
 
 

 

 پبيبى ًبهِ وبسؿٌبػي اسؿذ گشايؾ ؿیوي هؼذًي

 
 

 ػٌَاى:

فٌبًتشٍلیي ٍووپلىغ -1,10-[f-3,4]تیبديبصٍلَ[ 1,2,5]هتیل ثي پیشيذيي ٍ -6هطبلؼِ تئَسی لیگبًذّبی

 (II)ٍاًبدين هتیل ثي پیشيذيي -6 ولشٍدی  اوَادی 
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 زکتطحو٘سُ ؾطاٍاًٖ
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 حايطٕ  ًَضاللهزکتط  

 

 

 :تحمیك ٍ ًگبسؽ

 هْطاى زَّاضٕ

 
 )اٗي پاٗاى ًاهِ اظ حواٗت هالٖ هٗاًٍت پػٍّكٖ زاًكگاُ ؾ٘ؿتاى ٍ تلَچؿتاى تْطُ هٌس قسُ اؾت(

 

 1392هْشهبُ

 

 

 

 تحه٘لات تکو٘لٖ

 



  ب  
 

ٕ   اٗي پاٗاى ًاهِ تا هَئَ  -f<-1,10-3,4> ت٘ازٗهاظٍلَ= 1,2,3= ٍ هت٘ه  تهٖ پ٘طٗهسٗي    -6هُالٗهِ توهَضٕ ل٘گاًهسّا

قؿوتٖ اظ تطًاهِ آهَظقهٖ زٍضُ کاضقٌاؾهٖ اضقهس    هت٘  تٖ پ٘طٗسٗي     -6 پلکؽ زٕ اکَا زٕ کلطٍٍکو فٌاًتطٍل٘ي 

تا ضاٌّواٖٗ زکتط حو٘سُ ؾطاٍاًٖ تْ٘هِ قهسُ اؾهت. اؾهت ازُ اظ     هْطاى زَّاضٕ ضقتِ ق٘وٖ هٗسًٖ تَؾٍ زاًكزَ 

و٘لهٖ زاًكهگاُ ؾ٘ؿهتاى ٍ    هُالة آى تِ هٌَٓض اّساف آهَظقٖ تا شکط هطرٕ ٍ اَلأ کتثٖ تِ حهَظُ تحهه٘لات تک  

 تلَچؿتاى هزاظ هٖ تاقس.

 )ًام ٍ اهًاء زاًكزَ ( 
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 تبسيخ اهضبء ًبم ٍ ًبم خبًَادگي      

   دوتش حویذُ ػشاٍاًي    اٌّوا:اؾتاز ض

   ًَسالله حبضشیدوتش     اؾتاز هكاٍض:                                

   دوتش ػلیشضب سضَاًي    :  1زاٍض 

   دوتش ًیلَفش اوجشصادُ تشثتي  :2زاٍض 

       ًواٌٗسُ تحه٘لات تکو٘لٖ:
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 تؼْذًبهِ اصبلت اثش

 

بلت هٌذسج دس ايي پبيبى ًبهِ حبصل وبس پظٍّـيي ايٌجبًيت   وٌن وِ هطتؼْذ هيهْشاى دَّاسی ايٌجبًت 

اػت ٍ ثِ دػتبٍسدّبی پظٍّـي ديگشاى وِ دس ايي ًَؿتِ اص آى اػتفبدُ ؿيذُ اػيت هطيبثك هميشسا      

اسجبع گشديذُ اػت. ايي پبيبى ًبهِ پیؾ اص ايي ثشای احشاص ّیچ هذسن ّن ػطح ييب ثيبرتش اسا يِ ًـيذُ     

 اػت.

 ايي اثش هتؼلك ثِ داًـگبُ ػیؼتبى ٍ ثلَچؼتبى هي ثبؿذ. ولیِ حمَق هبدی ٍ هؼٌَی

 

           

 هْشاى دَّاسیًبم ٍ ًبم خبًَادگي داًـجَ:    

           

 اهضبء   
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ػپبع ٍ ػتبيؾ هش خذای سا جل ٍ جلالِ وِ آثبس لذس  اٍ ثش چْشُ سٍص سٍؿي، تبثبى اػت ٍ اًَاس حىوت 

شيذگبسی وِ خَيـتي سا ثِ هب ؿٌبػبًذ ٍ دسّبی ػلن سا ثيش هيب گـيَد ٍ    آف  .اٍ دس دل ؿت تبس، دسخـبى

 ػوشی ٍ فشصتي ػطب فشهَد تب ثذاى، ثٌذُ ضؼیف، خَيؾ سا دس طشيك ػلن ٍ هؼشفت ثیبصهبيذ.

 

 

 تمذين ثِ :

 سيبتشيي ػـك سا ًثبسم وشدًذ .  يپذس ٍ هبدسم وِ ث

 پٌبُ خؼتگین ٍ اهیذ ثَدًن.ّوؼشم 
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 ػپبػگضاسی :

ْي هشا هذد وي تب داًؾ اًذون ًِ ًشدثبًي ثبؿذ ثشای فضًٍي تىجش ٍ غشٍس، ًِ حلمِ ای ثشای اػبس  ٍ ًِ دػت هبيِ ال

 ای ثشای تجبس ، ثلىِ گبهي ثبؿذ ثشای تجلیل اص تَ ٍ هتؼبلي ػبختي صًذگي خَد ٍ ديگشاى . 

داًن اص توبهي ػضيضاًيي ويِ دس طيي    حبل وِ تَفیك جوغ آٍسی ٍ تْیِ ايي هجوَػِ سا يبفتِ ام ثش  خَد ٍاجت هي 

اًجبم ايي پظٍّؾ اص ساٌّوبيي ٍ يبسی ؿبى ثْشُ هٌذ گـتِ ام تـىش ٍ ليذسداًي ويٌن ٍ ثيشای ايـيبى اص دسگيبُ      

 پشٍسدگبس هْشثبى آسصٍی ػؼبد  ٍ پیشٍصی ًوبين . 

ًبهيِ سٌّوَدّيب ٍ    اص اػتبد ساٌّوبی اسجوٌذم ػشوبس خبًن دوتش حویذُ ػشاٍاًي وِ دس توبهي هشاحل ايي پبييبى 

 ًظشيب  اسصًذُ ايـبى ؿبهل حبل ايٌجبًت ؿذُ اػت، ووبل تـىش ٍ لذسداًي سا داسم .

اص اػبتیذ گشاهي ٍ اسجوٌذم ػشوبس خبًن دوتشًیلَفش اوجشصادُ ٍ وِ ّوَاسُ هشا هَسد لطيف خيَيؾ ليشاس دادًيذ،     

 صویوبًِ ػپبػگضاسم .

 ووبل ػپبػگضاسی ٍتـىش سا داسم .  حبضشیاص اػتبد هـبٍس گشاهي ام جٌبة آلبی دوتش 

احويذ   يبػیي صاددّؾ ػلحـيَس،  آسهبى ايشًذگبًي،  ،اص دٍػتبى ػضيضم  آلبی هشتضي صيٌلي ٍ هْذی حؼیي ثش

 وِ دس ايي هذ  ووه صيبدی ثِ هي وشدًذ ثؼیبس هتـىشم . دَّاسی، الیبع هلاصّي، 

 فتخبس آؿٌبيي ٍ هصبحجت ثب آًْب سا داؿتِ ام، ّوىلاػيٍ دس پبيبى رصم هي داًن اص ولیِ ػضيضاًي وِ دس ايي هذ  ا

 ّب ٍ دٍػتبى ػضيضم ووبل تـىش ٍ لذسداًي سا داؿتِ ثبؿن .
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 : چىیذُ

 

 ٍ کوهپلکؽ  فٌاًتطٍل٘ي-f<-1,10-3,4> ت٘ازٗاظٍلَ=1,2,3هت٘  تٖ پ٘طٗسٗي ٍ= -6ٕزض اٗي تحق٘ق ؾاذتاض ل٘گاًس ّا

هسلؿاظٕ قهسًس ٍ ؾهپؽ هحاؾهثات     Gaussviewتا ًطم افعاض (II) ٍاًازٗنهت٘  تٖ پ٘طٗسٗي  -6اکَا زٕ کلطٍ زٕ 

تهطإ هحاؾهثات فطکاًؿهٖ     freqتها کلوهِ ّهإ کل٘هسٕ     09تا اؾت ازُ اظ ًطم افعاض گَؾ٘ي NMRفطکاًؿٖ ٍ َ٘ف

ٍnmr=spinnspin  تطإ هحاؾثاتNMR 1,2,5=ل٘گاًهس تهطإ  ٕ اؾهت ازُ قهسُ     هزوَٖهِ پاٗهِ ّها   . اًزام قس <

 b3lyp/6-31+g(d)پ٘طٗهسٗي   هت٘  تٖ-6ٍ تطإ ل٘گاًس  hf 6-31++(d,p) فٌاًتطٍل٘ي-f<-1,10-3,4ت٘ازٗاظٍلَ=

 ٕ ٍ هزوَٖههِ پاٗههِ DFTاظ ضٍـ  (II) هت٘هه  تههٖ پ٘طٗههسٗي ٍاًههازٗن  -6زٕ اکههَا زٕ کلههطٍ ٍ تههطإ کوههپلکؽ 

LANL2DZ  ٍb3lyp/6-31+g(d)    .اؾهت ازُ قهس ٍ      ٍ  NMR  ؾهپؽ ًتهاٗذ حانه  اظ هحاؾهثات فطکاًؿهٖ 

 .تحل٘  ٍ تطضؾٖ قس

 

 ،methyl bipyridin ،[1,2,5]-thiadiazolo[3,4-f]-[1,10]-phenanthrolineiron-6کلوات کل٘سٕ:  

] [V(6-mbpy)         ،freq،nmr=spinspin، b3lyp/6-31+g(d)، hf 6-31++(d,p)، DFT، 
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 40 ................................................................................................................... ي٘گَؾ زؾتَضات-2-7-2

 40 ......................................................................................... قسُ ٌِ٘تْ( out) ٖذطٍر  ٗفا ٖتطضؾ-2-7-3

2-7-4-Basisset .......................................................................................................................... 40 

 40 .............................................................................................. هَلکَل ٕاٗظٍا ٍ اًساظُ ٕ هكاّسُ -2-7-5

 40 ...................................................................................................... هَلکَل ّٕا اتن ي٘ت فَان -2-7-6

 41 ...................................................................................................................... :ِٗظاٍ ٕ اًساظُ-2-7-7

2-7-8-NetCharge ...................................................................................................................... 41 

 41 ...................................................................................................................... : ٖهحاؾثات ضٍـ-2-8

 thiadiazolo[3,4-f]-[1,10]-phenanthrolineiron .......................... 42-[1,2,5]گاًس٘ل ٕتطاIR هحاؾثات-2-8

 TDZP ............................................................... 42گاًس٘ل ٕتطا   قسُ ٌِ٘تْ( out) ٖذطٍر  ٗفا ٖتطضؾ-2-8-1

 TDZP ......................................................................................... 42گاًس٘ل ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض.5-2 قک 

 thiadiazolo[3,4-f]-[1,10]-phenanthrolineiron ........................ 42-[1,2,5]گاًس٘ل  زض ّا ًَس٘پ ََل-2-8-2

 thiadiazolo[3,4-f]-[1,10]-phenanthrolineiron .......................... 43-[1,2,5]گاًس٘ل زض ًَس٘پ ٕاٗظٍا-2-8-3

 TDZP .............................................................................. 44گاًس٘ل ٕتطا ٖفطکاًؿ هحاؾثات ٖذطٍر-2-8-4

 HOMO ٍ LUMO ........................................................................................ 46 ّٕا تال٘اٍضت-2-8-4-1

 46 .................................................... هرتلف ِٗظاٍ زٍ اظ TDZP گاًس٘ل ٕتطا  HOMO تال٘اٍضت فًٗوا 6-2 قک 

 47 ..................................................... هرتلف ِٗظاٍ زٍ اظ TDZP گاًس٘ل ٕتطا LUMO تال٘اٍضت فًٗوا 7-2 قک 

 TDZP ..................................................................................... 47گاًس٘ل( IR)ٖاضتٗاق فَ٘ ٖتطضؾ-2-8-5

 TDZP .............................................................................................. 49گاًس٘ل ضاهاى ٍ IRفَ٘. 6-2 قک 

 49 ..................................................................................... يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت-6گاًس٘ل ٕتطا  IRهحاؾات-2-9



  ض  
 

 49 ................................................يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت-6 گاًس٘ل ٕتطا   قسُ ٌِ٘تْ( out) ٖذطٍر  ٗفا ٖتطضؾ-2-9-1

 50 ......................................................................... يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6  گاًس٘ل ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض. 7-2قک 

 50 ................................................................................... يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت-6 گاًس٘ل ّٕا ًَس٘پ ََل-2-9-2

 51 ....................................................................................يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت-6 گاًس٘ل زض ًَس٘پ ٕاٗظٍا-2-9-3

 51 .............................................................. يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6 گاًس٘ل ٕتطا ٖفطکاًؿ هحاؾثات ٖذطٍر-2-9-4

 HOMO ٍ LUMO ............................................................................................ 52 ّٕا تال٘اٍضت-2-9-5

 52 ...................................................................... يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت-6 گاًس٘ل( IR)ٖاضتٗاق فَ٘ ٖتطضؾ-2-9-6

 54 ........................................................................................ يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6 گاًس٘ل IRفَ٘.8-2 قک 

 V(6-mbpy)          ............................................................ 54] [کوپلکؽ ٕتطا IR هحاؾثات-2-10

 V(6-mbpy)          .......................... 54] [کوپلکؽ ٕتطا  قسُ ٌِ٘تْ( out) ٖذطٍر  ٗفا ٖتطضؾ-2-10-1

 55 ........................................................ [         V(6-mbpy)]کوپلکؽ ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض. 9-2قک 

 55 ............................................................. [         V(6-mbpy)] کوپلکؽ ّٕا ًَس٘پ ََل-2-10-2

 56 ............................................................. [         V(6-mbpy)] کوپلکؽ زض ًَس٘پ ٕاٗظٍا-2-10-3

 57 ........................................ [         V(6-mbpy)] کوپلکؽ ٕتطا ٖفطکاًؿ هحاؾثات ٖذطٍر-2-10-4

 57 ................................................. [         V(6-mbpy)] کوپلکؽ IR ٖاضتٗاق فَ٘ ٖتطضؾ-2-10-5

 59 ................................................................... [         V(6-mbpy)]کوپلکؽ  IRفَ٘. 10-2 قک 

 60 ..................................................................................................................................... ؾَم فه 

 ي٘فٌههاًتطٍل-f<-1,10-3,4=اظٍلَٗههاز٘ت> 1,2,3=ٍ يٗسٗههط٘پ ٖتهه  ٘هههت-6ٕگاًههسّا٘ل  NMRٕ ْههاَ٘ ٕتوههَض الٗههِهُ

 60 ......................................................................... (II)نٍٗاًاز يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6کلطٍ ٕز اکَا ٕز ٍکوپلکؽ

 60 ................................................................................................................................ٕ ط٘گ زًِ٘ت ٍ

 61 .................................................................................................................................. :هقسهِ. 3-1

 61 ......................................................................................... (NMR) ٕا ّؿتِ ٖؿ٘هغٌاَ سٗتكس-3-1-1

 63 ....................................................................ٖ ؿ٘هغٌاَ ساى٘ه کٗ ٍ ّؿتِ ي٘اؾپ ي٘ت هتقات  احط -3-1-1-1

ِ  کٗه  ي٘اؾهپ  رْهت  ؾِ( الف) 1-3قک   حانه   ٖؿه ٘هغٌاَ ٖقُثه  زٍ رْهت ( ب)، 𝛪; 1ي٘اؾهپ  ٖکَاًتهَه  ٖهسز  تها  ّؿهت

 64 ........................................ . ّؿتِ يٗا ٕاًطغ هزاظ تطاظ ؾِ( د) ٍ ،   ٖذاضر ٖؿ٘هغٌاَ ساى٘ه کٗ زض ،  آى، اظ

 65 ....................................................................................................... (ضظًٍاًؽ) رصب ؿن٘هکاً -3-1-2

 66 .........................................................................................ٕ ا ّؿتِ ٖؿ٘هغٌاَ ضظًٍاًؽ ٌسٗفطا. 2-3قک 

 66 ............................................................................................................. ٖٗا٘و٘ق ٖٗرا تِ را -3-1-3

 66 ............... . ٖتْ٘طف ّٕا الکتطٍى چطذف احط تط ّؿتِ کٗ ٖؿ٘اهغٌاَٗز هإً احط ،ٖؿ٘هغٌاَ اٗز ٖعٍتطٍپ٘،آً 3-3قک 
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 TDZP ......................................................................................... 42گاًس٘ل ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض.5-2 قک 

 46 .................................................... هرتلف ِٗظاٍ زٍ اظ TDZP گاًس٘ل ٕتطا  HOMO تال٘اٍضت فًٗوا 6-2 قک 

 47 ..................................................... هرتلف ِٗظاٍ زٍ اظ TDZP گاًس٘ل ٕتطا LUMO تال٘اٍضت فًٗوا 7-2  قک

 TDZP .............................................................................................. 49گاًس٘ل ضاهاى ٍ IRفَ٘. 6-2 قک 

 50 ......................................................................... يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6  گاًس٘ل ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض. 7-2قک 

 54 ........................................................................................ يٗسٗط٘پ ٖت  ٘هت -6 گاًس٘ل IRفَ٘.8-2 قک 

 55 ........................................................ [         V(6-mbpy)]کوپلکؽ ٕ قسُ ٌِ٘تْ ؾاذتاض. 9-2قک 

 59 ................................................................... [         V(6-mbpy)]کوپلکؽ  IRفَ٘. 10-2 قک 

ِ  کٗه  ي٘اؾهپ  رْهت  ؾِ( الف) 1-3قک   حانه   ٖؿه ٘غٌاَه ٖقُثه  زٍ رْهت ( ب)، 𝛪; 1ي٘اؾهپ  ٖکَاًتهَه  ٖهسز  تها  ّؿهت
 64 ........................................ . ّؿتِ يٗا ٕاًطغ هزاظ تطاظ ؾِ( د) ٍ ،   ٖذاضر ٖؿ٘هغٌاَ ساى٘ه کٗ زض ،  آى، اظ

 66 .........................................................................................ٕ ا ّؿتِ ٖؿ٘هغٌاَ ضظًٍاًؽ ٌسٗفطا. 2-3قک 

 66 ............... . ٖتْ٘طف ّٕا الکتطٍى چطذف احط تط ّؿتِ کٗ ٖؿ٘اهغٌاَٗز هإً احط ،ٖؿ٘هغٌاَ اٗز ٖعٍتطٍپ٘،آً 3-3قک 
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 همذهِ.1-1

قَز، فلعات تِ ٍٗهػُ فلهعات   ٖٗ کِ اًزام هّٖاگطاٗف هٗسًٖ آى زض ت٘كتط تحق٘قات ٍ پػٍّف زض ق٘وٖ ٍ هرهَناً

ٍاؾُِ، ت٘كتطٗي کاضتطز ضا زاضًس. تٌاتطاٗي لاظم اؾت تِ تطذٖ اظ ذهَن٘ات اٗي فلهعات اقهاضُ قهَز. ٌٖانهط ٍاؾهُِ      

تهِ   fٗها   dٗوَل ذَز اٍضت٘تال ّهإ  ّإ اکؿاٗف ه إ اظ ٌٖانط ّؿتٌس کِ زض حالت اتوٖ ٗا زض ٗکٖ اظ حالتزؾتِ

ََض کاه  پط ًكسُ زاضًس، هَقٗ٘ت اٗي ٌٖانط زض رسٍل تٌاٍتٖ اظ زٍضُ چْاضم تِ تٗس ٍ ت٘ي گطٍُ زٍم ٍ ؾهَم انهلٖ   

 قًَس کِ ٖثاضتٌس اظ:زٌّس، ذَز تِ زٍ زؾتِ تقؿ٘ن هٖقطاض زاضًس. اٗي ٌٖانط کِ اکخطٗت رسٍل تٌاٍتٖ ضا تكک٘  هٖ

 ( dفلعات ٍاؾُِ زؾتِانلٖ)ٌٖانط ٍاؾُِ  -1

 (f فلعات ٍاؾُِ زؾتِلاًتاً٘سّا ٍ اکتٌ٘سّا) -2

کٌس،  ّا ضا اظ ٌٖانط انلٖ هتواٗع هٖ اًس ٍ زاضإ ذهَن٘اتٖ ّؿتٌس کِ آى اٗي ٌٖانط تِ نَضت گؿتطزُ هُالِٗ قسُ

 قَز.ّا اقاضُ هٖ کِ زض ظٗط تِ تطذٖ اظ آى

 کلِ٘ ٌٖانط ٍاؾُِ فلعًس. -1

وگٖ ٖولاً فلعّإ ؾ ت، هحکن، زٗط شٍب ٍ زٗطرَـ ّؿتٌس)تِ رع رَُ٘ کهِ فلهع ههإٗ اؾهت( ٍ     اٗي ٌٖانط ّ -2

 زٌّس.گطها ٍ تطق ضا تِ ذَتٖ اظ ذَز ٖثَض هٖ

 زّس.اٗي فلعّا ٖوَهاً تا ٗکسٗگط ٍ تا ؾاٗط ٌٖانط فلعٕ تكک٘  آل٘اغ هٖ -3

 ٘سّإ هٗسًٖ ح  قًَس.  ّا تِ اًساظُ کافٖ الکتطٍپَظتَ٘ ّؿتٌس کِ زض اؾ تؿ٘اضٕ اظ آى -4

 ّإ اکؿاٗف ضًگ٘ي ّؿتٌس. زٌّس کِ حساق  زض ٗکٖ اظ حالت ّإ هرتلف ًكاى هٖ اٗي فلعات ْطف٘ت -5

 زٌّس. ّإ کاه  ًكسُ، اکخطاً تطک٘ثات پاضا هغٌاَ٘ؽ تكک٘  هٖ اٗي فلعات تِ ٖلت ٍرَز آضاٗف -6

 .ضًٍس إٗ ق٘و٘اٖٗ تِ کاض هٖتؿ٘اضٕ اظ تطک٘ثات اٗي ٌٖانط تِ ٌَٖاى کاتال٘عٍض زض نٌ -7

ّإ  اٗي ٌٖانط تواٗ  ظٗازٕ تطإ تكک٘  تطک٘ثات کَئَضزٌٗاؾًَٖ٘ زاضًس. اٗي تِ زل٘  قات  زؾتطؼ تَزى حالت -8

 .]1[تا ل٘گاًسّاؾت σٖلاٍُ تط   πاکؿاٗف هتٗسز، اًساظُ کَچک ٍ تَاًاٖٗ تكک٘  پًَ٘س 
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 خَاف ػوَهي ػٌبصش ٍاػطِ-1-2

چگهالٖ ٍ ؾهرتٖ ًؿهثتاً     رهَـ،  زهإ شٍب، ّازٕ رطٗاى، س اٗي ٌٖانط راهس، اًُٗاف پصٗط،ّواى ََض کِ ت٘اى ق

تاقس(. اٗي زؾهتِ اظ ٌٖانهط فلهعٕ زض ؾهِ ًهَٔ      ٍ رَُ٘)هإٗ( هٖ کازه٘ن کِ قاه  ضٍٕ، IIBتالاٖٗ زاضًس)رع گطٍُ 

ٖ  3(hcpلٖ)ٍ اًثاقتِ ّگعا گَ ًا 2(fccپط)، هکٗثٖ هطکعٍر1َُ(bccؾ٘ؿتن تلَضٕ هکٗثٖ هطکع پط) قهًَس.  هتثلَض هه

 . ]1[( آهسُ اؾت 1-1ؾاذتاض تلَضٕ ٌٖانط ٍاؾُِ ضزٗف اٍل زض رسٍل)

 

 ؾاذتاض  تلَضٕ ٌٖانط ٍاؾُِ ضزٗف اٍل .1-1رسٍل

 ٌٖهط ؾاذتاض ٌٖهط ؾاذتاض

b, f Fe b Sc 

f, h Co b, h Ti 

F Ni b V 

F Cu b Cr 

H Zn * Mn 

 اؾت bِ پاٗساضتطٗي آى زض زهإ اتاق زاضإ ؾاذتاض تاقس کهٌگٌع زاضإ چْاض چٌس قکلٖ هٖ*

 

 

 ّبی اتوي ٍ وَ ٍارًؼياًذاصُ ؿؼبع-1-2-1

ٔ  2-1ّإ ٌٖانط ٍاؾُِ زض هقاٗؿِ تا ٌٖانط انلٖ، کَچک اؾت)رسٍلاًساظُ ٍ ت اٍت ت٘ي قٗأ ّهإ  (. اًهساظُ قهٗا

توٖ تِ زل٘  افعاٗف تاض هَحط ّؿتِ کهاّف  (، زض اتتسا تا افعاٗف ٖسز ا2-1اتوٖ ٍ کٍَالاًؿٖ زض ّط زٍ ضزٗف رسٍل)

ٖ    ّا ٍ ظٗاز قسى زافِٗ ت٘ي آىٗاتس ؾپؽ تا افعاٗف تٗساز الکتطٍىهٖ ٗاتهس. زض ٗهک   ّا، زض زٍ ٌٖهط آذهط افهعاٗف هه

( ًكاى زازُ قهسُ اؾهت   3-1گًَِ کِ زض رسٍل) قَز ّواىتط هٖ گطٍُ اظ ٌٖانط ٍاؾُِ ضزٗف اٍل تِ زٍم قٗأ تعضگ

 .]1[ٍ ؾَم تِ زل٘  اًقثاو لاًتاً٘سٕ ت اٍت چكوگ٘طٕ ًساضز ٌٖانط ضزٗف زٍم

                                                 
1
 Body Center Cubic 

2
 Face Center Cubic 

3
 Hexagonal closest packing 
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A)هقاٗؿِ قٗأ کٍَالاًؿٖ ٍ فلعٕ ٌٖانط ٍاؾُِ زض ٗک ؾطٕ  .2-1رسٍل 
0
). 

 

 

Aتط حؿة ) IB  ٍIIBّإ هقاٗؿِ اًساظُ قٗأ کٍَالاًؿٖ گطٍُ .3-1رسٍل
0) 

 

 

 

  

 

 

 

 ؿیوي وَ َسديٌبػیَى-1-3

ّهاٖٗ کهِ    َل ّهإ ذٌخهٖ احاَهِ قهسُ اًهس. گهطٍُ      ّا ٗا هَلکه  ٕ آًَ٘ىٕ تطک٘ثات ذَز تِ ٍؾ٘لِ ّا زض کلِ٘کاتَ٘ى

ِ آى قاذِ اظ ق٘وٖ هٗ قًَس ٍ تلاٍاؾُِ ٗک کاتَ٘ى ضا احاَِ کطزُ اًس، ل٘گاًس ًاه٘سُ هٖ ٕ ضفتهاض   سًٖ کِ تا هزوَٖه

ِ   کاتَ٘ى ٍ ل٘گاًسّإ اَطاف آى ؾطٍکاض زاضز، ق٘وٖ کَئَضزٌٗاؾَ٘ى ًاه٘سُ هٖ تٌهسٕ    قَز. تَرِ٘ انلٖ تهطإ َثقه

تؿ٘اضٕ اظ هَاز تِ ٌَٖاى تطک٘ثات کَئَضزٌٗاؾَ٘ى اٗي اؾت کِ ق٘وٖ آى ّا ضا هٖ تَاى تهِ ؾهَْلت تها اٗهي فهطو      

 Ca Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga ٌٖهط

 26/1 25/1 17/1 15/1 16/1 17/1 17/1 18/1 22/1 32/2 44/1 74/1 قٗأ کٍَالاًؿٖ

 42/1 37/1 38/1 25/1 25/1 26/1 27/1 30/1 36/1 47/1 65/1 97/1 قٗأ فلعٕ

IIB IB 

Zn                       25/1 Cu                        17/1 

Cd                      48/1 Ag                        34/1 

Hg                       48/1 Au                         34/1 
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M  ٗک کاتَ٘ى هطکعٕ تكطٗح ًوَز
 n+    َٔحاتت ٍرَز زاضز کِ زض اَهطاف آى ل٘گاًهسّإ هتٌه L ،L'،L''   غ٘هطُ ضا ٍ

 >.  2تَاى تِ قک  تطک٘ة ّاٖٗ تِ تٗساز  هرتل ٖ قطاض زاز = هٖ

 ایّبی دٍّؼتِووپلىغ-1-4

اًهس، زض  قهسُ إ فلعات ٍاؾُِ کِ زض آًْا هطاکع فلعٕ تهِ ٍؾه٘لِ ل٘گاًهس په  تهِ ّهن هتهه         ّإ زٍّؿتِکوپلکؽ

ٖ ٍاکٌف کٌٌهس. ّوچٌه٘ي زض هطاحه  اًتقهال     ّإ اًتقال الکتطٍى، احطات کاتال٘عٍضٕ ٍ فَتَق٘وٖ ًقف هْوٖ اٗ ا هه

>. ٖهلاٍُ تهط ههَاضز شکهط قهسُ اٗهي       3کٌٌهس = الکتطٍى تِ َطٗق فًإ زاذلٖ ًقف ٗک حسٍاؾٍ ٍاکٌف ضا تاظٕ هٖ

 >.5ٍ4ّإ ّ٘سضٍل٘ع کٌٌسُ کاضتطز زاضًس =عٗنتطک٘ثات تِ ٌَٖاى کَآًعٗن ٍ ٍ گاّٖ ً٘ع تِ ٌَٖاى آً

 ثشسػي لیگبًذّب  -1-5

 تؼشيف لیگبًذ  -1-5-1

ًاپًَ٘سٕ تِ اتن هطکعٕ ٍاگصاض قَز کِ ر ت الکتطٍى  اَلاق هٖ ل٘گاًس تِ ٗک گًَِ ق٘و٘اٖٗ )اٖن اظ َٗى ٗا هَلکَل(

ٖ کٌس . اتوٖ اظ ل٘گاًس کِ تِ ََض هؿتق٘ن تِ اتن هطکعٕ هته  اؾت، ا هٖ قهَز .   تن کَئَضزٌٗاؾَ٘ى زٌّسُ ًاه٘سُ هه

ٍ اگهط زاضإ ته٘ف اظ ٗهک اتهن     1اگط ل٘گاًهسٕ زاضإ ٗهک اتهن کَئَضزٌٗاؾهَ٘ى زٌّهسُ تاقهس، ل٘گاًهس ٗهک زًساًهِ          

ًاه٘سُ هٖ قَز، تٌاتطاٗي، ٖهسُ اتوْهإ کَئَضزٌٗاؾهَ٘ى زٌّهسُ تها       2کَئَضزٌٗاؾَ٘ى زٌّسُ تاقس، ل٘گاًس چٌسزًساًِ

ّإ ذٌخٖ ّؿتٌس  ّا ٗا هَلکَل ّا آًَ٘ى . اکخط ل٘گاًس]2[ٍ غ٘طُ هكرم هٖ قًَس  3زٍزًساًِ انُلاحات ٗک زًساًِ،

ّاٖٗ ضا کِ زاضإ زٍ ٗا تٗساز ت٘كتطٕ اتن ّإ  ٕ ظٍد الکتطٍى تهَض ًوَز. ل٘گاًس ّا ضا تِ ٌَٖاى زٌّسُ تَاى آى کِ هٖ

ًَ٘س تِ ٗک َٗى ٕ ٗک ظٍد الکتطٍى تطإ پ زٌّسُ تَاًٌس اظ آى اتن ّا تِ ََض ّن ظهاى هٖالکتطٍى زٌّسُ کِ ّط ٗک 

ل ( ّإ کٖ ل٘ت ) اظ ظتاى ًَٗاًٖ تهِ هٌٗهإ چٌگها    ّا ضا ل٘گاًس ًاهٌس. اٗي ل٘گاًس ّإ چٌس زًساًِ هٖ فلع تاقٌس ل٘گاًس

ٌّسُ هحکهن  ّإ هطتََِ ضا زض ت٘ي زٍ ٗا چٌس اتن الکتطٍى ز ّا کاتَ٘ى آٗس کِ اٗي ل٘گاًس ً٘ع هٖ ًاهٌس ظٗطا تِ ًٓط هٖ

 .]2[زاضًس ًگِ هٖ

 

                                                 
1
 monodentate 

2
 multidentate 

3
 bidentate 
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 ػبيت ّبی فؼبل دس لیگبًذ -1-5-2 

 قًَس. ل٘گاًسّا اظ َطٗق اٗي ؾاٗت ّإ فٗال تِ فلع کَئَضزٌِٗ هٖ. ٗت ّإ فٗال زض ل٘گاًس هتغ٘ط اؾتتٗساز ؾا 

ؾط زٗگط آى آٍٗعاى)ٗک ؾط آى هته  تِ اتن هطکعٕ ٍ ّإ زٍ ٗا چٌس زًساًِ تِ ؾِ قک   زض ق٘وٖ آلٖ فلعٕ ل٘گاًس

 ، کٖ ل٘ت ٍ ٗا پ  تِ فلع هته  هٖ قًَس. آظاز(

 

 لذس  لیگبًذ -1-5-3

ّا تاٖج ت هاٍت زض هقهساض    پًَ٘س تا فلعات تا ّن ت اٍت زاضز. ت اٍت قسضت ل٘گاًسقسضت ل٘گاًس ّإ هرتلف زض تكک٘  

 ه٘ساى ل٘گاًس اؾت. اظ هثاحج ًٓطِٗ. اٗي هَضز ض فلع زض احط حًَض ل٘گاًس هٖ قَزقکافتگٖ ؾَُح اًطغٕ ز

 ًظشيِ هیذاى لیگبًذ-1-5-4

قسضت ل٘گاًسّإ هرتلف زض تكک٘  پًَ٘س ق٘و٘اٖٗ تا فلعات تا ّن ت اٍت زاضز. ت اٍت قسضت ل٘گاًسّا تاٖهج ت هاٍت   

قَز. تط اٗي اؾاؼ ل٘گاًهسّا ضا تهِ زٍ زؾهتِ ل٘گاًهس      زض هقساض قکافتگٖ ؾَُح اًطغٕ زض فلع زض احط حًَض ل٘گاًس هٖ

 کٌٌس. تٌسٕ هٖ ل٘گاًس يٗ٘ف تقؿ٘نقَٕ ٍ 

 تؼییي ػبختبس تشویجب  ووپلىغ طجك ًظشيِ هیذاى لیگبًذ-1-5-4-1

ّإ هَلکَلٖ زض اٗي تطک٘ثات َثهق قهسضت ل٘گاًهس اؾهت ٍ تغ٘٘هط ل٘گاًهسّا زض تطک٘ثهات         ؾَُح اًطغٕ ت٘ي اضت٘تال

ٖ      تَاًس تاٖج راتِ کوپلکؽ هٖ ٍرْهٖ ٗها   َاًٌهس ؾهاذتاضٕ ّكهت   ت راٖٗ اٗي ؾَُح اًهطغٕ قهَز. اٗهي تطک٘ثهات هه

 .چْاضٍرْٖ زاقتِ تاقٌس

 


