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 چکیده

اي دارد و حضورشان در ذرات معلق گرد و هاي آروماتیك چندحلقهنقش مهميّ در تولید هیدروكربن ،ايجاد دوده ناشي از احتراق ذرات     

ايم، همچنین هاي مختلف شیمیايي پرداخته. ما در اين مقاله به مقايسه بین مدلغبار موجود در اتمسفر به طور نامحدودي مشاهده شده است

هاي با مدل فنانترن و آنیزوتروپي تانسورهاي ايزوتروپي. شوندآنتروپي مقايسه ميو آنتالپيكشنده، الکترون دهنده والکترون هاياستخلاف

محاسبه  BLYP/6-31Gو  *BLYP/6-31G*  ،B3LYP/6-31G*  ،B3LYP/6-31G  ،HF/6-31G  ،HF/6-31G شیمیايي مختلفي از قبیل:

 خواهد شد.

 

 هاي شیمیايی، ساختار الکترونی، مدلفنانترناي، هاي آروماتیک چندحلقهکلمات کلیدي: هیدروکربن

 

 مقدمه .9

آروماتیك  هاي جوش خوردهتركیبات آلي با دو يا تعداد بیشتر از حلقه گروه بزرگي از (PAHs)اي چندحلقه هاي آروماتیكهیدروكربن     

كرد. اين تركیبات از حلالیت  حلقه و بیشتر( تقسیم 9سنگین ) -5اي( و حلقه 1-5سبك ) -8توان به دو دسته: باشند. اين تركیبات را ميمي

. شوندفشار بخار پايیني برخوردارند و جذب ذرات مي خاصیت چربي دوستي زيادي دارند. بیشتر اين تركیبات از و كمي در آب برخوردارند

PAHs در تشکیلساز پیش عنوان به وانندتمي هیدروژن و كربن داراي آيند. تمام تركیباتمي وجود به آلي ناقص مواد سوختن اثر در PAHs 

هاي آزاد( و سپس تركیب شدن با يکديگر راديکال تر )غالباًهاي ناپايدار كوچكشکسته شدن به بخش عمل نمايند. اين تركیبات طي پیرولیز با

 اثر در هاآن تولید است و C055-055° ي دماييدر فاصله PAHs مطلوب تولید را تولید كنند. دماي PAHs( مجاورت گرما )پیروسنتتي در

 [.8-5بیايند ] وجود بهاحتراق و سوختن  اثر در توانندمي طبیعت در اين تركیبات .يابدمي شدت اكسیژن فشار كاهش
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به تولید ( PAHاي )ك چند حلقهتیهاي آروماختن دارد، بنابراين ناچاراً هیدروكربنوجايي كه تمدن بشر وابستگي زيادي به احتراق و ساز آن

اي دارد و حضورشان در هاي آروماتیك چندحلقهنقش مهميّ در تولید هیدروكربن ،اند. ايجاد دوده ناشي از احتراق ذراتانرژي ما وابسته

ك تیهاي آروماهیدروكربن از اين نظر، مولکول[. 1ت ]ذرات معلق گرد و غبار موجود در اتمسفر به طور نامحدودي مشاهده شده اس

ها ارتباط مستقیمي با فرآيند احتراق در منطقه دارد و فراواني آن اهاي نشانگر در نظر گرفت زيرعنوان مولکولتوان به( را ميPAHاي )چندحلقه

ك چند تیهاي آروما. انواع مختلف احتراق، باعث توزيع مختلف هیدروكربن[9-0] بنابراين مستقیماً به كیفیت آب و هوايي مرتبط است

 زايي بسیار زيادي دارند.كه اين تركیبات فعالیت سرطان شوند( ميPAHاي )حلقه

زايي و داراي دو يا چند حلقه بنزني بوده و اين مواد به علت پتانسیل بالاي سرطان (PAHs)اي هاي آروماتیك چندحلقهدر واقع هیدروكربن

ها در اثر پیوند بین اين تركیبات به PAHزايي د. سرطانمحیطي برخوردارناي در مطالعات زيستهاي ژني از اهمیت ويژهايجاد جهش

هاي آروماتیك و در نتیجه افزايش وزن مولکولي قابلیت شود و با افزايش تعداد حلقهو يا پروتئین حاصل مي RNA ،DNAهاي درشت مولکول

دوستي پس از وند و به دلیل خاصیت چربيشهاي آبي به خوبي حل ميها در اغلب حلالPAHيابد. انحلال اين تركیبات در آب كاهش مي

 [.1هاي چرب تجمع يابند و به مرور اثرات خطرناک خود را در بدن موجودات ظاهر نمايند ]ورود به بدن به راحتي قادرند در بافت

 41افزاري گوسین بسته نرم هاي متفاوت شیمیايي با استفاده ازمحاسبات مدلي حال حاضر ما است. موضوع مطالعهفنانترن ساختار الکترونیکي 

 صورت گرفته است.

براي ساختارهاي جالب توجه با مدل هاي متفاوت شیمیايي و با استفاده از مجموعه پايه و  NMRتانسورهاي محافظتي ايزوتروپي و آنیزوتروپي 

 .[0]( محاسبه شده است GIAOمتد اوربیتال اتمي )

ايم. ساختار هندسي اين مولکول به بررسي مولکول فنانترن و مشتقات آن پرداخته B3LYPو  HF  ،BLYPدر اين مطالعه با استفاده از متدهاي 

 گردد.مشاهده مي 8در شکل 

 
 فنانترن.. ساختار هندسی 9شکل 

 بحث و بررسی .2

 مطالعه خواص ترمودينامیکی  .2-9

 B3LYP متد و 31G-6* پايه مجموعه كه است شده مشاهده گیبس آزاد انرژي و آنتروپي آنتالپي، قبیل از ترمودينامیکي خواص مقايسه از     

 گردد.مي مشاهده 8 جدول در كه باشدمي مقادير ترينمنفي داراي
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 .کلوين 21.895. مقايسه خواص ترمودينامیکی فنانترن و مشتقات آن در دماي 9جدول 

-E 

(electronic 

and Termal 

)1-Kcal.mol 

S 

(electronic and 

Termal 

)1-k1-Kcal.mol 

-G 

(electronic and 

Termal 

)1-Kcal.mol 

-H 
(electronic and 

Termal 

)1-Kcal.mol 

مجموعه 

 پايه
 ساختار متد

383609.8241 0.09353 383637.1189 383609.2317 6-31g HF 

10H14C 386019.9626 0.09790 386048.5569 386019.3702 6-31g BLYP 

386178.8348 0.09790 386207.0389 386178.2418 6-31g B3LYP 

383744.9156 0.09479 383772.5003 383744.3237 6-31g* HF 

10H14C 386099.7440 0.09848 386128.5136 386099.1524 6-31g* BLYP 

386266.878 0.09724 386295.278 386266.2858 6-31g* B3LYP 

671713.0538 0.09837 671593.3965 671564.0686 6-31g HF 

Cl9H14C 674406.4268 0.10587 674437.2256 674405.8345 6-31g BLYP 

673566.9248 0.10440 674671.5431 674671.4385 6-31g B3LYP 

671713.0538 0.10117 671742.6252 671712.4614 6-31g* HF 

Cl9H14C 674498.0362 0.10567 674528.9506 674497.4439 6-31g* BLYP 

674672.0202 0.10460 674702.5059 674702.6013 6-31g* B3LYP 

1995800.086 0.10250 1995830.045 1995799.493 6-31g HF 

Br9H14C 1999340.563 0.1110 1999373.0212 1999339.970 6-31g BLYP 

1999664.655 0.10668 1999695.869 1999664.063 6-31g B3LYP 

1996014.279 0.10366 1996044.593 1996013.687 6-31g* HF 

Br9H14C 1999343.529 0.10742 1999374.965 1999342.937 6-31g* BLYP 

1999664.655 0.10668 1999695.869 1999664.063 6-31g* B3LYP 

408075.9087 0.01000 408105.1224 408075.3163 6-31g HF 

12H15C 4106509078 0.10515 410681.6664 410650.3154 6-31g BLYP 

410826.185 0.10115 410681.6664 410681.6549 6-31g B3LYP 

408220.9776 0.10241 408250.49 408250.3875 6-31g* HF 

12H15C 410736.0978 0.10573 410767.0271 410735.5054 6-31g* BLYP 

410920.342 0.10427 410950.836 410919.7491 6-31g* B3LYP 

430558.8911 0.09856 430587.6853 430558.299 6-31g HF 

O10H14C 433197.1571 0.10318 433227.3278 433196.5648 6-31g BLYP 

433358.672 0.10174 433388.4145 433358.0807 6-31g B3LYP 

430713.8842 0.09957 430742.9776 430713.292 6-31g* HF 

O10H14C 433291.710 0.10380 433322.0655 433291.1186 6-31g* BLYP 

433462.772 0.10244 433492.7217 433462.1802 6-31g* B3LYP 
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       .9ادامه جدول

-E 

(electronic 

and Termal 

)1-Kcal.mol 

S 

(electronic and 

Termal 

)1-k1-Kcal.mol 

-G 

(electronic and 

Termal 

)1-Kcal.mol 

-H 
(electronic and 

Termal 

)1-Kcal.mol 

مجموعه 

 پايه
 ساختار متد

418114.7543 0.0980 418143.3970 418118.1651 6-31g HF 

N11H14C 420724.2406 0.1024 420754.1879 420723.6482 6-31g BLYP 

420892.5870 0.1008 420922.0567 420891.9946 6-31g B3LYP 

418260.4218 0.1006 418289.8357 418259.8288 6-31g* HF 

N11H14C 420812.1240 0.1045 420842.7088 420811.5372 6-31g* BLYP 

420989.3907 0.1032 421019.5497 420988.7867 6-31g* B3LYP 

 

ها براي در تمامي متدها و مجموعه پايه (G)و انرژي آزاد گیبس  (S)، آنتروپي (H)شود مقادير آنتالپي طور كه در جدول بالا مشاهده ميهمان

 باشد.دهنده ميتر از الکترونهاي الکترون كشنده، منفياستخلاف

 

  NMRبررسی تانسورهاي حفاظتی . 2-2

هاي نیزوتروپیك براي اين ساختارها با مدلنیز انجام گرفته است. مقادير ايزوتروپیك و آ  NMRدر اين تحقیق بررسي تانسورهاي حفاظتي      

 (. 5و  8مختلف شیمیايي مقايسه شده است )نمودار 

 

 
 .. مقادير ايزوتروپی و آنیزوتروپی استخلاف هاي الکترون دهنده9مودارن

Comparison 1NH2 & 1OH & 1CH3
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 .. مقادير ايزوتروپی و آنیزوتروپی استخلاف هاي الکترون کشنده2نمودار

 

تر باشد و هر چه گروه الکترونگاتیو بزرگهاي الکترونگاتیوتر ميشود كه بیشترين تغییرات مربوط به گروهمي مشاهده 5و  8با توجه به نمودار 

اتم   2Pهاي تواند به دلیل همپوشاني بهتر اوربیتالباشد اين تغییرات بیشتر است. به عنوان مثال برم نسبت به كلر تغییرات بیشتري دارد، كه مي

 باشد.اتم برم مي 4Pاتم كربن و اوربیتال   2Pاتم كلر نسبت به همپوشاني اوربیتال  3P كربن و

 

 يریگ جهینت. 4

مقادير آنتالپي  در فاز گازي استفاده شده است. 31G-6و   *31G-6هاي و مجموعه پايه B3LYPو  HF  ،BLYPدر اين مطالعه از متدهاي      

(H) آنتروپي ،(S)  و انرژي آزاد گیبس(G) تر از هاي الکترونگاتیو مانند برم و كلر، منفيها در استخلافدر تمامي متدها و مجموعه پايه

هاي الکترونگاتیوتر داراي مقادير ايزوتروپي و باشد. همچنین گروهدهنده مانند متیل و آمین و هیدروكسیل ميهاي الکتروناستخلاف

 باشند.تري ميآنیزوتروپي بزرگ
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