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 رٍزگار هٌی ٍ هي عدیة تِ آغَش تَ از آى سَی فاصلِ ّا خَ گرفتِ ام” حضَر“تَ تکراری تریي  ا پرٍردگار

 تا اهیذ تِ فرج آقا اهام زهاى ) عح (، پایاى ًاهِ خَد را تِ:

مپذر  

ّای  ّای صَرتت، ًقطِ سال چیي .آهَزگار تسرگ هداّذُ ٍ تردتاری! اًذیطیذى فرداّای دٍر را از تَ آهَختن
ام؛ اها  گر تَدُ ای ٍ هي، پیر ضذى آسواًن را ًظارُ ستارُ را تا هي ًفس کطیذُ پر ّای کَدکی هي است. تَ رٍزّا ٍ ضة

 …را ّرگس شکٌِْ ضذى غرٍر
 مهادر

ٍاشُ هی ًَضن ٍ رعٌاتریي غسال غسل ّاین را تِ سَیت رٍاًِ هی کٌن. دٍ تیتی ّای احساسن  ضعر ٍخَد تَ را، ٍاشُ
 ...ّوراُ تا ضادهاًِ تریي تراًِ فصل ّای زًذگی ام، ًثار دل تْاری ات هی کٌن. ای تْتریي ضعر زًذگی را 

 ّوسرم

                                               اًذی تِ تاٍرتَ هعٌای ٍاقعی دٍست داضتي را تا صثَری تِ هي آهَختی. تَ هرا تِ تاٍر رس

 هی تخطذ ... زًذگی ,ٍخَد تَ ٍ گرهای صذایت تِ هي خستِ آى ّوِ عطق ٍ زیثایی

 خَاّرم 

ٍ دعایت ّوراُ هي است...هایِ ی اراهص هي  تکِ ٍخَد تَ  

 اتریسای گلن

                                                ّذیِ ام از تَلذ تَ تْار تَد 

                                           دٍستت دارم کِ ضکَفِ ّایص را تا ّویطِ در قلثن خا کردی  

تقذین هی کٌن.          ...                                                            رًح دًیا را از یاد هی ترمَ ت ٍ از تَی ًفس ّای     



 
 سپاس ٍ ستایص خذای را کِ ّر چِ دارم از اٍست ٍ ّر چِ خَاّن از اٍست. 

از استاد راٌّوای تسرگَارم  خٌاب آقای دکتر حیذر رئیسی ، تِ خاطر ّوراّی ٍ راٌّوایی ّای تی ًظیرضاى ٍ تِ 
 خاطر صفات ترگس یذُ اخلاقی ٍ علوی ایطاى .

 از استاد هطاٍر هحترم سرکار خاًن دکتر فرزاًِ فرزاد، تاتت  راٌّوایی ّای صویواًِ ایطاى. 

تنتسرگَاری کِ الفثای زًذگی را از اٍ آهَخ پذرم، اٍل اســتادم، کِ ّوـَارُ چتر هحثتـص تر ســرم استاز   

عطــق ٍرزیذى را از اٍ آهَختن هْرتاًی کِ هادرم، تلٌذ تکیِ گاّن، کِ داهاى پرهْـرش یگاًِ پٌــاّن استاز   

 از ّوسرم اٍ کِ ًفس ّایص تٌْا تْاًِ ًفس کطیذًن ٍ ٍخَدش تٌْا دلیل زًذُ تَدًن است

ٍ دٍست دارماٍ را ترای ا ذهیریسم تا تذاً صزیثاتریي لحظاتن را تِ پای سادُ تریي دقایقاز تْتریي ّذیِ زًذگین اٍ کِ    

است هًَس تریي حقیقت زًذگی هي ٍ زیثا تریياز خَاّرم  کِ   

در ًْایت از دٍست عسیسم خاًن زّرا خَضثیي ٍ فریثا هلاًیا کِ کوک ّای تی پایاى آًْا ّویطِ ّوراُ هي است ٍ توام 
 .     دٍستاى آزهایطگاُ کوال تطکر رادارم

 

 
 

 

 

 



 

 

 

 عٌَاى

 ثٛـا٘یُ اتٗ تیَٛ-2ثفـوی پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی ؼٚتبیی ؼـ تفویت 

 

 یٍسیلِثِ

 

 اِٟٝ ٔطٕؽی ٘ماؼ

 

 چکیذُ

ثب تبثٟ پبیٝ  B3LYPی پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی ؼٚتبیی ؼـ وٙص اي ثٝ ٠ٙٛاٖ ٔؽَ ؼـثفؼاـ٘ؽٜاوتػلاف 25ثٛـا٘یُ اتٗ تیَٛ ٚ -2تفویت 

++G**311-6 ا٘ؽ.ثفای ایٗ تفویت ٌؽٜ ثٟیٙٝ ؼـٖٚ ِٔٛىِٛی پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی تٍىیُ أىبٖ ٚ پبیؽاـی تفتیت ت١ییٗ خٟت

 Br ،CL ،F ،NO2 ،NH2 ،NHCH3 ،NHCOCH3 ،CH2F ،CH2CL ،CH2OH ،CH3 ،CF3 ،OH ،OCHF2ٞبیاوتػلاف

،SH ،SCH3 ،SCF3 ،OCH3  ،OCF3،CN ،CH2COOH ،C2H5 ،CH2CF3 ،CH2OCH3  ٚCOH  ٜا٘ؽ. ؼـ ٘ٝف ٌففتٝ ٌؽ

ا٘فلی پیٛ٘ؽ  .ٞیؽـٚل٘ی اوتفبؼٜ ٌؽٞب ثف وبغتبـ ٚ پیٛ٘ؽ ثفای ت١ییٗ اثف ضلاَ ٚ اوتػلاف DFT/B3LYPؼـ وٙص  PCMٔؽَ 

 COCH3ؼٞٙؽ وٝ اوتػلاف آیؽ. ٘تبیح ٔطبوجبت ؼـ ؼٚ فبق ٍ٘بٖ ٔیؼوت ٔیٞب اق ـٚي اوپیٙٛقا ثٝٞیؽـٚل٘ی ثفای ایٗ ویىتٓ

 S-Hٞبی اـت١بٌی ٚ غٍٕی پیٛ٘ؽٞبی ٞب پبیؽاـتف اوت. ثٝ ٔٙٝٛـ ٔمبیىٝ لؽـت پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی، ففوب٘ه٘ىجت ثٝ وبیف اوتػلاف

 ٚB-H ٜلفاـ  تطّیُ ٚ تدكیٝ ٔٛـؼ ثبؼـ ِٔٛىَٛ ؼـ اتٓ تئٛـی تٛوٗ ٞیؽـٚل٘ی پیٛ٘ؽ ٘جی١ت ٚ ثطفا٘ی ٘مبٖا٘ؽ. ٔطبوجٝ ٌؽ

2∇وٛزه ٚ ρؼٞؽ وٝ ٌففت. ٘تبیح ضبُِ ٍ٘بٖ ٔی
ρ  ٜی ٚیمٌی اِىتفٚاوتبتیه پیٛ٘ؽ وٛزه ٚ ٔثجت اوت وٝ ٍ٘بٖ ؼٞٙؽ

H…H ٞب ثب ٘ٝفیٝ ٞیؽـٚل٘ی ؼـ ایٗ ِٔٛىَٛؼـ ٟ٘بیت آ٘بِیك پیٛ٘ؽ . اوتAIM ٞبی ثفـویوٙؽ. ثٝ غٛثی ٘تبیح لجّی ـا تبییؽ ٔی

، ٘یف ثیٙی NBOثفای فٟٓ ثٟتف ٔبٞیت پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی ؼـٖٚ ِٔٛىِٛی ا٘دبْ ٌؽٜ اوت. ـٚي (NBO) اٚـثیتبَ پیٛ٘ؽی ٘جی١ی 

NMR ٝٞبی پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی ثفای تٕبْ ٍٔتمبت وًٙاـقیبثی ثفٞٓٞبی وٍٍی، ثٝ ٔٙٝٛـ خبیی ٌیٕیبیی، ثٝ غٛثی ففوب٘هٚ خبث

تفیٗ اٚـثیتبَ ِٔٛىِٛی اٌغبَ ٚ پبییٗ (HOMO)ا٘ؽ. ٔطبوجبت ثبلاتفیٗ اٚـثیتبَ ِٔٛىِٛی اٌغبَ ٌؽٜ ؼـ ٕٞبٖ وٙص ٔطبوجٝ ٌؽٜ

 ا٘ؽ.ای ٔٛخٛؼٞبی خجٟٝثب فبِّٝ اٚـثیتبَ  (LUMO)ٍ٘ؽٜ

 ؼا٘ىیتٝ اِىتفٚ٘ی. ،لاپلاویٗ ،ی اتٓ ؼـ ِٔٛىَٛ٘ٝفیٝ ،ٞبی پیٛ٘ؽی ٘جی١ی٘ٝفیٝ اٚـثیتبَ ،وّیؽ ٚالٜ: پیٛ٘ؽ ٞیؽـٚل٘ی ؼٚتبیی

 



 
ABBREVIATION 

NMR: Nuclear Magnetic Resonance 

 

CI: Configuration Intraction 
 

CNDO: Complete NDO 

  

INDO: Intermediate NDO 

 

MINDO: Modified INDO 

 

DFT: Density Function Theory 

 

AIM: Atoms In Molecules 

 

CP: Critical Points 

 

RCP: Ring Critical Point 

 

NBO: Natural Bond Orbitals 

 

NAO: Natural Atomic Orbital 

 

ON: Occupation Number 

 

GIAO: Gauge Including Atomic Orbital 

 

IRC: Intrinsic Reaction Coordinate 

 

SCF: Self-consistent field 
 

NHO: Natural Hybrid Orbitals 
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311++G**  َٔؽ ٚPCM 

 ٚ ٍٔتمبتً، BET-2ٔفثٖٛ ثٝ  HOMO  ٚLUMO   ٚBand Gapا٘فلی 3-3خؽَٚ 

 PCMٚ ٔؽَ  **B3LYP/6-311++Gؼـ وٙص  
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 تعشیف: 1-1-1

ٔىبئُ ٌیٕیبیی  ثػٍی اق ٠ّٓ ٌیٕی اوت وٝ ؼـ آٖ اق اَِٛ ٚ لٛا٘یٗ فیكیىی، ثفای ضُ 1ٌیٕی فیكیه

بی ٞٝ پؽیؽٜ٘ٝفی فیكیه ؼـ تٛخی اق ٌیٕی فیكیه، ففاٌیفی اَِٛٝ ٠جبـت ؼیٍف، ٞؽف ٌٛؼ. ث اوتفبؼٜ ٔی

تٛا٘ؽ اق ٞف ؼٚ ؼیؽٌبٜ ٔیىفوىٛپی ٚ ٔبوفٚوىٛپی ٔٛـؼ ٔٙب١ِٝ لفاـ یه ویىتٓ ٌیٕیبیی ٔی. ٌیٕیبیی اوت

ٌیفؼ. ؼیؽٌبٜ ٔیىفٚوىٛپی ثفپبیٝ ٔفْٟٛ ِٔٛىِٛی اوتٛاـ اوت. ؼـ ؼیؽٌبٜ ٔبوفٚوىٛپی غٛاَ ٔبؼٜ ؼـ ٔمیبن 

تٛاٖ ثٝ زٟبـ . ٌیٕی فیكیه ـا ٔی]1[ ٌٛؼوبـ ـٚؼ ٔٙب١ِٝ ٔیِفاضت ثٝوٝ ٔفْٟٛ ِٔٛىَٛ ثٝثؽٖٚ آٖ ثكـي ٚ

4، ٔىب٘یه آٔبـی3، ٌیٕی وٛا٘تٛٔی2تفٔٛؼیٙبٔیه ٔجطث اِّی تمىیٓ وفؼ:
  .5ٚ ویٙتیه 

  وٙؽ.ٔیـا ٔٙب١ِٝ غٛاَ ت١بؼِی یه ویىتٓ ٚ تغییفات آٖ ـٚاثٗتفٔٛؼیٙبٔیه ٠ّٓ ٔبوفٚوىٛپی اوت وٝ 

ؼـ ٠ْٛ ضفوبت  ،وٙٙؽا٘ؽ اق ٔىب٘یه ولاویه پیفٚی ٕ٘یٞب ـا وبغتٝٞبیی وٝ آٖٞب ٚ ٞىتٝٞب، اِىتفِٖٚٔٛىَٛ

 .ٌٛؼٔی ت١ییٗ ٔیٛٞب اق لٛا٘یٗ ٔىب٘یه وٛا٘تآٖ

وٙٛش ِٔٛىِٛی  .ای اق ـغؽاؼٞب ؼـ وٙص ِٔٛىِٛی )ٔیىفٚوىٛپی( اوت٠ّٓ ٔبوفٚوىٛپی تفٔٛؼیٙبٔیه ٘تیدٝ

ٌٛ٘ؽ. ٔىب٘یه آٔبـی ثیٍٙی ای اق ٠ّٓ ثٝ ٘بْ ٔىب٘یه آٔبـی ثٝ یىؽیٍف ٔفتجٗ ٔیٚوىٛپی تٛوٗ ٌبغٝٚ ٔبوف

وٙؽ ٚ أىبٖ ٔطبوجٝ غٛاَ ٔبوفٚوىٛپی تفٔٛؼیٙبٔیىی ـا اق ؼـ غَّٛ ا٠تجبـ لٛا٘یٗ تفٔٛؼیٙبٔیه ایدبؼ ٔی

 .وبقؼـٚی غٛاَ ِٔٛىِٛی ٔیىف ٔی
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