
 أ

 

 

















 ة

 

 

 داًطکذُ ضیوی

 گشٍُ ضیوی فیضیک

٘بٔٝوبسؿٙبػیاسؿذدبیبٖ  

 

دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیثشسػیعیفاسسؼبؿیٚ  

دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛثٝػٙٛاٖدیؾٔبدٜسِٛیذداسٚیضذسٛٔٛس-1ٚ5  

 

 یکتب قبّشی

 

 
 استبد ساٌّوب:

 دکتش صیٌب هَسَی تکیِ
 

 
 

 استبد هطبٍس:

ببخشددکتش هحوذ   

 
 

 

3191بْوي هبُ   



 ج

 





 

 

 

 2پیَست ضوبسُ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 د

 

 

 

 

 

 

 

 تمذین بِ پذس ٍ هادس عضیضم کِ:

 لحظات ًاب باٍس بَدى،     
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 عظوت سسیذى                                  

 ّای یکتا ٍ صیبای صًذگین،ٍ توام تجشبِ                                     

 هذیَى حضَس سبض آًْاست.                                                                   

 تمذین بِ خَاّشاى ٍ بشادساًن کِ:

 ی آساهش هي است.ٍجَدشاى شادی بخش ٍ صفایشاى هایِ      

 

 

 



ٜ 

 

 



 

 

 الخالك یشکش لن الوخلَق، یشکش لن هي

 ٍ صبااى  ّای   سا شاکش   ادای اسات،  عیااى  ها بش لطفش کِ سا ّوتا بی یکتای سپاع ٍ حوذ

 .اٍست هحبت ّوِ ّستین، ٍادی ایي دس اگش ٍ ًیست ّی  کشاى سا فضلش دسیای

 اهش ایي اًجام دس ای رسُ حتی کِ سا کساًی ّوِ خَاّن هی تَ اص ها، بِ ها اص هْشباًتش ای الْی

 .بذاسی هَفك ٍ شادکام سلاهت، کشاًت، بی هحبت ٍ لطف یسایِ دس اًذ،ًوَدُ یاسی هشا

ِ سشکاس خاًن دکتش هَسَی ساٌّوای بضسگَاسم استاد اص فشاٍاى سپاع ٍ تشکش با  توااهی  دس کا

 .بَدًذ هي دس کوال صبش ٍ هْشباًی، ساٌّوای پیَستِ ًاهِ پایاى ایي اًجام هشاحل

  ی ایي پشٍطُ سا بش عْذُ داشتٌذ.کِ هشاٍسُ باخشد دکتش لی لذس جٌاب آلایاص استاد عا با سپاع

ّایشاى بِ ًحَی شاهل حاال  کوال تشکش اص توام دٍستاًی کِ دس طَل اًجام ایي کاس هحبت

 هي شذُ است بِ ٍیظُ دٍست بسیاس عضیضم خاًن بٌَْ  کیا.

ُ  ٍ هاادس  پذس، بِ ین،صًذگ ّوشاّاى هْشباًتشیي بِ سا ًْایت سپاع ٍ کوال لذسداًی  یخااًَاد

ِ  کاٌن  هی تمذین عضیضم ُ  ساخاٍت  سیاای  بای  هصاذاق  صًاذگین  دس فضاای  حضَسشااى  کا  باَد

 .ّستن شوا خیش دعای ٍ لطف هحبت، ًیاصهٌذ ّویشِ.است
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زىیذٜ

دیٞیذسٚوؼننننی-1ٚ5لننننذسردیٛ٘ننننذٞیننننذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىننننِٛیدسایننننٗسطمیننننك،

ٞبدسِٔٛىَٛسئٛسیاسٓ، (DFT) یسبثؼیزٍبِی،ثباػشفبدٜاصٔطبػجبر٘ظشیٝ (1,5DHA)آ٘ششاویٖٙٛ

(AIM)ٚآ٘بِیضاٚسثیشبَعجیؼیدیٛ٘ذ(NBO)ٚٔنٛسدثشسػنیلنشاسٌشفنز.ثٟیٙنٝػنبصیػنبخشبسٞب

ا٘دبْؿذ.**B3LYP/6-311++Gٞبیاسسؼبؿیدسػغصیفشوب٘غٔـبٞذٜ

،خبثٝخبییؿیٕیبییدشٚسٖٛاِ٘ٛیٚخٛافسٛدِٛنٛطیىیO···Hیحػبخشبسی،فشوب٘غدیٛ٘ذ٘شب

دیٞیذسٚوؼنی-1ٚ8سشویجنبرثبدبسأششٞنبیٔـنبثOHٝیثطشا٘یدیٛ٘ذدس٘مغ1,5DHAٝسشویت

ٞیذسٚوؼنیثٙضآِذٞینذ-2(1HAٚاٖٚ)-(-10H)9ٞیذسٚوؼنیآ٘ششاػنٗ-1(،1,8DHAآ٘ششاویٖٙٛ)

(2HB)،ٝؿذٔمبیؼ.

،ٕٔبٖدٚلغجی،لغجؾدزیشی،فٛقلغجؾدنزیشیٚػنغٛش(NLO)خٛاف٘ٛسیغیشخغی

٘یضٔطبػجٝؿذٜاػز.1,5DHAسشویت(FMOs)یِٔٛىِٛیٔشصیٞباٚسثیشبَ

،دیٛ٘نذٞینذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىنِٛیدساینٗسشویجنبرAIMثبسٛخٝثٝ٘شبیحضبكُاصٔطبػجبر

ٞبیداسایدیٛ٘ذٞینذسٚط٘ییػیؼشٓثبؿذٚایٗسشویجبردسدػشٝداسایٔبٞیزخضئیوٛٚالا٘ؼیٔی

دسسشویجنبرAIMٞبیاسسؼبؿیٚ٘شنبیحیػبخشبسٞبیِٔٛىِٛی،عیفٌیش٘ذ.ٔمبیؼٝٔشٛػظلشاسٔی

1,5DAH،1,8DAH،2HBٚ1HAٖدٞذ:ٞب٘ـبٖٔیسٚ٘ذصیشسادسلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یآ

1HA> 1,5DHA> 1,8DHA> 2HB 

یهسشویتٔفیذداسای1,5DHAدٞذوِٝٔٛىَٛ٘ـبٖٔیNLOدبسأششٞبیٔشسجظثبخبكیز

َؿٕبسٕ٘یثNLOٝخبكیز سشویجنبرخنٛثیدساینٗصٔیٙن1,8DHAٚ2HBٝٞنبیآینذأنبِٔٛىنٛ

ؿٛ٘ذ.ٔطؼٛةٔی



 ش

 

1,5DHA،1,8DHA،1HAدٞذوٝ٘شٔیسشویجبرٞبیِٔٛىِٛیٔشصی٘ـبٖٔیثشسػیاٚسثیشبَ

ٚ2HBٞبیوٙذ.ٌخا٘شطیوٛزهٔشثٛطثٝاٚسثیشبَثٝسشسیتوبٞؾدیذأیHOMOٚLUMOدس

دزیشیثبلایایٗسشویجبرداسد.وشؿذٜ٘ـبٖاصٚاوٙؾسشویجبرر

،دیٛ٘ذٞینذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىنِٛی،(1,5DHA)دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ-1ٚ5:ّبی کلیذیٍاطُ

ٞبدسِٔٛىنَٛ،سئٛسیاسٓ(NBOدیٛ٘ذعجیؼی)،سدضیٝٚسطّیُاٚسثیشبَ(DFT) یسبثؼیزٍبِی٘ظشیٝ

(AIM)خبكیز٘ٛسیغیشخغی،(NLO)َٞبیِٔٛىِٛیٔشصی،اٚسثیشب(FMOs).
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ٞباسائٝؿذٜاػز:٘بٔٝوٝدسٕٞبیؾٔمبلارٔؼشخشجاصایٗدبیبٖ

A QTAIM Study of Intramolecular Hydrogen bond of 1,5-Dihydroxyanthraquinone. 

 1393ٔبٜآثبٖ،خٛاخٝ٘لیشاِذیٗعٛػی،دا٘ـٍبٜایشاٖذٕٞیٗوٙفشا٘غؿیٕیفیضیهٞف

Vibrational Assignment and Structure of 1,5-Dihydroxyanthraquinone: A DFT Study. 

 

1393ٔبٜآثبٖ،خٛاخٝ٘لیشاِذیٗعٛػی،دا٘ـٍبٜایشاٖذٕٞیٗوٙفشا٘غؿیٕیفیضیهٞف























 ی

 

 

 فْشست هطبلب

  صفحِ                                                                                                 ػٌَاى                  

 1.....................................................................................................................................................................اَٚفلُ

- 3..................................................................................................................................................ٔمذٔٝ 1-1

- 3............................................................................................................یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدیخسٝیسبس 1-2

- 4...........................................................................................یذسٚط٘یٞیٛ٘ذٞبیدا٘ٛاعیثٙذٓیسمؼ1-3

- 5.............................................................................یوٛا٘شٛٔهیٔىب٘ذٌبٜیداصیذسٚط٘یٞٛ٘ذید 1-4

- 6..............................................................................................یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدیٞٙذػٝٚظیؿشا 1-5

 7.................................................................................................................(θ)یٛ٘ذیدیٝیصاٚ-1-5-1

 7.........................................................................................ٛیاِىششٍٚ٘بسیٞباسٓٗیثیفبكّٝ-1-5-2

 R (H···B).......................................................................................8یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدعَٛ-1-5-3

 R (A−H)............................................................................................................8ٛ٘ذیدعَٛ-1-5-4

- 9.............................................................................................یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدیٔغبِؼٝیٞبسٚؽ 1-6

 9............................................................(NMR)ٞؼشٝیؼیٔغٙبعسصٚ٘ب٘غیػٙدفیع -1-6-1

 9...............................................................................................................یاسسؼبؿیػٙدفیع -1-6-2

 H/D..........................................................................................................10یضٚسٛدیاشاریسبث -1-6-3

- 10...............................یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدلذسریٙیثؾیدیثشایٔطبػجبسٚی٘ظشیٞبسٚؽ 1-7



 ن

 

 13.................................................................................................................................................................دْٚفلُ

- 17.............................................................................................................................آغبصاصیٞبسٚؽ 2-1

- 19..................................................................................................(DFT)یزٍبِیسبثؼیٞبسٚؽ 2-3

- 20............................................................................................................................ٝیدبیٞبٔدٕٛػٝ 2-4

 22.......................................................................ؿذٜیلغجسٛاثغیداسایٝیدبیٔدٕٛػٝ-2-4-1

 23...........................................................................ی٘فٛرسٛاثغیداسایٝیدبیٞبٔدٕٛػٝ-2-4-2

- 24...................................................................یذسٚط٘یٞٛ٘ذیدیثشسػدسٝیدبیٔدٕٛػٝاثشار 2-5

- 25..........................................................................................................................فشوب٘غٔطبػجبر 2-6

- 25.................................................................................................(AIM)ِٔٛىَٛدسٞباسٓیسئٛس 2-7

 27.........................................................یذسٚط٘یٞیٛ٘ذٞبیدییؿٙبػبیثشاAIMٗیلٛا٘-2-7-1

 AIM............................................................28یسئٛسضؼتثشٛ٘ذٞبیدا٘ٛاعیثٙذعجمٝ-2-7-2

 30....................................................................................................................ٙٛصایاػذیساثغٝ-2-7-3

- NBO......................................................................................31یؼیعج ٛ٘ذیید شبَیاٚسث ُیسطّ 2-8

- 34...................................................شٝیؼیآسٚٔبسλٚدبسأششوٕهثٝیذسٚط٘یٞٛ٘ذیدیثشسػ 2-9
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-3-3 هقذهِ 

.دساینٗبدیدسؿیٕیٚثیٛؿیٕیثشخٛسداسٞؼنشٙذٞبیثیِٗٔٛىِٛیاصإٞیزصیوٙؾثشٞٓ

سشیٟٗٚٔٓیىیاصایثشخٛسداساػز.دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثذٖٚؿهٔیبٖدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یاصإٞیزٚیظٜ

َاػنز.ػنبخشبسیوٙـنٞٓثشیٞبسشیٗ٘یشٚخبِت خّٕنٝیىنیاصٞنب،اصٚخنٛافثؼنیبسیاصِٔٛىنٛ

(سطزسبثیشلذسرایٗدیٛ٘ذاػز.DNAٞب)سشیٗآٖٞب)آة(سبدیسیذٜسشیٗآٖػبدٜ

-2-3 پیًَذ ّیذسٍطًی یتبسیخچِ 

ٔٛسداػشفبدٜلشاسٌشفنز2ٚسٚدثٛؽ1سٛػظلاسیٕشیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثشایاِٚیٗثبس٘بْػٕٛٔ

دسٔٛسددیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یٚثشسػنیخنٛافآةٕٗا٘شـبساِٚیٗٔمبِٝض1920دسػبَآٟ٘ب>.1=

ٞنبیٞبیآصاداسٓاوؼیظٖدسِٔٛىَٛثیبٖداؿشٙذ٘یشٚیوبفیثشایسـىیُایٗ٘ٛعدیٛ٘ذسااِىششٖٚ

٘یضسأییذؿنذٜاػنز3ایوٝسٛػظٞبٌیٙغوٙٙذ.ایذٜٞبیٔدبٚساػٕبَٔیآةثشٞیذسٚطِٖٔٛىَٛ

=4-2.< 

این5ٗثبا٘شـبسوشبةٔؼشٚفخٛدسطزػٙٛأٖبٞیزدیٛ٘ذؿیٕیبیی1940دسػب4َئِٛیًٙدب

سطزؿشایظٔؼیٙیاسٓٞیذسٚطٖثب٘یشٚییلٛی،ثٝخبییهاسنٓ»>:5دیٛ٘ذسازٙیٗسٛكیفوشد=

ٖ٘ظشٔیوٝثٝعٛسیثٝؿٛدثٝدٚاسٓٔشلُٔی ٞنبثشلنشاسؿنذٜاػنز.زٙنیٗسػذدیٛ٘ذیثنیٗآ

.ثٝػجبسردیٍشدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی٘ٛػی٘یشٚیثیِٗٔٛىنِٛیاػنز«دیٛ٘ذیسادیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٌٛیٙذ

ٞنبیٔخشّنفینهٞبیٔشفنبٚرینبلؼنٕزیلٛی،ٚالغثشِٔٛىَٛٞبیثبسداسؿذٜوٝثیٗدٚلغجی

ینذسٚط٘ی،دیٛ٘ذٞ»>:6٘یضسؼشیفدیٍشیسااسائٝوشدٜاػز=6دصیشاخٛ. ٌشددِٔٛىَٛثضسيایدبدٔی

وٙؾزٟبساِىششٚ٘یػٝٔشوضی،دبیذاسوٙٙذٜٚداسایخٟز،ثبٔـخلنبرعیفنیٔؼنیٗٚثشٞٓ یه
                                                 
1-Latimer 
2-Rodebush 
3-Huggins 

4-Pauling 

5-The Nature of the Chemical Bond 

6-Desiraju 
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ایٗسؼشیفثشایدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یلٛیوٝخلّزوٛٚالا٘ؼیداس٘نذ«.ثبؿذدزیشیسخذادٔیسىشاس

ونٝثنشایسؼنبسیفٔخشّفنیٕٞیـنٝٔٛخنٛد٘یؼنشٙذ.ٞبیعیفیٔٙبػتاػز.ػلاٜٚثشایٗ،ٚیظٌی

دٞذوٝفشٔٛلاػنیٖٛٔٙطلنشثنٝفنشدیدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یدسٔٙبثغػّٕیدیـٟٙبدؿذٜ٘ـبٖٔی

ثشایدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٚخٛد٘ذاسد.

-1-3 بٌذی اًَاع پیًَذّبی ّیذسٍطًیتقسین 

دیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یثبسٛخٝثٝٞٙذػٝ،ا٘شطیسـىیُٚدیٍشخلٛكیبسـبٖثٝا٘ٛاعٌٛ٘بٌٛ٘ی

ثٙذی،ٔبٞیز،ٞٙذػٝ،ا٘نشطیٚدیٙبٔینهاینٗؿٛ٘ذٚثبسٛخٝثٝسٙٛػیوٝدسدػشٝیثٙذیٔسمؼیٓ

یهسؼشیفوّنیثنشایاینٗدیٛ٘نذٞبٔـنىُاػنز.دیٛ٘نذٞبییدیٛ٘ذٞبدسٞش٘ٛعٚخٛدداسد،اسائٝ

ؿٛ٘ذ:ٞیذسٚط٘یثشضؼتػٛأُٔخشّفثٝكٛسرصیشدػشٝثٙذیٔی

 :ٜثشضؼتٔبٞیزدٞٙذٜٚدزیش٘ذ 

دسایٗ٘ٛعاصدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘ی:)ٔشؼبسفیبولاػیىی(1دیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یٔشذاَٚ-

ٓثٝػٙٛاٖدٞٙذO‒H،N‒HٚS‒Hٜٞبیٌشٜٚٔؼٕٛلاً ،I،Cl،S،Seٞنبیٞبیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٚاسن

P،N،O،FٚBrٜثبؿٙذ.ٞبیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔیثٝػٙٛاٖدزیش٘ذ

َدیٛ٘ذٞبیٞ- دساینٗدػنشٝاص:)غینشٔشؼنبسفینبغینشولاػنیىی(2یذسٚط٘ی٘بٔشنذاٚ

ٞنبیدیٛ٘نذٞبیٞینذسٚط٘یاػزٚاصٔینبٖدزیش٘نذٜٔؼٕٛلاًدٞٙذC‒Hٜدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘ی،ٌشٜٚ

ٞبسا٘بْثشد.ٚوشثب٘یٖٛٞبسٛاٖایضٚػیب٘یذٞب،ایضٚ٘یششیُ٘بٔشذاَٚٔی

 َثشضؼتایٙىٝٔٛلؼیزدٞٙذٜٚدزیش٘ذٜد ٞنبیٔخشّنفسیهِٔٛىَٛیبدسِٔٛىنٛ

 ثبؿٙذ:

                                                 
1-Conventional hydrogen bonds 
2-Unconventional hydrogen bonds 
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1دیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛی-
 

2ِٖٔٛىِٛیدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یثشٚ-
 

 :ٝثشضؼتٞٙذػ 

دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یخغی-

 دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یخٕیذٜ-

 :ثشضؼتا٘شطیسـىیُدیٛ٘ذ 

 دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یضؼیف-

 دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔشٛػظ-

 دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛی-

-4-3 پیًَذ ّیذسٍطًی اص دیذگبُ هکبًیک کَاًتَهی 

سادس3دبسِٗٔٛىِٛییبثیٗاسٕیاػز.دٚسهیٞبیثوٙؾدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی،ضبِزخبكیاصثشٞٓ

Rیىذیٍشلشاسداس٘ذٚ٘ؼجزثRٝیٞباسٓیبِٔٛىِٛیاػزوٝثبفبكّٝ٘ظشثٍیشیذوٝٞشوذاْاصآٖ

دبسٞبٕٞذیٍشساخزةیوبفیثضسيثبؿذسهثٝا٘ذاصRٜػز.صٔب٘یوٝآٟ٘بیثیٗٔشوضخشْفبكّٝ

یثیٗدٚسشؿذٖفبكّٝیبثذ.ثبوٛسبٜ،سبضذٔؼیٙی،خبرثٝافضایؾٔیRیفبكّٝثبافضایؾوٙٙذ.ٔی

بدساثشٚاوٙؾؿیٕیبییسـىیُِٔٛىِٛیخذیذدبسٞدبسدٚأىبٖٚخٛدداسد.دسثؼضیٔٛاسدسهسه

دفغٔیدادِٜٚیدسثیـششٔٛاسدسه وبٞؾفبكّٝدبسٞبٕٞذیٍشسا ػشیؼبً R یوٙٙذٚایٗدافؼٝثب

٘یشٚٞبییوٝثیٗدٚسهافضایؾٔی ٘یدبسػُٕٔییبثذ. ؿٛ٘ذ.ِٔٛىِٛی٘بٔیذٜٔیٖشٚٞبیثشٚوٙٙذ،

ِٖٔٛىِٛی،اص٘ٛعدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثبؿذ،ٔٙطٙیا٘شطیوٙؾثشٚٓثشٞ،دسٌیشدسA‒Hدبسٚلشیسه

ثA‒Hٓٞٝآیذٚسشاصٞبیاسسؼبؿیوــیدیٛ٘ذٚخٛدٔیسشؿذٜٚیهخفزوٕیٙٝثٝدشب٘ؼیُدٟٗ

                                                 
1-Intramolecular hydrogen bonds 
2-Intermolecular hydrogen bonds 
1-Monomer 
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ٔی٘ضدیه ؿىُ)7=ؿٛدسش ا٘شطیدشب٘ؼیُزٙیٗضبِشیدس ػغص ٕ٘ٛداس ؿذ1-1ٜ>. ٘ـبٖدادٜ )

اػز.




 (ٚ—آصاد)A-H ٔٙطٙیا٘شطیدشب٘ؼیُثشایٌشٜٚ:1-0ؿىُ

>.7ٞب=(ٚسشاصٞبیاسسؼبؿیآٖ---ٞیذسٚط٘ی) دسٌیشدسدیٛ٘ذ A-Hٌشٜٚ



-5-3 ی پیًَذ ّیذسٍطًیضشایط ٍ ٌّذسِ 

یصیبدیسیٛیشٝاِىششٍٚ٘بAٚBٞبیؿٛدوٝاسٓیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔٙبػتصٔب٘یسـىیُٔی

ٙذیهاسٓیبلؼٕشیاصیهِٔٛىَٛثنضسيثبؿنٙذ.اٌشزنٝدیٛ٘نذٞبیسٛا٘ٞبٔیداؿشٝثبؿٙذ.ایٗاسٓ

ؿنٛ٘ذ.ینهثینبٖسؼذادوٕیاصػٙبكشدیٍشسـىیُسشی٘یضثبوّشٌٌٚٛشدٚؿبیذٞیذسٚط٘یضؼیف

ثبؿذ،یدشٚسٖٛهدزیش٘ذٜیBیهدشٚسٖٛدٞٙذH‒Aٜٚٔٙبػتثشایدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یایٗاػزوٝ

سشخٛاٞذثٛد.ٔغنبثكسشیثبؿذ،دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛیثبصلٛیBسشٚاػیذلٛیH‒Aدس٘شیدٝٞشزٝ

ؿٛد:صیش،دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛیٔٙدشثٝیٛ٘ؾٔییساثغٝ
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A ‒ H + B → A ‒ H ··· B → Aˉ + H ‒ B
+
  

ٞبیداسایدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثٙذیػیؼشٓسسمؼیٓلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی،یهوٕیزثؼیبسٟٔٓد

ٔی ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذ لذسر سؼییٗ ثشای دبسأششاػز. اص ایٗسٛاٖ وٝ وشد اػشفبدٜ ٌٛ٘بٌٛ٘ی ٞبی

سٛاٖثٝایٗدبسأششٞبٔییٞبثٝسٚؽٔٛسدٔغبِؼٝثشایدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثؼشٍیداسد.اصخّٕٝدبسأشش

خبییؿیٕیبییدشٚسٖٛدسٌیشدسدیٛ٘ذ،ٚدبسأششخبثXٝیشاؽاؿؼٝدبسأششٞبیػبخشبسیدسسٚؽد

1ثیٙیٞیذسٚط٘یدسعیف
H-NMRٞبیٚیبدبسأششAH،AHٚAHثیٙیدسعیفIR.اؿبسٜٕ٘ٛد

 (θ) ی پیًَذیصاٍیِ -3-5-3

ٝیهدیٛ٘ذٞیذسٚط ثبؿنذ.ثنشای180̊٘ضدینهثنAHBٝی٘یصٔنب٘یٔغّنٛةاػنزونٝصاٚین

ٟٔٓایٗاػزونٝثنشایدیٛ٘نذٞبییؿٛد.٘ىشٝٔـبٞذٜٔی180̊سشاغّتا٘طشافاصیفدیٛ٘ذٞبیضؼ

لذسردٛ٘نذٞینذسٚط٘ی140̊سشاصثبؿذ.دسصاٚیٝو165ٓ̊سشاص٘جبیذوAHBٓیٞیذسٚط٘یلٛیصاٚیٝ

سنشثبؿنٙذلؼٕشیاصینهِٔٛىنَٛثنضسي Aٚ B>.دسكٛسسیو8ٝسػذ=ٔیثٝضذالُٔمذاسخٛد

ثنشایسـنىیُدیٛ٘نذBثنٝػنٕزA‒Hٌینشیاصوٙذ،زشاونٝخٟنزششئٛؿیٕیإٞیزدیذأیاػ

ٌیشیثشایخفزاِىششٖٚآصادخٟزاٌشاص٘ظشاػششئٛؿیٕیأىبٖ.ؿٛدثبٔـىُٔٛاخٝٔیٞیذسٚط٘ی

BثٝػٕزH،9=سشخٛاٞذثٛددیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔغّٛةٚخٛدداؿشٝثبؿذ.<

 کتشًٍگبتیَّبی الی بیي اتنفبصلِ -3-5-2

فبكّٝػلاٜٚثشصاٚیٝ )دسدیٛ٘ذدسِٖٚٔٛىِٛی(یاسٓیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی، )دسثیِٗٔٛىَٛیبٞب ٞب

ثشایسـىیُیهدیٛ٘ذایداسدیٚلذسرایٗدیٛ٘ذإٞیزٚیظٌٜیشدسؿىُشِٖٚٔٛىِٛی(دیٛ٘ذث .

فبكّٝ ٞیذسٚط٘ی، A···Bی اسٓ دٚ ٚا٘ذسٚاِؼی ؿؼبع ٔدٕٛع اص Aثبیذ ٚBٓثبؿذ.و اكٛلاًسش

.]10[وٙٙذٔیسمؼیٌٓش3ٜٚثA···Bٝیاص٘ظشفبكّٝسادیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘ی

Å0/4-0/3ضذٚدA···Bیثبفبكّٝضؼیفاِف(دیٛ٘ذٞبی

Å0/3-5/2ضذٚدA···Bیثبفبكّٝلٛیة(دیٛ٘ذٞبی
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Å5/2-2/2ضذٚدA···Bیثبفبكّٝخیّیلٛیج(دیٛ٘ذٞبی

 R (H···B)ذ ّیذسٍطًی طَل پیًَ -3-5-1

 ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذ یٔٙبػجٔؼیبسR(H···B)عَٛ ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذ لذسر ثشسػی ٔلانثشای ٚ

وٝفبكّٝسٚدسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثٝؿٕبسٔی ٞشخب اسٓوٓی. سشاصٔدٕٛعؿؼبعثیٗایٗدٚ

ثبؿذاضشٕبَسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٚخٛدداسد=ٚا٘ذسٚاِؼیآٖ ٔمذاس11ٚ12ٞب .<R(H···B)ثب

یبثذ.وبٞؾٔیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یوٙؾافضایؾا٘شطیثشٞٓ

 R (A−H)طَل پیًَذ  -3-5-4

ثٝثٝػٙٛاٖدبسأششیخٟزسؼییٗلذسردیٛ٘ذسٛا٘ذ٘یضٔیR(A−H)سغییشارR(H···B)ٕٞب٘ٙذ

یبثذؾٔیافضایA−Hعَٛدیٛ٘ذ،وبسٌشفشٝؿٛد.ثذیٟیاػزوٝثبافضایؾلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی

]13[.( دی1-1خذَٚ خٛاف ثشخی ا٘شطی( ؿبُٔ وٝ سا ٞیذسٚط٘ی ٚٛ٘ذٞبی ٞٙذػی خٛاف ،

.>10=دٞذاػز،٘ـبٖٔیٞبثٙذیلذسرایٗدیٛ٘ذعجمٝ

سایدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یاص٘ٛعدسسشویجبردادیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یخیّیلٛی،لٛیٚضؼیفثشخیخٛاف:1-0خذَٚ
O‒H···O 

ضؼیفلٛیخیّیلٛی

40-1515-4<4 (kcal/mol)ٞیذسٚط٘یا٘شطیدیٛ٘ذ

IR >25%25-5%<5%دس(OH)خبثدبیی٘ؼجی

 H···O   O−H H···O > O−H H···O >> O−Hعَٛدیٛ٘ذ

Å(O−H 2/0-05/005/0-01/0<01/0(ثّٙذؿذٖ

Å(R (O···O) 5/2-2/22/3-5/20/4-0/3(یٌؼششٜ

Å(R (O···H)5/1-2/12/2-5/10/3-0/2(یٌؼششٜ

θ 180-175180-130180-90 (º) (O−H···O)یٌؼششٜ

ٚخٛد٘ذاسدضؼیفٌیشزـٓوٛٚالا٘ؼی

ٔشؼبدَغبِتٔـخقػشبسیىیااِىششٚ
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-6-3 ی پیًَذ ّیذسٍطًیّبی هطبلؼِسٍش 

ٞبیؿیٕیفیضیىی،دشاؽٚسمشیجباصعشیكسٕبٔیسٚؽیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یؿٙبػبییٚٔغبِؼٝ

ٌیشد.ثٝاخشلبسٔٛسدثشسػیلشاسٔیػٙدیعیفدزیشاػز.دسایٗلؼٕزسٚؽػٙدیأىبٖعیف

ٚ(NMR)ػنٙدیسصٚ٘نب٘غٔغٙبعیؼنیٞؼنشٝعینفاصخّٕٝػٙدیٞبیٔخشّفعیفسٚؽ

ٓثشدفشاٚا٘نیداس٘نذسونبدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ییثشایٔغبِؼٝػٙدیاسسؼبؿیعیف ٝاصزٙنیٗ.ٞن یٔغبِؼن

آیذ.ذ،اعلاػبرٔفیذیثٝدػزٔیا٘ٞبیدیٍشخبیٍضیٗؿذٜٞبیسشویجبسیوٝسٛػظایضٚسٛحعیف

 (NMR) سصًٍبًس هغٌبطیسی ّستِ سٌجیطیف -3-6-3

ایٗإٞیزیبفشٝاػز.NMR ثشایٔغبِؼبردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یاصاثشذایدیذایؾNMRٖدشٚسٛ

ثشخٛسداساػز.دشٚسٖٛدسٌیشدسدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یخبكیسثشسػیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یاصإٞیزسىٙیهد

ٟٓٔٝ -Hیدشٚسنٖٛ،سشیٗػضٛایٗػیؼشٓاػز.ثیـششٔغبِؼبرثٝوٕهسصٚ٘ب٘غٔغٙبعیؼیٞؼنش

NMR
ٞنبیدنبییٗٔیذاٖدسٌیشدسدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثٝػٕزؿٛد.ٔىبٖؿیٕیبییدشٚسٖٛ،ا٘دبْٔی1

ٖ.ثشػنذٞنppm20ٌٓشددوٕٝٔىٗاػزثٝخبٔیٝخبث یونبٞؾدٛؿنؾدٞٙنذٜاینٗأنش٘ـنب

یسـىیُدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یاػنز.افنضایؾلنذسردیٛ٘نذٞینذسٚط٘یونٝدس٘شیدٝاِىششٚ٘یدشٚسٖٛ

ٝ٘شیدٝ اػنز،ثبػنظهنبٞشؿنذٖسغیینشٔىنبٖؿنیٕیبییدشٚسنٖٛدسA···Bییآٖونبٞؾفبكنّ

A‒H···BٗدسH‒Aػیٍٙبَسصٚ٘ب٘غدشٚسٖٛػٕٛٔبًٌشدد.سشٔیٞبیدبییٗٔیذاٖ سنشثٝٔیذاٖدنبیی

.>14=وٙذؿیفزٔی

 ی استؼبضیسٌجطیف -3-6-2

سشیٗسٚؽثشایثشسػیدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یسشیٗٚسایحاسسؼبؿیٟٔٓػٙدیاص٘ظشسبسیخیعیف

ایدینذا٘نذ،إٞینزٚینظٜٞبیاسسؼبؿیثٝسـىیُدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یداسثٛدٜٚثبضؼبػیشیوٝؿیٜٛ
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زنٝاٌنش>.15دیٛ٘ذٞب٘یضسٛػظٕٞیٗسىٙیها٘دبْؿذٜاػز=.اِٚیٗسطمیمبردسٔٛسدایٗوٙذٔی

ٖیسأبٖٚصیشلشٔض٘شبیحٔـبثٟیٔیػٙددٚسٚؽعیف ٞنبثنبیىنذیٍشدٞٙنذ،أنبٔجٙنبی٘ظنشیآ

ٝؿنیٜٛ.ثبؿنٙذٔیوٝایٗدٚسٚؽٔىُٕیىذیٍشعٛسیٔشفبٚراػز،ثٝ یٞنبیاسسؼبؿنیدس٘بضین

،ثٟشنشیٗٚ (IR)ثیٙنیصیشلشٔنضعینف٘نذ.اصیشلشٔضٚسأبٖ٘ؼجزثٝسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یضؼبع

>.ثنبسـنىیُدیٛ٘نذ16-18=اػنزٔفیذسشیٗسٚؽثشایثشسػنیدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىنِٛی

ٞبیاسسؼبؿیساسطزسنأثیشوٝؿیٜٛؿٛد،ٞبی٘یشٚایدبدٔیسغییشاسیدسسٛصیغثبسٚثبثز،ٞیذسٚط٘ی

سٛاٖثٝٔٛاسدصیشاؿبسٜوشد:اصخّٕٝایٗسغییشارٔیدٞذ.لشاسٔی

 افضایؾفشوب٘غوــی(A···B)ν 

 وبٞؾفشوب٘غوــی(A‒H)ν 

 افضایؾؿذرٚدٟٙبی٘ٛاسوــی(A‒H)ν 

 ٝافضایؾفشوب٘غخٕـیداخُكفط(A‒H)δ 

 ٝافضایؾفشوب٘غخٕـیخبسجاصكفط(A‒H)γ

 H/Dتبثیشات ایضٍتَپی -3-6-1

ٝثشٔٛضنٛعثطنظ H/Dسبثیشارایضٚسنٛدی دیٛ٘نذٞینذسٚط٘یاػنز.عنَٛیاٍ٘ینضیدسصٔیٙن

سلٛسثشآٖاػزونٝ>.25یبثذ=داسوشدٖوبٞؾٔیایثٝٔطضدٚسشیٓٞبیٞیذسٚط٘یسبا٘ذاصٜدیٛ٘ذ

ساO‒Dثبؿنذونٝدیٛ٘نذO‒H٘ؼجزثٝدیٛ٘ذO‒Dا٘شطیاسسؼبؿیدبییٗسشیایٗدذیذٜدس٘شیدٝ

ٞنبیٞینذسٚط٘یاػنزٚدیٛ٘نذO اص HسشاصخذاییػخزOاصDػبصد.دس٘شیدٝ،خذاییدبیذاسسشٔی

>.26ٌشدد=سغییشارؿذیذػبخشبسیٔیثٝسؼٛیضایضٚسٛدیٌبٞیاٚلبرٔٙدشسشٞؼشٙذ.ضؼیف

-7-3 بیٌی قذست پیًَذ ّیذسٍطًیّبی ًظشی ٍ هحبسببتی بشای پیصسٍش

ٝاصا٘ذاصٌٜبٞیٞبیسدشثیسٚؽ دػنزآٚسدٖا٘نشطیآٌٖیشیلذسردیٛ٘ذٞینذسٚط٘یٚینبثن
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ٞنبی٘ذ.سٟٙبسٚؽثبلیٕب٘ذٜثشایا٘دبْاینٗونبس،سٚؽای٘ذاس٘بسٛاٖثٛدٜٚیبضذالُوبسثشدٌؼششدٜ

ٝ.لذسس٘ظنشیٔٛخنٛداػنز دیٛ٘نذٞینذسٚط٘ی،سٚؽؿننیٕییٕٙنذسشیٗسٚؽسئننٛسیثنشایٔغبِؼن

ثبؿذوٝثشٔجٙبیٔىب٘یهوٛا٘شْٛاػشٛاساػز.دسؿیٕیوٛا٘شْٛسخٕیٗلذسر،عنَٛٔی1٘شٛٔیوٛا

ثبؿذ.یا٘شطیِٔٛىَٛٔٛسدٔغبِؼٝٔیٝٚدیٍشخٛافٔشثٛطثٝیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔؼشّضْٔطبػج

سشؼششدٜ.ایٗثطظثٝعٛسٌػبصیِٔٛىَٛٔٛسد٘ظشاػزثٟیٙٝیا٘شطیِٔٛىَٛ٘یضٔؼشّضْٔطبػجٝ

دسفلُثؼذٔٛسدثشسػیلشاسخٛاٞذٌشفز.























                                                 
1-Quantum chemistry 
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ضیوی هحبسببتی

ثن1998ٝ٘ٛثُؿنیٕیدسػنبَیخبیضٜیدأٖؼشٚفلشٖضبضشٚثش٘ذٜؿیٕیفیضیه1دبدُ

ؿیٕیٔطبػجبسیاصضذٚد٘یٓلشٖ»دٞذ:ٙیٗدبػخٔیز«ؿیٕیٔطبػجبسیزیؼز؟»ایٗػٛاَوٝ

َ ٞنبیوٛزنها٘دنبْؿنذٜثنٛد،ؿنشٚعؿنذٚػنذغثنٝدیؾثبوبسٞبی٘ظشیوٝثشسٚیِٔٛىنٛ

دنزیشیثؼنیبسصینبدخضئیسػیذ.دسضبَضبضش،ثبسٛخٝثٝلنذسرٚا٘ؼغنبفٞبیثضسيٚزٙذػبٔب٘ٝ

ؿٛدوٝٔؼنبئُیهوٛا٘شْٛ،ثٝكٛسسیثٝوبسثشدٜٔیٞب،اكَٛاػبػیٔىب٘یهولاػیهٚٔىب٘سایب٘ٝ

.>27=«سطّیُاػزٞبلبثُثشسػیٚوشدآٖٞبیِٔٛىِٛیدیسیذٜ،ػبخشبسٚػُٕٔشثٛطثٝػبٔب٘ٝ

دنشداصد.ؿیٕیٔطبػجبسیػٕٛٔبًثباػشفبدٜاصاكَٛسیبضیٚ٘ظشیثٝضُٔؼبئُؿیٕیبییٔی

َدزیشیٚػبیشخٛافاسٓبخشبسی،ٚاوٙؾٞبیػؿیٕیٔطبػجبسیدسسؼییٗٚیظٌی ٞنبیٞبِٚٔٛىنٛ

ٝوٛزه،دسؿزِٔٛىَٛ ٞنبونبسثشدداسد.ثنبؿنیٕیٔطبػنجبسیٞب،ثؼذبسٞب،خبٔذارٚیبػبیشػنبٔب٘

ٞنبساثنشاػنبعلنٛا٘یٗفیضینهدزیشیٚػبیشخٛافِٔٛىَٛسٛاٖػبخشبسٞبیؿیٕیبیی،ٚاوٙؾٔی

ثیٙیوشد.دیؾ

سٛأٖشٛخٝایٗٔغّنتؿنذداس٘ذ،ٔیٞبسادسوٙبسیىذیٍشٍ٘ٝٔیییوٝاسٓثبؿٙبخشٗ٘یشٚٞب

وٙنذٚینبٞبیخذیذسغیینشؿنىُدینذأنیٞبثٝآسایؾاسٓیوٝزشاٚدسزٝؿشایغیآسایؾاِٚیٝ

ٞبیسٚؽیسٛاٖثٝٚػیّٝٞبیؿیٕیبییساثشسػیوشد.ػلاٜٚثشآٖٔیسٛاٖزٍٍٛ٘یا٘دبْٚاوٙؾٔی

ٞبیسشٔٛدیٙبٔیىی،ٔٙطٙیا٘شطیدشب٘ؼیُ،ا٘شطیٚػبخشبسٞبیضبلارٌنزاس،فدسٔٛسدٚیظٌیٔخشّ

ٓٞنبیٚاونٙؾ،لغنجؾٞبیدیٛ٘ذیٚا٘نشطیٞب،ا٘شطیٔؼیشٚٔىب٘یؼٓٚاوٙؾ ٞنب،دنزیشیٚثنبساسن

اعلاػبراسصؿٕٙذیثٝدػنز،ٞبیٔخشّفػبٔبNMRٝ٘،سأبIRٖٚٞبیثؼبٔذٞبیاسسؼبؿیٚعیف

                                                 
1-Pople 



16 

 

دسِٙذٖكٛسر1927دسػب2َٚفشیشض1آٚسد.اِٚیٗثبسٔطبػجبر٘ظشیدسؿیٕیسٛػظٚاِششٞبیشّش

ٞبیاخیشثٝػٕزؿیٕیٔطبػنجبسیدسػبَٞبداٖوٝثبػظؿذؿیٕیاصخّٕٝدلایّی.>27=ٌشفز

،ذدسؿیٕیٞبٚ٘ظشیبرخذیسشفشضیٝآصٔبیؾػشیغ،سشٔؼبئُؿیٕیثٟجٛددسفٟٓآػبٖ،سٚیآٚس٘ذ

ٞبیونٓخغنشآصٔبیؾ،ٞبیسطمیمبسیخٛییدسصٔبٖٚٞضیٙٝٞبیلاصْٚكشفٝوبٞؾسؼذادآصٔبیؾ

ٞبییبثیثٝكطزثٟششدسٔمبیؼٝثبوبسٞبیسدشثیثشایػبٔب٘ٝدػزٚثذٖٚٔٛادٚضبیؼبردؼٕب٘ذ

 .>28=ثبؿذٔیوٛزه

ٝٔىب٘یهِٔٛىٛی٘ظشیٝ،دٚٔجطظػٕذٜٚٔشفبٚردسؿیٕیٔطبػجبسی ػنبخشبسیِیٚ٘ظشین

َٞبیٔىب٘یهِٔٛىِٛیثشایدیؾ.سٚؽاِىششٚ٘یاػز ٞنباصلنٛا٘یٗثیٙنیػنبخشبسٚخنٛافِٔٛىنٛ

ٞبیػبخشبساِىششٚ٘یثشٔجٙبیسٚاثظثٙیبدیفیضیهثش٘ذ.دسضبِیوٝسٚؽفیضیهولاػیهثٟشٜٔی

ٓا٘ذ.ٔجٙبیٔطبػجبرِٔٛىنِٛیوٛا٘شٛٔیثٙبٟ٘بدٜؿذٜ ٝثنشٞ ٚاٞنبونٙؾٔینبٖٞؼنش اصسفشنبسػنز

ٞنشیٗسٚؽٔطبػجبرخبفدسسبٔیها٘شخبةؿٛد.ٞبدسایٌٗٛ٘ٝٔطبػجبركشف٘ظشٔیاِىششٖٚ

یخٛافِٔٛىِٛیوٛا٘شٛٔیهاػز.دسػّٓٔىب٘یزضبئضإٞیبسثؼ،اؿبسٜؿذٜدسثبلایبصاراصأشیه

ٗؿٛد.ػلاٜٚثشایٞبٚٞؼشٝٔشثٛطٔاِىششٖٚیٞبوٙؾٞبٚثشٞٓثٝضشوزاِىششٖٚ ییش٘نذٜدسثشٌین

اػنزییٞبسٚؽیشٚػبیػبخشبسیٞبیثشسػی،ػبصیٝؿجی،ػبصضذالُی،ػبصیٕٙٝٞسٖٛثٟیػجبساس

سٛػنظٔطبػجبرصیشسا.>29ٚ30=سٚدیثٝوبسٔیِٔٛىِٛیٞبسفشبسػبٔب٘ٝیٙیثیؾوٝدسدسنٚد

:سٛاٖا٘دبْدادٞشدٚسٚؽٔی

زٙیٗخٛافٚاثؼشٝٞب(،ٞٓٞبٚاِىششٖٚٞب،ٞؼشٝا٘شطییهػبخشبس)سشسیتفیضیىیاسٓیٔطبػجٝ-1

ثیٙیاػز.ٞبلبثُدیؾثٝا٘شطی٘یضسٛػظثؼضیاصسٚؽ

ٗا٘دبْثٟیٙٝ-2 ٘ضدینهثنٝیسنشیٗا٘نشطیسادسٔطنذٚدٜػبصیػبخشبسوٝػبخشبسِٔٛىِٛیثنبدنبیی

                                                 
1-Heitler 
2-Fritz 
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ٙذ.وػبخشبساِٚیٝدیذأی

،ضشوبرثیٗاسٕیدسِٔٛىنَٛاػنز.ثؼنبٔذیٞبوٝ٘شیدٝثؼبٔذٞبیاسسؼبؿیِٔٛىَٛیٔطبػجٝ-3

سٛاٖخٛافدیٍشِٔٛىَٛساوٝٚاثؼشٝثٝٔـشكدْٚا٘شطیاػز.ٕٞسٙیٗسٛػظٔطبػجبرثؼبٔذٔی

ٞبییثبثزٔطبػجٝسٛاٖثٝٔیایٗخٛافی.اصخّٕٝثیٙیوشدٚاثؼشٝثٝٔـشكدْٚا٘شطیاػزدیؾ

،یهِٔٛىَٛ)ثؼبٔذٞبٚؿذرخغٛط(IRثیٙیعیفسأبٖٚدیؾ،٘یشٚثشاییهػبخشبسثٟیٙٝؿذٜ

سـخیقٔبٞیزٞشیهاص٘منبطصیٙنیٚالنغثنشسٚیٔٙطٙنیٚیبثیثٝاعلاػبرسشٔٛدیٙبٔیىیدػز

 اؿبسٜوشد.ا٘شطیدشب٘ؼیُ

یدػششػنینزلبثّ،برخٛاػشٝؿنذٜ٘ٛعاعلاػ،ِٔٛىَٛیؼزؿبُٔعجیأّٛػا٘شخبةسٚؽثٝ

ٝثٝٔٙنبثغسایدػششػیزٚلبثّػتٔٙبیسدشثیؿذٜیشیٌا٘ذاصٜیدبسأششٞب ٍیایب٘ن یٚصٔنبٖثؼنش

ٞنبیٔطبػنجبسیساسٚؽداسد.یتٔؼبیػشیهٚٞبیزٔضیػشیهٞشسٚؽیٞشوبسثشدیثشا..داسد

ثٙذیوشد:دػشٝعجمٝسٛاٖثٝػٝٔی

 1ٞبیاصآغبصسٚؽ -1

 2ٞبی٘یٕٝسدشثیٚؽس -2

 3(DFT)سبثؼیزٍبِییٞبی٘ظشیٝسٚؽ -3

-3-2 ّبی اص آغبصسٍش 

ثٝٔؼٙبیؿنشٚعاصآغنبصینبؿنشٚعاصاػنبعab initioٞباصػجبسریٛ٘ب٘یٌزاسیایٗسٚؽ٘بْ

ٞبٞبی٘یٕٝسدشثی،دسایٗسٚؽٞبیٔىب٘یهِٔٛىِٛییبسٚؽٌشفشٝؿذٜاػزٚثشخلافدیٍشسٚؽ

                                                 
1-ab initio 
2-Semi Emperical 
3-Density Functional Theory 
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.>30ٚ31=ؿنٛ٘ذؿنٛدٚدبسأششٞنبیسدشثنیثنٝونبسٌشفشنٕٝ٘نییٚالؼیاػشفبدٜٔنیاصٞبٔیّشٛ٘

ٞبثؼیبسثبلاػنز.ٞؼشٙذوٝكطزٔطبػجبردسآ1ٖٞبیسٕبْوٛا٘شٛٔیخضءسٚؽ،ٞبیاصآغبصسٚؽ

ٞبٞؼنشٙذسشیٗسٚؽسشیٗٚلبثُاػشٕبدٔغٕئٗ،ٞبیاصآغبصٞبیٔطبػجبسیسٚؽسٚؽیاصثیٗوّیٝ

ثٝػجبسردیٍش،دس.>30=ذ٘ؿٛٞبیٚالؼیثٝوبسٌشفشٝٔیٞبیسیبضیثشایػبٔب٘ٝیشاثٟششیٗسمشیتص

یؿشٚدیٍٙشثنٝوٕنهسؼنذادؿٛدٚٔؼبدِٝٞبیهاٍِٛثشایسبثغٔٛجاِىششٚ٘یا٘شخبةٔیسٚؽایٗ

ٞنبیثبثنزشاػبػنیٞبیاسٕنی،ٔمنبدیٞبٚٞؼشٝٞبیفیضیىیٔثُخشْٚثبساِىششٖٚثبثزٔؼیٙیاص

ٝثٝػٙٛاٖسٟٙبٚسٚدی3یبثبثزدلا٘ه2فیضیىیٔثُػشػز٘ٛس ونبسٌیشیٞنیرٞبیٔؼبدِٝٚثنذٖٚثن

ٚػنیؼیاصخنٛافٟٔنٓفیضیىنیٚیسٛأٖطذٚدٜٞبٔیایٗسٚؽیثٝٚػیّٝؿٛ٘ذ.سمشیجیضُٔی

یهِٔٛىنَٛدبینذاس،أىنبٖؿیٕیبییساسؼییٗوشد.ثشایٔثبَثشایدیذاوشدٖػغصا٘شطیدشب٘ؼیُ

ٞباص٘ظشعَٛٚصٚایبیدیٛ٘ذٚخٛدداسدوٝخنٛدٔشؼبلجنبًأىنبٖٔـخقوشدٖػبخشبسسؼبدِیٌٛ٘ٝ

خنبییأباصآٖٞبیزشخـیسافشاٞٓٔیآٚسد.ثبثزیٞبیاسسؼبؿیٚٔطبػجٝثؼبٔذؿیٜٛیٔطبػجٝ

ٓٞبیٞیذسؿشٚدیٍٙشسٟٙبثشایاسٓیوٝضُدلیكٔؼبدِٝ ٞنبیداسایینهاِىشنشٖٚ(،ٚطٖٔب٘ٙذ،)اسن

ٞنبیػنذدیٚینبٞبٕٔىٗ٘یؼزثبیذثنٝد٘جنبَسٚؽدزیشاػزٚضُدلیكآٖثشایِٔٛىَٛأىبٖ

.سمشیجیثشایضُایٗٔؼبدِٝثٛد

-2-2 ّبی ًیوِ تجشبیسٍش 

یسدشثنیٞنبضبكنُاصدادٜیٔطبػنجبراصدبسأششٞنبیػبصػبدٜیثشایسدشثیٕٝ٘یٞبسٚؽ

یلبثنُدػششػنیساوٝثنٝدبسأششٞنبیٍٙشؿشٚدیٔؼبدِٝیجیؿىُسمش،ٞبسٚؽیٗا.وٙذیفبدٜٔاػش

ءٞبخنضسٚؽیٗایُدِیٗوٙٙذ.ثٕٝٞیضُٔ،داسدیثؼشٍیسطزثشسػیٕیبییؿی٘ٛعػبٔب٘ٝیثشا

ٝیٞنبٞبفمظاصاِىششٖٚٞؼشٙذوٝدسآٖوٛا٘شٛٔییٞبسٚؽ ٚؿنٛدیاػنشفبدٜٔنینزهشفیدٛػنش

                                                 
1-Full Quantum Mechanicl Method 
2-C=2.998 108 ms-1 

3-h=6.62 10-34 J.s 
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صٔبٖٔطبػجٝدس.ؿٛ٘ذیدس٘ظشٌشفشٝٔیٔشوضیُدشب٘ؼیهثٝكٛسریداخّیدٛػشٝیٞباِىششٖٚ

ٗٞبٔطذٚداػز.دساثٝدػزآٔذٜاصآٖیحٞبوٛسبٜاػزأبكطز٘شبسٚؽیٗا ٞنبفمنظاصسٚؽین

یاسٕنیٞبیشبَثاٚسیفسٛكیثشا2یٙٝوٕیبضذالُییٝٚٔدٕٛػٝدب1(STO)یشش٘ٛعاػّیٞبیشبَاٚسث

ٝ،ثنیٞبی٘یٕنٝسدشسٚؽ.>32=ؿٛدیاػشفبدٜٔ ینٝٚآساینؾاِىششٚ٘نیضبِنزدبیسٛا٘نبییٔطبػنج

،ٞبدشب٘ؼیُیٛ٘ؾساٞٓداس٘ذ.سؼذادا٘ذویاصایٗسٚؽٌٚـشبٚسدٚلغجی،ٌشٔبیسـىیُثشاٍ٘یخشٝ،

عَٛدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یوٙٙذ.٘یضٔطبػجٝٔیساNMRییٞبیؿیٕیبخبییٝٞبیاِىششٚ٘یٚخبثعیف

ٓٞباصٔمذاسٚالؼیثّٙذسشٚا٘شطیآٖاصٔمنذاسٚالؼنیایٗسٚؽیضبكُاصٔطبػجبرثٝٚػیّٝ سنشون

 اػز.

-2-1 (DFT) ّبی تببؼی چگبلیسٍش 

ٗدساػز.یزٍبِیسبثؼییٝ٘ظشیٝػٕٛٔبًثشدبیٔطبػجبسیٞبسٚؽیشاخیٞبدسػبَ سٚؽاین

ٖثشٞٓیٙشیىی،ػیثٝزٙذخضؿبُٔا٘شطیاِىششٚ٘یسبثغزٍبِی٘ظش ٝٞؼنشٝ،‒وٙؾاِىشنشٚ یدافؼن

یسنبثؼیٞبؿٛد.سٚؽیٔیؿذٜٚثٝكٛسرٔدضاثشسػیٓسمؼاِىششٖٚ‒وٙؾاِىششٖٚٚثشٞٓوِٛٙی

سٚؽضنُی،زٍبِیسبثؼیٞب.دسسٚؽؿٛ٘ذیسشا٘دبْٔیغاصآغبصػشیٞباصسٚؽیثٝعٛسوّیزٍبِ

اصیٗثٙنبثشا،خٛدػبصٌبساػنزیذاٖثٝدػزآٚسدٖسٛاثغٔٛجٕٞبٖسٚؽٔیثشایفشا٘ؼیُٔؼبدلارد

ثٝدػنزیزٍبِیسبثؼیٞبوٝدسسٚؽییٞباٚسثیشبَأب.داس٘ذؿجبٞزفبن‒ی٘ظشثبسٚؽٞبسسشیٗا

یسبثؼیٞب٘ذاس٘ذ.سبثغٔٛجثٝدػزآٔذٜاصسٚؽیضیىیٚٔفْٟٛفیٔؼٙیرثٝعٛسٔؼشمُٞیٙذآیٔ

یصدسٚالغثٝعٛسكنش.یؼزٞب٘یشبَاٚسثیٗاصاػذؿذٜیُسـىیششاػّیٙبٖدسشٔیهیاِىششٚ٘یزٍبِ

ٚخٛد٘ذاسد.DFTییٝٞبثبؿذدس٘ظشوٝٔشثٛطثٝاِىششٖٚیسٛاٌٖفزوٝسبثغٔٛخیٔطىٓٔٚ

ؿشٚدیٍٙشٚثٝدػزآٚسدٖسنبثغٔنٛجاِىششٚ٘نییوٛؿـیثشایضُٔؼبدDFTِٝدسسٚؽ

                                                 
1-Slater Type Orbitals 
2-Minimal 
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اثجبر1964اػزوٝدسػب1َوٛٞٗ‒،ثّىٝایٗسٚؽٔجشٙیثشلضبیبیٞٛٞٙجشيؿٛدٕ٘یِٔٛىَٛ

ا٘شطیِٔٛىِٛیضبِزدبیٝ،سبثغٔنٛجٚدیٍنشخنٛافاِىششٚ٘نیِٔٛىنِٛیدسدسایٗسٚؽ.>33=ؿذ

ونٝسنبثؼیاصسٟٙنبػنٝٔشغینشاػنزρ(x,y,zاِىششٚ٘ی)ثٝٚػیّٝزٍبِیاضشٕبَضبِزدبیٝٔٙطلشاً

ٞٗاثجبرٚخٛدیهساثغٝ،ثیٗزٍبِیاِىششٚ٘یضبِنزٛو‒یٞٛٞٙجشي.اِٚیٗلضیٝییٗٔیؿٛ٘ذسؼ

ٞٗ٘ـنبٖٛون‒یٞٛٞٙجشيایاػز.دٚٔیٗلضیٝیهػیؼشٓزٙذرسٜیدبیٝٚسبثغٔٛجضبِزدبیٝ

یٝثنبا٘نشطیضبِنزدبین[ ]  ی،وٝٔشثٛطثٝضبِزدبیٝ V(r)دادوٝثشاییهدشب٘ؼیُدادٜؿذٜ

آیذ:ثٝكٛسرصیشثٝدػزٔی[ ]  ا٘شطیسبثؼیوٕیٙٝٔمذاساػز،[ ]    

(2-1)    ⟨ [ ]| ̂| [ ]⟩  ∫    ( ) ( )    [ ]     [ ]    [ ]    [ ] 

ٚ [ ]  وٝ ٓسنبثؼی Veeسبثؼیاصا٘شطیػنیٙشیهاِىششٚ٘نی ٖاصا٘نشطیثنشٞ اِىشنشٖٚ‒ونٙؾاِىشنشٚ

Nٚثنباػنشفبدٜاصسٛاثنغٔنٛجدلینكثنٛدٜ٘یضزٍبِیاِىششٚ٘یاػزوٝٔشثغسبثغٔنٛج ( )  اػز.

:>34=ؿٛدىششٚ٘یثٝكٛسرصیش٘ٛؿشٝٔیاِ

(2-2)         (r) = N∫                   

-4-2 2یِپب یّبهجوَػِ 

ٝیثنشایكدلیػذْٚخٛدساٜضّیُثٝدِ ٝیٍٙشؿنشٚدیٔؼبدِن اصی،زٙنذاِىششٚ٘نیٞنبػنبٔب٘

سبثغٔٛجونُثنش،اصآغبصیٞبدسسٕبْسٚؽ،ٞذفیٗایٗسبٔیؿٛد.ثشایاػشفبدٜٔییجسمشٞبیسٚؽ

ٚینهیثطشا٘نیٞبیظٌیٚیىبٖثشسػؿٛدسبأی٘ٛؿشٝٔیبضیٔدٕٛػٝاصسٛاثغسیهییٝدب ػنبٔب٘ٝ

LCAOییٝثشاػبع٘ظشفشاٞٓؿٛد.یفشا٘ؼیّیدٔؼبدلارضُ
یخغیتسشویِٔٛىِٛیٞبیشبَاٚسث،3

ٔدٕٛعؿٛدٚیٌفشٝٔیٝسٛاثغدبیاسٕیٞبیشبَاٚسثیٗاصایهٞؼشٙذوٝثٝٞشیاسٕیٞبیشبَاصاٚسث

                                                 
1  - Hohenberg-Kohn 

2-Basis sets 
3-Linear Combination of Atomic Orbitals 
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یاػنزونٝثنشایاصسنٛاثؼیجیسشو،یٝدبیٔدٕٛػٝیٍش،ػجبسردثٝ٘بٔٙذ.یٔیٝدبیٞبسأدٕٛػٝآٖ

سٚ٘ذ.یاسٓثٝوبسٔیهٞبدسیشبَؿىُاٚسثیفسٛك

اصیبسیؿنٛ٘ذ.ثؼنیضبكُٔیٝسٛاثغدبیخغیتسشواصیٚسٛاثغٔٛجوّیِٔٛىِٛیٞبیشبَاٚسث

ونٝاصیوٙٙنذ.أنبصٔنب٘یٔؿذٜاػشفبدٜییٗاصلجُسؼییٝدبیٞباصٔدٕٛػٝیسدشثیٕٝ٘یٞبسٚؽ

ٔٛسد٘ظشروشؿنٛد.ییٝدبیٔدٕٛػٝیذؿٛدثبیاصآغبصاػشفبدٜٔیٞبسٚؽیٍشبدیDFTیٞبسٚؽ

اوثشٔطبػجبرثنباػنشفبدٜاصیاخشاوشدِٚیٔشفبٚسییٝدبیسٛأٖطبػجبرساثبٔدٕٛػٝیاٌشزٝٔ

ٝاصسٛاثغدبٔیػٕٛدٚ٘ٛع.ؿٛ٘ذیٔٛخٛدا٘دبْٔیٞبیٝدبٔدٕٛػٝ َاٚسث:ٚخنٛدداسدین ٘نٛعیٞنبیشنب

یػنبخشبسٞبیٔطبػنجبسیٞنبینتدساوثنشسمش.1(GTO)یٗ٘نٛعٌٛػنیٞبیشبَاٚسث(STOٚ)یششاػّ

ایونٝاصدبیٝیٔدٕٛػٝؿٛد.ثٝیٔٙظٛسGTOٔیبSTOٞبیاٚسثیشبَاصیخغیتسشویه،اِىششٖٚ

ٝ،آیٙذثٝٚخٛدٔییشش٘ٛعاػّیٞبیشبَاٚسث،یٗ٘ٛعٌٛػیاكّیٞبیشبَاٚسثسشویت ٝیٔدٕٛػن یدبین

.>35=ؿٛدیٌٔفش2STO-nGٝوٕیٙٝ

ٝیٞبیدبیٝٞبیدبیٝ،ٔدٕٛػٝیىیاصا٘ٛاعٔدٕٛػٝ 3ٝهشفیشیؿنىبفش ٞنبیاػنز.دسٔدٕٛػن

ٚسثیشبَهشفیشیاصدٚسبثغیبثیـششٚثشایٞشایهشفیشیؿىبفشٝثشایٞشاٚسثیشبَاسٕیدٛػشٝیدبیٝ

هشفیشیؿىبفشٝ،ثنٝیٞبیدبیٝؿٛد.ا٘ٛاعٔدٕٛػٝداخّیسٟٙباصیهسبثغاػشفبدٜٔییاسٕیدٛػشٝ

ؿٛداصٞنٓٔشٕنبیضٞبیدسٚ٘یٔٙظٛسٔیزٚاٚسثیشبَٞبیهشفی٘ؼجزسؼذادسٛاثؼیوٝثشایاٚسثیشبَ

داخّیثبیهسبثغٔشوتیٛػشٝٞشاٚسثیشبَاسٕیدوٝذٙدٞٞبیدبیٝ٘ـبٖٔیؿٛ٘ذ.ایٗٔدٕٛػٝٔی

ٝؿٛد.دسضبِیوٝاٚسثیشبَػبخشٝؿذٜاػزسٛكیفٔیGTOیسبثغاِٚیLٝوٝخٛداص یٞنبیلاین

٘ـب21Gٖ-6اػبػییوبسٌیشیٔدٕٛػٝ.ثٝػٙٛأٖثبَثٝؿٛ٘ذسبثغٔشوتسٛكیفٔیXهشفیزثب

اػزوٝاصسشویتثغٌٛػیٗٔٙمجضؿذٜداخّیؿبُٔیهسبیٛػشٝٞبیاسٕیددٞذوٝاٚسثیشبَٔی

                                                 
1-Gaussian Type Orbitals 
2-Minimal Basis Set 

3-Split Valence BasisSet 
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هشفیشیؿبُٔیهسبثغٌٛػنیٗٔٙمنجضیخغیؿؾسبثغٌٛػیٗاِٚیٝثٝدػزآٔذٜاػزٚلایٝ

.ٌٛػیٗٚیهسبثغٌٛػیٗاص٘ٛعاِٚیٝاػزیؿذٜٔشـىُاصدٚسبثغاِٚیٝ

بیحٞؼشٙذ.ثبٔٛسد٘ظش،دٚػبُٔسؼییٗوٙٙذٜدسكطز٘شیدبیٝی٘ٛعٔطبػجبرٚٔدٕٛػٝ

ٝیبثنذ.ٞبیدبیٝ،دلز٘ؼجی٘شبیحضبكُافضایؾٔیٔدٕٛػٝیثضسيؿذٖا٘ذاصٜ یا٘شخنبةٔدٕٛػن

سننبثیشصیننبدیثننشسٚیصٔننبٖدشداصؿننٍشداسد.دسوننُصٔننبٖدشداصؿننٍشلاصْثننشایٔطبػننجبر،دبیننٝ

4فبن،-ٞبسسشی
 NوٝاػزNٜثشثضسٌششؿٛدصٔبٖ.یؼٙیاٌشِٔٛىَٛدٚثشا٘ؼجیِٔٛىَٛاػزیا٘ذاص

دبینٝخنٛاٞیٓٞنبیثطظثٝثشسػیا٘ٛاعٔدٕٛػٝی.دسادأٝ>36=(ثشاثشخٛاٞذؿذ24)16ٔطبػجٝ

دشداخز.

 3داسای تَابغ قطبی ضذُ یپبیِ یهجوَػِ -2-4-3

ُییشسغیٍشدٞبیٞؼشٝیثٝػّزخبرثٝ،اسٓیهیسٚیٞبیشبَاٚسث،ٞبدسػبخشبسِٔٛىَٛ ؿنى

ٞؼشٝیهٞب٘ضداِىششٖٚیؿذٖزٍبِیثبػظلغجیٍشدیٞببَٚاضصاػزوٝٞؼشٝثٝٞشض.ذٙدٞیٔ

ِٔٛىنَٛ٘ؼنجزثنٝینهسادسیشیدنزاػزوٝؿىُا٘ؼغبفیبص٘ییٞبیشبَثٝاٚسثیدٝذ.دس٘ش٘ؿٛیٔ

ٗ.ا>31=ذٙآصادداؿشٝثبؿنیٞبدساسs،pٚdٓیٞبؿىُ ثنبػنذدی٘ظنشثنبافنضٚدٖسٛاثنغاػبػنین

ا٘دبْیزهشفیدٛػشٝیثشا،(یبثذیٔیؾافضایایٝصاٚی)سىب٘ٝ،ثبلاسشیایٌٝـشبٚسصاٚیداسایوٛا٘شٛٔ

ٔخّنٛطؿنٛدثنpٝبسٖثبسمیشبَاٚسثیهسٛا٘ذثبی1sٌٔشٜٚیشبَوٝٔثلاًاٚسثیتسشسیٗؿٛد.ثٝایٔ

دسػٕزیِخٔٙفوٝیدٞذدسضبِیٔیؾساافضایشبَػٕزٔمذاساٚسثیهٔثجزدس2وِٝخیعٛس

ؿنٛد.یٔنیذٜخبؿذٜٚلغجاصدّٟٛخبث1sٝیشبَاٚسثیدٝدس٘ش.دٞذیساوبٞؾٔیشبَٔمذاساٚسثیٍشد

َسنٛاٖاٚسثیٔن،ثٝعٛسٔـبثٝ َاٚسثینهثنبینتساثنبسشوpیٞنبیشنب ٕ٘نٛدیلغجنdثنبسمنبسٖیشنب

((.1-2)ؿىُ)

                                                 
1-Polarized Functions 
2-Lop 
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 pٚ dٚ)ة(sٚp)اِف(ٞبیٞبثبسشویتاٚسثیشبَ:لغجیؿذٖاٚسثیشب1َ-2ؿىُ



اِٚینٝثنGTOٝ٘بْداس٘ذوٝٔؼٕٛلاًثنٝػٙنٛا1ٖاضبفٝؿذٜسٛاثغلغجیؿذٜیایٗسٛاثغدبیٝ

ٝذ.ثٝػٙٛأٖثبَٔی٘ؿٛسٛاثغلجّیاضبفٝٔی ثن31Gٝ-6یسٛاٖسٛاثغلغجیؿذٜساثٝٔدٕٛػٝدبین

 ؿششصیشاضبفٝوشد:

 6-31G(d,p)31-6یبG**یهدػشٝاصسٛاثغdسىیGTOsٓ ٞنبیٚالنغدسساثنٝاسن

وٙنذ.اضنبفٝٔنیHٚHeٞبیساثٝاسpٓٞبیاَٚٚدْٚٚیهٔدٕٛػٝاصسٛاثغسدیف

ثنٝاسنٓٞینذسٚطٖثنٝٚینظٜثنشایpیؿبیبٖروشاػزاضبفٝوشدٖسٛاثغلغجیؿذٜ

.اػزٞبٞیذسٚطٖثٝكٛسردُٚالغؿذٜاػزثؼیبسضشٚسیسآٖٞبییوٝدػبٔب٘ٝ

 6-311G(3df,2df,p)(ػٝسبثغ311ػلاٜٚثشسٛاثغ)dٚینهسنبثغfٓ ٞنبیثنبثنٝاسن

11Z>،دٚسبثغdسبثغٚیهfٓثٝاس(َٚٞبیسدیفاLi-Neٚیهسبثغ)pٓٞنبیثٝاس

HeٚH37=ؿٛداضبفٝٔی<.

 2اسای تَابغ ًفَرید یّبی پبیِهجوَػِ -2-4-2

ینغخبفٚٔؼٕٛلاًخنبسجاصِٔٛىنَٛسٛصیٞبثٝكٛسسدسآٖیاِىششٚ٘یوٝزٍبِییٞبدسٌٛ٘ٝ

ایٗ.ا٘ذاػشفبدٜؿٛدؿذٜیغػٕزخبسجسٛصٝثیـششوٝخٛدؿبٖثیسٛاثغاكّیاصثؼضیذثب،ؿٛ٘ذیٔ

َ،یٛ٘نذیدیشخفنزاِىشنشٖٚغیداسایٞنبِٔٛىَٛ،ٞبیٖٛ)آ٘ٞبؿبٌُٔٛ٘ٝ یٛ٘نذدیداسایٞنبِٔٛىنٛ

                                                 
1-Polarized 
2-Diffuse Functions 
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یسٛاثغ٘فٛری،افضٚد٘یسٛاثغاكّیٗا.>38=ٞؼشٙذیخشٝ(ثشاٍ٘یٚضبِزٞبیدسِٖٚٔٛىِٛیذسٚط٘یٞ

یٞنبؿٛ٘ذ.ٔدٕٛػٝیاضبفٝٔ،ٚ٘ٝٔٙمجضیٝاGTOsِٚثٝكٛسریؼیؿٛ٘ذوٝثٝعٛسعجیٔیذٜ٘بٔ

زنشخؾدسیٞنبیٚػنذا٘نشطیاٞٛخنٖٛدشٚسنی،خٛاٞاِىششٖٚبرٔطبػجیٔؼٕٛلاًثشای٘فٛریاػبػ

سنشاصیٗػٍٙیٞبثٝاسٓفمظsٚpاص٘ٛعی٘فٛریٗؿٛ٘ذ.اضبفٝؿذٖسٛاثغٌٛػیٞباػشفبدٜٔیٖٛآ٘

ٞنٓثنٝیـنشش،ثیافضٚدٖسٛاثنغ٘فنٛر.G+6-31ؿٛ٘ذٔثُیػلأز)+(٘ـبٖدادٜٔیهثبیذسٚطٖٞ

.>39=ؿٛدیٖدادٜٔ)++(٘ـبثبسشیٗػٍٙیٞبٚٞٓثٝاسٓیذسٚطٖٞ

-5-2 یذسٍطًیّ یًَذپ یدس بشسس یِپب یاثشات هجوَػِ 

ٚاثؼشٝاػز.یٝدبیٝاًثٝٔدٕٛػیذؿذیذسٚط٘یٞیٛ٘ذا٘شطیددٞذوٝٔطبػجبر٘ـبٖٔییح٘شب

٘ـب3ٖٚوِٕٛب2ٖٔطبػجبرآِٗیحثب٘شب1ٔطبػجبرٔٛسٚوٛٔبیح٘شبییؼٝٔمبسٛاٖثبیٔٛضٛعسأیٗا

ٔساػٟٓا٘شمبَثبسSTO-3Gیدبیٝی،ٔدٕٛػٝغبِؼبرٔٛسٚوٛٔبٔداد.ثشعجك ینضیثٝعنٛساغنشاقآ

ٝیراسنیشیدنزوٝػّزآٖػذْا٘ؼغنبفوٙذیثشآٚسدٔیبدص ٝدبیدسٔدٕٛػن ثبؿنذ.یضنذالُٔنیین

ٝیبدوٛزه،صییٝٞبیدبٔدٕٛػٝثشایوٙؾٔمذاسا٘شطیثشٞٓیٕٗٞسٙ ٝٞنبیدبٚثشایٔدٕٛػن یین

.اػزیضبزثضسي،٘

،((μیٔطبػجٝؿنذٜثنشایٌـنشبٚسدٚلغجنیش،ٔمبدیؿذٜػٕٛٔبًثبدس٘ظشٌشفشٗسٛاثغلغج

ونٙؾدسا٘شطیثشٞٓیهػشبساػٟٓاِىششٚیٗ،.ثٙبثشایبثذیٔیؾافضا(،α)یشیلغجؾدزوبٞؾٚثشای

ٞنبییبفشٝعجكٔب٘ذ.یثبثزٔیؾوٓٚثαٚμثٝیٚاثؼشٍیُػٟٓلغجؾثٝدِیِٚیبثذ،یوبٞؾٔ

ػٟٓا٘شمنبَثنبسدسا٘نشطییدٝ٘شثبؿذٚدسیٚاثؼشٝٔیثٌٝـشبٚسدٚلغجیبسثؼٔٛسٚوٛٔب،ا٘شمبَثبس

ٝیسٚثبسٛػؼٝیٗ.اصایبثذیوبٞؾٔیبدیصیضاٖوٙؾثٝٔثشٞٓ ٝدبیٔدٕٛػن سٛاثنغییّٝثنٝٚػنین

اٌنشسٛاثنغیثٝعٛسوّن.ذدادٙٞوٙؾساوبٞؾخٛاثشٞٓا٘شطیػٟٓ،یِٔٛىِٛیٗثییشارلغجؾ،سغ

                                                 
1
-Morokuma 

2
-Allen 

3
-Kollman 
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اكلاشخٛاٞذؿذ.یِٔٛىِٛیشبَٔطبػجبراٚسث،ثبؿٙذیداؿشٝسمبسٖٔٙبػج،یٝدبیدسٔدٕٛػٝیاضبف

سٛاٖ٘بْثشد،ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیٔیثشایٔطبػجبردسسشویجبرثبدیٛ٘اصثٟششیٗسٛاثغدبیٝوٝ

.>40=اػز**G++311-6 یسبثغدبیٝ

-6-2 ت فشکبًسهحبسبب 

ٗا:اٌَٚینشدیثٝزٙذٞذفكٛسرٔیبثیٔطبػجبرفشوب٘غثٝٔٙظٛسدػز ونٝثشنٛاٖثنٝین

IRٖٚٞبییففشوب٘غٚؿذرعیكدلثیٙییؾآٖدییّٝٚػ ٍاٍِنٛیٚسأنب ییخبثدنبٚیؿنىبفش

ثنٝدػنز1یؼنشبیضبِنزایهییفضبوٝثشٛاٖػبخشبسیٗساا٘دبْداد.دْٚاNMRیفعیٕیبییؿ

3یفشونب٘غٔٛٞنٛٔینه.ضبِنزٌنزاسداسایدادسـنخیقیوّن2ػبخشبسضبِزٌزاسیهاصٜساآٔذ

.ثبؿٙذیٔٔثجزػلأزداساییؼشبٞبیضبِزاوٝفشوب٘غیدسضبِثبؿذیٔ



-2-7 (AIM) 4ّب دس هَلکَلتئَسی اتن 

ٚ >41=(AIM)ٞبدسِٔٛىنَٛٔٙذاسٓأشٚصٜسئٛسیسٛاٖ ینهاثنضاسٔٙبػنتخٟنزؿٙبػنبیی

ثبؿنذ.یىنیاصِٖٔٛىنِٛیٔنیشٚٞبیٔخشّفدسِٖٚٔٛىنِٛیٚثنثشسػیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسػیؼشٓ

ٝایٗاػزوٝاصعشیكآٖٔیAIMٞبیسئٛسیٔضیز یسٛاٖاعلاػبسیدسٔٛسدسغییشاسیوٝدس٘شیدن

،AIMثنٝدػنزآٚسد.اصعشینكسئنٛسیسادٞذسـىیُدیٛ٘ذیبوٕذّىغدسسٛصیغاِىششٖٚسٚیٔی

أىبٖدزیشاػز.5ٔفْٟٛدیٛ٘ذؿیٕیبییٚلذسردیٛ٘ذثشضؼتسبثغسٛصیغزٍبِیاِىششٖٚیٔغبِؼٝ

زٍبِیاِىششٖٚ،سؼشیفٔٙبػجیثشایسـنىی6ُثبثٟشٜثشداسیاصخلٛكیبرسٛدِٛٛطیىیAIMسئٛسی

                                                 
1
-Stationary State 

2-Transition State 
3-Imaginary 
4-Atoms In Molecule 
5-Electron density distribution Function 
6-Topological features 
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دٞذ.دساینٗٝٔیاسائ(BCP)2یثطشا٘یدیٛ٘ذٚ٘مغٝ(BP)1یٔؼیشدیٛ٘ذدیٛ٘ذؿیٕیبییثٝٚاػغٝ

ؿٛد.دسیهٞبسؼییٗٔیسٚؽسٕبْخٛافٔبدٜثشضؼتسٛصیغثبسٚسٛدِٛٛطیسـىیُدیٛ٘ذثیٗاسٓ

ٖغیٔشلُؿذٜٞبیدیٛ٘ذیبفشٝاصعشیكخٞبیاسٓیذ،ٞؼشٝمضبِزٔ زٍنبِیا٘نذونٝدسأشنذادآ

ٛسیٔجشٙنیثنشینهدینذٌبٜاِىششٚ٘ی٘ؼجزثٝٞشخظٔدبٚسثیـیٙٝاػز.ثٝػجبسردیٍش،ایٗسئن

ٞنبیسدشثنیػنٙدیٚدیٍنشدادٜٞبیوشیؼشبٌِٛشافیٚعیفاصدادٜثبؿذوٝٔؼشمُخٛدػبصٌبسٔی

ٌینشد.دسیؿشٚعدس٘ظشٔنیزٍبِیاِىششٖٚساثٝػٙٛاٖ٘مغAIMٝثبؿذ.سئٛسیؿیٕیفیضیىیٔی

سؼشینفρ(r)drثبؿذوٝثٝكٛسرٔیٌشیهسبثغػٝثؼذیثیبٖ،(ρ)ایٗٔفْٟٛ،سبثغزٍبِیاِىششٖٚ

ثبؿذدس٘مبعیاصفضبٔیdrیهاِىششٖٚدسیهإِبٖضدٕیوٛزهٗاضشٕبَیبفشρ(r)drؿٛد.ٔی

ٖ(ρ)ٔـخقؿذٜاػز.وّیذثشسػیسٛدِٛٛطیزٍبِیاِىششٚ٘یrیوٝثبفبكّٝ (ρ )3،ثشداسٌشادینب

ٟ٘بینزز.ینهسنٛاِیاصثشداسٞنبیٌشادینبٖثنیػٕٛداػ،ثبؿذوٝثشػغصزٍبِیاِىششٚ٘یثبثزٔی

داسٞؼنشٙذ،خبییوٝثشداسٞبیٌشادینبٖخٟنزدٞٙذ.اصآٖساسـىیُٔی4وٛزه،یهٔؼیشٌشادیبٖ

ٝٔؼیشٞبیٌشادیبٖ٘یضداسایخٟزٔی ایاصفضنبٞنذایزثبؿٙذ.ٔؼیشٞبیٌشادینبٖثنٝػنٕز٘مغن

ٝؿٛد.ٔؼیشٞ٘بٔیذٜٔی5ا٘ذوٝخزةوٙٙذٜؿذٜ ٝیآغنبصبیٌشادیبٖداساییه٘مغن یٚینه٘مغن

ٝسٛا٘ذثیٖٞٓٔیوٝآٞؼشٙذدبیبٖ ٝیخنبفدسِٔٛىنَٛثٟ٘بیزیبینه٘مغن ٞنببؿنذ.سٕنبْٞؼنش

(٘بٔینذΩٜ)6یاسٕنیٔؼیشٞبیٌشادیبٖ٘یضیهضٛصٜیثبؿٙذٚٔدٕٛػٝٔیٞبوٙٙذٌٜشخزةٕ٘بیبٖ

ثبؿنذونٝثنٝ،سؼشیفآٖاصیهدیٛ٘ذؿیٕیبییٔیAIMٛسیؿٛ٘ذ.یىیاص٘ىبرثؼیبسٟٔٓدسسئٔی

آػب٘یاصٔفْٟٛٔؼیشٞبیٌشادیبٖلبثُثشداؿنزاػنز.دسضمیمنزثشخنیاصٔؼنیشٞبیٌشادینبٖاص

ٝیآغبصآٖیٚیظٜؿٛ٘ذثّىٝ٘مغٟٝ٘بیزؿشٚعٕ٘یثی یٞبدسخبییثیٗدٚٞؼشٝلشاسداسدونٝ٘مغن

                                                 
1-Bond Path 
2-Bond Critical Point 
3-Gradient vector 
4-Gradient path 

5-Attractor 
6-Atomic basin 



27 

 

دٞٙذیزٍبِیاِىششٖٚسا٘ـبٖٔیؿٛد.٘مبطثطشا٘یدیٛ٘ذ،دٚوشا٘ٝٔی٘بٔیذٜ(BCP)ثطشا٘یدیٛ٘ذ

سػنذ.ثنٝثٝكفشٔنی(ρ )ا٘ذوٝدسآٖثشداسٌشادیبٖٚثٝایٗدِیُایٗ٘مبطدسفضبییٔؼشمشؿذٜ

٘بٔینذٜ(BC)1یثطشا٘نیسػذ،٘مغٝٝكفشٔیثایاصفضبوٝدسآٖثشداسٌشادیبٖػجبسردیٍش،٘مغٝ

یثطشا٘یدیٛ٘ذآغنبصٌشدینذٜٚدسٞبدس٘مغٝٛد.ثٙبثشایٗدٚٔؼیشٌشادیبٖ٘یضوٝٞشیهاصآٖؿٔی

ؿٛد.ٍٞٙبٔیوٝسٕبْ٘یشٚٞنبثنش٘بٔیذٜٔی(AIL)2وٙؾاسٕییبثٙذ،خظثشٞٓیهٞؼشٝخبسٕٝٔی

خٛاٞنذ(BP)ٌشیهٔؼنیشدیٛ٘نذٕ٘بیبٖ،وٙؾاسٕیسػٙذ،خظثشٞٓٞبثٝكفشٔیسٚیسٕبْٞؼشٝ

یدیٛ٘ذیبفشٝساثٝیىذیٍشٔشلُوشدٜٚثذیٗٚػیّٝسؼشیفنیثٛد.ایٗخظ،خغیاػزوٝدٚٞؼشٝ

>.ثشاػبعسؼشیفسٛدِٛٛطیىبَزٍبِیاِىششٖٚ،ایٗ٘منبطثطشا٘نی42ٚدٞذ=اصیهدیٛ٘ذسااسائٝٔی

ٓ ٛٔؼیشٞبیزٍنبِیاِىششٚ٘نیثیـنیٙٝ)خغنٛطثنشٞ ساایدنبد3ِیونٙؾاسٕنی(،ینهٌنشافِٔٛىن

ثبؿذ.ٞبیسـىیُدیٛ٘ذٔیوٙؾوٙٙذوٕٝ٘بیؾخٛثیاصثشٞٓٔی

 بشای ضٌبسبیی پیًَذّبی ّیذسٍطًی AIM قَاًیي -2-7-3

ٝثشسػی4ػشآغبصػلشسٛدِٛٛطیىبَ 5ٚیونٛذٞبیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثبهٟٛسیهٔمبِٝثٝٚػنیّ

ٖٔنی اِىششٚ٘نی زٍنبِی اص ٜاػنشفبد ثب AIMٚی٘ظشیٝ وٕه ثب>.43ٔـخقؿذٜاػز=6دبدّیش  سنٛا

ٗ لشاس ثشسػی ٔٛسد سا ِٔٛىِٛی ٚدسٖٚ ِٔٛىِٛی ٖثشٚ ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذٞبی ْ داد.اِٚنی ونشدٖ دینذا ،لنذ

BCPٚ 44=اػنز اسٕی ثیٗ ٚػغٛش آٖ ثب ٔشسجظ دیٛ٘ذی ٔؼیش<ٗ ٝ .دٚٔنی ٗ ٘ىشن ٝ اػنز این  ثنبس ون

 ٔمنذاس اص وٕشنش وٝ ثبؿذ(.a.u)7یاسٕ ٚاضذ001/0-035/0یٔطذٚدٜ دس ثبیذBCPدس ؿذٜ ٔطبػجٝ

یٔطنذٚدٜ دس ٚ ٔثجنز ثبینذ اِىششٚ٘ی زٍبِی وٝلادلاػیٗ آٖ اػز.ػْٛ وٛٚالا٘ؼی دیٛ٘ذ ثشای ٔـبثٝ

a.u.013/0-006/045=اػنز ثؼشٝ یوٙؾدٛػشٝثشٞٓ یدٞٙذٜ٘ـبٖ وٝ ثبؿذ<ْ ٝ آٖ .زٟنبس  ثنب ون

                                                 
1-Critical point 
2-Atomic interaction line 
3-Molecular graph 
4-Topological era 
5-Koch 
6-Popelier 
7-Atomic Unit 
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 وشد.ثٝ ٔطبػجٝ ساAاسٓ ٚ ٞیذسٚطٖٔیبٖاسٓ ر٘فٛ ٔیضاٖ سٛأٖی ٘بدیٛ٘ذی ٚ دیٛ٘ذی ؿؼبع یٔمبیؼٝ

 ٚ ؿنٛدٔنی سشٔثجز آٖ ثبس یبثذ،ٔیٞبوبٞؾوٕذّىغ سـىیُ سأثیش سطز ٞیذسٚطٖ ضدٓ ٔثبَ، ػٙٛاٖ

اػز. آٖ ؿذٖ ٘بدبیذاس یدٞٙذٜ ٘ـبٖ وٝ ؿٛدٔی ثیـشش آٖ ا٘شطی

 AIMبٌذی اًَاع پیًَذّب بش حسب تئَسی طبقِ -2-7-2

ٗػجبسسٙنذBCPخنٛاف سنشدلیك كیفسٛ ثشای ٔفیذ دبسأششػٝ اصزٍنبِیاِىششٚ٘نی،لادلاػنی

( )ρ  كٛسرساثغن  ثٝ ،وٝ( )ρ  اِىششٚ٘ی، زٍبِی          ٝ ٔنبسشیغ)ؿنٛدٔنی ٘ٛؿنش

ٔمننبدیشسٛا٘ننذلغننشیؿننٛدوننٝٔننیاػننز1اِىششٚ٘ننیٔننبسشیغٞؼننیٗیٔـننشمبردْٚدا٘ؼننیشٝ

اص اػنز ػجبسر وٝ)ε(2ٚثیضٛی.(ثبؿٙذٔیؿذٜٞؼیٗٚیظٜٔمبدیشٔبسشیغلغشی   ،    ٚ   ٚیظٜ

*(
  

  
)  ثب ثبؿذ ثضسيεوٝ .صٔب٘ی>46=ثبؿذٔی دیٛ٘ذπوبساوشش اص ٔؼیبسی ػٙٛاٖ (ثεٝ)ثیضٛی.+  

 ثبؿنذε;0 شثبؿذ.اٌنٔیπثٛدٖوبساوشش ثضسي یدٞٙذٜ وٝ٘ـبٖ ٞؼشیٓ ٔٛاخٝ ثیضٛی ػبخشبس یه

3ایاػشٛا٘ٝ ثیـشش دیٛ٘ذ
ٖ ٔنضدٚج ثنشد.ثنب وبس ثٝ ؿذٖ٘یض ٔضدٚج سؼییٗثشای سٛأٖی ساεاػز.   ؿنذ

 ٔنضدٚج فنٛق ییبثذ.دذیذٜٔی افضایؾ ػبدٜ دیٛ٘ذٞبیεٔمبثُ دس ٚ وبٞؾεٔمذاس ،دٌٚب٘ٝ دیٛ٘ذٞبی

4ؿذٖ
سؼییٗوشد.εسغییشار ثب سٛأٖی ٘یض سا 

ؿٛد:یٚیشیبَصیشثیبٖٔیثبٔؼبدِٝ( )ρ  ِىششٚ٘یلادلاػیٗزٍبِیا

(2-3)           [
  

  
]   ρ( )    ( )   ( ) 

( )ρ  <0اػز.اٌنش اِىششٚ٘ی دشب٘ؼیُ زٍبِی( ) اِىششٚ٘یٚ ػیٙشیىی ا٘شطی زٍبِی( ) 

ٗ ی٘بضیٝ دس ثبس آٖ دس وٝ اػز5اؿششاوی وٙؾثشٞٓ ی٘ٛػ ٌشثیبٖ ثبؿذ، ٝ ثنی  ؿنذٜ  ٔشٕشونض ایٞؼنش

( )ρ  >0اػز.اٌش لغجی دیٛ٘ذٞبی ٚ وٛٚالا٘ؼی دیٛ٘ذٞبی ثب اسسجبط دس ثیـشش وٙؾثشٞٓ اػز.ایٗ

                                                 
1- Hessian Matrix 

2-Elipticity 
3-Cylindrical 
4-Hyperconjugation 
5-Shared Interaction 
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ٝ داسد ٚخنٛد ٞؼشٝ دٚ ثی1ٗثؼشٝ دٛػشٝ وٙؾثشٞٓ،ثبؿذ ٝ ونبٞؾ ثنبس ٞنبآٖ دس ون .>41=اػنز یبفشن

 ٞنذٜٔـنب ٚا٘ذسٚاِؼنی دیٛ٘ذٞبی ٚ ٘بدس ٌبصٞبی ٞیذسٚط٘ی، یٛ٘ی، دیٛ٘ذٞبی دس ثؼشٝ وٙؾدٛػشٝٓثشٞ

ؿٛد.ٔی

ؿنٛد.اٌنشٔنی سؼشینفH(r)=G(r)+V(r)یساثغٝ كٛسر ،ثٝH(r)اِىششٚ٘ی، زٍبِی ٞبٔیّشٛ٘ی

0>H(r) ی٘مغٝ دس ثبس سشاوٓ وٝ اػز ایٗ یدٞٙذٜ ٘ـبٖ ثبؿذrٝث ٖ ُ ػٙنٛا ُ وٙٙنذٜدبیذاس ػبٔن  ػٕن

وٙذٔی ػُٕ وٙٙذٜ٘بدبیذاس ػبُٔ ػٙٛاٖ ثٝ ٘ظش ٔٛسد ی٘مغٝ دس ثبس سشاوٓ ایٗ ثبؿذH(r)>0ٚاٌش وشدٜ

-G(r)/V(r)>1 ؿنٛد.اٌنشٔی ٔـخق-G(r)/V(r)٘ؼجز اص اػشفبدٜ ثب دیٛ٘ذ ٔبٞیز .دسٟ٘بیز،>47=

ٝاػز.ٕٞبٖ وٛٚالا٘ؼی ٘ؼجشبً دیٛ٘ذ ثبؿذ-G(r)/V(r)<1اٌش ٚ غیشوٛٚالا٘ؼی ثبؿذدیٛ٘ذ ٝ ٌٛ٘ن  اص ون

 ضبكُ دبسأششٞبی اص یه ٞش ػلأز ثٛدٖ ٔـخق ثب ؿٛد،ٔیٔـبٞذٜ(1-2)خذَٚ دس ؿذٜ ٘شبیحاسائٝ

.>48=وشد سؼییٗ دیٛ٘ذسا ٔبٞیز ٚ ٔـخلبر سٛأٖی ِٔٛىَٛ دس اسٓ اصسٚؽ



 ثٝسٚؽثطشا٘ی ٘مبط ثشسػی اص ضبكُ دبسأششٞبی ػلأز ضؼت ثش دیٛ٘ذٞب ا٘ٛاع ثٙذی:دػش1ٝ-2خذَٚ
AIM 

ثؼشٝ دٛػشٝ

 )ٚا٘ذسٚاِؼی ٞیذسٚط٘ی، یٛ٘ی، (

اؿششاوی دٛػشٝٔیب٘ٝ

)وٛٚالا٘ؼی لغجی،(

ٌشسٛكیف

0< 0< << 0   ρ( ) 

0< 0> 0 > H(r) 

0< 0> 0>> H(r)/ρ(r) 

1> 1< 2 , > 2< V(r)/G(r) 



ثشایعجمٝیهسٚؽ2عسٚصا ثٙذی دیٛ٘ذ ثشاػبعلذسر سٛدِٛٛطیىیٞیذسٚط٘ی دبسأششٞبی

>:47=اسائٝوشدثٝكٛسرصیشAIMی٘ظشیٝ

H(r) < 0 ، دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛی(1

 < 0  

H(r) < 0 ، دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔشٛػظ(2

 > 0 

                                                 
1-Closed-Shell Interaction 

2-Rozas  
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H(r) > 0 ، دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یضؼیف(3

 > 0 

 3صای اسپیٌَسابطِ -2-7-1

ٓٞ ٚ =اػذیٙٛصا 49وبسا٘ؾ سٛدِٛٛطیىبَ خٛاف <BCP دس سا ٞیذسٚط٘ی83سدشثی دیٛ٘ذ

X‒H···O (X=O, N, C)ٓٞ ایٗٔغبِؼٝ، دس داد٘ذ. ثشسػیلشاس ثشاثشثؼشٍیٔٛسد ٞبیا٘شطیدس

ٌشفز. لشاس ثشسػی ٔٛسد ٚاػغٝفبكّٝ ثٝ ٔطّیسئٛسیی  ٚیشیبَ
لادلاػی50=2 ثبزٍبِیسبثغٗ>،

یصیشاصعشیكٔؼبدِٝ4V(r)ا٘شطیدشب٘ؼیُاِىششٚ٘یزٍبِیٚ3G(r)ا٘شطیخٙجـیاِىششٚ٘یٍبِیز

 ٚاثؼشٝاػز:

(2-4)                 ( )    ( )  
 

 
 ( ) 

ρٝ(r)شثنیٞنبیثنبسسد>ثشٔجٙبیسٛصیغزٍبِی51=5زٙیٗآثشأٛفٞٓ یصینشساثنشای،ساثغن

ٞبیلاینٝثؼنشٝدیـنٟٙبدونشدٜوٙؾثشایثشٞٓG(r)سخٕیٗزٍبِیا٘شطیخٙجـیاِىششٚ٘یٔطّی

 اػز:

(2-5) ( )     ( )
 

 
(   )  ⁄  ( )    

 

  
 

ٞننبی،زٍننبِیا٘ننشطیخٙجـننیساثننباػننشفبدٜاصدادٜوننبسا٘ؾدسایننٗثشسػننیاػننذیٙٛصاٚٞننٓ

ٝسٛدِٛٛطیىبَػبخشبسیضبكُاصآصٔنبیؾ ٝیٞنبیدنشاؽاؿنؼ یآثشأنٛفایىنغٚاصعشینكٔؼبدِن

ٝG(r)ٔطبػجٕٝ٘ٛد٘ذٚػذغٔمبدیش 5ٝ-2ی)ضبكُاصٔؼبدِن ٔشٙنبهشH···Oی(سادسثشاثنشفبكنّ

٘ینضثنباػنشفبدٜاص،V(r)،طیدشب٘ؼنیُاِىششٚ٘نیٔطّنیٔمبدیشزٍبِیا٘شٕٞسٙیٗآٟ٘بسػٓوشد٘ذ.

ذدی83٘ٛثٝدػزآٔذٜثشایV(r).ٔمبدیشوشد٘ذٔطبػجٝG(r)(ٚٔمبدیش4-2)ٚیشیبَٔطّیسئٛسی

H···Oٓیثٝكٛسرسبثؼیاصفبكّٝٞیذسٚط٘ی ٚG(r)وٕینزٞنشدٚٔـخقؿذوٝدنغاصسشػنی

                                                 
1-Espinosaʼs relationship 
2-Local virial theorem 
3-Electronic kinetic energy density   

4-Electronic potentiol energy density   

5-Abramov 
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V(r)یكّٝفب٘ؼجزثٝاصیهٚاثؼشٍیٕ٘بییH···Oثشٔجٙبیؿنشطآٟ٘بزٙیٗ.ٞٓوٙٙذسجؼیزٔی

ٝوٙؾیثشٞٓٔطذٚدوٙٙذٜ ٗ،(      ٚ2G(r)=V(r))ٞبیلایٝثؼنش ٞنبیدیٛ٘نذینهوشا٘نٝثنی

.لنشاسداسدkJ/molG˳=320ٚR˳=1.33 Åٞیذسٚط٘یلٛیٚضؼیفسشػنیٕٓ٘ٛد٘نذ.اینٗوشا٘نٝدس

ٔشٞبیٔدضاضبكُىیه(وٝاصعشیكٔطبػجبرآغبصیٗثشسٚیدی)ا٘شطیسفDeٞبیایاصدادٜٕ٘ٛ٘ٝ

دٞٙذ.ثبثٝدػزآٚسدٖٔؼبدلارٔشثٛطثٝ٘ـبٖٔیRا٘ذ٘یضیهسفشبسٕ٘بییثٝكٛسرسبثؼیاصؿذٜ

ثٝكٛسرصیشV(r)ایثیٗا٘شطیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٚعلاییٚثؼیبسػبدٜیساثغٝٞبٟ٘بیشبًایٗٚاثؼشٍی

د٘ذ:اسائٕٝ٘ٛ

(2-6)EHB= 1/2 V(r)

ا٘ٛاعٔخشّفیEHBیایسٛإ٘ٙذٚٔفیذدسٔطبػجٝ،ساثغٝٔؼبدِٝایٗا٘ذوٝٔغبِؼبر٘ـبٖدادٜ

 >.52=اػزٞبیٞیذسٚط٘یاصدیٛ٘ذ

-NBO 2-8 3طبیؼی پیًَذی اٍسبیتبل تحلیل 

ٓخٕؼیزیهسٚؽسیبضیسطّیُ ٞنب،اػزوٝسبثغٔٛجیبزٍبِیاِىششٚ٘یساثنٝثنبسسٚیاسن

ٞنبیوٙذ.اینٗاعلاػنبرثنباػنشفبدٜاصسٚؽیدیٛ٘ذٚدیٍشاعلاػبرٚاثؼشٝثٝآٖسفىیهٔیٔشسجٝ

ٞبیٔخشّفیٚخٛدداسدوٝاٚسثیشنبَعجیؼنیسدشثیلبثُٔـبٞذٜ٘یؼز.ثشایسطّیُخٕؼیز،سٚؽ

َٞباػنزونٝیىیاصایٗسٚؽ ٖدسآٖاصٔفنبٞیٓاٚسثیشنب ٞنبدسٞنبیعجیؼنیثنشایسٛصینغاِىشنشٚ

َؿٛد.سٛصیغاِىششٖٚٞبیِٔٛىِٛیٚاسٕیاػشفبدٜٔیاٚسثیشبَ ٞنبیاسٕنیِٚٔٛىنِٛی،ٞنبدساٚسثیشنب

وٙذ.ٞبیِٔٛىِٛیسافشاٞٓٔییثٝدػزآٚسدٖثبسٞبیاسٕیٚدیٛ٘ذصٔیٙٝ

2ٚیِٟٙٛذ سٛػظ عجیؼی دیٛ٘ذی اٚسثیشبَ سطّیُ
سدضیٝایٗ.>53=اػز یبفشٝ سٛػؼٝ ٕٞىبسا٘ؾ ٚ 

وٙذ.دسایٗسٚؽ،یسٚؿیاػزوٝسبثغٔٛجساثٝؿىُٔؼشمشآٖسجذیُٔیثشدبیٝ،NBOٚسطّیُ

                                                 
1-Natural Bond Orbital analysis 
2-Weinlhold 
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1َٞنبیاسٕنیعجیؼنیاٚسثیشبَ 2َٞنبیعجیؼنیٞیجشینذی،اٚسثیشنب ٞنبیعجیؼنیدیٛ٘نذیٚ،اٚسثیشنب

ٞبدسسطّیُخٕؼینزٚسطّینُٚاثؼنشٝثنٝٚاصآٖؿذٜسؼیی3ٗمشٞبیعجیؼیِٔٛىِٛیٔؼشاٚسثیشبَ

ؿٛد.اػشفبدٜٔیNBOا٘شطی

یزٍبِیاِىششٚ٘یسادسسشیٗػذداؿغبَساداس٘ذ،سمشیجبًٕٞٝٞبیعجیؼیدیٛ٘ذیوٝثبلااٚسثیشبَ

ٞبیعجیؼیغیشبَدٞٙذ،أباٚسثیشیغاسائٝٔیدلیمیاصزٍبِیدسٔذَػبخشبسِٛئٚسلٛیشؿشٝداثش

ؿبُٔوؼشوٛزىیاصزٍنبِی،ثشي(ٞبیضذدیٛ٘ذیٚسیذاٚسثیشبَیغ)یغیشِٛئٔب٘ذٜدیٛ٘ذیثبلی

یغٞبیعجیؼیدیٛ٘نذیِنٛئیغ)دٞٙنذٜ(ٚغینشِنٛئیوبّٔیاصاٚسثیشبَٔدٕٛػٝ.اِىششٚ٘یٞؼشٙذ

ٛد.ثٝؿىُوبُٔسٛكیفؿ،)ٌیش٘ذٜ(٘یبصاػزسبسٛصیغزٍبِیاِىششٚ٘ی

یغٞبیعجیؼیدیٛ٘ذیِٛئیغٚغیشِنٛئثیٗاٚسثیشبٌَیش٘ذٜ-مشدٞٙذٜٞبیغیشٔؼشوٙؾثشٞٓ

دٞذ.ایٗأشٔٙغجنكثنباثنشارؿنیٕیبییٞبیِٔٛىِٛیدشؿذٜوبٞؾٔیا٘شطیسا٘ؼجزثٝاٚسثیشبَ

سٚد.اػزوٝاصدبیذاسیسصٚ٘ب٘غا٘شظبسٔی

NBOَاػششاسظی ٗخنذاٞنبی،اخشلنبفدادٖاٚسثیشنب ٞنبیٔشفنبٚراػنزٚدسٌب٘نٝثنٝاػنذی

ٞبیثباػذیٗآِفبٚثشبسـنىیُ٘ٝثشایاِىششٖٚیخذاٌبٞبییوٝلایٝثبصٞؼشٙذ،دٚٔدٕٛػِٝٔٛىَٛ

ؿٛد.ٔی

NBO،ٝدسٔطبػجبروٛا٘شٛٔی،اٚسثیشبَدیٛ٘ذیعجیؼی، یینهسٚؽٔطبػنجبسیثنشایٔطبػنج

ٞباػز.دسایٗسٚؽسٕبْخضئیبرینهاٚسثیشنبَٛ٘ذٞبیثیٗاسٓٞبٚدیدساسٓسٛصیغزٍبِیاِىششٖٚ

hٝ،ٞیجشیذاسٕی،c)ضشیتلغجؾدزیشی، ثنبلاسشیٗدسكنذزٍنبِیاِىشنشٖٚی،ٚ......(ثشایٔطبػنج

جثنباػنشفبدٜاصػنبخشبسسلٛیشدلیمیاصسبثغٔٛیؿٛد.ثٕٝٞیٗدِیُدسایٗسٚؽاسائٝاػشفبدٜٔی

ٖدزیشاػز.ایٗسٚؽسدضیٝٚسطّیُ،یهسٚؽٔٙبػتثنشایخنبیٍضیٙیسٚؽیغ،أىبعجیؼیِٛئ

                                                 
1-NAOs 
2-NHOs 

3- NLMOs 
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ثبؿذ.سشسٛصیغاِىششٖٚدسسشویجبریٛ٘یٔیٔؼِٕٛیِٔٛیىٗثٝدِیُسٛكیفثٟششٚدلیك

ٝیدسایٗسٚؽاعلاػبسیدسٔٛسدثبساِىششٚ٘ی،٘ٛعدیٛ٘ذ،ٔشسجٝ یدیٛ٘ذ،خٟزٞیجشیذ،دافؼن

ؿنٛد.دساینٗخنذاَٚ،ٞبیخذاٌب٘ٝآٚسدٜٔیٞبییدسخذَٚغ،ثٝكٛسردادٜفضبییٚاثشارسصٚ٘ب٘

(
1
CR)ٝاسٓ،ی،٘ـبٖدٞٙذٜٞؼش(

2
BD)،دیٛ٘ذ(

3
LP)ٚخفزاِىششٖٚهشفیز(

4
RY)َٞنبیاٚسثیشب

 دیٛ٘نذ ثشایNBOؿٛد.اػشفبدٜٔی(*)ٞبیغیشدیٛ٘ذیاصیهشفیزاػزوٝثشایاٚسثیشبَغیشلایٝ

:>53=ؿٛدٔی سؼشیف صیش كٛسر ثAٚBٝٞبیاسٓ ٗثی ٔؼشمش

(2-7)              

ٝ ٓ سٚی عجیؼنی ٞیجشینذٞبیhAٚhBآٖ دس ون ٘ینضضنشایت   ٚ  ٚثبؿنٙذٔنیAٚBٞنبیاسن

 ضذ دس ،ثبؿذ ثیـششBاصAیاِىششٍٚ٘بسیٛیشٝ ٚاٌشcA=cBوٛٚالا٘ؼی ضذ دس .ثبؿٙذدزیشیٔیلغجؾ

5دیٛ٘ذی دبدNBOیه ثب دیٛ٘ذیNBOٞش ثبؿذ.ثبیذٔیcB<<cAیٛ٘ی
:ؿٛد صٚج ٔشثٛط 

(2-8)   
            

NBOٚ )دٞٙنذٜ( یغِنٛئ ٘نٛع یؿذٜ دش ٞبیNBOثیٗ ٞبوٙؾثشٞٓ یNBOٕٝٞسطّیُ دس

 اخشلاَ ی٘ظشیٝ یٚػیّٝ ثٝ ٞبآٖ ا٘شطی ػذغ ٚ ؿٛدٔی ٌشفشٝ ٘ظش دس )ٌیش٘ذٜ(ِٛئیغ غیش ٞبیخبِی

ٝ ٔشثنٛط((Eدبیذاسی ا٘شطی،jیٌیش٘ذٜ iٚیدٞٙذNBOٜٞش ؿٛد.ثشایٔی ٔطبػجٝدْٚیٔشسجٝ  ثن

:>54=ؿٛدٔی ضبكُ صیش یٔؼبدِٝ یٚػیّٝ ثٝ*σ→σیبi→jؿذٖ ٔؼشمش غیش

(2-9) ( )         

   

     
 

غیش ػٙبكشFijٞب(ٚ)ا٘شطیاٚسثیشبَلغشی ػٙبكشiεٚjεاْ،iیدٞٙذٜ اٚسثیشبَ اؿغبَ ػذدqiآٖ دس وٝ

ٗثبؿنٙذٔنی فنٛن ٔنبسشیغ لغشی    دبینذاسی ا٘نشطی .ثنی
( ) َ ٔب٘ٙنذا٘شمنبَثنبسqi→jثنبس ٚا٘شمنب

                                                 
1-Core 
2-Bond 
3-Lone pair 
4-Rydberg 
5-Anti bonding 
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σ→σٞبیاٚسثیشبَ
:اػز ثشلشاس صیش یساثغٝ*

(2-10)   
( )  (     )      

ٞنبیسطّینُخٕؼینز،ػنبیشسٚؽٞبیعجیؼنی٘ؼنجزثنٝاصٔضایبیسدضیٝٚسطّیُاٚسثیشبَ

ٞبثٝسبثغدبیٝٚ٘یضلبثُدػششعثٛدٖآٖاػز.ایٗثش٘بٔٝدسثؼیبسیاص٘نشْٚاثؼشٍیوٓایٗسٚؽ

وٙٙذ.ٞباػشفبدٜٔیثٙذی٘ٛعاٚسثیشبَٞبٚخٛدداسدٚٔطممیٗثٝساضشیاصآٖثشایدػشٝافضاس

-9-2 3یسیتٍِ آسٍهبت λبشسسی پیًَذ ّیذسٍطًی بِ کوک پبساهتش  

دزیش٘یؼنز،أنبثنٝعنٛسٚػنیؼیدسؿنیٕیوٝآسٚٔبسیؼیشٝیهوٕیزٔـبٞذٜثبٚخٛدایٗ

ایاصػنذْوبسا٘ؾ،آسٚٔبسیؼیشٝخ2ٌّٜٓٞٚٛیشد.عجكسؼشیفؿیّشفیضیهآِیٔٛسداػشفبدٜلشاسٔی

اكنّیاینٗؿٛد.اِجشٝٔـنىُٞبیثؼشٝاػزوٝٔٙدشثٝوبٞؾا٘شطیٔیاػشمشاساِىششٖٚدسضٛصٜ

ٞبییوٝ>.دیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یدسػیؼش55ٌٓیشی٘یؼز=اػزوٝػذْاػشمشاسثٝساضشیلبثُا٘ذاصٜ

٘بٔینذٜ(RAHB)3سصٚ٘ب٘ؼنییسمٛیزؿذٜثبؿٙذ،دیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔیπػشمشاساِىششٖٚاداسایػذْ

56ٚ=ٜاػنزدنبْؿنذونبسا٘ؾا4ٓٞٚ٘ذ.سدٜثٙذیایٗدیٛ٘ذٞبثٝعٛسٔفلُسٛػظخیّی٘ؿٛٔی

57ٓ ثنشایدسِٖٚٔٛىنِٛیO‒H···OٞنبیRAHBونبسا٘ؾخلٛكنیبر>.ثشاػبعثیبٖخیّیٚٞن

:ثٝكٛسرصیشاػز(2-2)ؿىُٞبدیوشٖٛ‒βٞبیػیؼشٓ

O

H

O
d1d4

d3 d2
یوشٖٛد‒β:ػبخشبسٞٙذػیػیؼش2ٓ-2ؿىُ

(d1ٚd4)ثٝسشسیتC‒Oٚ C=Oثشاثشیعَٛدیٛ٘ذٞبی(1

                                                 
1-Aromaticity 
2-Schleyer 
3-Resonance-Assisted H-Bond 
4-Gilli 
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(d3ٚd2)ثٝسشسیتC‒CٚC=Cثشاثشیعَٛدیٛ٘ذٞبی(2

 سشیبضشیوٛسبÅ4/2ٜ سبO···Oیفبكّٝوبٞؾ(3

 افضایؾلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی(4

 O···Oیخبییدشٚسٖٛثٝػٕزٔشوضفبكّٝخبثٝ(5

 ضشوزوشدٜٚثبسػیذٖایٗفبكّٝثO···Oٝیػٕزٔشوضفبكّٝدشٚسٖٛثٝضبِزضذیدس

Å4/2َٔٛختثشاثشیاسلبH···Oٚدیٛ٘ذO‒Hٌشدد.ٔی

ثنٝػنذْٞنب،ا٘نشطیدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یاػبػنبًدٞذوٝدسایٗػیؼشٓٞب٘ـبٖٔی٘شبیحثشسػی

یایٗػذْیوٝدس٘شیدٝٚا٘شطثبسٛخٝثٝسغییشارٞٙذػیٚاثؼشٝاػز.ثٙبثشایπٗاػشمشاساِىششٖٚ

ذْاػشمشاسثبؿٙذٔیضاٖایٗػیآیذ،ٚخٛددبسأششٞبییوٝسٛكیفوٙٙذٜاػشمشاساِىششٖٚثٝٚخٛدٔی

ثشایایٗٔٙظٛسدبسأششٞنبیثؼنیبسیسؼشینفؿنذٜاػنز.اصخّٕنٝثشخٛسداساػز.اصإٞیزخبكی

ٓوٝخٟزسٛكیفٔیضاٖسصٚ٘نب٘غیىیاصدبسأششٞبییاػزλ.دبسأششλٚQدبسأشش ٞنبیدسػیؼنش

β‒ٖٛایٗدبسأششثٝكٛسرصینشسؼشینف56وبسا٘ؾاسائٝؿذٜاػز=یخیّیٚٞٓ،ثٝٚػیّٝدیوش.<

 ؿٛد.ٔی

(2-11)       ⁄  

(2-12)   
 

  
 
 

(2-13)         

(2-14)         

Å20/1;d4اػزٚثباػشفبدٜاصٔمبدیشعَٛدیٛ٘ذاػنشب٘ذاسد) ٘یضٔب٘ٙذ  یسٚؽٔطبػجٝ

ٚÅ48/1;d3ٚÅ33/1;d2ٚÅ37/1;d1ثشایآٖٔمذاس،) Å320/0=دس57ثٝدػنزآٔنذٜاػنز.<
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٘یضٔب٘ٙذ ثبؿذ.ٔیπثٝٔؼٙیػذْاػشمشاسوبُٔاِىششλٖٚ;1ثٝٔؼٙیاػشمشاسوبλُٚٔ;0خبایٗ

λیٔیضاٖػذْاػشمشاساِىششٖٚسٛا٘ذثٝػٙٛاٖدبسأششسٛكیفوٙٙذٜٔیπٛٔ.سداػشفبدٜلنشاسثٍینشد

سنشخٛاٞنذثنٛد٘بٔؼشمشسشٚدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛیπٞبیٞشزٝٔمذاسایٗدبسأششوٕششثبؿذ،اِىششٖٚ

=52.< 

NLOخبصیت  
-30-2 ی آىٍ هحبسبِ 3

ٖصٔب٘یوٝیهٔبدٜدسیهٔیذاٖ٘ٛسیثبفشوب٘غخبفلنشاسٔنی ٞنبیآٖدسٌینشد،اِىشنشٚ

د.دسیهفشایٙذخزةخغی،ایٗ٘ٛػنبٖثنب٘نٛسسبثـنیٕٞبٞٙنًدبػخثٝٔیذاٖ٘ٛػبٖخٛاٞٙذوش

ػنبعغؿنٛد.دس،ثٝػٙٛاٖ٘ٛسثب٘ٛیٝثبٕٞبٖفشونب٘غسٛا٘ذٔدذداًخٛاٞذثٛدٚا٘شطیخزةؿذٜٔی

سٛا٘نذداسایفشونب٘غٚٞب٘بٔٛصٖٚخٛاٞذثٛدٚ٘ٛسػنبعغؿنذٜٔنیسٚ٘ذغیشخغی،٘ٛػبٖاِىششٖٚ

>.58ٔشفبٚسیثبؿذ=یدأٙٝ

ٞبیفٛسٛ٘ی٘ٛآٚسییفٗخزةٚ٘ـشغیشخغی٘ٛسسٛػظسشویجبرآِیٚآِیفّضیدسصٔیٙٝ

ٞبیِینضسٌشٞبی٘ٛسیاصدبِغٞبٚا٘ٛاعٔخشّفیاصضغهٟٛس،ثؼیبسٔٛسدسٛخٝاػز.ضفبهززـٓ

یثنبلاٞنبصٔیٙٝػبصخؼشدٛثشایسشویجبسیاػزوٝدسؿذروٓ٘ٛس)٘ٛسعجیؼی(ؿفبفٚدسؿذر

دٞٙذغیٕ٘بیؾٔی)ِیضس(غیشؿفبفثبؿٙذ.ایٗ٘ٛعضفبهزسٛػظٔٛادآِیوٝخٛاف٘ٛسیغیشخ

ٔضیزاػشفبدٜاصایٗٔٛاددسایٗاػزوٝایٗسشویجبرثذٖٚ٘یبصثٝوٙششَخبسخی،آیذ.ثٝدػزٔی

>.58=وٙٙذفشاٞٓٔی٘ٛسیٔٛسد٘ظشسایٔطذٚدٜ

اػٕبَؿذٜ،ا٘شطییهػیؼشٓسبثؼیاصٔیذاٖاِىششیىیاػنز.دسضضٛسیهٔیذاٖاِىششیىی

ؿٛد.آسایٝسٛكیفٔی3×3×3اػزوٝثب3ی،یهٔبسشیغٔشسجβٝ،2اَٚیلغجؾدزیشیٔشسجٝفٛق

                                                 
1-Nonlinear Optical 
2-First order hyper polarizability 
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ثنٝػٙنٛاβٖوٙٙنذ.ػٙبكنشػٙلشوبٞؾدینذأنی10ث1ٝػٙلشثباػشفبدٜاصسمبسٖوّی27ٕٗٙایٗ

سٚ٘نذ.صٔنب٘یونٝ٘شطیدسضضٛسٔیذاٖاِىششیىیاػٕبَؿذٜثٝوبسٔیا2ضشایتدسثؼظػشیسیّٛس

ؿنٛد(ثیبٖٔی15-2)ی٘ٛاخزثبؿذایٗثؼظثٝكٛسرٔؼبدِٝٔیذاٖاِىششیىیاػٕبِیضؼیفٚیه

=62-59<:

(2-15)                      
 ⁄          

 ⁄         

ثٝسشسیتٕٔبٖ    ٚ   ،  ،ٔیذاٖاكّیٚ  ا٘شطیِٔٛىَٛ،ی٘ـبٖدٞٙذٜ  دسایٗٔؼبدِٝ

ٕٔنبٖدٚلغجنیونُِٔٛىنَٛ،لغنجؾٞؼشٙذ.5ٚلغجؾدزیشیاضبفی4،لغجؾدزیشی3دٚلغجی

ِٔٛىَٛثباػشفبدٜاصسٚاثظصینشلبثنُٔطبػنجٝاَٚوُیلغجؾدزیشیٔشسجٝفٛقدزیشیٔشٛػظٚ

ثبؿٙذ.ٔی

(2-16)μ  ( 
 
   

 
   

 
 )

   
 

(2-17)α     (           ) 

(2-18)β  ( 
 
   

 
   

 
 )

    

(2-19)                  

(2-20)                  

(2-21)                  

ثشضؼنتٚاضنذμدسفبیُخشٚخیٌٛػیٗثشضؼتٚاضذاسٕیαٚβٚثبیذسٛخٝداؿزوٝٔمبدیش

ا٘ذ.ٌضاسؽؿذ6ٜدثبی

                                                 
1-Kleinman 
2-Taylor series 
3-Dipole moment 
4-Polarizability 
5-Hyperpolarizability 

6-Debye 
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ثنٝػٙنٛأٖمینبعاٖسشویتاػشب٘ذاسدیاػزوٝٔىنشسا ،اٚسٜثٝػNLOٛٙدسٔجطظثشسػی

ٞبثیـششاصاٚسٜدزیشیآٖلغجؾفٛقسشویجبسیوٝٔمذاسایٗخبكیزثٝوبسثشدٜؿذٜاػز.یآػشب٘ٝ

سشوینت)ٔمذاسفٛقلغجؾدزیشیاضبفیثنشایسٚ٘ذثبؿذسشویجبرٔفیذیدسایٗصٔیٙٝثٝؿٕبسٔی

(.ثبؿذٔی7803/0×10-30ثشاثشثبesuثشضؼتٚاضذ G**B3LYP++311-6ذٜدسػغصٔطبػجٝؿ،اٚسٜ

 NLOدسٔغبِؼبراخیشثؼیبسٔٛسدسٛخٝلشاسٌشفشٝاػزصینشاسشویجنبرداسایاینٗخبكنیز

ٌشٞنبیػنیٍٙبَ،رخینشٜٞبی٘ٛسی،دشداصؽػٛئیرٞبیٔخشّفاصخّّٕٝیذیدسصٔیٙٝوبسثشدٞبیو

.داس٘ذٚاسسجبعبردٚسثشدػبصیاعلاػبر

-2-33 (FMOs) 3ّبی هَلکَلی هشصیاٍسبیتبل  

ٗ(HOMO)،2ثبلاسشیٗاٚسثیشبَِٔٛىِٛیاؿغبَؿنذٜ سنشیٗاٚسثیشنبَِٔٛىنِٛیاؿنغبَ،ٚدنبیی

ٞبیِٔٛىِٛیٔشصییبٕٞنبٖؿٛ٘ذ.اٚسثیشبَٞبیِٔٛىِٛیٔشصی٘بٔیذٜٔی،اٚسثیشبَ(LUMO)،3٘ـذٜ

FMOٟٔٞنبیزٙیٗدسؿیٕیوٛا٘شْٛٚعینف٘ٛسیٚاِىششیىی،ٞٓیدسخٛافٕٞب٘مؾUV‒vis

یسٛا٘بییدزیشؽاِىششٖٚاػز.صٔنب٘یونٝثنبٞبسؼییٗوٙٙذٜ>.ا٘شطیایٗاٚسثیشب60َوٙٙذ=ایفبٔی

ٞبیسؼینیٗاٚسثیشبَ،ٞبیٔشصیسشویتخفزاٚسثیشبَٞبیِٔٛىِٛیػشٚوبسداسیٓ،اٚسثیشبَوٙؾثشٞٓ

ٞبیٔشصیٞباصایٗسٚاٚسثیشبَوٙٙذ.ایٗاٚسثیشبَٞبساایدبدٔیوٙؾسشیٗثشٞٓوٝلٛیٞؼشٙذوٙٙذٜ

َیا٘ذ.فبكّٝسشیٗٔشصاِىششٚ٘یسشویتخبیٌشفشٝؿٛ٘ذوٝدسخبسخی٘بٔیذٜٔی ٞنبثیٗایٗاٚسثیشنب

بینذاسیػنیٙشیىیؿٛد،ػبُٔسؼییٗوٙٙذٜدسساثغٝثبفؼبِیزؿیٕیبییٚدا٘شطی٘بٔیذٜٔی4وٌٝخ

ثبؿذ،داسایفؼبِیزؿیٕیبییثیـششداؿشٌٝخا٘شطیوٕششیِىِٛیوٝآیذ.ٔٛسشویجبرثٝضؼبةٔی

فؼبِیزیوٕششیخٛاٞذثٛدٚثشػىغ،ٌخا٘شطیثیـشش٘ـبٖدٞٙذ5ٜٚدسٔمبثُدبیذاسیػیٙشیىی

                                                 
1-Frontier Molecular Orbitals 
2-The Highest Occupied Molecular Orbital 
3-The Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
4-Gap 
5-Kinetic stability 
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َىَٛؿیٕیبییوٕششٚاصِطبػػیٙشیىیدبیذاسسشاػز.ایٗدٚدػشٝاصِٔٛ ٞنبیٞبثٝسشسینتِٔٛىنٛ

.ؿٛ٘ذ٘بٔیذٜٔی2ٚػخز1٘شْ

خبِقثٝوبسs،pٚdٞبییضبِزٔطبػجبرؿیٕیوٛا٘شٛٔیثٝٔٙظٛسسؼییٗاِىششٍٚ٘بسیٛیشٝ

َؿٛ٘ذ.ػذغثشایسؼییٗاِىششٍٚ٘بسیٛیشٌٝشفشٝٔی ٞنبییاسٓ،ثبسٛخٝثٝػٟٓٞشونذاْدساٚسثیشنب

سٛاٖ>وٝثٝوٕهآٖٔی62یاسائٝوشدٜاػز=فش3ٌِٛٔیش٘ذ.ِٔٛیىٗاسٔیٞیجشیذی،ٔٛسداػشفبدٜلش

ؿبُٔیدٚخبكیزسٙبٚثیدیٍشثشدبیٝٞبثؼظداد.ایٗفشَٔٛٔفْٟٛاِىششٍٚ٘بسیٛیشٝساثشایِٔٛىَٛ

ٚ(Ι).دسیهػبخشبسٞٙذػیثٟیٙٝ،ا٘شطییٛ٘یضاػنیٖٛاػز5خٛاٞیٚاِىشش4ٖٚدشب٘ؼیُیٛ٘یضاػیٖٛ

ٗ.اِىششٍٚ٘بسیٛیشٝؿٛ٘ذٔطبػجٝٔیHOMOE-;IٚELUMO-;Aعجكسٚاثظ(A)خٛاٞیِىششٖٚا ،یٔنِٛیى

χٝی،اصساثغ (   )  ⁄χ6آیذ.ؿبخقاِىششٖٚدٚػشیٔیثٝدػز،ωٔیضاٖاِىشنشٖٚدٚػنشی،

سٛاٖاصِٔٛىَٛسأی7ثشایآٖثشلشاساػز.ػخشیω⁄     =یٞذٚساثغٝیهسشویتسا٘ـبٖٔی

ηیساثغٝ  (   ) خبكیشیاػزوٝٔیضاٖفؼبِیزؿیٕیبیییهِٔٛى8َٛٔطبػجٕٝ٘ٛد.٘شٔی⁄ 

.>60-65=یػىغداسددٞذٚثبػخشیساثغٝسا٘ـبٖٔی









                                                 
1-Soft molecules 
2-Hard molecules 
3-Mulliken 
4-Ionization potential 
5-Electron affinity 
6-The electrophilicity index 

7-Hardness 
8-Softness 
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-3 فصل سَم 

ٞبآ٘ششاویٖٙٛ
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3ّبکیٌَى 
 1-3-

ٖؿجبع٘ـذٜٔیٞبیاٞب٘ٛعخبكیاصوشٖٛویٖٙٛ ٞنبیثبؿٙذٚیبثٝػجبسسی٘ٛػیاصدیوشنٛ

ؿٛ٘ذ.ػضٛاكّیٔـشكٔی4ٚآ٘ششاػ3ٗ،٘فشب2ِٗٞباصسشویجبرآِیٔب٘ٙذثٙضٖضّمٛیٞؼشٙذ.ویٖٙٛ

اػزوٝاصثٙضٖٔـشكؿذٜاػز.اصسشویجبردیٍنشاینٗدػنش5ٝثٙضٚویٖٙٛ-1ٚ4ایٗسشویجبرآِی،

ا٘ذ.ٞبسأثبَصدوٝثٝسشسیتاص٘فشبِٗٚآ٘ششاػٗٔـشكؿذٜ٘ششاویٖٙٛٞبٚآسٛاٖ٘فشٛویٖٙٛٔی

-2-1 6ّبآًتشاکیٌَى 

ا٘ذ.ػضٛیآِیاصسشویجبرآسٚٔبسیهٞؼشٙذوٝاصآ٘ششاػٗٔـشكؿذٜٞبیهعجمٝآ٘ششاویٖٙٛ

ٞبیوشنٛٞبٌشٜٚؿٛد.دسآ٘ششاویٖٙٛآ٘ششاویٖٙٛاػزوٝآ٘ششاویٖٙٛ٘بٔیذٜٔی-9ٚ10اكّیایٌٗشٜٚ

ٞبییٔب٘ٙذٞیذسٚوؼیُ،آِىیُسٛا٘ٙذثباػشخلافٞبٔیا٘ذ.آ٘ششاویٖٙٛیٔشوضیلشاسٌشفشٝسٚیضّمٝ

ٞنبٕٔنبٖدٚلغجنیسادسضبِنزدبینٝٚثشاٍ٘یخشنٝسغیینشٚآٔیٗٚخٛدداؿشٝثبؿٙذ.ایٗاػشخلاف

ٛاٌٚشٔنبٞؼنشٙذ.دساوثنشٞبسشویجبرسٍ٘نیدبینذاس٘ؼنجزثنٝ٘نٛس،ٞن>.آ٘ششاوی66ٖٛٙدٞٙذ=ٔی

>.67ؿٛ٘ذ=ضُٔیDMSOٚCHCl3ٞبیآثیٚآِی٘بٔطَّٛٚسٟٙبوٕیدسضلاَ

سٛاٖثنٝٞبٔیایدسٔذاٚاییجٛػزداس٘ذ.اصٌیبٞبٖضبٚیآ٘ششاویٖٙٛٞب٘مؾػٕذٜآ٘ششاویٖٙٛ

ثٍٝٞٙنبْاػنشفبدٜثبینذاصؿٛ٘ذٚاؿبسٜوشد.ایٗسشویجبرػجتدَدیسٝٔیٚساآِٛئٝٚٞٙذٚا٘ٝػٙب،

ٚسادساوثشٔٛاسدصسدسً٘اػنزٌیبٞبٖضذدَدیسٝٔب٘ٙذساصیب٘ٝٚصیشٜاػشفبدٜوشد.طٌَیبٜآِٛئٝ

دا٘ٙنذٚثؼنیبسیاصٚسأییاكّیطَآِٛئٝٞبسأبدٜٞباػز.آ٘ششاویٖٙٛوٝ٘بؿیاصٚخٛدآ٘ششاویٖٙٛ

دٞٙذوٝخبكیزضذصخٓ،ضذاِشٟبةٚضنذٞب٘ـبٖٔیدٞٙذ.ثشسػیخٛافطَساثٝآٖ٘ؼجزٔی

ٖٚساثٝآ٘ششاویٖٙٛآسسشٚصیآِٛئٝ ٞنبثنٝ٘نبْآٔیٙنٛٞبٔشثنٛطاػنز.ٔـنشمبرخذینذیاصآ٘ششاویٙنٛ
                                                 
1-Quinones 
2-Benzene 
3-Naphthalene 
4-Anthracene 
5-1,4-banzoquinone 
6-Anthraquinone 
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ٞبثنبٔىب٘یؼنٓایدنبدسادیىنبَآصادٞیذسٚوؼنیُدسدسٔنبٖػنشعبٖػنیٙٝٔنٛثشاػنز.آ٘ششاویٖٙٛ

ایٔٛسدثطظٟٔٓكٙؼشی،ثیِٛٛطیىیٚداسٚػبصیثٝعٛسٌؼششدٜٞبثبسٛخٝثٝوبسثشدٞبیآ٘ششاویٖٙٛ

ٞنب،ٔنٛادٞب،ؿتسً٘دا٘ٝٞبیعجیؼیٚٔلٙٛػی،سً٘ا٘ذ.اػشفبدٜدسسِٛیذسً٘ٚثشسػیلشاسٌشفشٝ

فؼبَثیِٛٛطیىیٚداسٚٞب،ٔٛادؿیٕیبییثشایرخیشٜػبصیٚدشداصؽاعلاػبر،وبسبِیضٚسٟٚٔبسوٙٙذٜ

>.68ٞبیٟٔٓؿیٕیبییٚ...اصخّٕٝوبسثشدٞبیایٗدػشٝاصسشویجبراػز=دسفشآیٙذ

-1-1 ّبّیذسٍکسی آًتشاکیٌَى 

ٞباصإٞیزسىٙیىیلبثُسٛخٝثشخٛسداسٞؼشٙذزشاوٝػلاٜٚثشداؿشٗٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ

٘ینضثنٝؿنٕبسآغبصیدسػٙشضثؼیبسیاصٔـشمبرآ٘ششاویٙٛ٘یدیٍشیخٛافثباسصؽ،ثٝػٙٛأٖبدٜ

>.69سٚ٘ذ=ٔی

ٖٞباصخٙجٝٔـشمبردیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ ٞنبخنضءٞبیٔخشّفیٔنٛسدسٛخنٝٞؼنشٙذ.آ

ا٘نذ.اخینشاٞبیثبػشبٖدسٞٙشٚكٙؼزثٝوبسٌشفشنٝؿنذٜٞبٞؼشٙذوٝاصصٔبٖدا٘ٝایاصسً٘دػشٝ

ٞنبیسٔنبٖسٛٔنٛسٚثیٕنبسیخٛافضذٔیىشٚثیٚدبدصٞشیایٗٔٛاد٘یضوـفؿنذٜاػنزٚدسد

(وٝاصسیـن2ٝآ٘ششاویٖٙٛ-9ٚ10-دیٞیذسٚوؼی-1ٚ2)1.آِیضاسیٗا٘ذٌشفشٝٚیشٚػیٔٛسداػشفبدلشاس

آینذؿٛد٘خؼشیٗسً٘عجیؼیثٛدٜوٝاصلغشاٖرغبَػًٙثٝدػنزٔنیٌیبٜسٚ٘بعاػشخشاجٔی

=69.<

ٞبدسسؼبُٔثنبثٝػّزخبكیزآٖٞبدسكٙؼزسً٘ٚداسٚ،دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛوبسثشد

>.ثٙبثشایٗأشٚصٜثشسػیخٛاف٘ٛسیایٗسشویجبراصعشیكسدشثیٚٔطبػنجبسیٔنٛسد70٘ٛساػز=

سٛخٝلشاسٌشفشٝاػز.

                                                 
1-Alizarin 
2-1,2dihydroxy-9,10-anthraquinone 
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1ّیذسٍکسی آًتشاکیٌَىدی-3ٍ5 
 1-4-

ٗ(1,5DHA)دیٞیذسٚوؼنیآ٘ششاویٙنٖٛ-1ٚ5سشوینت یىننیاص2ثننب٘نبْكنٙؼشیآ٘شنشاسٚفی

ٞنبیخنب٘جیاػنزونٝویٖٙٛاػز.ایٗسشویتداسایدٌٚشٜٚٞیذسٚوؼیُسٚیضّمٝٔـشمبرآ٘ششا

وٙنذ.اینٗدیٛ٘نذٔٙـنبءٚػظفنشاٞٓٔنییأىبٖثشلشاسیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یساثبٌشٜٚوشثٛ٘یُضّمٝ

ٞبیٔشفبٚرصیؼنزؿٙبػنیٚكنٙؼشیدسضٛص1,5DHAٜخٛافٚیظٜٚوبسثشدیایٗسشویتاػز.

ٖسغٓبػّیأاػزٔٛسدسٛخٝ ٞنب،اصوبسثشدٞبیفشاٚاٖ،٘ؼجزثٝثؼضیاصٔـنشمبردیٍنشآ٘ششاویٙنٛ

ٖ-3ٚ1ٚ4دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ-1ٚ8خّٕٝ ،وٕشنشٔنٛسدثطنظ4ٚدیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٙنٛ

.٘ـبٖدادٜؿذٜاػز(ػبخشبسٞٙذػیایٗسشویجبر1-3)ثشسػیلشاسٌشفشٝاػز.دسؿىُ



O

O

OHO

O

OH

OH

O

O

OH

OH

OH


1ٚ8-   آ٘ششاویٖٙٛ ٞیذسٚوؼی دی  1ٚ4-   آ٘ششاویٖٙٛ ٞیذسٚوؼی دی    ٞیذسٚوؼی-1ٚ5 دی

آ٘ششاویٖٙٛ


ٕ٘ٛ٘ٝاصٔـشمبرآ٘ششاوی3ٖٛٙ:ػبخشبسٞٙذػی1-3ؿىُ



-5-1 هشٍسی بش کبسّبی گزضتِ 

وٙؾثنیٗآٚسدٜؿذٜاػز.ثشٞٓ)1-3(دسخذ1,5DHAَّٚٛسیاعلاػبرٔشثٛطثٝػبخشبسث

                                                 
1-1,5-dihydroxyanthraquinone 
2-Anthrarufin 
3-1,8-dihydroxyanthraquinone 
4-1,4-dihydroxyanthraquinone 



46 

 

ٝوٙؾثبثشٞٓٞبثؼیبسضؼیفاػز،ثٙبثشایِٗٔٛى1,5DHAَِٛٔٛىِٛیدسوشیؼشبَ 1ٞبیِجٝثٝٚخن

>.71ٌیش٘ذ=دسوٙبسٞٓلشاسٔی



 >.71دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ=-1ٚ5سشویتیػبردبیٝ:اعلا1-3ذَٚخ

2/240ٚصِٖٔٛىِٛی

K541رٚةی٘مغٝ
ٔٛ٘ٛوّیٙیهػیؼشٓ

A nm0010/0±5755/1
B nm0005/0±5308/0
C nm0005/0±6003/0

2سؼذادِٔٛىَٛدسػَّٛٚاضذ
3ضدٓػَِّٛٚطذ

nm5010/0
-3زٍبِی

kg.m103
×570/1

Cٌشٜٚفضبیی
5
2h 

A،BٚCَّٛٚاضذٞؼشٙذاثؼبدػ 



یهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیغیشضؼبعث1,5DHAٝٞبیعیفخزةاِىششٚ٘یثشسػی

یؿجٝآسٚٔبسیىیدسسـىیُیهضّمٝثبایٗٔٛضٛعسا>.72دٞذ=ضلاَساثشایایٗسشویت٘ـبٖٔی

سفؼنیشOHدساثشیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیثیٌٗشٜٚوشثٛ٘ینٌُٚنش1,5DHAٜٚسشویت

دٞذ.ـبٖٔیػبخشبسسٛسٛٔشی٘اكّیٚػبخشبس٘بؿیاصفّٛسػب٘غد1,5DHAٚسشویت>.73=ؿٛدٔی

ٝ >.ٔغبِؼنبرا٘دنبْؿنذٜسٚی74ؿنٛد=٘بٔینذٜٔنی2ایٗٔذَاصفّٛسػب٘غ،فّٛسػب٘غراسیدٌٚب٘ن

ٝیٞب٘ـبٖدٞٙذٜٔـشمبردیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ خنبییلشٔنضایٗٔٛضٛعاػزوٝٔینضاٖخبثن

1فّٛسػب٘غدسضبِز
Sٝدیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٙنٖٛ،دٚ-1ٚ4ثشای(ییىشبیی)اِٚیٗضبِزثشاٍ٘یخش

دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛ-1ٚ8خبییثشایاویٖٙٛاػز،دسضبِیوٝایٗخبثٝٞیذسٚوؼیآ٘شش-1ثشاثش

                                                 
1-Edge to face 
2-Dual intrinsic fluorescenc 



47 

 

.ثٝػجنبسردیٍنشٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛاػز-1دیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛثؼیبس٘ضدیهثٝ-1ٚ5ٚ

ٞنشدٚسٚیصیشادیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛثٝٞٓاضبفٝؿذٜاػز-1ٚ4دسسشویتOHاثشدٌٚشٜٚ

ٌیش٘نذ،یٔخشّفِٔٛىنَٛلنشاسٔنیسٚیدٚ٘یOHٕٝدٌٚشٜٚصٔب٘یوٝأبا٘ذیهضّمٝلشاسٌشفشٝ

شسػیٔغبِؼبرا٘دبْؿنذٜ>.اصث74ؿٛد=سبثیشٔیدٚٔیٌٗشٜٚٞیذسٚوؼیُوٕبثیؾثیاضبفٝؿذٖ

ثن1,5DHAٚ1,8DHAٝؿٛدوٝسفشبسفشنٛفیضیىنیٞبیاػشخلافؿذٜاػشٙجبطٔیثشسٚیویٖٙٛ

ٔشفبٚراػز.ثشایٔثبَثبصدٜوٛا٘شٛٔیفّٛسػب٘غٚعنَٛػٕنش1,4DHAای٘ؼجزثٝعٛسثشخؼشٝ

1,5DHAٜفّٛسػب٘غ ِنزثشاٍ٘یخشنٝدساػنزٚا٘شمنبَدشٚسنٖٛدسضب1,4DHAسنشاصخیّنیوٛسنب

1,5DHAٚ1,8DHA1,4لبثُا٘دبْاػزأبدسٔٛسدسشویتDHAاینٗا٘شمنبَدینذٜ٘ـنذٜاػنز

>.ایٗاخشلافسفشبسفشٛفیضیىیثٝ٘ٛعٚلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیدساینٗسشویجنبر75=

ٚاثؼشٝاػز.

ٝٞبدسٔشاخغػّٕی٘ـبٖٔیثشسػی سٚیلنذسردیٛ٘نذٞینذسٚط٘یایثنشدٞذسبوٖٙٛٔغبِؼن

ا٘دبْ٘ـذٜاػنزٚسٟٙنبٔغبِؼنبسیثنشسٚیػنبخشبسوشیؼنشبِیٚثشخنیخنٛاف1,5DHAسشویت

ٞنبیعینففشٛؿیٕیبییآٖكٛسرٌشفشٝاػز.ثٙبثشایٗٞذفٔبثشسػیدبسأششٞبیػبخشبسیٚدادٜ

ٝ آ٘نبِیضدیٛ٘نذعجیؼنیٚ(DFT)سنبثؼیزٍنبِییثیٙیضبكُاصٔغبِؼبر٘ظشیثباػشفبدٜاص٘ظشین

(NBO)ٝٞبدسِٔٛىَٛوٛا٘شٛٔیاسٓیٚ٘ظشی(AIM).اػز
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-4 فصل چْبسم 

ٌیشیثطظٚ٘شیدٝ
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-3-4 ًشم افضاسّبی هحبسببتی 

فضاس>ا٘دبْٚثب٘شْاGaussian 09=76ٚ<NBO 5.0=77ٔطبػجبرثباػشفبدٜاص٘شْافضاسٞبی

GaussViwe 5.0=78ٜٛوشدٖػبخشبسٔـبٞذٜؿذ.ثٟی1ٝٙٞبی٘شٔبَاسسؼبؿی>ػبخشبسِٔٛىِٛیٚؿی

**G++311-6ثبسبثغB3LYPٞبیاسسؼبؿیدسػغصفشوب٘غیٚٔطبػجٝ ٔبٞیزدیٛ٘ذا٘دبْؿذ.

دٜاص٘شْافضاس،ثباػشفب(AIM)،ٞبدسِٔٛىَٛاسٓی٘ظشیٝیٞبیٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیثٝٚػیّٝ

AIM 2000=78<.ٞبٞبٚٚاوٙؾسٛا٘ذثؼیبسیاصخٛافِٔٛىَٛٔی09ٌٛػیٗ٘شْافضاسٔغبِؼٝؿذ

دیؾ ا٘شطیسا ؿبُٔ خٛاف ایٗ وٝ وٙذ ِٔٛىٌٛیی ٌزاس،ٞبی ضبِز ا٘شطی ػبخشبسٞب، ٚ ِٛی

اٚسثیشبَ،خٛافسشٔٛدیٙبٔیىیIRٚRamanٞبیعیف ٞبدسٞبیاسسؼبؿیٚؿذرآٖفشوب٘غ ٞبی،

ثٝیه ثشایسٛكیفػیؼشٓٔٛسدٔغبِؼٝٚٔطبػجبرٌٛػیٗ، ثبسٞبیاسٕیٚ....ٞؼشٙذ. ِٔٛىِٛی،

آٖٚثبسِٔٛىَٛ٘یبصیٚسٚدیؿبُٔسؼشیفضذػیاصػبخشبسِٔٛىِٛی،ػغص٘ظشیٚػشیدبیٝفبیُ

ٕ٘بیذ.یاػزوٝثش٘بٔٝدغاصا٘دبْٔطبػجبر٘شبیحسادسفبیُخشٚخیدخیشٜٔ

ٝٞبیثشٞٓا٘شطیٚاسٓسٚیٞشثبس،دیٛ٘ذیٔشسجٝیٔطبػجٝ E)دْٚیوٙؾٔشسجن
2
دسػنغص (

B3LYP6-311++G**ثباػشفبدٜاصNBO،ٖا٘دبْٚٔمذاسثبثزدٛؿـیٞینذسٚطHدس،NMRثنب

GIAOسٚؽاٍِٛسیشٓ
ثبثنزٔغّنك،ٔمذاسٔطبػجبرٔطبػجٝؿذ.G**B3LYP++311-6دسػغص2

ٌشددشٚسٖٛدسٌینشدسدیٛ٘نذدٞذ.ٔمذاسٔغّكثبثزدٛؿـیٕٞؼبٖسأی(σH)ٌشدٕٞؼبٖدٛؿـی

ٔطبػجٝؿذٜ،TMS،سششأشیُػیلاٖثبثزدٛؿـیٔغّكمذاسٔثباػشفبدٜاص، δH(ppm)،ٞیذسٚط٘ی

ثٝدػزآٔذ.  H(ppm) =σTMS-σH(ppm)یثبساثغٝدسایٗػغص٘ظشیٚ

لغنجؾدنزیشیاصفنٛقٕٔبٖدٚلغجی،لغنجؾدنزیشیٚؿبNLOُٔثٝدبسأششٞبیٔشثٛط

ثٝدػزG**B3LYP++311-6خشٚخیٔشثٛطثٝٔطبػجبرلغجؾدس٘شْافضاسٌٛػیٗٚدسػغص

                                                 
1- Normal Modes 

2-Gauge Including Atomic Orbital 
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وٙذ.ساثشضؼتٚاضذاسٕیٌضاسؽٔیα ٚβساثشضؼتٚاضذدثبیμٚ،ا٘ذ.خشٚخیٌٛػیٗآٔذٜ

َ دسػننغصGaussian 09 سٛػننظ٘ننشْافننضاسHOMOٚLUMOٞننبیا٘ننشطیاٚسثیشننب

6-311++G**B3LYPَٞبسٛػظ٘شْافضاسٔطبػجٝٚؿىُاٚسثیشبGaussViwe 5.0ٜثٝدػنزآٔنذ

اػز.

-2-4 سبختبس ٌّذسی ٍ پبیذاسی ًسبی 

B3LYPٝدسػنغص1,5DHAسشوینتٞنبیدیىشثٙنذیػبخشبسٞٙذػی ٝیثنبٔدٕٛػن یدبین

6-311++G**ٕٞنشاٜٞبدیىشثٙذیٞب٘ؼجزثٝٞٓٔمبیؼٝؿذ.ٕ٘بیؾایٗذاسیآٖثٟیٙٝٚا٘شطیدبی

٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.(1-4)دسؿىُآٟ٘بثشضؼتٞبسسشیفبنثبا٘شطی



O

O

O

H

O

H

O

O

O

H

O

H

O

O

O

H

O

H
                     I (-839.47)                                       II (-839.43)                                    III (-839.45)

O

O

O

O

H

H           

O

O

O

O

H

H 
                                           IV (-839.38)                                         V (-839.42)  

ٞشػبخشبسا٘شطیاػذادداخُدشا٘شض،1,5DHAسشویتٞبیدیىشثٙذی ػبخشبسٞٙذػی:1-4ؿىُ

 ضؼتثش
HFدسػغصB3LYP/6-311++G**اػز.
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دبیذاس ا٘شطی ثٝ ٔشثٛط E،یٔمبدیش ٞبیدیىشثٙذی، ٘ؼجی1,5DHAسشویت ا٘شطی ٞشٚ

HF=627.5 kcal mol 1)(آٚسدٜؿذٜاػز1-4دسخذَٚ)،E∆،٘ؼجزثٝدبیذاسسشیٗضبِزدیىشثٙذی
-1

 .)



 دسػغص 1,5DHA  خشّفسشویتٔٞبیدیىشثٙذیٔشثٛطثٝ (E∆)ٚا٘شطی٘ؼجی (E)ا٘شطیدبیذاسی:1-4خذَٚ

 B3LYP/6-311++G
** 

VVIIIIIIIEnergy 

-839.42 -839.38 -839.45 -839.43-839.47E/HF 

30.28 59.34 13.15 26.12 0 E/kcal mol
-1

∆ 



دبیذاسسشیٗفشْاػزوٝدسآ1,5DHAٖسشویتIدیىشثٙذی(،1-4ثبسٛخٝثٝؿىُٚخذَٚ)

ٌشٜٚخٟز دٚ ٞش ٌٌٛ٘ٝیشی ثٝ ٔیٞیذسٚوؼیُ ؿىُ ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذ دٚ وٝ اػز دسای ٌیشد.

ٌشIIٜٚدیىشثٙذی ٔیضاٖسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٕ٘یOHٞبیٞیریهاص ایٗسشویتثٝ دٞٙذٚ

kcal.mol
-115/26 Iدیىشثٙذیاص یهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یسـىیIIIُدیىشثٙذی٘بدبیذاسسشاػز. سٟٙب

دٞذوٝدسٔمبیؼٝٔی kcal.molیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یوٕششداسددس٘شیدIٝدیىشثٙذیثب
-115/13

kcal.molیثٝا٘ذاصٜیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثیـششداسدIIٚدیىشثٙذی٘بدبیذاسسشاػزٚ٘ؼجزثٝ
-1

ایٗاخشلافدبیذاسیثیٗؿذٜدبیذاسسش98/12 Iٞبیدیىشثٙذیاػز. ،IIٚIIIسٛاٖثٝسـىیُسأی

ٞبیدیىشثٙذی)دسسـىیُدٚدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یا٘شطیاخشلافثٝعٛسیوٝ٘ذٞیذسٚط٘ی٘ؼجزداد.دیٛ

IٚIIٖثٝٔیضا)kcal.mol
ثبIدیىشثٙذیدسسـىیُیهدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی،)ا٘شطیاخشلاف113/26ٚ-

IIIٚدیىشثٙذیII ثٙبثشایٗسـىیُٞشدیٛ٘ذٞیIIIثب سمشیجب٘لفضبِزلجُاػز. ذسٚط٘ی،ضذٚد(

kcal.mol
وٙذ.دبیذاسیدسایٗسشویتایدبدٔی113-

C‒C‒O‒Hایٞبیٞیذسٚوؼیُثٝوشثٛ٘یُٚسغییشصاٚیٝثیٗكفطٝثبا٘شمبَدشٚسٖٛاصٌشٜٚ

یٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیاػز.ایٗؿٛدوٝفبلذدسجذیُٔیVIثIٝدیىشثٙذی،180̊اصكفشثٝ
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kcal.molیثٝا٘ذاصٜدیىشثٙذی
٘بدبیذاسسشؿذٜاػز.دسكٛسسیوٝثبا٘شمبَدشٚسٖٛٚسغییش134/59-

 ٞیذسٚوؼیُ، ثشایدشٚسٖٛیهٌشٜٚ kcal.molؿٛدوٝضبكُٔیVدیىشثٙذیٕٞیٗصاٚیٝسٟٙب
-1

ٞبٕٞشاٜثبؿٕبسٌٜزاسیاس1,5DHAٓسشویتیػبخشبسثٟیٙٝاػز.Iدیىشثٙذی٘بدبیذاسسشاص28/30

(٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.2-4ؿىُ)دس




B3LYP/6-311++Gدیٞیذسٚوؼیآ٘ششاویٖٙٛدسػغص-1ٚ5سشویتی:ػبخشبسثٟی2ٝٙ-4ؿىُ

** 

 

 

-1-4 قذست پیًَذ ّیذسٍطًی یپبساهتشّبی سبختبسی ًطبى دٌّذُ 

،دبسأششٞبیٔٛسد٘ظشایٗسشوینتثنب1,5DHAثشایثشسػیلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسسشویت

،1اٖٚ-(-10H)9ٞیذسٚوؼننیآ٘ششاػننٗ-1(،1,8DHAدیٞیذسٚوؼننیآ٘ششاویٙننٖٛ،)-1ٚ8سشویجننبر

(1HAٚ)2-2ٞیذسٚوؼیثٙضآِذٞیذ(،2HB(ُٔمبیؼٝؿذٜاػز.دسؿى،)ػبخشبسٞشینهاص3-4)

ایٗسشویجبر٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.

                                                 
1-1-Hydroxyanthracen-9(10H)-one 
2-2-Hydroxybenzaldehyde 
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H


                           1,8DHA                                             1HA                                        2HB 

 1,8DHA ،1HA ٚ 2HB:ػبخشبسٞٙذػیسشویجبر3-4ؿىُ



B3LYP/6-311++Gدسػغص1,5DHAیسشویتثٟیٙٝؿذٜدبسأششٞبیػبخشبسیثشای
دس **

ٔشثٛطثٝدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ییؿذٜاػز.دبسأششٞبیػبخشبسیثٟیٙٝؿذٜدیٛػزآٚسدٜ(1-ح)خذَٚ

B3LYPٝدسػغص1,5DHA،1,8DHA،1HAٚ2HBثشایسشویجبر **G++311-6ی،ثبسبثغدبین

.ؿذٜاػزٕ٘بیؾدادٜ(2-4)دسخذَٚ



یثشخیدبسأششٞبٚخٛافعیفیٔشثٛطثٝلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٔمبدیشٔطبػجٝؿذٜ:2-4خذَٚ

**G++311-6یثبسبثغدبیٝ، B3LYPدسػغص1,5DHA ،1,8DHA ،1HA ٚ2HB برسشویجدس

 1,5DHA 1,8DHA 1HA 2HB 

R(O-H) (Å) 0.989 0.985 0.996 0.949 

R(H···O) (Å) 1.690 1.702 1.656 1.902 

R(O···O) (Å) 2.570 2.580 2.560 2.640 

νOH (cm
-1

) 3323 3411 3188 4011 

νOD (cm
-1

) 2423 2487 2326 2490 

γOH (cm
-1

) 832 773 871 678 

γOD (cm
-1

) 589 566 632 532 

δH (ppm) 13.19 12.48 14.34 11.76 

٘غوــی،:فشوباصكفطٝٚ :فشوب٘غخٕـیخبسجخبییؿیٕیبییدشٚسٖٛاػز.ثٝ:خب



ٝ(٘ـبٖٔنی2-4ٞبیخذَٚ)دادٜیٔمبیؼٝ ثن1,5DHAٝ(دسسشوینتO···O)یدٞنذفبكنّ

ٚ 1,8DHAسشاصوٛسبÅ010/0ٚÅ070/0ٜٚثٝسشسیتثٝٔیضا1HAٖثّٙذسشاصÅ010/0یا٘ذاصٜ
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2HBُٔٝسشثٝاسنٓامذاسایٗفبكّٝثیـششثبؿذ،دشٚسٖٛ٘ضیهاػز.ٞشز وؼنیظٌٖنشٜٚٞیذسٚوؼنی

خبییدشٚسٖٛثٝػٕزٌشٜٚوشثٛ٘یُخبثٝیسشثبؿذ٘ـبٖدٞٙذٜاػزٚدسٔمبثُٞشزٝایٗٔمذاسوٓ

یبثذ.ٚاضصاػزوٝثنب(،لذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یافضایؾٔیO···O)یاػز.دس٘شیدٝثبوبٞؾفبكّٝ

یبثذدسٔمبثُلذسردیٛ٘ذسشؿذٜٚلذسرآٖوبٞؾٔی(،ایٗدیٛ٘ذػؼزO‒Hایؾعَٛدیٛ٘ذ)افض

ٝٞیذسٚط٘یدسضبَسـنىیُافنضایؾدینذأنی ی(٘ینض٘ـنبٖدٞٙنذH···Oٜ)یوٙنذ.ونبٞؾفبكنّ

،1HAدٞنذدسٞنبیخنذَٚ٘ـنبٖٔنیسنشیاػنز.ثشسػنیدادٌٜیشیدیٛ٘ذٞینذسٚط٘یلنٛیؿىُ

1,5DHA،1,8DHAٚ2HBوبٞؾثٝسشسیتثب(عنَٛدیٛ٘نذO‒Hٚ)ٝافنضایؾ (،H···O)یفبكنّ

یبثذ.لذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یوبٞؾٔی

ٕٝٞبٖ خنبییؿنیٕیبییعٛسوٝدیؾاصایٗروشؿذ،ثبافضایؾلنذسردیٛ٘نذٞینذسٚط٘یخبثن

ٞنٓسبیینذیثنش δHٔمبدیشٔشثٛطثنٝییبثذ.ٔمبیؼٝسشافضایؾٔیٞبیدبییٗدشٚسٖٛثٝػٕزٔیذاٖ

1HAٚلذسرثبلاسشایٗدیٛ٘ذدس1,8DHAٚ2HB٘ؼجزث1,5DHAٝسشثٛدٖدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛی

٘ؼجزثٝٞشػٝایٗسشویجبراػز.

وبٞؾدیذاODٚؿذٜسش(وOHٓ)،OHدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی،فشوب٘غوــیلذسرثبافضایؾ

ٞنبیوٕشنشفشوب٘غثٝػٕزفشوب٘غDثبHٛیضسشثبؿذثبسؼوٙذ.ٞشزٝدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛیٔی

ٝزٙیٗثبافضایؾلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٞٓؿٛد.خبٔیثٝخب ،OHیفشوب٘غخٕـیخنبسجاصكنفط

(OH)ٝٚثبسؼٛیضافضایؾیبفشHثبD، ODٝسشیخبٞبیدبییٗثٝػٕزفشوب٘غ . ؿنٛدخنبٔنیثن

νOH2دسHB،1,8DHA،1,5DHAٚ1HA4011،3411،3323ٚثشاثننشثننٝسشسیننتcm
-13188

678،773،832ثٝسشسیتثشاثشثنبثشایایٗسشویجبرOHفشوب٘غ.ٚداسایسٚ٘ذوبٞـیاػزاػز

ٚcm
ثن1,5DHAٝثٙنبثشایٗلنذسردیٛ٘نذٞینذسٚط٘یدسدٞذ.ی٘ـبٖٔیافضایـاػزٚسٚ٘ذ1871-

اػز.1HAسشاصٚو1,8DHAٚ2HBٓسشسیتثیـششاص
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-AIM 4-4 تجضیِ ٍ تحلیل ًتبیج 

سشوینتثنٕٝٞنشاٜعنششونب٘شٛسیٔؼیشٞبیدیٛ٘ذی،دیٛ٘نذٞبیٞینذسٚط٘یٚ٘منبطثطشا٘نی

1,5DHAٝٔثذػزآٔذٜاصٔطبػجبردسثش٘ب،AIM2000ُٕ٘نبیؾدادٜؿنذٜاػنز.(4-4)دسؿنى

ُضّمنٝسـىییثبسً٘صسد٘ـبٖدٞٙذRCPٜٔـبٞذٜٔیؿٛد٘مبط(4-4)عٛسوٝدسؿىُٕٞبٖ

ٝلبثنُٔـنبٞذٜاػنزایٗسشوینتضّمٝدس5ثٙبثشایٗاػز 3ٝون ٝدسآٖضّمن ٞنبی٘بؿنیاصضّمن

(.1ٚ2٘بؿیاصسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛیاػنز)٘منبطّیشییویضّم2ٝآسٚٔبسیهٚ

ُدسونٝ٘منبطثطشا٘نیدیٛ٘نذٞؼنشٙذ،ٔشینذسـنىیُدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یٞؼنشٙذ.3ٚ4٘مبط ؿنى

٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.(ةٔؼیشٞبیداسایثیـششیٗزٍبِیاِىششٚ٘ی4-4)

 

 

)ة()اِف(                              

٘مبطثطشا٘یدیٛ٘ذٚضّمٝی.٘مبطلشٔضٚصسدثٝسشسیت٘ـبٖدٞٙذ1,5DHAٌٜشافِٔٛىِٛی:اِف(4-4ؿىُ

ٞؼشٙذ.

 1,5DHA ِٔٛىَٛییثٝؿىُوب٘شٛسیدسكفطٝسٛصیغلادلاػیزٍبِیاِىششٚ٘(ة



اص٘شنبیحٔطبػنجبسیضبكنُاصO‒H···Oثشایسٛكیفٔبٞیزدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسِٖٚٔٛىِٛی

ٖزٍبِی  ،ρ،ٔـشكدْٚآٖ،ρس،ثبزٍبِیؿبAIMُٔسٚؽ ٚا٘نشطیHBCP ٞنب،ا٘شطیونُاِىشنشٚ

ٝ،EHBٞیننذسٚط٘یٔطبػننجٝؿننذٜثننبایننٗسٚؽ،دیٛ٘ننذ دسػنننغصHOیثطشا٘ننیدس٘مغنن

B3LYP/6-311++G**.1,5ایٗ٘شبیحثشایاػشفبدٜؿذDHA(َٚاسائٝٚثب3-4دسخذ)1,8DHA،
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2HBٚ1HAثشضؼتا٘شطیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٗخذَٚٔمبیؼٝؿذٜاػز.دسایkcal.mol
زٍنبِی1ٚ-

(ٌضاسؽؿذٜاػز..a.uٚاضذاسٕی)ثشضؼتزٍبِیٔـشكدْٚٚٞبا٘شطیوُاِىششٖٚ



ربٔشثٛطثٝدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘ی)ثشضؼتٚاضذاسٕی(دسسشویجAIMدبسأششٞبی:3-4خذَٚ
1,5DHA ،1,8DHA ،1HA  2وHB 











2 ثٛدٖٔـخلٝسٛدِٛٛطیىیثجزثبسٛخٝثٝٔ
ρbcpٖٚزٍبِیا٘نشطیونُٔٙفیثٛدHbcpثنش،

اص٘نٛع1,5DHAٞیذسٚط٘یدسِٔٛىنَٛ،دیٛ٘ذوبسا٘ؾیٛ٘ذٞیذسٚط٘یسٚصاعٚٞٓثٙذیدعجكعجمٝ

(ثنشای4-3ٔٛخنٛددسخنذَٚ)Vbcp/Gbcp–ٔمنبدیشاصؿٛد.ٌضاسؽٔیٔشٛػظدیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘ی

.ثبسٛخٝثٝایٙىٝایٗٔمبدیشثنشایٞنشؿٛداػشفبدٜٔیO···Hسؼییٗٔیضاٖخلّزوٛٚالا٘ؼیدیٛ٘ذ

سٕنبْوٙؾخضئیوٛٚالا٘ؼنیثنشایٔٙفیاػزثشHbcpٓٞمذاسٚٔلشاسداسد1ٚ2ثیٗزٟبسسشویت

1,5DHA،1,8DHA،1HAٚدسسشویجنبرVbcp/Gbcp–.ٔمنذاسٚخٛدداسدسشویجبرٔٛخٛددسخذَٚ

2HBٚاضذاسٕیٚٔمذاس1454/1،1230/1،1899/1ٚ0784/1ثٝسشسیتثشاثشHbcpثٝسشسیتثشاثش

وننبٞؾٔبٞیننزسشسیننتٚاضننذاسٕننیاػننزثٙننبثشایٗ-0027/0ٚ-0086/0،-0051/0،-0061/0

،وٝثب1HA>1,5DHA>1,8DHA>2HB:دسایٗسشویجبرػجبسراػزاصدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یوٛٚالا٘ؼی

دبسأششٞبیػبخشبسیسٛافكثؼیبسخٛثیسا٘ـبٖٔیدٞذ.یؼٝیثذػزآٔذٜاصٔمبٔطبػجبسی٘شبیح

AIM parameters 1,5DHA 1,8DHA 1HA 2HB 

ρbcp (a.u.) 0.0494 0.0475 0.0539 0.0413 

 2
ρbcp (a.u)  0.1440 0.1454 0.1466 0.1272 

Vbcp  (a.u.)  -0.0483 -0.0466 -0.0538 -0.0372 

Gbcp (a.u.)  0.0421 0.0415 0.0452 0.0345 

-Vbcp /Gbcp  1.1454 1.1230 1.1899 1.0784 

Hbcp  (a.u.)  -0.0061 -0.0051 -0.0086 -0.0027 

EHB/kcalmol
-1

  15.14 14.61 16.88 11.67 

EHB=1/2Vbcp [84]  
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-NBO 4-5تجضیِ ٍ تحلیل ًتبیج  

ُدسایننٗثخننؾثننش سٛصیننغثننبس،ٔننٛثشثننشلننذسردیٛ٘ننذٞیننذسٚط٘یاصایثشسػننیػٛأنن

ثننشایػننبخشبسثٟیٙننٝؿننذٜدسػننغص،NBOسٚؽدسدیٛ٘ننذیٔشسجننٝٚػننذْاػننشمشاساِىشننشٖٚ

 B3LYP/6-311++G**ؿٛد.ػشفبدٜٔیا

 ّبی الکتشیکی تجضیِ ٍ تحلیل ببس -4-5-3

1,5DHA،1,8DHA،1HAٚیثٟیٙٝؿنذٜٞبیثشایػبخشبسNBOسٛصیغثبسثٝوٕهسٚؽ

2HB(َٚآٔذٜاػز.4-4دسخذ)



B3LYP/6-311++Gثبسعجیؼی)ثشضؼتٚاضذاسٕی(ٔطبػجٝؿذٜدسػغص:4-4خذَٚ
**

2HB 1HA 1,8DHA 1,5DHAAtom 

C٭ 0.544 0.545 0.504 0.417
 O٭ 0.607- 0.674- 0.638- 0.588-

0.504 0.505 0.506 0.504 H 

-0.666 -0.664 -0.661 -0.661 O 

0.390 0.392 0.3850.388 C 

:ٔشثٛطثٌٝشٜٚوشثٛ٘یُ٭



1HAدسدیٛ٘نذٞینذسٚط٘یدسسشوینتؿٛدوٝاسٓٞیذسٚطٖدسٌیشدسایٗخذَٚٔـبٞذٜٔی

ٚاضذ031/0ثٝٔمذاسثٛ٘یٌُشٜٚوشسشٚاسٓاوؼیظٖٔثجزخضئیٔیضاٖث1,5DHAٝ ٘ؼجزثٝسشویت

1,5DHAاصدشٚسنٖٛ، 1HAدسسشویت،دشٚسٖٛدسٌیشدسدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یثٙبثشایٗاػز.ثبسٔٙفیسش

1,8DHAٝدسسشویتٌشٜٚوشثٛ٘یُاوؼیظٖاػز.سشیاػیذ ثنٝٔینضا1,5DHAٖسشوینت٘ؼنجزثن

٘ؼنجزثنٝسشوینتدسایٗسشویتاسٓاوؼیظٖثبسسشؿذٖػّزٔٙفیاػز.ٔٙفیسشٚاضذثبس067/0

1,5DHAدسوٙنبسٌشٜٚٞیذسٚوؼیُثٝدِیُٔدبٚسردٚدشٚسٖٛوٝسٛضیصدادسٛاٖایٌٗٛ٘ٝسأی

ٖٞنبسااصدٚاِىششٖٚاسٓاوؼیظٖدسایٗسشویت،1,8DHAاوؼیظٖوشثٛ٘یُدسسشویت اسنٓٞینذسٚط
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اسنٓسشؿذٜاػز.ٔٙفی1,5DHAزثٝایٗاسٓاوؼیظٖ٘ؼجٚدس٘شیدٝذوـٔدبٚسثٝػٕزخٛدٔی

سشٔثجز1,5DHA٘ؼجزثٝسشویتٚاضذثبس019/0ثٝٔمذاس2HBاوؼیظٌٖشٜٚوشثٛ٘یُدسسشویت

ؿذٜاػز.

وـذاسٓاوؼیظٌٖشٜٚٞیذسٚوؼیُٔمذاسیاصثبسدشٚسٖٛساثٝػٕزخٛدٔی2HBسشویتدس

دسٔیبٖزٟنبسسشوینترونشؿٛد.بسٔیٔٛسدا٘شظایٗسشویتاصٔمذاسسشؿذٖدشٚسٖٛوٝثبػظٔثجز

سنشیٗثنبسٔٙفنیثنشسٚیاسنٓسشیٗثبسٔثجزثشسٚیاسٓٞیذسٚطٖٚوٓداسایو2HBٓؿذٜ،سشویت

دٞذ.سشی٘ؼجزثٝسشویجبردیٍشسـىیُٔیاوؼیظٖاػز،دس٘شیدٝدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یضؼیف

 3 ی پیًَذ ٍیبشگهشتبِ  -4-5-2

1,5DHA،1,8DHA،1HAٚٞبیدیٛ٘ذٚیجنشيثنشایثٛطثٝٔشسجٝ(٘شبیحٔش5-4)دسخذَٚ

2HBٜا٘ذٔمبیؼٝؿذ.



G**B3LYP++311-6دسػغصٞبیدیٛ٘ذٚیجشيا٘شخبثیٔطبػجٝؿذٜٔشسجٝ:5-4خذَٚ
2HB 1HA 1,8DHA 1,5DHA Bond order

1.701 1.524 1.492 1.603 C=O 

1.133 1.134 1.111 1.098 C‒C 

1.266 1.290 1.287 1.292 C=C 

1.107 1.127 1.114 1.110 C‒O 

0.668 0.638 0.661 0.653 O‒H 

0.063 0.093 0.068 0.079 H···O 

0.034 0.044 0.036 0.041 O···O 



014/0ٝٔمنذاسثٝسشسیتث1HAدسسشویتO···H ٚO···Oدیٛ٘ذیٔشسجٝثبسٛخٝثٝخذَٚ،

ٝ(٘ـنبٖدادٜؿنذ،2-4دسخذَٚ)عٛسوٕٝٞبٖاػز.1,5DHAثیـششاصسشویت003/0ٚ یفبكنّ

                                                 
1-Wiberg Bond order 
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O···OٚO···H 1دسسشویتHAٜ1,5سشاصسشویت،وٛسبDHAٝیدیٛ٘ذاػزوٝایٗٚالؼیزدسٔشسج

08/0ٚیا٘نذاصٜثنٝثٝسشسیت1,8DHAٚ2HBدسدٚسشویتO‒Hدیٛ٘ذیٔشسجٝ٘یضٔـٟٛداػز.

011/0ثٝٔیضاٖثٝسشسیتO···Hدیٛ٘ذیافضایؾیبفشٝٚدسٔمبثُٔشسج1,5DHAٝ٘ؼجزث015/0ٝ

ٝوبٞؾ016/0ٚ ٘ؼنجزثن1,8DHAٚ2HBٝدسسشویجنبر٘ینضO···Oیدیٛ٘نذیبفشٝاػنز.ٔشسجن

1,5DHAذسردیٛ٘نذونبٞؾلنیوٝثیبٖوٙٙذٜدیذاوشدٜاػزوبٞؾ005/0ٚ007/0ثٝسشسیت

اػز.1,5DHAٞیذسٚط٘یایٗسشویجبر٘ؼجزثٝ

لذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یٚافضایؾسصٚ٘ب٘غدسضّمٝثٝعٛسٔؼشمیٓثبثبسٛخٝثٝخذَٚ،افضایؾ

ثنبلنذسر1,8DHAدسسشوینتC=Oیدیٛ٘نذٔشسجٝوبٞؾ،خذَٚدسایٗءٞٓدساسسجبعٙذ.اػشثٙب

ثٝ٘ؼجز1,8DHAدسدیٛ٘ذایٗیٔشسجٝ.اػز1,5DHAیتدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یضؼیفسش٘ؼجزثٝسشو

1,5DHAٝیؼٙیعَٛدیٛ٘ذ،وبٞؾ111/0ٔیضاٖثC=Oٝدسایٗسشویتافنضایؾ اینٗاػنز.یبفشن

اصدٚػٕزدسسصٚ٘نب٘غC=Oٌش1,8DHAٜٚدسسشویتسٛاٖایٌٗٛ٘ٝسٛضیصدادوٝسأیٔٛضٛع

ٚوبٞؾثیـششC=O ٔٛضٛعثبػظافضایؾعَٛدیٛ٘ذٞبیآسٚٔبسیهؿشوزوشدٜاػزوٝایٗضّمٝ

یایٗدیٛ٘ذؿذٜاػز.ٔشسجٝ

 ػذم استقشاس الکتشٍى -4-5-1

اِىششٖٚ زٍبِی اػشمشاس اػذْ دیٛ٘ذی(اؿغبNBOَٞبیٚسثیشبَثیٗ غیش یب )دیٛ٘ذیٚ ٚؿذٜ

ٚاثؼشٝاِىششٖٚیٌیش٘ذٜ-یدٞٙذٜوٙٙذٜوٙؾدبیذاسدیٛ٘ذییبسیذثشي(ثٝیهثشٞٓ٘ـذٜ)ضذاؿغبَ

ؿٛ٘ذ.سخٕیٗصدٜٔیدْٚ،یاخشلأَشسجٝیٞبسٛػظ٘ظشیٝوٙؾٞبیایٗثشٞٓا٘شطیاػز.

( خذَٚ 6-4دس )ٟٓٔ ثشٞٓا٘شطیسشیٗ ٔشسجٝٞبی دْٚوٙؾ E،ی
ؿذٜ(2) ٔطبػجٝ ثیٗ،

ؿذٜاػز.٘ـبٖداد1,5DHA ٚ2HBٜسشویتیاِىششٖٚدسٌیش٘ذٜٚٞبیدٞٙذٜٚسثیشبَا
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E،)ٞبیاخشلأَشسجٝدْٚا٘شخبثیا٘شطی:6-4خذَٚ
kcal/molثشضؼت((2)

1,5DHA ٚ2HB ثشایسشویجبرG**B3LYP++311-6دسػغص

Type Donor Type Acceptor 1,5DHA 2HB 

π C4‒C5 π٭ O1‒C17 26.86 26.43 

LP(1) O3 σ٭ C4‒C5 6.95 6.7 

LP(2) O3 π٭ C4‒C5 38.96 37.6 

σ O3‒C4 LP(1)٭ H2 17.36 16.59 

LP(2) O1 LP(1)٭ H2 32.50 24.67 



ثیؾ خذَٚ ایٗ ثٝ سٛخٝ ثشٞٓثب ٔمذاس وٙؾسشیٗ سشویت دٞٙذٌی1,5DHAدس ثٝ ٔشثٛط

 LP(2)O3،ٞیذسٚوؼیُیاوؼیظٖاِىششٖٚاصخفزاِىششٖٚسٟٙب ،C4‒C5یشبَضذدیٛ٘ذیثٝاٚسث،

C4‒C5٭π ٔمذاس، 1ثب
 kcalmol

ایٗثشٞٓاػز96/38- وٙؾ. ٔیضا2HBٖجزثٝ٘ؼ1,5DHA دس ثٝ

kcalmol
سشاػز.ثیؾ136/1-

O1،اوؼیظٖوشثٛ٘یُیٔشثٛطثٝدٞٙذٌیاِىششٖٚاصخفزاِىششٖٚسٟٙبثؼذیٟٔٓوٙؾثشٞٓ

LP(2)،ٝ(1)،ٞیذسٚطٖاسثیشبَضذدیٛ٘ذیث H2٭LP1,5 سشویتDHAثبٔمذاس kcalmol
-1 50/32

kcalmol یا٘ذاصٜاػزوٝثٝ
سشویتاصٕٞیٗثش183/7ٓٞ- 2HBوٙؾدس وٙؾثشٞٓثیـششاػز.

 ثبٔمذاسO1‒C17دیٛ٘ذπ٭ثٝاٚسثیشبC4‒C5َدیٛ٘ذπاٚسثیشبَدٞٙذٌیاِىششٖٚاصثٝشؼّكدیٍشٔ

kcalmol
-186/26 ثٝ وٝ اػز kcalmol خضئیٔمذاس

ثشثیـشش143/0- ٕٞیٗ دسٞٓاص وٙؾ

اٚسثیشبَدیٛ٘ذیوٙؾثشٞٓاخشلافا٘شطی.اػز 2HBسشویت ζٞبیٔشثٛطثٝدٞٙذٌیاِىششٖٚاص

ٚاخشلافا٘شطیٔشثٛط77/0ثبثشاثش1,5DHAٚ2HBدسسشویتH2اسLPٓ٭(1)ثO3‒C4ٝدیٛ٘ذ

25/0ثشاثشثبC4‒C5دیٛ٘ذσ٭ثٝاٚسثیشبَضذدیٛ٘ذیO3ثٝٔشؼّكLP(1)دٞٙذٌیاِىششٖٚاصثٝ

ثبؿذ.ٔی

ا٘شمبَثبساصخفزاِىشنشٖٚسٟٙنبی،1,5DHAدسسشویتوٝسٛاٖ٘شیدٌٝشفزثٝعٛسوّیٔی

.ایٗٔٛضنٛعثبػنظٌیشدٔیسشكٛسرساضزٞیذسٚطٖثٝاٚسثیشبَضذدیٛ٘ذیوشثٛ٘یُاوؼیظٌٖشٜٚ

ؿنذ2HBٜ٘ؼنجزثن1,5DHAٝ ایؾلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسسشوینتٚافضO‒H ثّٙذؿذٖدیٛ٘ذ
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اػز.

-6-4 ّبی استؼبضیبشسسی ضیَُ 

ٞنبیصٔنٛسد٘ظنش،فشونب٘غٞبی٘ظشیثبدشب٘ؼیُٕٞبًٞٙدسػغیفشوب٘غدغاصٔطبػجٝ

ْٞبی٘شٔبَآٖاسسؼبؿیثٝؿیٜٛ ٖٞبٔٙشؼتؿذ.ثشایایٗا٘شؼنبةاصسٚؽ٘نب ثنشای1ٌنزاسیٚیّؼنٛ

ٖٞنبیاسسؼبؿنیسمبسٖؿیٜٛ،اػشفبدٜؿذ.دیٛػز(1-ح)،ؿىُ>79ٚ80=بی٘شٔبَٞؿیٜٛ ٚیّؼنٛ

اػزوٝاِٚیٔؼنشفسمنبسٖاسسؼنبؽ٘ؼنجزثنٝػٙلنشaٚbٔشثٛطثٝاسسؼبؿبرثٙضٖ،ؿبُٔسمبسٖ

.دٞذ٘ؼجزثٕٝٞیٗػٙلشسإ٘بیؾٔی2ٚدٚٔیضذسمبسC2ٖسمبس٘یٔطٛس

(داخُكفطٝ)4(ٚاسسؼبؽخٕـی)3ؿبُٔاسسؼبؽوــیٍشدیاسسؼبؿی٘شٔبَٞبیؿیٜٛ

(اػز.ٚΓٚخبسجكفطٝ)

ٔطبػنجٝؿنذٜدسػنغصٞنبیٕٞنشاٜثنبؿنذر1,5DHAٞبیٔبدٖٚلشٔنضٚسأنبٖ٘غفشوب

B3LYP/6-311++G** َٜٛثٝآ5ٖٞبیاسسؼبؿیٚا٘شؼبةؿی .اػنز(آٚسدٜؿنذ7ٜ-4)ٞبدسخنذٚ

ٞنبیٔطبػنجٝؿنذٜدسآٖثنٕٝٞنشاٜؿنذریشٜؿذٜسدٖٚلشٔضٚسأبٖٔـشمبردٚٞبیٔبفشوب٘غ

آٚسدٜؿذٜاػز.(2-ح)دبیٝدسخذَٚیٕٞیٗػغصٚٔدٕٛػٝ







                                                 
1-Wilson 

2-Antisymmetry 
3-Stretching Vibration 

4-Bending Vibration 
5-Assignment 
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**B3LYP/6-311++Gدسػغص1,5DHAٞبیٔبدٖٚلشٔضٚسأبٖ٘ظشیٞبٚؿذرفشوب٘غ:7-4خذَٚ
NO. Freq. IR.I R.A Assignment 

1 3330 425 73 νOH 
 

  2 3323 67 473 νOH 
 

  3 3212 0 246 2 
  

  4 3212 4 1 2 
 

  5 3199 2 350 20a 
 

  6 3199 6 94 20a 
 

  7 3178 1 210 7a 
 

  8 3178 15 19 7a 
 

  9 1683 0 222 8b,νCOδOH(i.p) 

 10 1667 402 0 νC=O,(νC-C, δC-H) 

 11 1641 203 0 8a,δOH,νC=O 

12 1617 0 428 8a,δOH 
 

  13 1609 98 0 8a,δOH 

  14 1605 0 305 8b,νCO,δCCC(II),δOH( 

15 1512 0 34 νCC(II),νC=O,δOH,(δCH) 

16 1505 221 0 νC-C(II),νC=O,δOH,(δCH) 

17 1488 0 18 19a, νC-O,δOH 

 18 1484 134 0 19a,νC-O,δOH 

 19 1412 0 54 19b,δOH,νC-C(II) 

 20 1394 146 0 14,δOH 
 

  21 1378 1 52 νC-C(II),δOH,14 

 22 1370 426 0 νC-C(II),δOH 

  23 1348 0 340 3, δOH 

 24 1332 72 0 3, 
 

  25 1283 673 0 νCC(II),δOH,(δCH) 

 26 1265 0 54 δOH,δCH 
 

  27 1218 0 177 δ(CH),δCCC(II) 

  28 1195 176 0 (δCH),δOH 
 

  29 1188 2 0 9b 
 

  30 1181 0 61 9b 
  

  31 1102 21 0 18b,δOH 
 

  32 1077 0 60 18a 
 

  33 1068 28 0 18b 

  34 1005 0 1 5 
  

  35 1003 1 0 5 
  

  36 987 0 96 δCCC(II),(νCO,δCCC) 

 37 933 0 0 17b 
 

  38 933 0 0 17a 
 

  39 918 0 0 12,δC=O,(νCO) 

 40 882 58 0 1,CO,(νCO) 

 41 832 4 0 11,γOH 
 

  42 828 0 1 11,γOH 
 

  43 805 202 0 11,γOH 
 

  44 804 69 1 11,γOH 
 

  45 785 15 0 6a 
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46 765 13 0 γC=O,(γCO,γCH) 

  47 752 0 0 11,γCCC(II) 

  48 714 0 20 6a,δCO 
 

  49 704 24 0 4 
  

  50 676 0 1 4 
  

  51 626 0 0 6b,δCCC(II) 

  52 597 0 31 Δb 
  

  53 564 0 1 16b 
 

  54 539 4 0 16b 
 

  55 535 11 0 6a 
 

  56 513 0 55 δCCO 
 

  57 477 1 0 16b 
  

  58 465 10 0 δCOH 
 

  59 456 0 16 δCCC(II) 
 

  60 440 43 0 δC=O,δOH 

  61 429 0 1 γCCC(II),γCC 
 

  62 398 0 4 νO…O 
 

  63 355 0 8 δC-C-CO 
 

  64 304 0 7 νO…O 
 

  65 266 0 2 Γ 
  

  66 241 0 0 Γ 
  

  67 210 0 0 Γ 
  

  68 202 0 4 Γ 
  

  69 173 0 0 Γ,γC=O 
 

  70 127 0 1 Γ,γC=O 
 

  71 81 1 0 Γ 
  

  72 50 3 0 Γ 
  

    Fٔطبػجبسیدسػغص،فشوب٘غB3LYP/6-311++G**.اػزIR.I،؛ؿذرصیشلشٔضR.Aٖاػز،فؼبِیزسأب

 

یثٙضٖسٛضیصدادٜخٛاٞذؿذٚػذغثٝسدضیٝٚسطّیُ٘ٛاضیاثشذااسسؼبؿبرضّمٝدسادأٝ

خٛاٞیٓدشداخز.1,5DHAسشویتاسسؼبؿیٔشثٛطثٝ

ٞنبیٔـنبٞذٜؿنذٜدسیثٙضٖثبفشوب٘غٞبیٔشثٛطثٝضّمٝسفبٚرٔـبٞذٜؿذٜدسفشوب٘غ

وٝدسٔمبلارٔمبدیشٔشثٛطثٝثٙضٖثٝكٛسرسدشثنیثنٝدػنزایٗػّزاػزثٝ 1,5DHAسشویت

ا٘ذ.ثٝكٛسر٘ظشیٔطبػجٝؿذ1,5DHAٜٞبیسشویتا٘ذأبفشوب٘غآٔذٜ
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 3هوبسی استؼبضبت -4-6-3

 C-Cکططی استؼبضبت -4-6-3-3

cm اصa8ٚb8سشاصدسثٙضٖصٚجٞٓ
cmسب11585-

.>81=ؿٛ٘ذهبٞشٔیسدشثیIRدس11606-

cm دسسا1,5DHA،a8ٔطبػننجبرفشوننب٘غثننشایسشویننت
-11641ٚb8دسسا cm

٘ـننب11683ٖ-

.دٞذٔی

cm یدسفبكّٝ
cm سب11400-

ثٙضٖٔـبٞذٜؿذٜاػزوٝآٖسایػٝ٘ٛاسثشایضّم11500ٝ-

یٌؼنشش2ٜا٘نذ.ٚاسػنب٘یاخشلنبفدادa 19ٚb19ٜ،14ثٝسشسینتافنضایؾفشونب٘غثنٝاسسؼبؿنبر

 cm
cmسب11402-

cm ٚفشوب٘غb19ساثشای11480-
.>82٘ؼنجزدادٜاػنز=a19ساثن11518ٝ-

cm ثٝسشسیتدسسا1,5DHAسشویتدسa19ٚb19ٔطبػجبر
-11488ٚ cm

.دٞذ٘ـبٖٔی11412-

ىنبسا3ٕٖٞٚسشاػز.ٞشصفّنذٞبٟٔٓاصضشوزٞیذسٚطٖٞبضشوزوشث14ٗیاسسؼبؿیدسؿیٜٛ

cm >فشوب٘غ83=
ثباسسؼنبؽ1,5DHA.ایٗاسسؼبؽدسٌیش٘ذ٘ظشٔیدس14اسسؼبؽساثشای11311-

δOHسشویتؿذٜٚدسcm
-1

ٌشدد.هبٞشٔی1394  

 C-Hیصفحِ داخل خوطی استؼبضبت -4-6-3-2

cm سشاصدبییٗٔؼٕٛلاCHًیخٕـیداخُكفطٝفشوب٘غاسسؼبؽ
ٌینشدٚثنٝلشاسٔی1500-

یثٙضٖایٗاسسؼبؽضنؼیفاػنز.ؿنؾؿنیٜٛیضّمٝیفزؿذٖثباسسؼبؿبرداخُكفطٝدِیُخ

ٞبیاسسؼبؿیثٙضٖٚخٛدداسد.غیشاصایٗؿؾاسسؼنبؽ،دٚدسثیٗؿیCHٜٛیخٕـیداخُكفطٝ

ؿٛد.ٞٓٔـبٞذٜٔی9ٚ18سشاصٞٓٚدٚخفز3ٚ15سشاص٘بٞٓاسسؼبؿییؿیٜٛ

cm ٙضٖدسدسث15اسسؼبؽیؿیٜٛ
ٔـبٞذ1,5DHAٜؿٛد.ایٗاسسؼبؽدسٔـبٞذٜٔی11147-

                                                 
1-Tangential vibrations 
2-Varasanyi 
3-Herzfeld 
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cm ثٙنضٖفشونب٘غ3ثشایاسسؼبؽ.ٌشددٕ٘ی
ٝسااخشلنبفداد11258ٜ- اینٗاسسؼنبؽثنشایا٘نذون

1,5DHAدسcm
cm دس9ؿٛد.اسسؼبؽٔـبٞذٜٔی11348-

ٌضاسؽؿذٜاػز.اینٗضشونز11177-

دسفشوننب٘غb9ٌننشددٚٔـننبٞذٜٕ٘ننی1,5DHAدسa9اسسؼننبؽثبؿننذ.ٔننیa9ٚb9داسایدٚصٚج

 cm
.ؿٛدٔـبٞذٜٔی11188-

cmاػزوٝاینٗاسسؼنبؽسادس18ثٙضٖاسسؼبؽIRسشیٗ٘ٛاسٞبدسعیفیىیاصلٛی
-11030

ساa18اسسؼنبؽ1,5DHA.سشویتاػزa18ٚb18سشاص٘ذ.ایٗاسسؼبؽداسایدٚصٚجٞٓاٌٜضاسؽداد

cmدس
-11077ٚb18دسسا cm

دٞذ.٘ـبٖٔی11102-

 3استؼبضبت اسکلتی ضؼبػی -4-6-2

ٚاسسؼبؿنبرC‒C‒Cینبخٕـنی2ٌشٜٚسٙفؼیاسسؼبؿبراػىّشیؿؼبػیٔـشمبرثٙضٖثٝدٚ

اِجشٝسـخیق.ٌیش٘ذسادسثشٔی1،2،6،7،12،13ٚ20ؿٛ٘ذٚاسسؼبؿبرسمؼیٓٔیC‒Xوــی

 دزیش٘یؼز.ساضشیأىبٖٞبثباسسؼبؿبردیٍشثٝؿذٌیآٖیثٝدِیُخفزایٗاسسؼبؿبرثٝسٟٙبی

cm دسثنٝسشسینت1,5DHAدسسشوینت1ٚ12یاسسؼبؿنیؿنیٜٛ
-1882ٚ cm

هنبٞش1918-

cm ٞنبیفشونب٘غدس سشسیت،ث1,5DHAٝدسسشویتa6ٚb6ٞبیاسسؼبؿیؿیٜٛ.ذ٘ؿٛٔی
-1714ٚ 

cm
ثٙنضٖ C‒Hٔشثٛطثٝاسسؼبؿبروــنی2،7،13ٚ20ٞبیاسسؼبؿییٜٛؿؿٛ٘ذ.ٔیدیذ1626ٜ-

cm ثبلایی٘بضیٝٞؼشٙذٚدس
ٌیش٘ذ.لشاسٔی13000-

دسثنٝسشسینت1,5DHAدسٔطبػجبر٘ظشی،ثشایسشویجنبرa7ٚa20،2یاسسؼبؿیٞبؿیٜٛ

cm ٞبیفشوب٘غ
-13212، cm

-13178ٚ cm
b7ٚ،13یاسسؼبؿنیٞنبؿنیٜٛذ.٘ؿٛهبٞشٔی13199-

b201,5ثشایسشویتDHAٜ٘ـذٜاػز.ٔـبٞذ

                                                 
5-Radial skeletal vibration 

6-breathing 
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 3استؼبضبت خبسج صفحِ -4-6-1

ٝخٕـیاسسؼبؿبر ٔشثنٛطثن4ٝاسسؼنبؽاػنز.4،5،10،11،16ٚ17ؿنبُٔخبسجكنفط

cm ثشایثٙضٖایٗاسسؼنبؽدس>.82اػز=C‒Hیخٕـیخبسجكفطٝاسسؼبؽ
ثنشایٚ>83=1703-

1,5DHAدس cm
ٝاػنز16یاسسؼبؿیدیٍنشؿیٜٛدیذٜؿذٜاػز.1704- ٝٔشثنٛطون اسسؼبؿنبرثن

cm فشوب٘غدسثٙضٖدساسسؼبؿییؿیٜٛایٗ.اػزC‒Cیكفطٝخبسجخٕـی
دٛؿٔیهبٞش1406-

cm دسb16اسسؼبؽ1,5DHAثشای>83=
دیذٜؿذٜاػز. 1564-

cm ٞبیفشوب٘غدسثٙضٖدس5ٚ17اسسؼبؿیٞبیؿیٜٛ
-1 990ٚ cm

.>82=ؿذ٘ذهبٞش1967-

cmثٝسشسیتدس1,5DHAثشای17ٚ5اسسؼبؽ
-1933ٚ cm

10اسسؼبؽؿٛد.ٔـبٞذٜٔی11005-

cm فشوب٘غدسثٙضٖ،
یؿنیٜٛٔـنبٞذٜ٘ـنذٜاػنز.1,5DHA>وٝثنشای83=دٛؿٔیهبٞش1849-

cm دسثٙضٖدس٘بضی11ٝاسسؼبؿی
 اینٗاسسؼنبؽدس1,5DHA>.ثنشای83ٌضاسؽؿذٜاػز=1616-

cm
٘یضثشایایٗسشویتدیذٜ٘ـذٜاػز.a16ٞبیاسسؼبؿیؿٛد.ؿیٜٛٔیٔـبٞذ1832ٜ-

-7-4 ّبی استؼبضیبشسسی طیف 

-cm یًبحیِ -4-7-3
11500-3700 

سٛكیف٘ظشیاسسؼبؿبراكّیؿٛد.ٔـبٞذٜٔیCH ٚOHٞبیوــیدسایٗ٘بضیٝفشوب٘غ

OHدٟٗثٛدٖ٘نٛاساسسؼنبؽوــنیػٙٛأٖثبَثٝ.ىبٖدزیش٘یؼزثٝعٛسدلیكأی٘بضیٝایٗدس

OHٜدسٔطبػنجبرٔـنبٞذِٜٔٛىِٛیویّیزؿذٜاػنز،یدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یدسٖٚ،وٝخلٛكیزٚیظ

وٙذوٝاینٗساثبلاسشاصٔمبدیشسدشثیدیـٟٙبدٔیOHفشوب٘غوــی،ٕٞسٙیٗٔطبػجبرؿٛد.ٕ٘ی

دشب٘ؼیُٕٞبٞٙنًاصٔطبػجبردسوٝیاػزدسضبOH νِبًٞٙٔٛضٛعثٝدِیُاسسؼبؽثؼیبس٘بٕٞ

.ٜاػزذؿٞباػشفبدٜفشوب٘غسؼییٗثشای

                                                 
1-Out of Plane 
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ٌنضاسؽ**B3LYP/6-311++Gدسػنغص1,5DHAثشایسشوینتوٝعجكٔطبػجبر٘ظشی

cm دسفشوب٘غOH،٘ٛاساػزؿذٜ
،ای1,5DHAٗؿٛد،وٝثبدٚسشٜوشدٖسشویتهبٞشٔی13330-

cm یذؿذٜٚیه٘ٛاساسسؼبؿیدسفشوب٘غ٘ٛاس٘بدذ
ؿٛد.هبٞشٔی12428-

cmی ًبحیِ -4-7-2
-1 3700-3000 

 C‒O ،C=Oٌنشٜٚفٙینُ،٘ٛاسٞنبیوــنیC‒HٚخٕـیC‒C ٞبیوــیػلاٜٚثشؿیٜٛ

،C=C ،C‒CٝیٚضشوزخٕؾداخُكفطO‒Hؿٛددسایٗ٘بضیٝٔـبٞذٜٔی.

cmشوب٘غدسایٗ٘بضیٝیه٘ٛاسلٛیدسفIRعیف
دٞذ.ایٗ٘ٛاسٔشثٛطثنٝ٘ـبٖٔی11667-

cmفشونب٘غ.ضّمٝخفزؿنذٜاػنزC‒CٚCHوٝثبوـؾ اػزC=O ٘بٔشمبسٖوـؾ
-11641

یثٕٝٞشاٜخفزؿذٌیثبؿنیOHٜٛیٚخٕؾداخُكفطٝفٙیّییضّمC=Oٝوـؾٔشثٛطثٝ

cmدساثشدٚسشٜؿذٖثنٝفشونب٘غاػز.ایٗ٘ٛاسa8اسسؼبؿی
-11634ٝ فشونب٘غؿنٛد.خنبٔنیخبثن

cm
،خٕنؾC=Oؿنٛدونٝٔشثنٛطثنٝوـنؾلٛیدسسأبٖدیذٜٔیثٝكٛسریه٘ٛاس11605-

یاػزوٝثبؿیOHٜٛیطٝفیٚػظٚخٕؾداخُكضّمٝٔشثٛطثCCCٝیداخُكفطٝٔشمبسٖ

cmا٘ذاصٜثبدٚسشٜوشدٖسشویتایٗاسسؼبؽثٝ.خفزؿذٜاػزb8اسسؼبؿی
فشونب٘غثٝػٕز120-

cmسشخبثٝخبٔیـٛد)دبییٗ
-11585.)

cmفشوب٘غ
ثباسسؼبؽCHؿٛدوٝدسآٖٔـبٞذٜٔیIRدسیه٘ٛاسلٛیثٝكٛسر11505-

cm.٘ٛاسٚػظخفزؿذٜاػزیضّمC‒CٝٚاسسؼبؽوــیC=Oوــی٘بٔمبسٖ
ٔشثنٛط11484-

cmخفزؿذٜاػزٚدساثنشدٚسنشٜؿنذOHٚC=Oνٖیفٙیُاػزوٝثبثٝاسسؼبؽضّمٝ
-125

cmدٞذ.یه٘ٛاسلنٛیدسخبیی٘ـبٖٔیخبثٝ
νCCثنٕٝٞنشاOHٜیاسسؼبؿنیثنٝؿنی11283ٜٛ-

cm وٝدسسشویتدٚسشٜثٝفشوب٘غٔٙشؼتؿذٜاػزٚػظیضّمٝ
خبؿذٜاػز.خبث11230ٝ-
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cm ی صیش ًبحیِ -4-7-1
-13000 

ٝٞنبیخٕـندسایٗ٘بضینٝضشونز ٞنبیدیسـنیٚضشونز γOH،γCHییخنبسجاصكنفط

cm فشونب٘غ1,5DHAسشوینتIRؿٛد.دسعینفٞبیویّیشیٚفٙیّیٔـبٞذٜٔیضّمٝ
ثن1805ٝ-

γOH1,5ثبدٚسشٜوشدٖسشویت.٘ؼجزدادٜؿذٜاػزDHAایٗ٘ٛاس٘بدذیذؿذٜٚ٘نٛاسخذینذیدس

cm فشوب٘غ
cm ؿٛدوٝدسضذٚدهبٞشٔی1589-

دٞذ.خبیی٘ـبٖٔیخبثٝ 1216-
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**B3LYP/6-311++G(ٔطبػجبسیثبسٚؽی)...ٚٔـشكدٚسش1,5DHAٜ:عیفصیشلشٔض5-4ؿىُ
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**B3LYP/6-311++G(ٔطبػجبسیثبسٚؽ.ی)..ٚٔـشكدٚسش1,5DHAٜ:عیفصیشلشٔض:6-4ؿىُ
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-λ 4-8بشسسی قذست پیًَذ ّیذسٍطًی تَسط پبساهتش  

ٖ ،πٞنبیٕٞبٖعٛسوٝدیؾاصایٗروشؿذ،ثبافضایؾآسٚٔبسیؼنیشٝٚػنذْاػنشمشاساِىشنشٚ

اػنشمشاسλ=0ثبؿنذ.ٔمبدیشكفشسبیهساداسأیλؿٛد.دبسأششسشیضبكُٔیدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یلٛی

سٚدا٘شظنبسٔنیλدٞذ.دغثنبافنضایؾٔمنذاسٞبسا٘ـبٖٔیػذْاػشمشاسوبُٔاِىششλٖٚ=1ٚوبُٔ

لذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘یافضایؾدیذاوٙذ.

یسـىیُدیٛ٘ذٞیذسٚط٘یعجك(ٔمبدیشعَٛدیٛ٘ذٞبیٔٛسد٘ظشدسٔطذٚد8ٜ-4دسخذَٚ)

(اسائ10ٝ-2(سب)9-2ٜعجكٔؼبدلار)ٔطبػجٝؿذλٚQزٙیٗٔمذاسدبسأششٞبی(،2ٓٞ-2ؿىُ)

ؿذٜاػز.



G**B3LYP++311-6ٔطبػجٝؿذٜدسػغصدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ییدسٔطذٚدٜ d،Qٚλ:ٔمبدیش8-4خذَٚ
λ Q d4/Å d3/Å d2/Å d1/Å  

5437/01460/02396/14651/14163/13369/1  1,5DHA

6847/01009/02593/14611/14180/13387/11,8DHA     

6135/01237/02522/14559/14153/13352/11HA 

5392/01474/02281/14537/14189/13408/12HB 



1,8DHA،1HA،1,5DHAٚدسسشویجنبرλدٞنذٔمنذاسٞبیخذَٚ٘ـبٖٔییدادٜٔمبیؼٝ

2HBاػز.ثٙنبثشایٗٔینضاٖػنذْاػنشمشاس6847/0،6135/0،5437/0ٚ5392/0ثٝسشسیتثشاثشثب

لنذسردیٛ٘نذونبٞؾوٙنذٚثنٝد٘جنبَآٖاِىششٖٚدسایٗسشویجبرثٕٝٞیٗسشسیتوبٞؾدیذأی

ٞیذسٚط٘ی٘یضٔٛسدا٘شظبساػز.
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ٔـبٞذٜؿذٜثب٘شبیحثٝدػزآٔنذٜاصی٘شید1HA،1,5DHAٚ2HBٝدسساثغٝثبسشویجبر

λسٚدا٘شظنبسٔنی1,8DHAٔغبثمنزداسد.أنبدسٔنٛسدسشوینتAIMٚNBOبِؼبرطئنٛٔششی،ٔغ

ِٚی(2HB سشاصٚثیؾ 1,5DHA ٔشثٛطثٝ λسشاصداؿشٝثبؿذ)و5437/0ٚ5392/0ٓٔمذاسیثیٗ

C=Oدیٛ٘نذ1,8DHAثبافضایؾایٗدبسأشش٘ؼجزثٝٞشػٝسشویتدیٍشٔٛاخٝٞؼشیٓ.دسسشویت

ایضشنی(ثٝعٛسلبثُٔلاضظd4ٝوٙذ.دس٘شیدٝعَٛایٗدیٛ٘ذ)دٚػٕزدسسصٚ٘ب٘غؿشوزٔیاص

ٌشدد.یبثذٚثبػظافضایؾآسٚٔبسیؼیشٝایٗسشویتٔیٞٓافضایؾٔی1HA٘ؼجزثٝ

-NLO 4-9تجضیِ ٍ تحلیل ًتبیج  

ظنٛسلغجؾدزیشیسشویجبرثنٝٔٙفٛقٔطبػجبرٔشثٛطثٕٝٔبٖدٚلغجی،لغجؾدزیشیٚ

كٛسرٌشفشٝاػز. G**B3LYP++311-6ٞب،دسػغصثشسػیخٛاف٘ٛسیغیشخغیآٖ

(9-4(ٔطبػنجٝٚ٘شنبیحدسخنذَٚ)19-2(سب)14-2ثباػشفبدٜاصٔؼبدلار)βو  μ ،αٔمبدیش

>ٔمبیؼٝؿذٜاػز.84٘ـبٖدادٜؿذٜاػزٚثبٔمبدیشٔشثٛطثٝاٚسٜدسٕٞیٗػغصاصسئٛسی=



G**B3LYP++311-6ٔطبػجٝؿذٜدسػغصμ ،α ٚ β:ٔمبدیش9-4خذَٚ

=84<Urea2HB 1HA 1,8DHA 1,5DHA 
5257/13367/32997/46784/0 0034/0(Deby) μ 

24-10×0478/524-10×2678/1324-10×4682/2824-10×8220/2724-10×8169/27(esu) α
30-10×7803/030-10×4806/630-10×3782/430-10×0080/0(esu) β



ؿٛدٚسشویجنبردیٍنشثنبآٖٔمبیؼنٝدس٘ظشٌشفشٝٔیNLOاٚسٜثٝػٙٛأٖمیبعاػشب٘ذاسد

ٕٔبٖدٚلغجیِٔٛىَٛ٘ؼجزثٝاٚسٜخیّیوٛزىشش،لغجؾدنزیشی1,5DHAؿٛ٘ذ.دسسشویتٔی

1,8DHAثشاثشاٚسٜاػز.ٕٔبٖدٚلغجیسشوینت10-3لغجؾدزیشیٛقفثشاثشثیـششاصاٚس5/5ٜٚ
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5/5ٚ6/5لغجؾدزیشیآٖثٝسشسیتفٛقسمشیب٘لفٕٔبٖدٚلغجیاٚسٜاػز.أبلغجؾدزیشیٚ

ثشاثشاٚسٜاػز.

ثشاثش(اػز.لغجؾدنزیشی2/2ٚششاصاٚسٜ)سمشیجبٕٔبٖدٚلغجیثؼیبسثضس2HBٌدسسشویت

ثبؿذ.ثشاثشثضٌششاصاٚسٜٔی6/2ٚ3/8دزیشیایٗسشویتثٝسشسیتٞشوذاْلغجؾفٛق

ثشاثشاٚسٜاػز.أنبثن8/2ٚ6/5ٕٝٔبٖدٚلغجیٚلغجؾدزیشیثٝسشسیت1HAدسسشویت

لغجؾدزیشی،ٔمذاسایٗدبسأششروش٘ـذٜاػز.فٛقیػّزثشٚصخغبدسٔطبػجٝ

خنٛثی٘یؼنزأنبNLOسشوینت1,5DHAٝدػزآٔنذٜ،سشوینتثٙبثشایٗثبسٛخٝثٝ٘شبیحث

ثبؿٙذ.سشویجبرثؼیبسٔٛثشیدسساثغٝثبایٗخبكیزٔی1,8DHAٚ2HBسشویجبر

-4-30 (FMOs) ّبی هَلکَلی هشصیتجضیِ ٍ تحلیل اٍسبیتبل 

َ ،1,5DHA،1,8DHAٔشثنٛطثنٝسشویجنبرHOMOٚLUMOٞنبیػغٛشا٘شطیاٚسثیشنب

1HAٚ2HB311-6ػغصٍٕٞیدس++G**B3LYP(ُ٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.7-4،دسؿى)

یٚػنظثیـنششیٗػنٟٓضّم1,5DHAٝؿٛد،دسسشویتٕٞبٖعٛسوٝدسؿىُٔـبٞذٜٔی

ٞنبیخنب٘جیسٚیضّمHOMOٝٞبیساثٝخٛداخشلبفدادٜاػزٚاٚسثیشبLUMOَٞبیاٚسثیشبَ

ا٘شطیثبسیهاینٗسشوینتٔنٛسدا٘شظنبساػنز،اصػنٕزلشاسداس٘ذ.دس٘شیدٝا٘شمبَثبسیوٝاصٌخ

ٌیشد.ٚػظكٛسرٔییٞبیخب٘جیثٝضّمٝضّمٝ
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HOMO LUMO 



1,5DHA 



1,8DHA 



1HA



2HB 

1,5DHA ،1,8DHA ،1HAٚ2HBسشویجبرHOMOٚLUMO:ػغٛشاٚسثیشبَِٔٛىِٛی7-4ؿىُ

B3LYP/6-311++Gدسػغص
**
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سشیٗاٚسثیشبَِٔٛىنِٛیاؿنغبَیثیٗثبلاخبییوٝدسٞشزٟبسسشویتٔٛسدثطظ،فبكّٝاصآٖ

سشیٗاٚسثیشبَِٔٛىِٛیاؿغبَ٘ـذٜوٛزهاػز،دس٘شیدٝا٘شمبَثبسثٝساضشنیكنٛسرؿذٜٚدبییٗ

اصخّٕٝسشویجبرفؼبَؿنیٕیبیی1,5DHA،1,8DHA،1HAٚ2HBٚدزیشد.اصایٗسٚسشویجبرٔی

ؿٛ٘ذ.سٚ٘ذٚدساكغلاشسشویجبر٘شْ٘بٔیذٜٔیداسایدبیذاسیػیٙشیىیدبییٗثٝؿٕبسٔی

ٞبیٔشصیایٗسشویجبرٌضاسؽؿذٜاػز.(ثشخیخٛافٚاثؼشٝثٝا٘شطیاٚسثیشب10َ-4دسخذَٚ)



B3LYP/6-311++G ٚثشخیدبسأششٞبیٚاثؼشٝثٝآٖدسػغصFMOsٞبی:ٔمبدیشا٘شطیاٚسثیشب10َ-4خذَٚ
**

2HB 1HA 1,8DHA 1,5DHA ev/

99/8- 53/5-90/6-90/6-EHOMO
91/0- 07/2- 50/3- 52/3- ELUMO 

08/847/339/338/3 Energy Gap 

99/853/590/690/6Ι 

91/0-07/2-50/3-52/3-A 

96/480/320/522/5χ
04/473/170/169/1η
24/058/059/059/0S
04/3-16/4-98/7-05/8- ω

 

یىؼنبٖسمشیجنب 1,8DHAٚ1,5DHAؿٛدٌخا٘شطیدسسشویجنبرعٛسوٝٔلاضظٝٔیٕٞبٖ

سٔمنبٚٔشیاػنزونٝ(ٔمنذاηیبثذ.ػنخشی)ثٝسشسیتافضایؾٔی1HAٚ2HBاػزٚدسسشویجبر

دٞذ.عجیؼیاػزوٝثبافضایؾٌخا٘نشطی،اینٗدنبسأششسشویتدسٔمبثُا٘شمبَثبساصخٛد٘ـبٖٔی

(ٔؼیبسیاصلبثّیزیهسشویتثشایدسیبفزیهاِىششٖٚاػزٚثنبافنضایؾSیبثذ.٘شٔی)افضایؾٔی

ثٝسشسیتػخشیافضایؾ1,5DHA،1,8DHA،1HAٚ2HBٚیبثذ.دسسشویجبرٌخا٘شطیوبٞؾٔی

یبثذ.ثٙبثشایٗثٕٝٞیٗسشسیتثبافضایؾػخشیدبیذاسیػیٙشیىیسشویبر٘ؼجزثنٝ٘شٔیوبٞؾٔی

ؿٛد.دیٍشوٓٔیٞٓافضایؾیبفشٝٚثبوبٞؾ٘شٔیفؼبِیزؿیٕیبیی٘ؼجزثٝیه
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َا٘شطییٛ٘یضاػٖٛٔیضاٖا٘شطیٔٛسد٘یبصثشایخذاوشدٖیه شوینتدسفنبصاِىشنشٖٚاصسٔنٛ

سشاصسشویجبردیٍشاػنز.صینشاػنغصثیؾ2HBسشٚدساصٕٞٝو1HAٌٓبصیاػزوٝدسسشویت

ثنٝسشسینتافنضایؾ2HB،1,8DHAٚ1,5DHAٚ1HAدسسشویجنبرHOMOٞبیا٘شطیاٚسثیشبَ

طیاػنزوٙذ.اِىششٖٚخٛاٞیٔیضاٖا٘نشیبثذٚثٕٝٞیٗسشسیتا٘شطییٛ٘یضاػیٖٛوبٞؾدیذأیٔی

،1,5DHA،1,8DHAؿٛدٚدسسشویجنبرثٝسشویتآصادٔیاِىششٖٚیاضبفٝؿذٖیهوٝدس٘شیدٝ

1HAٚ2HBیبثذ.اِىششٍٚ٘بسیٛیشٝدبسأششیاػزوٝٞٓثٝا٘شطییٛ٘یضاػنیٖٛٚثٝسشسیتوبٞؾٔی

ٖیلذسریهسشویتثنشایوـنیذٖاِىخٛاٞیٚاثؼشٝاػزٚثیبٖوٙٙذٜٞٓثٝاِىششٖٚ ٞنبثنٝشنشٚ

ωسنشیٗٔینضاٖاینٗخبكنیزساداسد.ثیؾ1,5DHAػٕزخٛداػز.دسثیٗسشویجبرٔٛسدثطظ،

دٞنذٚدسیؿیٕیبییثشایدنزیشؽاِىشنشٖٚسا٘ـنبٖٔنیؿبخقاِىششٖٚدٚػشیسٕبیُیهٌٛ٘ٝ

04/3ٚ-16/4،-98/7،-50/8ثٝسشسیتداسایٔمبدیش1,5DHA،1,8DHA،1HAٚ2HBسشویجبر

سغیینشلبثنOHُٞنبیسنٛاٌٖشفنزاینٗاػنزونٝٔٛلؼینزٌنشٜٚیدیٍشیوٝٔیثبؿذ.٘شیدٝٔی

 1,5DHAٞبیٔشصیٚثٝد٘جبَآٖدسخٛافاِىششٚ٘یسشویجنبرایدسػغصا٘شطیاٚسثیشبَٔلاضظٝ

ٚ1,8DHAبؿذ.ثسشٔیوٙذأبسؼٕیٓایٗٔٛضٛعثٝسشویجبردیٍش٘یبصٔٙذٔغبِؼبرٚػیغایدبدٕ٘ی

-33-4 گیشیًتیجِ 

ػبخشبسیدبسأشش دادٜا٘شطی،ٞبی عیفٚ ػغصثیٙیٞبی دس ٞیذسٚط٘ی دیٛ٘ذ

B3LYP/6-311++G**1,5ثشایسشویتDHAٞبثبٔمبدیشٔشثٛطٚػذغٔمبدیشآٖٔطبػجٝؿذ٘ذ

دسایٗسشسیتلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی٘شیدٝدسؿذ٘ذ.ٔمبیؼ1,8DHA،1HAٚ2HBٝبرسشویجثٝ

جبرػجبسراػزاص:سشوی

1HA >1,5DHA >1,8DHA >2HB

1ایٗ٘شبیحثٛػیّٝ
HNMRٝٞبیٔمذاسػذْاػمشاساِىششٖٚیٚٔطبػجπد.ٌنشدسبییذٔنی٘یض

سٛافكثؼنیبسخنٛثیسا٘ـنبAIMٖثب٘شبیحثذػزآٔذٜاصآ٘بِیضاٚسثیشبَِٔٛىِٛیٚسئٛسیٕٞسٙیٗ
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ٞبییٕٞسٖٛثشسػیؿذ.ٚیظٌیBCPٞبی٘مغٝهٚیظٌیٔبٞیزدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی٘یضثبوٕدٞذ.ٔی

دٞذدیٛ٘نذ٘ـبٖٔیBCPٔمذاسزٍبِیاِىششٚ٘ی،لادلاػیزٍبِیاِىششٚ٘یٚزٍبِیا٘شطیوُسٚی

ٚاصٔبٞینزخضئنیوٛٚالا٘ؼنیٔشٛػنظاػنزٞیذسٚط٘یدسٞشزٟبسسشویتاص٘ٛعدیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی

ثبؿذ.خٛسداسٔیثش

ثننٝسشسیننتافننضایؾدیننذا1,5DHA،1,8DHA،2HBٚ1HAسشویجننبردسٕٔننبٖدٚلغجننی

ؿٛدٚلغجؾدزیشیثیـششٔی2HB،1,5DHA،1,8DHAٚ1HAلغجؾدزیشیثٝسشسیتوٙذ.ٔی

ثؼنیبس1,5DHAسشاصاٚسٜاػزأنبدسسشوینتٚدسٞشدٚثیؾ1,8DHAثیـششاص2HBاضبفیدس

دس1,5DHAثٝلغجؾدزیشی٘ـبٖاصغیشٔشثشثٛدٖسشویتٔطبػجبرٔشثٛطثبؿذ.وٕششاصاٚسٜٔی

زٙذی1,8DHAٚ2HBٗدسٞشدٚسشویتNLOداسددسكٛسسیوٝفؼبِیزNLOساثغٝثبخبكیز

سٚ٘ذ.سشویجبرثؼیبسلٛیدسایٗصٔیٙٝثٝؿٕبسٔی،ثشاثشاٚسٜاػزٚایٗدٚسشویت

٘ؼجیوبٞؾ٘شٔنیٚافنضایؾػنخشیساثنٝٞبیٔشصیسشسیتسدضیٝٚسطّیُا٘شطیاٚسثیشبَ

دٞذٌٚنخا٘نشطیوٛزنهثنشایٞنشزٟنبسٕ٘بیؾٔی1,5DHA،1,8DHA،1HAٚ2HBكٛسر

دزیشیثبلایایٗسشویجبرداسد.سشویت٘ـبٖاصٚاوٙؾ

-32-4 آیٌذُ ًگشی 

 ثشسػیاثنشاػنشخلافبراِىشنشٖٚدٞٙنذٜٚاِىشنشٖٚوـنٙذٜثنشسٚیلنذسردیٛ٘نذ

 برٞیذسٚط٘یایٗسشویج

 ثشسػیاثشضلاَثشسٚیلذسردیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی 

 ثشسػیاثشاػشخلافثشسٚیفؼبِیزNLO 

 ٚشا٘شطیٛیػغثشسػیاثشٔٛلؼیزاػشخلافبردٞٙذٜٚوـٙذٜثشسFMOsٚخٛاف

 ٞبٚاثؼشٝثٝآٖ
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**B3LYP/6-311++Gدسػغص1,5DHAسشویت٘ظشی(:دبسأششٞبیػبخشبسی1-حخذَٚ)
Bond lenghths(Å) B3LYP/6-311++G** Bond lenghths(Å) B3LYP/6-311++G** 

O1=C17 1.240 C13=C12···C11 120.225 

O1=C18 1.240 C12···C11···O10 117.948 

O10‒H9 0.989 C12···C11···C15 119.580 

O3‒H2 0.988 O10···C11···C15 122.472 

O3···C4 1.337 H9‒O10···C11 107.119 

O10···C11 1.337 O8···H9‒O10 146.704 

O1···H2 1.691 H9···O8=C7 102.732 

O8···H9 1.689 C11…C15‒C7 119.846 

C4‒C5 1.416 C15‒C7=O8 121.126 

C4‒C20 1.405 O8=C7‒C6 120.333 

C17‒C5 1.465 C6···C18···C19 119.604 

C17‒C16 1.486 C18···C19=C20 120.929 

C11‒C12 1.405 C19=C20···C4 120.227 

C11‒C15 1.416 C20···C4···O3 117.908 

C15‒C7 1.465 H2···O1=C17 102.717 

C7‒C6 1.486 C4···C5··C6 118.984 

C14‒H26 1.082 C18···C6···C5 120.650 

C18‒H21 1.082 C5···C6‒C7 120.337 

C18‒C6 1.388 C6···C5‒C17 121.138 

C19‒C18 1.400 C17‒C16‒C15 120.340 

C14‒C16 1.388 C16···C15‒C7 121.130 

C14‒C13 1.400 C14···C16···C15 120.622 

C19=C20 1.384 C16···C15···C11 119.024 

C13=C12 1.384 Dihedral angles(º)  

C5···C6 1.416 H2O3C4C5 0 

C16···C15 1.416 H2O3C4C20 180 

C18‒H21 1.082 H23C20C4O3 0 

C14‒H26 1.082 H23C20C19H22 0 

Bond angles(º) 
 

O3C4C20C19 180 

H2‒O3···C4 107.154 O1C17C5C6 180 

O3···H2‒O1 146.637 O1C17C16C15 180 

O3···C4‒C5 122.487 C16C15C7O8 -180 

C4‒C5‒C17 119.878 O8C7C6C5 -180 

C5‒C17=O1 121.127 O8C7C15C11 0 

O1=C17‒C16 120.359 O8C7C6C18 0 

C17‒C16‒C14 119.038 H9O10C11C12 -180 

C16···C14···C13 119.602 H9O10C11C15 0.001 

C14···C13=C12 120.947 O10C11C15C16 -180 
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-B3LYP/6 دسػغص1,5DHAیٔـشكدٚسشٜٞبیٔبدٖٚلشٔضٚسأبٖ٘ظشیٞبٚؿذرفشوب٘غ(:2-حخذَٚ)

311++G**

NO. Freq. IR.I  R.A  Assignment 
  

1 3212 0 248 2 
  

2 3212 5 1 2 
  

3 3199 1 376 20a 
  

4 3199 6 75 20a 
  

5 3178 3 181 7a 
  

6 3178 11 46 7a 
  

7 2428 247 32 νOD,δOD 
 

8 2423 38 214 νOD,δOD 
 

9 1677 0 250 8b,νC=O,νC..O 
 

10 1666 391 0 νC=O,(νC-C, δC-H,νOD) 

11 1634 330 0 8a,νC=O 
 

12 1611 0 596 8a,νC=O 
  

13 1585 6 152 8b,νC=O,δCCC(II) 
 

14 1585 103 8 8a,νCO,δOD 
 

15 1497 0 25 19b,νCO,νC…O,δCH 
 

16 1491 32 0 19b,νC=O,νC..O,νCC(II) 

17 1473 0 20 19b,νCC(II),νC…O 
 

18 1458 140 0 19b,νC...O,νC=C,,δOD 
 

19 1391 175 0 14,,νC…O 
 

20 1384 0 210 14,νC...O,δOD,γCCC(II) 

21 1369 0 135 νCC(II),νC…O 
 

22 1332 135 0 3 
  

23 1306 0 30 3,δCCC(II) 
 

24 1297 719 0 3,νC...O,δOD,δCCC(II) 
 

25 1230 67 0 νCC(II),δOD,δCH 
 

26 1218 0 154 δ(CH),δCCC(II) 
 

27 1189 17 0 9b 
  

28 1181 0 65 9b 
  

29 1125 62 0 18a,δOD 
 

30 1090 0 143 18a,δOD 
 

31 1072 47 0 18b,δOD 
 

32 1051 0 28 18b,νCC(II),Δod 

33 1005 0 1 5 
  

34 1005 188 0 18b,νCC(II),δOD 
 

35 1003 1 0 5 
  

36 976 0 61 δCCC(II),(νCO,δCCC),δOD 

37 933 0 0 17b 
  

38 932 0 0 17b 
  

39 905 0 0 12,δC=O,νC...O,δOD 

40 882 49 0 1,δCO,(νCO) 
 

41 822 63 0 11 
  

42 818 0 1 11 
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43 784 13 0 6a 
  

44 767 49 0 γC=O,(γCO,γCH) 
 

45 753 0 0 11,γCCC(II) 
 

46 712 0 19 6a,δCO 
  

47 705 14 0 4 
  

48 676 0 1 4 
  

49 622 1 0 6b,δCCC(II) 
 

50 604 0 1 γCH,γOD 
 

51 595 0 31 Δb 
  

52 589 98 0 γOD 
  

53 550 0 0 16b,γOD 
 

54 538 7 0 16b 
  

55 532 10 0 6a 
  

56 504 0 58 δCCO 
  

57 476 2 0 16b 
  

58 454 11 0 δCOH,δDOH 
 

59 451 0 12 δCCC(II) 
  

60 431 46 0 δC=O,δOH,δOD 
 

61 429 0 1 γCCC(II) 
 

62 398 0 4 νO…O 
  

63 354 0 8 δC-C-CO 
  

64 294 0 9 νO…O 
  

65 265 0 2 Γ 
  

66 239 0 0 Γ 
  

67 206 1 0 Γ 
  

68 201 0 4 Γ 
  

69 173 0 0 Γ,γC=O 
  

70 127 0 1 Γ,γC=O 
  

71 80 0 0 Γ 
  

72 50 3 0 Γ 
  

Fٔطبػجبسیدسػغص،فشوب٘غB3LYP/6-311++G**.اػزIR.I؛،ؿذرصیشلشٔضR.Aاػزؼبِیزسأبٖ،ف
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ٞبیاسسؼبؿیدسػغص،فشوب٘غ٘شٔبَثٙضٖثبٕ٘بدٌزاسیٚیّؼٖٛٞبیؿیٜٛ(:1-ؿىُ)ح

 B3LYP/6-31G**              79ٚ80=ٌضاسؽؿذٜاػز<. 
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Abstract 

   In this research, the strength of intramolecular hydrogen bonding of                            

1,5-dihydroxyanthraquinone (1,5DHA) was investigated by means of density functional 

theory (DFT) calculations, the quantum theory of atoms in molecules (AIM), and the 

natural bond orbital (NBO) analysis. 1,5DHA was optimized and the vibrational 

frequencies were calculated at the B3PYL/6-311++G** level of theory.  

The results of molecular structure, the frequencies of OH bond, the chemical shifts 

of enolic proton, and the topology of 1,5DHA in the bond critical point of O··H were 

compared with the analogous parameters of 1,8-dihydroxyanthraquinone (1,8DHA)  

2-hydroxybenzaldehyde (2HB) and 1-hydroxyanthracen-9(10H)-one (1HA).  

The nonlinear optical (NLO) property, dipole moment, polarizability, 

hyperpolarizability and frontier molecular orbital surfaces (FMOs) of 1,5DHA were 

also calculated. 

From AIM result, the interaction of intramolecular hydrogen bonding of these 

compounds is partially covalent in nature and these compounds are classified as the 

systems with medium hydrogen bonds. Comparison of the molecular structure, 

vibrational spectra and AIM results of 1,5DHA with those of 1,8DHA, 2HB, and 1HA 

revealed the following trend in the hydrogen bond strength: 1HA> 1,5DHA> 1,8DHA> 

2HB.  

The parameters related to NLO property showed that 1,5DHA is not a good NLO 

material but 1,8DHA and 2HB are good ones. FMOs analysis indicated that the softness 

decreases in 1,5DHA, 1,8DHA, 1HA and 2HB, respectively. The small HOMO–

LUMO energy gap for the title compounds indicates that these molecules are very 

chemical reactive. 

 

Keywords: 1,5-dihydroxyanthraquinone (1,5DHA), Intramolecular hydrogen bonding, 

Density functional theory (DFT), Natural Bond Orbital (NBO), Theory of atoms in 

molecules (AIM), Nonlinear optical property (NLO), Frontier molecular orbital 

(FMOs). 
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