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س ه
( و ��ا !��( رهu� ن و
�< ��اwI ا�$7�Ix
�< و *�I ��
y;
C رو >�1 �
C' از ا��C '$� >�

�t �� دارم�zI ن
��{A� �* 1 را��C .  
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A@4. د<=> ا4DEن  *� !$�ان ا�7
د ��
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ب د<=> FGاد BC7DEاز ا�
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ب �|
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�� را *� !{�� دا�7$� ،  %� ز��' �>
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ب زاه:.�
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     FCQ                                                                                                            RNabان

١  ���"~  

  �;�ر-وا%$1 ه
( د� �y( :4 اول

  وا%$1 ه
( ه��4
ن١-١  ٣

�  ٢-١� "�� )�� )
   وا%$1 ه


رن اور*�7
ل١-٢-١  ٨zI )
z*   

   روش اور*�7
ل ��ز( ٢-٢-١  ١٢

   ه�%� - �@{�م ��*��س٣-٢-١  ١٧

   وا%$1 ه
( د� 4 �;�ر٣-١  ٢٠

  �;�ر د( ان و د( ا��)�� - د� 4 وا١1$%-٣-١  ٢١

٢-٣-١  �٢4 �  �;�ر - ا��7������ وا%$1 د

١  ٣١-�4 �
ت ا��
م ��� *� رو( وا%$1 د:;
  �;�ر- ��ور( *� *��C از �>


;�ه��: )�y دوم�
$��  

�< &4ء در رو�< دار~�<١-٢  �٩�I ه�� )�اوان�;
�
$��   


;�ه��٢-٢  �٩�
$�� ���
م ه
( د�   


;�ه�� C�اص )�٣4-٢  �٠�
$�� �"�  


;�ه���-٢  �٠�
$�� )
   %$@�ر�� ه


;�ه�� ���z7 از �%�و;?�<�-٢  ���
$��   


;�ه�� و ��H &�*� �ن�-٢ ���
   ر�� زرد ��$


;�ه��٧-٢  �٨�
$�� 47$�   


;�ه��١-٧-٢  �٩�
   او;�< �47$ ��$


;�ه�� *
 روش ده��روژ�
���ن٢-٧-٢  �٠�
$�� 47$� -
���و ��  ن ا%��Eا���ن �ر


;�ه�� *
 روش �ر� ��< �%�و;?�<٣-٧-٢  �١�
$�� 47$�   


;�ه��٨-٢  �٢�
$�� )

ر*�د ه%   



ح  


;�ه��٩-٢  �٧�

ت ��$z7��   


ت %�ا�7��� �y( : ��م��
A� )
  روش ه

١-٣  �٩���z�   

٢-٣  ٧٠)�I��u�

ز( %E;�� روش   

١-٢-٣  ٧١>�
ز�� )
   روش ه

١-١-٢-٣  ٧٢)�Iر

� - روش ه
( ه(  

٢-١-٢-٣  �٧)�Iر
�� - روش ه�& �
  ) روش ه
( *��7E ا;"�7ون ( )

   روش ه
( *��7E ورد��١-٢-١-٢-٣  �٧

  I Moler-Plesset?�ر( ا�7Cل ٢-٢-١-٢-٣  ٧٧

٢-٢-٣  ٨٠�;
�~ �*
I روش   

٣-٢-٣  ٨٣��
� )
   ��( ه

   I�ا*� ��ع ا� �١�7-٣-٢-٣  �٨

   I�ا*� ����<٢-٣-٢-٣  �٨

٣-٣-٢-٣  �٨�� ��
� )
  ا|� ��( ه

٣-٢-٣  �٨-�
Iز ��
Iدو ��
� )
   ��( ه
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"� �7�(�� ��
� )��   

�� �@�ذ(�-٣-٢-٣  ٨٨
�   I�ا*� 
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�   I�ا*� 

٢-٣  ٩٠-�>�
ز�� ���
A� �$~ �(�:�   


ت z� 3I>� ا(١-�-٢-٣  ٩٠��
A�   


ت *{�$� �
ز( ه$���٢-�-٢-٣  ٩١��
A�   


ت ٣-�-٢-٣  ٩١��
A� G�
%�(  

٢-٣   ٩٢-�>�   ��ح ��ا�� �3 ا&�ا( ��
ز

٢-٣  ٩٢-�>�    )���D ه
( ���� %�ا�7��� ��
ز

٧-٢-٣  ٩٣ >�
ر*�د ه
( روش ��
ز%   

٨-٢-٣  ٩٣>�
ت |�ت و ا!�7
ر ���� %�ا�7��� ��
ز"� ، 
   ��Aود�' ه

٩-٢-٣  �٩��
��* Gaussian 



ط  

١٠-٢-٣  �٩�*��I ���� )
   روش ه

٣-٣  �٩
  ( ���� %�ا�7���  ��م ا)4اره

�$�� ���� %�ا�7����-٣  ٩٧�   


رم}~ �y( :)��� ���7� و �A*  

   �:�)� وا%$���ه
 و وا١1$%-�  ١٠٠


ت٢-�  ١٠١��
A�   

٣-�  ١٠٢�"��
$�
ت ��I�د:;
<�   

١٠�  �-��"�7$�� )

را��7ه�   *�ر�� 

١٠�  �-�'!�� '*
8 ���
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١١٢  �-�'�
   *�ر�� �:
د;� ه
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( ا;"�7و�� *�ر�� ٧-�  �١١�  

٨-� ١٢١)��� ���7�   


دات٩-�  ١٢٣}$���   

١��  �*
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     FCQ                                                                                                           RNabان

 3#�ر-01�21 ه	-� از د� ان و د� ان دو�/ در وا��. د-,+). ١-١(��ول ٢٢

7$
 د( ان در �}�ر �٢�;�ر w�%�I -وا%$1 د� 4). ٢-١(&�ول   ٣٢�� "�� 
* p-R-

C6H4OH) eq٠/١(  

7$
د( ان در �}�ر�٢�;�ر w�%�I -وا%$1 د� 4). ٣-١(&�ول ٣٢�� "�� 
*  
 *� )$� ه

)eq٠/١( 

7$
د( ان در �}�ر ا���ه
�٢�;�رw�%�I -وا%$1 د� 4). �-١(&�ول ٣٣�� "�� 
*  

�3 �٢�;�ر w�%�I-وا%$1 د� 4). �-١( &�ول  �٣�@E(ر�ن در �}
�7$
د�� "�� 
* 


 (0.1eq)ا���ه

�3 ٢٨�;�ر w�%�I-وا%$1 د� 4). �-١(&�ول   �٣�@E(ر�ن در �}
�7$
د�� "�� 
* 


 (0.1eq)ا���ه


;�4 ��� ٣٠�;�ر w�%�I -وا%$1 د� 4). ٧-١( &�ول  �٣I
7$
 د( ان %�� "�� 
* 


*(PhO)2P(O)(OH) 


;�ه��-وا%$1 د� 4). ٨-١(&�ول   ٣٧�
�3 �٣�;�ر ��$�@Eر)�د( ان در �}
7$�� "�� 
* 


 ا���ه

7$
د( ان �٣د( ���7 *$4و%���$�ن-�و٢�;�ر -وا%$1 د� 4). ٩-١(&�ول  ٣٧� � "�� 
* 

�3 ا���د�@E( ر�ر�} 


د��). ١٠-١( &�ول  ٣٩z�Sorthoو Smeta )   wE��*.a.u١٠٢(  


ز(). ١١-١( &�ول ٣٩E;
:( )
 )Ea(meta))  wE� �*Kcal/mol و Ea(ortho) ا��ژ( ه

�<–د( ان ه
 و -�و١�;�ر -وا%$1 د� 4). ١٢-١( &�ول  �٢�;�I در 
 *$4و%���$�ن ه


را��7 ه
( ه$��� ).  ١-٢(&�ول  �٢�)

;�ه��، s-trans و s-cisوا��ژ( %$@�ر��ه�
$��  


ت��
A� از ���� '��* B3LYP/6-31G**  


��� ��� *�ا( ). ٢-٢(&�ول  �٨A� ن

��� ��� و��
ه�� ��� و|�رت ���A� )ا��ژ ��
دz�



ك  

�I >��
� �Iاز ه
( *�ا����76 ( 

  �� *�ا( R2 w�%�I  وR1) .٣-٢(&�ول  ��

 .٨-٢ ��;"�ل �$47 ��� در �"� R3 وR1  ،R2  داد� ��� *���و� ه
( ��E' ).٤-٢(&�ول  ��


�G ه
( ��ه��� ��*�ط *� �
xت ��ار ). ١-�(&�ول  ١٠٢%�()Cm-1(4 ��;�ر -در وا%$1 د


;�ه�� و �%�و;?�< �
$�� >�*  


;�ه�� و �%�و;?�< ). ٢-�( &�ول ١٠٣�

��"� وا%$1 د� 4 �;�ر ��$$� ∆I)oG»���ات I�ا*� ��I�د

  )oS∆ wE� �* cal/mol.K و oH∆ wE� �* kcal/molو 


دل). ٣-�(&�ول  �١٠:I '*

;�ه�� و �%�و;?�<- در وا%$1 د� I) Keq(4»���ات 8�
  �;�ر ��$

  

 ، Ea  wE� �*kcal/mol و ≠°G°≠  ،∆H∆(I»���ات I�ا*� ��$�7"� وا%$1 ). �-�( &�ول ١٠٨
≠∆S°    wE� �*cal/mol.K،  kwE� �* (mol/L)-1S-1(   

 ، Ea  wE� �*kcal/mol و °G°  ،≠∆H∆≠(I»���ات I�ا*� ��$�7"� وا%$1 ). �-�(&�ول   ١٠٩
≠∆S°    wE� �*cal/mol.K ، kwE� �* (mol/L)-1S-1 (  

  I»���ات I�ا*� ��$�7"� وا%$1). �-�(&�ول   ١١٠

  ا*� ��$�7"� واI 1$%»���ات I�). ٧-�(&�ول   ١١٠


د��). ٨-�(&�ول   ١١٧z�µ  ،ω، HLG1و HLG2 ا( د( ان�*  


د��). ٩-�(&�ول   ١١٧z�µ و ω  )���ا( د( ا��*  

fk(I�ا*� )�%��� *�ا( �� � ا;"�7و)� �  ).١٠-�(&�ول   ١١٩
fk(و ��% ?�)� � ) -

  *�ا( د( ان) +

fk(I�ا*� )�%��� *�ا( �� � ا;"�7و)� �  ).١١-�( &�ول  ١٢٠
fk(و ��% ?�)� � ) -

*�ا( د( ) +

  ا��)��
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  `_>F[Z ^3داره4
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;�ه�� و �%�-���دار ه
�' *�ا( وا%$1 د� 4). ١-�(���دار�
و B3LYPو;?�< *
 ��7 �;�ر ��$

  ��
� �!����6-31G*
7� ��E� در   

١١�  


;�ه�� و �%�و;?�< *
 ��7 -���دار ه
�' *�ا( وا%$1 د� 4). ٢-�(���دار�
و B3LYP�;�ر ��$

  ��
� �!����6-31G*�Iاور��E� در   

١١�  


;�ه�� و �%�و;?�< *
 ��7 -���دار ه
�' *�ا( وا%$1 د� 4). ٣-�(���دار�
و B3LYP�;�ر ��$

  ��
� �!����6-31+G**
7� ��E� در   

١١�  


;�ه�� و �%�و;?�< *
 ��7 -���دار ه
�' *�ا( وا%$1 د� 4). �-�(���دار�
و B3LYP�;�ر ��$

  ��
� �!����6-31+G** ��E� در �Iاور  

١١�  
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  `_>hMi ^3 ه4

                                                                     ±@�A!$�ان                                              
 �"�)١-١.(4 �  �  �;�ر-��!� �"
��tE وا%$1 د


رن )ا;�) . (٢-١(�"� zI ظ
A; ز از

رن %� *
 ) ب(وا1$% ��zI ظ
A; ز از
وا1$% ��� ��


ق ��� ا)�7@Iن ا
�3 )�ا�$� هt ز�. 

�����() ب(�����( ±� �را�� ) ا;�) . (٣-١(�"�  �D �� ±� �را

�  

  
�  

�"�)١-� .( �A@± 3� �* '�E� >I�*� "�� د( ان و 
I�* �;�";�� )
�z�H *$�( اور*�7
ل ه


رن zI :S، رن
z7� ، Aرن
z7�
�   

٩  


 د( ان). �-١(�"�I�* )�Eه� 
  ١٠  ���دار ه���z � ��7E ا( ��ن �

�"�)١-�.( �* )�Eا( ��ن ه� �z � ��7Eدار ه���د( ان��
I  ١١  


رن ��$�ع ا�'). ٧-١(�"�zI ظ
A; از �% > �Iدو ا w�%�I ��7Eدار ه���ر�� .��
zI �±
$!

�$7Eه tد *� ه��! ) �A@± د� دو
  ��رد ا�7@

١٢  


د( ان و ) ا;�). (٨-١(�"�I�* )ا�* �Eه�
� �z ا( ��ن ) ب(� �z ا( ��ن ��� ه�%� �


د( انI�* )ا�* �Eس ه���*�� ��� 

١٨  

�"�)٩-١( . ��
�����7( )
7
���E وا%$1 ه�
;' ��را( ) ا;�(�$A$� ه
( ا��ژ( �

  �D �رو�
3�I) ب(�رو�
3�I و 

١٩  

�"�)١٠-١ .( w�%�I >�* ه��روژ�� ����� 1�
  ٣٨  (PhO)P(O)(OH)2 و ���٢


��ن ه��). ١١-١(�"�|���yI  �٠  

  �٠  ) د( ا��)�� (LUMOو) د( ان (�DHOMOا�w اور*�7
ل ��ز(  ). ١٢-١(�"�

  �� ه�' �
;' ��ار ��"< *�ا( وا%$1 *�< و�$�� �;< و �%�و;?�<). ١٣-١(�"�

�"�)١-١� .(>;� ��$�  ��  �%�و;?�</���دار I»���ات ا��ژ( *�ا( وا%$1 و

ه�' �
;' ��ار ��"< *�ا( وا%$1 *�< و�$�� �;< و �%�و;?�< *
 ا��67ف ). �١-١(�"�

��7�  

��  

  ��  �%�و;?�< *
 ا��67ف ���7/ *�ا( وا%$1 و�$�� �;<���دار I»���ات ا��ژ(). �١-١(�"�



ن  

�"�)١-٢.(Gا��I )

;�ه��-%$@�ر��ه�
$��   �١  


;�ه��*� ).  ٢-٢(�"��
$�� Gا��I;�ه���و� �� �C1 داC�~ )ر( *�ا�?I ��E�
7� �*
Iدار���


ت ��
A� از ����د�' B3LYP/6-31G**   

��  

7
�I ��E?�ر( *�ا( ~). ٣-٢(�"�� �*
Iدار���)
-s  و  1C� s-cis دا�z � �C ( %$@�ر��ه

trans ت
��
A� � ه��%� *� و���;
�
$�� Gا��IB3LYP/6-31G** 'ا� ���� '��*.     

��  

  ��  �%�و;?�<). ٤-٢(�"�

�"�)٥-٢ .( �*�& ��Hدار���UV>�?;%�و�ه��و�;
�
$��  ��  


��ام �>�ح ا��ژ( اور*�7
ل). ٦-٢(�"��  �٧ د


ت). ٧-٢(�"�z7�� 47$� N->��� ��E%�٣    ه��رو  

�"�)٨-٢ .(

;�ه�� ه�
$�� )
  ��  وا%$1 �$47 د��� ه


;�ه�� و �%�و;?�<). ١-�(�"��
$�� >�* ��7
ر ��
�z � 3�I زاC
�  ١٠٠  

  �١٠  ���دار I»���ات ا��ژ( *�ا( �3 وا3I 1$% ��� � ا(). ٢-�(�"� 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

    



س  

  
  `_>3F7K ^3^ ه4

                                                                                                    ±@�A    !$�ان          

 روش . ١پ···* ��···� ��···�
A� >�?;و�···%� �"��
···$�
ت ��I�د···!�HاB3LYP�···�
�-6 و ����!···� 

31+G** 

١٢�  


 روش . ٢پ* ��� ���
A� ه���;
�
$�� �"��
$�
ت ��I�د!�HاB3LYP�� و ��
� �!��  

6-31+G** 

١٢�  


;�ه�� *··
 ا�··�67ف . ٣پ�
$�··� �"��
··$�
ت ��I�د··!�HاOHروش 
··* ��··� ��··�
A� B3LYP و 

��
� �!����6-31+G** 

١٢�  


;�ه�� *
 ا��67ف      . �پ�
$�� �"��
$�
ت ��I�د!�HاOCH3      روش 
·* ��·� ���
A� B3LYP و 

��
� �!����6-31+G**  

١٢٧  


��"� �·�$   . �پ·$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف   ا 

;�ه�� *·�
NH2   روش 
·* ��·� ��·�
A� B3LYP و 

��
� �!����6-31+G**  

١٢٨  


;�ه�� *
 ا��67ف   . �پ�
$�� �"��
$�
ت ��I�د!�HاNHCH3   روش 
·* ��·� ��·�
A� B3LYP 

��
�  **G+31-6و ����!� 

١٢٩  


;�ه�� *·
 ا�·�67ف      . ٧پ�
$�·� �"��
·$�
ت ��I�د!�HاNO2   روش 
·* ��·� ��·�
A� B3LYP و 

���
� �!���6-31+G**  

١٣٠  


;·' �·�ار وا%·$1 د� ·4       . ٨پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا-     ��E·� %·�و;?�< در�ه�� و�;
�
�;·�ر �·�$


 روش* ��� ���
A� 
7�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣١  


;···' �··�ار وا%··$1 د� ···4    . ٩پ� �"��
··$�
ت ��I�د··!�Hا�··�67ف    -ا 

;�ه�� *···�
 �;··�ر �··�$

OH7� ��E� %�و;?�< در�روشو 
* ��� ���
A� 
B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣٢  


;' ��ار وا%$1 د� 4. ١٠پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا��67ف -ا 

;�ه�� *�
و OCH3 �;�ر ��$


 روش* ��� ���
A� 
7� ��E� و;?�< در�%�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣٣  


;' ��ار وا%$1 د� 4. ١١پ� �"��
$�
ت ��I�د!�H;�ر-ا�ا�·�67ف     

;�ه�� *·�
$�·�  NH2 و 


 روش* ��� ���
A� 
7� ��E� و;?�< در�%�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣�  


;··' �··�ار وا%··$1 د� ··4  . ١٢پ� �"��
··$�
ت ��I�د··!�Hا�··�67ف  -ا 

;�ه�� *··�
  �;··�ر �··�$

NHCH3روش 
* ��� ���
A� 
7� ��E� %�و;?�< در�و B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣�  


;' ��ار وا%$1 د� ·4 . ١٣-پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف     -ا 

;�ه�� *·�
 NO2 �;·�ر �·�$


 روش* ��� ���
A� 
7� ��E� %�و;?�< در�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣�  



ع  


;' ��ار وا%$1 د� 4 . �١پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا-     ��E·� %·�و;?�< در�ه�� و�;
�
�;·�ر �·�$

 
* ��� ���
A� �IروشاورB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣٧  


;' ��ار وا%·$1 د� ·4       . �١پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف         -ا 

;�ه�� *·�
 و  OH�;·�ر �·�$


 روش* ��� ���
A� �Iاور ��E� و;?�< در�%�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣٨  


;' ��ار وا%$1 د� 4    . �١پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا- 

;�ه�� *�
 و OCH3ا��67ف �;�ر ��$


 روش* ��� ���
A� �Iاور ��E� و;?�< در�%�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١٣٩  


;' ��ار وا%$1 د� 4     . ١٧پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف         -ا 

;�ه�� *·�
 و  NH2�;·�ر �·�$


 روش* ��� ���
A� �Iاور ��E� و;?�< در�%�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٠  


ت I . ١٨پ!�H4    ا �
;' ��ار وا%$1 د� �"��
$�
;�ه�� *
 ا��67ف     -���د�
 NHCH3�;�ر ��$


 روش* ��� ���
A� �Iاور ��E� %�و;?�< در�و B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�١  


;' ��ار وا%$1 د� 4     . ١٩پ� �"��
$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف         -ا 

;�ه�� *·�
 و  NO2�;·�ر �·�$

��� ���
A� �Iاور ��E� %�و;?�< در�روش 
* B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٢  


��"� )··�اورد� ( �7··
در وا%··$1 د� ··4 . ٢٠پ··$�
ت ��I�د··!�H%··�و;?�< -ا�ه�� و�;
�
�;··�ر �··�$


 روش* ��� ���
A�B3LYP��
� **G+31-6 و ����!� 

١�٣  


��"� )····�اورد� ( �7····
در وا%····$1 د� ····4   . ٢١پ····$�
ت ��I�د····!�Hا-   

;�ه�� *····�
�;····�ر �····�$


 روشو�% OHا��67ف* ��� ���
A� >�?;و�B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١��  


��"� )····�اورد� ( �7····
در وا%····$1 د� ····4   . ٢٢پ····$�
ت ��I�د····!�Hا-   

;�ه�� *····�
�;····�ر �····�$


 روش OCH3ا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١��  


��"� )····�اورد� ( �7····
در وا%····$1 د� ····4   . ٢٣پ····$�
ت ��I�د····!�Hا-�   

;�ه�� *····�
;····�ر �····�$


 روش NH2ا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١��  


��"� )�اورد� ( �7
در وا%$1 د� ·4 . �٢پ$�
ت ��I�د!�Hا�·�67ف    -ا 

;�ه�� *·�
  �;·�ر �·�$

NHCH3 روش 
* ��� ���
A� >�?;%�و�و B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٧  


ت ��I�. �٢پ····!�H4   ا···· �
��"� )····�اورد� ( �7····
در وا%····$1 د····$�
;�ه�� *····
   -د�
�;····�ر �····�$


 روش NO2ا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

  

١�٨  


��"� )�اورد� ( اورI� در وا%$1 د� 4       . �٢پ$�
ت ��I�د!�H%·�و;?�<    -ا�ه�� و�;
�
�;�ر �·�$


 روش* ��� ���
A�B3LYP��
� **G+31-6 و ����!� 

١�٩  



ف  


��"� )···�اورد� ( اورI···� در وا%···$1 د� ···4   . ٢٧پ···$�
ت ��I�د···!�Hا-  

;�ه�� *···�
�;···�ر �···�$


 روش OHا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٠  


��"� )···�اورد� ( اورI···� در وا%···$1 د� ···4   . ٢٨پ···$�
ت ��I�د···!�Hا-  

;�ه�� *···�
�;···�ر �···�$


��� OCH3 ا��67فA� >�?;%�و�روشو 
* ��� B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�١  


��"� )···�اورد� ( اورI···� در وا%···$1 د� ···4   . ٢٩پ···$�
ت ��I�د···!�Hا-  

;�ه�� *···�
�;···�ر �···�$


 روش NH2ا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٢  


��"� )�اورد� ( اورI�در وا%$1 د� 4. ٣٠پ$�
ت ��I�د!�Hا-�

;�ه�� *
 ا��67ف�;�ر ��$ 

 NHCH3 روش 
* ��� ���
A� >�?;%�و�و B3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١�٣  


��"� )···�اورد� ( اورI···� در وا%···$1 د� ···4   . ٣١پ···$�
ت ��I�د···!�Hا-  

;�ه�� *···�
�;···�ر �···�$


 روش NO2ا��67ف* ��� ���
A� >�?;%�و�وB3LYP��
�  **G+31-6 و ����!� 

١��  

  



 
 

١

j:7Mk  

�zAI >�
;�ه�� *� !$�ان د( -¸ ا�8ات ا��67ف ه
( �76 � *� رو( وا%$1 د� 4    در ا�
�;�ر *�< ��$


ل �~ �:*
I ��در �>DFT( º(ان و �%�و;?�< *� !$�ان د( ا��)�� در )
ز �
ز( *
 ا�7@
د� از ��9

 )�9�B3LYP ��
� )
*�ا( ا�< .  ��رد *�ر�� |�ار ��)'�-٣١**G+ و�-٣١ *G و ����!� ه


را *� رو( �
د� او;�� �$9�ر از �1 ا�ا�7@
د� ��� ) د( ان(��67ف �76 � و ه� %�ام در ��|:�' 

  .ا�'

 �Iو اور 

��tE ه�
ه$� ، �$�� *� �I"�� دو �yA�ل �7"� 3�     ا�< وا�z � 1$% زا�� ، در H�ل 


*�ا�< دو �
;' ��ار و دو �yA�ل I�C ��;�اه� ��. �� ��د$*.  


ن �� ده�� 
�< �yA�ل      *�ر�� داد� ه�Iار��
� 
� %� *� ازا( % �� ا��67ف ه
 �yA�ل �7

�< �yA�ل ��$�7"� را �I"�� �� ده��Iار��
� �Iو اور �"��
$�  .��I�د


ن �� ده� %� در I�;�� )�اورد� �7
 ��!' وا1$% �� '�
     *�ر�� ا�8 ا��67ف *� و�� � �:
د;� ه

7(
� 1�� و;� I�;�� )�اورد� اورI� را ��و� ه
( ا;"�7ون *� و�� � ا��67ف ه
( ا;"�7ون %�$�� ا)4ا

  .ده$�� ا)4ا�1 �� ده$�

 ��"�I را �$�4� '}& ��E� >��I�* �Iاور ��E� �% ن �� ده�

را��7ه
( ا;"�7و�� ���     *�ر�� 


 داد� ه
( ��$�7"� ا�'* �*�C ¸(ا�I ده� %� در ��  .  

4�$� �;�ر ، د( ان ، د( ا��)– وا%$1 د� 7X>: 4: واژj ه4� '}& ، �Iاور ، 
7� ، ��  
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  )�y اول

4 �  �;�ر-وا%$1 ه
( د

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



 
 

٣

  

  

  

  

 وا
�� ه�
 ه����ن ١-١


ت *�$
*�$� �ن ه
 !� � �@�� ا�'��%�I ع�� 
� tE��
�«� .        ��و� *$�( وا%$1 ه
 *�ا�
س ��ع �"

�7Eه ��
�*

ت *�$
*�$� از ��ع ��ن *��C از وا%$1 ه
 از ��ع &��%�I >�{7� �"�� 
� �$7Eدو�' ه 

 �@$� )

���ن(ه*�% ( '�»� >*�% 
�
�I�ن(%�*�% (�$7Eه . >�ا�
 ��وه� از وا%$1 ه
 *� ه�¼ �3 از ا

�$7E�� ���:I �*
| 
�¸ )�ا�$�( . را� ه�H از 
ا��
م �� ����� %� در �ن » ه��4
ن«ا�< وا%$1 ه

 
�� yI�ر ��د %� ]. ٢[ه��4
ن *
 ه�7E"� t ��� و *� و&�د �� ��$�����!� ا( از ����� ه
ا;��7 ��

�$��* ��
"I از �*
�3 در&� ( �� �* ��"�I ل
*� !$�ان �«
ل ��7 ا�� در . ه�� ( ����� ه
( در �


ز �3 % ١٠و *��C د��� *� ��4ان % ٩٠~$�< وا%$�� *��C از ����� ه
 *� ��zار * ���� ��"�I

 �7������ را وا%$1 ه
( ]. ١[�EA�ب �� ��دوا1$% 
در ����7 ا( �� ~$�ان دور ، ~$�< وا%$1 ه

 tE��

����E«دارا( �""� �* «�����
� �� . ¸��H از 

 *�د %� ا�< وا%$1 ه$:� >�
رت *� ا�! >�ا

�$7Eه �±
C tE��
"� �|
( �"$�����، �� ا����ه
( �:��ل در ���� �;� ا��
م ��� ��. وا1$% 

��x

ل از ا�< ��و�، وا%$1 د� 4 �;�ر ا�'، %� در �ن �w�%�I 3 ا��7»� >��I4ا��� �A*  و >��Iر�}

�3 �;"< وارد وا%$1 ��� و ��z � t7E�� 3 ا( » د( ا��« 

��� ا��67ف ��� ا�'، *$� �A� �* �%


د �� . &��� *� و&�د �� �ورد}$������� ( در *� ��) ١-�١"� (�"
��tE او;�� ا( %� *�ا( ا�< وا1$% 

'E�� �;� ���� ل در��:� �$�*
$�* )
�� ه��  .   ه�¼ �3 از وا1$% 

  

  

  

  

  

  

  

  

  


