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 ظپبظگصازی

عپبعگضاسو کّ ػهًى آيٕخت  ضب اهبهیبىظؼید زدکتس  آلبی اص اعتبد ساًُْبی گشايی ٔ ثضسگٕاسو خُبة

ْبی ٔ يشا ػًشی سْیٍ يُت خٕیؼ عبخت اص ایٍ سٔ خبنقبَّ تشیٍ ٔ ثبلاتشیٍ يشاتت ايتُبٌ ٔ عپبط

ثّ ػُٕاٌ  احعبى شاُدی دکتسداسو. اص اعبتیذ اسخًُذو خُبة آلبی خٕیؼ سا ثّ يسنشؽبٌ تمذیى يی

کّ صزًت يطبنؼّ ٔ دأسی پبیبٌ َبيّ سا ثش ػٓذِ  ظید فساهسش طیبزی دکتس آلبی اعتبد يؾبٔس ٔ خُبة

 ًَبیى.داؽتُذ، تؾکش ٔ لذسداَی يی
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 چکیدٍ

 ییصاگضیُی ٔاکُؼ زهمّثش سٔی عیُتیک ٔ خٓت BF3، BCl3،  BBr3 دس ایٍ تسمیك اثش اعیذْبی نٕئیظ

يطبنؼّ *B3LYP/6-31G ثیٍ آصیذٔ ثُضٌ ٔ آکشٔنئیٍ ثقٕست تئٕسی دس عطر يسبعجبتی لطجیدٔ-1،3

دْذ دس زبنیکّ ٔاکُؼ کبتبنیض َؾذِ يٕسد يطبنؼّ ثقٕست یک ٔاکُؼ غیش يی ؽذِ اعت. َتبیح َؾبٌ

ؽٕد، ٔاکُؼ کبتبنیض ؽذِ ثب اعیذْبی دسخّ َبًْضيبَی پبئیٍ اَدبو يی یگضیٍ ٔ داسالطجی، غیش خٓت

ؽٕد. ػلأِ ثش گضیٍ ٔ داسای دسخّ َبًْضيبَی ثبلا اَدبو يینٕئیظ ثقٕست یک ٔاکُؼ لطجی، خٓت

یبثذ ٔ فؼبنیت ایٍ، عذ پتبَغیم ٔاکُؼ دس زنٕس اعیذْبی نٕئیظ ثقٕست لبثم تٕخٓی کبْؼ يی

دٔعتی آکشٔنئیٍ ٔ دس َتیدّ کبْؼ عذ ضٔسْب دس خٓت افضایؼ خبفیت انکتشٌٔکبتبنیغتی ایٍ کبتبنی

گضیُی دس ایٍ خٓت . BBr3 > BCl3 >BF3یبثذ:پتبَغیم ٔاکُؼ ثب افضایؼ اَذاصِ اتى ْبنٕژٌ افضایؼ يی

ْبی کبتبنیض ؽذِ ثدبی اثشات انکتشَٔی تست کُتشل اثشات دافؼّ فنبیی ثیٍ کبتبنیضٔس ٔ ٔاکُؼ

ثش سٔی عیُتیک ٔ خٓت گضیُی ٔاکُؼ  اثش زلال ،ػلأِ ثش ایٍ لشاسداسد. ُیم سٔی آصیذاعتخلاف ف

ِ دس زنٕس کبتبنیضٔسْبی اعیذ نٕئیظ ثشسعی ؽذ دٔ لطجی يٕسد يطبنؼّ دس غیبة ٔ-1،3ی یصازهمّ

 .اعت

ْبی ٔاکُؼ لطجی؛ آصیذٔثُضٌ؛ آکشٔنئیٍ؛ خٓت گضیُی؛ ؽبخـدٔ-1،3 ییصازهمّ ُب: کلید ّاژٍ

 تٕاثغ پبس ؛ DFTیشیپز
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 فِسظت هطبلت

 صفحَ ػٌْاى

 1 چکیذِ

 2 لطجیدٔ 1ٔ3 ییصاْبی زهمّٔاکُؼ فقم أل:

 3 يمذي1-1ّ 

 5 عیکهی ْبی پشیٔاکُؼ 1-2

 6 ی ثمبی تمبسٌ أسثیتبنی َظشیّ 1-2-1

 15 َٕسی  ْبیٔاکُؼ 1-2-2

 16 ی أسثیتبل يٕنکٕنی پیؾتبصَظشیّ 1-2-3

 11 ی زبنت گزاس آسٔيبتیکَظشیّ 1-2-4

 13 ییصاْبی زهمّٔاکُؼ 1-3

 13 جیلطدٔ -1،3 ییصاْبی زهمّٔاکُؼ1-3-1

 22 خٓت گضیُی ٔ ؽیًی فنبیی1-3-2

 25 لطجیدٔ -1،3 ییصازهمّْبی ٔاکُؼدعتّ ثُذی  3 -1-3

 21 اثشات انکتشَٔی 4 -1-3

 22 اثشات فنبیی 1-3-5
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 23 زنٕس اعیذ نٕئیظ 1-3-6

 33 لطجیدٔ 1،3 ییصاْبی زهمّٔاکُؼ يشٔسی ثش ثشخی اص يطبنؼبت اَدبو ؽذِ ثش سٔی 1-4

 23 ْبی يسبعجبت کٕاَتٕيیسٔػ :فقم دٔو

 53 يمذيّ 2-1

 53 سٔػ يذنغبصی کبيپیٕتشی 2-2

 52 ْبی آغبصیٍسٔػ 2-2-1

 52 فبک-ْبی ْبستشیسٔػ 2-2-1-1

 55 ْبی ثغتگی انکتشٌٔ (فبک خذیذ ) سٔػ-سٔػ ْبستشی 2-2-1-2

 56 ْبی ثغتگی ٔسدؽیسٔػ 2-2-1-2-1

 Moler-Plesset 51   تئٕسی اختلال 2-2-1-2-2

 63 سٔػ تبثغ چگبنی 2-2-2

 63 ْبی پبیّعشی 2-2-3

 62 تٕاثغ َٕع اعهیتش 2-2-3-1

 65 تٕاثغ گٕعیٍ 2-2-3-2

 66 عشی پبیّ زذالم 2-2-3-3

 61 ْبی پبیّ دٔتبیی صتبعشی 2-2-3-2

 61 عشی پبیّ ظشفیتی ؽکبفتّ 2-2-3-5

 62 تٕاثغ پبیّ َفٕری 2-2-3-6

 63 لطجیذِ تٕاثغ پبیّ 2-2-3-1

 13 يؼشفی چُذ يسبعجّ آغبصیٍ 2-2-2

 11 ایيسبعجبت تک َمطّ 2-2-2-1

 11 عبصی ُْذعیيسبعجبت ثٓیُّ 2-2-2-2

 12 يسبعجبت فشکبَظ 2-2-2-3

 12  ؽشذ يشازم یک اخشای آغبصیٍ 2-2-5

 13  ْبی ؽیًی کٕاَتٕيی آغبصیٍفشمیّ 2-2-6

 13  کبسثشدْبی سٔػ آغبصیٍ 2-2-1

 12  ْب، َکبت لٕت ٔ اػتجبس ؽیًی کٕاَتٕيی آغبصیٍيسذٔدیت 2-2-2
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 Gaussian  15  ثشَبيّ 3 -2-2

 15  ْبی َیًّ تدشثیسٔػ 2-2-13

 11  َشو افضاسْبی ؽیًی کٕاَتٕيی 2-3

 13  ثسث ٔ َتیدّ گیشی فقم عٕو:

 23  يمذي3-1ّ

 21  يؼشفی ٔاکُؾگشْب ٔ ٔاکُؼ 3-2

 22  يسبعجبت 3-3

 23  ث ٔ َتیدّ گیشیثس 3-2

 33  اثش زلال 3-5

 32  َتیدّ گیشی 3-6

 33  پیؾُٓبدات 3-1

 32 ْبپیٕعت

 135     فٓشعت يُبثغ

 112 چکیذِ اَگهیغی
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 ُبفِسظت جدّل

 صفحَ ػٌْاى

 21   دٔلطجي-3،1تشكیجبت (. 1-1)خذٔل

ٔ  ( a.uثش زغت) µم ؽیًیبیی(، پتبَغی auزغت ثش)HOMO،  LUMO ْبیاَشژی .(2-1)خذٔل

 DZMٔ  ثشای (eV ثش زغت  ωدٔعتی عشتبعشی )( انکتشa.uٌٔ  ثش زغت ηعختی ؽیًیبیی )

MA  

31 

ْبی ٔ اَشژی(ΔE,Kcal/mol)  ،( auزغت ثش) E اَشژی کمB3LYP/6-31G(d)  .(3-1)خذٔل

  DZMٔMA ثیٍ  DC13 دسگیش دس دٔ يغیش ایضٔيش خٓتی ٔاکُؼ ثبثت َغجی يشثٕه ثّ َمبه

33 

ی دٔ لطجیئصاثیش اعیذ نٕئیظ دس زهمّأت(. 2 - 1)خذٔل  32 

-ٔ انکتشٌٔ (au ثش زغت η)عختی ؽیًیبیی ، (au  ثش زغت )µ  پتبَغیم ؽیًیبیی(. 5-1)خذٔل

ثشای َیتشٌٔ، آکشٔنئیٍ ٔ عّ اعیذ نٕئیظ کئٕسدیُّ ؽذِ ثّ  eV)ثش زغت  ω) دٔعتی عشتبعشی

 آکشٔنئیٍ

21 

 ΔE)) ْبی َغجیٔ اَشژی  au)زغت ثش(E  ْبی کم اَشژیB3LYP/6-31G(d)  .(6-1)خذٔل

,Kcal/mol دسگیش دس يغیش ایضٔيش خٓتی اَذٔ ثشای  ایغتبکهشٔيتبٌ ثشای َمبه دی ٔ فبص گبص دس

 LA، دس غیبة ٔ دس زنٕس 2کشٔنئیٍ آٔ  1ثیٍ َیتشٌٔ  DC13ٔاکُؼ 

22 

-DC بی ایضٔيش خٓتی دسگیش دس ٔاکُؼTSْثشای  َغجی ْبی آصاد گیجظ. اَشژی(1-3)خذٔل

 ثیٍ آصیذٔثُضٌ ٔ آکشٔنئیٍ LAکبتبنیض ؽذِ  3،1

25 

 LA تٕعوکبتبنیض ؽذِ  DC-3،1ثشای ٔاکُؼ  LA-آکشٔنئیٍی َیًّ . ثبس خبنـ دس(2-3)خذٔل

 ثیٍ آصیذٔثُضٌ ٔ آکشٔنئیٍ

21 

، η ختی ؽیًیبیی،، عµ(، پتبَغیم ؽیًیبیی انکتشَٔی، Hε، Lε) FMOْبی . اَشژیی(3-3)خذٔل

آصیذٔثُضٌ،  یپبیّ زبنت ثشای ،N عشتبعشی، دٔعتیْغتّ ٔ ،ωدٔعتی عشتبعشی، انکتشٌٔ

 LA-ْبی آکشٔنئیٍآکشٔنئیٍ، ٔ کًپهکظ

21 

ْبی َٕکهئٕفیهی ٔ انکتشٔفیهی . تٕاثغ پبس َٕکهئٕفیهی ٔ انکتشٔفیهی ثّ ًْشاِ ؽبخـ(2-3)خذٔل

ثیٍ آصیذٔثُضٌ ٔ کًپهکظ LA تٕعوکبتبنیض ؽذِ  DC-3،1ثشای اتى ْبی دسگیش دس ٔاکُؼ  يسهی

 LA -ْبی آکشٔنئیٍ

23 
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-DCْببی ایضٔيبش خٓتبی دسگیبش دس ٔاکبُؼ TSثبشای  َغبجی ْبی آصاد گیجظاَشژی .(5-3)خذٔل

 کهشٔيتبٌدس زلال دی ثیٍ آصیذٔثُضٌ ٔ آکشٔنئیٍ LA تٕعو کبتبنیض ؽذِ 3،1

 

33 
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 فِسظت ؼکل ُب

 صفحَ  ػٌْاى

 2 ى ًْبُْگغيکبَی(. 1-1)ؽکم

 2 پیدسى پیغيکبَی (.2-1)ؽکم

اٌعطٕذ اَشژی ٔ ػُبفش تمبسٌ ثٕتبدی(. 3-1) ؽکم  1 

 3 عیکهٕثٕتٍ -اٌ ًَٕداس عطٕذ اَشژی ٔ ػُبفشتمبسَی ثٕتبدی (.2-1)ؽکم

 11 عیکهٕ ثٕتٍ -اٌدیًَٕداس ًْجغتگی ثب چشخؼ ًْغٕ، ٔاکُؼ زشاستی ثٕتب(. 5-1)ؽکم

 13 عیکهٕ ثٕتٍ -اٌدیًْغٕ، ٔاکُؼ زشاستی ثٕتبًَٕداس ًْجغتگی ثب چشخؼ َب (.6-1)ؽکم

 12 عیکهٕ ثٕتٍ( -اٌ ی ػذو تمبهغ )ٔاکُؼ زشاستی ثٕتبدیلبػذِ (.1-1)ؽکم

ؽًبی ٔاکُؼ َٕسی(. 2-1)ؽکم  16 

ْبي  تبلدٔلطجي ثشاعبط َظشیّ أسثی-3،1ي یافضا گضیُي زهمّ ثیُي خٓت پیؼ (.3-1)ؽکم

( دس داخم پشاَتض  eVزغت دُْذِ )ثش ي ٔاكُؼ HOMO ٔ LUMO  يٕنكٕني يشصي. اَشژي 

 ركش ؽذِ اعت

25 

يٕنکٕنی ْبی لطجی ثش اعبط أسثیتبلدٔ -1،3 ْبیدعتّ ثُذی ٔاکُؼ(. 13-1)ؽکم

 يشصی 

21 

 کٍنآکئٕسدیُّ ؽذٌ اعیذ نٕئیظ ثب  ْبی يشصی دس اثشتغییش دس أسثیتبل(. 11-1)ؽکم

 لطجی )ساعت( )چپ( ٔ ثب دٔ

33 

لطجی دٔ-1،3ی یصا، ثشای ٔاکُؼ زهمKcal/molّزغت  اَشژی، ثش ًَبیؼ .(12-1)ؽکم

 DZM ٔMA ثیٍ 

32 

-دٔ -1،3 ییصاثشای يغیش استٕ ٔاکُؼ زهمB3LYP/6-31G(d،  IRCّ) .(13 -1)ؽکم

  لطجی

33 

يغیش ایضٔيش خٓتی ثشای دسگیش دس دٔ  TSعبختبسْبی  B3LYP/6-31G(d) .(14-1)ؽکم

اَذ. دادِ ؽذِ Åْب ثش زغت . فبفهDZM ٔAMّ  لطجی ثیٍدٔ-1،3ی یصأاکُؼ زهمّ

 .اَذداخم کشٔؽّ دادِ ؽذِ ذپیَٕ یْبيشتجّ

32 

 HOMO(DZM) ٔ  LUMO(MA)  35 ْبی يشصی:. مشایت أسثیتبل(15-1)ؽکم

ω دٔعتی يٕمؼی،. ْغتّ(16-1)ؽکم
-
K ثشای يشاکض ، DZMٔ 35دٔعتی نکتشٌٔا 
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ωيٕمؼی،
+

K ، يشاکض ثشای MA   

f. تٕاثغ فٕکٕئی َٕکهئٕفیهی، (11-1)ؽکم
-
k ٌٔدٔعتی يسهی ٔ يمبدیش انکتشٌٔ 1، دس َیتش

kω، کًپهکظ آکشٔنئیٍ ،2آکشٔنئیٍ دس ٔ-AlCl3 

21 

ْبی ثشای ٔاکُؼ ،Kcal/molيتبٌ ثش زغتکهشٔاَشژی، دس دی ًَبیؼ .(12-1)ؽکم

  AlCl3(b) ثب ٔ کبتبنیض ؽذِ ((a لطجی کبتبنیض َؾذِدٔ -1،3ی یصازهمّ

22 

 -B3LYP/6  دسگیش دس ایضٔيش خٓتی اَذٔ ثٓیُّ ؽذِ تٕعو TS . عبختبسْبی(13-1)ؽکم

G(d)  ٌْٔب ثش زغت. فبفه2ّٔ آکشٔنیٍ  1ثشای ٔاکُؼ ثیٍ َیتش Å ِاَذ. يشتجّدادِ ؽذ-

 .اَذْبی پیَٕذ داخم کشٔؽّ دادِ ؽذِ

23 

دس غیبة کبتبنیضٔس  (Dph)کشٔنئیٍآٔ (D) ثیٍ آصیذٔثُضٌ DC-3،1. ٔاکُؼ (1-3)ؽکم

LA ثبلا( ٔ دس( بتبنیضٔسک.زنٕس  LA)ٍپبیی(     

22 

، ساعت، )5،1TS (، چپ، ٔ)2،1TS ((. عبختبسْبی ُْذعی ثٓیُّ ؽذِ ثشای 2-3ؽکم)

شٔنئیٍ ًْشاِ ثب ثیٍ آصیذٔثُضٌ ٔ آک DC3،1-ی بتبنیض َؾذِک ییصادسگیش دس ٔاکُؼ زهمّ

 ذیذ تؾکیم ؽذِخ ( يشثٕه ثّ پیَٕذْبی عیگًبیd2ٔ d1 ْبی )هٕل

22 

ْبی ایضٔيش خٓتی دسگیش دس ٔاکُؼ TSعبختبسْبی ُْذعی ثٓیُّ ؽذِ ثشای  .(3-3)کمؽ

-DC3،1 ِصیذٔثُضٌ ٔ آکشٔنئیٍ ؽبيم هٕل پیَٕذْبی یگبَّ خذیذ تؾکیم آ یٍث ةکبتبنیض ؽذ

 Åزغت  ثشd∆ ، ؽذِ ٔ يیضاٌ غیش ًْضيبَی

26 
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 فِسظت پیْظت ُب
    

 صفحَ ػٌْاى

 ٔ يدًٕػّ پبیّ B3LYPيسبعجّ ؽذِ ثب سٔػ  آصیذٔ ثُضٌ . اهلاػبت تشيٕدیُبيیکی1پ

G*31-6 

35 

 ٔ يدًٕػّ پبیّ B3LYPآکشٔنئیٍ يسبعجّ ؽذِ ثب سٔػ  . اهلاػبت تشيٕدیُبيیکی2پ

G*31-6 

36 
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 هقده1-1َ

 تٕاٌ ثّ دٔ گشِٔ تمغیى کشدؽٕد سا يیْبیی کّ دس آَٓب ثیؾتش اص یک پیَٕذ گغغتّ یب تؾکیم يیٔاکُؼ

چُیٍ  افتذتفبق يیا [13] ، ٔاکُؼ دس یک يشزهّ ٔ اص هشیك یک زبنت گزاسدس أنیٍ گشِٔ .[2]

َؾبٌ دادِ ؽذِ  1-1ْب دس ؽکم ًَٕداس اَشژی ثشای ایٍ ٔاکُؼ. ؽَٕذْبیی ًْبُْگ َبيیذِ يیٔاکُؼ

 .[2] اعت

پی اَدبو دسْب گشْٔی اعت کّ دس آٌ تؾکیم یب ؽکغتٍ پیَٕذ ثّ فٕست پیدٔيیٍ گشِٔ افهی ٔاکُؼ

ْبی ْب يًکٍ اعت يٕنکٕلایٍ زذٔاعو ُذ.ؽٕد ثُبثشایٍ یک یب تؼذاد ثیؾتشی زذٔاعو دسگیش ْغتيی

ْب اگش زذٔاعوْبیی ثب ٔاکُؼ پزیشی ثبلا ثبؽُذ. پبیذاس لبثم خذاعبصی ثبؽُذ، ٔ یب يًکٍ اعت گَّٕ

پی تمغیى دستٕاٌ اَدبو ٔاکُؼ سا ثّ فٕست دٔ یب چُذ ٔاکُؼ ًْبُْگ پیْبی پبیذاس ثبؽُذ يیيٕنکٕل

ایچُذ يشزهّذاس ثبؽُذ فشایُذ ثّ فٕست یک ٔاکُؼ ْب َبپبیکشد. دس فٕستی کّ زذٔاعو
1

دس َظش  

 َؾبٌ دادِ ؽذِ اعت 2-1ای عبدِ دس ؽکم ًَٕداس اَشژی ثشای یک ٔاکُؼ چُذ يشزهّ ؽٕد.گشفتّ يی

[2]. 

 

 

                                                           
1.stepwise 



   
    
    

  4 
 

   

 انرژی   

          

  

 

 ى ًْبُْگغيکبَی .(1 -1)ؽکم

 انرژی 

 

  

 

 

 

 ى پی دس پیغيکبَی .(2-1)ؽکم

تٕعو ایٍ زمیمت  Bؽٕد. َبپبیذاس ثٕدٌ تؾکیم يی Bاص هشیك زذ ٔاعو  Aاص  Cْبیی ؼدس چُیٍ ٔاکُ

ؽٕد. آٌ فمو یک عذ اَشژی کٕچک سا داسد اَشژی کى لشاس داسد يؾخـ يیعطر دس یک  کبيلاا کّ 

ا  C وکّ ثشای تجذیم ثّ يسقٕل یب ثشگؾت ثّ يٕاد ٔاکُؼ دُْذِ ثبیذ ثش آٌ غهجّ کُذ. زذ ٔاع س پبیذا َغجتب

أنیٍ يسقٕل لبثم خذاعبصی اعت کّ تؾکیم  C اعت ٔ دس لغًت ػًیك اَشژی لشاس داسد. اگشچّ

يسقٕل کُتشل  Cتش اعت تجذیم ؽٕد. پبیذاسکّ D يًکٍ اعت کّ ثؼذاا دس ؽشایو ٔاکُؼ ثّ  ؽٕديی

ثبؽذ  خذا ؽذِ ثؼذ اص ایٍ کّ عیغتى ثّ تؼبدل سعیذ يی کّ يسقٕل  Dؽٕد.َبيیذِ يی Aعیُتیکی ٔاکُؼ 

 .[2] ؽٕديسقٕل کُتشل تشيٕدیُبيیکی َبيیذِ يی

 

 

 

A 

B  

C 

D  

ی ٔاکُؼيختقّ  

A + B 

ی ٔاکُؼيختقّ  
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 ظیکلی        ُبی پسیّاکٌػ 1-2

پیَٕذ ٔ  دُْذ. عبختبس گزاس ثّ هٕس ًْضيبٌ ؽبيم تؾکیمْبی ًْبُْگ ثذٌٔ ٔاعطّ سش يیٔاکُؼ

ا یکغبٌ َیغت. يثبل اص ْش ْبی يتؼذدی گغغتّ ؽذٌ پیَٕذ يی ؽٕد ْش چُذ يیضاٌ ایٍ دٔ فشایُذ، انضايب

-دٔ َٕع ٔاکُؼ ًْبُْگ تک يٕنکٕنی ٔ دٔ يٕنکٕنی ٔخٕد داسد. یک گشِٔ ثّ ٔیژِ يٓى ؽبيم ٔاکُؼ

ْب اص ی انکتشٌْٔب عبصيبَذْی دٔثبسِ ٔ پیٕعتّی آٌؽٕد کّ يؾخقّعیکهی ًْبُْگ يیْبی پشی

ایؾی اص عبختبس گزاس زهمٕی ثبیذ يتُبظش ثب آس ،ػلأِ هشیك عبختبسْبی گزاس زهمٕی اعت. ثّ

-پیَٕذی يیبٌ اتىعش ٔاکُؼ، لبدس ثّ زفع یک ثشًْکُؼ ْبی يؾبسکت کُُذِ ثبؽذ کّ دس عشتبأسثیتبل

 .[4] ذدُْذِ ثبؽْبی ٔاکُؼ

 عیکهی داسای عّ عیًبی يؾتشک ْغتُذ:ْبی پشیٔاکُؼ

 يؼًٕلاا دس يیبٌ يٕاد أنیّ ٔ يسقٕلات، زذالم یک يٕنکٕل غیش اؽجبع ٔخٕد داسد. -1

 ْغتُذ. πٔ يقشف یب تٕنیذ پیَٕذْبی  σ ْب يغتهضو تؾکیم یب گغغتٍ پیَٕذْبیکُؼٔا -2

 [.1] کُُذٔاکُؾگشْب اص یک زبنت گزسای يضدٔج زهمٕی ػجٕس يی -3

 تٕاٌ ثّ چُذ دعتّ تمغیى ًَٕد کّ ػجبتُذ اص:عیکهی سا يیْبی پشیٔاکُؼ

 ْبی انکتشٔعیکهی ٔاکُؼ-1

 ییصاْبی زهمّٔاکؼ-2

 ْبی چهّ تشٔپی ٔاکُؼ-3

 [5] ْبی عیگًب تشٔپیٔاکُؼ-4

 عیکهی ٔخٕد داسد کّ ػجبستُذ اص:پشی ْبیعّ َظشیّ ثشای ثشسعی ٔاکُؼ

ی ثمبی تمبسٌ أسثیتبنی. َظشی1ّ
1

ای اعت کّ تٕعو ٔٔدٔاسد ٔ ْبفًٍ ثشای تؾشیر : أنیٍ َظشیّ 

 ْبی ًْضيبٌ يطشذ ؽذ.ٔاکُؼ

صی أسثیتبل يٕنکٕنی پیؾتب. َظشی2ّ
2

: ایٍ َظشیّ سا فٕکٕئی 
3

أسثیتبل  اعبط ثشًْکُؼ تشاصْبیثش 

 ثُب َٓبد ٔ ثّ دنیم خبيؼیت، کبسثشد ثیؾتشی داسد. HOMO ٔ  LUMOيٕنکٕنی، 

                                                           
1.Symmetry conservation of orbital. 
2.frontier molecular orbital theory. 

3. K. Fukui.  
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ی زبنت گزس آسٔيبتیک. َظشی3ّ
1

عیکهی اعت کّ ثّ ْبی پشیتشیٍ َظشیّ ثشای تفغیش ٔاکُؼ: عبدِ 

ی دٔاسٔعیهّ
2
ٔ صیًشيبٌ 

3
 .[2] اثذاع ؽذ 

 ی ثقبی تقبزى اّزثیتبلی ًظسیَ 1-2-1

ْبی گیشَذ. ْش یک اص أسثیتبلْبی ًْضيبٌ ثب زفع تمبسٌ أسثیتبنی اَدبو يیٔاکُؼ اّل: یٍقبػد

تمبسٌ خٕد دس يسقٕل ًْجغتگی داسد. یک أسثیتبل يٕنکٕنی ْىزفع تمبسٌ ثب يٕنکٕنی يٕاد أنیّ ثب 

ؽٕد. ثشای ًْکُؼ دس َظش گشفتّ يیی ؽشکت کُُذِ دس ثشْبثشای ایٍ يُظٕس تمبسٌ تًبيی أسثیتبل

داسد کّ تمبسٌ تًبيی تشاصْبی آٌ  C2ٔ یک يسٕس تمبسٌ  σ  ٔʹσاٌ، دٔ ففسّ تمبسٌ يثبل ثٕتبدی

 َؾبٌ دادِ ؽذِ اعت.( 3-1)َغجت ثّ ایٍ ػُبفش تمبسَی دس ؽکم 

پیَٕذْبی عیگًبی يٕنکٕل عخت دّم: یٍقبػد
4
عبصَذ. تشاصْبی ٕنکٕل سا يیافهی ياعکهت  ْغتُذ ٔ 

کُُذ ٔ دس اَدبو ٔاکُؼ تأثیش چُذاَی أسثیتبل يٕنکٕنی عخت چُیٍ پیَٕذْبیی دس ٔاکُؼ ؽشکت ًَی

 َذاسَذ.

اٌ ثٕتبدیيتیم ْب داسای اعتخلافُذ ٔ اص َظش تمبسَی يسذٔدیت داسَذ.ثیؾتش يٕنکٕل ظْم: یٍقبػد

ثّ ػهت ػذو تغییش دس  σʹی تمبسٌ اعت. ففسّ C2ٕس ٔ يس σ یّففسٔ فبلذ  σʹی تمبسٌداسای ففسّ

-عیکهی ثّ ٔمؼیت تمبسَی أسثیتبلْبی پشیفبیذِ اعت. ايب چگَٕگی ٔاکُؼخٕاؿ تمبسَی ػًلاا ثی

ؽیًی فنبیی  یکُُذِتؼییٍْبعت کّ زشکت ًْیٍ أسثیتبل یِؽیٕ ثغتگی داسد ٔ π پیَٕذْبی Pْبی 

 .[2] فشأسدِ ْبعت

 

 

 

 

  

                                                           
1. transition state aromaticity. 

2. M.J. S. Dewar.  
3. H. E. Zimmerman. 

4. rigid. 
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اٌعطٕذ اَشژی ٔ ػُبفش تمبسٌ ثٕتبدی. (3-1)ؽکم  

 

گزاسد. ثُبثشایٍ، ُْگبو عبصی تأثیش يیاثش اعتخلاف يتیم، ثبَٕیّ اعت ٔ دس زبنت گزس ثش اَشژی فؼبل

ؽَٕذ. ثشای ْب َبدیذِ گشفتّ يیدُْذِ ٔ فشأسدِ، اعتخلافْبی ٔاکُؼثشسعی تمبسٌ أسثیتبنی يٕنکٕل

 اٌ ٔ تجذیم ثّ عیکهٕ ثٕتٍ تٕخّ کُیذ.يثبل ثّ ٔاکُؼ ثغتّ ؽذٌ ثٕتبدی

 

C2 ʹσ σ  

 

C2 

C2 

ʹσ 

σ 
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 ًْغٕ سش دْذ.تٕاَذ هی دٔ زشکت ًْغٕ یب َبفشایُذ يی

 

 ذِ اعت.َؾبٌ دادِ ؽ 2-1ًَٕداس عطٕذ اَشژی يٕاد أنیّ ٔ يسقٕل دس ؽکم 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


