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      ���� از ز���� را   ام داد ��ا را ���	م � ی�ر� � .,+ارم *(  )' &� %$#"!  ا�

 �C ? و دAB	@� ? ، <�8=> ;$دن ام، :ا �89م  از 67$ن ا�34 ز����، �1ر0/زا.? DEF �@ ردا���� GHI JKLM ن از��  JN�& �OPQا$R وارم�STا ،JUV
W$X  ن�Y��8>از ز   .را [�\] دJZ ا
  ...Jab/0  ` روح ^�Fم Fود @�   
   �c�8Ud�89م را �e�f ` Jg�&/hi jا$k از  �lر mn م ? و	
�op ش�rTد$s ?.  
   ��t و �uا/vn  <w�& رم�xا�y ن و�&/hi 'z{n از ? �C ارم|A}�~b ��EF.  
� ����� )'��ر��ن  ��ردا�� @�   e�f ` م�� .JUV از :اFان 

	م و %$#"!  روزا�0ون ا��Yن را از ���F ��  0/و��ن :ا را�c�8Ud ? و � از ا��bد �	ا���ر، ��rب �� د��' ����      �op وژ�� �?��Yن F ا���م ا�

Jg?ا$k.  

	م �ن��rب �� د��' ¥�ا¤اد� و ��rب �� د��' �	@� � ز<£  ¢¡� �� و داور ا�� [�ی از ا{���S �	ا@� ،     �op .�8KLM د��	را ¨§$ل � ©ª.  
  .? و ¹º¸�ت k$ب � �rV Fر��ن داA}�~b Jaµ|ارم &�w> �89م � ٨٨و �	و� Kµ´� ¬»��� ورود   Bاز دو��bن ��م F �ز^��² ±°¯®��� ¬»���    
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C-NMR 

 

IR 

ν(NCN) 
p�t &T+�p�t &T+�p�t &T+�p�t &T+� 

 (
°
C) 

 C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7   

2,4,6-Me3pcydH  x~c/Q x~x/٠ xQe/٠ x~�⁄� xQe/~ x~x/٠ xx~/c QQQb x�Q 

3,5-Me2pcydH  x~�/c xxx/� x~e/٠ xQ~/x x~e/٠ xxx/� xxx/x QQ~� xQc 

4-MepcydH x~b/x xx~/� xQ�/x x~�/c xQ�/x xx~/� xxx/~ QQQ� �Q 

3,4,5-MeO3pcydH  x~Q/� �Q/� xb~/e x~c/� xb~/e �Q/� xxQ/Q QQQ� xx~ 

3,5-MeO2pcydH  �c/b �~/� x�x/b x~�/~ x�x/b �~/� xxx/� QQQ� xb� 

pcydH x~�/� xx~/~ xQe/٠ xQ�/� xQe/٠ xx~/e x�e/� QQQ� ~c 

2-ClpcydH x~Q/b xx�/Q xQ�/Q xQx/x xQb/� xx~/e x�e/e QQc~ x�� 

3-ClpcydH x~e/� xx~/c x~Q/e xQx/٠ xQ�/e xxQ/Q x��/� QQ~� x�x 

4-ClpcydH x~�/~ xxb/Q xQe/٠ xQb/٠ xQe/٠ xxb/Q xx�/~ QQ~Q x�� 

2,3-Cl2pcydH x~�/b xxc/x xQe/٠ xQ~/~ x~x/� xx�/b xx�/Q QQ~b xb� 

2,4-Cl2pcydH x~~/Q xx�/c xQ�/� xQb/� xQ�/٠ xx�/~ x��/e QQ~b x�� 

2,6-Cl2pcydH x~~/٠ xQ�/x x~�/Q xQe/Q x~�/Q xQ�/x xxQ/x QQc� xQ� 

2,4,5-Cl3pcyd x~c/Q xx~/� xQ�/Q xQ~/� xQ�/c xxb/� x��/x QQcb x�� 

2,3,4,5-Cl4pcydH x~b/c xx�/� x~x/x xQQ/� x~�/Q xxc/٠ x�e/٠ QQc~ x�e 
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 '����D. ^6( .�B 0)�y >�!  i��� .�,S   ��6i4 ��. 6i,  i� 6���  i!�������  �Bi��5  @i!�   ��6i, &i� )�i2 .� S   ^6i(

 '����D.A  � 
���6(, �������! �, &,��� � 6��� �� � .�{��� .�, ��..  

  Z�ii��,.�� �� �Biik� �ii�B% ��6�ii'4 *m��ii��π  �.�ii+$ .� �. ��ii�B�-6�yCs ii� ��ii��  .�6+�ii!� ^�iiK D� &ii� �ii%�

��6��)� ��64 ���B�-6�y ��% � ���( &+�2 ��. �������!� �� �B�.  

���( 6, ��NK  S�%�������!�"�, ��    &i��k D�  �%�������i!x�c/��  �������i!�  ��i� &i��$ �"�,       �.Bi� .� "ik &i, &i� �i��

����� ��%�����) 6� � S�����6�$ *�+ �5��64 �, wT'� �1 6+$ .��?�! S�B�     �i�.�� �. i��5 @i��AB� .� �������i! ��%.   wTi'�

 �������! ���( �����) ��B, f���%6, ��"�� 6����2 ��H � gK�,π ��64 � ���( &+�2 ���� � �������! ��% �B�]x[.  

$ �����k *�+��� �.B� .���64 ����  ��( ^�2�D� S�����6� ��64 � B$.� @��AB� .� ���� ��%    giK�, �������i! ��%

��64 ��� �.�?  &L�i� D� �������! ��%    i� �i��( &i+�2    �6i����% &i�1)� S�Bi�  i��5  >i%    i� �i�2 ��i�8  �Bi�]x[ .  ��i�

�B���( ��%�����) �B�!�� �.B] &1� ��%�����) ����� �������! ��)�% )  � � D5 &��k D� *����i!B�$ � ( @i��%�6-  i�  �i��, .  &(�iX�

&, ���( &+�2 ��� � ��H � ���AB� �������! ��64 � �����64 .� & �.��� �Bk� *����!B�$ ��%�����) �  � � D5 ��% .!  >�i'�

π 4 9�, ��� ��H � ���"� &���D ���( &+�2 � �������! ��6 >�'�! �, �"�( �B  q�1$.�π � >%�6( �. )5 ���"�     9i � &i� �i��

��)� Z�+��� � @�62 6�'� ��B�K &, q�1$.�� .�6A �����!� �.B� ��6 �6�4]Q[.  
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CH2=CH-NH-C≡N    ↔   CH2=CH-N+-H=C=N- 

 ��� : -Q (^6 �������! ��� � .� �BkB� '����D. ��%]�[.  
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1 DFT-B3LYP , ab Initio MP2 levels 
2 perpendicular 
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ZB�)B� �)�2 .� �. �%   � Z�i2 .� )Bi�)B� ��.� ��6i��)� Z�+��� &�     �6i� &i�)�T� @i!� ^�iH� . l�. D� i�     D� �����i!� S�i%

 *�1��6$�D���� ��6, 
�3��n��.�- �6�4 ��n�fE, ���� 7'�3 f �'�� ��%/ @!� �- �����) u�63� f%�� .,   sN-Bi� #�

 � D� � "�( 7'�3��n��D���� ��% l�. 6� *�3�1$.� h6�4x ��6��)� @!� ZB�)B� .� ]e[.   


����� �%���!  ���B$ ��)�, ��(6G ��8 � 6�'� &�)�T� �D�! Z�+��� ��% &�(64 .�6A &kB$ �.B� ��6��)�  �i�� .  6i���


����� � *�1��6$ 9 � � ��%B� 9 � � ���'% .��.�, �B�!�� �.B]�5 &�)�T� ��6� ���L� gK�, S4I     ZNiL�� �i�)� &, �%

ZNii2 .� �o �ii, ��ii%�� @ii, 6��)�@ii!� ��ii� m�ii, #ii  .>�ii'�! ��NiiK &ii, 
���ii�� ��ii% >�ii'�! ii��(6G �ii�8 ��ii%  �ii%                   

  ��i�%�/ 4    i� &i� ���i'% ��i�6�     ZBi�)B� &�1i� ��Bi? �i���B$    ��i�6�4 ��i%–    . i)5 ��i�%�  �i�%� ��i�� � .   S��ii? .Bi3 &i,

Z�+���  .�, ��4��%�ZB�)B� 9 � .� f �"(� gK�, �% @�1TA  a-� �6 �B�]�[.   

         ��� ������- �- Y 63 D� j3�+�� @ ��% &� @!�  ��%NCN-Cu-NCN fE, 9�,  "iH� ��% iH�� � i� ^�  �Bi� .  wiX��

� ��� S�B� &�?��� ���� .B3 &, *�1��6$ 9 � ��B? 64� &� @!�B �i��( ��%�����) �B�!�� �.B]     ^6i( �� 6i% .� �������i!

 !.6, �.B� � �, �B��5 � ��?�6�4 .�6A ]x�[.   
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���ii�� D� ii%�64 � ��ii��, Z�ii+��� ��ii% �5 .�ii, ��ii�%�  �6��B��B�ii!� �ii, �ii%

                                                 
 

1 communication  
2  DCNQI 
3  Aumuller 
4  Hunig 



 

 

d

M(DCNQI)2  �iii�� �Biii? D� iii� 6��)� @ ��iii%iii� � �iii�%� .   �Biii��5 Z�iii� ��. D� 
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Q��/���� ��/ N��N/  D� 6��� ���� .� 9�� � �� �B��]B�B���! ���/~ �, �"�( @ ��% 9 B�� &k.� Scm-1 ������=σ 

� ���� �. �%�. ����  .��?�! *�KN3� � �%9 .B�, � ���� �B  &� �%�  �, 
� ��%DCNQI   S&i�(64 .�6A �- @��AB� .� &�

   � ��i�( .� 
i� �Bi  6% @)�2 9 � .� &� ��.�� �?�� q�1$.�B  .�i�8 �B�i!�� �.B] f��i-�� �k�    �i, &i�(�  .�i�8   ��6i4

.�� .�6A �������!�]xx  �xQ[.  
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i� S

B$6- l�6- Y 63 D� ���K 9 � S���, ��(6G ��8 @)�2/X �5 .� &� @!� ��� *�1o� "��   i'�� @i)�2 �%  &i���� f �~/x  ��6i, 

>$� 
� �"�6� �D���� �4@!� ��� �6 . ��++L����� ������-   i��(6G �i�8 @)�2 &� ���   D� i��� 
i�   ��i� @i�k   >�+�i'�

Z���,.��  ��%d Z���,.�� �, 
�  ��%pπ  �B��5 Z�� ��. D�DCNQI @!�]xx[.   



 

 

e

  
                                      

 ��� : -_ &�1� .��?�!  ��(DMe-DCNQI)2Cu V�$� ���� .�]xQ[. 
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� &1� *.B� &, ����B$  �sB)�i%    � � ��6i� �i�K �i%B  �B�i!�� �.B]  �i, �Bi    �"i�( ��i% π/ ���i!�  �i�%�,. D    �i����) &i� ��i�

���(  ^B��$�. 9��5���- �, �B��5 �  � ��? ^6( .� �������!)III (�B� &� �.B] "�( &, �����) *m�+��� S�B�~    i��6��)� `i�3 .�
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 ��$�6� ��64NCN � fE, ��B�K &, �.B���%6, �.�6A6, .� 0!��� ���B� &� �.B]f     �6i� i(6�� 6o�i� i'�3��n� ��% .

>% &� )�2 .� f���%6, �, ���D  "�� ZB�)B� �?�� ��6��)� *m�+��� .� �%�����) 9 � S'�3��n� ��%���'% 6o�� .��',]xc[.  

  
)B(                                                                                                       (A)                     

 ��� : -d ���1$.B�&�'% �� ZB�)B� `��E� ��% ��[µ-Dicyd-{(NH3)5 Ru}2][OTs]4.acetone  ��6,S � �B�!� ZB�)B� 6���, �BX�
��� ua2 ��� D� *N�!B$ �B��5���]xc[.   

 ���1$.B� .�A  9 6��, & ��D�k��� >$� 9�,  ��%N(6) , Ru(1) , N(2) , N(5) , N(3)     S�i��( &i+�2 &L�i� �
°xQ  ��B�- & ��D �Ru-NCN S°x�� 1!�L�@!� ��� & .Z���,.�� @)�2 9 � .�HOMOx  6$m�, �- �����) D�>% 9    �i, ��i�B-

 Z���,.��dπ � ���� �. ^B��$�. .� &� �%�  ��� :-e  @!� ��� ���� f ���]xc[.  

 
 ��� : -e >%  Z���,.�� ���B-HOMO Z���,.�� �, �- �����)  ��%dπ ^B��$�.]xc[.    
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