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�=�E9 ��5( 

  �8E9 ���� اF�=% ر��=� ����ن ����

  

�� ��ر����
 ار�
������ دا�� ���د �
ا��ه
 ا������ �� ������
 !� ��  ر���در  ��"��
ا���8د7 از رو�4�5 ����3 ، " از ����ن ���� ��د $/. -��ان ٢٠/١٢/١٣٨٩ در $�ر�#�� 


 ه�
روژ�
 $��3:�ت ����  دβA���>3� 4-����@�? و ���8ر�3ه�4 وا<=�� در �/��:�ت >
رت 
 " 73"� �=� �>١٧  
C�- �Dم د!�ع �"�د7 امو در�� 
� 
5G�� �Hو�� ?�
>:  

��N و �Mوه� ا���م �
L��$ 7 ا������ <�Kد7 و در ��Kا  /ا�? ����ن ���� )١/$ AO�P �Cرد4 ر��

 د�@3ان QوهM�
 و "H- 4و(�� از د���ورده� �C��ا���8د7 �"�د7 ...)ا-T از ����ن ���� ،���ب،�

     .K�35! ت �ن را در�KVWQ� 3��K� �8د7 و�Kد،��م ��:� ��رد ا��D�� و رو�� L>ا�X N>��ام ،�
  .�3<�]� ذ�3 و درج �3د7 ام


 /ا�? ����ن ����)٢H�V/$ \ر
����? $3 �� <�^$3ه(ر���C >:� <3ا4 در��!. ه�[ �،_�� T( در

7 ا�.Q� �`ارا 
C�- 7 ه� و ���=�ت ���زش�@Q3 دا����.  


 ا��8�Kد7 و ه3K> 73K5> �K��d 3Kدار4 ا-TK از �Kcپ ���Kب           )٣KV<، A�KV/$ .eاز !3ا 
G> �f���c

 ���زهKK:g،...  4�KK. ا��3KKاع وKKPوا 
KKQوهM� .KKو��G� 7ز�KKP از،TKK��> ��KK�دا �KK��� ن�KK��� ?KKاز ا�

�"� h3<�]� را ا��T�.  

i(   3م�hK� 
K� از �ن را 

 ز���
 ��ف ��ارد !�ق �g<. ��د،-�ا>� ���G���f���c در ه3 �
��KKX N>�KKا<L و ��3KKرات ر!��KKر �"�KKد7 و در         � �KK��D ?KKا� �KK> .KKز ا��KK�� 

 دا�KKQ@�هKKPو وا


 ام ه�f@��� اد-��
 ��WاهT دا�.H�V/$ \ر
  .�Oرت ا<��ل �

   

  ���د @�ا��ه�

Gر��ء و 9�Iا�  

  

  

 



 

 

 � 

 

 

 

 

  �K���/ارم ؛ 


 ، و�Dدش را <� $"�م و�Dدم mP �3دم و در $"�م d

ا4 <
 ه"�� را �� در �n/C �n/C ز��


7 و �
 ]T:H از او �
 ��اهT <� �? اراد7 ا4 $�ا�� ده
 ، $� $"�م    ]�ل T$��P از�:H[ 4او ��ر


ان و ���ز��
ان ��زم �"�=� o<دم را و�Dو.  


��@ ار ��<
 <3ا4 $"�م ���ز��
ان T��> �G��D از او �
 ��اهT �3ا ه"��Q ��ر4 �� �$ 
� .  

 m> و 
��> 
  او ��د p!�P و ه�د4 ه"@�ن �

  

  

9
 � و �K�س )� ����ن از ز���ت ارز��"� ا����9 ��ا��Lرم  �(  

  ���وس ��=�� $"�ب 	1�' د�4#  

�اد ��5"�$"�ب 	1�' د�4# $ ���  

  $"�ب 	1�' د#�4 زاه�' ���� ��و
 ��43م

  .ا��$�
4 �� در دورA�V/$ 7 �3ا ��ر4 �"�د�
 و ���3 

 
��>  
"H- �G��D �W> 
�3 !3وغ ا�? ا��$�
 !3زا�� ه"�ار7 رو���� ���� �� 
��>.  

  

  

 

 

 



 

 

 و 

 

 

 

 

 

 

 

  �K�س

  #"Q �� &�ا#�ر' و �
O��"9 P دو �N�ر &�اوان �K�س

9� )� 	ر'                   Q45ر ا' ه��  

  4�5C�� �� 4�$ �3ارت ��ر�3دن را <� <=�? ا��
ت <� 

7
  .رو��T <3 ���� ه�4 �=�� ات $/"A �3د4 ودم � د4 ���

  ه"� <3ا�� ر�r <�د و ر�r          و�Dدش <3ا4 ه"� -NQ <�د و -NQ،�� و�Dدم

9� )� و                      Q45درم ا' ه��  

3��� �35<��
 �� $"�م �3ارت ه� را <� �Dن ! T�d
�3
،ه"�ار7 ���Q:�ن �? در $"�م �3اAP ز��

ار4 ����.،��در - � م �n/C �n/C ز�
T�d ا��
7 از �35<��
 ه� ���<�د7 ا�. و <� �? درس 

.��$ tدر� 
  .و �/:. ه�4 <

                   

 ا�. از ذر7 <� ��ر��/Dار 
> T�
�  .ا�? $

  

  

 

 

 

  

  



 

 

 ز 

 

  

  

R=�S� %��8&       

    �36F      �"�و�7 

 7
�uc  ١ 

  

�=W روش ه�ي $��� )�اي �3��U& :�2> اول X=� �1رت ����� ه��روژ�W درون �

١-١ - ��
��  ------------------------------------------------------------------------  ٣  

٢-١ - �fWو $�ر� o�3G$-------------------------------------------------------------  i  

٣-١ - wروژ�

 ه�����
رت <  --------------------------------------------------------  x  

١-i -w��C wآ wروژ�

 ه�����  -------------------------------------------------------  z  

١-x -wروژ�

ه�ي ه�����
ي �> T�=�$  -------------------------------------------------  ٧  

١-x -١  wC�|C�� درون wروژ�

 ه�����----------------------------------------------  ٧  

١-x -٢-  wC�|C�� 3ون> wروژ�

 ه�����  ---------------------------------------------  ٧  

١-z -  wروژ�

 ه����� �GC��  ٧  --------------------------------------------  روش ه�ي �

١-z -١w|٨  ------------------------------------------------------روش ه�ي $��3د�����  

١-z -٢ w��� o�[ ٨  ------------------------------------------------------  روش ه�ي  

١-z -3اش ٣�  ٨  ------------------------------------------------------------  روش ه�ي 

١-z -١ w|٨  -----------------------------------------------------  روش ه�ي $��3د�����  

١-z -٢ w��� o�[ ٨  ------------------------------------------------------  روش ه�ي  

١-z -3اش  -٣�  ١١  ----------------------------------------------------------  روش ه�ي 



 

 

 ح 

 

٧-١ - wروژ�

ه�ي ه�����  ١٢  ------------------------------------  $�ا<� ا�3ژي ����=�A در 

٨-١ -  wC�|C�� درون wروژ�

 ه�����  ١٣  ----------------------------------------  اه"�. 

٩-١ - wC�|C�� درون wروژ�

 ه�����
رت <  ------------------------------------------  ١٣  

١٠-١- w��"���� را��3ه�ي��
 ه�
روژ�w <� ا���8د7 از ����
رت < ����---------------  ١i  


 ه�
روژ�w  ا���8د7 از روش ه�ي �3nي و �/��:�$w <3اي ا�
از7-١١-١����3�dي >
رت 

  ------------------------------------------------------------------------------------  ١x  

١٢-١- wروژ�

 ه�����
 <3اي �/��:� >
رت �
D ١  --------------------------  روش ه�يz  

  ١٧  -------------------------------------------------------------  روش ����@�?-٢-١٢-١

  ١٩  -------------------------------------------------  روش آ��8ر�3ه�ي وا<=�� -٣-١٢-١

  

  دي آ�)���> ه� -U& :β> دوم

١-٢ -β-ه� A���>3١٩  -------------------------------------------------------------  دي آ  


ي  - ٢-٢�> ��:[β  - ه� A���>3١٩  ------------------------------------------------  دي آ  

  ٢١  ----------------------------------------------  دي آA���>3 ه� - β$�$��3ي در  - ٣-٢

٢-i - دل�G$ 3و$�ن در�KetoEnol ا����ل  ↔  ----------------------------------------  ٢٣  

٢-i -دل -١�G$ .C�P ا��ل در 
O٢  -------------------------------------------------  درi  

7
��� AP ه�ي ���d 3��� -----------------------------------------------------------  ٢z  

  

�م� <U& :��� روش ه�' �3��2�ت #�ا�4

١-٣ -  
  ٣١  ---------------------------------------------------------  روش ه�4 ��ا����

٢-٣ -  

4 روش ه�4 ��ا�����> ��:[  -----------------------------------------------  ٣٢  



 

 

 ط 

 

٣-٣ -  ����  ٣i  --------------------------------------------------------------------  $�ا<� 

  

  �3��2�ت و �4��U&  :\> ]8�رم

i-١ -  73وژ� 
C�"Dا 
!3G�  ---------------------------------------------------------  ٣٧  

i-٣٨  ---------------------------------------------------------------  �3 �روش �� – ٢  

i-روش ����@�?  - ٣  ----------------------------------------------------------------  z٩  

i-i -  ��=>٨٩  ----------------------------------------------------  روش ���8ر�3ه�4 وا  

43�d �����  -------------------------------------------------------------------------  ٩x  

 ?�$^ �>���  -------------------------------------------------------------------------  ٩٨  

 
=�H@7 ا�
�uc

  ------------------------------------------------------------------------------------  

١٠٢  

 



 

 

 ي 

 

  &��8% $�اول

  �36F                           �"�و�7


ولD)دل  ).١-٢�G$ 3ارت <3 رويP �D3 درgاKetoEnol   ٢x  -  . D2AAو   AA<3اي  ↔


ول Dت  -٢- ٢�!�W3 ا��gاα  3 در $3آ����$�$ 
O3 روي در>

  ٢٧  ----------------------------------------------------   )MeCOCHXCOMe(ا���ن


ولD)ف ) . ٣-٢�W3 ا��gاβ 3 رو4 $�$��3 ا��ل>R'COCH2COR"  ---------------  ٢٨  


ول D)i -١( 

 ه�
روژ�
 و ��را��3ه�4 ����"������
7 <3ا4 >
رت �� .�
> r���� و �:��/�

  B3LYP/6-31G(d,p)  ----------------------------------------  z٠ در روش ����3 در 


ول D)٢-٤(  

 ه�
روژ�
 و ��را��3ه�4 ����"������
7 <3ا4 >
رت �� .�
> r���� و �:��/�

  ٦٣  --------------------------------------  B3LYP/6-311G(d,p) در روش ����3 در 


ول D)i-٣(  

 ه�
روژ�
 و ��را��3ه�4 ����"������
7 <3ا4 >
رت �� .�
> r���� و �:��/�

  MP2/6-311G(d,P)  ------------------------------------------  zz در روش ����3 در


ول D)i-i(  

 ه�
روژ�
 و ��را��3ه�4 ����"������
7 <3ا4 >
رت �� .�
> r���� و �:��/�

  ٨x  ----------------------------------------  B3LYP/6-31G(d,p) در روش ����@�? در


ول D)i-x (�=����  

 ه�
روژ�����
رت <١i 7
  ٩i  -------  $���3 در �� روش �/��:� �

 

  

 

  

  



 

 

 ك 

 

  &��8% ا� �ل

 �36F                                    �"�و�7 

A|�)١-١.( wروژ�

 ه�����  x  -----------------------------------  ��د7 $�3? �را�� ه�ي 

A|�)3ي در  ).١-٢��$�$β- ٢  --------------------------------------------  دي آ��ن ه�x   

Au�)در ). ٢-٢ 

 و ����Cا�� oH�W� 4�8ر�3ه���β-ه� A���>3� 4٢  -----------------  دz  

Au� )i-١(  . 3���� 7 در روش

 ���uCل ه�4 �/��:� �C��3:�ت ا��$ 
H� 3م!  ------  i٢  

 Au�)i-ل ). ٢�uC�� 
Cا�� oH�W� 4�8ر�3ه���)AA (------------------------------  ٧٠  

 Au�)i-3<�ط <� رو$�) . ٣� w|3<� $��3د������ �C

وا<=�� �5ي �`
C���C��  -------------  ٩٠  

  

  

  

  

  

 

  

  

 



 

 

1 

 

 


�� [:  


روژ�
 را در �KK:��3$ت         KKه� 
KK����
رت KK< .KK7 ا�
KK� 
GKK� 73ژKK� ?KKدر ا�β-   �KK>  AKK���>3� 4د

T��� �:��/� oH�W� 4�5�رو.  

?�Cروش ����3 ا�.،روش او. 

 ه�
روژ�����ا���Kف ا�3Kژ4   �� <3ا4 <
�. اوردن >
رت 

  

روژ�Kه� 
���� 
<�! �� �D3� 3و���8ر� 
C�uC�� درون 

 ه�
روژ�����<�? ���8ر�3 دار4 



 ا�� .�
  .)OpenوClose(  �� <� -:�ر$
 ا���ف ا�3ژ4 <�? !3م <=�� و<�ز $���3.ا�. <


 ا�. �� ����GCت ���8ر�43 ا���م  .ا�. ?روش ����@�،دو��? روش�C�P 4ا�? روش <3ا


 ���8ر�3ه�T�=�� 4 را <� �Oرت ���A از �3n  روشدر ا�? .�
 ��د ��"$ T3د�� 
G�

 �=P 3> را 
C�uC�� درون 

 ه�
روژ�����ا�3ژT��� ���5> 4 و ��m ���8ر�3ه�4 در3�d در 


ا �"�د7 و در ��3 ا�3ژ4 ���8ر�3ه�4D 
����
 ه�
روژ�
 را ����@�?  ��ع ���� 
<�! oH�W�

 T�3�d 
�.  

  .Kا� ��K=>اد4        .����? روش روش ���8ر�3ه�4 وا
KG$ �8د7 از�Kا� �K> 7
K� 
GK� روش ?Kدر ا�


روژ�
 و ا�3KKژ4 �ن �/��3KKd �:KKدد  KKه� 
KK����
رت KK< ��KK=>4 وا�KKروش. .���8ر�3ه ?KKدر ا�  �KK�

         wK� A�|KQ$ را w|���K��3د��$ �K>3� �K� wروژ�
Kه� 
K����رو$��3 وا<=�� و آ��8ر�3 در3K�d در 


 ه�
روژ�w و�Dد دارد ����  .ده�
 آ� در ا�? �3<� دو �=�3 <3اي �/��:� ا�3ژي 


  : -:�ر$�
 از  �7��ح و ���� ه�4 �� در ا�? �/��:�ت ا���8د7 �

MP2/6-311G(d,p) , B3LYP/ 6-311G(d,p) , B3LYP/6-31G(d,p)  
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<U&  اول:  

�=W روش ه�ي $��� )�اي �3���2X=� �1رت ����� ه��روژ�W درون �

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

  

 



 

 

3 

 

 

 

  

  

  

  

١-١- ���L�  


ه�ي      K���� AK�Cد �K> �Kآ wدو��KD ون �ب و ��اص
> ، wآ��� A|� 3 روي آ73 ز��? در> wd
ز�

  .ه�
روژ�C�� ?�> w|�ل ه�ي �ن ا�. 3�e �"|? ا�. 

 
����  �K� w|� �! ت��O�V� آ� 
��> w� wH>��ه�
روژ�w|� w از <� ارزش $�3? آ�� ه�ي ��

     �KH"D از wKG�:[ TK5� ي�K7 ه
�
��� ا���w در <=��ري از � ?��f"و ه 
$3آ�� را w� 3���$ ده

 
  .-�Hم �w"�� ، �� �! oH�W ،  ز�=. ����w و <����"w ا�w� �8 آ�

  Kه� 
K����
    و �|w د�@3 از ��� ه�ي �w"5 آ� Kآ� wK� �K8ا� wC�K|C�� درون wروژ�
 .  _�KX�$ در

 
��> w� w|�5 ژ���D T=���|� 3و$��? ه� و� w��"���� ه�ي�@Cا.  

و ا$�KVل   RNAو  DNA<� -��ان ���ل �5D ژ���|w��� w از �|=�? ز���73 ه�ي ���K|Cل  


 ه�
روژ�w دارد����ا��K5ر دا�K.    ١و ه"�KC ?��fد�? . ��
د ���5 آ� ار$:�ط �=���"w <� ا�3ژي 


wH��$ 7 ز�w(ا����ل �3و$�ن �
� L��$ (     w$�K�P ي�Kل ه�K|C�� ?Kدر ا� w$ز���73 د�@3 $���3ا �>

 
  .ا���د �w آ�


روژ�w در  KKه�ي ه�
KK����β-         ي�KKه .KK�C�G! TKK5! در �KKآ wKK"5� �KK�� AKK�Cد �KK> �KKه AKK���>3دي آ

 .KKد7 ا��KK> �KKان ه
�"�KK� �KKD�$ رد�KK� دارد w|ژ��KKC��> .KK> در wGKK� 73وژKK� ?KKدر ا� .KKH- ?�KK"ه �


 ه�
روژ�w در ا�? $3آ�:�ت �
7 ا�. ���� .G�:[ w3ر�>. 

 

  

                                                           
1 - Lowdin 



 

 

4 

 

 

  ��E9` و 9�ر�_^� -٢-١

    3Kور� LK��$ wروژ�
Kه� 
K����در <3ر����K� wK"�ن    ١٩٠٢در ��Kل   ١از د�
 $�ر�wW او�C? <�ر 

NH4OH oQ�  
�.  


 از ور��KKK� ، 3KKKر KKKG>ل  ٢�KKK� م     ١٩١٢در�KKK����� AKKKزي $�3ا����KKK> .HKKKV� دن�KKK> ي�KKK< .KKKH-

�����KK> T�KKد و ه"�KK> o�GKKX .KKH- ?�KK�fدن ��KK> .HKKVزي      
�KK=روآ

 ه�KKP در �KKآ 
�KK=روآ
ه�


 ه�
روژ��X�$ w_ داد ���� w3ر�> N�3[ را از ?��� A��� و دي ?��� A��� ، ك������.  


 ه�
روژ�w را ارا`� داد�
  دو ��"�
ان ��w��|�3 آH"� ٣او�C? <�ر ^$�"3 و رود<�ش����.  

و ا�? دو <� <3ر�w ��اص �ب <��ن آ3د�
 آ� K8D. ا3K�|Cون هw��K آ�K روي ���K|Cل �ب >3Kار       


 آ�K���� �K ا�3K�� ?Kو              Kد وارد آ���K� ور�K�� ل�K|C�� روژن
K3 ه�K> را wK3و��� 
Kا���$ wK� 
دار�


7 ا. ا$�Vل دو ��C|�ل �ب <� �|
�@3 ا�. � A�|Q$ ���� از  <� ]�ري آ� wKdز $�د7 �=:�ً� < ر

�KK|C��3d ت�KK|�3/$ 3KKgدر ا �KKآ .KKا� w��KKل هKK�  A�|KKQ$ و ?�KK=|� ل�KKP در ��KK�������KK[ �KK> wر 


  .]١[دو<�ر7 ه=��


 ه�
روژ�C�� ?�> w|�ل ه� �� ��ن ه� ���� �ً$
-�<)w8�� ، .:�� (    ي�Kدر !�زه �K� ، زي�Kd در !�ز

wد  ٤!�ق </3ا��� A�|Q$ 

 ه�
روژ�w� w $�ا�
 ��دw� . 7 $�ا������L �� ده�
7 و (آ� ! A���

7
�3�d ( ���� دو ،) �5ر �3آ ي(�� �� ���� ) �� �3آ يc ( 
��>.  

   A|K� 3د درK�d د�� �> wروژ�

 ه�����-"��w $�3? و ��د7 $�3? �را�� ه� آ� �w $�ان <3اي 

�r(H-A)   wK< ر3K�d از   H…B(r(�ر ا�K. آK��   �K|  ١-١در ��Q� .  A|Kن داد7 �
7 ا�.  ١-١

 
��> . 3V�- آ�B           .K3ن �زاد ا�K�|Cا .K8D �K� و داراي wروژ�
Kه� 
K���� 7
K�3�d ان�K�- �K> .


روژ��KK$ wKK� wان <�KK ه�C�KKژن ، ���3KKوژن ، ��8C�KKر ، !KKH ات      KKه� 
KK����
7 ه�KKي KK�3�d از wC�KK��

�� ، �KK|C? ه�KK ، ا�KK|C? ا��KKر7 آ3KKد   KK7 د . وا�
KK� د�KK� 3KKO��- �KK"ه �KKآ  ���KK=دا� �KK> ي KKاراي �3اآ

 
  .اC|�3و�w <�^ ه=��

   �KK38 آKK=! ن وM�KK=ن ، اآ�|�HKK� ، ?>3KK3د ، آd�Kd ان�KK$ wKK� wروژ�
KKه� 
KK���� 7
KK3 ده�KO��- از


 را ��K$ wKان ��Kم <3Kد        K��> wK� روژن
Kه� Tِ$از ا w3و��|Cدا�=��� ا wd
�Q3 آg3وز7  . داراي اKا�
                                                           
1 - Werner 
2 - Moore 
3 - Ltimer and Rodbush 
4 - Super cretical 
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        �KDو wروژ�
Kه� 
K���� A�|KQ$ 3ايK> �Kآ .K7 ا�
K� م�HG�     و .K=�� wKا��� wروژ�
K3 ه�KV�- د

             wK� wروژ�
Kه� 
K���� �>�KQ� �Kآ 
Kده A�|KQ$ ي K3آ� 
K�c ه�ي
K���� 
Kا��$ wK�  �� T���C 3V�-


��>]٢[       

.   

A|�)١-١.( wروژ�

 ه�����  ��د7 $�3? �را�� ه�ي 

  

                          

٣-١- Wه��روژ� ���  �1رت ��

   73�K=d در wK��� ل ه�ي�|C�� در wروژ�

 ه�����
رت <KJ/mol zx-١٠    
K��> wK� .  �Kc3dا

       
K��> wK� 3K$ o�GKX wK=�^آ�وا 
K����. از <3هT آ�� ه�ي وا�
رواw=C >�ي $3 ا�. ، ا�� از 

?Cد7 اي را ارا`� داد   �١�� ��
رت �ن را<< ?�"W$ و wروژ�

 ه����� .<3اي !3�Q�> T5 ��ه�. 

                                                                                                

R
IKE HA
)(∆= µ

                    
  

 ��
 ،  HAµآ� در ا�? را<���� w:�
�I∆   7"�ن دو >K3ون ده��|Cا�3ژي ���� ا���ن ا)B ( وR 

 
��> w� 
���� �HO�!.  

        73�KKK=d در 
KKK����
رت KKK< 
KKK��> ن�KKK� ، wروژ�
KKKه� 
KKK���� 7
KKKده� A�|KKKQ$ اء KKKDاز ا wKKK|� 3KKKdا

KJ/mol١٩٠-i3د  ٠�d w� 3ار<.  

                                                           
1 - Allen 
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رت   K< ي
K�> T�=�
ه�ي ه�
روژ�w از C/�ظ $���� ٣<3K>–   �K ا��Kس روش ه�Kي ]��K@� oKري       -

 
��� w� T�=� ].٣[د��� $

 oCي آ –ا�< wروژ�

ه�ي ه����� ��P�� 5? در� ���  .ه=��
  ٢٧٠٠-٧٠٠-�١cm داراي 

�5? در ����P  -ب ���
ه�ي ه�
روژ�L���� w آ� داراي ����٢٨٠٠  �$cm-1 ٣١٠٠  
  . ه=��

�5? در ����P <�^$3 از  -ج ���
ه�ي ه�
روژ�o�GX w آ� داراي ����cm-1 ٣٢٠٠  
  . ه=��

3> wروژ�

ه�ي ه�����
رت < 3n� 3اش از����� !��HO <�? دو ا$T اآ=M�Kن <�K    <3 ا��س روش 

 
��� w� T�=�  ].٣[�� د��� $

 oKKCا–    o�GKKX wروژ�
KKه�ي ه�
KK����
ه��w آ�HKKO�! �KK دو اآ=M�KKن در ��3�KKQ�> �KK5 از      : KK����
°A٧/٢  
��> .  


ه�ي ه�
وژ�L���� w  -ب���� :      ?�K> �K5�� ن درM�K=دو اآ �HKO�! �Kآ wه��
����°A٧/٢ – z/٢ 

 
��>.  


ه�ي ه�
روژ��K< wي   -ج���� :       ?�K> �K5�� ن درM�K=دو اآ �HKO�! �Kآ wه��
K����°A z/٢ – i/٢ 

 
��>.  


ي �|=�ن ه=��
 ، و>�w آ� ا���د ����
ه�ي ه�
روژ�w درون ��wC�|C آ� داراي 3dو7 ه�ي ����

�� �� wGHX آ��
 <� �3ا$� از و>�w آ� <� HP
3 ���
 ، >�ي �3$��� �cآ� ��HP A�|Q$.  

 
���> 3g�� 

 ه�
روژ�w� w $�ا������  .-�ا�wH آ� <3 روي >
رت 

١ .      �KK�HP �KKQ٢آ .    wC�KK|C�� wKK�

ي و <�KKزي �=3KKd w:KKو7 ه�KKي  . ٣$A�|KKQ ه��KKرت ا�
KK<

�3و$�ن  7
�3�d 7 و
  .ده�
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١-a-W4�= Wآ Wه��روژ� �����  


ه�ي ����ه�
روژ�w درون ��wC�|C ا�. آ� در ���5 رز���m و�Dد دارد و ا�? ��ع ��wO از 


اري ��C|�ل �w ��د ��� �-�> mرت     . رزو���
K< ا�� K!ا �K-�> m��Kاز رزو� AO�P اري
���


 ه�
روژ�w� w ��د ����.  

  wKKQQآ m��KK3آ! w��KK�>�D �:KK� وOH  ود
KKP �KK$cm-1 د  ٢٧٠٠�KK� wKK� . رت
KK< ?�KK�G$ 3ايKK>


 ه�
روژ�w در ا�?����
اري <�? �|A آ�C w. و <�ز �ن را <� د�.  ���T�=�� ���d ه� ا���ف 

�_ و $�<� ���� ا���Wب �
w@�=> 7 دارد � �> ��:Cآ� ا Tور�� w�.  

١-b-Wي ه��روژ��ه���  Q�5L9 )"�ي ��

�=�w� T ��د $ wHدو د��� آ �> wروژ�

 ه����� .  

 ١-b-١  W=�X=���� ه��روژ�W درون ���:  

 3KKd 3ارKK< 3زKK[ 3KKd7    ا
KK7 و ده�
KK�3�h�
 آ3KKd �KKو7 ه�KKي KK��> اي �KK��d �KK> ل�KK|C�� در �KKه TKK$ا ?�!

  wروژ�
KKه� 
KK���� A�|KKQ$ ن�KK|ا� 
�KK��> ل�KK|C�� �KK� از w�"KK=< و 
KKPل وا�KK|C�� �KK� ن در�KK$3و�


روژ�w درون      . درون ��wC�|C و�Dد ��اه
 دا�. Kه�ي ه�
K����
رت K< 3K> .KnHe 3 د�� و�g�$

  . ��wC�|C و <3ون ��wC�|C �|=�ن ��=.

١-b-٢-  W=�X=���� ه��روژ�W )�ون ���:  

 
�w ه=��� wC�|C�� 3ون> wروژ�

ه�ي ه����� 3�Q�> .    wC�K|C�� 3ونK> wروژ�
Kه�ي ه�
����

    �Kآ wK�G� ?�
K> ، .ا� w��/� 3gا �� 
����
 <� <��ن د�@3 ا�? ��ع ��> w� w��/� L3ا�� �>�$


 �w ��د �
��� w:�< 3�e ل ه�ي�P زي و در�d ز�! ، ?����ً̂ در nHe. ه�ي  �"G� .  

١-c- S� ي�روش ه Wه��روژ� ����� �E=�  

روش ه�ي ز��دي <3اي ����K� �GCاص ���K|Cل ه�K و�KDد دارد آ3�KQ�> �K ا�K? روش ه3K> �Kاي          

           �Kآ 
��K� wK� T�K=�$ ��Kد� �K� �K> �Kروش ه ?Kا� �Kآ ، 
��> w� ����� wروژ�

 ه����� w3ر�>

 :-:�ر$�
 از 
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 ١-c-١ WX���"د��  ، ]a[روش ه�ي ��9

١-c-٢ Wf"� `�g ي�روش ه  

١-c-ي ��اشروش ه ٣�  

١-c-١ WX���"د��  روش ه�ي ��9

 
����
 ه�
روژ�w و $��G? ا�3ژي 8$|�� ����
رت < ?��G$ 3 <3اي�Q�> w|روش ه�ي $��3د�����

  .<� ا�
از3�d 7ي ����w�C <� آ�ر �w رود 

 
��> w� �3"�3يC�3? روش آ�$ ?�"�
 ه�
روژ�w <�3�5? و ����� x[<3اي ا�
از3�d 7ي >
رت 


ازAH      7و  Bش �K�3dي AKO�P از ا���Kط دو �"���K     آ� ا�? رو] . zو Kا� ���K� ز و�Kd ز�K! در

  .3�dي �w ��د 

  .<3اي ا�? ا�
از3�d 7ي �� روش و�Dد دارد 

 oCا– w:�  روش ا���8د7 از �Pل >

  ]٧[ ١روش <�ز ���C -ب

  ٢روش �Pل <w ا3g –ج 


 ه�
روژ�w را ���� A�|Q$ 3ي ه� <� د>. ز��د ا�3ژي�d 7از
  .$w� ?��G آ��
 ا�? ا�

١-c-٢ Wf"� `�g ي�روش ه  


 ه�
روژ�w <|�ر �w رود ���� �GC��آ� ��K5�� ?�3�"5  . روش ه�ي �w��� o�[ oH�W <3اي �

 .از >3ار ز�3 ا�. 

  

oCه=�� :ا w=�[���� w=رزو��� w��� o�[)NMR(  

 ]�w��� o ار$w��G :ب

 ]�w��� o ��وراء <��8:ج
                                                           
1 - Net Base 
2 - Inter Solvent 
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  )Wf"� `�g)NMR رزو���"h� W5�W5�g ه�45  :ا=`

      �KC��� 
K�c آ��ن�K$ �Kآ .Kاز اه"�. ز��دي <��3ردار ا� wروژ�

 ه����� wا�? روش در <3ر�


7 ا�K.        ١ NMRرا�D <� ا��Kس روش و آ�Kر<3د   K� 3KQ��� wروژ�
Kه� 
K���� wKدر <3ر� .  �K>

   .Kا� T�K=�� ��- ?�3�"5� wروژ�

 ه�����3 ����KGCت   . ��]3 ا��|� �3و$�ن در3�d در �KQ�>

  .ا���م �w ��د   H-NMR<� آ"� 

 19F-NMR  15وN-NMR  17وO-NMR      3ارK< .K�"دوم اه �KDدر در �Kآ 
روش ه��w ه=��

 
 A و�KOBر$�K:< AK>�< wل ا�K. آ�K� �K و ��K ه3K دو 3KDء          ا���8د7 از ا�K? روش ه�K در   . دار�

  
���> 3n� 3 ��ردV�- وي�P] ٩و  ٨[.  

 o�[ در w$3ا���$H-NMR  
�� w� د�Dو �> wروژ�

 ه����� A�|Q$ �> .    3اتK���$ ?Kان ا� K��

  . <� ��ع �Pل ، د�� و nHe. و w@�=> ���"� .C�P دارد 


 ه�
روژ�w از ��ع ���� 3dاO-H….O  د�� w� آ� ا���د w$3ا���$ 
��> .  

  .<3اي �3و$�ن !�L �� -��. رزو����Q� mه
w� 7 ��د  .١


ن ا���?  .٢� .8D ?�f"د ٢ا���? -ه�� w� 7
 .]١٠[<w�G ��ا>� ��Qه

٣. .��- wروژ�

 ه����� A�|Q$ 3g٣<3 ا  w=رزو���OH    �K�>�D TKان ه�ي آ
�� ."� �>

 . �w ��د 

�3و$�ن  3dاAH 

 ه�����
ان ����? w� ��>�D ��د <�-�K آ�Kه�   در3�d در �� ."� �> wروژ�


 ه�
روژ�w� w ��د ���� A�|Q$ �> 3��� ����� د آ� در�� w� 3و$�ن� w3و��|Cدا�=��� ا.  

A���
7 را <� $��L <� $��ري اC|�3وا���$��، $��L دو ا3g ز�3  ٤� 7
�Q� w���"�� w��D �> �Dه

  .]١١[$���D �"�د 


ن  .١� w:�<AH  L��$B  

٢. ��3Dw� ن ��� و$3و


ان اw|�3�|C >�ي در � د��  Bا�? ز���w آ� ��C|�ل �� ��A-H  
  .ا���د آ�

                                                           
1 - Nuclear Magnetic Resononce 
2 - Spin – Spin covpling 
3 - Signal 
4 - Pople 


