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 تجربی قرمز زیر هایطیف مقایسه و بررسی ، ] VO (acac)2[  ترکیب تهیه

  شیمی هایمحاسبه کمک به آن هایمشتق از برخی و آن ایمحاسبه و
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 سبزواری حکیم دانشگاه آموختگاندانش یسوگندنامه
 

وند نام به  نگذرد بر انديشه برتر كزين                                             خرد و جان خدا

 

 مادي هايسرمايه و استادان دانش از گيريبهره و خويش کوشش پاك، آفريدگار خواست به که اينك

 يگاد  سگوگند  بگرر   خداونگد  پيشگااه  در ام،گردآورده خرد و دانش از ايتوشه بوم، و مرز اين معنوي و

 شگما  برر ، خداوند .بردارم گام درست و راست راه بر همواره خويش، دانش کارگيري به در که کنممي

 تگوان  و دانگش  يهمه از که گيرممي گواه امين داوراني عنوان به را حاضران ديار و دانشجويان شاهدان،

 بگراي  بهتگر  جگايي  به جهان تبديل براي کوششي هيچ از و گيرم بهره دانش مرزهاي گسترش براي خود

 را خگود  همنوعگان  و باشم داشته نظر در را انساني کرامت همواره که بندممي پيمان .نورزم دريغ زيستن،

 بگه  خگويش  دانگش  کارگيري به در که خورممي سوگند .دهم ياري امكان حد سر تا مكان و زمان هر در

 الهگي،  بگرر   اديان از برخاسته اخلاقي اصول و شرافت پرهيرگاري، آيين انساني، رسم و راه با که کاري

 .نيازم دست دارد مباينت اسلام، مبين دين ويژه به

 آباداني براي کوششي هيچ از بندممي پيمان اسلامي، و انساني شمول جهان اصول يسايه در چنينهم

 پيشگااه  در همواره تا طلبم ياري به را برر  خداوند و نكنم فروگذاري ميهنانم هم و ميهن سرافرازي و

 .بمانم استوار ابد تا پيمان اين بر سرافراز، ملت و خويش بيدار وجدان برابر در و او

 

 

 خانوادگی نام و نام

 افسری وحیده
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 نتایج اصالت و صحت یتاییدیه
 

 

 (معدنی شیمی) شیمی يرشته 4131493199 دانشجويي شماره به افسری وحیده جانباين

 کگار  حاصگل  نامگه پايگان  ايگن  نتايج يکليه که نمايممي تأييد ارشد کارشناسی تحصيلي مقطع

 ذکر با را دياران آثار از شده بردارينسخه موارد و تصرف و دخل هرگونه بدون و جانباين

 تشگخي   بگه  فگو   منگدرجات  خگلاف  اثبگات  صورت در .امکرده ذکر منبع مشخصات کامل

 قگانون  ،مصنفان و لفانؤم حقو  از حمايت )قانون حاکم مقررات و ضوابط با مطابق دانشااه

 و پژوهشگي  آموزشگي  مقگررات  و ضگوابط  صگوتي  آثگار  و نشگريات  و کتگب  تكثير و ترجمه

 حقگو   احقا  خصوص در اعتراض هرگونه حق و شد خواهد رفتار جانباين با (...انضباطي

 ضگمن  در .نمگايم مگي  سگلب  خگويش  از را مجگازات  و تخلگ   تعيين و تشخي  و مكتسب

 از )اعم صلاحذي مراجع و حقوقي و حقيقي از اعم اشخاص به گوييپاسخ هرگونه مسئوليت

 ايگن  در وليتيمسگؤ  گونگه هگيچ  ااهدانشگ  و بگود  خواهد جانباين يعهده به قضايي( و اداري

 .داشت نخواهد خصوص

 

 خانوادگی نام و نام

 افسری وحیده

 امضا و تاریخ
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 نامهپایان از برداریبهره مجوز

 

 که محدوديتي به توجه با و کتابخانه مقررات چهارچوب در نامه پايان اين از برداريبهره

 است: بلامانع شودمي تعيين زير شرح به راهنما استاد توسط

 

 است بلامانع هماان براي نامهپايان اين از برداريبهره. 

 است بلامانع راهنما استاد از مجوز اخذ با نامهپايان اين از برداريبهره. 

 است ممنوع ............................تاريخ تا نامهپايان اين از برداريبهره. 

 

 

 

 

 

 زنوز محمدی فرخزاد دکتر : راهنما استاد

 

 : تاریخ

 امضاء:

  



 ز 

                                          ده درمان صابري به را همه درد         يارب دل ما را تو به رحمت جان ده

 ده داننده تويي هرآنچه داني آن        اين بنده چه داند که چه مي بايد جست

 
 تقديم به:

که آفريد جهان را، انسان را، عقل را، علم را، معرفت را، عشق را و به کساني که عشقشان را خدايي 

 در وجودم دميد.

 

 تقديم به پدر بررگوار و مادر مهربانم:

 خسته دستان حاصل اکنون ، که همچون کوهي استوار حامي من در طول تمام زندگيم بودي پدراي 

 .شد موفقيتم رمر ات

 

 مادرمهربانم،و تو اي 

اي شو  زيبايي نفس کشيدن ، اي روح مهربان هستي ام ، اي درياي بي کران فداکاري و اي سنگ  

  .صبوري که الفباي زندگي به من آموختي

 

 تقديم به همسرگراميم:

به پاس قدر داني از قلبي آکنده از عشق و معرفت که محيطي سرشار از سلامت و امنيت و آرامش و 

 .من فراهم آورده استآسايش براي 

 

 و برادرعريرم: تقديم به خواهردلسوز

 دلارمي من مي که همواره در تمام طول تحصيل متحمل زحماتم بودند و وجودشان هميشه مايه

  .باشد

 

     : تقديم به دلبندانم

   .است من آرامش مايه هميشه آسايششان که زندگيم هاي بخش اميد عرير و قلوهاي دو 

 
 
 
 
 



 ح 

     

 تقدیر و تشکر:

 
از اساتيد با کمالات و شايسته اي چون جناب آقاي دکتر فرخراد محمدي زنوز و آقاي دکتر سيروس 

سالمي که در کمال سعه صدر، با حسن خلق و فروتني، از هيچ کمكي در اين عرصه بر من دريغ 

 .ننمودند و زحمت راهنمايي اين رساله را بر عهده گرفتند

دلسوز؛ جناب آقاي دکتر محمد چهكندي که زحمت داوري اين رساله را متقبل  و از استاد فرزانه و

باشد که اين خردترين، بخشي از زحمات ايشان را سپاس  شدند؛ کمال تشكر و قدرداني را دارم

 گويد.

داشت جناب آقاي دکتر محمد وکيلي  همچنين در اينجا جاي دارد تا از زحمات بي دريغ و بي چشم

 .دانشااه فردوسي مشهد کمال تشكر و قدرداني را داشته باشمعضو هيئت علمي 

در انتها بابت کمك هاي بي شائبه همكلاسي هاي گرامي خانم زهرا اکبري و همسرشان آقاي محمود 

 اکبري سپاساذارم.
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 نمادها فهرست

 

 s متقارن

 a نامتقارن

  ϑ کشش پيوند

 sϑ پيوند متقارن کشش

 aϑ پيوند نامتقارن کشش

  δ صفحه در خمش

  γ صفحه خارج خمش

  ∆  حلقه درون شكل تغيير

 Г حلقه خارج شكل تغيير

 τ پيچش

 HF فاك رتريهاحسب بر مطلق انرژي

 S.S قوي کششي

 S.B قوي خمشي
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 متفاوت یهاترکیب اختصاری یهانشانه
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Bis (Vanadylacetylacetonato A: [VO (acac)2] 

Bis ( trifluoroacetylacetonato) oxovanadium (IV) B: [ VO (tfacac)
2
] 

Cis-Bis ( trifluoroacetylacetonato) oxovanadium (IV) C: Cis- [VO (tfacac)2]  

Trans-Bis ( trifluoroacetylacetonato) oxovanadium (IV) D: Trans- [VO (tfacac)2] 

Bis (Dodeca fluoroacetylacetonato) oxovanadium (IV) E: [ VO (Dodecafacac)
2
]  

Bis ( phenylacetylacetonato) oxovanadium (IV) F: [VO (Phacac)2]  

Bis (Tershio-Butylacetylacetonato) oxovanadium (IV) G: [VO (T-Butacac)2] 

Cis- Bis (Tershio-Butylacetylacetonato) oxovanadium (IV) H: Cis-[VO (T-Butacac)2]  

Trans- Bis (Tershio-Butylacetylacetonato) oxovanadium (IV) I: Trans-[VO (T-Butacac)2] 
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  تكمیلی تحصیلات یدوره ینامهپایان یچكیده فرم

  تكمیلی تحصیلات مدیریت دفتر

 4131493199 دانشجویی: شماره هوحيد نام: افسري دانشجو: خانوادگی نام

 سالمي سيروس دکتر و زنوز محمدي فرخراد دکتر راهنما: اناستاد

 معدني( )شيمي شيمي رشته: پايه علوم دانشکده:

 65 صفحات: تعداد  91/31/3141 دفاع: تاریخ  ارشد کارشناسي مقطع:

    نامه:پایان عنوان

 از برخی و آن ایمحاسبه و تجربی قرمز زیر یهاطیف مقایسه و بررسی ،]VO (acac)2[  بترکی تهیه

 کوانتومی شیمی هایمحاسبه کمک به آن یهامشتق

 .B3LYP IR -- DFT - 2(acac) VO ارتعاشي طي  -کربونيل دي β ها:کلیدواژه

 

 و سگاختار  سازيبهينه هايمحاسبه سپس .شد تهيه VO] (acac)2[ استونات استيل واناديل ترکيب ابتدا

 انجگام  **B3LYP/ 6-311++G  سگطح  در چاالي تابعي نظريه روش کمك به آن ارتعاشي هايفرکانس

 دسگت ه بگ   But-G;T F;Ph 3CF;Bهماننگد  لياانگدهايي  جاياريني با که ترکيب اين ديار هايمشتق .شد

 ينتيجگه  .گرفتنگد  قگرار  محاسگبه  مگورد  پايگه  تابع و سطح همان در و مذکور روش يوسيله به که آمدند

 انگگرژي ميگگران لحگگاظ از و مقايسگگه ترکيگگب ايگگن دياگگر هگگايمشگگتق بگگا VO] (acac)2[ هگگايمحاسگگبه

 HOMO-LUMO پارامتر و η گرديد بررسي مطلق( )سختي. 

 

 راهنما استاد امضاي                                                              
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 اولّ فصل
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 وانادیم 1-1

 داراي کگه  است خاکستري اينقره رنگ به فلري (91اتمي عدد )با شيميايي عنصر يك واناديم

 دو داراي واناديم .دارد قرار تناوبي جدول چهارم دوره در و باشدمي پر ميان مكعبي بلوري ساختاري

 در چنينهم و اسيد سولفوريك و اسيد نيتريك مانند اکسنده اسيدهاي در که باشدمي طبيعي ايروتوپ

 بنگابراين  ؛اسگت  24s33d پايگه  حالگت  در وانگاديم  الكتروني آرايش .(3شود)مي حل فلوريد هيدروژن

 طور به اکسايش عدد اين با ييهاترکيب .است 0d آرايش به مربوط و +5 آن اکسايش حالت بيشترين

 .هستند رنگبي اغلب و ديامغناطيس طبيعي

 اعگداد  بگا  وانگاديم  يهگا ترکيب .است (-9بجر +5 تا -1) اکسايش حالت هشت داراي واناديم

 ترتيب به هاآن مغناطيسي ممان که باشندمي پارامغناطيس و رناي معمول طور به +9،+1،+9 اکسايش

 امگا  نگدارد  وجگود  طبيعگت  در فلري، واناديم .است واناديم در منفرد الكترون سه و دو ك،يهب مربوط

 و وانادنيگت  پاترونيت، فلر اين يهاکاني ترينمهم .شودمي يافت متفاوت کاني 65 در آن يهاترکيب

 .(9باشند)مي چين و روسيه جنوبي، آفريقاي کشورهاي واناديم اصلي توليدکنندگان .هستند کارنوتيت

 هگاي معگرف  سگازي فعگال  توانگايي  و بگوده  قگوي  لوويس اسيد +(5) واناديم که اين به توجه با

 نقگش  کگاهش  و اکسگايش  هگاي واکگنش  از بسياري در آن يهاترکيب لذا باشدمي دارا را اکسيدکننده

 بگه  2SO اکسگايش  در ويگژه  بگه  و اسيد سولفوريك صنعتي توليد براي مثال طور به .دارند کاتاليروري

3SO (1شود)مي استفاده کاتاليرور عنوان به آن از. 
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 اکسگيژن ي هوسگيل  بگه  هگا اولفگين  انتخابي اپوکسايش نخستين 3447 سال در 9گري و 3لانبيار

 .(9)اندکرده گرارش را واناديلي سالن کاتاليرورهاي حضور در مولكولي،

 استفاده متفاوت معدني و آلي سوبستراهاي اکسايش براي کاتاليرور عنوان به پراکسيد واناديم از

 وجگود  واناديگل  و وانگادات  صگورت  دو بگه  خگاك  و شيرين آب ،دريا آب در واناديم .(5)است شده

 در کامگل  طگور  بگه  دريگايي  يهگا محگيط  در ويگژه  به زنده يهاسازمان براي واناديم بنابراين .(6)دارد

 در فعگاليتش  بگه  تگوان مگي  دارويگي  و آنريمگي  شگيمي  در وانگاديم  هگاي نقگش  از .باشگد مگي  دسترس

 و باکتري ضد و سل ضد داروهاي و (1-7) نيتروژنازها لوپراکسيدازها،هاواناديم نظير ييهامتالوآنريم

  .(31کرد) اشاره آن ضدديابتي يهاويژگي به توانمي چنينهم و (4)ضدانال

 هگايي آنگريم  از ييهانمونه ايقهوه و قرمر يهاجلبك از شده جدا اکسيدازهايپر برومو واناديم

 در اساسگي  نقگش  که باشندمي هيدروژن پراکسيد بوسيله برميد يهايون اکسايش براي واناديم پايه بر

 يهگا حالگت  در وانگاديم  زنده يهاسازمان در .(33کنند)مي ايفا داربرم طبيعي يهاترکيب سنترزيستي

 .شودمي يافت +5و +9،+1 اکسايش

 .(39)است شده داده نشان 3-3 جدول در واناديم يهاايروتوپ انواع

 وانادیم یهاایزوتوپ انواع :1-1 جدول

 

  

   
 

 

 

 
 

                                                   
3 - Lanbiger 

9 - Gray 

 ایزوتوپ عمر نیمه

 V48 روز 41/35

 V49  روز117 /1

9/3 E 37سال V50 

 V51 پايدار

 V52  دقيقه 76/1
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 وانادیم همقدم 1-1- 1 

 يهگا معدن در را اناديمو 3ريو دل نام به مكريكي شناس معدن يك 3113 سال در بار نخستين

 بگه  امگروزه  کگه  است کاني يك ايقهوه )سرب .ناميد اريترونيوم را آن و کش  مكريك ايقهوه سرب

 تأييگد  را وي کشگ   تگا  فرستاد اروپا يهادانشااه به را ترکيب اين ريو دل .شناسند(مي وانادينيت نام

 3113 سگال  در .اسگت  ناخگال   کگروم  همگان  عنصگر  ايگن  که گرفتند نتيجه تجريه متخصصين .کنند

 را واناديم فولاد از مخصوصي نمونه در و آهن معادن در کار هناام 9سفستروم نام به سوئدي شيميدان

 اسكانديناوي، زيبايي الهه خاطر به را عنصر اين واناديم، يهاترکيب يهارنگ زيبايي دليل به و کش 

 عنصري همان واقع در سفستروم فلر که داد نشان 9ولر 3119 سال در .(31کرد) گذاري نام 1واناديس

  .(39) بود شده کش  ريو دل توسط تر پيش که است

  وانادیم هایویژگی بررسی 1-1-2 

 برابگر  در و ؛ نگامحلول  آب در ،سگفيد  اينقگره  رنگگ  به پذيرشكل يجامد صورته ب واناديم،

 بگا  .اسگت  محلگول  غليظ سولفوريك و هيدروفلوريك ،نيتريك اسيدهاي در اما است، مقاوم خوردگي

 3g/m حجمگي  جگرم  داراي .دهگد مگي  را آب در محلگول  يهاوانادات تشكيل و دهدمي واکنش بازها

 يهگا ويژگگي  .است گرادسانتي درجه 1111 جوش نقطه و گرادسانتي درجه 3411 ذوب نقطه ،33/6

 .است شده آورده واناديم عنصر براي بور اتمي مدل (3-3) شكل در .دارد نافلري ،فلري

 

                               
 

 

 

                                                   
3 - Del Rio 

9 - Sefstrom 

1 - Vanadis 

9 - Voler 
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