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 سپاسگزاری و قدردانی

های علم و معرفت را فرا رویم گشىدی  و در ایه سزدتریه گىیم که مرا مشمىل الطاف بیکرانت قرار دادی و دریچًمی پروردگارا تى  را  سپاص

 روسگاران بهتزیه پشتیبانم بىدی. مرا همتی چىان عطا که که جزء خشنىدی و لقای تى به چیشی قانع وگردم. 

 ام كردند.دانم که اس سز قدرشىاسی سپاسگزار بزرگىارانی باشم که  همىاري یاری خىد لاسم می اکنىن که ایه پژوهش به لطف ایزد یکتا به پایان رسیدي بر

 کنم. اس خانىادي عزیزم که در نهایت دلسىسی و محبت بهتزیه مشىقم بىدند صمیمانه تشکر می

های اشان سختیهای ارسندينیمتی بىد و    مساعدتجىاب آقای دکتز مهدی رضایی صامتی   که شالردیشان برایم غ ;سپاسگزار استاد راهنمای ارجمىدم

 مسیز را بر مه همىار كرد.

کلاص  ها :خانم ;های عزیزماس دوستان و هم
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ٕٞشاٜ ثب ٘یششیذ  ٖثٛسٚ خزة ٌبص ٞیذسٚطٖ ثش سٚی ٘ب٘ٛ سیٛة ىٙؾ ی ثشٕٞٔغبِقٝفٙٛاٖ دبیبٖ ٘بٔٝ : 

  دٚدیًٙ آسػٙیه
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  NMR، خزةا٘شطی ، خزة ٌبص ٞیذسٚطٖ، خبیٍضیٙی آسػٙیه، ثٛس ٘یششیذ، ٘بِِ٘ٛٛٝوّیذ ٚاطٜ : 

NQR ،HOMO  ،LUMO ٞبی وٛا٘شٛٔی، ا٘شطی ٌخ، ٚیظٌی 

 

 

 چکیذُ:

ٚ  (0ٚ8)ٚ ( 0ٚ6ی صیٍضاي )ٞب٘ب٘ٛ ِِٛٝ (6ٚ6( ٚ)5ٚ5( ٚ )4ٚ4ٞبی آسٔچیش )دس ایٗ دشٚطٜ ػبخشبس ٘ب٘ٛ ِِٛٝ

ٚ دس ثٛس  B خبیٍضیٗ آسػٙیهٞبی آسٔچیش اسٓ دس ثٛس ٘یششیذ ثٟیٙٝ ؿذ. *B3LYP/6-31Gثب دػشٛس  (0ٚ10)

دس چٟبس ٔٛلقیز ٔخشّف، خزة اص ثیشٖٚ ٘ب٘ٛ ِِٛٝ  ٞیذسٚطٖخزة ٌبص  ؿذٜ اػز. B ٘یششیذ صیٍضاي خبیٍضیٗ

 دسخٝ سٚی ثٛس ٘یششیذ آسٔچیش 90ٚ  0دسخٝ ٚ خزة اص داخُ ٘ب٘ٛ ِِٛٝ ثب صاٚیٝ ٞبی  90ٚ  0ثب صاٚیٝ ٞبی 

ٚ  NMRػذغ دبسأششٞبی  ا٘دبْ ؿذ. هآسػٙی( دس حبِز خبِق ٚ خبیٍضیٗ ؿذٜ ثب 0ٚ6( ٚ صیٍضاي )4ٚ4)

NQR  ٚHOMO  ٚLUMO ی دیٛ٘ذ ثشای ٕٞٝ ی وٛا٘شٛٔی ٚ ٔمبدیش عَٛ ٚ صاٚیٝٞبٚ ا٘شطی خزة ٚ ٚیظٌی
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٘شبیح ثٝ دػز آٔذٜ اص ٔحبػجبر فجبسسٙذ اص:ؿقبؿ  ٔحبػجٝ ؿذ. آسػٙیهػبخشبسٞبی خبِق ٚ خبیٍضیٗ ؿذٜ ثب 

ؿٛد أب خزة ٌبص سبثیشی دس ایٗ دبسأششی دیٛ٘ذ ٔیثبفث افضایؾ عَٛ دیٛ٘ذ ٚ وبٞؾ صاٚیٝ آسػٙیهثضسي اسٓ 

ٞبی ٚالا٘غ ٔؼبفذسش اػز.اِىششٖٚ آسػٙیهٞب ٘ذاسد.خزة دس حبِز خبِق ٘ؼجز ثٝ حبِز خبیٍضیٗ ؿذٜ ثب 

سا دػشخٛؽ سغییش  NMRٞبی اثش اِىششٚ٘ی ٔی ؿٛ٘ذ ٚ دبسأشش یثبفث سٛصیـ ٘بٔشمبسٖ دا٘ؼیشٝ آسػٙیهثیـشش 

دس ثٛس ٘یششیذ آسٔچیش ٚ افضایؾ آٖ دس ثٛس ٘یششیذ  NQRٞبی ثبفث وبٞؾ دبسأشش آسػٙیهخبیٍضیٙی  وٙٙذ.ٔی

ٞبی آسٔچیش وبٞؾ ٚ دس صیٍضاي افضایؾ ٞبی فقبَ دس ٘ب٘ٛ ِِٛٝدٞذ ٔٛلقیزصیٍضاي ؿذٜ اػز وٝ ٘ـبٖ ٔی

٘ٛوّئٛفیّی دس حبلار خبِق ٚ خبیٍضیٗ ؿذٜ ثب  ٞبیٔٛلقیز HOMO  ٚLUMOا٘ذ.دس ػبخشبسٞبی یبفشٝ

 -ٞبی ثٛس ٚ دیٛ٘ذٞبی ثٛساِىششٚفیّی دس حبِز خبِق سٚی اسٓسٚی اسٓ ٘یششٚطٖ ٚ ٔٛلقیز ٞبی  آسػٙیه

ا٘شطی  ٘یششٚطٖ اعشاف آٖ ٔششاوٓ ٞؼشٙذ. -ٚ دیٛ٘ذٞبی ثٛس آسػٙیه٘یششٚطٖ ٚ دس حبِز خبیٍضیٙی سٚی اسٓ 

ذ سػب٘بیی دس ایٗ حبِز ثیـشش دٞوٕشش اص ثٛس ٘یششیذ ٞبی آسٔچیش اػز وٝ ٘ـبٖ ٔیٌخ دس ثٛس ٘یششیذ صیٍضاي 

 اػز
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 ٔمذٔٝ

   دس د٘یب 1سبسیخچٝ ٘ب٘ٛسىِٙٛٛطی-1-1

ثٝ خلٛف دا٘ـٕٙذاٖ آٖ دٚسٜ ثش ایٗ ثبٚس ثٛد٘ذ وٝ  صٔبٖ یٛ٘بٖ ثبػشبٖ، ٔشدْ ٚ دس عَٛ سبسیخ ثـش اص     

آٖ لذس ثٝ اخضاء وٛچه سمؼیٓ وشد سب ثٝ رساسی سػیذ وٝ خشد ٘بؿذ٘ی ٞؼشٙذ ٚ ایٗ رسار سٛاٖ ٔٛاد سا ٔی

٘ٛ دا٘ؼز ؿبیذ ثشٛاٖ دٔٛوشیشٛع فیّؼٛف یٛ٘ب٘ی سا دذس فٙبٚسی ٚ فّْٛ ٘ب .دٞٙذثٙیبٖ ٔٛاد سا سـىیُ ٔی

اٚ اِٚیٗ وؼی ثٛد وٝ ٚاطٜ اسٓ سا وٝ دس صثبٖ یٛ٘ب٘ی ثٝ ٔقٙی  ػبَ لجُ اص ٔیلاد ٔؼیح 400چشا وٝ دس حذٚد 

ای سا سیچبسد فبیٕٙٗ ٔمبِٝ 1959سمؼیٓ ٘ـذ٘ی اػز ثشای سٛكیف رسار ػبص٘ذٜ ٔٛاد ثٝ وبس ثشد. دسػبَ 

ٞبیی وٝ سٛػظ ثؼیبسی سب آٖ صٔبٖ ٚخٛد ٔٛلقیزثب  ٞبی فٙبٚسی ٘ب٘ٛ دس آیٙذٜ ٔٙشـش ػبخز.دسثبسٜ لبثّیز

 ؿٙبػٙذ.وؼت ؿذٜ ثٛد سیچبسد ثی فبیٕٙٗ سا ثٝ فٙٛاٖ دبیٝ ٌزاس ایٗ فّٓ ٔی

  ؟چیؼز ٘ب٘ٛ-1-2

٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی دس سشخٕٝ ِفؼ ثٝ ِفؼ ثٝ ٔقٙی سىِٙٛٛطی ثؼیبس وٛچه )٘ب٘ٛ، ثٝ ٔقٙی ثؼیبس ثؼیبس      

 سـىیُ ٞبیِٔٛىَٛ خٛاف دس سغییش آٚسی فٗ سىِٙٛٛطی، ثبؿذ. ٘ب٘ٛوٛچىشش( ٔی  10 -9،ٔمیبع وٛچه

 . ثبؿذٔی سىِٙٛٛطی سقشیف ثشای ثٟششیٗ ٘ب٘ٛ ٔمیبع دِیُ ٕٞیٗ ثٝ ٚ اػز ٔٛاد دٞٙذٜ

 ٞب ٞبی ػبخز آٖٞبی وشثٙی ٚ سٚؽ٘بِِ٘ٛٛٝ-1-3
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 ٛ٘وشثٙی  ٞبیِِٛٝ ٘ب 

 ٞبیاسٓ اص كفحبسی ٞبِِٛٝ ٘ب٘ٛ .اػز 1 وـف ٘ب٘ٛ ِِٛٝ ثٝ ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی، ٔشثٛط ثضسي اوشـبفبر یىی اص     

 ثش وٝ ٞؼشٙذ ػیٕی ٞبیسٛسی ؿجیٝ ؽبٞش ٚ دس وٙٙذٔی حشوز ٔب٘ٙذ غّغه لؼٕشی دسٖٚ وٝ وشثٗ ٞؼشٙذ

 ٞبیِِٛٝ ٘ب٘ٛ. اػز خبِی سٛ وشثٙی ِِٛٝ ثبؿذ. ٘بِِ٘ٛٛٝ وشثٗ ، ٌشفشٝ لشاس دٛؿـی ٞبآٖ ػٕز سٚی یه

 ؿٛ٘ذ. ایٗٞبی ٔخشّف سِٛیذ ٔیسٚؽ ثٝ ٚػیّٝ ٞیذسٚوشثٙی ٞبیٌبص یب ٌشافیز ٔب٘ٙذ وشثٙی ٔٙبثـ اص وشثٙی

m) صیبد ٚیظٜ ػغح ٔب٘ٙذ خٛاكی داؿشٗ فّز ثٝ ٔٛاد
2/gr1000-700)ْخلٛكیبر ٚ صیبد ، اػشحىب 

 سمٛیز وبسبِیؼز، دبیٝ فٙٛاٖ ثٝ اػشفبدٜ خّٕٝ اص صیبدی وبسثشد ٔٛاسد اػشثٙبیی اِىششٚ٘یىی ٚ اِىششیىی

 دس ٔحىٕشش٘ذ فٛلاد اص ثشاثش 10 آٟ٘ب .داس٘ذ اِىششٚ٘یىی لغقبر ػبخز ٚ ٞبوٕذٛصیز ٚ دّیٕشٞب ٔىب٘یىی

 ػبخشٗ ثشای ا٘شخبة اِٚیٗ ٞبآٖ وٝ اػز ؿذٜ ثبفث أشیبص ایٗ. اػز فٛلاد ٚصٖ ؿـٓ یه ٚص٘ـبٖ وٝحبِی

 ٚ ثبلا یبً٘ ٔذَٚ خّٕٝ اص آٖ فشد ثٝ ٔٙحلش ٚ ٚیظٜ خٛاف .ثبؿٙذ فضبیی ٞبیػفیٙٝ ٚحشی ٞٛادیٕبٞب ٞب،دُ

 ثٝ فّضار ٚ ٘ؼجز فشایٙذٞب ا٘دبْ خٟز ثبلا دبیذاسی وٓ، ٚصٖ ٔب٘ٙذ وشثٗ ٔبٞیز ٚ خٛة وــی اػشحىبْ

 فٛلاد اص ٞبِِٛٝ ٘ب٘ٛ. ثبؿیٓ ٞب ٘بِِ٘ٛٛٝ سؿذ ٞبی سٚؽ دس ٟٕٔی سحمیمبر ؿبٞذ ؿذٜ ثبفث آٖ ثٛدٖ سشاسصاٖ

 فٙبكش اص یىی وشثٗ ٞبدی ٘یٕٝ ٚ داؿشٝ ثیـششی ٞذایز ضشیت ٔغ اص ٚ سش ػجه آِٛٔیٙیْٛ اص سش، ػخز

 خبٔذ ؿىُ، چٟبس ایٗ ٕٞٝ. ؿٛد ٔی یبفز عجیقز دس ٔخشّف كٛسر چٟبس ثٝ وٝ اػز عجیقز اٍ٘یض ؿٍفز

 ٔبدٜ چٟبس ایٗ. ا٘ذ ٌشفشٝ لشاس یىذیٍش وٙبس دس ٔٙؾٓ وبٔلاً كٛسر ثٝ وشثٗ ٞبی اسٓ ٞبآٖ ػبخشبس دس ٚ ٞؼشٙذ

 (1-1)ؿىُ.ٞبثبَ ثبوی ٚ  ٞب٘بِِ٘ٛٛٝ إِبع، ٌشافیز، :اص فجبسسٙذ
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 كٛسر ٞبی ٔخشّف وشثٗ دس عجیقز (1-1)ؿىُ

 وٙیٓ:ای ٞؼشٙذ وٝ دس صیش چٙذ ٚیظٌی ٔـششن آٟ٘ب سا ثشسػی ٔیٞب داسای خٛاف ٚیظٜٞشیه اص ٘بِِ٘ٛٛٝ

 ٔىب٘یىی خٛاف-1

 وــی ٘یشٚٞبی ثشاثش دس فّز ٕٞیٗ ٚ ثٝ ثبؿٙذٔی ٞبیـبٖ اسٓ ثیٗ دس ٔحىٕی دیٛ٘ذٞبی داسای ٞب ٘بِِ٘ٛٛٝ

 دٞٙذ.ٔی ٘ـبٖ خٛد اص صیبدی اػشحىبْ ٚ ٔمبٚٔز

  فیضیىی خٛاف-2

 ثٝ ثؼشٝ ٞب ٘بِِ٘ٛٛٝ اِىششیىی ٞذایز. آٟ٘بػز «اِىششیىی ٞذایز»ٞب،  ٘بِِ٘ٛٛٝ فیضیىی خبكیز سشیٗ ٟٔٓ     

  اسسقبؽ حبَ دس خٛد خبیٍبٜ دس اسٓ ٞش اػز؛ ٔشفبٚر وبٔلاً دیٍش دػشة ثٝ ای دػشٝ اص دیٛ٘ذٞب، ٘ٛؿ ٚ صاٚیٝ

 ٚ ؿذٜ ثیـشش ٞب اسٓ اسسقبؽ ؿٛد، ٔی ٞباسٓ اص ای ٔدٕٛفٝ ٚاسد( اِىششیىی ثبس یب) اِىششٖٚ یه وٝ ٚلشی اػز،

 دٞٙذ. ٔی ا٘شمبَ سا ؿذٜ ٚاسد اِىششیىی ثبس یىذیٍش ثب ثشخٛسد اثش دس

 ِِٝٛ ٛ٘ٞبا٘ٛاؿ ٔخشّف ٘ب 


