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دسفبصگبصدسزنْسدّآةNNثشایهذل6H5F(تؼبدلاتثِیٌَؽذٍّزبلتگزاس14-4ؽکل)

 عطر ..B3LYP/6-311++G(d,p)دس

131 

دسفبصگبصدسزنْسدّآةNOثشایهذل6H5Fزبلتگزاس(تؼبدلاتثِیٌَؽذ15ٍّ-4ؽکل)

 عطر B3LYP/6-311++G(d,pدس

134 

دسفذبصگذبصدسزنذْسدّآةCNثذشایهذذل6H5F(تؼبدلثِیٌَؽذٍّزبلتگذزاس16-4ؽکل)

.B3LYP/6-311++G(d,p)دسعذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذذطر

135

فبصگبصدسزنْسعَدسCOثشایهذل6H5F(تؼبدلاتثِیٌَؽذٍّزبلتگزاس17-4ؽکل)

 عطر دس .B3LYP/6-311++G(d,p)آة

139 
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دسفبصگبصدسزنْسعNNَثشایهذل6H5F(تؼبدلاتثِیٌَؽذٍّزبلتگزاس18-4ؽکل)

 عطر دس .B3LYP/6-311++G(d,p)آة

141 

دسفبصگبصدسزنْسعNOَثشایهذل6H5F(تؼبدلاتثِیٌَؽذٍّزبلتگزاس19-4ؽکل)

دس آة B3LYP/6-311++G(d,p)عطر

145 

دسفبصگبصدسزنْسعَآةCNثشایهذل6H5F(تؼبدلثِیٌَؽذٍّزبلتگزاس21-4ؽکل)

  عطر B3LYP/6311++G(d,p)دس

146
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 فِشعت جذّل ُب

 صفحَ          ػٌْاى                                                                                             

( 1-4خذّل )  تْتْهشُبی تشهْدیٌبهیکی دس-5 ُیذسّکغی-6تْاثغ فلْئْسّعیتْصیي

ّعشی B3LYPعطر

G(d,p.....................................................................................87++311-6پبیَ)

فلْئْسّعیتْصیي-5ُیذسّکغی-6(همبدیشپبیذاسیًغجیُشیکاصتْتْهشُبی2-4خذّل)

ًغجتثَ

(6H5F(8پبیذاستشیيتْتْهشدسعطرB3LYPّ(َ311-6عشیپبی++G(d,p..........89 

دس3-4خذّل) هْلکْلی دسّى خبرثَ ًیشُّبی زنْس ثَ هشثْه ُبی پیًْذ هْل همبدیش )

عبختبسُبیاّلیَّ

 111......................فلْئْسّعیتْصیي-5ُیذسّکغی-6هسقْلدسفبصگبصثشایتْتْهشُبی

 112..........................................................................................(3-4اداهَخذّل)

ًیش4ّ-4خذّل) زنْس ثَ هشثْه ُبی پیًْذ هْل همبدیش دس( هْلکْلی دسّى خبرثَ ُبی

عبختبسُبیگزاسدسفبص

 113.........................................فلْئْسّعیتْصیي-5ُیذسّکغی-6گبصثشایتْتْهشُبی

 114..........................................................................................(4-4اداهَخذّل)

 115..........................................................................................(4-4اداهَخذّل)

 118...................................(تمغینثٌذیتؼبدلاتثشاعبطهذلُبیعبختبسی5-4خذّل)

COهذلعبختبسی6H5Fتتْتْهش(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلا6-4خذّل)

دسفبصگبص

 KCal / Mol............121ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p(ثذّىزنْسآةدسعطر

NNهذلعبختبسی6H5F(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش7-4خذّل)

دسفبصگبص

 KCal / Mol...........123ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p(ثذّىزنْسآةدسعطر

NOهذلعبختبسی6H5F(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش8-4خذّل)

دسفبصگبص



 ع

 

 KCal / Mol..........127ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p(ثذّىزنْسآةدسعطر

CNهذلعبختبسی6H5F(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش9-4خذّل)

دسفبصگبصثذّى

 KCal / Mol...................128ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p(زنْسآةدسعطر

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش11-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

COدسفبصگبصدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol...........................................................................................................143 

تشه11ْ-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ هذلعبختبسی6H5Fدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش(

NNدسفبصگبصدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,pثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................145 

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش12-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

NOدسفبصگبصدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)غتثشزKCal / 

Mol...........................................................................................................149 

CNهذلعبختبسی6H5F(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش13-4خذّل)

دسفبصگبصدس

 KCal / Mol.............151ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)زنْسیکآةدسعطر

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش14-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

COدسفبصگبصدسزنْسدّآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................164

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش15-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

NNدسفبصگبصدس

 KCal / Mol..............166ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)زنْسدّآةدسعطر

همبدیشتْاثغ16-4خذّل) تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش( هذلعبختبسی6H5Fعیٌتیکیّ

NOدسفبصگبصدس

 KCal / Mol...............171ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)زنْسدّآةدسعطر



 ف

 

CNهذلعبختبسی6H5F(همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش17-4خذّل)

دسفبصگبصدس

 KCal / Mol...............171ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)زنْسدّآةدسعطر

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش18-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

COدسفبصگبص

 KCal / Mol..........185ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)دسزنْسعَآةدسعطر

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش19-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fذلعبختبسیه

NNدسفبصگبصدسزنْسعَآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................187 

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش21-4خذّل) همبدیشتْاثغعیٌتیکیّ )6H5Fهذلعبختبسی

NOدسفبصگبصدسزنْسعَآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................191 

CNهذلعبختبسی6H5Fمبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش(ه21-4خذّل)

.KCal / MolثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)دسفبصگبصدسزنْسعَآةدسعطر

192 

( 22-4خذّل تْتْهشُبی تشهْدیٌبهیکی تْاثغ .)6- عطر-5ُیذسّکغی دس فلْئْسّعیتْصیي

B3LYPَ311-6ّعشیپبی++G(d,p)154........................زلالثشزغتُبتشی.ّفبص 

فلْئْسّعیتْصیي-5ُیذسّکغی-6(.همبدیشپبیذاسیًغجیُشیکاصتْتْهشُبی23-4خذّل)

دسG(d,p)++311-6 ّعشیپبیB3LYPَپبیذاستشیيتْتْهشدسعطر6H5F(6)ًغجتثَ

 156......................................................................................................فبصزلال.

هذلعبختبسی6H5Fش(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْه24-4خذّل)

COدسفبصزلالثذّىزنْسآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................158 

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش25-4خذّل)

NNدسفبصزلالثذّىزنْسآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................158 



 ؿ

 

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش26-4)خذّل

NOدسفبصزلالثذّىزنْسآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................159 

تشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش27-4خذّل) تْاثغعیٌتیکیّ همبدیش  .)6H5Fهذلعبختبسی

CNنْسآةدسعطردسفبصزلالثذّىزB3LYP/6-311++G(d,p) ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................161 

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش28-4خذّل)

COدسفبصزلالدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................162 

هذلعبختبسی6H5Fْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشه29-4خذّل)

NNدسفبصزلالدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................163 

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش31-4خذّل)

NOدسفبصزلالدسزنْسیکآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)شزغتثKCal / 

Mol............................................................................................................163 

CNهذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش31-4خذّل)

 یکآةدسعطر دسزنْس فبصزلال  / KCalثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)دس

Mol............................................................................................................164 

سیهذلعبختب6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش32-4خذّل)

COدسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................166 

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش33-4خذّل)

NNدسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p) ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................166 

NOهذلعبختبسی6H5Fیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش(.همبد34-4خذّل)

 KCal / Mol.167ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)دسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطر



 ق

 

CNهذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلتْتْهش35-4خذّل)

 KCal / Mol.168ثشزغتB3LYP/6-311++G(d,p)دسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطر

هذلعبختبسی6H5F(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلاتتْتْهش33-4خذّل)

NNدسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p)ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................166 

هذلعبختبسی6H5Fتْتْهش(.همبدیشتْاثغعیٌتیکیّتشهْدیٌبهیکیتؼبدلات33-4خذّل)

NNدسفبصزلالدسزنْسدّآةدسعطرB3LYP/6-311++G(d,p) ثشزغتKCal / 

Mol............................................................................................................166 
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 فِشعت ًوْداس ُب

 ػٌْاى                                                                                                           صفحَ

 86.....................دسفبصگبصثذّىزنْسآة6H5Fتپبیذاسیتْتْهشُبی(تشتی1-4ًوْداس)

 114..................................ثذّىزنْسآة6H5FثشایتؼبدلاتIRC(.ًوْداس2-4ًوْداس)

 125....................دسزنْسیکهْلکْلآة6H5FثشایتؼبدلاتIRC(.ًوْداس3-4ًوْداس)

 135......................دسزنْسدّهْلکْلآة6H5FثشایتؼبدلاتIRC(.ًوْداس4-4ًوْداس)

147......................دسزنْسعَهْلکْلآة6H5FثشایتؼبدلاتIRC(ًوْداس5-4ًوْداس)

151....(.سًّذپبیذاسیتؼبدلاتسفتکَثبدّهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ6-4ًوْداس)

151(.سًّذپبیذاسیتؼبدلاتهغیشسفتکَثبعَهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ7-4ًوْداس)

152پبیذاسیتؼبدلاتهغیشثشگؾتکَثبدّهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ(.سًّذ8-4ًوْداس)

153(.سًّذپبیذاسیتؼبدلاتهغیشثشگؾتکَثبعَهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ9-4ًوْداس)

 157...............دسفبصزلالثذّىزنْسآة6H5F(.تشتیتپبیذاسیتْتْهشُبی11-4ًوْداس)

 161.............................ثشایپبیذاستشیيتؼبدلثذّىزنْسآة.IRC.ًوْداس(11-4ًوْداس)

 164ثشایپبیذاستشیيتؼبدلدسزنْسیکهْلکْلآةدسفبصزلال.IRC(.ًوْداس12-4ًوْداس)

 168ثشایپبیذاستشیيتؼبدلدسزنْسدّهْلکْلآةدسفبصزلال.IRC(.ًوْداس13-4ًوْداس)

 171تؼبدلاتسفتکَثبدّهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ..(.سًّذپبیذاسی14-4ًوْداس)

 172(.سًّذپبیذاسیتؼبدلاتهغیشسفتکَثبیکهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ..15-4ًوْداس)

 173(.سًّذپبیذاسیتؼبدلاتهغیشثشگؾتکَثبدّهْلکْلآةکوتشیيعذاًشژیساداسًذ..16-4ًوْداس)

)ًو سا17-4ْداس اًشژی عذ کوتشیي آة یکهْلکْل ثب کَ ثشگؾت هغیش تؼبدلات پبیذاسی سًّذ .)

 174داسًذ...
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 کیذٍچ

ثَ هشثْه عیٌتیکی ّ تشهْدیٌبهیکی همبدیش تسمیك ایي تْتْهشدس ُبی ّاکٌؼ گزاس ُبی -6زبلت

دسزنْسیکتبعَثذّىهْلکْلآة،ّّزلالفلْئْسّعیتْصیيدسدّثخؼفبصگبص-5ُیذسّکغی

G(d,p)++311-6ّعشیپبیB3LYPَهْلکْلآةثباعتفبدٍاصهسبعجبتهکبًیککْاًتْهیدسعطر

اصسّ اعتفبدٍ ثب عبختبسُبیگزاس QST2ُبیػتؼییيگشدیذ. ّQST3عپظفست ثذعتآهذًذ.

 سدتبییذلشاسگشفت.هIRCْعبختبسُبیزبلتگزاسثذعتآهذٍثباعتفبدٍاصهسبعجبتفشکبًغیّ

 ثیي 11دس عبختبس -6تْتْهش -5ُیذسّکغی تْتْهش ّ6H5F(8)فلْئْسّعیتْصیي، پبیذاستشیي

6H5F(4).ًبپبیذاستشیيتْتْهشُبُغتٌذ

دسفبصگبصثبافضایؼیکتبدّتؼبدلهستول21اصًتبیحهسبعجبتًؾبىهیدُذکَثشایثیؾتشتؼبدلات

افضایؼعْهیيهْلکْلایيسًّذهْلکْلآةهمبدیشاًشژی ثب اهب اًذ ثطْسچؾوگیشیکبُؼیبفتَ ُب

کبُؾیدسهمبدیشاًشژی،دیگشهؾبُذًٍویؽْد.



تْتْهشی،زبلتگزاس،همبدیشتشهْدیٌبهیکیّعیٌتیکی،پبیذاسیکلیذ ّاژٍ :




