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6 با تابع پايه MP2 وB3LYP محاسباتي  − 311 + +� به طور كامـل بهينـه گرديـده     G2MP2و سطح  ∗∗

�)است در حالت كلي ساختارهاي انولي حلقوي نظير صورت بنـدي هـاي    − �)و  (�1 − نسـبت بـه   .(�1

بـراي تمـامي صـورت بنـديها ي     به عـلاوه محاسـبات   . سايرصورت بنديهاي مورد بررسي پايدار تر مي باشند

 بـا تـابع پايـه     B3LYPدر حلال آب و در سـطح محاسـباتي    استالدئيد سايليلينهيدروكسي -2 (�) مولكول

6 − 311 + +� و  AIMدر نهايت آناليز پيوند هيدروژني در اين مولكولها با نظريـه  . نيز انجام شده است ∗∗

NBO در كاري ديگر، پيوند هيدروژني درون مولكـولي و سـاختار   . به خوبي نتايج قبلي را تاييد مي كند(�) 
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,��موقعيت  در اين كار مقـادير فركـانس ارتعاشـي و    . مولكول مادر نيز مورد بررسي قرار گرفته است   ����
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PDI ،HOMA  وNICS  براي تمامي استخلافها در سه موقعيت��, از طرف ديگر . بدست آمده است   ����

مقـادير انـرژي فعـال سـازي،     .. محاسبات انتقال پروتون براي بدست آوردن حالت گذار نيز انجام شـده اسـت  

فاكتور فركانس، ثابت آرنيوس، ثابـت سـرعت و سـاير پارامترهـاي ترمودينـاميكي در ايـن كـار بـراي همـه          

صـورت بنـدي   نهايت با چرخانـدن  در . استخلافهاي مورد بررسي و در سه موقعيت مختلف ارزيابي شده است

  .هاي بررسي شده حول پيوندهاي مختلف و تبديل آنها به يكديگر مسير واكنش بدست آمده است
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