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 چکیده

شده و ساختارهاي  هي، تهNi(APO)2، (II)اوناتو( نيكل-7-پنتن-4-آمينو-3)سي، و بCu(APO)2، (II)اوناتو( مس-7-پنتن-4-نويآم-3)سيب

با  جيشد و نتا يبررس*B3LYP/6-311G( در سطحDFTچگال ) يتابع هيمحاسبات نظر لهيبه وس بيدو ترک نيا يارتعاش يهافيو ط يمولكول

 يهاشد. فرکانس ريمحاسبه شده، مقايسه و تفس هاي  ارتعاشيو رامان با شيوه IRارتعاشي مشاهده شده  ي. نوارهاديگرد سهيامق يتجرب يهاداده

و  Cu(APO)2هاي هاي تشكيل کمپلكسبودند. ثابت يتجرب يهادر توافق خوب با داده ،يساختار يشده و پارامترها حيتصح ينظر

Ni(APO)2 دست آمدبه 97/5×6963 و 91/9×6967 ترتيب برابرآزاد استاندارد محاسبه شده، به انرژي، با استفاده از مقادير. 
 

(، طیف بینی مادون قرمز میانه و IIاوناتو( نیکل ) -0 -پنتن -1 -آمینو -4(،  بیس )IIاوناتو( مس ) -0 -پنتن -1 -آمینو -4بیس ) کلیدي: هايواژه

 .دور، طیف بینی تبديل فوريه رامان، نظريه تابعی چگال، ثابت تشکیل
 

 

 . مقدمه3

چنددندانه  يگاندهايل لهيتوانند به وس يم ييفلزات واسطه انتها

 ديرا تول يو دو هسته ا يتک هسته ا يهاشده و کمپلكس داريپا

فلزات واسطه با  يدر توسعه کمپلكس ها ژهيبه و گاندهايل نيکنند. ا

 ني. بنابرا[6-7]مهم هستند اريبس Oو N ياتم ها يدارا يگاندهايل

 توجه Oو   Nتيل يخانواده ک يگاندهايل يحاو يهابه کمپلكس

و  هيها به علت سهولت تهکتوننويشود. بتا آميمبذول م يخاص

 خانواده  نيا ياعضا از يدسته مهم کيالكترون ايو  يياثرات فضا

 
 يهاستميس هيته يبرا يعيبه طور وس بات،يترک نيهستند. ا

 روند يکار م بهو مشتقات آنها  يعيشامل محصولات طب كليهتروس

 ايمين   آمين و  هايکمپلكس از   استفاده  اخير  هايدر سال .[3-4]

به عنوان کاتاليزورهاي فعال و انتخابي براي  ييواسطه انتهافلزات 

مورد توجه بسيار زيادي قرار گرفته اولفين ها  -پليمريزاسيون 

. فلزات واسطه انتهايي به علت تمايل کمترشان به [9-66]است

 عواملگروه ها، محيط قطبي وبه فلزات ابتداي دوره سبتاکسايش ن
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هاي مناسبي براي توسعه قطبي را بهتر تحمل کرده و بنابراين هدف

به شمار مي  هاي مرتبط با پليمريزاسيون با منومر قطبيکاتاليست

 [. 5-67]روند

( با IIمس ) ياز کمپلكس ها يتعداد[ 64]و همكارانش (Bao)بااو

ها مورد نياولف ونيزاسيمريرا جهت پل نوکتونيبتا آم يگاندهايل

يک سري  [63](He and Wu)هي و وواند. استفاده قرار داده

و  ( را سنتز و شناسايي کردهIIترکيبات بيس)بتا کتوآمينو( نيكل )

متيل متاکريلات با استفاده  سيونتاثير آنها را بر روي فعاليت پليمريزا

(/ متيل IIاز سيستم کاتاليستي ترکيبات بيس)بتا کتوآمينو( نيكل )

 .[69]( بررسي کردندMAOآلومينوکسان )

اوناتو( -7-ان-4-نوپنتيآم-3)سيساختار ب[ 61](Gurr)گور

 روش لهي، را به وسNi(APO)2و   Cu(APO)2، (II)( و نيكلIIمس)

 يدارا Cu(APO)2گور،  جيکرده است. طبق نتا يبررس X-rayتفرق

و ابعاد سلول  آنگستروم بوده 5/61×7/69×8/64ابعاد سلول واحد 

است و هر دو  گسترومآن Ni(APO)2 9/64×6/69×1/61 واحد

 هستند. کيساختار اورتورومب يدارا

تشكيل  هايساختار و ثابت سهيمقا ق،يتحق نياز انجام ا هدف

 هيمطالعات نظر لهيوسبه  Ni(APO)2و  Cu(APO)2 يهاکمپلكس

محاسبه شده  يارتعاش يها( است. سپس فرکانسDFTچگال) يتابع

 شوند.يم سهيمقا يتجرب يهابا فرکانس

 

 یبخش تجرب .0
 سنتز .0-3

Cu(APO)2  وNi(APO)2  يسيلطبق روش(Lacey)[61]هي، ته 

از مخلوط  اهيبه س ليما يآب يبه صورت بلورها Cu(APO)2شدند. 

قرمز رنگ از  يبه صورت بلورها Ni(APO)2متانول و اتانول و 

: C با برابر CuC10H16O2N2کلروفرم متبلور شدند. درصد عناصر در 

74/31، H :76/1، N :18/69   و درNiC10H16O2N2 با برابر C :

66/31، H :44/1، N :55/69  و Ni :97/74 به دست  يدرصدها و

 :C: 81/31، Hبا برابر  CuC10H16O2N2در  يعنصر زيآمده از آنال

71/1، N: 97/69  و درNiC10H16O2N2  با برابرC: 97/31، H: 

37/1،N :11/69  وNi :65/74 .بود 
 

 
 هاابزار و روش. 0-0

 هيناح Bomem B-154دستگاه اسپكتروفتومتر  با IR هايفيط

cm
cm کياسكن و تفك 79با  1399-9999-

 فيثبت شد. ط 17-

 هايفي، و طKBr د،يبرم ميپتاس يهاجامد در قرص باتيترک

و  ليتري، استو نCH3CN د،ي، کربن تتراکلرCCl4محلول در 

CHCl3 .کلروفرم، گرفته شده است ، 

cmهيدور در ناح IR هايطيف
توسط دستگاه طيف  1199-699-

مجهز به آشكارگر  Thermo Nicolet Nexus 870سنج فوريه مدل 

DTGS/Polyethylen د.  و مقسم نور به دست آمدن 

 Bomemطيف سنج فوريه مدل هاي رامان توسط دستگاه طيف

MB-154 نور  درجه و مقسم689يبازپخش کيو تكنZnSe  و

شود، به دست  يسرد م يكيکه با روش الكتر InGaAsآشكارگر 

شده  زيتجهNd-YAG  (nm6913=)زريآمدند. دستگاه،  با منبع ل

از  موعهاست. حذف نورهاي پراکنده شده رايلي، توسط دو مج

 .رديگيانجام م يهولوگراف ييدوتا يفيلترها
 

 لیروش تحل .1

  ينرم افزار ستميمطالعه با استفاده از س نيهمه محاسبات در ا

GAUSSIAN 03 [68] وNBO 5.0 [65] نهيبه يانجام شد. برا 

سطح  ،يارتعاش هايکردن ساختار و محاسبات فرکانس

B3LYP/6-311G* رامان با  يهاتيمورد استفاده قرار گرفت. فعال

 يكيالكتر دانينسبت به م يانحرافات دوقطب يعدد يريگليفرانسيد

    GAUSSIAN 03استاندارد يهاو با استفاده از روش

(freq=Raman ).محاسبه شد 
 

 و بحث جينتا .4
 ساختار مولکولی .4-3

 در Ni(APO)2و  Cu(APO)2از طول ها و زواياي پيوند تعدادي

دو آرايش سيس و ترانس را براي  6ارائه شده اند. شكل 6جدول 

Cu(APO)2  وNi(APO)2 ساختار  7دهد و شكلنشان مي

 کند.    يرا ارائه مCu(APO)2  يستالوگرافيکر

، *B3LYP/6-311G، در فاز گازي و در سطحDFTمحاسبات  طبق

 پايدارتر از ساختارسيس است  هر دو کمپلكس، يساختار ترانس برا
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[ 61]در مورد کمپلكس مس در توافق با نتايج گور جيکه اين نتا

مطابقت [ 61]گور X-ray جيبا نتا كليدر مورد کمپلكس ن يبوده ول

به طور  Cu(APO)2هاي مولكول ي،ندارد. طبق نتايج کريستالوگراف

ها، اند. اما در همه وضعيتهاي واحد قرار گرفتهاتفاقي در سلول

 يستالوگرافيکر جيکمپلكس، فقط آرايش ترانس را دارد. نتا

دهد.  يرا نشان م سيس زومريوجود ا Ni(APO)2يبرا[ 61]گور

 اند که در محلول، نشان داده[  79]گرانيو د (Bradbury)يدبوريبر

اتاق  يدر دما يوجود دارد، ولNi(APO)2 ترانس  زومريعمدتا، ا

 در حال تعادل هستند.  عايو ترانس با هم سر سيس
 

 

واسطه شبه  کي ديو تول چشياحتمالا با پ ون،يزاسيزومريا نيا

 Holm and)هلم و اکنر لهيکه به وس ياز نوع يچهاروجه

O’Connor)[76] محاسبات وندديپ يمطرح شده است، به وقوع م .

و  سيس يزومرهايا ياختلاف انرژ کهدهدينشان م در فاز محلول

-قابل ملاحظه زانيبه م يبا فاز گاز سهيترانس در مقا

kJmol)حدوديا
 يبرا ي. متاسفانه، روشابديي( کاهش م3/63 1-

در حالت جامد وجود ندارد. به هر حال،  ياختلاف انرژ ينبيشيپ

 زومريکمتر ا يممكن است مرتبط با انرژ يبزرگ انرژ ييجابجا نيا

 س در حالت جامد باشد.يس
 

 . (و زواياي پیوند بر حسب  Ǻ(،)طول هاي پیوند بر حسبII(  و نیکل )IIاونا تو( مس ) -0 -پنتن -1 -آمینو -4تعدادي از پارامترهاي ساختاري بیس ) -3جدول

APO 

 Ni(APO)2  Cu(APO)2  
 پارامتر

  تئوري تجربي  تئوري تجربي 

 X-ray B3LYP /6-311G*  X-ray B3LYP /6-311G*  
 طول پيوند

  ترانس   سيس ترانس  

  839/6 a 894/6 819/6  (63)598/6 599/6  M - O 

  834/6 891/6 895/6  (7)85/6 579/6  M - N 

748/6b  441/6 781/6 713/6  (63)454/6 789/6  O - C 

438/6  755/6 491/6 468/6  (7)65/6 495/6  N - C 

339/6  399/6 379/6 391/6  (9)991/6 368/6  C3 – C4 

419/6  437/6 489/6 459/6  (9)485/6 457/6  C2 – C3 

999/6  151/9 963/6 963/6  889/9 964/6  N - H 

984/6  516/9 984/6 986/6  589/9 984/6  C - H 

 زاويه پيوند

  49/89 98/615 11/83  (9)9/11 18/615  O - M - O 

  9/618 41/54 8/611  (8)9/57 96/88  O - M - N 

  66/81 84/615 55/59  (69)9/613 11/615  N - M - N 

9/674  81/674 91/679 55/673  (8)9/677 11/679  O- C= C 

3/677  11/674 84/676 84/677  (66)7/679 88/677  N -C = C 

6/674  41/673 96/674 44/677  (4)9/679 47/673  C- C = C 

  39/676 81/663 97/668  1/661 97/661  M –N- H 

  45/666 67/661 17/667  1/661 71/669  C - N - H 

  84/666 91/667 11/667  9/695 83/666  C- C-  H 

  9/695 71/698 93/695  9/695 68/698  H-C-H 

  13/7 967/59 179/9   18/88  H- N - M -N 

  34/675 197/7 977/698   85/67  H- C - C - N 

  41/691 17/615 979/615   86/615  H- C - C - O 

    39/71   649/73  cEgas 

    91/64     Esolution 

:a 61[داده ها از مآخذ[، :b  محاسبه شده در سطحB3LYP/6-311G* ،E=Ecis-ETrans :c   بر حسبkJ.mol-1. 
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Cu(APO)2ترانس 

 
Cu(APO)2سيس 

 
Ni(APO)2ترانس  

Ni(APO)2سيس 
 

 (. *B3LYP/ 6-311G)محاسبه شده در سطح  Ni(APO)2و   Cu(APO)2ساختارهاي سیس و ترانس  -3شکل

 

 

 
 

 .Cu(APO)2ساختار کريستالوگرافی   -0شکل

 

 C-Oهاي پيوندنشان داده شده است، طول 6که در جدول طورهمان

-تر از طولکوتاه C2-C3و  C-Nهاي پيوند بلندتر و طول C3-C4و 

دهد که عدم استقرار هستند. اين نتايج نشان ميAPO هاي مشابه در 

نسبت  Ni(APO)2و  Cu(APO)2ليت در در حلقه کي پيوندهاي 

  از بلندتر C-Hو  N-Hهاي افزايش يافته است. طول APOبه 

 نمي تواند هستند. شكست اشعه ايكس X-rayهاي مشابه در طول

 

دقت را به N يا  Oو يک اتم الكترونگاتيو مثل  Hطول پيوند بين 

)اتم X-Hتعيين کند. دليل اين امر اين است که ابر الكتروني پيوند 

 شود وکشيده مي X( به سمت اتم الكترونگاتيو =Xالكترونگاتيو

شود، تعيين موقعيت ها حاصل ميچون شكست به وسيله الكترون

گردد که طول شود. اين مسئله باعث ميها غيرممكن ميدقيق هسته

تر از گيري شده توسط شكست اشعه ايكس کوتاههاي پيوند اندازه

 مقدار واقعي آنها باشد.
 

 

 تحلیل هاي ارتعاشی. 4-0

در  Ni(APO)2و  Cu(APO)2دور   IRهاي رامان و طيف

cmنواحي
cm و 1499-4999-

 4به ترتيب در شكل هاي  1799-199-

نشان داده شده اند. تعدادي از فرکانس هاي تجربي و تئوري  3و 

IR  حالت جامد و انتساب آنها براي در  دو ترکيبو رامان اين

: Fs ،جدولاين  درارائه شده اند.  7ايزومر ترانس در جدول 

، *UB3LYP/6-311Gهاي نظري محاسبه شده در سطح فرکانس

  5186/9و  5199/9براي مس و  5835/9و  5195/9تصحيح شده با 
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cmبراي نيكل براي نواحي به ترتيب 
cmو زير  4699-7599 1-

-1 

6199 .IIR شدت :IR  بر حسب(kM/mol و )AR فعاليت رامان :

(Å
4
/amu .شدت هاي نسبي در پرانتز داده شده اند ،)V ،خيلي :s :

 :خمش داخل صفحه،  :کششي،  :ν: ضعيف،w: متوسط،mقوي، 

تغيير  :تغيير شكل داخل صفحه حلقه،  :خمش خارج صفحه، 

حرکت گهواره اي داخل  :ρپيچش،  :شكل خارج صفحه حلقه، 

: غير .o.p: هم فاز، .i.pحرکت گهواره اي خارج صفحه،  :صفحه، 

 .هستند :  فلزMهم فاز، 

هاي ارتعاشي از هاي محاسبه شده براي بيشتر شيوهفرکانس

مقادير تجربي بيشترند. دو عامل باعث اين اختلاف بين تجربه و 

اول عامل  مي شوند. Ni(APO)2و  Cu(APO)2هاي در طيف تئوري

شوند، در حالي در فاز گازي انجام مي DFT. محاسبات محيط است

آيند. دليل دوم م به دست ميهاي تجربي از فازهاي متراککه داده

هاي ناهماهنگ هستند، در اين است که مقادير تجربي، فرکانس

 حالي که مقادير محاسبه شده فرکانس هاي هماهنگ مي باشند.
 

  cm-13122- 1122. ناحیه 4-0-3

 C-Hو   N-Hرود مدهاي کششي در اين ناحيه انتظار مي

مشاهده شوند. از آنجا که محاسبات ما در فاز گازي بدون در نظر 

 N-Hگرفتن پيوندهاي هيدروژني انجام شد، نوارهاي کششي 

 تجربي هاي بسيار بالاتر از مقادير مشاهده شدهتئوري در فرکانس
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 .cm-1 122- 1222در ناحیه  Ni(APO)2و  Cu(APO)2طیف هاي رامان  -1شکل
 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 .cm-1 022- 122در ناحیه   Ni(APO)2و  Cu(APO)2دور  IRطیف هاي  -4شکل

 

 در حالت جامد، يک Cu(APO)2ظاهر شدند. در طيف مادون قرمز 

cmنوار قوي در 
مشاهده مي شود. نوار متناظر با اين نوار در  4753 1-

cmدر  Ni(APO)2طيف 
تئوري  وجود دارد. طبق محاسبات 4781 1-

در  N-H  مي شود. نوار کششي نسبت داده N-Hاين نوار به کشش 

شود که نشان دهنده هاي بالاتر جابجا ميمحلول به سمت فرکانس

ضعيف شدن پيوندهاي هيدروژني در محلول نسبت به حالت جامد 

 در طيف هاي مادون قرمز CHαاست. نوار مربوط به کشش 

Cu(APO)2  وNi(APO)2 به ترتيب در cm
cmو  14936-

-1 4915 

( در AAشود. نوار متناظر با اين نوارها در استيل استون )مشاهده  مي

cm
[. ارتعاشات کششي پاد متقارن و 73گزارش شده است] 4959 1-

در اين دو ترکيب به صورت  CH3گروه  C-Hمتقارن کشش 

cmنوارهاي ضعيفي در اعداد موج  
مشاهده مي  4999–7599 1-

 شوند. 

 
cm. ناحیه 4-0-0

-13222- 3122  

در اين ناحيه توافق بسيار خوبي بين نتايج تجربي و تئوري 

 Cu(APO)2مشاهده مي شود. نوار بسيار قوي در طيف مادون قرمز  

cmدر 
نسبت داده مي  C=Oو  C=Nبه کشش خارج صفحه  16959-

cmدر  Ni(APO)2شود. نوار متناظر با اين نوار در 
مشاهده  16956-

که با کشش  NHو خمش  CHشود. نوارهاي مربوط به خمش مي

C  نامتقارن
…

C
…

C  قرمز مادون   هايطيف  در  اند،جفت شده 
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 Cu(APO)2. و Ni(APO)2 برخی از نوارهاي انتسابی  -0جدول

NO Assignment 

Theoretical  Experimental 

Cu(APO)2  Ni(APO)2  Cu(APO)2  Ni(APO)2 

Fs IIR AR  Fs IIR AR  IR Raman  IR Raman 

6 N-H 4367 76 79  4399 44 6  4753 (s)   4781(s) 4788(w) 

7 N-H 4367 3 679  4399  671  4785(s)     

4 CH 4911 67 639  4918 43 9  4936(w) 4934(w)  4915(w)  

9 aCH3 7558 49 18  7555 33 76  7581(w) 7581(s)  7553(w)  

69 sCH3 7561 7 715  7561  179  7561(w) 7563(m)   7561(s) 

61 sCH3 7561 31 63  7561 49   7561 7563(m)  7579(m)  

68 N (o. p.)…CO,…C 6166 169   6167 486   6959(vs)   6956(s)  

79 C…C…aCNH,, CH 6936 991   6978 949   6949(vs)   6997(s)  

76 , O…C…aCN,…C…aC

CH3 
6969 479   6993 614   6976(s)   6974(s)  

74 CH3 6315 39 69  6319  41  6319(s)   6389(s) 6319(s) 

73 CH3 6319 91 69  6315 699 6  6319(s)   6311(s)  

75 sCH3,aC=C=N,aC=C=O 6399 414 6  6338 719   6349(m)   6343(s)  

41 NH,CH, C=C=C, 

CH3 
6419 639   6418 637   6418(m)   6497(m)  

48 CHNH,O=C, C-CH3 6776  47  6765  74   6763(m)   6771(m) 

45 CH, NH,aC-CH3 6686 96   6615 16   6689(m)   6689(m)  

95 C-CH3 148 96       139(m)     

16 aO-M-O, aN-M-N 961 71   179  9  176(m)   174(vw)  

19 aO-M-O,C-CH3 311 35   385 41   313(vs)   389(vs)  

11 sO-M-O,sN-M-N 396  43  318  77   311(vs)   315(vs) 

19 N-M-N, O-M-O 751 49   416 1   751(m)   416(m)  

14 N-M-N,O-M-O 791 68   471 1   795(m)   469(w)  

 

Cu(APO)2  وNi(APO)2  به صورت نوارهايي قوي، به ترتيب در

cmاعداد موج
cmو  6949 1-

شوند. نوارهاي قوي مشاهده مي 16997-

cmمشاهده شده در 
 و  Cu(APO)2در طيف مادون قرمز  16319-

cm
cmو  6389 1-

به  Ni(APO)2 در طيف مادون قرمز 6315  1-

در  Cu(APO)2نوار مادون قرمز  شوند.نسبت داده مي CH3خمش 

cm
cmدر  Ni(APO)2و  16689-

،  به خمش داخل صفحه  6689 1-

CHα حدودي با خمش داخل صفحه  شود که تانسبت داده ميN-

H هاي کششيو حرکت C-CH3 است. نوار متناظر اين جفت شده

و Mg(acac)2 [74 ] ، منيزيم استيل استونات،AA[77] نوار در

cmترتيب دربه ،Be(acac)2 [73] بريليوم استيل استونات،
-16614، 

cm
cmو  16658-

 مشاهده شده اند. 16656-

 
cm.  ناحیه زير 4-0-1

-13222 

، نوارهاي خمشي خارج C-CH3علاوه بر کشش  در اين ناحيه،

 هاي داخل صفحه و خارج صفحه و تغيير شكل C-Hو  N-Hصفحه 

 

 شوندليگاند مشاهده مي -حلقه، نوارهاي مربوط به ارتعاشات فلز

ليگاند و پايداري کمپلكس -نظر تخمين قدرت پيوند فلزکه از 

  اهميت زيادي دارند.

به ترتيب، در     Ni(APO)2و  Cu(APO)2مربوط به  IRنوارهاي

cm
cmو  176 1-

 هاي، طبق نتايج محاسبات، به حرکت174 1-

نسبت داده مي شوند. نوار متناظر اين  N-M-Nو  O-M-Oکششي 

cmدر  Cu(acac)2 نوارها در
 . [71]گزارش شده است  1163-

cmنوار بسيار قوي در  
cmدور و  IRدر طيف  1313-

در طيف  1311-

هاي کششي نامتقارن و متقارن ترتيب به حرکت به Cu(APO)2رامان

O-Cu-O شود که با کشش نسبت داده ميN-Cu-N  جفت مي

هاي فوق در و رامان مربوط به حرکت IRشود. نوارهاي 

Ni(APO)2 به ترتيب درcm
cmو  1389-

شوند.  مشاهده مي 315 1-

نوار رامان مربوط به ارتعاشات ذکر شده، شامل هيچ گونه حرکتي 

قدرت پيوند  تواند در تخميناز فلز نبوده و بنابراين، اين فرکانس مي

 با  باشد.   مفيد  آمين کتو  هايکمپلكس در   اکسيژن/ نيتروژن-فلز
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اکسيژن/ -توان نتيجه گرفت که پيوند فلزتوجه به اين بحث، مي

است.  Cu(APO)2تر از اين پيوند در قوي Ni(APO)2نيتروژن در

و  Be(acac)2[74] ،Mg(acac)2[73]نوار متناظر اين نوار، در

Cu(acac)2[79] به ترتيب در  ،cm
-1389،cm

cmو  1363-
-1399  

 مشاهده شده اند. 

در  Cu(APO)2نوار نسبتا قوي مشاهده شده در طيف مادون قرمز 

cm
 N-Cu-Nو  O-Cu-Oبه ارتعاش خمشي داخل صفحه  1751-

مادون قرمز  شود. نوار متناظر اين نوار در طيفنسبت داده مي

Ni(APO)2  درcm
 شود.مشاهده مي 1416-

 
 محاسبات ثابت تشکیل .4-1

با استفاده از انرژي  ،Ni(APO)2و Cu(APO)2هاي تشكيل ثابت

هاي آزاد استاندارد محاسبه شده در برنامه گوسين، به تر تيب برابر 

6967با 
 91/9  6963و

 97/5  دست آمد. اين نتيجه، در توافق با به

 O-M-O/N-M-N هاي ارتعاشي مربوط به نوارهاي کششيفرکانس

 است.

 
 نتیجه گیري  .4

در فاز  Ni(APO)2و Cu(APO)2دور  IRهاي رامان و طيف

هاي ارتعاشي جامد ثبت شد. پارامترهاي ساختاري و فرکانس

Cu(APO)2  وNi(APO)2  در سطحDFT محاسبه و با يكديگر 

 Cu(APO)2شد. طبق نتايج تجربي و نظري، ساختار پايدار  مقايسه

در فاز گازي و فاز جامد ايزومر ترانس است، ولي به علت برهم 

در حالت جامد، اين  Ni(APO)2سيس در تر ايزومر کنش هاي قوي

ترکيب، در فاز جامد به صورت ايزومر سيس و در فاز گازي به 

 صورت ايزومر ترانس وجود دارد. 

 N-M-Nو  O-M-Oهاي کششي نامتقارن و متقارن فرکانس

cm ترتيب دربه Cu(APO)2در
cm و 1313-

، Ni(APO)2و در  1311-

cm ترتيب دربه
cm و 1389-

اند. مقادير اين مشاهده شده 1315-

هاي تشكيل اين دو کمپلكس )ثابت ها در توافق با ثابتفرکانس

6967ترتيب برابر با ، بهNi(APO)2و Cu(APO)2هاي تشكيل 
 

6963و  91/9
 97/5 است. ه به دست آمد 
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