
  

 
 
 
 

 



ب  

  
  دانشگاه آزاد اسلامي

  واحد شاهرود
  گروه شيمي,دانشكده علوم پايه

  )((M.Sc)پايان نامه براي دريافت درجه كارشناسي ارشد
  شيمي فيزيك:گرايش

 
  
  :عنوان

  تعيين ساختارهاي گذار فرآيندهاي توتومري پروپيل تيواوراسيل بااستفاده از محاسبات مكانيك كوانتوم

 
  

  :استاد راهنما
  ر بهزاد چهكنديدكت

  
  :استادمشاور

  دكترصفاعلي عسگري
  
  :نگارش

  زينب خيزاب
 
  
  1390تابستان 
 
 
 



  

  
  دانشگاه آزاد اسلامي

  واحد شاهرود
  گروه شيمي,دانشكده علوم پايه

  پايان نامه براي دريافت درجه كارشناسي ارشد
  شيمي فيزيك:گرايش

  
  
  :عنوان

  ل تيواوراسيل بااستفاده از محاسبات مكانيك كوانتومتعيين ساختارهاي گذار فرآيندهاي توتومري پروپي
  
  :نگارش

  زينب خيزاب
  1390تابستان 

  
  

  چهكندي  بهزاددكتر.1                       
  صفاعلي عسگريدكتر .2       :    هيات داوران

    دكتراحسان زاهدي.3                       
  دكترعبدالحكيم پنق.4                       

        
 
 
 



د  

 
 
 

 سپاسگزاري
 

سپاس خدايي راكه محبتش التيامي است برزخم هاي كهنه ومرحمتش مرهمي است بردردهايمان كه 
  .تشكروقدرداني از همت عالي مخلوق نشانه سپاس به درگاه احديت است.هرچه داريم ازاوست

استاد دكتربهزاد  بدينوسيله باسپاس وقدرداني خالصانه ترين احترامات رابه استاد گرانقدر جناب
. چهكندي كه درطول اين دوره باصبر وشكيبايي قدم به قدم درتحقيق مطالعه وآموزش مراياري كردن
  .واز استادمحترم جناب آقاي دكتر صفا علي عسگري استاد مشاورمحترم پروژه تشكروقدرداني مي كنم 

ان راداشتم تشكروقدرداني مي درپايان ازسايراساتيد محترم كه درطول دوران تحصيلم افتخارشاگرديش 
  كنم

  
 
 
 
 
 
 
 

  
  



  

  
  :تقديم به پدر پرمهروبزرگوارم 

تقديم به پدر مهربانم كه درتمامي لحظات زندگيش ايثارخستگي ناپذيررابه من  آموخت كه همه هستي ام ازسايه 
  .پرمهراوست كه حضورت گرمي بخش زندگي من است حضورت تاابدسبزوجاودانه باد 

  
  :مهربانم تقديم به مادر

تقديم به مادرم يگانه عشقم روي زمين مادري كه تمام لحظات زندگي ام راآكنده از عشق وعلاقه به اوبوده وهست 
  .تقديم به وجود پرمهرت وقلب مالامال از عشقت كه الفباي زندگي وچگونه زيستن رابه من آموختي

  
  :تقديم به همسرم

م به اوكه پشتوانه محكمي براي رفتن تا رسيدن است بي باسپاس ازتمامي محبتهايش وهمراهي هايش تقدي
  .ترديدبدون اوزندگي محال وپيمودن برايم ناممكن است 

  
  
  
  
  
  
  



و  

  فهرست مطالب
  صفحه                                                                                                                               عنوان

               1          چكيده                                                                                                                        
  توتومري شدن, تركيبات هتروسيكل :فصل اول

          3                                                                                                                           مقدمه)1-1(

   4                                                                                                           تركيبات هتروسيكل)1-2(
   4                                                                                              هتروسيكل هاي آروماتيك )1-2-1(

   4                                                                                        هتروسيكل هاي غير آروماتيك  )1-2-2(

  π                                                             5هتروسيكل هاي شش اتمي با شش الكترون )1-3(

   ٧                                                                πهتروسيكل هاي پنچ اتمي با شش الكترون ) 1-4
         8                                                                                       از هتروسيكل هاي ادغام شده بعضي)1-5(

                                  9                                                                                         فعاليت شيميايي تركيبات آروماتيك)1-6(
                                  13                                                                           ايك هترواتمتركيبات حلقوي شش عضوي ب) 1-7( 

                                 13                                                                              تركيبات حلقوي پنچ عضوي بايك هترواتم) 1-8(

                                 14                                                                                                                    پيرول ها)1-8-1(
                                 14                                                                                                                    فوران ها)1-8-2(

                                 15                                                                                                                    هاتيوفن )1-8-3(
                                  16                                                                                               ايندول هاوتركيبات وابسته)1-8-4(
                                  17                                                                 تركيبات حلقوي شش عضوي بادوهترواتم يابيشتر     )1-9(

                                  17                                                                                                 پيريميدين هاوپورين ها   )1-10(
 23                                                                                                              ري شدنتوتوم)1-11(

  23بررسي فرآيند توتومري                                                                                                  )1-11-1(
                                29                                                                                           از توتومري شدن ينمونه هاي)1-11-2(



ز  

                                 32                                                                      توتومري شدن تركيبات هتروآروماتيك             )1-12(

                                 35                                                                                         توتومري هاي پروپيل تيواوراسيل)1-13(
                                  37                                                                               معرفي پروپيل تيواوراسيل وكاربرد آن) 1-13-1(

                                  37                                                                                   مكانيسم عمل پروپيل تيواوراسيل) 1-13-2(
  وتوتومراسيون بازهاي آلي DNAمطالعات انجام شده در مورد: دومفصل 

                                  40                                                                                                           مقدمه               )2-1(
  DNA                                                                                           41مطالعات انجام شده روي )2-2(
  42                                                                                  مطالعات انجام شده روي پيريميدين ها  )2-3(

   46                                                              تحقيقات انجام شده پيرامون توتومريزاسيون بازهاي آلي) 2-4(
  روشهاي محاسباتي در شيمي كوانتوم:فصل سوم 

  52                                                                                                                   مقدمه     ) 3-1 (
                                  54                                                                                                        2003وسين برنامه گ) 3-2(

  56                                                                                                       روش هاي محاسباتي )3-3(

  56                                                    چهار روش اصلي برا ي محاسبه خصوصيات مولكولي وجود دارد )3-4(
    sexi-empirical  method  (                                                          56(محاسبات نيمه تجربي )3-4-1(

  57                           بررسي ها به روش اوربيتال مولكول نيمه تجربي مولكول هاي مزدوج مسطح ) 3-4-1-1(
  59                            بررسي ها به روش اوربيتال هاي مولكولي نيمه تجربي مولكول هاي نامسطح )3-4-1-2(

 ab initio (                                                                                           61(روش آغازين )3-4-2( 

  62                                                                                           اپنهايمر   –تقريب بورن )3-4-2-1(

  scf (                                                                   62(فاك  –روش ميدان خود سازگار ها هارتري ) 3-5(

  FH(                                                                                             65(فاك  –روش هارتري ) 3-6(

  65                                                                              فاك –ل معاملات هارتري در روش ح) 3-6-1(

   RHF                                           66فاك به روش روتان يعني روش  –روش حل معادلات هارتري )3-6-2(



  

  66                                                                                                                      توابع پايه )3-7(

  67                                                                                                             توابع اسليتري)3-7-1(
   68                                                                                                          توابع گوسيني    )3-7-2(

  68                                                                                                  سر هاي پايه ي كمينه)3-7-3(
   69                                                                                            فتهسر ي هاي پايه توسعه يا)3-7-4(

  69                                                                                           زتا   –سر هاي پايه دوتائي )3-7-5(
   69                                                                                       يتيسري هاي پايه شكافته ظرف)3-7-6(
  70                                                                                                 هسري هاي پايه قطبيد)3-7-7(

     71                                                                                                       سري پايه نفوذي )3-7-8(

  71                                                            ) همبستگي الكترون( فاك  –روش هاي فوق هارتري )3-8(

  DFT    (                                                                                         73( تئوري تابع چگالي ) 3-9(
  LDA    (                                                                           73(روش تقريب چگالي عمومي )3-9-1(

  MM   (                                                                            74(روش هاي مكانيك مولكولي )3-9-2(

                        MM   (                                                                            74(ديناميك مولكولي روش هاي )3-9-3(
  75                                   قوت محدوديت ها و نقاط,  ab initioمقاسه ي روش هاي نيمه تجربي و )3-10(

    ab initio                                                                                       76معرفي چند محاسبه ) 3-11(
  77                                                                                                   حالت گذار  يشناساي)3-11( 

  pes  (                                       potential –energy surface           77(سطح انرژي پتانسيل )3-11-1(

  79                                                                                                   مشخصه نقاط ايستا)3-11-2(
  IRC                                                                                                              80كار ) 3-11-3(

  IRC                                                                             81تعدادي از گزينه ها كليد واژه )3-11-3-1(
  IRC                                                                                      82محاسبه مسير واكنش )3-11-3-2(

  83                                                                                     شناسايي ساختار حالت گذار    ) 3-11-4(



ط  

  84                                                                       خلاصه اي از مراحل شناسايي حالت گذار   )3-11-5(

  محاسبات ونتيجه گيري:فصل چهارم
  86                                                                                                                     مقدمه   )4-1(

  86                                                                        ساختار پنچ توتومر پروپيل تيواوراسيل           )4-2(
  88                                                                                 محاسبات ونتايچ توابع ترموديناميكي    )4-3(

  PTU                                                   95رفت وبرگشت   محاسبات توابع ترموديناميكي واكنش هاي)4-4(
  105            وديناميكي واكنش رفت وبرگشت درفاز گاز وحلال هاي مختلف  منتايج حاصل از بررسي هاي تر)4-5(
  IRC116                                        درفاز گاز به صورت اشكال فضايي  كنش رفت وبرگشتمحاسبات وا) 4-6(

  118               نتايج تغييرات توابع ترموديناميكي واكنش رفت وبرگشت پروپيل تيواوراسيل بايك مولكول آب) 4-7(

  124         تيواوراسيل درفازگاز وحلال هاي مختلفنتيجه گيري نهايي از بررسي حالات گذار توتومري پروپيل )4-8(

  124                      نتيجه گيري نهايي از بررسي حالات گذار توتومري پروپيل تيواوراسيل بايك مولكول آب)4-9(

  منابع وماخذ
  126                                                                                                            فرست منابع فارسي  

  127                                                                                                        فرست منابع غير فارسي 
  129                                           چكيده انگليسي                                                                        

                    
  

  
  
  

  

  



  

  فهرست شكل ها

  صفحه                                                                                                                               عنوان
  5                                                                                                                         )1-1( شكل

  5                                                                                                                         )2-1(شكل 

  6                                                                                                                         )3-1( شكل

  7                                                                                                                         )4-1( شكل

  7                                                                                                                         )5-1( شكل
  8                                                                                                                         )6-1( شكل

  9                                                                                                                        )7-1( شكل 
  10                                                                                                                        )8-1(شكل 

  12                                                                                                                        )9-1( شكل 

    14                                                                                                                       )10-1( شكل
  15                                                                                                                      )11-1( شكل 

  15                                                                                                                        )12-1( شكل
  16                                                                                                                        )13-1( شكل

  31                                                                                                                        )14-1( شكل
  31                                                                                                                        )15-1( شكل

  32                                                                                                                       )16-1( شكل 
  34                                                                                                                    )17-1( شكل 

  36                                                                                                                     )18-1( شكل

      44                                                                                                                       )1-2( شكل
      44                                                                                                                       )2-2( شكل 

    45                                                                                                                         )3-2( شكل



ك  

  78                                                                                                                         )1-3( شكل 

  87                                                                                                                          )1-4( شكل
  

  
  

    



ل  

  فهرست جداول  

  صفحه                                                                                                                               عنوان
 11                                                                                                                        )1-1(جدول 

   21                                                                                                                        )2-1( جدول

 88                                                                                                                        )1-4( جدول

                                   90                                                                                                                        )2-4(جدول 
                                   91                                                                                                                        )3-4( جدول

    92                                                                                                                        )4-4(جدول 

  93                                                                                                                        )5-4(جدول 
                                    94                                                                                                                       )6-4(جدول 

  96                                                                                                                       )7-4( جدول

  96                                                                                                                       )8-4(جدول 
  97                                                                                                                      )9-4(جدول 

  97                                                                                                                   )10-4( جدول 
  98                                                                                                                   )11-4( جدول 

         98                                                                                                                   )12-4( جدول 
  100                                                                                                                   )13-4( جدول 

      100                                                                                                                   )14-4( جدول 
  101                                                                                                                   )15-4( جدول 
  101                                                                                                                  )16-4( جدول 

  102                                                                                                                  )17-4( جدول 
   102                                                                                                                  )18-4( جدول 

  



م  

 فهرست نمودار ها

  صفحه                                                                                                                               عنوان
  99                                                                                                                        )1-4(نمودار 

  102                                                                                                )                       2-4(نمودار 
  105)                                                                                                                      3-4(نمودار  

 



 

  چكيده

يكي از تركيبات مهم در داروسازي است و مطالعه توتومري آن از نظر زيستي اهميت دارد، بويژه )  PTU(اسيل پروپيل تيواور
بررسي .  در اين تحقيق حالات گذار تعادلات توتومري مختلف آن مورد بررسي قرار گرفته است. دارويي براي پركاري تيروئيد است

حالت .است)مرزواقعي بين مواداوليه ومحصولات (اداوليه ومحصولات حالت گذاربه منظورجستجوكردن يك حدواسط بين مو
حالات گذار پنج واكنش دراين تحقيق . گذارماكزيمم نقطه روي منحني اي است كه توسط مختصه واكنش وانرژي توصيف مي شود

آنها درفاز گازي وحلال هاي  پنج توتومر پروپيل تيواوراسيل وواكنش هاي موجود ميان . موردبررسي قرارگرفته است  PTUتوتومري
  . كربن تتراكلريد  و سيكلوهگزان  كه ضريب دي الكتريك متفاوتي دارند بررسي شده اند,استون ,كلروفرم ,دي متيل سولفوكسايد 

همچنين با .  درفازگاز وحلال مورد بررسي قرارگرفت *31G-6 در سطح و سري پايه  DFTكليه محاسبات كوانتومي به روش 
انرژي  و(#E∆)انرژي فعال سازي از محاسبات فركانس درسطوح مشابه مقادير خواص ترموديناميكي از قبيل استفاده 

در  03كليه محاسبات با استفاده از نرم افزارگوسين  .را محاسبه كرديم سرعتوثابت  )#(وانرژي آزادآنتالپي (#G∆)آزادگيبس

  .م شده است كلوين و فشاريك اتمسفر انجا 15/298دماي 
-ptu4-tsپايدارترين ودر واكنش برگشت  ptu2-ts-ptu1نتايج نشان مي دهد درفاز گاز و حلال هاي مختلف در واكنش رفت  

ptu5 پايدارترين واكنش پروپيل تيواوراسيل است.  
ي قرار داده و انرژي آنها همچنين فرايندهاي توتومري و حالات گذار پروپيل تيواوراسيل را با كمك يك مولكول آب نيز مورد بررس

نتايج نشان مي . تعيين شده اند **G++311-6و*31G-6 و سري هاي پايه  B3LYPبا استفاده از محاسبات  كوانتومي درسطح 

  .ناپايدارترين مقدار مي باشد  ptu4-ts-ptu5پايدارترين  و واكنش  ptu2-ts-ptu1دهدكه روندتغييرات واكنش رفت وبرگشت 

  

  



 

  

  :فصل اول

كيبات هتروسيكل تر

  وتوتومري شدن
  

  

  

  



 

  :  مقدمه )1-1 (

جهان پيوسته در .هريك از اجزاء و در نهايت رفتار كل جهان توسط نيروهاي بين ذرات كنترل مي شودرفتاردرجهان مادي اطراف ما 

هان داراي پايداري و ثبات حال تغيير تحول است و انرژي مدام در حال تبديل به يكديگرند و از سوي ديگر و از ديدگاه كل نگري ج
خاصي نيز هست لذا اين نيرو بايد آنقدر قوي باشند تا پايداري سنجي را فراهم كنند اما نه آنقدر قوي كه مانع از انجام واكنش ها و 

  .به وجود آمدن تغييرات شوند

حاصل از آن است در اين فصل  سي پايداري توتومري هايريكي از مباحث مهم در علم شيمي توتومري شدن تركيب شيميايي و بر
  . بررسي تركيبات هتروسيكل مي پردازيم

تركيبات آلي ساختمان گوناگوني دارند وبسياري از اين ساختمانها واجد سيستم حلقوي هستند اگر سيستم حلقوي تشكيل از اتم هاي 
عناصر ديگري هم وجود دارد كه معمولا كربن و حداقل يك عنصر ديگر باشد اين تركيب به عنوان هتروسيكل طبقه بندي ميشود و 

حدود نيمي از تركيبات آلي شناخته شده .مي باشد.... گوگرد و ، كسيژن ا ، به همراه كربن در سيستم حلقوي وجوددارند مانند نيتروژن

ات طبيعي و هتروسيكل ها بزرگترين طبقه در تركيبات آلي  هستند در واقع بيشتر تركيب.داراي حداقل يك جزءهتروسيكل هستند
  .داروها داراي حلقه هاي هتروسيكلي مي باشند

هتروسيكل ها را ميتوان به دوزير گروه تقسيم كرد؛غيرآروماتيك و آروماتيك چند تركيب هتروسيكل غيرآروماتيك مانند اتيل اكسيد 

اين هتروسيكلهاي  "عموما:اندو آمينهاي حلقوي از اين جمله )لاكتون ها(استرهاي حلقوي،استالهاي حلقوي، وسايراترهاي حلقوي
غير آروماتيك به ميزان زيادي مانند مشابه هاي غيرحلقوي با همان گروه عاملي عمل مي كنند اما مهمترين هتروسيكل هاي 

  .آروماتيك هستند

 

تركيبات هتروسيكل)1-2 ) 

شد تركيبات هتروسيكل سومين و تركيبات هتروسيكل تركيباتي هستند كه در ساختار حلقه آنها بيش از يك نوع اتم موجود با
  .بزرگترين خانواده تركيبات آلي هستند

در حقيقت هتروسيكل تركيبات آلي شامل اتم .اكسيژن و نيتروزن هستند ،متداولترين هترو اتم موجود در اين تركيبات گوگرد

ه باعث به سهولت باز شدن هتروسيكل ها از نظر ساختاري بسيار متنوع هستند كشش حلق .هستند 3و1نيتروژن در موقعيعت 
  .ر مقابل حملات نوكلئوفيلي مي شودعضوي د 4و3هتروسيكل 



 

  .مثلا پيريدين يك ايمين آروماتيك حلقوي است كه داراي يك هترواتم نيتروژن است.اين تركيبات انواع مختلف دارند

ويي هستند گذشته از تركيبات مفيد تركيبات هتروسيكلهاي در بسياري از تركيبات دارويي مانند آنتي بيوتيك ها جزء تركيبات دار
مفيدي مانند هروئين و مرفين جزءتركيبات هتروسيكل به شمار مي روند و براي درمان زخم معده از تركيبات هتروسيكل استفاده 

  .دمي شو
رويي دارند از جمله رنگها و فرآوردهاي دا ،حشره كشها ،قارچها ،هتروسيكل هاي سنتزي كاربردهاي فراواني به عنوان علف كشها

  .تركيبات هتروسيكل هستند كه در طبيعت يافت مي شوند اسيد نو كليئيك ها و كوآنزيم ها هستند
  

هتروسيكل هاي آروماتيك) 1-2-1 ) 

هترسيكلهاي با حلقه بزرگ تر به علت نبودن كشش حلقه بي اثرند و نسبت به هتروسيكل هاي كوچكتر وا كنش پذيري كمتري 
  .باعث انجام واكنش هاي خاصي شود ساختمان ميتوانداين هرحال وجود هترواتم در دارند اما به 

  

هتروسيكل هاي غير آروماتيك) 1-2-2 ) 

ان ها يا مانند مشتقات هتروسيكل سيكلوپروپ هتروسيكل هاي غيرآرماتيك مشتقاتي از سيكلون هستند هتروسيكل هاي كوچك

اشباع شده كه امكان جابه جاي اكسيژن در  "وسيكل هاي اشباع شده يا نسبتاسيكلوبوتان كه هتروسيكل هاي غيرآروماتيك هتر

 .حلقه درآنها وجود ندارد

وجود يك . اندازه سيستم حلقوي و شكل كلي مولكول مهمترين عوامل براي تشخيص تركيبات حلقوي و نا حلقوي مي باشند

  .مولكول است در مدل ناحلقوي وجود نداشته باشد سيستم حلقوي باعث ايجاد فشار به روي مولكول مي شود كه اين فشار

فشار بيشتري به احتمال زياد باعث ايجاد اختلاف بين سيستم هاي حلقوي و نا حلقوي مي شود مولكول انعطاف پذير معمولا هم 
ين هم آرايي ها زوايا و آرايي خود را به صورتي در مي آورند كه تداخلات پيوندي حداكثر و تداخلات ناپيوندي دافع حداقل باشند در ا

  .طول پيوند طبيعي وجود دارد و تركيبات مختلف اختلاف چنداني نخواهد داشت و استخلاف آرايش ارجع را خواهند داشت
  

  
  



 

 ( πهتروسيكل هاي شش اتمي با شش الكترون) 1-3

ند اما يك يا بيش از يك اتم كربن نالوگ هاي بنزن به شمار مي آيسيل ها هستند كه از نظر ساختمان آ گروههاي مهمي از هتروك
نيتروژن در حلقه بهترين نمونه شناخته شده از اين تركيبات است )آزابنزن(پيريدين.توسط هترواتم ها جايگزين شده اند از حلقه بنزن 

نيتروژن -پيريدين بنز مانند بنزن مسطح اما سيستم حلقوي آن اندكي از حالت شش ضلعي منظم خارج شده زيرا طول پيوند كربن
  )1-1(كربن ميباشد شكل-كوتاه تر از كربن 

كه به هر كدام يك اتم SP2نمايي از ساختمان پيريدين است كه نشان دهنده يك ساختمان حلقوي متشكل از پنج كربن با هيبريد 
  . مي باشد SP2هيدروژن متصل شده است ويك اتم نيتروژن با هيبريد 

عمود بر صفحه حلقه مي باشند  اين ساختمان از اين جهت كه داراي يك حلقه  pل هريك از شش اتم حلقه داراي يك اوربيتا

الكترون مي باشد مشابه بنزن و از اين جهت كه يك جفت الكترون تنها در صفحه حلقه دارد  6شكل حاوي  Pكامل اوربيتال هاي 
  .  از دو ساختمان معادل ككوله نشان دادرا بنز مي توان مانند بنزن توسط يكي ) 2-1(پيريدين شكل . با آن متفاوت است 

N

NN

(2-1)(1-1)  
 نمايش ساختمان پيريدين

  
عدد ديگر انرژي بالاتر  3عدد از آنها انرژ ي پايين تري از مجزا و 3انرژي هاي اين اوربيتال ها منجر به اين نتيجه گيري گرديد كه 

ن تردارند حاوي  شش الكترون بوده واوربيتال هاي با انرژي بالا يعني اوربيتال ضدپيوندي كه انرژي پاييπسه اوربيتال پيوندي .دارند
*π  خالي مي باشد قانون هوكل گر بر پايه محاسبات ساده مولكولي استوار است بيان ميكند كه مولكولهاي مسطحي كه حلقه

ميتواند  n(.مونه هاي غير حلقويشان پايدارترندهستند ازن πالكترون 4n+2)(متصل دارندهنگامي كه داراي  pاوربيتال هاي

  ]                                                              1) [صفرياهرعددصحيحي باشد



 

پيروي مي كننداين ساختمان هاي حلقوي n  =1دارنداز قانون هوكل با πپيريدين وساير تركيباتي كه شش الكترون  ،بنابراين بنزن  

  ]2[كتروني بيشترين ومهمترين دسته اي هستند كه از قانون هوكل پيروي كرده وما آنها رابه عنوان آروماتيك مي شناسيمال πشش 
پيريدين   انرژ ي  πاوربيتال هاي پيريدين از نظر كيفي خيلي شبيه بنزن بوده ولي دو تفاوت مهم دارند اول اينكه اوربيتال هاي 

مولكول  لدومين اختلاف اينكه بالاترين اوربيتا ,دارند چون نيتروژن ازكربن الكترونگاتيوتر استپايين تري ازاوربيتال هاي بنزن 
  .ه در پيريدين انرژي هاي مختلف  دارندياست در حالي كه اوربيتال هاي شب) (HOMOSاشغال شده بنزن

اخته نش)شامل پيريدين(تمان هتروسيكلي پيريدين  تنها هتروسيكل واجد نيتروژن نيست كه آنالوگ بنزن به شمار مي رودهشت ساخ

  . نشان داده شده اند) 3-1(ر شكل در حلقه مي باشنداين ساختمان د SP2 شده اندكه داراي يك يابيش از يك اتم نيتروژن باهيبريد
انرژي  اين آزين هاي تك حلقه اي به طور پيوسته باافزايش تعداد نيتروژن هاي حلقه كاهش مي يا بندوهمچنين HOMO انرژ ي

LUMO  نيز كم مي شوند در نتيجه اختلاف انرژ ي هايLUMO –   HOMO درطول دوره تقريبا ثابت باقي مي ماند.  
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  تري آزين-3و2و1         تري آزين         -4و2و1                  تري آزين   -5و3و1               تترازين      -5و4و2و 1
  مشتقات آزا شناخته شده بنزن) 3-1(شكل

  

πهتروسيكل هاي پنچ اتمي با شش الكترون ) 1-4 ) 

كل هاي اشباع شده مسطح راكه واجد پنچ اتم باشدمي توان يك سيستم آروماتيك درنظر گرفت به شرط اينكه داراي يك هتروسي

باشش الكترون مي باشد آنالوگ حلقوي كربني اين هتروسيكل ها آنيون سيكلوپنتادي ان است اين  Pحلقه نامتقطع ازاوربيتال هاي 



 

داراي شش الكترون  Pوحلقه اي ازاوربيتال هاي  SP2اراي پنچ اتم كربن باهيبريد تركيب يك پنچ ضلعي متقارن مسطح است كه د

پيرول رابه عنوان نمونه اي از هتروسيكل هاي پنچ عضوي آروماتيك درنظر مي گيريم پيرول يك مولكول ) 4-1(مي باشد شكل 
كه  Pدرصفحه مولكول قراردارند واوربيتال دارد سه پيوند سيگماي متصل به نيتروژن SP2 مسطح است كه در آن نيتروژن هيبريد

اتم هاي كربن Pنيتروژن باچهار اوربيتال  Pعمود بر صفحه است داراي جفت الكترون هاي تنهاي باقيمانده است اين اوربيتال 
 .دارد است اماجمعا شش الكترونPمي شود كه متشكل از پنچ اوربيتال  πتداخل كرده ومنجربه ايجاد يك سيستم حلقوي الكترون 

  )5-1(شكل 
  
  

N
H
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 -

(5-1)(4-1)  
  )5-1(شكل  پيرول)4-1(شكل ارائه ساختمان آنيون سيكلو پنتادي ان 

  
باقي مانده اين هتروسيكل هابانيتروژن  CHساير هتروسيكل هاي آروماتيك خنثي رامي توان توسط يك يابيشتر از يك گروه 

نشان داده است تمامي اين سيتم هاي حلقوي )6-1(شكل  .ه بيش از يك هترواتم دارندساخت مثال هتروسيكل هاي پنچ عضوي ك
  .رامي توان آروماتيك به شمار آورد امابه دليل اثرنيتروژن اضافي اين تركيبات به اندازه پيرول غني از الكترون نيستند

  مثال ازهتروسيكل هاي پنچ عضوي آروماتيك بادويابيش ازدوهترواتم

 


