
 ‌أ

 

 

 داًؾکذُ ؽ٘وٖ

 پاٗاى ًاهِ دٍرُ کارؽٌاعٖ ارؽذ رؽتِ ٕ ؽ٘وٖ آلٖ

 

 عىًان:

سىتس تک ظرفی اسپبیري پیريلیذیه َبی جذیذ از طریق  ياکىش حلقٍ افسایی 

 دي قطبی -1,3

 

 وبم داوشجً:

 تْارُ رجة پَر

 

 استبد راَىمب:

دکتز ٗعقَب صزافٖ   

 

 استبد مشبير:

دکتز هحوَد تاجثخؼ   

 

 9889 ت٘ز هاُ



‌ب  
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 اس کلوِ ايثار ٍ اس خَد گذؽتگی تِ پاط تعثیز عظین اًغاًی ؽاى 

 رٍسگاراى تْتزيي پؾتیثاى اعت تِ پاط عاطفِ عزؽار ٍ گزهای اهیذتخؼ ٍجَدؽاى کِ در ايي عزدتزيي
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ٍ 

 تقدیم به همسر عزیزم
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 تِ ًام خالق سيثايی ّا

 

تی ّیچ تزديذ ياريگزم تَدُ تا قادر تاؽن اس دريای صرف اًذيؾِ ٍ عپاط پزٍردگاری را کِ ّوَارُ، 

 ی اس هخلَقاتؼ ٍ در ًْايت اس ٍجَدػ داؽتِ تاؽن.تخزد تْزُ هٌذ گزدم تا درک درع

 

 ٍ تؾکزی خاؿ اس 

هادر ٍ ّوغز عشيشم ٍ خَاّز ٍ تزادراى هْزتاًن کِ فضای خاًِ را ّوارُ تزای تٌفظ اًذيؾِ ٍ  پذر،

 ي هی ًوَدًذ.احغاط، عطزاگی

جٌاب آقای دکتز يعقَب صزافی کِ در پیؾثزد ايي پضٍّؼ علوی راٌّواين اعتاد راٌّوای ارجوٌذم 

 تَدًذ.

 اعتاد گزاهی جٌاب آقای دکتز هحوَد تاجثخؼ کِ هؾاٍرٓ ايي پزٍصُ را پذيزفتٌذ.

 

 تا تؾکز ٍ عپاط فزاٍاى اس

 دٍعتاى خَتن خاًوْا حوشُ لَئیاى، ؽْاتی، اصغزی

 ُ آقای علی هحوذی کِ ّوَارُ در آسهايؾگاُ اس حوايت ايؾاى تزخَردار تَدم. تِ ٍيض
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 94 ........................................ًَع دٍم  ٘ذآهٌَ٘اع-αتؾک٘ل آسٍهت٘ي اٗل٘ذ اس ٍاکٌؼ ت٘ي آلذّ٘ذ ٍ  -9-7-9

 95 ........................................آهٌَ٘اعتز ًَع دٍم -αتؾک٘ل آسٍهت٘ي اٗل٘ذ اس ٍاکٌؼ ت٘ي آلذّ٘ذ ٍ  -9-7-2

 95 .................................................... ٍ آه٘ي دٕ کتَى-αٍاکٌؼ ت٘ي تؾک٘ل آسٍهت٘ي اٗل٘ذ اس  -9-7-8

 97 .................................................................................ؽکغت حزارتٖ آسٗزٗذٗي ّا  -9-7-4

 98 ............................................................تؾک٘ل آسٍهت٘ي اٗل٘ذ اس پ٘زٗذٗي ّا ٍ پ٘زاسٗي ّا  -9-7-5

 98 .............................................. اّو٘ت تَ٘لَصٗکٖ ٍ دارٍئٖ هؾتقات اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي اکغٌ٘ذٍل -9-8



‌ج  

 29 ......................................................................رٍػ ّإ تِْ٘ هؾتقات اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي  -9-9
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 ‌ذ

 چکیذٌ

اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي ّا در ؽ٘وٖ آلٖ تِ دل٘ل فعال٘ت تَ٘لَصٗکٖ ؽاى تغ٘ار هَرد تَجِ قزار گزفتِ اًذ ٍ تغ٘ارٕ اس 

آًْا خَاؿ ضذ ه٘کزٍتٖ، ضذ تَهَرٕ ٍ آًتٖ تَ٘ت٘کٖ قاتل تَجْٖ اس خَد ًؾاى هٖ دٌّذ. ّوچٌ٘ي ع٘غتن حلقِ 

ت ٍ تغ٘ارٕ اس تزک٘ثات هْن دارٍئٖ را تؾک٘ل هٖ دّذ. تز اعپاٗزٍاکغٌ٘ذٍل ّا اعکلت هزکشٕ تغ٘ارٕ اس آلکالَئ٘ذّا اع

اٗي اعاط تَجِ سٗادٕ تِ تَععٔ رٍػ ّإ هَثز عٌتش اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي ّا ٍ اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي اکغٌ٘ذٍل ّا هعطَف 

ؽذُ اعت. پاٗاى ًاهِ حاضز در چٌ٘ي سهٌِ٘ إ تِ تؾزٗح رٍؽٖ هذرى ٍ راحت تزإ عٌتش هؾتقات ًٌَٖٗ اس 

دٍقطثٖ تا اعتفادُ اس ٍاکٌؼ  -8,9زٍپ٘زٍل٘ذٗي ّا ٍ اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي اکغٌ٘ذٍل ّا اس طزٗق ٍاکٌؼ حلقِ افشاٖٗ اعپاٗ

 –2' , 8 –اٌٗذٍل٘ي [اعپاٗزٍ گز ّإ عادُ ٍ در دعتزط هٖ پزداسد. اس اٌٗزٍ طزح عٌتش عِ جشئٖ ٍ تک ظزفٖ هؾتقات 

ً٘تزٍاعتاٗزى در ؽزاٗط رفلاکظ در  -β -ل آه٘ي ٍ هؾتقات تزاًظهؾتقات اٗشات٘ي، تٌشٗ اٍى اس تزاکن -2-]پ٘زٍل٘ذٗي

 حلال اتاًَل در دعتَر کار قزار گزفت.

 

 

 

 -2,9[پ٘زٍلَ  -8',2-اٌٗذى[اعپاٗزٍ  -H9' -تزا ّ٘ذرٍت -b'90, 6', 5', 2'-آرٗل -2'-ً٘تزٍ -9'ّوچٌ٘ي هؾتقات 

[aتتزاّ٘ذرٍاٗشٍکَئٌَ٘ل٘ي تا هؾتقات تزاًظ-4,8,2,9اس تزاکن ً٘ي ّ٘ذرٗي،  دٕ اٍى،-8,9-]اٗشٍکَئٌَ٘ل٘ي- β- 

ً٘تزٍاعتاٗزى اس ٍاکٌؼ  -β -هؾتقات تزاًظ دٍقطثٖ تِْ٘ ؽذًذ. -8,9ً٘تزٍاعتاٗزى اس طزٗق ٍاکٌؼ حلقِ افشاٖٗ 

 -تزاکوٖ ٌّزٕ ت٘ي ً٘تزٍهتاى ٍ آرٗل آلذّ٘ذ ّإ هٌاعة عٌتش ؽذًذ. گغتزٓ ٍاکٌؼ تا تکارگ٘زٕ اس چٌذ هؾتق تزاًظ

β- زٍى دٌّذُ تا هَفق٘ت هَرد آسهاٗؼ قزار گزفتِ اعت. در هجوَع ً٘تزٍاعتاٗزى حإٍ گزٍُ ّإ الکتزٍى کؾٌذُ ٗا الکت



‌ر  

اٗي رٍػ ؽَ٘ٓ هؤثزٕ را تزإ عٌتش هؾتقات جذٗذٕ اس اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي ّا ٍ اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي اکغٌ٘ذٍل ّا در حلال 

 غ٘ز عوٖ فزاّن هٖ کٌذ.

 

ً٘تزٍاعتاٗزى،  -β -اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي، اعپاٗزٍپ٘زٍل٘ذٗي اکغٌ٘ذٍل، اٗشات٘ي، ً٘ي ّ٘ذرٗي، تزاًظ َب: کلیذ ياشٌ

 ٍاکٌؼ ٌّزٕ
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 هقدهه (1-1

دس اٗي دػتِ اص ٍاکٌؾ  هٖ ثبؿذ. ، دس ؿ٘وٖ ػٌتضّٕب ٍاکٌؾ ، ٗکٖ اص هْوتشٗيٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ

فضبٖٗ ٍ خْت شل هٌبػت ثشإ کٌت ثش ٍهؤ سٍؿٍٖ غجٖ ثِ دل٘ل ساًذهبى ثبلا دٍل -3,1ٍاکٌؾ حلمِ افضاٖٗ  ،ّب

ٍاکٌؾ حلمِ  ثِ ػلاٍُ .]1[ ، کبسثشد ٍػ٘ؼٖ پ٘ذا کشدُ اػتگضٌٖٗ، ثشإ ػٌتض ثؼ٘بسٕ اص تشک٘جبت ّتشسٍػ٘کل

ػضَٕ دس ؿ٘وٖ ثشإ ػٌتض تشک٘جبت ّتشٍػ٘کل پٌح  ،اًحصبسٕ هْوتشٗي سٍؽ "دٍلغجٖ ثِ ػٌَاى -3,1افضاٖٗ 

ّبٕ حلمَٕ پٌح ػضَٕ، ثِ ٍٗظُ پ٘شٍل٘ذٗي ّب، دٕ آه٘ي ثشإ هثبل، ثشإ تْ٘ٔ  .]2[ تَص٘ف ؿذُ اػت "آلٖ

ّ٘ذسٍپ٘شٍل ّب ٍ پ٘شٍل ّب ٍاکٌؾ حلمِ افضاٖٗ آصٍهت٘ي اٗل٘ذ ثب الکي ّب ٍ الک٘ي ّب ثؼ٘بس هؤثش ثَدُ ٍ ثِ عَس 

 .]3-6[ گؼتشدُ إ هَسد هغبلؼِ لشاس گشفتِ اػت

 

 هٖ ثبؿٌذ:ض اّو٘ت ئدٍلغجٖ ثِ دٍ دل٘ل ػوذُ حب -3,1ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ 

ثؼ٘بسٕ اص هحصَلات ّتشٍػ٘کلٖ ًبؿٖ اص اٗي ٍاکٌؾ ّب هٖ تَاًٌذ ثِ هَلکَل ّبٕ آلٖ ثب گشٍُ ّبٕ  (1

 ػبهلٖ هتفبٍت تجذٗل گشدًذ.

 بدٍلغجٖ هٖ تَاًٌذ عٖ ٗک هشحلِ ػٌتضٕ، حلمِ ّبٖٗ ث -3,1ثؼ٘بسٕ اص ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ  (2

 چٌذٗي هشکض فضبٖٗ هدبٍس ّن اٗدبد ًوبٌٗذ.

 

حلمِ  ٍاکٌؾ. ]7[ هٖ ثبؿذ ػبدُ تشٗي ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗٗکٖ اص هؼشٍف تشٗي ٍ آلذس  -ٍاکٌؾ دٗلض

اص کِ ثب ػجَس اص ٗک حبلت گزاس ؿؾ الکتشًٍٖ اًدبم هٖ ؿَد. اػت    𝜋s  π  ٍاکٌؾ  ٗک آلذس -افضاٖٗ دٗلض

هٖ ثبؿٌذ. دس اٗي  1ىآلذس ّن الکتشٍ -دٍلغجٖ ثب ٍاکٌؾ دٗلض -3,1ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ ًظش الکتشًٍٖ، 

                                                 
1- Isoelectrone 
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ثشّن  𝜋ثب ٗک دٍ لغجٖ دٍػت داسإ دٍ الکتشٍى  𝜋چْبس الکتشٍى  دٍلغجٖ داسإ -3,1ٍاکٌؾ ّب، ٗک تشک٘ت 

  .کٌؾ دادُ ٍ ٗک حلمِ ّتشٍػ٘کلٖ پٌح ػضَٕ سا اٗدبد هٖ کٌٌذ

 𝜋 الکتشٍى َٗى ّبٕ ػِ اتوٖ، حذالل ثب ٗک هشکض ّتشٍاتن ّؼتٌذ کِ حبٍٕ چْبس دٍلغجٖ ّب هؼوَلاً -3,1

 هٖ ثبؿٌذ.

ؿبهل تشک٘جبتٖ ًظ٘ش الکي ّب، ٖ ًوبٗذ، آًْب دس ٍاکٌؾ ؿشکت ه𝜋  الکتشٍىکِ فمظ دٍ دٍ لغجٖ دٍػت ّب 

 شٗلات ّب، ً٘تشٗل ّب ٍ ... هٖ ثبؿٌذ.الک٘ي ّب، هبل٘و٘ذّب، اک

 

 دٍقطبی -3,1تزکیبات  (1-2

 دٍلغجٖ ّب ػوَهبً ثِ دٍ دػتِ هختلف عجمِ ثٌذٕ هٖ ؿًَذ: –3,1

دس ػِ اٍسث٘تبل هَاصٕ  کِهٖ ثبؿٌذ  𝜋خو٘ذُ ثب چْبس الکتشٍى  ٕداسإ ػبختبس دٍقطبی های آلیلی: -1

P (1-1 وبٕؿ) ]8[ ٍالغ ؿذُ اًذ. 

 

 

 )1-1( ؿوبٕ

 

هٖ ٍ ٗب ػَلفَس اکؼ٘ظى، ً٘تشٍطى  هبًٌذ( ؿبهل ػٌبصشٕ b، اتن هشکضٕ )دٍلغجٖ ّب –3,1دس اٗي دػتِ اص 

 ( آٍسدُ ؿذُ اػت.1-1اص اٗي تشک٘جبت دس خذٍل ) ٕ ثبؿذ. ًوًَِ
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 دٍلغجٖ ّبٕ آل٘لٖ -3,1 (1-1خذٍل )

 

Nitrogen in the middle                                    oxygen in the middle                              

              Nitrones                           Carbonyl Ylides     

                       

           Azomethine Imines               Carbonyl Imines          

 

        Azomethine Ylides                 Carbonyl Oxides 

                                                                                                

     Azimine                                Nitrosimines      

 

    Azoxy Compounds                   Nitrosoxides      

 

    Nitro Compounds                   Ozone                        

 

 

 

 .ّؼتٌذ، ػوَد ثش صفحِ اٍسث٘تبل هَلکَلٖ آًَ٘ى Pداسإ دٍ اٍسث٘تبل هبصاد  :آًیَى های پزٍپارصیل -2

ثِ ً٘تشٍطى هحذٍد هٖ گشدد. ػبختبس  (b)آًْب ثَدُ ٍ اتن هشکضٕدٍلغجٖ ّبٕ داسإ ػبختبسٕ خغٖ -3,1اٗي 

 ( ًـبى دادُ ؿذُ اػت.2-1 وبٕؿ)دس  اٗي آًَ٘ى ّب
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(2-1) وبٕؿ

 دٍلغجٖ ّبٕ خغٖ هـبّذُ هٖ ؿَد. -3,1اص  ّبٖٗ ( هثبل2-1دس خذٍل )

 دٍلغجٖ ّبٕ پشٍپبسطٗل –3,1( 2-1) خذٍل

 

Nitrillium Betaines                                       Diazonium Betaines         

      Nitrile Oxid                              Diazoalkane  

 

       Nitrile Imine                              Azides           

 

     Nitrile Yildes                         Nitrous Oxides  

 

دٍلغجٖ ثب ػبختبس آًَ٘ى  –3,1دٍلغجٖ ثب ػبختبس آًَ٘ى آل٘ل ٍ ؿؾ ًَع  –3,1تبکٌَى دٍاصدُ ًَع 

 .ثبؿٌذپشٍپبسطٗل ؿٌبػبٖٗ ؿذُ اًذ. آصٍهت٘ي اٗل٘ذ ّب کِ هَضَع ثحث هب هٖ ثبؿذ، خضء آًَ٘ى ّبٕ آل٘لٖ هٖ 
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 دٍقطبی –3,1هکاًیسن ٍاکٌص های حلقه افشایی  (1-3

ٍ هحممبى ثِ  ]8[ اػتدس ػبل ّبٕ اخ٘ش، هکبً٘ؼن ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ ثؼ٘بس هَسد ثشسػٖ لشاس گشفتِ 

زاس ّوبٌّگ اًدبم هٖ گشدد ثِ عَسٕ کِ ؿکؼت اٗي ًت٘دِ سػ٘ذُ اًذ کِ اٗي ٍاکٌؾ ّب اص عشٗك ٗک حبلت گ

دٍلغجٖ ثب دٍ  –3,1اص  𝜋اٗي ٍاکٌؾ ّب کِ چْبس الکتشٍى  .عَس ّوضهبى صَست هٖ گ٘شدًَ٘ذ ثِ ٍ تـک٘ل پ

دس ؿشاٗظ حشاستٖ ثِ  ]9[ 1ّبفوي -لبػذُ ٍٍدٍاسد دّذ عجك دٍلغجٖ دٍػت ثشّن کٌؾ هٖ –3,1 اص 𝜋الکتشٍى 

 .(3-1 وبٕؿ) اًدبم هٖ گ٘شد2  تک سخٖ -صَست تک سخٖ

 

 

 (3-1) وبٕؿ

 

هکبً٘ؼن اٗي دػتِ اص ٍاکٌؾ ّب ثِ ٗک هٌبظشُ ثضسگ ث٘ي ؿ٘و٘ذاى ّب تجذٗل گـت. ػذُ إ  1960 دس دّٔ

اص داًـوٌذاى هکبً٘ؼن ًَٖٗ سا ثشإ ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ پ٘ـٌْبد کشدًذ کِ اٗي هکبً٘ؼن داسإ هؼبٗجٖ 

تَخِ٘ ًجَد. ثبً٘بً ثب تغ٘٘ش لغج٘ت حلال تبث٘شٕ دس  ثَد. اٍل اٌٗکِ خْت گضٌٖٗ ٍ فضبگضٌٖٗ اٗي ٍاکٌؾ ّب لبثل

 .(4-1 وبٕؿ) . دس ًت٘دِ اٗي هکبً٘ؼن سد ؿذپ٘ـشفت ٍاکٌؾ اٗدبد ًوٖ ؿذ

 

                                                 
1-  Woodward- Hoffman 

2- Supra- Supra 
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 (4-1) وبٕؿ

 

 فبٗشػتَى
ثِ اػتمبد اٍ اٗي  .(5-1 وبٕؿ)هکبً٘ؼن سادٗکبلٖ سا هغشح ًوَد  ّبٕ حلمِ افضاٖٗثشإ ٍاکٌؾ 1

 ].10-12[ ک حذٍاػظ دٕ سادٗکبل پ٘ؾ هٖ سًٍذٍاکٌؾ ّب اص ٗ

 

 (5-1) ؿوبٕ

 

ثب  اکؼبٗذ اص ٍاکٌؾ ثٌضًٍ٘تشٗلذ صٗشا ًـبى دادُ ؿذ کِ شثٖ سد ؿؿَاّذ تد ثش اػبعاهب اٗي هکبً٘ؼن ّن 

اص هؼ٘ش دٕ  اٗضٍکؼبصٍل٘ي تـک٘ل خَاّذ ؿذ. اهب اگش ٍاکٌؾ -ات٘لي دٍتشٗن داس فمظ ٗک اٗضٍهش تشاًغ -تشاًغ

ٍخَد داسد ثبٗذ هخلَط  C-Cدسخِ حَل پًَ٘ذ  180سادٗکبل اًدبم هٖ ؿذ ثب تَخِ ثِ اٌٗکِ اهکبى چشخؾ 

  .(6-1 وبٕؿ) تشاًغ اص هحصَلات ثِ دػت هٖ آهذ ػ٘غ ٍ

 

  (6-1) وبٕؿ 

                                                 
1- Firestone 
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هَاد ٍاکٌؾ  1ؽ اٍسث٘تبل ّبٕ خجِْ إدٍلغجٖ ثش اػبع سٍ –3,1هکبً٘ؼن ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ 

 –3,1اص  LUMO 3 ٍ دٍلغجٖ –3,1 اص HOMO 2 ه٘بى دٌّذُ ً٘ض هَسد ثشسػٖ لشاس گشفتِ اػت کِ دس اٗي سٍؽ

دٍلغجٖ ثشّن کٌؾ صَست هٖ  –3,1 اص LUMOدٍلغجٖ دٍػت ٍ  –3,1 اص HOMO ث٘ي دٍلغجٖ دٍػت ٍ ٗب

 .گ٘شد

دٍلغجٖ دٍػت  –3,1دٍلغجٖ ٍ  –3,1ثش اػبع اًشطٕ اٍسث٘تبل ّبٕ خجِْ إ ػِ ًَع ثشّن کٌؾ ث٘ي 

 .]13-17[ اهکبى پزٗش هٖ ثبؿذ

اٗي ثشّن  سٍٕ هٖ دّذ. دٍلغجٖ دٍػت –LUMO 3,1دٍلغجٖ ٍ  –HOMO 3,1کٌؾ ث٘ي ثشّن  (1

 ث٘ـتش دس هَسد آصٍهت٘ي اٗل٘ذّب اتفبق هٖ افتذ.کٌؾ 

 

 HOMOدٍلغجٖ دٍػت ٍ ّوچٌ٘ي ث٘ي  –LUMO 3,1دٍلغجٖ ٍ  –HOMO 3,1ثشّن کٌؾ ث٘ي  (2

کِ ث٘ـتش ثشإ ًبٗتشٍى ّب صَست  دٍلغجٖ، ّش دٍ اهکبى پزٗش هٖ ثبؿذ –LUMO 3,1دٍلغجٖ دٍػت ٍ  –3,1

 هٖ گ٘شد.

 

ث٘ـتش دس صَست هٖ گ٘شد ٍ  دٍلغجٖ دٍػت –HOMO 3,1 ٍدٍلغجٖ  –LUMO 3,1کٌؾ ث٘ي  ثشّن (3

  .(7-1 وبٕؿ) هَسد اٍصٍى ّب ٍ ً٘تشٍع اکؼ٘ذّب سخ هٖ دّذ

 

                                                 
1-  Frontier Molecular Orbital (FMO) 

2- High Occupied Molecular Orbital (HOMO) 

3-  Lowest Unoccupied Molecular Orbital (LUMO) 
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 (7-1) وبٕؿ

 

ثش  ثشسٍٕ ٍاکٌؾ گشّب، ّوچٌ٘ي اٗي ًکتِ لبثل تَخِ اػت کِ اػتخلاف الکتشٍى دٌّذُ ٍ الکتشٍى کـٌذُ

 َس لبثل هلاحظِ إ تغ٘٘ش هٖ دّذ.ه٘ضاى اًشطٕ اٍسث٘تبل ّب تبث٘ش گزاؿتِ ٍ ًَع ثشّن کٌؾ سا ثِ ع

 

 پذیزی در ٍاکٌص های حلقه افشایی ( گشیٌص1-4

 جهت گشیٌی (1-4-1

دٍلغجٖ ّبٖٗ کِ پشاصدحبم اًذ ٍ داسإ  -3,1خْت گضٌٖٗ تَػظ ػَاهل الکتشًٍٖ ٍ فضبٖٗ کٌتشل هٖ ؿَد. 

اهب صهبًٖ داسًذ.  دٍػت سا دٍلغجٖ -3,1 ّبٕ حد٘ن ّؼتٌذ، ث٘ـتش توبٗل ثِ حولِ، اص ػوت خلَتلاف تخاػ

عجك ًظشِٗ  کِ ػبهل الکتشًٍٖ هغشح هٖ گشدد، هؼألِ هوبًؼت فضبٖٗ چٌذاى داسإ اّو٘ت ًوٖ ثبؿذ. ثش

٘تبل ّبٕ اتوٖ اٍسث، خْت گضٌٖٗ دس ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ افضاٖٗ، ثِ اًذاصُ ضشاٗت (MO)اٍسث٘تبل هَلکَلٖ 

LUMO  ٍHOMO  ( ًـبى دادُ ؿذُ اػت، 8-1) وبٕؿهَاد ٍاکٌؾ دٌّذُ ثؼتگٖ داسد. ّوبًغَس کِ دس

 .]18-20[ تبل ّبٕ خجِْ إ اٗدبد ؿَدٍاکٌؾ دس خْتٖ اًدبم هٖ ؿَد کِ ث٘ـتشٗي ثشّن کٌؾ ه٘بى اٍسث٘
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 (8-1) وبٕؿ

 

 فضا گشیٌی (1-4-2

 وبٕؿدٍلغجٖ، اهکبى تـک٘ل چٌذ دٗبػتشٍهش ٍخَد داسد. ّوبًغَس کِ دس -3,1ضاٖٗ افدس ٍاکٌؾ ّبٕ حلمِ 

دٍلغجٖ حولِ کشدُ ٍ  -3,1ثِ  endoٗب  exo( ًـبى دادُ ؿذ، دٍلغجٖ دٍػت هٖ تَاًذ اص ػوت 1-9)

، ثشّوکٌؾ ثبًَِٗ إ ه٘بى اٍسث٘تبل endo دس حبلت .]21-22[ تـک٘ل دّذ تفبٍتهحصَلاتٖ ثب ؿ٘وٖ فضبٖٗ ه

  .(9-1 ؿوبٕ) گشدد ٍخَد داسد کِ ػجت پبٗذاسٕ آى هٖ πّبٕ 

 

 

 (9-1) وبٕؿ
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 آسٍهتیي ایلید (1-5

دٍلغجٖ ّبٕ ؿٌبختِ  -3،1دػتِ ٕ  ءضخ اص لحبػ الکتشًٍٖ ّب، آصٍهت٘ي اٗل٘ذّوبًغَس کِ لجلاً گفتِ ؿذ

چْبس الکتشٍى دس ػِ اٍسث٘تبل  داسإ ّبآصٍهت٘ي اٗل٘ذ ػبختبسٕ خو٘ذُ داسًذ.ٍ  ًَع آًَ٘ى آل٘ل هٖ ثبؿٌذؿذُ اص 

آصٍهت٘ي اٗل٘ذ هَلکَل هؼغحٖ اػت کِ اص ٗک اتن  .ّؼتٌذثش صفحِ هَلکَلٖ دٍلغجٖ ػوَد  ثَدُ ٍ pاتوٖ 

sp ً٘تشٍطى ٍ دٍ اتن اًتْبٖٗ کشثي ثب ّ٘جشٗذاػَ٘ى
چْبس فشم سصًٍبًؼٖ ثشإ آصٍهت٘ي  .]23[ ؿذُ اػتتـک٘ل  2

اٗل٘ذّب دس ًظش گشفتِ ؿذُ اػت. دس هتذاٍل تشٗي فشم ثبس هثجت ثش سٍٕ اتن ً٘تشٍطى ٍ ثبس هٌفٖ ثش سٍٕ اتن ّبٕ 

 .(10-1 وبٕؿ)کشثي گؼتشدُ ؿذُ اػت 

 

کَتبّٖ ثَدُ ٍ تشک٘جبت فؼبلٖ ثِ ؿوبس هٖ آٌٗذ. ثٌبثشاٗي ثبٗذ آًْب سا  بًآصٍهت٘ي اٗل٘ذّب داسإ عَل ػوش ًؼجت

1صَست دسخبثِ 
 تَل٘ذ ٍ ثلافبصلِ هصشف کشد. 

 

     

 (10-1وبٕ )ؿ

 

 ی آسٍهتیي ایلیدختارهاسا( 1-6

 .(11-1وبٕ ؿ) ]24[ تاػ هحتول ثشإ آصٍهت٘ي اٗل٘ذّب W ،U  ٍS ػٌّٖذ فشم ْبسچ

 

                                                 
1- in situ 


