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 چکیدٌ

، کِ (α-X-HPD)اُى دیّپتبى-3ٍ5-ّبلَ-4ّبی ًؼجی ثشای تبتَهشّبی کتَ ٍ اًَل پبیذاس دس هَلکَلتدضیِ ٍ تحلیل كَستجٌذی ٍ پبیذاسی

31G-6ای ّبی پبیِکبسگیشی هدوَػِِ ثب ث B3LYPٍ دس ػغح  DFT)ّبی فلَئَس، کلش ٍ ثشم اػت، تَػظ ًظشیِ تبثؼی چگبلی )اتن Xدس آى 
** ،

6-311G
**  ٍ6-311++G

 16كَستجٌذی هوکي کتَیی، 10كَستجٌذی هوکي اًَلی ٍ  56ّب اص هیبى اػت. دس ایي هَلکَلاًدبم پزیشفتِ **

( اص RAHBلیتی هختلف ٍخَد داسًذ کِ قبدس ثِ تـکیل پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی تقَیت ؿذُ ثب سصًٍبًغ )اًَل کی-كَستجٌذی ػیغ

ای ؿًَذ ٍ ثقیِ ثِ عَس قبثل هلاحظِّبی دیگش تجذیل هیلیتی تؼذادی ًبپبیذاس ثَدُ ٍ ثِ فشمّبی کیص هیبى ایي كَستجٌذیّؼتٌذ. ا O–H···Oًَع 

ّبی اًَلی پبیذاس ّبی پیًَذ ّیذسٍطًی ٍ ػذ اًشطی پتبًؼیل ثشای اًتقبل پشٍتَى ًیض ثشای كَستجٌذیّب ّؼتٌذ. اًشطیپبیذاستش اص دیگش كَستجٌذی

ثیٌی، ثب یکذیگش، هحبػجِ ؿذُ ٍ ثِ ّوشاُ پبساهتشّبی دیگش هشتجظ ثب قذست پیًَذ ّیذسٍطًی، اص خولِ پبساهتشّبی ػبختبسی ٍ عیف ّبَلایي هَلک

اًذ. اثش خبًـیٌی ّبلَطى دس هَقؼیت آلفب ثش سٍی ػبختبس ٍ پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى ( هقبیؼِ ؿذHPDُاُى )دیّپتبى-3،5هَلکَل ٍ ثب خَد 

 اػت.ی هَسد ثحث ٍ ثشسػی قشاس گشفتِهَلکَل

 
 . DFTاُن، تحلیل صًرتبىدی، تأثیر جاوشیىی، پیًود َیدريشوی درين مًلکًلی، مطالعٍ دیَپتان-4،6-َالً-5 :َای کلیدیياشٌ

 

 . مقدم2ٍ

 تحت ؿشایظ هؼیٌی اتن ّیذسٍطى ثب ًیشٍیی قَی ثِ خبی

 

 

سػذ یک اتن ثِ دٍ اتن هتلل هی ؿَد ثِ عَسی کِ ثِ ًظش هی

 پیًَذ    سا   پیًَذّبیی   اػت. چٌیي  ؿذُ  ثشقشاس آًْب   ثیي  پیًَذی
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[. یک پیًَذ ّیذسٍطًی اص یک پیًَذ هؼوَلی 1گَیٌذ]ّیذسٍطًی هی

ؿیویبیی ضؼیفتش اػت ٍ هی تَاًذ دس ّش ػِ حبلت خبهذ هبیغ یب گبص 

ثشای ًوبیؾ ایي ًَع پیًَذ   A–H···Bهـبّذُ گشدد. هؼوَلاً اص ًوبد 

ّبی الکتشًٍگبتیَتش اص ػوَهبً اتن A  ٍBگشدد کِ اػتفبدُ هی

ثِ ػٌَاى  A–H.گشٍُ ّؼتٌذ( F،Cl،O، S ٍNّیذسٍطى )هثل 

ثِ ػٌَاى دٌّذُ  Bپزیشًذُ الکتشٍى یب دٌّذُ پیًَذ ّیذسٍطًی ٍ 

کٌٌذ. اتن الکتشًٍگبتیَ الکتشٍى یب پزیشًذُ پیًَذ ّیذسٍطًی ػول هی

A ث القبء ثبس ثب خزة الکتشٍى اص اثش الکتشًٍی اتن ّیذسٍطى ثبػ

گشدد،کِ ثبػث خزة خفت خضئی هثجت سٍی اتن ّیذسٍطى هی

ؿَد. ثِ ّویي دلیل اػت کِ قبػذتبً گفتِ هی Bالکتشٍى آصاد اتن 

ؿَد پیًَذ ّیذسٍطًی دسًتیدِ ًیشٍّبی خبرثِ ثیي ثبسّبی هی

 گشدد.الکتشیکی خضئی ثب ثبس هخبلف ّن ایدبد هی

ّبیی ؿًَذ. پذیذُاد یبفت هیّبی ّیذسٍطًی دس ثؼیبسی اص هَپیًَذ

ای ًؼجت ثِ الیبف ًبیلًَی، ًشم اص قجیل دیشتش خـک ؿذى الیبف پٌجِ

ّبی ظبّشی دس هبّیت آة، ّوگی ًبؿی اص ؿذى پَػت، ًبٌّدبسی

پیًَذ ّیذسٍطًی  اًذ. ٍخَد پیًَذ ّیذسٍطًی دس ایي تشکیجبت

 ّبی صًذُّبی ػیؼتنّوچٌیي دس تؼییي ػبختبس ٍ خَاف هَلکَل

ّب ٍ ًقؾ اػبػی داسد ٍ اخضای هبسپیچ آلفب دس ػبختبس پشٍتئیي

ِ تَػظ پیًَذ ّیذسٍطًی ث DNAساخضای هبسپیچ دٍگبًِ دس ػبختب

 ّن هی پیًَذًذ.

پیًَذ ّیذسٍطًی دس تشکیجبتی کِ قبدس ثِ تـکیل ًَع دسٍى هَلکَلی 

کٌذ. تحقیقبت صیبدی سٍی ًذ ًقؾ ثؼیبس هْوی ایفب هیاایي پیًَذ 

       َضَع اًدبم ؿذُ ٍ هْوتشیي تشکیجبت ثشسػی ؿذُ ایي ه

تشیي ؿک اص هؼشٍفّب کِ ثیّب ّؼتٌذ. ایي هَلکَلکتَىثتبدی

اًذ، کبسثشدّبی فشاٍاًی دس ؿیوی آلی ّبی تشکیجبت تبتَهشیؿبخِ

ّبی کتَ ٍ اًَل، ٍهؼذًی داسًذ. ثب داًؼتي تؼبدل تبتَهشی ثیي فشم

تَاًذ اص دٍ کتَى هیدیِ یک ثتبثشاحتی هی تَاى تـخیق داد ک

ایي  1هؼیش هختلف ثب دٍ ؿکل اًَلی هتفبٍت دس تؼبدل ثبؿذ. ؿکل

دّذ.دس تبتَهشی سا ثیي فشم کتَ ٍ دٍ فشم هتفبٍت اًَلی ًـبى هی

  C=Cًؼجت ثِ پیًَذ O–Hّبی اًَلی ػیغ)کِ دس آًْب پیًَذ گًَِ

 کِ هٌبػجی  ؿکل  ٍ سدلیل ػبختب  دس ٍضؼیت ػیغ قشاس داسد(، ثِ

 ّیذسٍکؼیل  ّیذسٍطى گشٍُ   اتن  ثشای  اهکبى  ایي  داسد  هَلکَل

 

فشاّن هی ؿَد تب ثب یک فبكلِ ٍ صاٍیِ هٌبػت دس خْت اکؼیظى 

گشٍُ کشثًَیل قشاس گشفتِ ٍ ثب تـکیل یک پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى 

ّبی گشٍُ [.2-3اًَل گشدد]-هَلکَلی ثبػث پبیذاسی ػبختبس ػیغ

ّیذسٍکؼیل، کشثًَیل ٍآلکٌی دسگیش دس ایي قؼوت اص ػبهلی 

اتن ّؼتٌذ کِ هی تَاًٌذ  6اًَل، ؿبهل -ّبی ػیغهَلکَل سػبختب

یي تشتیت ِ اغیش هؼتقش ؿشکت کٌٌذ. ث πّبی دس سصًٍبًغ الکتشٍى

          دس اثش ایي پیًَذ ّیذسٍطًی تقَیت ؿذُ ثب سصًٍبًغ 

(RAHB-Resonance Assisted Hydrogen Bond یک ػبختبس ،)

ؿکل ( Chelated ring) لیتیػضَی ثٌبم حلقِ کی 6ای ؿجِ حلقِ

ّبی اًَلی ّبی هتوبدی ػبختبس هَلکَلی ؿکلگیشد. عی ػبلهی

اًَل ٍعجیؼت قَی پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى -ٍکتَیی، تؼبدل کتَ

اًذ. ّب هَضَع تحقیقبت ثؼیبسی ثَدُکتَىهَلکَلی دس ثتبدی

  ( تبثغ هتغیشّبیی اص قجیل1بتَهشی )ؿکلهَقؼیت تؼبدل دس ت

، دهب ٍ R1، R2  ٍR3ّبی خبًـیٌیّبی الکتشًٍی گشٍٍُیظگی

ّبی هختلف دس ّبی حلال اػت. ثٌبثشایي خبیگضیٌیٍیظگی

کتًَی سٍی قذست پیًَذ تشکیجبت ثتبدی ّبی آلفب ٍثتبهَقؼیت

ػضایی ِ ّیذسٍطًی ٍتؼبدل ثیي ػبختبسّبی اًَل ٍکتَیی آًْب تبثیش ث

تشیي [. هبلًَألذّیذ ٍاػتیل اػتَى ثِ ػٌَاى ػبد4ُ-5خَاّذ داؿت]

ّبیی ّؼتٌذ کِ هغبلؼبت تدشثی ٍ ًظشی ثؼیبسی ثشای کتَىدیثتب

لیتی ثشسػی پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی دس ػبختبسّبی کی

ّوچٌیي کبسّبی صیبدی  [.3-6اًَل آًْب اًدبم ؿذُ اػت]-ػیغ

             ی اص صیبدّبی استؼبؿی تؼذاد سٍی تدضیِ ٍ تحلیل عیف

-5،5اُى ٍ دیّپتبى-3،5-تتشاهتیل-6،6، 2، 2کتًَْب، اصخولِ دیثتب

[. ثب تَخِ ثِ 5-7اػت] اُى اًدبم گشفتِدیّگضاى-2،4-هتیلدی

لیتی، ّش ػبهلی کِ ثتَاًذ سٍی خَاف ػبختبس الکتشًٍی حلقِ کی

تَاًذ قذست پیًَذ ّیذسٍطًی هیالکتشًٍی ایي حلقِ تبثیش ثگزاسد، 

ٍتؼبدل تبتَهشی سا تغییش دّذ. ثٌبثشایي خَاف الکتشًٍی ٍ ػبختبس 

تَاًٌذ ثبػث تغییش تبتَهش پبیذاستش ٍ تغییش قذست هی ٌّذػی حلقِ

-ّبلَطى   ّذف ایي هقبلِ، ثشسػی تبثیش خبًـیٌی [.6-8پیًَذ گشدًذ]

- هَلکَلی ثتبدیثش قذست پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى  αّب دس هَقؼیت 

 DFT-DensityFunctional) ّب، ثِ کوک ًظشیِ تبثؼی چگبلیکتَى

Theory.اػت ) 
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 َا.کتًندیکتً در بتا-تعادل تاتًمری اوًل -2شکل

 

هشتجظ ثب قذست ّبیی ثیي پبساهتشّبی هختلف ثشای ایي هٌظَس هقبیؼِ

-دیّپتبى-3،5پیًَذ ّیذسٍطًی اص خولِ ػبختبس هَلکَلی تشکیجبت 

 X(، کِ دس آى α-X-HPDاُى)دیّپتبى-3،5-ّبلَ-4( ٍ HPDاُى )

ّبی فلَئَس، کلش ٍ ثشم اػت، كَست گشفتِ کِ ًـبى دٌّذُ اثش اتن

     ایي αّب ثِ خبی اتن ّیذسٍطى دس هَقؼیت خبًـیٌی ّبلَطى

 ثبؿذ.کتَى هیثتبدی

 

 محاسبات  ريش. 3

توبم هحبػجبت کَاًتَهی اًدبم ؿذُ دس ایي کبس کِ دس اداهِ 

اًذ. کلیِ [ اًدبم پزیشفت9ِ] 03ؿًَذ، تَػظ ًشم افضاس گَػیيرکش هی

یب ًظشیِ تبثؼی چگبلی اًدبم  DFTکبسگیشی سٍؽ ِ هحبػجبت ثب ث

اًذ کِ داسای ػغَح هختلف ًظشی اػت ٍ دس اًدبم ایي پشٍطُ ؿذُ

ثِ هفَْم اػتفبدُ اص  B3اػتفبدُ ؿذُ اػت.  B3LYPاص ػغح ًظشی 

 Becke exchangeپبساهتشی ثک) 3تبثؼی تجبدل الکتشًٍی 

functional[)10 ٍ ،]LYP کبس گشفتي تبثؼی ِ دٌّذُ ثًـبى

 Lee, Yang and Parrّوجؼتگی الکتشًٍی لی، یبًگ ٍ پبس )

correlation functional[)11 ]اػت. 

 HPDّبی ثیٌی ثشای هَلکَلّبی کتَ ٍ اًَلی قبثل پیؾكَستجٌذی

ٍα-X-HPD   ِ31-6ثب اػتفبدُ اص تَاثغ پبیG** ،6-311G**  ٍ6-

311++G** دػت آهذُ اػت. هدوَػِ ِ ثْیٌِ ؿذُ ٍ اًشطی آًْب ث

6-311++G** ِت ؿکبفتِ )ای ظشفییک هدوَػِ یب ػشی پبیSplit 

Valance, SVِثب صتبی ػ )( ًِگبTriple-zeta )ُکِ دس آى  ثَد

( ثِ Polarization and diffuse functionsتَاثغ قغجیذُ ٍ ًفَری )

ّبی [. ّوچٌیي اًشطی ًؼجی كَستجٌذی12اًذ]ّب اضبفِ ؿذُّوِ اتن

دس ٍضؼیت تشاًغ ًؼجت ثِ  O–Hاًَل )کِ دس آًْب پیًَذ -تشاًغ

 ّیذسٍطًی اًشطی پیًَذ  تخویي  گیشد( ًیض، ثشایقشاس هی C=C پیًَذ

اًَلی پبیذاس، دس ّش ػِ ػغح -ّبی ػیغدسٍى هَلکَلی ؿکل

هشکض اًَلی کِ ثِ ػٌَاى حذ -اًذ. ػبختبسّبی ّیذسٍطىهحبػجِ ؿذُ

کتَى دیٍاػظ ثشای اًتقبل پشٍتَى ثیي دٍ فشم اًَلی هختلف یک ثتب

اًذ. ثْیٌِ ؿذُ **B3LYP/6-31G( ّؼتٌذ دس ػغح ًظشی 1)ؿکل

ّبی پبیذاس اًَلی دس توبهی هحبػجبت فشکبًغ ثشای كَستجٌذی

 اًذ.اًدبم پزیشفتِ **B3LYP/6-311Gػغح 

 

 َا وتایج ي تجسیٍ ي تحلیل دادٌ .4

    اًَلی قشاس -کتَى غبلجبً دس ؿکل ػیغیک تشکیت ثتبدی

ایي حبلت تَػظ پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی  گیشد، صیشا دسهی

.ّوبًغَس کِ قجلاً گفتِ ؿذ تشکیت هَسد ًظش دس ایي ؿَد پبیذاس هی

ّبی ّبلَطى اثشات . ثب تَخِ ثِ ایي اهش کِ اتناػت HPDتحقیق 

ّب دس کـٌذگی ٍ فضبیی هتفبٍتی داسًذ، ثب خبًـیٌی ایي اتنالکتشٍى

الکتشًٍگبتیَی ٍ فضبیی سا ثش ، اثشات HPDهَلکَل  αهَقؼیت 

قذست پیًَذ ّیذسٍطًی ٍ ػبختبس ٌّذػیتبتَهشّبی پبیذاس اًَلی 

 دّین.هَلکَل هَسد ثشسػی قشاس هی

ؿکل اًَل  56ثب اًدبم هحبػجبت دس ػغَح هختلف ًظشی اص هیبى 

 4تبی آًْب قبدس ثِ تـکیل پیًَذ ّیذسٍطًی ّؼتٌذ(  16)کِ 

     دػت ثِ   HPD اص تشکیجبتكَستجٌذی پبیذاس ثشای ّش کذام 

ّبی پبیذاس ّبی ًؼجی ّوِ كَستجٌذیآیذ. ػبختبس ٍ اًشطیهی

، ثشای هقبیؼِ **B3LYP/6-31Gهحبػجِ ؿذُ دس ػغح ٍ  هزکَس،

ّب دس ٍاحذ کیلَکبلشی ثش اًذ. ایي اًشطیًـبى دادُ ؿذُ 2دس ؿکل

ظش هَل ٍ ًؼجت ثِ پبیذاستشیي كَستجٌذی هشثَعِ دس هَلکَل هَسد ً

 .ّؼتٌذ
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َای تراوس در کىار اورشی وسبی شکل kcal/mol( بر حسب**B3LYP/6-31Gمحاسبٍ شدٌ در سطح)َای وسبی آوُا اوًلی پایدار ترکیبات مًرد مطالعٍ ي اورشی -َای سیسفرم -3شکل

آوُا.

اًَلی ّش کذام ثِ یکی اص ایي -ّبی دیگش ػیغكَستجٌذی

لیتی اص ًظش ّبی اًَلی غیشکیؿًَذ. فشمّب تجذیل هیكَستجٌذی

 20تب  10اًشطی ًؼجی ثؼیبس ًبپبیذاستشًذ )ػغح اًشطی تقشیجی حذٍد 

ستشیي کیلَکبلشی ثش هَل(. اًشطی ًؼجی هحبػجِ ؿذُ ثشای پبیذا

ٍ تشکیت فلَئَسُ،  HPDكَستجٌذی تبتَهشّبی کتَیی ثشای خَد 

کیلَکبلشی  50/4ٍ  52/5، 38/4، 70/4کلشُ ٍ ثشهِ ثِ تشتیت ثشاثش ثب 

تَاًٌذ هی 2ّبی دادُ ؿذُ دس ؿکلثبؿذ. ثٌبثشایي تٌْب فشمثش هَل هی

-ثشای حضَس غبلت دس ًوًَِ ایي تشکیجبت سقبثت داؿتِ ثبؿٌذ ٍ فشم

 گش دسكذ ثؼیبس پبییٌی دس ًوًَِ خَاٌّذ داؿت.ّبی دی

 لیتی کی هیبًگیي تؼذادی اص پبساهتشّبی ػبختبسی هشثَط ثِ حلقِ

، ثِ α-X-HPDّبی پبیذاس تشکیجبت ػبصی كَستجٌذیحبكل اص ثْیٌِ

ّبی فلَئَس، کلش ٍ ثشم ثبؿذ، دس ػغح یکی اص اتنX عَسیکِ 

B3LYP/6-311++G** اًذ. ثشای هقبیؼِ آٍسدُ ؿذُ 1 دس خذٍل

اص  ًیض ثِ ایي خذٍل اضبفِ ؿذُ اػت. HPDپبساهتشّبی ػبختبسی 

آیذ. عَل ّبی ػبختبسی ًتبیح صیش ثِ دػت هیثشسػی ایي دادُ

ٍ α-Cl-HPD ثِ عَس قبثل تَخْی اص  α-Br-HPD دس  O∙∙∙Oپیًَذ 

α-F-HPD ٍHPD ت پیًَذ دٌّذُ قذسکِ ًـبى کَچکتش اػت

ثب هقبیؼِ ایي پبساهتش  .اػت α-Br-HPDّیذسٍطًی ثیـتش دس تشکیت

دس ػغح هحبػجبتی هزکَس ٍ ّوچٌیي دس ػغَح دیگش هحبػجبتی 

تشتیت صیش ثشای قذست پیًَذ ّیذسٍطًی دس تشکیجبت هَسد هغبلؼِ 

 گشدد:پیـٌْبد هی
α-F-HPD<HPD<α-Cl-HPD<α-Br-HPD 
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ي ترکیبات  HPDاوًلی -َای سیسَای مرتبط با قدرت پیًود َیدريشوی در پایدارتریه صًرتبىدیسىجی ي اورشی، طیفلیتیحلقٍ کی پارامترَای ساختماویمیاوگیه  -2جديل

 َالًشوٍ آن.-آلفا

 
Parameters a α-F-HPD HPD α-Cl-HPD α-Br-HPD 

RC=O 244/1 245/1 246/1 248/1 

RC–C 444/1 445/1 451/1 451/1 

RC=C 365/1 369/1 377/1 380/1 

RC–O 332/1 318/1 324/1 323/1 

RO–H 997/0 001/1 006/1 009/1 

RO∙∙∙H 671/1 640/1 589/1 565/1 

RO∙∙∙O 568/2 547/2 507/2 490/2 

RX–C 371/1 081/1 766/1 926/1 

EHB
b 43/15 13/17 63/17 87/17 

EHB
c 43/14 26/16 71/16 30/17 

EHB
d 46/14 73/15 28/16 80/16 

EBH
e 91/2 37/2 84/1 57/1 

νOHf 3176 3092 2994 2928 

γOHf 911 970 984 1002 

a :R  فبكلِ ثش حؼت اًگؼتشٍم، ّوگی دس ػغحB3LYP/6-311++G** 

b :EHB  اًشطی پیًَذ ّیذسٍطًی ثش حؼت کیلَکبلشی ثشهَل، دس ػغحB3LYP/6-31G** 

c :EHB  اًشطی پیًَذ ّیذسٍطًی ثش حؼت کیلَکبلشی ثشهَل، دس ػغحB3LYP/6-311G** 

d :EHB  اًشطی پیًَذ ّیذسٍطًی ثش حؼت کیلَکبلشی ثشهَل، دس ػغحB3LYP/6-311++G** 

e :EBH ؼت کیلَکبلشی ثشهَل، دس ػغح ػذ اًشطی ثشای اًتقبل پشٍتَى ثش حB3LYP/6-31G** 

f :ν  ٍγ  ثِ تشتیت فشکبًؼْبی کــی ٍ خوـی خبسج كفحِ ثش حؼتcm-1 ّوگی دس ػغح ،B3LYP/6-311G** 
 

داس ثِ ًیض کِ تشکیت ثشم O–H  ٍO∙∙∙Hًتیدِ ثبلا ثب هقبیؼِ فَاكل 

تشکیت فلَئَسداس ثِ تشتیت  تشتیت ثیـتشیي ٍ کوتشیي عَل ٍ

  گشدد.کوتشیي ٍ ثیـتشیي عَل سا داسد تبییذ هی

پبساهتش دیگشی کِ ثشای هقبیؼِ قذست پیًَذ ّیذسٍطًی هَسد 

اػت  گیشد، اًشطی پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلیاػتفبدُ قشاس هی

دػت ِ سٍؽ هتذاٍل ثشای ث ًـبى خَاّین داد. EHBکِ آى سا ثب 

اًَل -ِ اختلاف اًشطی ثیي كَستجٌذی ػیغهحبػج EHBآٍسدى 

  ( 2( هشثَعِ )دس ؿکلIIاًَل)-( ثب كَستجٌذی تشاًغIلیتی)کی

ٍ ثب  B3LYPّب دس ػغح [. هحبػجِ ایي اختلاف اًشطی13ثبؿذ]هی

 2ثِ خذٍل ای اًدبم گشفتِ اػت ٍ ًتبیحثِ کبسگیشی ػِ ػشی پبیِ

 اًذ.اضبفِ ؿذُ

ی دسٍى هَلکَلی تخویٌی دس توبم ّبی پیًَذ ّیذسٍطًاًشطی هقبیؼِ

دّذ کِ قذست پیًَذ ًـبى هی 2ػغَح هحبػجبتی دس خذٍل

 دس هَقؼیت ّبی ّبلَطىکشدى گشٍُ  خبیگضیي اثش   دس ّیذسٍطًی 

 

ثب  ػبلی ثِ كَست صیش خَاّذ ثَد کِ دستَافق HPDآلفبی هَلکَل 

  ًتیدِ حبكل اص هقبیؼِ پبساهتشّبی ػبختبسی اػت:
α-F-HPD<HPD<α-Cl-HPD<α-Br-HPD 

یکی دیگش اص پبساهتشّبیی کِ ثشای هقبیؼِ قذست پیًَذ ّیذسٍطًی 

سٍد، ػذ اًشطی پتبًؼیل ّب ثِ کبس هیکتَىدسٍى هَلکَلی دس ثتبدی

. اػت( 1کتَى )ؿکلدیثشای اًتقبل پشٍتَى ثیي دٍ فشم اًَلی آى ثتب

تش ثَدى پیًَذ دٌّذُ قَیتش ثبؿذ ًـبىّش چِ ایي ػذ اًشطی پبییي

هشکض اًَلی کِ -ّیذسٍطًی اػت. ثذیي هٌظَس ػبختبسّبی ّیذسٍطى

ثِ ػٌَاى حذ ٍاػظ ثشای ایي اًتقبلات پشٍتًَی ّؼتٌذ دس ػغح 

ثْیٌِ ؿذُ ٍ ػذ اًشطی هحبػجِ ؿذُ کِ ثب  **B3LYP/6-31Gًظشی 

EBH (Barrier Height Energy)  ًـبى دادُ ؿذُ اػت ثشای توبهی

اًذ. هقبیؼِ ایي پبساهتش آٍسدُ ؿذُ 1تشکیجبت هَسد هغبلؼِ دس خذٍل

دٌّذُ ّوبى تشتیت رکش ؿذُ قجلی ثشای قذست ًیض ثِ خَثی ًـبى

 ثبؿذ.ّبلَطًِ آى هی-ٍ تشکیجبت آلفب HPDپیًَذ ّیذسٍطًی دس 
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ػٌدی هشتجظ ثب قذست پیًَذ عیفّوچٌیي ثؼضی اص پبساهتشّبی 

    گشدآٍسی  1ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی ًیض دس اًتْبی خذٍل

ثبؿذ کِ ثب فشکبًغ کــی گشٍُ ّیذسٍکؼیل هی νOHاًذ. ؿذُ

ًیض فشکبًغ  γOHیبثذ.افضایؾ قذست پیًَذ ّیذسٍطًی کبّؾ هی

خوـی خبسج اص كفحِ گشٍُ ّیذسٍکؼیل ثَدُ ٍ ثب تـکیل ٍ یب 

پیًَذ ّیذسٍطًی ًیبص ثِ اًشطی ثیـتشی داسد ٍ دس  تش ؿذىقَی

ؿَد. تشتیجی کِ اص هقبیؼِ ایي ّبی ثبلاتش ظبّش هیفشکبًغ

آیذ ًیض دس دػت هیِ ّب ثشای قذست پیًَذ ّیذسٍطًی ثفشکبًغ

  تَافق ػبلی ثب توبهی ًتبیح قجلی اػت.

دػت آهذُ ثشای قذست پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى ِ دس تَضیح تشتیت ث

تَاى گفت کِ ّبلَطًِ آى هی-ٍ تشکیجبت آلفب HPDَلی دس هَلک

دلیل داؿتي حدن صیبد ثبػث اصدحبم فضبیی ثیـتش ٍ دس ِ اتن ثشم ث

گشدد ٍ دس ًتیدِ ؿشایظ سا لیتی هیًتیدِ فـبس ثش سٍی حلقِ کی

کٌذ. تش فشاّن هیثشای ایدبد پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی قَی

ّبی ثضسگتش یؼٌی هتؼلق ثِ دٍسُ اص ػَی دیگش ّشچقذس ّبلَطى

تش خذٍل تٌبٍثی ثبؿذ اٍسثیتبل ؿشکت کٌٌذُ آى دس پیًَذ پبییي

ّب اص ًظش اًذاصُ ًؼجت ثِ ایي اٍسثیتبل .اػتّبی ثبلاتش هتؼلق ثِ لایِ

کشثي ثضسگتش ثَدُ ٍ عجق ًظشیِ اٍسثیتبل هَلکَلی  2pّبی اٍسثیتبل

دٌّذ. دس ا اص دػت هییکی اص ؿشایظ اكلی خْت ّوپَؿبًی هَثش س

کـٌذگی تبثیش کوتشی ًتیدِ دس چٌیي هَاسدی خللت الکتشٍى

گزاسی ثیـتشی پیذا ٍ دس ػَم اثشات فضبیی تبثیش خَاّذ داؿت

خَاٌّذ کشد. ّوبًغَس کِ اص سًٍذ رکش ؿذُ ًیض هـخق اػت دس 

هَسد اتن فلَئَس ثب تَخِ ثِ ّن سدیف ثَدى آى ثب اتن کشثي، 

          یظ ّوپَؿبًی هَثش سا داؿتِ ٍ دسًتیدِّب ؿشااٍسثیتبل

کـٌذگی حذاکثش تبثیش سا خَاّذ داؿت. اص عشف دیگش الکتشٍى

اًذاصُ کَچک اتن فلَئَس ًیض، ثب ػذم ایدبد فـبس فضبیی ثش حلقِ 

دس اثش  لیتیثب ضؼیف ؿذى سصًٍبًغ الکتشًٍی دس حلقِ کی لیتی،کی

ٍطًی دسٍى هَلکَلی الکتشٍى کـٌذگی ٍضؼیف ؿذى پیًَذ ّیذس

   ّوشاػتب ؿذُ ٍ ضؼیفتشیي پیًَذ دس هَلکَل فلَئَسداس هـبّذُ 

 گشدد.هی

 

 

 

 گیری وتیجٍ .5

 HPDّبی ّبلَطى دس هَقؼیت آلفبی هَلکَل قشاس گشفتي اتن

کـٌذگی ٍ اًذاصُ آًْب ثش تبثیشات هتفبٍتی ثش اػبع هیضاى الکتشٍى

      خَاّذ داؿت.سٍی قذست پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی 

ّبی کلش ٍ ثشم دس هَقؼیت آلفب ثذلیل حدین ثَدى ٍ دسًتیدِ اتن

لیتی قذست پیًَذ ّیذسٍطًی سا افضایؾ افضایؾ فـبس ثش حلقِ کی

دس هَسد خبًـیٌی فلَئَس دس هَقؼیت آلفب ثذلیل ّوپَؿبًی  دٌّذ.هی

ثش ّبی لایِ دٍم فلَئَس اکشثي ثب اٍسثیتبل 2pّبی هٌبػت اٍسثیتبل

  کـٌذگی غبلت ثَدُ ٍ قذست پیًَذ ّیذسٍطًی کبّؾالکتشٍى

  یبثذ.هی
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