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ر  ��م  ما�  و �در م���و  ��با ��  
 



  پ  

 

ن ر ره  و رم �  �� عال ر  و�د  ه، �د ر� از  � ه و  �� از  ��� ا ا ا ��ا � ش� �� �� ا�� ر� نده  ن  ی ا ���� ر � � � ا تا ه ا � د  � � ا�� ��  

  

م �با ر  ده ��م، �در، ما� و  و � از خا �با  �� ���ا � وده��� ی  ل ز�د � ی  ما  � � جا ی ا وق و حا ره  و  � � �� � ا�� �ا � �� ّ �� ت�� مات و  ���ا�د و ز لات �  � وده � � � ن  � از  � شان  �م� � � آ� ا �

کان  م با�د�ا � م  شان � ری از ا � �پا ا� � ا �ا س� �.  

  

ت ف و  ورد  ره  و رم �  � پا ی  لا نا�اده  ی  ر  ناب آ�ی د ند  مای ار تاد ر ���از ا �� � ا ا ��ا س� ��� ی � � �� � ع� �� ه�� ر د � شان  ا�� ا ا � ی� ما �ام و از ر �ها�� شان  ���ی ارز�ده ا وده� �ند    .ام�

�ه شان  سا�دت ارز�ده ا یدی � از  � مد صادق ذ ر  ی و د  � ر  ناب آ�ی د ی  � شاور  ن  تاد ��از ا �ا � � � ��� ا ��ا �� ج��� � �� �� � وده� �ند  رم� � پا اام،  س� �.  

  

ن رسا� از  رم ا ن  ور �د ��� ا سا ن  مد  ر  �ج�ناب آ�ی د ��� �� �� ید �م ، ا آر� ر  ��د ی �� م  � ر  ق��ناه و د ا �� �� ن رسا� ر � وری ا ت د ا� ز � ا �� ،�� ھده   �� � رم� � اپا   س�

ی  لات  رم  نده  ما �ورز،  یدی  �یار  ر  ناب آ�ی د ت��ی�از  ی � ���� � ���� � �� رم���� � اپا س� �.  

  

سا�دت ر از  ول دوره د ی � �  تان و ��ا ه دو �ن از  ی� �� � � ک�� �����
ت شان���� و  �ه�� وده��  �ند  و�ه  و ام� ره �  و یدی �  � مد صادق ذ ر  ت ��م آ�ی د ااز دو ��� �� ا� �� ��

ه ر د � شان  ت ا ف و  ا��ورد  ا � � �� رم ،ام���� � اپا س� �.  

�����ن 
م ی و خا �از آ�ی  �ه���� شان  ف ا کاری و  ن دوره از  ول ا رم � �  � پا روزی  نای و   ��� ا ��� �� ��� � س� � وده�� �ند    .ام�

  
  
  
  
  
  
  
  
  



 

 
 

  



  ت  فهرست مطالب

 
  ج...........................................................................................................................  هاهرست جدولف

  ح...........................................................................................................................  هاهرست شکلف

 د............................................................................................................................  یده فارسیچک

 ذ............................................................................................................................  چکیده انگلیسی

  فصل اول

 2............................................................................................................................  مقدمه .1-1

 9................................................................................................................................................................. يتئور. 1-2

 9.............   ختهیبرانگ حالت نینخست به هیپا حالت از یدوقطب ممان راتییتغ یبررس و سمیسولواتوکروم .1-2-1

 10..................................................................................................................... سمیسولواتوکروم .1-2-1-1

 10.....................................................................................................................  انحلال .1-2-1-2

 12........  ينشر و یجذب فیط بر حلال اثر .1-2-2

 16........  یمرئ -بنفش ماوراء ينشر و یجذب يهافیط بر اثرحلال یکم فیتوص .1-2-3

 28........    حلال تیقطب یتجرب يهااسیمق و سمیسولواتوکروم .1-2-4

 30.....................................................................................................................................ی آزاد خطيروابط انرژ .1-2-4-1

 32........  یسنجفیط يهايریگاندازه يمبنا بر حلال تیقطب یتجرب يپارامترها .1-2-5

 33....................................................................................................................................تافت- کاملتيپارامترها .1-2-5-1

 ....................................................................................................................................................34*اسیمق .1-2-5-1-1

 .......................................................................................................35و يهااسیمق .1-2-5-1-2

Nو TE)30( حلالتی قطبيهااسیمق .1-2-5-2
TE.........................................................................................36 

 37      ......  حلال تیقطب يچندپارامتر معادلات با یفیط يهاداده یهمبستگ .1-2-6

 38....................................................................................تافت-عبد- کاملتيمعادله چند پارامتر. 1-2-6-1

 39..........................................................................................................................یتزکی کاتريمعادله چندپارامتر .1-2-6-2

 40........  شوندهحل-شوندهحل يهاکنشبرهم و هانهیرنگ یتجمع يهایژگیو .1-2-7

 41...................................................................................................مرید- تعادل مونومری کمفیتوص .1-2-7-1

 42............................................................................یروش خط: مرید- ثابت تعادل مونومرنییتع. 1-2-7-1-1

 43.........................................................................یخطریروش غ: مرید- ثابت تعادل مونومرنییتع. 1-2-7-1-2

 43........  عیما بلور : ناهمسانگرد زبانیم .1-2-8

 45....................................................................................کی نماتعی ماي در بلورهای مولکولنی بيروهاین.1-2-8-1

 46.....................................................................................................................  نظم پارامتر .1-2-8-2

 48......................................................................................................ی قطبشیسنجفی طيهاکیتکن .1-2-8-3

  48.....................................................................................................................................ی خطییدو رنگ نما .1-2-8-3-1

 49.......................  عی بلور مايها مولکولیدهجهت .1-2-8-4

  فصل دوم

 51............................................................................................................................................................ها و روشمواد.2-1

51........  یبررس مورد يهانهیرنگ :همانیم مواد .2-1-1



  ث  فهرست مطالب

 
 54........  ناهمسانگرد و همسانگرد يهاطیمح :زبانیم مواد .2-1-2

 54............................................................................................................................................  همسانگردزبانیم .2-1-2-1

55.....................................................................................................................  ناهمسانگردزبانیم .2-1-2-2

 58...............................................................................................................................................................  هاروش. 2-2

  58........  يمواز يریگجهت با عیما بلور يهاسل يسازآماده .2-2-1

 59........  یفیط يهاداده پردازش و ثبت يبرا استفاده مورد يهاروش و ابزارها .2-2-2

 Excel................................................................................60افزار نرمطی محي برای اختصاصيتوسعه نوار ابزارها .2-2-2-1

  فصل سوم

 73......................................................................... همسانگرد و ناهمسانگرديهاطیرِد در محلی ننهی رنگیفی رفتار طیبررس .3-1

 76........  ردِلین نهیرنگ يبرا حلال تیقطب يچندپارامتر معادلات از استفاده .3-1-1

 78........  رِدلین نهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-1-2

 83.................................................. همسانگرد و ناهمسانگرديهاطی در مح1 نی اکسازنهی رنگیفی رفتار طیبررس .3-2

 76........  1 نیاکساز نهیرنگ يبرا حلال تیقطب يچندپارامتر معادلات از استفاده .3-2-1

 88........  1 نیاکساز نهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-2-2

 92........  1 نیاکساز نهیرنگ یتجمع يهایژگیو یبررس .3-2-3

 94............................................ همسانگرديطهای در محبلولی و نبلولیکرزانتیلی بريهانهی رنگیفی رفتار طیبررس .3-3

 95........  بلولین و بلولیکرزانتیلیبر يهانهیرنگ يبرا حلال تیقطب يچندپارامتر معادلات از استفاده .3-3-1

 99........  لوبلین و بلولیکرزانتیلیبر يهانهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-3-2

 102.......  بلولین و بلولیکرزانتیلیبر يهانهیرنگ یتجمع يهایژگیو یبررس .3-3-3

 104................................. همسانگرد و ناهمسانگرديهاطی در مح460 و 440 نی کوماريهانهی رنگیفی رفتار طیبررس .3-4

 109.......  460 نیکومار و 440 نیکومار يهانهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-4-1

 111........................................ همسانگرد و ناهمسانگرديهاطی در مح503 و 500 نی کوماريهانهینگ رفتار ریبررس .3-5

 115.......  503 نیکومار و 500 نیکومار يهانهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-5-1

 119................................ همسانگرد و ناهمسانگرديهاطین در محینولیکوئیدروکسیهازولی بنزوتنهی رفتار رنگیبررس .3-6

 124.......  نینولیکوئیدروکسیهازولیبنزوت يهانهیرنگ يبرا حلال تیقطب يپارامترچند معادلات از استفاده .3-6-1

 131.......  نینولیکوئیدروکسیهازولیبنزوت يهانهیرنگ نظم پارامتر و یخط یینمارنگدو .3-6-2

 134................................................................. همسانگرديهاطی در محنونی آنتراکوئيهانهی رفتار رنگیبررس .3-7

 139.......  نونیآنتراکوئ يهانهیرنگ يبرا حلال تیقطب يرچندپارامت معادلات از استفاده .3-7-1

 141.......  نونیآنتراکوئ يهانهیرنگ یدوقطب ممان راتییتغ .3-7-2

  فصل چهارم

 145..................................................................................................................................................يریگجهیبحث و نت .4-1

 151......................................................................................................................................ندهی آي کارهايهاد براشنیپ .4-2

  153.............................................................................................................................................................  مراجع

  161.............................................................................................................................................................  ضمائم

  



  ج  هافهرست جدول

 
 11...............................................................................................تیت و حلالیان قطبی ارتباط م1-1 جدول

 33................................................................ حلالتی قطبی سنجفی طيهااسی از مقیخ مشخصات بر2-1 جدول

 35........................................................................ متداوليها حلالیبرخقطبیت  ي پارامترهاری مقاد3-1  جدول

 52.................................................................................. مورد مطالعهيهانهی رنگی ساختار مولکول1-2جدول 

 55............................................................................... مورد استفادهعی ماي بلورهای ساختار مولکول2-2جدول 

 62................................................................. مربوطيهاتیشده به همراه قابل ارائهيها  مجموعه افزونه3-2جدول 

 69.......................................مرید- تعادل مونومريهافی طی مختلف بررسيها حاصل از روشجی نتاسهی  مقا4-2جدول 

 75.................................................................... مختلفی حلاليهاطیردِ در محلی نیفی طي  پارامترها1-3جدول 

 75..........................................................................عی ماي بلورهاطیردِ در محلی نیفی طي  پارامترها2-3جدول 

  77.............تافت-عبد- و کاملتیتزکی کاتريپارامتر با معادلات چندیفی طيها دادهلیآمده از تحل بدستبی  ضرا3-3جدول 

 78............ همسانگرديها حلالطیتافت در مح-عبد-  و کاملتیتزکیها مربوط به معادلات کاترکنشدرصد مشارکت برهم  4-3جدول 

 79...............................................................یردِ ضمن انتقال الکترونلی ننهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ5-3جدول 

 81.............)ي دبا97/7 برابر با هی حالت پایممان دوقطب (یردِ ضمن انتقال الکترونلی ننهی رنگی دوقطب ممانراتیی  تغ6-3جدول 

 85.............................................................. مختلفی حلاليهاطی در مح1 نی اکسازیفی طي  پارامترها7-3جدول 

 86.....................................................................عی ماي بلورهاطی در مح1 نی اکسازیفی طي  پارامترها8-3جدول 

 86.............تافت-عبد- و کاملتیتزکی کاتري با معادلات چندپارامتریفیط يها دادهلیآمده از تحل بدستبی  ضرا9-3جدول 

 88........................................................ی ضمن انتقال الکترون1 نی اکسازنهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ10-3جدول 

 89.......)ي دبا7/1 برابر با هی حالت پایممان دوقطب (ی ضمن انتقال الکترون1 نی اکسازنهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ11-3جدول 

 91...........................عی شامل بلور ماطی در محی ضمن انتقال الکترون1 نی اکسازنهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ12-3جدول 

 93.............................................ی آبطی در مح1 نی اکسازنهی رنگيشده برا محاسبهیتونی اکساي  پارامترها13-3جدول 

 95.................................................................................... مختلفيها حلالتی قطبي  پارامترها14-3جدول 

 96................................................................بلولیبلو و نلیزکرانتیلی بريهانهی رنگیفی طي  پارامترها15-3جدول 

 97...........بلولیکرزانتیلی برنهی رنگيتافت برا-عبد- و کاملتیتزکی کاتري حاصل معادلات چندپارامتريها  داده16-3جدول 

 97........................بلولی ننهی رنگيتافت برا-عبد- و کاملتیتزکی کاتري حاصل معادلات چندپارامتريها  داده17-3جدول 

 98..........بلولیکرزانتیلی برنهی رنگيتافت برا- عبد- و کاملتیتزکیها مربوط به معادلات کاترکنشدرصد مشارکت برهم  18-3جدول 

 98.............بلولی ننهی رنگيتافت برا-عبد- و کاملتیتزکیها مربوط به معادلات کاترکنش  درصد مشارکت برهم19-3جدول 

 101................................یضمن انتقال الکترونبلو لیبلو و نلیکرزانتیلی بريهانهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ20-3جدول 

 101................................یبلو ضمن انتقال الکترونلیبلو و نلیکرزانتیلی بريهانهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ21-3جدول 

 103......................................بلولیبلو و نلیکرزانتیلی بريهانهی رنگيشده برا محاسبهیتونی اکساي  پارامترها22-3جدول 

 106...............................................................د و ناهمسانگرد همسانگريها حلالیکیزی في  پارامترها23-3جدول 

 107...................................... همسانگرد و ناهمسانگرديها در حلال440 نی کومارنهی رنگیفی طي  پارامترها24-3جدول 

 107...................................... همسانگرد و ناهمسانگرديها در حلال460 نی کومارنهی رنگیفی طي  پارامترها25-3جدول 

 109........................................ی الکترون ضمن انتقال460 و440 نی کوماريهانهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ26-3جدول 

 113............................................................... همسانگرد و ناهمسانگرديها حلالیکیزی في  پارامترها27-3جدول 

114....................................... همسانگرد و ناهمسانگرديها در حلال500نی کومارنهی رنگیفی طي  پارامترها28-3جدول 



  چ  هافهرست جدول

 
 114...................................... همسانگرد و ناهمسانگرديها در حلال503 نی کومارنهی رنگیفی طي  پارامترها29-3جدول 

 116.......................................ی  ضمن انتقال الکترون503 و500 نی کوماريهانهی رنگی ممان دوقطبراتییتغ  30-3جدول 

 119.............................................................نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگيها  مشخصه31-3جدول 

 120..........................نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی همسانگرد مورد استفاده در مطالعه رنگيها  حلال32-3جدول 

 123.................................نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگي و نشری جذبيهافی طيها  مشخصه33-3جدول 

 125.................نینولیکوئیکسدرویهازولیتافت بنزوت-عبد- و کاملتیتزکی کاتري معادلات چندپارامتربی  ضرا34-3جدول 

 125..........نینولیکوئیکسدرویهازولیبنزوت-ترویتافت ن-عبد- و کاملتیتزکی کاتري معادلات چندپارامتربی  ضرا35-3جدول 

 126......نینولیکوئیکسدرویهازولیبنزوت-یتافت متوکس-عبد- و کاملتیتزکی کاتري معادلات چندپارامتربی  ضرا36-3جدول 

 128........... همسانگرديها حلالطیتافت در مح-عبد-ها مربوط به معادله کاملتکنش  درصد مشارکت انواع برهم37-3جدول 

 128................... همسانگرديها حلالطی در محیتزکیها مربوط به معادله کاترکنش  درصد مشارکت انواع برهم38-3جدول 

 129.................................. ناهمسانگردطی در محنینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگیفی طيها  داده39-3جدول 

 131...نگرد ناهمساطیمحدر  نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگي ناهمسانگردزانی و میینما  نسبت دورنگ40-3جدول 

 133............................................................................... همسانگرديها حلالیکیزی في  پارامترها41-3جدول 

 136................................................... همسانگرديها در حلال3 نی سولونت گرنهی رنگیفی طي  پارامترها42-3جدول 

 136.................................................... همسانگرديها در حلال35 سولونت بلو نهی رنگیفی طي  پارامترها43-3جدول 

 136.................................................... همسانگرديها حلال در59 سولونت بلو نهی رنگیفی طي  پارامترها44-3جدول 

 139.......... همسانگرديهانون در حلالی آنتراکوئهاينهی رنگيتافت برا-عبد- کاملتي معادله چند پارامتربی  ضرا45-3جدول 

 140................................... همسانگرديهانون در حلالی آنتراکوئيهانهی رنگي  درصد مشارکت پارامترها برا46-3جدول 

 141................................................ینون ضمن انتقال الکترونی آنتراکوئياهنهی رنگی ممان دوقطبراتیی  تغ47-3جدول 

 146...................................................................................نی اکسازيهانهی رنگی تجمعي پارامترها1-4جدول 



  ح  هافهرست شکل

 
 13...............................................................................ی الکتروني انرژي انتقالات ترازهای طرح کل1 -1 شکل

 14.........ی منفسمیسولواتوکروم:  مثبت، بسمیسولواتوکروم:  الفی الکتروني انرژي ترازهايرو سمی اثر سولواتوکروم2 -1شکل

 15........................................................ی الکتروني انرژي حلال بر ترازهايها مولکولشی آرادی اثر تجد3 -1 شکل

 46........................................................................کی در فاز نماتی مولکوليریگ جهتي آمارعی توز4  -1 شکل

 47............................................................................................. پارامتر نظم نسبت به دماراتیی تغ5 -1 شکل

 48.......................................................یدهنده و ممان انتقال جهت،ی محور مولکولي بردارهايریگ جهت6 -1 شکل

 50...............................................................................کی و هوموتروپياه صفحيریگ جهتي شما7 -1شکل

 58.....................................................................................ي موازيریگ با جهتعی سل بلور ماهی ته1 -2شکل

 59.......................يا صفحهيریگ با جهتعی در سل بلور مايریگ جهتدیی و نحوه تأزانی پلارکروسکوپی طرح م2 -2شکل

 basic visualMicrosoft ...........................................................................61 شگریرای وطی  مح3-2شکل

 65.........................................یرخطی و غی به روش خطمرید- تعادل مونومریشده جهت بررس ارائهتمی الگور4 -2شکل

 67...........................آمده بدستجی نتاي حاویبرگه خروج) ها و ب در حال پردازش دادهDecomافزونه)  الف5-2شکل

 Decom..........................................................................................................68 فرم افزونه 6-2شکل

 ACRIDINE ORANGE(............69 (ي وتئوری تجربيهافیط)  و ب بر حسبی جذب مولبیضر)  الف7-2شکل

 Decom) ACRIDINE ORANGE(.................................70 با استفاده از افزونهنهی ثابت تعادل بهنیی تع8-2شکل

 ACRIDINE ORANGE(.................................................70 (مری مونومر و دشدهکی تفکيهافی ط9-2شکل

 ACRIDINE ORANGE(.............71( مختلف يها با استفاده از روشمری مونومر و دشدهکی تفکيهافی ط10-2شکل

 ACRIDINE ORANGE(...........................................71 (مری مونومر و ديها غلظت گونهریی روند تغ11-2شکل

) 2(، 6CHBT) 1(ناهمسانگرد ) اتانول ب) 2(استون، ) 1) ( همسانگرد الفيهاد در حلالرِلی ني ونشری جذبفی ط1-3شکل

7CP7BOC 3(  و (B1-1294........................................................................................................74 

مجموعه )  همسانگرد بيها از حلالیمجموعه انتخاب)  در الفتی با معادلات توابع قطبیفی طيها دادهی همبستگ2-3شکل

 80......................................................................................................... ناهمسانگرديها از حلالیانتخاب

 81.........................................................رِدلی ننهی رنگیمولکول مربوط به انتقال بار درونیتار رزونانس ساخ3-3شکل

 DMSO(.........................84 (دیسولفوکسلیمتيد) بنزن ب)  الفيها در حلال1 نی اکسازينشر  وی جذبفی ط4-3شکل

 85.........................1751)  بB1-1294)  الفکی نماتعی بلور مايها در مخلوط1 نی اکسازي و نشری جذبفی ط5-3شکل

 90...................هادسته دوم حلال) ها بدسته اول حلال)  در الفتی با معادلات توابع قطبیفی طيها دادهی همبستگ6-3شکل

 91..........................................................1 نی اکسازنهی رنگی ممان دوقطبيریگ و جهتی ساختار رزونانس7-3شکل

 92...................... مولار10-3  مولار تا   10-7 در محدوده غلظت ی آبطی در مح1 نی اکسازنهی رنگی جذبيهافی  ط8-3شکل

 92............................................ی آبطی در مح1 نی اکسازنهی رنگي براdKlogبر حسب ssresidترایی تغ9-3شکل

 93.............................ی آبطی در مح1 نی اکسازنهی رنگي بر حسب غلظت کل برامری غلظت مونومر و دراتییتغ 10-3شکل

 93.......................................................ی آبطی در مح1 نی اکسازنهی رنگي برامری مونومر و دی جذبفی ط11-3شکل

 94...دیسولفوکسلیمتيد) 2  (اکسانید-1،4) 1 (يبلو در حلالهالین) بلو بلیکرزانتیلیبر)  الفي و نشری جذبفی ط12-3شکل

 100............بلولین) بلو و بلیکرزانتیلیبر)  الفيهانهی رنگي براتی با معادلات توابع قطبیفی طيها دادهی همبستگ13-3شکل

101...........................................بلولین) بلو و بلیکرزانتیلیبر)  الفيهانهی مربوط به رنگی ساختار رزونانس14-3شکل



  خ  هافهرست شکل

 
 مولار و کروی مB (1000 مولار تا کروی مA (2بلو در محدوده غلظتلیکرزانتیلیبر)  الفيهانهی رنگی جذبيهافی ط15-3لشک

 102...........................................ی آبطی مولار در محکروی مB (500 مولار تا کروی مA (2بلو در محدوده غلظتلین) ب

 103..........................ی آبطیبلو در محلین)  ببلو ولیکرزانتیلیبر)  الفيهانهی رنگمری مونومر و دی جذبفی ط16-3شکل

 105............................... همسانگرديها در حلال460 نیکومار)  و ب440 نیکومار)  الفي و نشری جذبفی ط17-3شکل

 108............460 نیکومار)  و ب440 نیکومار)  حلال الفی جهتيریپذ استوکس بر حسب قطبشیی نمودار جابجا18-3شکل

 112............................... همسانگرديها در حلال503 نیارکوم)  و ب500 نیکومار)  الفي و نشری جذبفی ط19-3شکل

 116......................................500 نی کومارنهی رنگي حلال براتی بر حسب توابع قطبیفی طي نمودار پارامترها20-3شکل

 117......................................503 نی کومارنهی رنگي حلال براتی بر حسب توابع قطبیفی طي نمودار پارامترها21-3شکل

 119................................................................نیلنویکوئ یدروکسی هازولی بنزوتيهانهی مراحل سنتز رنگ1-3يشما

 دیسولفوکسلیمتيد) 4استون ) 3بنزن ) 2 کلوهگزانیس) 1 در نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگی جذبفی ط22-3شکل

 122............................................................................دیفرمآملیمتيد) 8متانول ) 7 لیتزیاستون) 6 الکل لیبنز) 5

 123..............................................نینولیکوئ یدروکسی هازولی بنزوتنهی رنگدرازونیه- آزوي  تعادل توتومر23-3شکل

 123..............................بوتانول-1) اتانول ب)  در الفنینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی رنگي نشرفی  ط24-3شکل

 127....................................................نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتنهی رنگی جذبفی مختلف طی نواح25-3شکل

)  و جنینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوت-تروین)  بنینولیکوئیکسدرویهازولیبنزوت)  الفيهانهی رنگی جذبفی ط26-3شکل

) 8CB ،4 (6CHBT ،5) 3، 1751 کی، مخلوط نماتE7کیمخلوط نمات) 1 در نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوت-یمتوکس

5CB 6 و (FME4N....................................................................................................................................................130 

 و نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوت-تروین)  بنینولیکوئیکسدرویهازولیبنزوت)  الفيهانهی رنگی قطبشی جذبفی ط27-3شکل

 5CB..................................................................132 عی در بلور مانینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوت-یمتوکس) ج

 135.........59بلوسولونت)  ج35بلوسولونت)  ، ب3نیگرسولونت) نون الفی آنتراکوئيهانهی رنگي و نشری جذبفی ط28-3شکل

),( بر حسبn نمودار29-3شکل nf e138..........59بلوسولونت) ، ج35بلوسولونت)  ، ب3نیگرسولونت)  الفيهانهی رنگ 

 140............................................ی و قطبیقطب کميها حلالطیها در محنونی آنتراکوئی رزونانسيساختارها 30-3شکل

fa نمودار31-3شکل nn (2)( بر حسب,( ngnf eسولونت) ، ج35بلوسولونت)  ، ب3نیگرسولونت)  الفيهانهی رنگ-

 142............................................................................................................................................................. 59بلو

 145..........................................................................................................نی اکسازيهانهی رنگ1-4شکل

 147..........................................................................................................نی کوماريهانهی رنگ2-4شکل

 147...............................................................................نی کوماريهانهینگ ریمولکول انتقال بار درون3-4شکل

 148.................................................نینولیکوئیکسدرویهازولی بنزوتيهانهی در رنگدرازونی آزو هي توتومر4-4شکل

  149.............................................ی و قطبیقطب کميها حلالطیها در محنونی آنتراکوئی رزونانسي ساختارها5-4شکل



  د  چکیده فارسی

 
  

 عی بلور ما وعی مايهاطی در محهانهی از رنگي تعدادی و تجمعي ساختار،یکیزیمطالعه خواص فوتوف

  محمد محمد پور مقدم 

  

  

 
جذبی و نشري  کیرفتار سولواتوکرومبر مبناي  ي لیزري و غیر لیزريهانهی از رنگي تعدادی و تجمعي ساختار،یکیزیخواص فوتوف

هاي  از خانوادههاهاي طیفی تعدادي از رنگینهبدین منظور داده.  مورد ارزیابی قرار گرفته استعی و بلور ماعی مايهاطیدر مح

هاي ثبت شده بطور  و ساختار طیفشده بررسیبلور مایع  و هاي مایع حلالاکسازین، کومارین، آزو و آنتراکوئینون در محیط

هاي محاسباتی مناسب از روش  هاي رنگینه و متغیر مورد ارزیابیدر هر مورد بر مبناي ویژگی. ه استکیفی مورد مطالعه قرار گرفت

بر هاي حلالی مایع و بلور مایع اثرات محیط. استفاده گردیدمولکولی هاي بین اجزاء کنش کمی ماهیت و میزان برهمجهت بررسی

 يهابعلاوه تحلیل میزان همبستگی داده.  قرار گرفتارزیابیمورد  هارنگینهبر مبناي رفتار سولواتوکرومیک تغییرات ممان دوقطبی 

همچنین . بکار برده شدشونده هاي بین حلال و حلکنشقطبیت حلال، جهت درك بهتر برهمپارامتري تجربی با معادلات چند

ها، آمده براي هر دسته از رنگینهاز نتایج بدست. اکسازین مورد مطالعه قرار گرفتهاي یونی هاي تجمعی تعدادي از رنگینهویژگی

هاي هاي فوتوفیزیکی رنگینه، و میزان کارآیی و دقت روشیژگیهاي ساختاري میزبان و میهمان با وهت تعیین رابطه بین ویژگیج

  .ویژه در محیط بلور مایع استفاده گردیدهاي حلالی مختلف و به محیطبرايها کنشهمانواع برو تعیین  تجزیه و تحلیل دربکار رفته 

  

پارامتري قطبیت حلال، تجمع  چندهايمقیاسقطبی،  مایع، ممان دوهايهاي آزو، بلورها، رنگینهها، کوماریناکسازین: هاکلید واژه

  هیدرازون-مولکولی، انتقال بار درون مولکولی، توتومري آزو



 

  
  

  

  مقدمه وتئوري



  2  مه و تئوريمقد

 

 مقدمه .1-1

هاي شناخته شده در فاز گازي مورد هاي شیمیایی، تنها بخش کوچکی از مجموعه واکنشهاي ذاتی مواد و واکنشبواسطه ویژگی

 در ،شدههاي شیمیایی در فاز گازي، بخش اعظم مطالعات انجامتر واکنشلیرغم توصیف آسان ع.اندبررسی و مطالعه قرار گرفته

هاي هاي آزمایشگاهی، تقریباً تمامی فرایندجدا از بحث بررسی. انددر فاز مایع صورت گرفتهو بطور خاص محیط یک میزبان 

هاي اخیر در دهه. گیرند صورت میحلال مایعی یک زیست شیمیایی و بخش اصلی فرایندهاي شیمیایی صنعتی در محیط میزبان

انجام شده هاي مختلف مواد میزبان  بر ویژگی1 اثرات محیط میزباننظريبندي و توصیف هاي فراوانی جهت شناسایی، دستهبررسی

اختصاصی یک گونه خاص هاي گذاري محیط میزبان بر ویژگیمیزان تاثیراند تا  بودهتلاشدر این راستا محققین همواره در . است

شیمیایی مورد نظر براي یک گونه -هاي فیزیکیاز جمله ویژگی. و یا بر مجموعه فرایندهاي یک واکنش را مورد ارزیابی قرار دهند

عادل بین ساختار هاي توتومري، تعادل بین ت، ...هاي طیفی مربوط به انتقالات الکترونی، مادون قرمز و توان به ویژگیخاص می

ثیر محیط بر مواد اولیه، کمپلکس مؤثر در یک واکنش نیز تأدر زمینه مجموعه فرایندهاي . یافته اشاره نمودهاي تجمعگونه

شیمیدانان همواره مورد توجه ها هاي سینتیکی و ترمودینامیکی واکنشو بطور کلی بر ویژگیها  حدواسط،شده، محصولاتفعال

  . ]2،1 [بوده است

-هاي میهمانکنششده در زمینه بررسی اثر محیط، همواره بواسطه نیاز به تعیین دقیق ماهیت برهملعات انجامطیف وسیع مطاعلیرغم 

از جمله . یدتر در این عرصه وجود دارددها تمایل بسیاري براي انجام مطالعات جکنش و نیز تعیین میزان کمی این برهم2میزبان

. می باشد  3هانهی رنگی و تجمعي ساختار،یکیزیخواص فوتوفبر  زبانبررسی اثرات میهاي مورد توجه در این حیطه مهمترین زمینه

باشند که برخی از انتقالات الکترونی آنها در ناحیه مرئی طیف شده و یا سنتزي میاي از ترکیبات استخراجها مجموعهرنگینه

اي مورد توجه قرار هاي اخیر بطور فزایندهن ترکیبات در سالای. باشندترکیباتی رنگی میگیرند و در نتیجه الکترومغناطیس قرار می

هاي مختلف علوم از جمله شیمی، در بخش این ترکیبات روز افزونعلت اصلی چنین رویکردي کاربردهاي گسترده و . اندگرفته

 خواصسازي ت و بهینهشده در زمینه شناخحاصلهاي با پیشرفت. باشد می5الکترونیک- و اپتو4زیست شناسی، فیزیک، اپتیک

 به 6دهندهها علاوه بر کاربرد ذاتیشان به عنوان عوامل رنگرنگینه. یابند جنبه تجاري و صنعتی میاین ترکیبات عموماً ،هارنگینه

                                                                                                                                              
1. Host 
2. Guest-host interactions 
3. Dyes 
4. Optics 
5. Opto-electronics 
6. Colorant 



  3  مه و تئوريمقد

 
هاي و بافتء سلولی  اجزا اختصاصیکنندهعامل رنگ به عنوان ،اند که بر آن نشانده شده1 بستريکنندهمحیط میزبان و یا عامل رنگ

هاي  در کاربرد4 و به عنوان جزء حساس به نور3هاي رنگیها، عامل فعال فلورسانسی در لیزر در حسگر2عامل ردیابزیستی، 

   . ]3 [شوند بکار برده میالکترونیکی-پتوااپتیکی و 

  6و مواد میزبان ناهمسانگرد 5بطور کلی تحقیقات انجام شده در کاربردهاي ذکر شده در دو دسته کلی شامل مواد میزبان همسانگرد

هاي محیط میزبان به جهت وابسته نیستند در حالیکه در هاي معمولی، ویژگیدر دسته مواد همسانگرد مانند حلال. اندانجام پذیرفته

 به راستایی که این... الکتریک، ضریب شکست، ویسکوزیته و هاي محیط میزبان، مانند ضریب ديترکیبات ناهمسانگرد ویژگی

هاي اپتیکی و  که بطور خاص براي کاربرد،مهمترین دسته مواد ناهمسانگرد. اندگیرند وابستهمیها در آن مورد ارزیابی قرار ویژگی

دهند که بواسطه اي از مواد را تشکیل میهاي مایع دستهدر واقع بلور. هستند 7شوند، بلورهاي مایعالکترونیکی بکار برده می-اپتو

 10 ماده بصورت نظم یافته9 از توده8تمامی اجزا مولکولی در یک محدوده، مولکولیرد  ببلندهاي کنشی و برهمساختار مولکول

مانند ( منافذ ي داراي بلوري ساختارها،) همسانگردطیبه عنوان مح(ها  همه انواع حلال،تریکل رش نگکیبا . یابندآرایش می

 عی ماي و همه انواع بلورهای مواد فعال سطحيها، محلول)دهای آملی آکرلی متیانند پلم(ری نفوذ پذيمری پلي، ساختارها)هاتیزئول

  . دها بکار بریبررس در زبانی توان به عنوان می، را م) ناهمسانگردطیبه عنوان مح(

شامل (سنجی  طیفهايمیزبان با استفاده از روش-هاي میهمانکنشدر زمینه بررسی ماهیت و میزان برهمدر مجموعه مطالعاتی که 

سنجی  طیفصورت گرفته است، )سنجی رزونانس مغناطیسی هسته و غیرهسنجی مادون قرمز، طیفسنجی الکترونی، طیفطیف

هاي جذبی و نشري بواسطه سهولت در کاربرد و دسترسی و نیز تکرارپذیري در ناحیه طیفی مورد نیاز براي الکترونی شامل روش

توان جهت تعیین سنجی جذبی و نشري را میآمده از طیفهاي بدستبطور کلی داده .اندبیشتري یافتهها کاربرد مطالعه رنگینه

 و 11ها در حالت پایههاي ساختاري رنگینهویژگیها بر کنشهاي بین رنگینه و محیط میزبان و اثر این برهمکنشماهیت و میزان برهم

                                                                                                                                              
1. Substrate 
2. Probe 
3. Dye laser 
4. Photosensitive agent 
5. Isotropic 
6. Anisotropic 
7. Liquid crystals 
8. Domain 
9. Bulk 
10. Ordered 
11. Ground state 



  4  مه و تئوريمقد

 
هاي قطبیت  و مقیاس2ها در کنار مفهوم رابطه خطی انرژي حلالیتوان از این دادهتهمچنین می.  بکار برد1نخستین حالت برانگیخته

بعلاوه بر .  بر تغییرات خواص فوتوفیزیکی رنگینه استفاده نمودمیزبان-ي میهمانهاکنش براي تعیین سهم انواع مختلف برهم3حلال

-آمده جهت پیشتوان از مجموعه نتایج بدستمیهمان می-همانمیزبان و می-میزبان، میزبان-هاي میهمانکنش بودن برهم4مبناي پویا

  .استفاده نمود) رنگینه-رنگینه(میهمان -و میهمان) حلال-حلال(میزبان -هاي میزبانکنشبینی و تشریح ماهیت و میزان برهم

- بلورطی و محی حلاليطهایمح را درها کنشاین برهم ،نسانسیلوم  وی مرئ-بنفش ماوراءیسنجفیهمکاران با استفاده ازط پالسن و

 یخها در برکنش برهمنی ایهمکاران به بررس  و5مسعود .]4[ اند قرار دادهسهی مورد مقانیانی مروسيهانهی خانواده رنگي براعیما

 ].6[د ان قرار دادهیمورد بررسرا  زانتن باتی ترکی برخي بر روطی اثر مح،زیهمکاران ن  و6دي؛ ]5[  آزو پرداخته اندباتیترک

 همانی م-زبانیمهاي کنشبرهم ،ی انعکاسیسنجفی و طی مرئ-بنفش ماوراءیسنجفی و همکاران با استفاده از ط7قنادزادههمچنین 

مورد یونی و غیریونی  يهانهی مختلف از رنگيو با کاربرد خانواده ها) شامل همه انواع ذکرشده در بالا( مختلف يطهایرا در مح

منظور ب. اندپرداختهها کنشهاي کیفی برهمبطور کلی مجموعه تحقیقات ذکر شده بیشتر به بررسی جنبه]. 9-7[د انرارداده قیبررس

ها استفاده مرتبط با این ویژگیهاي طیفی و خواص مولکولی و ترمودینامیکی توان از ارتباط میان ویژگیهاي کمی میانجام بررسی

  .نمود

 انگیختهحالت برنخستین  به 9هاي رنگینه ضمن انتقال از حالت پایه مولکول8رات ممان دوقطبی تغیی،این خواص مولکولیاز جمله 

ها و نیز بررسی اثرات محیط حلالی مورد هاي ساختاري رنگینه بطور گسترده براي بررسی ویژگیمطالعاتاین . باشد می10یکتایی

- هاي هیدروکسیممان دوقطبی حالت برانگیخته تعدادي از رنگینه] 10[  و همکاران11بطور مثال راستوگی.  استاستفاده قرار گرفته

] 12،11[ و همکاران نیز 13کاوسکی. اندسنجی و محاسباتی مورد ارزیابی قرار دادههاي طیف را با استفاده از روش12کومارین

                                                                                                                                              
1. Excited state 
2. Linear solvation energy relationship 
3. Solvent polarity scale 
4. Dynamic 
5. Masoud 
6. De 
7. Ghanadzadeh 
8. Dipole moment 
9. Ground state 
10. First singlet excited state 
11. Rastogi 
12. Hydroxy coumarin 
13. Kawski 
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-نیز به شیوه] 13[ و همکاران 2اینامدار. ندا را مورد مطالعه قرار داده1هایی با ویژگی فلورسانس دوگانهتغییرات ممان دوقطبی رنگینه

 و 5همچنین هاناگودیمت. اند پرداخته4 خانواده کومارین3هاي لیزرياي مشابه به بررسی تغییرات ممان دوقطبی در تعدادي از رنگینه

N،6هاي مختلف و در ارتباط با پارامتر قطبیت حلالهاي طیفی در حلال بر مبناي جابجایی]14 [همکاران
TE،  به بررسی تغییرات

هایی تغییرات ممان دوقطبی بین حالت در چنین بررسی. اندهاي کومارین فعال زیستی پرداختهممان دوقطبی در تعدادي از مولکول

میزبان در -هاي میهمانکنش مورد بررسی و تفاوت ماهیت و شدت برهمهاي ساختاري مولکولبه تفاوت ویژگیپایه و برانگیخته 

  . شودت نسبت داده میاین دو حال

-شونده میهاي دو جزء حلال و حلکنشگیرد عموماً به برهمآنچه در مورد بررسی تغییرات ممان دوقطبی مورد ارزیابی قرار می

در محیط میزبان، ضمن  شونده حل7هاي تجمعیو بررسی ویژگیسنجی هاي طیف با استفاده از دادهتوانعین حال می، در پردازد

بر این اساس .  را نیز مورد ارزیابی قرار داد8شوندهحل-شوندههاي حلکنشهاي ترمودینامیکی تعادل مورد نظر، برهمژگیتعیین وی

  و همکاران10پاتیل. اندهاي یونی در محیط آبی پرداختههاي تجمعی تعدادي از رنگینهبه بررسی ویژگی ]15[ و همکاران 9آنتونوف

اند و اثر عوامل ساختاري و ساختار  را در حضور مواد افزودنی مورد بررسی قرار داده11تیلن بلوتجمعی رنگینه م- خود نیز] 16[

 توسط 13هاي تجمعی رنگینه پایناسیانولبر ویژگی 12بصورتی مشابه اثر حضور مواد فعال سطحی. اندتجمع حاصل را ارزیابی نموده

 با استفاده از ]19 [ و همکاران16و تاهارا] 18[ و همکاران 15رمییِمچنین نِه. است مورد مطالعه قرار گرفته] 17 [ و همکاران14استلریچ

در تمامی مطالعات . اند پرداخته18 و رودامین17هاي اکسازینهایی از خانوادهسنجی به بررسی رفتار تجمعی رنگینههاي طیفروش

                                                                                                                                              
1. Dual fluorescence 
2. Inamdar 
3. Laser dyes 
4. Coumarin 
5. Hanagodimath 
6. Solvent polarity scale 
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هاي ، با استفاده از تئوريدینامیکی مربوطه پارامترهاي ترمو تعیین ثابت تعادل تشکیل تجمع و محاسبهعلاوه برصورت گرفته 

  .گرددحاصل میها در ساختار تجمعی ها و نحوه آرایش مولکولکنش اطلاعات ارزشمندي در مورد انرژي برهم،مربوط

هاي اس از مقی،هاي طیفی و بر مبناي مفهوم رابطه خطی انرژي حلالیتتوان با استفاده از دادههاي فوق میدر کنار مجموعه بررسی

شونده استفاده هاي طیفی حلهاي تاثیر گذار بر ویژگیکنش براي درك بهتر میزان و ماهیت برهم1چند پارامتري قطبیت حلال

آمده بدست انجام شده است که در آن نتایج 3تیوفنیبراي ساختارهاي پلی] 20[ و همکاران 2فالتوسط هایی چنین بررسی. نمود

نیز از مزایاي چنین ] 21[ و همکاران 4فسیکورو .اندهاي پیوند هیدروژنی در فرایند انحلال بودهنشکهمدهنده اهمیت برنشان

نیز رفتار ]  5[ وهمکاران 6مسعود. اند استفاده نموده5هاي فوتوفیزیکی رنگینه مروسیانینروشی براي مطالعه اثرات حلال بر ویژگی

هاي چند پارامتري قطبیت  را با استفاده از مقیاس8ها از خانواده آمینوپیریدین7سولواتوکرومیک طیف جذبی تعدادي از مشتقات آزو

هاي موجود و میزان کنش زمینه را براي درك بهتر برهم،هایی در مجموع چنین ارزیابی.اندحلال مورد ارزیابی قرار داده

به منظور جدید  یکمانجام مطالعات در این راستا . نمایندشونده و حلال فراهم میتاثیرگذاري هر یک در ارتباط با ساختار حل

 بویژه در محیط میزبان یعوامل خارج  نحوه اثرزی و نهمانی و مزبانی مي عوامل ساختاراتها، اثرکنش برهماتی جزئدرك بهتر

 و زبانیعوامل مو انتخاب جدید  باتی سنتز ترکنهیدر زمبدست آمده  اطلاعات ي تا برمبنارسد؛ی به نظر ميضرورناهمسانگرد 

  ]. 22 [ردی صورت گيترقی دقيهاینیبشیها و پ قضاوت،زبانیم– همانی در هنگام کاربرد اثر مزی و نهمانیم

رفتار بر مبناي ها نهی از رنگي تعدادی و تجمعي ساختار،9یکیزیمطالعه خواص فوتوف به رساله نی ا،نیشی پقاتی تحقادامهدر 

ها از اي از رنگینهبدین منظور رفتار طیفی مجموعه. پردازد میعی و بلور ماعی مايهاطیمحدر جذبی و نشري  کیسولواتوکروم

هاي گردد و ساختار طیف میبررسی 11 بلور مایع وهاي مایع حلال در محیط10و آنتراکوئینونآزو  ، کومارین،هاي اکسازینخانواده

ر مورد ارزیابی در روند متغیهاي رنگینه و مورد بر مبناي ویژگیسپس در هر . ردگی قرار میمطالعهثبت شده بطور کیفی مورد 

ماهیت و میزان ی هاي محاسباتی مناسب جهت بررسی کمها، شامل تغییرات محیط حلالی و یا تغییرات غلظت، از روشبررسی

                                                                                                                                              
1. Multiparameter solvent polarity scale 
2. Fall 
3. Polythiophene 
4. Sikurov 
5. Merocyanine 
6. Masoud 
7. Azo 
8. Amino pyridine 
9. Photophysical properties 
10. Anthraquinone 
11. Hydrogel 



  7  مه و تئوريمقد

 
از مجموعه معادلات توسعه یافته هاي حلالی مایع و بلور مایع در بررسی اثرات محیط. گرددهاي بین اجزاء استفاده میکنشبرهم

گردد؛ بعلاوه  جذبی و نشري براي تعیین تغییرات ممان دوقطبی رنگینه مورد نظر استفاده می رفتار سولواتوکرومیکجهت توصیف

مناسبی ابزار ، ها با معادلات چند پارامتري قطبیت حلال این داده1هاي تجربی بدست آمده و تحلیل میزان همبستگیاستفاده از داده

و شناخت بهتر اثر محیط بر پایدارسازي  انتقال الکترونی از حالت پایه به نخستین حالت یکتایی برانگیخته براي درك بهتر فرایند

هاي بکاربرده شده در تعیین ممان بعلاوه قابلیت استفاده از روش  .نمایدشونده در حالت پایه و برانگیخته، فراهم میاجزاء حل

  .گیردهاي بلور مایع مورد ارزیابی قرار مییل میزان همبستگی با معادلات چند پارامتري قطبیت حلال براي محیطدوقطبی و تحل

 قابل ردیابی هستند،  2هایی از نوع دیمربا توجه به اینکه در بازه غلظتی مورد استفاده در مطالعات شیمیایی و زیستی عموماً تنها تجمع

-بدستتجربی  هاي و ابزار مناسب جهت تحلیل طیفشدهي مربوط به تشکیل تجمع دیمر بررسیي تئورهاابتدا زمینهدر این پروژه 

بررسی اثرات گردد جهت هاي طیفی استخراج میاز داده که توسط این ابزار نتایجیگردد، سپس از مجموعه آمده ارائه می

 از مجموعه نتایج ، در هر بخش.گرددها استفاده می تعدادي از رنگینهتجمعی، خواص طیفی و تعیین ماهیت و ساختار تجمعی

 مورد ،هاي ساختاري میزبان و میهمان با ویژگیهاي فوتوفیزیکی رنگینهها، رابطه بین ویژگیآمده براي هر دسته از رنگینهبدست

 و تعیینبکار رفته براي هاي  از مجموعه نتایج حاصل جهت ارزیابی میزان کارآیی و دقت روشتینها در. گیردارزیابی قرار می

طرح کلی روند  .گرددویژه در محیط بلور مایع استفاده میهحلالی مختلف و بهاي ها در محیطکنشهمتحلیل انواع بر تجزیه و

  . گردیده استارائه 1-1شده در شماي هاي انجامبررسی

                                                                                                                                              
1. Correlation 
2. Dimer 
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