب دس همبیؼِ دادُ ّوچٌیي وٌذ.هی

وـٌذگی ثیـتش ثبػث لشاس گشفتي ثبس اػتخلافْبیی ثب لذست الىتشٍى

 دٌّذ.اثش آًَهشی سا وبّؾ هی هٌفی ووتشی سٍی اوؼیظى ؿذُ،

 

 

 

 

 

20

2

ح

10 



 

 

 

   1390 پبییض، 3ػبل اٍل، ؿوبسُ                            ٍ ّوکاراى ًکَئی

 
( JQCS ) 

 
 .**B3LYP/6-377G)با رٍش اختلال هرتبِ دٍم(  بر حسب کیلَکالری بر هَل در سطح هحاسباتی  NBOّای برّوکٌص بیي اٍربیتالی اًرشی  -2جذٍل

 

 α-ٍولش-O-اتشاُوؼین  α-ولشٍاتش 

 ACOE(1) ACOE(2) ACOE(3) ACOE(4)  ACE(1) ACE(2) پبساهتش

LP(2)(O1)σ* (C-Cl) 38/14 91/16 32/19 22/20  56/20 77/23 

LP(2) (O1)π* (C-N) 66/22 58/16 46/13 29/12    

 

 
 .**B3LYP/6-377Gهحاسبِ ضذُ در سطح هحاسباتی  NBOبارّای اتوی   - 3جذٍل

 

 α-ٍولش-O-اتشاُوؼین  α-ولشٍاتش 

 ACOE(1) ACOE(2) ACOE(3) ACOE(4)  ACE(1) ACE(2) پبساهتش

C charge 030/0 166/0 266/0 290/0    

N charge 072/0- 129/0- 176/0- 187/0-    

O charge 371/0- 399/0- 407/0- 417/0-  536/0- 548/0- 

 

 

 ًتیجِ گیری .4

ّبی هحبػجبت ًظشی دس ػطَح هختلف ثشای ّوِ هَلىَل 

ّبی گَذ ًؼجت ٍضَح ًـبى دادًذ وِ صَستجٌذی هَسد ثشسػی ثِ

ثِ آًتی اص ًظش پبیذاسی اسخحیت ثیـتشی داسًذ. ثشسػی پبساهتشّبی 

ّبی گَذ ثِ دلیل ًظشی هختلف ًـبى داد وِ پبیذاستش ثَدى ؿىل

ثب یىی اص خفت  σ*(C-Cl)یتبل وٌؾ اٍسثٍخَد اثش آًَهشی ٍ ثشّن

دس هَلؼیت آًتی لشاس  ّبی آصاد اوؼیظى وِ ًؼجت ثِ آىالىتشٍى

ثبؿذ. ایي هطبلؼبت ًـبى داد وِ اثش آًَهشی دس تشویجبت داسد هی

ACE تش اص لَی ACOE ّبػت ٍ ثِ ّویي دلیل اتن ولش دس

وٌٌذُ ثْتشی ثَدُ ٍ ایي تشویجبت، دس همبیؼِ ثب تشن ACEتشویجبت 

 ACOEّب ٍ ثبصّب پبیذاسی ووتشی داسًذ. ّب، دس همبثل ًَولئَفیل

ّبیی وِ اهىبى وـٌذُ ٍ ّوچٌیي گشٍُّبی الىتشٍىگشٍٍُُ،ثؼلا

هضدٍج ؿذى ثشای خفت الىتشٍى آصاد اوؼیظى دس ایي تشویجبت سا 

وٌٌذ، اثش آًَهشی سا وبّؾ ٍ اص طش  دیگش پبیذاسی ایدبد هی

 دٌّذ.ّب ٍ ثبصّب سا افضایؾ هیًؼجی دس همبثل ًَولئَفیل
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