
 
 

 داًشگاُ پيام ًَز

 هسکص اتْس
 

 پایاى ًاهِ

 تسای دزیافت دزجِ کازشٌاسی ازشد

 دز زشتِ شيوی آلی

 داًشکدُ علَم

 گسٍُ شيوی
 

 عىًان پایان وامٍ:

 ab-initioريش جدیدی در سىتش ساوته َا ي مطالعٍ ساختار فزايردٌ َا با محاسبات 
 

 راَىما: اناستاد

 شازع فکسی تَچائیليلا ٍ دکتس  دکتس هحود ًيك پسٌد

 

 استاد مشاير:

 دکتس هحود زضا پَز ّسٍی

 

 وگارش:

 هٌصَز گلدٍست آذزی

1931تيس  



 
 

Payame Noor University 

Center of Abhar 

 

 

Submitted in Partial Fulfillment of the Requirements for the Degree of M.Sc. 

in Organic Chemistry 

Department Of Chemistry 

 

 

 

Title: 

 

Novel methods for synthesis of Xanthenes and studies of structure of 

products using ab-initio calculations 

 

 

 

 

Supervisor: 

Dr. M. Nikpassand and Dr. L. Zare 

 

 

 

 

Advisor: 

Dr. M. R. Poor Heravi 

 

 

 

 

By: 

Mansour goldoust 

 

July.2012 

 



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  



 

 

 م بٍیتقد

 

 

 

 

 

 پدران متعُد ي مزبیان َمیشٍ مُزبان مادران صبًر،

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 سپاسگذاری

 

 سپاس خداًٍد زا کِ شتاى قلن یازای سپاس اٍ ًيست.

 

 

تِ پایاى زسيدى پژٍّش حاضس پس اش لطف ٍ عٌایت خدای تصزگ، هسَّى یازی      

ترز عٌایت تسفشاًدًد ٍ ذکس ًاهشاى زا ًِ تِ جثساى شحوات تی عصیصاًی است کِ کسیواًِ 

 دزیغشاى تلکِ اظْاز هساتة قدزشٌاسی ام اش آى تصزگَازاى تس خَد ٍاجة هی داًن.

 

 وُایت سپاسم وثار:

د يتااس ليلا شازع فکسی تَچائیدکتس ن ٍ خاً دکتس هحود ًيك پسٌدجٌاب آقای      

چٌيي اش  الفثای پژٍّش زا اش ایشاى آهَختن ٍ ّنزاٌّوای تصزگَازم کِ دقت علوی ٍ 

تِ پاس آهَختِ ّاین اش ایشاى، ّوساّی ٍ  ّسٍیدکتس هحود زضا پَزجٌاب آقای 

 زٌّوَدُ ّای ازشًدُ ٍ ّوکازی صويواًِ شاى.

کِ تا ّن اًدیشی تسخی گسُ  ٍ خاًَادُ ازجوٌدم ّوکلاسيْای عصیصم ،دٍستاى ّوکازاى،

 تسگشَدًد.ّای ًاگشَدُ زا 

 



 ab-initio ورده ها با محاسباتنتس زانتن ها و مطالعه ساختار فرآروش جدیدی در س

ٍ دی بٌسٍ زاًتي ّا بِ ػلت دارا بَدى خَاظ بیَلَشیکی هتٌَع ٍ خَاظ دارٍیی ّا هطتمات زاًتي      

در ز ضیوی داى ّا لرار گرفتِ اًذ. اضذ التْاب هَرد تَجِ بسیاری ذ ٍیرٍس، ضذ باکتری ٍ از لبیل ض

چٌیي ارائِ رٍش ّای جذیذ سٌتس آًْا  ٍ ّنٍی سٌتس هطتمات جذیذ سال ّای اخیر هطالؼِ ّای زیادی ر

 اًجام گرفتِ است.

ٍ زاًتي در هجاٍرت ًاًَ رٍش جذیذی برای سٌتس برخی هطتمات زاًتي ٍ دی بٌس ،در ایي تحمیك     

 .(1)ضوای  تابص اهَاج فرا غَت ارائِ ضذ ٍ با  Fe3O4 کاتالیسگر

IR ،1هحػَلات با رٍش ّای      
HNMR  ٍ13

CNMR .هَرد بررسی لرار گرفت 

طیف  بْیٌِ سازی ساختار ترکیبات ٍ هحاسبِبرای  B3LYPهحاسبات ًظریِ تابغ چگالی در تراز      

IR ،1ّای 
HNMR  13و

CNMR ِهمادیر هحاسبات ٍ دادُ ّای تجربی  ،بِ کار رفت. ًتایج ًطاى داد ک

 لابل اًطباق ّستٌذ.

در اداهِ هطالؼِ، آرٍهاتیسیتِ ترکیبات اًتخاب ضذُ با استفادُ از ضاخع جابجایی ضیویایی هستمل از      

 هَرد بررسی لرار گرفت. (HOMA) ضاخع ًَساًگر ّواٌّگ آرٍهاتیسیتٍِ  (NICS)ّستِ 

 

 

 

  
 

 

1 ضوای  

 

 ّواٌّگ ًَساًگر ضاخع، جابجایی ضیویایی هستمل از ّستِ، Nano-Fe3O4، زاًتيواشگان کلیدی: 

 تابغ چگالی ًظریِ ،آرٍهاتیسیتی
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 بخص عملیمقذمٍ  -1-1

داسا ثَدى  دل٘ل ثِ ًبًَرسات. اػت صٗبدٕ حبئض اّو٘ت تکٌَلَطٕ ٍ ػلن ًظش اص ًبًَ اثؼبد ثب رسات     

 اص ث٘ؾ کَچکٖ ٍاقغ دس. ثبؿٌذ هٖ صٗبدٕ ثشخَسداس ثؼ٘بس اّو٘ت اص فشد ثِ هٌحلش کبهلاً خَاف

 ،اپت٘کٖ الکتشًٍ٘کٖ، خَاف ثبػث اٗدبد تشک٘جبت اٗي دس حدن ثِ ػغح ًؼجت ثبلا ثَدى ٍ حذ

 ثؼ٘بس اّو٘ت آّي پبِٗ ثش ًبًَرسات هغٌبع٘ؼٖ اهشٍصُ .اػت ؿذُ آًْب دس خذٗذ ٍ ؿ٘و٘بٖٗ هغٌبع٘ؼٖ

 تشک٘جبت اٗي .ثبؿٌذ هٖ داسا ٍ پضؿکٖ كٌؼت کـبٍسصٕ، دس ٍػ٘ؼٖ کبسثشدّبٕ صٗشا اًذ، ٗبفتِ صٗبدٕ

 اػتفبدُ ؿبى هَسد هغٌبع٘ؼٖ فشد ثِ هٌحلش خَاف ً٘ض ٍ ف٘ضٗکٖ، هکبً٘کٖ خَاف ثِ تَخِ ًثب ػوذتب

 8سٍؽ ّبٕ ػٌتضٕ هتؼذدٕ ثب اػتفبدُ اص فلضات ٍاػغِ گشٍُ دس ػبل ّبٕ اخ٘ش  .[1]گ٘شًذ هٖ قشاس

هف٘ذٕ دس صهٌِ٘ ؿ٘وٖ پبلادٗن گضاسؽ ؿذُ فضبگضٗي  ٍخذٍل تٌبٍثٖ ثِ ٍٗظُ تجذٗلات ؿ٘وٖ گضٗي 

 .[2]اػت

  واوًرسات مغىاطيسى ماَيت -1-2

 تش ػبدُ ث٘بى ثِ. داسًذ هغٌبع٘ؼى آى خبك٘ت ى ػبصًذُ ّبى اتن ٍ ّب هَلکَل هغٌبع٘ؼى، هَاد دس     

 هَاد گشدد، هى سثب خزة آّيثَػ٘لِ  کِ ّب آى آل٘بطّبى ٍ ً٘کل کجبلت، هبًٌذ آّي، ػٌبكشى

 قبثل٘ت) 1هغٌبع٘ؼىقبثل٘ت فضًٍٖ  اػبع ثش هغٌبع٘ؼى ثٌذى هَاد عجقِ. ؿَد هى ًبه٘ذُ هغٌبع٘ؼى

ٍ  فشٍهغٌبع٘غ، پبساهغٌبع٘غ گشٍُ ػِ ثِ سا هَاد اٗي اػبع ثش .ؿَد هى اًدبم( هبدُ ؿذى هغٌبع٘ؼى

  .[3]کٌٌذ هى ثٌذى دػتِ دٗبهغٌبع٘غ

 

       1. Magnetic susceptibility 
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 حالت اکسایص ي ساختمان کمپلکس آَه آسایص الکتشيوی، -1-3

ثِ كَست  دس کوپلکغ ّب آساٗؾ الکتشًٍٖ آّي  اػت. 8ٗکٖ اص فلضات ٍاػغِ گشٍُ  (Fe) آّي     

[Ar]4s
0
3d

ػلاٍُ ثش اٗي  + هٖ ثبؿذ.3+ 2ٍث٘ؾ تشٗي حبلت اکؼبٗؾ آّي ثِ كَست  .هٖ ثبؿذ 8

4s[Ar]) ، (II) کوپلکغ ّبٕ آّي  ثؼ٘بس هْن ّؼتٌذ.ً٘ض  -2ٍ  -1، 0+ ،6حبلت ّبٕ اکؼبٗؾ 
0
3d

6
) 

4s[Ar])،  (III)آّي . ّؼتٌذ 6داسإ ػذد کَئَسدٌٗبػَ٘ى 
0
3d

5
ل٘گبًذ کَئَسدٌِٗ  8ثِ  3هٖ تَاًذ اص  (

ػوَهب اػ٘ذ لَئ٘غ  (III)آّي اغلت ثِ ؿکل کَئَسدٌٗبػَى ّـت ٍخْٖ ظبّش هٖ ؿَد. ٍ ؿَد.

ثِ ػبختبسّبٕ  ٍکَئَسدٌِٗ هٖ ؿَد  6 ٍ 5هؼوَلا ثِ ل٘گبًذ ّبٕ  (0)آّي  اػت.  (II)ثْتشٕ اص آّي

 .[4]ٍخْٖ کَئَسدٌِٗ هٖ ؿَد 4ثِ كَست  (II)آّي  ّـت ٍخْٖ دس هٖ آٗذ. ٍّشهٖ هثلثٖ  2

 

 خًاظ کاتاليضگشی مگىتيت -1-4

دس  د ًٍقؾ کل٘ذٕ داس بٍٖٗاکٌؾ ّبٕ ؿ٘و٘اػت ٍ دس ثؼ٘بسٕ اص لَئ٘غ اٗي تشک٘ت ًَػٖ اػ٘ذ      

هبًٌذ ٍٗظگٖ ّبٕ دٗگشٕ تشک٘جبت اٗي . [5]هٖ ثبؿٌذ ػٌتض ثٖ تقبسىِ ٍٗظُ دس آلٖ ث ػٌتض تشک٘جبت

. [2داسإ ػبختبسّبٖٗ هـخق ٍ هٌظن ّؼتٌذ] داسًذ ٍحشاستٖ ٍ ػبصگبسٕ ثب هح٘ظ صٗؼت پبٗذاسٕ 

خَاف کِ ثِ ػلت ّب آى اػت کبتبل٘ضگش ٗکٖ اص هضاٗبٕ ثضسگ اٗيػلاٍُ ثش ٍٗظگٖ ّبٕ ثبلا 

ػبصٕ ٍ اػتفبدُ ٕ هدذد هٖ ّب ثب اػتفبدُ اص ٗک آّي سثبٕ هٌبػت  ثِ ساحتٖ قبثل خذا هغٌبع٘ؼٖ آى

 .[3] لاٌٗذگٖ هح٘ظ صٗؼتٖ کوٖ داسًذثبؿٌذ ٍ آ

 

 

 

 


