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شیمی :رشتو تحصیلي شیمی معذنی: گرايش تحصیلی کبرشنبسی ارشذ :مقطع تحصیلي   

38/3/03 :بتبريخ تصوي 98/11/03 :دفبعتبريخ   191 :تعذاد صفحبت   

: چكیذه  

ٔي ثبؿٙذ  C60٘يششٚطٖ داس وٝ حبٚی يب ثذٖٚ ِٔٛىَٛ  ٞبی سؼذادی اص ِيٍب٘ذدشٚسٖٛ خٛاٞي  ٚ اِىششٖٚ خٛاٞي دس ايٗ دشٚطٜ 

 دس وٕذّىغ  (quencher)ثشسػي ؿذ٘ذ. ِٔٛىَٛ ٞب ثٝ ٌٛ٘ٝ ای ا٘شخبة ؿذ٘ذ وٝ ثشٛا٘ٙذ ثؼٙٛاٖ خبٔٛؿٍش 

ZnTPP  (Zinc tetraphenylporphyrin)  وٝ دبيٝ ثشخي اص ِٔٛىٛلاس ػٛئيچ ٞبی ٔؼشٚف ٔي ثبؿذ ٔٛسد اػشفبدٜ لشاس

ٚ  **B3LYP/6-31Gٞبی ٞبی ا٘شخبة ؿذٜ ثٝ سشسيت ثب سٚؽخٛاٞي ِٔٛىَٛخٛاٞي ٚ اِىششٖٚدغ اص ٔحبػجٝ دشٚسٖٛ ٌيش٘ذ.

B3LYP/6-31+G* ٖبة ؿذٜ ٚ ثؼٙٛاٖ خبٔٛؿٍش دس خٛاٞي ثٛد٘ذ ا٘شخخٛاٞي ٚ يب اِىششٖٚثيـششيٗ دشٚسٖٛ داسایٞبيي وٝ آ

   B3LYP/LanL2DZػذغ ػبخشبس سٕبٔي وٕذّىغ ٞبی ٔٛسد ٘ظش  دس ػٌحٔٛسد اػشفبدٜ لشاس ٌشفشٙذ. ZnTPP وٕذّىغ  

ثٟيٙٝ ؿذٜ ٚ اِىششٖٚ خٛاٞي آٟ٘ب  دس فبص ٌبص ٚ ٔحَّٛ ٔحبػجٝ ؿذ٘ذ. ٘شبيج ثٝ دػز آٔذٜ ٘ـبٖ داد وٝ ػٛئيچ ٞبی ِٔٛىِٛي ثب 

داس٘ذ ثيـششيٗ اِىششٚ٘خٛاٞي سا  F ٚClحبٚی ِٔٛىَٛ فِٛشٖ ٔي ثبؿٙذ ٚ آٟ٘بيي وٝ ٌشٜٚ ٞبی اػشخلافي  خبٔٛؿٍشٞبيي وٝ

 C60ٞبی ِٔٛىِٛي وٝ حبٚی ِٔٛىَٛ ٔي ؿٛ٘ذ. خٛؿجخشب٘ٝ ػٛيچ(off) داؿشٝ ٚ احشٕبلا ثب وٕششيٗ دشب٘ؼيُ اِىششيىي خبٔٛؽ 

 ؿٛ٘ذ.ٔي(on)ٕبلا ثٝ ساحشي اص ًشيك دشٚسٛ٘ٝ ؿذٖ ٘يض سٚؿٗخٛاٞي خٛثي ٞٓ ثشخٛسداس ثٛدٜ ٚ احشثبؿٙذ اص دشٚسٖٛٔي

 

 ،خبموشگر ،مطبلعبت تئوری C60،مولکولار سويچ ،فولرنپروتون خواىی،الکترون خواىی :ىبی کلیذیواژه
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 11............................................................... يخٛاٞ اِىششٖٚ دس اسٓ سٛػي یا٘شط جزة بي یا٘شط ؿذٖ آصاد ػّز-1-3-3

 13.......................................................................................... آٖ خٛاف ٚ فِٛشٖ ػبخشبس ؿٙبخز ثش یا ٔمذٔٝ -1-4

 13............................................................................................................................ ؼز؟يچ فِٛشٖ -1-4-1

 14..................................................................................................................................... خچٝيسبس-1-4-2

 15........................................................................................................................... فِٛشٖ ػبخشٕبٖ-1-4-3

 15.............................................................................................................................ٞب فِٛشٖ يٕيؿ-1-4-4

 C60 ........................................................................................................................15  فِٛشٖ خٛاف-1-4-5

 15.................................................................. ٞب زي٘ب٘ٛوبٔذٛص دس وٙٙذٜ زيسمٛ ػٙٛاٖ ثٝ ؛يىئىب٘ اػشحىب1-4-5-1ْ
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 14 .............................(چخ)space fillingٚ (ساػز)wireframe یٕ٘ب دٚ دس فِٛشٖ ػبخشبس 5-1 ؿىُ

 19 ..................................................بياح- ؾياوؼب یٚاوٙـٟب ثٝ دبػخٍٛ ٙؼبعيِٛٔ چيػٛ 6-1 ؿىُ

 19 .......................................................... بياح – ؾياوؼب یٚاوٙـٟب ثٝ دبػخٍٛ ٛديد فٛسٛ 7-1ؿىُ

 وبٞؾ حبِز ٚدس خبٔٛؽ بفشٝي ؾياوؼب حبِز خبٔٛؿٍشدس ثب ْٛيسٚسٙ وٕذّىغ دس اِىششٖٚ ا٘شمبَ 8-1 ؿىُ

 20 ................................................................................................................ سٚؿٗ بفشٝي

 20 ...............................................................ٖٙٛيآ٘ششاو ثب ْٛيسٚسٙ وٕذّىغ یحبٚ چيػٛ 9-1ؿىُ

 21 ............................................................ يّٙياػش ُيفٙ خبٔٛؿٍش ثب ْٛيسٚسٙ وٕذّىغ 10-1ؿىُ

 22 ..............................................................ٗ يآص ٌٚشٜٚ فشسٚػٗ یحبٚ چيػٛ ِٔٛىٛلاس 11-1 ؿىُ

 23 .......... (بياح ٖٛيذاػياوؼ یٞب ٚاوٙؾ) دس اِىششٖٚ ٚ دشٚسٖٛ ثٝ  دبػخٍٛ ئِٛىِٛ ػٛدشا چيػٛ 12-1ؿىُ
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  55 ٚ ٔشٚسی ثش ٔحبػجبر ا٘جبْ ؿذٜ فلُ دْٚ: سئٛسی
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ٔشٚسی ثش وبسٞبی ٌزؿشٝ ٚ ٔمذٔٝ   

 

 

 

 

 

 

 



  2  ٔمذٔٝ ٚ ٔشٚسی ثش وبسٞبی ٌزؿشٝفلُ اَٚ: 

 

 ای ثش دشٚسٖٛ خٛاٞئمذٔٝ -1-1

 آٖ ٚ ًشيمٝ ٔحبػجٝ سؼشيف دشٚسٖٛ خٛاٞي -1-1-1

 ٖ ٝ  ثـبصی خٙثـي )٘ؼـجز ثـٝ حبِــز اػـيذی     خـٛاٞي يـه ِيٍب٘ـذ ســه   دشٚسـٛ كـٛسر سفبهـُ ا٘ــشطی   آٖ( ثـ

HL)ؿــذٜ آٖ اػــزٚ حبِــز دشٚسٛ٘ــٝ (L)حبِــز خٙثــي  اِىششٚ٘ــي
+
، وــٝ دس آٖ ا٘ــشطی ٘مٌــٝ كــفش ٘يــض دس (

ٝ كـفش وّـٛيٗ    ؿـٛد. ثـشای سجـذيُ ٔمـذاس     ٘ظش ٌشفشٝ ؿذٜ ثيبٖ ٔي اكـلاحبر دٔـبيي ثـشای ا٘ـشطی      K 298 ثـ

 .>2, 1=ا٘شمبِي، چشخـي ٚ اسسؼبؿي ٘يض دس ٘ظش ٌشفشٝ ؿذٜ اػز

 

ٝ   ثٝ ZPE  ٚEelecدس ايٗ فشَٔٛ   ثبؿـٙذ. كـفش ٚ ا٘ـشطی اِىششٚ٘ـي ٌٛ٘ـٝ ٔـٛسد ٘ظـش ٔـي        سشسيت ا٘ـشطی ٘مٌـ

   ٖ يـه ٔمـذاس ٔثجـز اػـز ٚ ايـٗ ٘ــبٍ٘ش ايـٗ ٌّٔـت اػـز وـٝ اص            Lخـٛاٞي  ثش اػبع ايـٗ سؼشيـف دشٚسـٛ

Hسشويت ؿذٖ 
  .ؿٛد )ٚاوٙؾ ٌشٔبصا اػز(ٔمذاسی ا٘شطی آصاد ٔي Lثب  +

 

ثـب دٚ ثـبصٚی ٔشفـبٚر دٚ     ؿـٛد، ثـشای يـه سشويـت دٚ ثـبصی،     ٔــبٞذٜ ٔـي   (1-1ًٛس وٝ دس ؿـىُ ) ٕٞبٖ

ٚ  سٛاٖ دس ٘ظش ٌشفـز، وـٝ ثـب سٛجـٝ ثـٝ ٔشفـبٚر ثـٛدٖ ٞـش        ؿذٖ ٔئشحّٝ وّي ثشای دشٚسٛ٘ٝ ٞـبی  يـه اص ثـبص

 ثبؿٙذ.يه اص ايٗ ٔشاحُ ؿبُٔ سيض ٔشاحّي ٔي جب٘جي، ٞش

  

})]{}{(}){}{[()( 
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  3  ٔمذٔٝ ٚ ٔشٚسی ثش وبسٞبی ٌزؿشٝفلُ اَٚ: 
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 اصثبصی دس فبص يؿذٖ يه ِيٍب٘ذ دٚ ٔشاحُ دشٚسٛ٘ٝ -1-1ؿىُ 

 ؿــٛد ٚ ثــٝ ٔجٕــٛع ايــٗ خــٛاٞي ٌفشــٝ ٔــئشاحــُ دس فــبص ٌــبص ٔيىشٚدشٚســٖٛيــه اص ايــٗ سيــض  ثــٝ ٞــش

 ٖ ٖ خــٛاٞئيىشٚدشٚسـٛ ٖ  ؿـٛد. ٌفشــٝ ٔــي nPA خــٛاٞيٞــب، ٔـبوشٚدشٚسٛ خــٛاٞي ثــب اِجشــٝ ايــٗ ٔـبوشٚ دشٚســٛ

jnRدس٘ظـش ٌـشفشٗ فشاٚا٘ـي    ٝ  ٘ؼـجي  , inPAٞـبيي وـٝ ثـٝ    ٌٛ٘ـ ٞـبی ٔـٛسد   ٚ ٘يـض ػـبيز  ثبؿـٙذ  ٔشثـٛى ٔـي   ,

jnS  دػششع inPAثشای , ٖ   آيٙـذ ثذػـز ٔـي   , ٖ  ٞـب ٔـبوشٚ  خـٛاٞي . اص ٔجٕـٛع ايـٗ دشٚسـٛ وـُ  خـٛاٞي دشٚسـٛ

OPA  ــي ــُ ٔ ــشدد. حبك ــٝ )ٌ ــبوشٚ 4-1ٔؼبدِ ــجٝ ٔ ــشای ٔحبػ ــٖٛ( ث ــٝ ) دشٚس ــٛاٞي ٚ ٔؼبدِ ــشای ( 5-1خ ث

 .>2 ,1=ا٘ذٌضاسؽ ؿذٜ ,oPAوُ خٛاٞئحبػجٝ دشٚسٖٛ

(1-4) 

 

 وٝ دس آٖ

(1-5) 
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  4  ٔمذٔٝ ٚ ٔشٚسی ثش وبسٞبی ٌزؿشٝفلُ اَٚ: 

 اسسجبى دشٚسٖٛ خٛاٞي ثب ثبثز دشٚسٛ٘ٝ ؿذٖ دس ٔحَّٛ -1-1-2

 Kn,ؿــٛد.)ٔــبوشٚ ٘بٔيــذٜ ٔــي ؿــذٖای دس ٔحّــَٛ اكــٌلاحاب ثبثــز دشٚسٛ٘ــٝؿــذٖ ٔشحّــٝثبثــز دشٚسٛ٘ــٝ

 .>1= سا ٔـبٞذٜ وٙيذ( 2-1 ٚ 1-1 ٔؼبدِٝ

(1-1) 
   

(1-2) 

 

(1-3) 
 

ٝ    وّيـٝ حبِـز  اص ٘ظش سئٛسی  ٔؼّٕبب ثـبصی دس ٔحّـَٛ،   ؿـذٖ يـه ِٔٛىـَٛ چٙـذ    ٞـبی ٕٔىـٗ ثـشای دشٚسٛ٘ـ

ٝ     دس ٌبص ٘يـض ٚجـٛد داسد   ثـبصی دس فـبص ٌـبص ثـشای     ؿـذٖ سشويجـبر چٙـذ   . ثشسػـي حبِـز ٞـبی ٔخشّـف دشٚسٛ٘ـ

ــبس سٛػــي كــبِح ــشای يــه ِٔٛىــَٛ ًــٛسی. ٕٞــبٖ>2,1=ٕٞىــبساٖ ٌــضاسؽ ؿــذٜ اػــز صادٜ ٚاِٚــيٗ ث  وــٝ ث

سؼـبسيف ٔــبثٟي ٘يـض     ،سـٛاٖ سؼشيـف ٕ٘ـٛد   ؿـذٖ ٔيىـشٚ، ٔـبوشٚ ٚ وـُ ٔـي     ثبصی دس ٔحَّٛ، ثبثز دشٚسٛ٘ٝچٙذ

ٜ ثـبصی ثؼـشٝ ثـٝ سؼـذاد ػـبيز     ٔـخق ؿـذٜ وـٝ ثـشای ٞـش ِٔٛىـَٛ چٙـذ       دس فبص ٌبص ٚجٛد داسد. ٞـبی  ٞـب، سا

ــشای دشٚسٛ ــٝ ؿــذٖ ٚجــٛد٘ــٝٔخشّفــي ث ــشطی ٔشفــبٚسي  ؿــذٖ ػــبيزداسد. اص دشٚسٛ٘ ٞــبی ٔشفــبٚر، ٔمــبديش ا٘

ٖ   حبكُ ٔي ٝ   ؿٛد. ثٙبثشايٗ اكـٌلا  غّـي دشٚسـٛ ؿـذٖ يـه ػـبيز ٔخلـٛف دس يـه      خـٛاٞي، ثـشای دشٚسٛ٘ـ

ٚ   ثبصی ٔئِٛىَٛ چٙذ ٖ  سٛا٘ذ ثب اكـٌلا  جذيـذ ٔيىـش ٝ   دشٚسـٛ َ  خـٛاٞي ثـشای دشٚسٛ٘ـ ٞـب دس فـبص   ؿـذٖ ِٔٛىـٛ

 ؿٛد. ضيٗجبيٌٍبص 

ــبوشٚ  ــشای ثشسػــي ٔ ــبسا٘ؾ ث ــٖٛ دس ادأــٝ وــبس كــبِح صادٜ ٚ ٕٞى ــٝ  دشٚس ــٗ سشويجــبر اص ٔؼبدِ خــٛاٞي اي

ٝ وـٝ ثـشای ثشسػـي فشاٚا٘ـي سٛصيـغ       ]3[سا ٔلاحظـٝ ٕ٘بييـذ(   6-1ثِٛشضٔٗ )ٔؼبدِٝ -ٔبوؼَٛ ٞـبی ٔخشّـف   ٌٛ٘ـ

ــٝ ــذٜدشٚسٛ٘ ــي ( xi ) ؿ ــشفبدٜ ٔ ٚ   ثبؿــذ، اػ ــذ٘ذ د ــك ؿ ــٛدٜ ٚ ٔٛف ــشای ثشسػــي     ٕ٘ ــش سا ث ــٝ صي  ٔؼبدِ

ٝ ٔــبوشٚدشٚسٖٛ ــ ٚ  4 -1دػــز آٔــذٜ اص ٔؼبدِــٝ خــٛاٞي ايــٗ ػــشی اص سشويجــبر ٚ ٔمبيؼــٝ ٘شــبيج ثــب ٘شــبيج ث
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  5  ٔمذٔٝ ٚ ٔشٚسی ثش وبسٞبی ٌزؿشٝفلُ اَٚ: 

ٝ  ٕٞچٙـيٗ ٔمبيؼـٝ ٕٞجؼـشٍي    ثـب فـبص ٔحّـَٛ     8 ٚ 7 ٚ 4-1دػـز آٔـذٜ ثـب اػـشفبدٜ اص ػـٝ ٔؼبدِـٝ       ٞـبی ثـ

 .>2=اسائٝ دٞٙذ

(1-6) 

 

(1-7) 

 

(1-8) 

 

ٞب خٛاٞي ٔشثٛى ثٝ وٕذّىغدشٚسٖٛ ای ثشای ٔحبػجٝ اِٚيٗ ٔبوشٚ( ٔؼبد9ِٝ-1ٔؼبدِٝ ) اػشفبدٜ اصٕٞچٙيٗ ثب 

 ثٝ دػز آٔذ:

(1-9) 
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ٞب ثب دس ٘ظـش ٌـشفشٗ ٔؼبدِـٝ ثـِٛشضٔٗ ثـٝ دٚ حبِـز صيـش ٘يـض ثشسػـي          خٛاٞي وٕذّىغاِٚيٗ ٔبوشٚدشٚسٖٛ

 ؿذٜ اػز: 

 خـــٛاٞي ٔشحّـــٝ اَٚ ثـــذٖٚ دس ٘ظـــش ٌـــشفشٗ ػـــبيز ٔشثـــٛى ثـــٝ ٞـــش  ( ٔحبػـــجٝ ٔـــبوشٚدشٚسٖٛاِـــف

 خٛاٞي. ٔيىشٚدشٚسٖٛ

 ٖ ــبوشٚدشٚسٛ ــجٝ ٔـ ــش       ة( ٔحبػـ ــٝ ٞـ ــٛى ثـ ــبيز ٔشثـ ــشفشٗ ػـ ــش ٌـ ــب دس ٘ظـ ــٝ اَٚ ثـ ــٛاٞي ٔشحّـ  خـ

 خٛاٞي.ٔيىشٚدشٚسٖٛ

 دس ٘شيجٝ ثٝ سشسيت دٚ ٔؼبدِٝ صيش سا خٛاٞيٓ داؿز:
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