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 تعالي بسمه

دين  و محاسبه ريايزوکينولين و فنانت های مشتقاتزومرينسبی در ا  تعيين پايداریاين پايان نامه با عنوان 
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مي کنم که مطالب مندرج در اين پايان نامهه حاصهك کهار پژوهشهي      عهدتسوسن عرفاني اينجانب 

اينجانب است و به دستاوردهای پژوهشي ديگران که در اين نوشته از آن استفاده شده است مطهاب   
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  سپاس و تقدیر از خداوند یکتا 

 شان از کلمه ایثار و از خود گذشتگی،به پاس تعبیر عظیم و انسانی
 گراید،قلبهای بزرگشان که فریادرس است و سرگردانی در پناهشان به شجاعت میبه پاس 

 :بی دریغشان های و به پاس محبت
 
 

 کنم.عزیز و مهربانم تقدیم می مادرو  پدر  مجموعه را بهاین 
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 سپاسگزاری
کرامت بخشید. بهترین  حمد و سپاس برای ذات پاک و بی نیاز معبودی است که به قلم قداست و به انسان

در اختیارم نهادند و با نهایت سخاوت کنم که وقت و دانش خود را ها را نثار آنهایی میترین قدردانیو صمیمانه
 ام:های ایشان برخوردار بودههمواره از لطف و مساعدت

نامه را بر عهده یاناستاد فرهیخته و بزرگوار جناب آقای دکتر سیّدمصطفی حبیبی خراسانی که راهنمایی این پا
 شان مرا در انجام این پژوهش یاری نمودند. های ارزندهداشتند و با عنایت و راهنمایی

 به عنوان استاد مشاور این پایان نامه، که دلسوزانه به من کمک کردند . حاضری الّل نوراستاد محترم دکتر 
نامه را عهده دار شدند و که داوری این پایان یابراهیم از اساتید بزرگوار دکتر ملک طاهر مقصودلو و دکتر علی 

 .ام نمودندبا نظرات ارزشمند خود یاری

،عثمان آشری، فرییصادق طلا، دکتر مجتبی لشکریامین کاظمیان،  محمد دکتر  و در نهایت از جناب آقایان
-فهیمه عباسی وکیلفاطمه قدسی، ی ،حبیبه دهواری،ئ فاطمه ملّا ها حلیمه کرد تمندانی،و خانم یونس قلندرزهی

و تمامی دوستانی زهی، مهدیه دریجانی، مریم دهداب، شادفر پورپناه بلوچپری میرناز ، فاطمه ابراهیمی،آبادی
 ام نمودند سپاسگزارم.نامه یاریپایان انجام رسیدن اینکه در طی این مدت همراهم بوده و در به سر
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 :چکيده

مشتقات ايزوکينولين و  در Eو  Zپايداری نسبی ايزومرهای چرخشی محاسبات مربوط به ، در اين تحقيق

در سطح در حضور مشتقات فنول  استر استيلنی ايزوکينولين يا فنانتريدين با حاصل از واکنش بين فنانتريدين

HF/6-31G(d,p) هایشود. نتايج بدست آمده با روشگزارش می AIM ، NPA  و محاسباتNMR  همين در

ايليد پايدار فسفر حاصل در سطح مورد ارزيابی قرار گرفت. در ادامه مطالعه چرخش حول پيوند يگانه و دوگانه 

اسيد ، در  NHو توليد کاربامات به عنوان منبع هيدروکسی بنزآلدهيد و فنيل ايزو سيانات -4از واکنش بين 

هدف اين  .ذکر شده انجام گرفتدر سطح حضور تری فنيل فسفين و دی متيل استيلن دی کربوکسيلات 

Gسازی از قبيل فعالهای پروژه، تعيين پارامتر
ǂ
, 

ǂ
, ΔS

ǂ   ديناميکبود که قبلا نتايج در اين ايليد فسفر 

1
H NMR  گزارش شده است.آن  

 AIM، ايليد پايدار فسفر،   Eو  Zايزومرهای  مشتقات ايزوکينولين ،مشتقات فنانتريدين، کلمات کليدی:

1،ديناميک 
H NMR ، .سد انرژی چرخشی 
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 و یقطب یحلالها و گاز فاز در 4c بيترک از E و Z یزومرهايا دو هر یبرا یمولكول درون یدروژنيه یوندهايپ

 46 .................................................................................................................................................................................... .یقطب ريغ

 محاسبه بيبترت ،4c بيترک از Eو  Z یزومرهايا دو هر یبرا مختلف یاتمها از یتعداد یبارها .92-1 جدول

 HF/6-31G(d,p). ..................................... 46 سطح در ChelpG واژه ديکل و NPA و AIM یروشها توسط شده

 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد .93-1 جدول
1
H در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 

 Z-4c. . ................................................................................................................................................... 47 و  E-4c یزومرهايا

 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد .99-1 جدول
13

C در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 

 Z-4c. ...................................................................................................................................................... 48 و  E-4c یزومرهايا

 محاسبه ، 4a  باتيترک از E و Z یزومرهايا دو هر یبرا( kcal/mol حسب بر) ینسب یانرژ .91-1 جدول

 41 ... . یقطب ريغ و یقطب حلال و گاز فاز در B3LYP/6-311++G(d,p)و  HF/6-31G(d,p) سطوح در شده

 محاسبه ، 4b  باتيترک از Eو  Z یزومرهايا دو هر یبرا (kcal/mol حسب بر) ینسب یانرژ .94-1 جدول

 59 ... . یقطب ريغ و یقطب حلال و گاز فاز در B3LYP/6-311++G(d,p)و  HF/6-31G(d,p) سطوح در شده

 و( انگستروم حسب بر) وندهايپ طول] یدروژنيه یوندهايپ به مربوط مهم یچرخش یپارامترها .95-1 جدول

 Z-4a. ....................................................................... 59و  E-4a یزومرهايا برای([درجه حسب بر) آنها به مربوط هيزاو

 و( انگستروم حسب بر) وندهايپ طول] یدروژنيه یوندهايپ به مربوط مهم یچرخش یپارامترها .96-1 جدول

 Z-4b. ..................................................................... 51و  E-4b یزومرهايا یبرا([ درجه حسب بر) آنها به مربوط هيزاو
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 10 ريمقاد .97-1 جدول
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3
H(r) -و  

4
 یبحران نقاط در شده محاسبه E-4a زومريا یبرا 

 54 ................................................................................. .هستند بر حسب واحد اتمی  تهايکم همه ،یدروژنيه یوندهايپ

 

 

 10 ريمقاد .98-1 جدول
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4
 یبحران نقاط در شده محاسبه Z-4a زومريا یبرا 

 54 ................................................................................. .هستند بر حسب واحد اتمی  تهايکم همه ،یدروژنيه یوندهايپ

 10 ريمقاد .92-1 جدول
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4
 یبحران نقاط در شده محاسبه E-4b زومريا یبرا 

 55 ................................................................................. .هستند بر حسب واحد اتمی  تهايکم همه ،یدروژنيه یوندهايپ

 10 ريمقاد.  .12-1 جدول
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4
 یبحران نقاط در شده محاسبه Z-4b زومريا یبرا 

 55 ................................................................................. .هستند بر حسب واحد اتمی  تهايکم همه ،یدروژنيه یوندهايپ

Htot ريمقاد شامل مهم یهندس یپارامترها .13-1 جدول
4

 تعداد و( D حسب بر) یدوقطب ممان ، -
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 HF/6-31G(d,p). ............................................. 56 سطح در CHelpG واژه ديکل و NPA و AIM یروشها توسط

 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد .11-1 جدول
1
H در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 
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 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد .14-1 جدول
13

C  در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 
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 NMR  (ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد :15-1 جدول
1
H در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 

 Z-4b ................................................................................................................................................... 51. و   E-4bیها زومريا

 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد :16-1 جدول
13

C  در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 
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 ، 4a نيديفنانتر بيترک از Eو  Z یزومرهايا دو هر یبرا( kcal/mol حسب بر) ینسب یانرژ .17-1 جدول

 B3LYP/6-311++G(d,p). ........................................................... 61 و HF/6-31G(d,p) سطوح در شده محاسبه

 و( انگستروم حسب بر) وندهايپ طول] یدروژنيه یوندهايپ به مربوط مهم یچرخش یپارامترها .18-1 جدول

 Z-4b. .................................................................... 62و  E-4b یزومرهايا یبرا([ درجه حسب بر) آنها به مربوط هيزاو

 10 ريمقاد .12-1 جدول
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 یبحران نقاط در شده محاسبه E-4a زومريا یبرا 
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 10 ريمقاد .42-1 جدول
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 یبحران نقاط در شده محاسبه Z-4a زومريا یبرا 
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 شده محاسبه ، 4a بيترک از Eو  Z یزومرهايا دو هر یبرا مختلف یاتمها از یتعداد یبارها .43-1 جدول

 HF/6-31G(d,p). ............................................. 65 سطح در CHelpG واژه ديکل و NPA و AIM یروشها توسط

Htot ريمقاد شامل مهم یهندس یپارامترها .49-1 جدول
4

 تعداد و( D حسب بر) یدوقطب ممان ، -

 یقطب یوحلالها گاز فاز در ،  4a باتيترک از Eو  Z یزومرهايا دو هر یبرا یمولكول درون یدروژنيه یوندهايپ

 65 ................................................................................................................................................................................ .یقطب ريغ و

 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد .41-1 جدول
1
H در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 

 Z-4a. .....................................................................................................................................................66  و  E-4aیها زومريا
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 NMR( ppm حسب بر) يیايميش یهايیجابجا ريمقاد. 44-1 جدول
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C  در یاصل یگروهها از یبرخ یبرا 

 Z-4a . .................................................................................................................................................... 67و   E-4a یزومرهايا

 TS-5 ....................................................... 71 و Z-5 یبرا Freq دستور از حاصل فرکانس داده نياول .45-1 جدول

 به 5 ديليا در هم به Zو  E زومريا دو ليتبد واکنش یبرا شده محاسبه یفعالساز یپارامترها .46-1 جدول

 71 ............................................................................................................................................. .یتجرب روش و یمحاسبات روش

 و Z-5زومريا TS ,GS  یساختارها از کي هر یبرا  Freq دستور از حاصل فرکانس داده نياول .47-1 جدول

E-5 نديفرا از حاصل c............................................................................................................................................................. 75 

 گانهي ونديپ حول c  چرخش نديفرا در  Z-5 زومريا یبرا شده محاسبه یفعالساز یپارامترها .48-1 جدول

C-C 75 ............................................................................................................................. .یتجرب روش و یمحاسبات روش به 
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C-C 75 ............................................................................................................................ .یتجرب روش و یمحاسبات روش به 

 و Z-5زومريا TS ,GS  یساختارها از کي هر یبرا  Freq دستور از حاصل فرکانس داده نياول .52-1 جدول

E-5 نديفرا از حاصل b. ........................................................................................................................................................... 78 

 گانهي ونديپ حول b  چرخش نديفرا در  Z-5 زومريا یبرا شده محاسبه فعالساری یپارامترها .53-1 جدول

C-N 78 ............................................................................................................................ .یتجرب روش و یمحاسبات روش به 
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