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 تشكر و قدرداني

سپاس آفريننده بي همانندي كه در كنار تجربه و دانش اساتيد محتـرم، بـر علـم و انديشـه ام     

  .تابندگي بخشود

دانش و دكتر دهستاني كه با  خانم با تقدير و تشكر شايسته از استاد فرهيخته و فرزانه سركار

اكمـال   اتمام ودوران تحصيل و در اينجانب در همواره راهنما و راه گشاي  صدر، آگاهي و با سعه

  . ندپايان نامه بوده ا

  هميشه توسن انديشه ات مظفر باد                مقامت ز عرش برتر باد استاد عزيز

داوران محترم جناب آقـاي دكتـر اسـلامپور، جنـاب آقـاي دكتـر قـائمي و         سپاس بيكران بر

  .ي دكتر حسيني كه زحمت داوري و تصحيح پايان نامه را متحمل شدندجناب آقا

، جنـاب آقـاي دكتـر طـاهر     توكلي نژاد رياسـت محتـرم بخـش شـيمي    دكتر از سركار خانم 

را  كمـال تشـكر   رياست محترم دانشكده علوم و جناب آقاي دكتر ولي نماينده تحصيلات تكميلي

  .دارم

ي و دكتر راضي، بقاي عمر، سلامتي و تندرسـتي  ر نقيبدكتبه روح پر فتوح  با درود فراوانو 

  .همه اساتيد محترم را از خداوند متعال خواستارم
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 چكيده

، كلر استراتوسفر مي باشند كه مي توانند موجب تخريـب  اصليآلكان هاي حاوي كلر منبع 

بـه عنـوان    هيدروكربن در جو اسـت و توجـه زيـادي را    متيل كلريد فراوان ترين .لايه اوزون شوند

  هيدروكسـيل   راديكـال  .جلب كـرده اسـت  يك منبع طبيعي از اتم هاي كلردار در لايه استراتوسفر 

در  .كنـد  حـذف  و تجزيـه را ) متيل كلريد از جمله(ي آلوده كننده هوا  گازها از بسياري مي تواند

سطح انرژي و به صورت نظري مطالعه  OHبا  CH3Clواكنش  1سازو كارو سينتيك  ،اين پايان نامه

براي اولين بـار  . بررسي شده است G2MP22پتانسيل براي تمام مسيرهاي ممكن با استفاده از روش 

ثابت هاي سرعت براي كانال ها كه . سينتيك و سازوكار اين واكنش با جزئيات بررسي شده است

 3مـاركوس  –كاسـل   -رامسپرگر  - رايسنظريه منجر به توليد محصولات مختلف مي شود توسط 

(RRKM)  كانـال  نتايج نشان مي دهد كه . كلوين انجام شده است 2000تا  200در محدوده دمايي

شيوه هاي ارتعاشي مورد بررسي قرار گرفتند كه سپس . شدن هيدروژن مي باشد اصلي، كانال جدا

ايـن تجزيـه   . ارتباط بين واكنشگرها، حالت هاي گذار، حدواسط ها ومحصولات را نشان مي دهند

 .وتحليل نشان مي دهد كه سازوكار ارائه شده صحيح مي باشد

 4نيتـروزو دي متيـل آمـين    –  Nنتيك و سـازوكار واكـنش تشـكيل   در كار بعدي براي اولين بار سي

)(NDMA كه آبجو ممكن حاوي مقادير بسيار به خوبي شناخته شده  .از گرامين مطالعه شده است

 نيتـروژن بـا آلكالوئيـدهاي    هـاي  واكـنش اكسـيد    .باشـد ) ماده سـرطانزا بسـيار فعـال   ( NDMAكم 

 

-1 Mechanism 
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  كـردن بـه عنـوان مسـير عمـده بـراي تشـكيل        در طـي مرحلـه خشـك   ) گرامين و هوردنين(خاص 

 N – واكـنش  سـازو كـار   تـلاش شـده كـه     در اين كار،. نيتروزوآمين ها در آبجو تاييد شده است

پبشـنهاد   NO+مسير واكنش مرحله به مرحله براي واكـنش گـرامين بـا     بررسي شود و به اين منظور

كلـوين محاسـبه شـده     360تـا   290در محـدوده دمـايي    NDMAدرصد تشكيل سپس . شده است

به منظور تعيين مسير واكنش براي تمـام  . اين محاسبات در فاز گازي و محلول انجام شده اند. است

در ايـن مطالعـه از مـدل هـاي     . حالت هاي گذار محاسبات مختصه ذاتي واكنش انجام شـده اسـت  

اسـتفاده شـده   ) DPCM( 2ذير دي الكتريـك و پيوسته قطبش پ) PCM( 1حلال پيوسته قطبش پذير

   .توافق خوبي دارندبا نتايج تجربي نتايج حاصل . است

  ، محاسبات آغازين، گـرامين، G2MP2چند كانالي، روش  RRKMنظريه : كليد واژه ها

 N – نيتروزو دي متيل آمين.  
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