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 تقذین تِ پذر ٍ هادر ٍ تزادر عشیشم

 ى اس کلوِ ایثار ٍ اس خَد گذضتگاىتِ پاس تعثیز عظین ٍ اًساًی ضا  

تْتزیي  گزهای اهیذ تخص ٍجَدضاى کِ در ایي سزدتزیي رٍسگاراىتِ پاس عاطفِ سزضار ٍ  

 پطتیثاى است

ّای تشرگطاى کِ فزیادرس است ٍ سزگزداًی ٍ تزس در پٌاّطاى تِ ضجاعت تِ پاس قلة

 گزایذهی

 کٌذّای تی دریغطاى کِ ّزگش فزٍکص ًویٍ تِ پاس هحثت
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ٍ تِ طزیق علن ٍ داًص رٌّوًَن ضدذ ٍ  کزاى پزٍردگار یکتا را کِ ّستین تخطیذ سپاس تی

 ی اس علن ٍ هعزفت را رٍسین ساخت.چیٌتِ ّوٌطیٌی رّزٍاى علن هفتخزم ًوَد ٍ خَضِ

هزا در داهاى پز هْز پذر ٍ هادری دلسَس پزٍرش داد ٍ رٍح ٍ فکز هزا در  تِ هقتضای رتَتیتص

تاسگی  را احساس کدزدُ  هسیز کوال رضذ داد. ٍ دٍستاًی فزاّن کزد کِ در کٌارضاى ًطاط ٍ 

 ی ّز حوذ ٍ ستایص اٍست.ٍ در پیوَدى هسیز احساس تٌْایی ًکٌن. پس سیثٌذُ

ًاهِ یاری کزدًدذ   داًن اس ّوِ عشیشاًی کِ هزا در هزاحل هختلف ایي پایاىتز خَد ٍاجة هی

 قذرداًی ًواین.

پاس سحوات تی هزاتة سپاس خَد را اس استاد تشرگَارم جٌاب آقای دکتز حسیي ًیکَفزد تِ 

کدٌن.  ّای ایطاى در پیوَدى ایي هسیز اتزاس هدی دریغ ٍ تزدتاری تی ًظیزضاى ٍ ًیش راٌّوایی

ًاهِ را تز عْذُ داضتٌذ ٍ ّودَارُ  کِ سحوت هطاٍرُ پایاى چٌیي اس خاًن دکتز سّزا کلاًتزّن

 هزا هَرد حوایت ٍ راٌّوایی خَیص قزار دادًذ کوال تطکز را دارم.

ّا یکتا قاّزی ٍ لیلا حاجی اضدزفی مدویواًِ سپاسدگشارم ٍ    یشم  تِ ٍیژُ خاًناس دٍستاى عش

 رسٍی هَفقیت دارم.ایي عشیشاى آتزای 
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ٝثٟٙٛؽویبایٙدب٘ت ؿتیٕیدا٘ـتىذٜؿتیٕیفیضیتهدا٘ـدٛیدٚسٜوبسؿٙبػیاسؿذسؿتت
ٞبیثؼتٌٝٔبِؼٝخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗدا٘ـٍبٜكٙؼتیؿبٞشٚد٘ٛیؼٙذٜپبیبٖ٘بٔٝ

دوتشحؼیٗتحتسإٞٙبئیفبن-ٞبیآِىیُآٔیٗثٝسٚؽ٘ظشیٝتبثؼیچٍبِیٚٞبستشیؿذٜثبٌشٜٚ
ٔتؼٟذٔیؿْٛ.٘یىٛفشد

 .تحمیمبتدسایٗپبیبٖ٘بٔٝتٛػيایٙدب٘تا٘دبْؿذٜاػتٚاصكحتٚاكبِتثشخٛسداساػت

 ٜاص٘تبیحپظٚٞـٟبیٔحممبٖدیٍشثٝٔشخغٔٛسداػتفبدٜاػتٙبدؿذٜاػت.دساػتفبد 

 ٌٝٔبِتٔٙذسجدسپبیبٖ٘بٔٝتبوٖٙٛتٛػيخٛدیبفشددیٍشیثشایدسیبفتٞیچ٘ٛعٔذسنیتبأتیتبصیدسٞتیچختباسائت

 ٘ـذٜاػت.

 ٚیتب«دا٘ـٍبٜؿتبٞشٚد»ٔؼتخشجثب٘بْوّیٝحمٛقٔؼٙٛیایٗاثشٔتؼّكثٝدا٘ـٍبٜكٙؼتیؿبٞشٚدٔیثبؿذٚٔمبلات

«  University  of  Shahrood».ثٝچبحخٛاٞذسػیذ 

 ٝحمٛقٔؼٙٛیتٕبْافشادیوٝدسثٝدػتآٔذٖ٘تبیحاكّیپبیبٖ٘بٔٝتأثیشٌزاسثٛدٜا٘ذدسٔمبلاتٔؼتخشجاص پبیتبٖ٘بٔت

 سػبیتٔیٌشدد.

 ٛٔاسدیوٝاصٔٛخٛدص٘ذٜ)یبثبفتٟبیآٟ٘ب(اػتفبدٜؿتذٜاػتتهتٛاثيٚاكتَٛدسوّیٝٔشاحُا٘دبْایٗپبیبٖ٘بٔٝ،دس

 اخلالیسػبیتؿذٜاػت.

 دسوّیٝٔشاحُا٘دبْایٗپبیبٖ٘بٔٝ،دسٔٛاسدیوٝثٝحٛصٜاًلاػبتؿخلیافشاددػتشػییبفتٝیباػتفبدٜؿذٜاػت

اكُساصداسی،هٛاثيٚاكَٛاخلاقا٘ؼب٘یسػبیتؿذٜاػت

.                                                                                                                                                           

 تاریخ                                                                          

امضای دانشجو                                                                         

 

 

 





 مالکیت نتایج و حق نشر

وّیٝحمٛقٔؼٙٛیایٗاثشٚٔحلٛلاتآٖ)ٔمبلاتٔؼتخشج،وتبة،ثش٘بٔٝٞبیسایب٘ٝای،٘شْافضاسٞبٚتدٟیضاتػبختٝ

 ٞشٚدٔیثبؿذ.ایٌّٗٔتثبیذثٝ٘حٛٔمتویدستِٛیذاتػّٕیٔشثًٛٝروشؿٛد.ؿذٜاػت(ٔتؼّكثٝدا٘ـٍبٜكٙؼتیؿب

 .اػتفبدٜاصاًلاػبتٚ٘تبیحٔٛخٛددسپبیبٖ٘بٔٝثذٖٚروشٔشخغٔدبصٕ٘یثبؿذ

 

 تعهد نامه
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چکیذُ

ٔش،تتشأش،پٙتبٔش،ٍٞضأش،ٞپتبٔشٚٔش،تشیؿبُٔدیٞبیاِیٍٛتیٛفِٗٔٛىَٛ٘بٔٝ،دسایٗپبیبٖ

ٞبیآِىیُآٔیٗؿبُٔٔتیُآٔیٗ،اتیُآٔتیٗٚٞبتٛػيٌشٜٚیاِیٍٛتیٛفٗا٘تٟبیص٘دیشٜاوتبٔشوٝ

ا٘ذٔٛسدثشسػیلشاسٌشفتٙذ.ٔحبػجبتوٛا٘تٛٔیثتٝٔٙظتٛسثشسػتیختٛافپشٚپیُآٔیٗثؼتٝؿذٜ

ٝ ٍتبِیٚیتتبثؼیچػبختبسیٚاِىتشٚ٘تیاِیٍٛٔشٞتبیٔتٛسدٌٔبِؼتٝثتباػتتفبدٜاصدٚسٚؽ٘ظشیت

(ثتٝ*B3LYP/6-31Gیتتبثؼیچٍتبِی)دسػتٌح٘ظتشیفبنا٘دبٌْشفتوٝسٚؽ٘ظشیٝ-ٞبستشی

ٗٞب٘ـبٖٔیػٙٛاٖثٟتشیٗسٚؽا٘تخبةٌشدیذ.ثشسػیػبختبساِیٍٛتیٛفٗ ٞتبیدٞتذوتٝاِیٍٛتیتٛف

یچـتییاِیٍتٛٔشی،صٚایتبیپٞتبیا٘تٟتبییص٘دیتشٜٞبیآِىیُآٔیٗدسٔٛلؼیتثؼتٝؿذٜثبٌشٜٚ

تتشٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟتبییداس٘تذٚثتٝػتبختبسٔؼتٌح٘ضدیتهوٛچىتشی٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

ٞتبیٔضدٚجاِیٍٛتیٛفٗ-πوشثٗدسػیؼتٓ-یوشثٗچٙیًَٗٛپیٛ٘ذٞبییٍب٘ٝٚدٌٚب٘ٝٞؼتٙذ.ٞٓ

ٖتشؿذٜثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗثٝٞٓ٘ضدیه یؼتتٓیثٟجتٛدػدٞٙتذٜا٘ذوتٝایتٗٔٛهتٛع٘ـتب

π-ٜدٞذوٝؿىبفا٘شطیپغاصثؼتٝؿذٖا٘تٟبیثبؿذ.٘تبیح٘ـبٖٔییاِیٍٛٔشیٔیٔضدٚجص٘دیش

ٚثشسػتیًیت TD-DFTٞبثبآِىیُآٔیٗوبٞؾیبفتٝاػت.ا٘دبْٔحبػجبتیاِیٍٛتیٛفٗص٘دیشٜ

UV-Visٗؼتجتثتٝٞبیثؼتٝؿتذٜثتبآِىیتُآٔتیٗ،وتبٞؾدسا٘تشطیثشاٍ٘یختٍتیسا٘اِیٍٛتیٛف

ٞبثبآِىیُیاِیٍٛتیٛفٗچٙیٗثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜدٞذ.ٞٓٞبیثذٖٚاػتخلاف٘ـبٖٔیاِیٍٛتیٛفٗ

ٞبیثؼتتٝؿتذٜثتبٌشدد.ا٘شطیا٘تمبَثبسدساِیٍٛتیٛفٗآٔیٗٔٛختتؼٟیُػشػتتضسیكحفشٜٔی

ٌشغیشٔؼتمشؿذٖثتبسدسٞبیثذٖٚاػتخلافافضایؾیبفتٝوٝثیبٖآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

ٔتضدٚج یٜص٘دیتش ًَٛ دس اػپیٗ یدا٘ؼیتٝ تٛصیغثبؿذ.ثشسػیٞبٔییاِیٍٛٔشیاِیٍٛتیٛفٗص٘دیشٜ

یاِیٍٛٔشیپغاصثؼتٝؿذٖتٛػتيٞبیتیٛفٗص٘دیشٜچٙیٗثبساِىتشیىیحّمٝٚٞٓ ٞباِیٍٛتیٛفٗ

دٞتذ.ثشسػتیثذٖٚاػتخلاف٘ـبٖٔیٞبیاِیٍٛتیٛفٗ آِىیُآٔیٗ،تؼٟیُدسا٘تمبَثبسسا٘ؼجتثٝ

َوبتیٖٛ-دٞذوٝسادیىبَٞبیاِیٍٛٔشیثبسداس٘ـبٖٔی٘تبیحٌٛ٘ٝ ٖ-ٞبٚسادیىتب ٞتب٘ؼتجتثتٝآ٘یتٛ



 ح

ٞبیثؼتٝؿتذٜثتبتیٛفٗدٞٙذ.ثٝػجبستدیٍش،پّیٞبیخٙثی،سػب٘بییثٟتشیاصخٛد٘ـبٖٔیٌٛ٘ٝ

تٛا٘ٙذاصسػب٘بییثیـتشیثشخٛسداسثبؿٙذ.تمٛیتؿذٜٔیٞبیآِىیُآٔیٗدسحبِتٌشٜٚ

ٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ،٘ظشیتٝتتبثؼیچٍتبِی،:پّیٕشٞبیسػب٘ب،اِیٍٛتیٛفٗکلوات کلیذی

سٚؽٞبستشیفبن.
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 ًاهِ:هقالات هستخشج اص پایاى

اًتْاایی تاش سیساتن هاضدٍج     تشسسی اثش استخلاف ّای آلکیل آهیي تِ عٌَاى گشٍُ ّاای  

  الیگَتیَفي ّا

(93٘ٛس،اكفٟبٖ،اسدیجٟـت)یبصدٕٞیٕٗٞبیؾّٔیؿیٕیپیبْ

ای تستِ ضاذُ تاا گاشٍُ    ّخَاظ الکتشًٍی الیگَتیَفيهطالعِ اثش طَل صًجیشُ الیگَهشی تش 

 تاتعی چگالی ِآهیي تِ سٍش ًظشیهتیل 

(93اسدیجٟـت٘ٛس،اكفٟبٖ،)یبصدٕٞیٕٗٞبیؾّٔیؿیٕیپیبْ
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 54 .... یٛ٘یآ٘ٚیٛ٘یوبت،یخٙثیٞبحبِتدسٞبBRnTٚٞبnTیاِىتشٚ٘یٞبیا٘شطشیٔمبد(13-3)خذَٚ

 55 ............ ٞبBRnTٚٞبnTیثشاؿذٜٔحبػجٝیخٛاٞاِىتشٖٚٚٛ٘ؾیُیپتب٘ؼشیٔمبد(14-3)خذَٚ

 59 ................ ٔتٙبظشیٞبnTثٝ٘ؼجتٞبBRnTدسثبسیٞبحبُٔكیتضسػشػتشیٔمبد(15-3)خذَٚ

ٞتبnTیثشاش٘ذٜیٌاِىتشٖٚٚدٞٙذٜاِىتشٖٚیٞبتبَیاٚسثٗیثثبسا٘تمبَیا٘شطشیٔمبد(16-3)خذَٚ

ٚBRnT61 ........................................................................ (َٔٛثشیوبِشّٛیوحؼتثش)ٞب 

 ٞتبBRnTٚٞبnTٔٛ٘ٛٔشیٞبحّمٝاصهیٞشیسٚؿذٜٔحبػجٝیىیاِىتشثبسٔدٕٛع(17-3)خذَٚ

 66 ......................................................................................................... (یخٙثحبِت)

 ٞتبBRnTٚٞبnTٔٛ٘ٛٔشیٞبحّمٝاصهیٞشیسٚؿذٜٔحبػجٝیىیاِىتشثبسٔدٕٛع(18-3)خذَٚ

 67 ....................................................................................................... (یٛ٘یوبتحبِت)

 ٞتبBRnTٚٞبnTٔٛ٘ٛٔشیٞبحّمٝاصهیٞشیسٚؿذٜٔحبػجٝیىیاِىتشثبسٔدٕٛع(19-3)خذَٚ

 68 ......................................................................................................... (یٛ٘یآ٘حبِت)







 

1 











1 فصل اٍل 

 هقذهِ  







 



 

 

 

 



2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 







 

3 

1-1 هقذهِ 

ٞبیاتٕییىؼتبٖتشویجبتیٞؼتٙذوٝاصتىشاسوٓٚثیؾٔٙظٓتؼذادصیبدیاصٌش1ٜٚپّیٕشٞب

 ٞتتبیاتٕتتیتىتتشاسؿتتٛ٘ذٜساٚاحتتذٞبیتىتتشاسؿتتٛ٘ذٜآیٙتتذ.ٌشٜٚٚغیشیىؼتتبٖثتتٝٚختتٛدٔتتی

ٌٛیٙذ.ایٗٚاحذٞبیٔٛ٘ٛٔشیثٝٚػیّٝپیٛ٘ذٞبیؿیٕیبییثٝیىذیٍشاتلبَداس٘تذٚص٘دیشٞتبیٔی

ًٝٛیتتُخٌتتییتتب  .أتتشٚصٜپّیٕشٞتتبثتتب]1[آٚس٘تتذٞتتبیختتب٘جیثتتٝٚختتٛدٔتتیثتتبؿتتبخ

ٞتبیص٘تذٌیایوٝدسكٙبیغٌٛ٘بٌٖٛداس٘ذ،ثؼیبسیاصخٙجٌٝؼتشدٜ ٞبیفشاٚاٖٚوبسثشدٞبیلبثّیت

2ٔضدٚج پّیٕشٞبی پّیٕشٞب، اص ایدػتٝا٘ذ.ٔبساپٛؿؾدادٜ
 دس ٔتضدٚج پّیٕتش یته .ؿتٛ٘ذ٘بٔیذٜٔی 

 آٔتذٜ پذیتذ غیشاؿجبع ٔٛ٘ٛٔش یه اص حمیمت دس ٚ داسد ٔتٙبٚة دٌٚب٘ٝٚ یٍب٘ٝ پیٛ٘ذٞبی خٛد یص٘دیشٜ

 خشیبٖ سػب٘بی ثتٛا٘ذ پلاػتیه یب پّیٕش یه وٝ وشدٕ٘ی تلٛس وؼی پیؾػبَ 40 حذٚد تب ؿبیذ اػت.

ثبؿذصیشأحلٛلاتػبختٝؿذٜاصپّیٕشٞتب٘بسػتب٘بثتٛدٜٚٔمبٚٔتتصیتبدیدسثشاثشػجتٛس اِىتشیؼتٝ

دٞٙذ.ثٕٝٞتیٗدِیتُاصٔتٛادپّیٕتشیدسكتٙبیغاِىتشٚ٘یىتیٔی خشیبٖاِىتشیؼیتٝاصخٛد٘ـبٖ

ُٞبثشایػبیكؿٛد.ثشایٔثبَاصآٖاػتفبدٜٔی َٞتبیا٘تمتبَاِىتشیؼتیتٝ،كتفحبتا٘تمتبوبسیوبثت

ٔضدٚجیٕشٞبیوٝپّیلادیٞفتبدٔیدٞٝیُاصاٚا.]2[ؿٛدٞباػتفبدٜٔیاِىتشیؼیتٝٚسٚوؾثبًشی

ٖتٛا٘ٙذیٔضدٚجٔپّیٕشٞبیوشد.ییشتغ٘یضتلٛساتیٗؿذ٘ذ،ایذتِٛ ٞتبسادسسػتب٘بثبؿتٙذٚاِىتتشٚ

ٝیضاٍ٘ؿٍفتوـ یٗخبوٙٙذ.اخٛدخبثٝیشًَٛص٘د یسػتب٘بیٕشٞتبیثتٝ٘تبْپّیتذیخذیؿتبخ

ػتبختبسساثتٝختٛدخّتتوتشد.یبدیصدا٘ـٕٙذاٖٕ٘ٛدوٝتٛخٝایدبدیٕشدسدا٘ؾپّسا3یىیاِىتش

(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.1-1(ثشخیاصپّیٕشٞبیسػب٘بیٔتذاَٚدسؿىُ
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polyacetylene polythiophene polyfuran

polyphenylenepolypyrrole 

ٔتذاَٚسػب٘بی(ػبختبسثشخیاصپّیٕشٞبی1-1)ؿىُ

تّفیمیأب٘یؼت،آٞٗحتیٚٔغ٘مشٜ،چٖٛفّضاتیحذدسٔضدٚجپّیٕشٞبیسػب٘بییچٝاٌش

ٚخٛافاص وتشدٜٕٔتتبصٚٔتٕتبیضپّیٕشٞباصٞٓٚفّضاتاصٞٓسأٛادایٗپّیٕشی،فّضی)سػب٘بیی(

ٝسػتب٘بپّیٕشٞبیػٙٛاٖثٝٔٛادایٗچٙذٞشحمیمتدس .اػت خبكتیتتٟٙتبأتبؿتٛ٘ذٔتیؿتٙبخت

ٝٔتٛسدوٝ٘یؼتآٟ٘بسػب٘بیی ٔتضدٚجپّیٕشٞتبی.داسدلتشاستٛخت ثتش ٝػتلاٜٚ ختٛافاصایٔدٕٛػت

ٖثٟجٛدپتزیشیوٓ،چٍبِیپزیشی،ا٘ؼٌبف٘ظیشپّیٕشیخلٛكیبتاِىتشیىی، ختٛافػتبختبس،آػتب

آٖثتشسأحممبٖوٝاػتٞبییٚیظٌیچٙیٗ.]3[ٞؼتٙذداساساتٛخٝخبِتٞبیٚیظٌیدیٍشٚ٘ٛسی

حلاِیت٘ظیشٔٛادایٗػیٛةثشخیسفغخٟتدسوٝاػتداؿتٝ ٞتبآٖٔفیتذختٛافثٟجٛدیبٚوٓ

أشٚصٜا٘دبْایٌؼتشدٜتلاؽ داس٘تذایٔلاحظٝلبثُسػب٘بییٔضدٚج،پّیٕشٞبیوٝآٖدِیُثٝدٞٙذ.

أتٛسػتبیشٚپضؿتىیكتٙبیغ،دسٞتبآٖ٘متؾٚؿٛدٔیٌفت2ٝػٙتضیفّضاتیب1آِیفّضاتٞبآٖثٝ

٘یتضیىٓٚثیؼتلشٖٔٛادٞبآٖثٝوٝاػتایا٘ذاصٜتبٔٛاد ایٗاػت.إٞیتا٘ىبسلبثُغیشص٘ذٌی

.]4[ؿٛدٔیٌفتٝ
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ٗسػب٘بییوٌٝشدیذٔـخقسػب٘بپّیٕشٞبیثشسػیدس ٝٚ٘جتٛدٜثبثتتپّیٕشٞتبایت ٝثؼتت ثت

 ذ.یىتتیاصثبؿتتٔتغیتتشتٛا٘تتذٔتتیٌیتتشدٔتتیا٘دتتبْٞتتبآٖسٚیوتتٝتمتتٛیتی٘تتٛعٚػتتٙتضیؿتتشایي

سػب٘بٞبیتدبستیٚفّضاتایٗاػتوٝثبػٕتُ٘ظیشپّیٕشٞبیسػب٘بدسٔمبیؼٝثب٘یٕٝٞبیثیٚیظٌی

یػتبیكتتبفّتضٞتبسااصٔحتذٚدٜتٛاٖسػب٘بییآٖٞبیاوؼٙذٜٚیبوبٞٙذٜ،ٔیتٛػئؼشف1تمٛیت

فّضاتتییٔحتذٚدٜتبسػب٘بٞب٘یٕٝؿبُٔسػب٘بییاصٚػیؼییٌؼتشٜٔتغیش،سػب٘بییوٙتشَوشد.ایٗ

ایٗٔٛاداصدػتٝایٗثشایدیٍشیوٝأتیبصٌیشدٔیدسثشساآٞٗٚٔغٔثُ ٝپذیذٜاػت. یدسیچت

اػتت.وتشدٜثتبصٔتضدٚجپّیٕشٞتبییصٔیٙٝدسدا٘ـٕٙذاٖٞبیپظٚٞؾٚٞبفؼبِیتثشایساخذیذی

اثشأشٚصٜ ٖٚ٘تٛعاثتشحتلاَ،اثتشٔتضدٚج،پّیٕشٞبیخٛافثشٌٛ٘بٌٖٛٞبیاػتخلافثشسػی ٔیتضا

ٚػٙتضیٞبیسٚؽٞب،2وٙٙذٜتمٛیت ٝتتبثیشٔتفتبٚت ثتشپّیٕتشیص٘دیتشٜوٙٙتذٜٔؼتذٚدٞتبیٌٛ٘ت

 ا٘دبْ ٞبیسٚؽ تشیٗٔتذاَٚ اص یىیت.اػؿذٜػّٓایٗدسٚػیغتحمیمبتػبصصٔیٙٝسػب٘ب،پّیٕشٞبی

ٗ وتبسٌیشی ثٝ اػت.ثب ٔحبػجبتیؿیٕی ٞبیسٚؽ اص اػتفبدٜ  دسایٗصٔیٙٝ، ٌٔبِؼبت  ثتب ٞتبسٚؽ ایت

َ خٛاف ٚ ػبختبس ثشسػی ثب سا ؿیٕیبییٔؼبئُ تٛأٖی افضاسٞبیٔٙبػت،اص٘شْ اػتفبدٜ ٝ ٞتب،ِٔٛىتٛ  ثت

 ثشای ؿشٚػی ی٘مٌٝ یبفتٗ ٔٙظٛس ثٝ تٛا٘ٙذٔی ٔحبػجبتیداد.ٌٔبِؼبت لشاس ٌٔبِؼٝ ٔٛسد ٘ظشی كٛست

ُ تدشثی ٞبیدادٜ دسن خٟت وٕىیسٚؽ ػٙٛاٖ ثٝ یب ٚ ثبؿٙذ آصٔبیـٍبٞی ػٙتضٞبی  ٚ ٔٛلؼیتت ٔثت

 سا ٘بؿٙبختٝ ٞبیِٔٛىَٛ ٚخٛد أىبٖ تٛا٘ٙذٔیٞبایٗسٚؽٕ٘بیٙذ.ٕٞچٙیٗ ػُٕ ًیفی ٘ٛاسٞبی ٔٙـب

دٞٙتذ. اسائٝ ٘ذاسد ٚخٛد ٞبآٖ یٌٔبِؼٝ أىبٖآػب٘ی ثٝ وٝ سا ٞبییٚاوٙؾ ٔىب٘یضْ یب ٚ وشدٜ ثیٙیپیؾ

ٝ ٔٛسد تدشثی ٞبیسٚؽ دسوٙبس ٔىُٕٞبیسٚؽ ػٙٛاٖ ثٝ تٛا٘ٙذٔی ٔحبػجبتی ٞبیسٚؽ ثٙبثشایٗ  تٛخت

 ٌٔبِؼتبت ا٘دبْ ٔحبػجبتی، افضاسٞبی٘شْ افضایؾٚ وبٔپیٛتشٞب آٚسیفٗ دس ػشیغ پیـشفت ٌیش٘ذ.ثب لشاس

ٖ]5[اػت ٞبیؿیٕیٔحبػجبتیٌؼتشؽصیبدییبفتٝاصسٚؽ اػتفبدٜ ثب ٘ظشی ٘بٔتٝ.ٞذفایتٗپبیتب
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ٞبیثؼتٝؿذٜثباػتخلافآِىیُآٔیٗدسٔٛلؼیت1ثشسػیخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗ

ص٘دیشاِیٍٛتیٛفٗثٝوٕهؿیٕیٔحبػجبتیاػت.αٚ  ʹαٞبی

2-1 تیَفي 

یتهتشویتتٞتشٚػتیىُآسٚٔبتیتهC4H4Sثبفشَٔٛاٖیبػیىّٛپٙتبدیتیبیٛفٛساٖتیبیٛفٗت

ٛیٝؿتجییثبثٛسً٘وٓیبسصسدثؼیبسً٘یثیغٔبیهاػت.ایٗتشویت ٚیصدٌتوپتهی،وٍٟٙتیثت

g/ml05/1آٖیاػتت.چٍتبC˚84ِخٛؽآٖیٚ٘مٌٝ-C˚ 38رٚةآٖیاػت.٘مٌٝیذٌیپٛػ

C˚2/0ٝدسدٔبی پٛاص ػب٘تی8712/0یٚیؼىٛصیتٝ داسای تیٛفٗ.]6[اػت 6432/0یٚٚیؼتىٛصیت

ٝیحّمٛیتتشویهیٛفٗت اػت.C˚ 4/22ػب٘تیپٛاصدسدٔبی هتّؼیپتٙحیآسٚٔبتیهثبیهحّمت

ٝٔؼٌحاػت  114˚ ثشاثتش CCCو در  109˚ثشاثتشCCSٚدس93˚ثشاثتشCSCیپیٛ٘تذدسوٝصاٚیت

Åدیٍش،CCًَٚٛپیٛ٘ذÅ34/1ٔتلُثٌٌٝٛشدCCًَٚٛپیٛ٘ذC-SÅ7/1 ًَٛپیٛ٘ذاػت.

.]7[اػت41/1
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آٖ فشِٔٛی اػىّت لشاسدادی ٌزاسیؿٕبسٜ ٚ تیٛفٗ(2-1)ؿىُ

ُ آِتی ٞبیحلاَ اص ثؼیبسی دس ٚ ٘بٔحَّٛ آة دس .ایٗٔبدٜاػت پبیذاس ػبدی ؿشایي دس تیٛفٗ ُ لبثت حت

َ دس 2ٔیتش ٚیىتٛس ثبس اِٚیٗ اػت. چـٓ ٚ پٛػت ٔحشن ٚ ػٕی حذی تب پزیش، اؿتؼبَ تیٛفٗ اػت. ػتب

ٖ ٚثتشای وتشد وـ  ػًٙ صغبَ لٌشاٖ اص حبكُ ثٙضٖ دس ٘بخبِلی كٛست ثٝ سا آٖ ٚخٛد1882  ٘ـتب

                                                 
1-Oligothiophene 

2-Victor Meyer 
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ٝ اػتت دادٜ ٘ـبٖ تئٛسی ٔحبػجبت.]8[داد ٘بْتیٛفٗآٖ ثٝ ثٙضٖ ثٝ آٖ ظبٞشی تـبثٝ دادٖ ٖ وت ٔیتضا

ػیؼتٓ دس تٛخٟی لبثُ ًٛسثٝ ٌٌٛشد سٚی ٞبیاِىتشٖٚ خفت ٚ ثٛدٜ ثٙضٖ اص وٕتش تیٛفٗ یآسٚٔبتیؼیتٝ

ٓ چٝشاٌ ٚ اػت اِىتشٖٚ اص غٙی تشویت یه تیٛفٗ ٞؼتٙذ. ٔؼتمش غیشπاِىتشٚ٘ی ٗ دس ٌتٌٛشد اتت تیتٛف

ٝ ٘ؼتجت،2ٚ5 ٔٛلؼیتٟتبی یؼٙتی ،آٖ ٔدبٚس وشثٙی ٔشاوض أب اػت فؼبَ غیش ٘ؼجی ًٛسثٝ ٝ ثت یحّٕت

ؿٛ٘ذٔی تشویت تیٛفٗ ثب ػشػت ثٝ(X)ٞبٞبِٛطٖٞؼتٙذ.ٔؼتؼذ ٚ حؼبع ؿذت ثٝ 1ٞبدٚػتاِىتشٖٚ

ٚC4X4S 7[دٞٙذٔی سا[.

ٝیبٞی،ٌیٞبٚسدٜآفشیدسثؼویؼیثٝكٛستًجیٛفٗت تخٓٔشؽٚٔخٕتشٚختٛدداسداأتبثت

یٞتبداسد.ٞٓاوٖٙٛسٚؽیـتشیثیتإٞیٚٔٛادسٍ٘یٔلٙٛػیی،داسٚیٞباصفشاٚسدٜییخضػٙٛاٖ

ُیهٚخٛدداسد.یفبتیهآِیٝاصٔٛاداِٚیٛفٗتیذتِٛیثشایٔٙبػجیٚتدبسكٙؼتی سٚؽٟٔتٓؿتبٔ

ٔثٌُٛوشدیٔٙجغٌٌٛشدػٙلشیهثبیوشثٙچٟبسیٚاحذخٌیهیداسایفبتیهٔبدٜآِیهتشویت

ثبیٛفٗػبختتیٍشاػت.سٚؽدC˚ 700-200یدسدٔبیضٚسوبتبِیهدسػٌحػِٛفیذوشثٗیدیب

.]9[اػتػِٛفیذیذسٚطٖٚٞوّشایذیٙیُٚ،یّٗاػتفبدٜاصاػت

3-1 تیَفيپلی  

ػٙٛاٖیىتیاصپّیٕشٞتبیسػتب٘بثتٝپّیتیٛفٗثٝ.آیذیثٝدػتٔتیٛفٗیپّیٛفٗ،تیٕشیضاػیٖٛاصپّ

،3،دیٛدٞبیؿبتىی2غیشخٌیٞبیٔختّ اصخّٕٝاپتیهدػتٍبٜایوٝدسٞبیٌؼتشدٜبسثشددِیُو

(ٚ...داسدتٛختFETsٝ)5(،فیّٓ٘بصنتشا٘ضیؼتٛسٞبیٔیتذأٖتٛثشOLEDs)4دیٛدٞبی٘ـش٘ٛسآِی

.]10،11وشدٜاػت]ثؼیبسیاصٔشاوضتحمیمبتیٚپظٚٞـیساثٝخٛدخّت

                                                 
1-Electrophile 

2-Nonlinear optics 

3-Schottky diodes 

4-Organic light-emitting diodes 

5-Thin-film field-effect transistors 
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 ٘ـتبٖیثتبلاتشیٌتیٔحپبیتذاسیٞتباػتیّٗیٔثُپّییسػب٘بیٕشٞبی٘ؼجتثٝپّٞبتیٛفٗیپّ

َآٖیتتتبوٖٙٛفمتيحلاِیت،أباص٘ظشحلاِدٞٙذیٔ ٔثتُییٞتبٚٔخّتٛىآِتییٞتبٞتبدسحتلا

َ]12،13[ٌضاسؽؿذٜاػتپٙتبفّٛسایذیهٚآسػٙفّٛسایذتشییهآسػٙ ُآِىیٞتبٌتشٜٚ.اتلتب  ثتٝیت

یٞتبوشثٗ)αٚʹαٔٛلؼیتاصیٛفٗتیٕشؿذٖ.پّدٞذیاستمبٔیتسااص٘ظشحلاِیٕشپّیٗاتیٛفٗیپّ

ٌٗتتتٌٛشداتتتتٓٔدتتتبٚس (كتتتٛست2ٚ5ٞتتتبییتتتتٔٛلؼیثتتتٝػجتتتبستیتتتبدسحّمتتتٝتیتتتٛف

(ا٘دتب3ٚ4ْٔٛلؼیتت یتب ٌٌٛشد اص دٚستش ٞبی)وشثβٚʹβٌٗیشدٚاػتخلافحّمٝدسٔٛلؼیتٔی

.]5[ٌیشدٔی

4-1 ی داسای استخلافّاالیگَتیَفي 

ثتتبلأب٘ٙتتذییثتتبوتتبسایِٔٛىتتِٛتدٟیتتضاتثتتٝػٙتتٛاٖٞتتبیٍٛتیتتٛفٗاػتتتفبدٜاصاِٞشچٙتتذ

ٗایٕیبییؿتیتذاسیٔـتىُپبِٚیاػتپزیشأىبٖیآِسػب٘بٞبییٕٝ٘  ٔتٛادٚختٛدداسد.دسٚالتغیت

 ،n=8)اُوتتبٔشؿبُٔوٖٙٛؿٙبختٝؿذٜوٝتبیخب٘جیشثذٖٚص٘دیٞباِیٍٛتیٛفٗیا٘ذاصٜیٗتشثضسي

 ٞبییاِیٍٛتیٛفٗ تٟیٝ ثشای اػتفبدٜ ٔٛسد ٞبیسٚؽ اص یىیثبؿذ(اػت.ٔی تیٛفٗٞبیحّمٝ تؼذاد n وٝ

 ػتبختبس دس اػتتخلافی ٞتبیٌتشٜٚاص اػتتفبدٜ ثٟتتش، اِىتشٚ٘تی ٚ ؿتیٕیبیی ختٛافٚ ثتبلا پبیذاسی ثب

ْ كٛستدٚ ثٝ وٝ ٞبػتاِیٍٛتیٛفٗ ٖ اَٚاػتتخلاف سٚؽ ؿتٛد.ٔتی ا٘دتب   3ٚ4ٞتبیٔٛلؼیتت وتشد

ثیـتشیٗتؼتذادβ(اػت.اِیٍٛتیٛفٗداسایاػتخلافآِىیُدسٔٛلؼیتβٔٛلؼیت( تیٛفٗ ٞبیحّمٝ

 اػتت. پبیتذاس ؿتیٕیبیی ٘ظتش اص ٚ اػتتخلافیداسد-βسادسٔیبٖٔـتمبت(n=  48)یٛفٗتیٞبحّمٝ

ٝیٗثتC-Cیٛ٘تذٞبیپیذاسیثبػثپبتیٛفٗحّمβٝٔٛلؼیت دس اوتیُ ٌشٜٚ اتلبَ ٗتیٞتبحّمت  یتٛف

ثبؿتذٔتییٌتشٜٚاػتتخلافیهثب(αٚʹαٞبییتٔٛلؼ)یٍٛٔشٞباِیثؼتٗا٘تٟبْٚ.سٚؽدٌشددیٔ

]14[.
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5-1 ّاآهیي 

ٝٞباصخّٕٝتشویتآٔیٗ ٗٞبیآِیٞؼتٙذوٝخلّتثبصیلبثُٔلاحظت ثتٝٞتبایداس٘تذ.آٔتی

ٞتبیایدسثبفتػِّٛیٌیبٞبٖٚخب٘ٛساٖٚخٛدداس٘ذ.ٔثلاًتشیٔتیُآٔیٗدسثبفتتكٛستٌؼتشدٜ

R3Nٖ،یبRNH2،R2NHٞبداسایفشَٔٛوّی.آٔیٗ]15[حیٛا٘یٚخٛدداسد Rٞتبٞؼتٙذوتٝدسآ

ٝٞبٞبیٔتلُثٝ٘یتشٚطٖ،آٔیٗثبؿذ.ثشحؼتؿٕبسٌشٜٚیهٌشٜٚآِىیُیبآسیُٔی یثٝػٝدػتت

ٞتبیٞبتشویجبتلٌجیٞؼتٙذٚثٝاػتثٙبیآٔیٗؿٛ٘ذ.آٔیٗ٘ٛعاَٚ،٘ٛعدْٚٚ٘ٛعػْٛتمؼیٓٔی

ٗ٘ٛعػْٛ،ٔی ٞتبثتبلاتشاصتٛا٘ٙذپیٛ٘ذٞبیٞیذسٚط٘یثیِٗٔٛىِٛیتـىیُدٞٙذ.دٔبیختٛؽآٔتی

ٞبٚاػتیذٞبیخٛؽاِىُٞبیغیشلٌجیثبٚصِٖٔٛىِٛییىؼبٖاػتأباصدٔبیدٔبیخٛؽتشویت

تٛا٘ٙذثبآةپیٛ٘ذٞیذسٚط٘یتـىیُدٞٙتذدس٘تیدتٝٞبٔییآٔیٗتشاػت.ٕٞٝوشثٛوؼیّیهپبییٗ

ٞتبیؿتؾوشثٙتیاػتت.پزیشی،تشویتتا٘ذ.ٔشصایٗا٘حلاَتشوبٔلاًدسآةٔحَّٛٞبیوٛچهآٔیٗ

ٗ...حُٔیٞبییثبلٌجیتوٓٔب٘ٙذاتش،اِىُ،ثٙضٖٚٞبدسحلاَآٔیٗ ٞتبٚاتیتُؿتٛ٘ذ.ٔتیتُآٔتی

.]16[دٞٙذٞبیثبلاتشثٛیٔبٞیٔیآٔیٗٞبثٛییؿجیٝآٔٛ٘یبنداس٘ذٚآِىیُآٔیٗ

6-1 ضیوی هحاسثاتی 

 دسٔؼتمیٓ ًٛس ثٝ ٚ اػت ٔتٕشوض ؿیٕیبیی ٔؼبئُ ثب ٔشتجي اػتخشاج٘تبیح ثش ٔحبػجبتی ؿیٕی

ُ اثتش ٘یؼت.اِجتٝیه تبثیشٌزاس خذیذ تئٛسی ٞبیسٚؽ یتٛػؼٝ ٗ ٔتمبثت ٚ ػتٙتی ٘ظتشی ؿتیٕی ثتی

 ثشایسا ٘ٛیی ٚ خبِت ٔؼبئُ اػت ٕٔىٗ خذیذ تئٛسی ٞبیٔذَ یداسد.تٛػؼٝ ٚخٛد ٔحبػجبتی ؿیٕی

 سا اكلاحبتیٚ ػبختٝ آؿىبس سا ٞبٔحذٚدیت اػت ٕٔىٗ ٔحبػجبت اص حبكُ ٘تبیح ٚ ػبصد فشاٞٓ ٌٔبِؼٝ

 یه ٌٔبِؼٝ،ٔٛسد ػیؼتٓ ًجیؼت ٚ دِخٛاٜ، دلت ثٝ تٛخٝ وٙذ.ثب ایدبد رٞٗ دس اػبػی ٞبیتئٛسی دس

ٝ رسٜٞتضاس چٙذ اص ثیؾ ؿبُٔ ٞبییػیؼتٓ یدسثبسٜ ٔفیذی اًلاػبت تٛا٘ذٔی أشٚصٜ ؿخق  دػتت ثت

.]17[آٚسد
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 ٞباثضاسٞبیثؼیبسلتٛیدسدسنٚدسیبفتتٔجتب٘یؿتیٕیٔحؼتٛةٞبٚتمشیتٞب،ٔذَ٘ظشیٝ

ؿٛ٘ذ،ثٙبثشایٗد٘یبیؿیٕیٔحبػجبتیاثضاسیثؼیبسٟٔٓٚلذستٕٙذثتشایدسند٘یتبیؿتیٕیٚٔی

یٚػیغدسؿیٕیٔحبػجبتیٚخٛدداسدوتٝثتٝ.دٚحٛصٜ]18[سػیذٖثٝ٘تبیحاسصؿٕٙذخٛاٞذثٛد

ٖٞتبٚٚاوتٙؾػبختبسِٔٛىَٛ 1ٝٞتباختلتبفداسد:ٔىب٘یتهِٔٛىتِٛیپتزیشیآ یػتبختبسٚ٘ظشیت

(.3)ٔىب٘یهوٛا٘تٛٔی2ىتشٚ٘یاِ

َٞبیٔىب٘یهِٔٛىِٛیثشایپیؾسٚؽ ٞتباصلتٛا٘یٗفیضیتهثیٙتیػتبختبسٚختٛافِٔٛىتٛ

ٓثش٘ذٚٔحبػجبتیساا٘دبْٔیولاػیهثٟشٜٔی ٝوتٙؾدٞٙذوٝثتٝثتشٞ ایٔشثتٛىٞتبیثتیٗٞؼتت

ٖٔی وتٝ.دسحتبِیوٙٙتذٞتبییتهػیؼتتِٓٔٛىتِٛیثحتثٕ٘تیؿتٛدٚكتشیحبًدسٔتٛسداِىتتشٚ

ا٘تذ.ٔىب٘یتهٞبیػبختبساِىتشٚ٘یثشٔجٙبیسٚاثيثٙیتبدیفیضیتهوٛا٘تتٛٔیثٙتبٟ٘تبدٜؿتذٜسٚؽ

ٞتبیاتٕتیٚتشاصٔىب٘یه٘یٛتٛ٘یٚاِىتشٚٔغٙبًیغولاػیهاػتصیشادسٔمیبعوٛا٘تٛٔیثٙیبدی

ٞتبسابدیثؼتیبسیاصپذیتذٜتٛا٘ذثبدلتصیتؿٛ٘ذ،ٔیٞبثبؿىؼتٔٛاخٝٔیصیشاتٕیوٝایٗ٘ظشیٝ

یچٍبَ،فیضیهاتٕی،ؿیٕیوٛا٘تتٛٔی،ٞبیػّٕیٔب٘ٙذفیضیهٔبدٜتٛكی وٙذ.ثؼیبسیاصؿبخٝ

 .]19[وٙٙذؿیٕیٔحبػجبتیٚ...اصٔىب٘یهوٛا٘تٛٔیثٝػٙٛاٖچبسچٛةخٛداػتفبدٜٔی

7-1 هکاًیک کَاًتَهی  

ٞبیفیضیىتیدسٔمیتبعوٝثبپذیذٜاػتفیضیه٘ظشیایثٙیبدیاصٔىب٘یهوٛا٘تٛٔیؿبخٝ

ٞؼتٙذ. ثبثتپلا٘هٞبیفیضیىیدسحذٚا٘ذاصٜ ٞبیوُِٙؾوبسداسد.دسایٗٔمیبع،ٔیىشٚػىٛپیػشٚ

دسلّٕشٚوٛا٘تتٛٔیاػتتوتٝثتٝرساتدس ٔىب٘یهولاػیهتشیٗتفبٚتٔىب٘یهوٛا٘تٛٔیثبثٙیبدی

(اصΨیتبثؼی)دسایٗسٚؽ،حبِتیهػیؼتٓثٝٚػیّٝ.]20[دپشداصٚصیشاتٕیٔیاتٕیٞبیا٘ذاصٜ

ؿٛد،تٕبْاًلاػتبتیؿٛد.ایٗتبثغ،وٝتبثغحبِتیبتبثغٔٛج٘بٔیذٜٔیٔختلبتٚصٔبٖتٛكی ٔی

                                                 
1-Molecular Mechanics 

2-Electronic Structure Theory 

3-Quantum Mechanics 

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D9%86%D8%B4_%28%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9%29
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AB%D8%A7%D8%A8%D8%AA_%D9%BE%D9%84%D8%A7%D9%86%DA%A9
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%84%D8%A7%D8%B3%DB%8C%DA%A9
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%AA%D9%85
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تهٔمذاس،پیٛػتΨٚٝؿٛدوٝؿٛد.ثؼلاٜٚفشمٔیبُٔٔیساوٝثتٛاٖدسثبسٜػیؼتٓتؼییٗوشد،ؿ

.ثشایپیذاوشدٖحبِتثؼذییهػیؼتٓٔىب٘یتهوٛا٘تتٛٔیثتب]21[پزیشاػتثٌٛسٔشثؼیا٘تٍشاَ

ای٘یبصداسیٓوٝچٍٍٛ٘یتغییشتبثغٔٛجثبصٔبٖسااسائٝاػتفبدٜاصاًلاػبتحبِتفؼّیآٖ،ثٝٔؼبدِٝ

تٛػياسٚی1926ٗدٞذدسػبَساثبصٔبٖ٘ـبٖٔیایوٝتغییشاتآٖٔٛجٚٔؼبدِٝدٞذ.ٔفْٟٛتبثغ

:ثبؿذفیضیىذاٖاتشیـیوـ ؿذ.فشْوّیایٗٔؼبدِٝثٝكٛستصیشٔی1ؿشٚدیٍٙش

(1-1) ̂     

ایثٝایٗؿىُا٘شطیاػت.ثٝصثبٖسیبهیٔؼبدEِٝ،2ٚػٍّٕشٞبٔیّتٛ٘یĤ وٝدسایٗٔؼبدِٝ

اػت.5ٚیظٜٔمذاس4ٚEٚیظٜتبثغΨؿٛد،ٚدسآٖ٘بٔیذٜٔی3یهٚیظٜٔؼبدِٝ

ٞشحبَ،ایتٗٔؼبدِتًٝٛسدلیكلبثُحُاػت.ثٝیؿشٚدیٍٙشثشایاتٓیهاِىتشٚ٘یثٝٔؼبدِٝ

یثیٗاِىتشٚ٘یدسٞبٔیّتٛ٘ی،ٞبیدافؼٝخّٕٝٞب،ثٝػّتٚخٛدٞبیچٙذاِىتشٚ٘یِٚٔٛىَٛثشایاتٓ

ٖٞبیٔختلبتیخذاییپزیش٘یؼتٕٚ٘یدسٞیچیهاصدػتٍبٜ ٝتتٛاٖآ ًتٛسدلیتكحتُوتشد.ساثت

ٞتبییوتٝثتشایثشایحُایٗٔؼبدِٝاػتفبدٜٕ٘ٛد.یىتیاصتمشیتتٞبیتمشیجیثٙبثشایٗثبیذاصسٚؽ

ٝؿشٚدیٍٙشثشایػیؼتٓیػبدٌیٔحبػجبتٚأىبٖحُٔؼبدِٝ ؿتٛد،وتبسٌشفتتٝٔتیٞبیثضسيثت

6ٝاپٟٙبیٕش-تمشیتثٛسٖ  ٞتب،ثتٝدِیتُختشْثیـتتش٘ؼتجتثتٝاػت.دسایٗتمشیتتاصحشوتتٞؼتت

ٞبیثبثتتحشوتتٞبدسیهپتب٘ؼیُ٘بؿیاصٞؼتٝؿٛد.دس٘تیدٝاِىتشٖٚٞب،كشف٘ظشٔیاِىتشٖٚ

وٙٙذ.ٔی

                                                 
1-E. Schrödinger 

2-Hamiltonian Operator 

3-Eigenequation 

4-Eigenfunction 

5-Eigenvalue 

6-Born-Oppenheimer 
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ًٝٛسوّیچٟتبسسٚؽاكتّثٝ ختٛافِٔٛىتِٛیٚختٛدداسدوتٝػجبستٙتذاص:یثتشایٔحبػتج

.دس]23،22[ٞبی٘یٕٝتدشثی،سٚؽتبثؼیچٍبِیٚسٚؽٔىب٘یتهِٔٛىتِٛیٞبیآغبصیٗ،سٚؽسٚؽ

ٞبخٛاٞیٓداد.یٞشیهاصایٗسٚؽادأٝتٛهیحٔختلشیدسثبسٜ

1-8 ( ab initioّای آغاصیي )سٍش   

یٗثٝٔؼٙیاصآغبصاػت.دسایٗسٚؽ،یهاٍِٛثشایتبثغٔٛجیهػجبستلاتab initioػجبست

ؿتشٚدیٍٙشٚیٞبثباػتفبدٜاصحُٔؼبدِٝؿٛدٚخٛافؿیٕیوٛا٘تٛٔیػیؼتٓاِىتشٚ٘یا٘تخبةٔی

ؿٛ٘ذٚ٘تیدٝوّتیایتٗٔحبػتجبتثشسػیٔیبسأتشٞبیتدشثیٚیب٘یٕٝتدشثیثذٖٚثٝوبسٌیشیپ

.ٍشاػتحُكشیحٔؼبدِٝؿشٚدیٙ

(1-2) 


[  

  

   
 ∑  

  ∑
  

   
   

   ∑
    

 

   
 ]     

nٝوتتٝدسآٖ iٚjٖٞتتبٚؿتتٕبسٜٔشثتتٛىثتتٝٞؼتتت ٞتتبٔشثتتٛىاػتتت.دسثتتٝاِىتتتشٚ

(اِٚیٗخّٕٝػجبستاػتتاصػٍّٕتشا٘تشطیٔشثتٛىثتٝا٘تشطیػتٙتیىییتبخٙجـتی3-1ی)ٔؼبدِٝ

ؿتبٖٞبییاػتوٝفبكّٝیثیٗاِىتشٖٚیدْٚثیبٍ٘شدافؼٝخشْاِىتشٖٚاػت.خmeّٕٝٞبٚاِىتشٖٚ

rijّٕٝٞبػتوٝٞبٚاِىتشٖٚیثیٗٞؼتٝیػْٛ٘ـبٍ٘شخبرثٝاػت،ٚخZinٚػذداتٕیrinّٝیفبك

.]6[دٞذسا٘ـبٖٔیnیٚٞؼتiٝثیٗاِىتشٖٚ

تٛاٖاًلاػبتیساخغثٝا٘شطیؤُِٛىَٛٚػٌٛحا٘تشطیٔحبػجبتیٔیثباػتفبدٜاصایٗسٚؽ

تٛا٘ذدسؿٙبػبییؿىُٞٙذػتیِٔٛىتَٛساٌٜـتبپتب٘ؼیُثٝدػتآٚسد.ػٌٛحا٘شطیپتب٘ؼیُٔی

ٞبیایؼتتبیػتٌحا٘تشطیپتب٘ؼتیُثتشاییبثیثٝحبِتچٙیٗدػتثبؿذ.ػٌٛحا٘شطیپتب٘ؼیُٞٓ

ٖؿٙبختایضٚٔشٞبیٔختّ ٚ ػتبصد.اصپتزیشٔتیػبختبسٞبیٌزاسٔشثٛىثٝتجذیُایضٚٔشٞبساأىتب

 یٌؼتتشٜ ؿتٛد.پتزیشٔتیٞبیتشٔٛؿیٕیبییٔب٘ٙذآ٘تبِپیتـىیُ٘یضأىبٖیوٕیتًشفیٔحبػجٝ
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ٝ داس٘تذ ٚخٛد وٛا٘تٛٔی ٔحبػجبتا٘دبْ ثشای آغبصیٗ ٞبیسٚؽ اص ٚػیؼی ٗ وت  سٚؽ آٖ، پشوتبسثشدتشی

.]19[ذثبؿفبنٔی-ٞبستشی

9-1 ّای ًیوِ تجشتیسٍش   

فبنٞؼتٙذ،أبثشای-یاكَٛٞبستشیٞبی٘یٕٝتدشثیدسؿیٕیوٛا٘تٛٔیثشپبیٝاٌشچٝسٚؽ

ٞتتتبٚاسدٞتتتبیتدشثتتتیدسآٖػتتتبصیٔحبػتتتجبتثؼوتتتیاصپبسأتشٞتتتبیحبكتتتُاصدادٜػتتتبدٜ

یهػٍّٕتشٞتبٔیّتٛ٘ییؿشٚدیٍٙشثباػٕبَیهػشیتمشیت،اصٞبدسحُٔؼبدِٝؿٛد.ایٗسٚؽٔی

إٞیتٞؼتٙذ،صیشاثشایٞبثؼیبسثبوٙٙذ.ایٗ٘ٛعسٚؽتش٘ؼجتثٝٞبٔیّتٛ٘یٚالؼیاػتفبدٜٔیػبدٜ

.]24[ثبؿٙذثشٔیٞبثؼیبسصٔبٖفبنثذٖٚایٗتمشیت-ٞبیوبُٔٞبستشیٞبیثضسي،سٚؽِٔٛىَٛ

1-10 (DFTی تاتعی چگالی )ًظشیِ  

2ٚو1ٗٞٛایاػتوٝٞٛٞٙجشيٙیثشلویٝیتبثؼیچٍبِیٔجت٘ظشیٝ
ثٝاثجبت1964دسػبَ 

ٖیایٗ٘ظشیٝثٝسػب٘ذ٘ذ.ثشپبیٝ ٞتبیدػتتٍبٜچٙتذاِىتشٚ٘تیدسخبیتبثغٔٛج،تبثغچٍبِیاِىتتشٚ

ؿتٛد.یىتیاصٔضایتبیٟٔتٓتتبثغچٍتبِییٔحبػجبتثٝػٙٛأٖتغیشاػبػیثٝوبسٌشفتٝٔتیوّیٝ

ٞبساثٝكٛستاثشاِىتشٚ٘ییفوبییاػتصیشااِىتشٖٚميتبثؼیاصػٝٔختلٝاحتٕبَایٗاػتوٝف

ثبؿذ)ثتشایٔختلٝٔی4nای،تبثؼیاصرسnٜوٝتبثغٔٛجثشاییهػیؼتٌٓیشد.دسحبِیدس٘ظشٔی

.]23[یاػپیٙی(یفوبییٚیهٔختلٝٞشرسٜػٝٔختلٝ

1965ٝػبَدس3ٚؿبْ یایٗتحمیمبت،وٛٞٗدسادأٝ ایدػتتیبفتٙتذوتٝا٘تشطیثٝٔؼبدِت

ٝExc[ρ]،تتبثؼیρیاحتٕتبَاِىتشٚ٘تیاِىتشٚ٘یساثشحؼتدا٘ؼیتٝ َٚٔدٕٛػت  ٞتبیایاصاٚسثیتتب

 ثٝكٛستتشویتتخٌتیاصتٛاثتغپبیتٝوتٝاص٘ظتشؿتىُسیبهتیٔـتبثρٝوٙذ.ؿٓثیبٖٔی-وٟٗ

َؿٛدفبنٞؼتٙذ،تٛكی ٔی-ٞبیٞبستشیاٚسثیتبَ ٞتبیٚدتشٔیٙتبٖحبكتُاصایتٗتٛاثتغ،اٚسثیتتب

                                                 
1-Hohenberg 

2-Kohn 

3-Sham 
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حبكتُ  ،    ،      ،        ٞباصحُٔؼبدلاتتتهاِىتشٚ٘تیؿبْ٘بْداس٘ذ.ایٗاٚسثیتبَ-وٟٗ

.ؿبْ،ػٍّٕشییهاِىتشٚ٘یٚٔتـىُاصچٙتذیٗخّٕتٝاػتت-،ػٍّٕشوFksٗٞٛؿٛ٘ذوٝدسآٖٔی

ؿتٛد.ٔـتىُٔحبػجٝٔیExcاػتوٝاصسٚیVxcثؼتٍیٞٓ-یىیاصایٗخٕلاتپتب٘ؼیُتجبدِی

ٞب،٘بٔؼّْٛثٛدٖ٘تٛعٚاثؼتتٍیتتبثؼیؿٓدسٔٛسداوثشػیؼتٓ-وبسٌیشیٔؼبدلاتوٟٗاػبػیدسثٝ

ٞتبییاِىتشٚ٘یاػت.ثٙبثشایٗدسایٗٔشحّٝثباػتفبدٜاصتمشیتثؼتٍی،ثٝدا٘ؼیتٝٞٓ-ا٘شطیتجبدِی

.]17[ؿٛدیاِىتشٚ٘یٔحبػجٝٔیثؼتٍیثٝكٛستتبثؼیاصدا٘ؼیتٝٞٓ-ٔختّ ،ا٘شطیتجبدِی

11-1 ّای هکاًیک هَلکَلیسٍش  

ٌیشد،ایٗسٚؽوٝلٛا٘یٗفیضیهولاػیهساثشایتؼییٗػبختبسٚخٛافِٔٛىِٛیثٝوبسٔی

ایٗدٞذٚٔحبػجبتدسٞبسادسػیؼتِٓٔٛىِٛیٔٛسدثشسػیلشاسٕ٘یثًٝٛسكشیححشوتاِىتشٖٚ

ٌیشدٚتبثیشاتاِىتشٚ٘یثًٝٛسهٕٙیٚثًٝشیتكٞبا٘دبْٔیوٙؾٔیبٖٞؼتٝسٚؽثشاػبعثشٞٓ

ٞتبیٔىب٘یتهِٔٛىتِٛیسااص٘ظتشؿتٛ٘ذ.ایتٗتمشیتت،سٚؽٞبی٘یشِٚحتبٍٔتیپبسأتشیدسٔیذاٖ

تٓ٘یضلبثتُٞبیثؼیبسثضسيؿبُٔچٙذیٗٞضاساٞبساثشایػیؼتٓٔحبػجبتیوٓٞضیٙٝػبختٝٚآٖ

ٞتبدسساثٌتٝثتبٞبٔٛختؿذٜوٝایٗسٚؽاػتفبدٜٕ٘ٛدٜاػت.دسٞشحبَ،٘بدیذٜاٍ٘بؿتٗاِىتشٖٚ

یخٛافِٔٛىِٛیداسٞؼتٙذٚ٘یضٔحبػجٝایساػٟذٜٞباثشاتاِىتشٚ٘ی٘مؾػٕذٜٔؼبئّیوٝدسآٖ

.]19[بؿذا٘ذوبساییچٙذا٘ی٘ذاؿتٝثوٝثٝاًلاػبتدلیكاِىتشٚ٘یٚاثؼتٝ

12-1 3ی پایِهجوَعِ  

یٔٙبػت،ؿشىاكتّیثتشایٔٛفمیتتدسٔحبػتجبتٔىب٘یتهیپبیٝاػتفبدٜاصیهٔدٕٛػٝ

ٝآیذ.ٔدٕٛػٝوٛا٘تٛٔیثٝؿٕبسٔی ایاصتٛاثتغٞؼتتٙذوتٝثتشایتٛكتی ؿتىُٞبیپبیٝ،ٔدٕٛػت

ؿتٛ٘ذ.ٌیتٛاثغپبیٝحبكُٔیٞبیِٔٛىِٛیاصتشویتخسٚ٘ذ.اٚسثیتبَٞبثٝوبسٔیٞبدساتٓاٚسثیتبَ

ٓٞبیپبیٝٔؼٕٛلاًتشویتخٌیاصتٛاثغٔشثٛىثٝاٚسثیتبَٔدٕٛػٝ ٞتبٞبیاتٕیٔؼتتمشدسٔشوتضاتت

                                                 
1-Basis Set 
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(STO)1ؿٛ٘ذ.دسٔحبػجبتػبختبساِىتشٚ٘یاصتٛاثغ٘ٛعاػّیتشٞؼتٙذوٝثبهشایتٔختّ ثیبٖٔی

وٝداسایػبُٔ
    (وٝداسایػبGTOُٔ)2تٛاثغ٘ٛعٌٛػیٚثبؿذٔی    

-اػتفبدٜٔتیاػت، 

وٙٙذأبٞبیٌٛػیتٛكی ثٟتشیاصتٛاثغٔٛجاسائٝٔیٞبیاػّیتشی٘ؼجتثٝاٚسثیتبَؿٛد.اٚسثیتبَ

ٞبیٔشثٛىثٝتٛاثغٌٛػیثٝكتٛستتحّیّتیلبثتُاسصیتبثیٞؼتتٙذادسحتبِیوتٝاسصیتبثیا٘تٍشاَ

ٖٞتبیٔشثتٛىثتٝتٛاثتغاػتّیتا٘تٍشاَ  پتزیشاػتتوتٝثؼتیبسشیتٟٙتباصًشیتكحتُػتذدیأىتب

ٞبیثؼتیبسثتبلا،ٌبٞیتٟٙبثشایٔحبػجبتثبدلتSTOیٞبیپبیٝثبؿذ.ثٙبثشایٗٔدٕٛػٝثشٔیصٔبٖ

.]17[ٌیشدكٛستٔیGTOیٞبیپبیٝسٚدأبأشٚصٜاغّتٔحبػجبتثبٔدٕٛػٝثٝوبسٔی

ٝٔی21G-3اصچٙذػذدٔب٘ٙذٞبیپبیٝتشویجیٕ٘بیوّیٔدٕٛػٝ یثبؿذوٝدسایٗٔدٕٛػت

ٞبیاتٕیلایٝداخّیٞؼتتٙذ.یاٚسثیتبَٞبیاِٚیٝاػتوٕٝ٘بیٙذٜٔؼشفتؼذاداٚسثیتب3َپبیٝػذد

َدٚػذدثؼتذیٕ٘بیٙتذٜ  یتتبثغٞتبیٚالا٘تغٞؼتتٙذوتٝثتٝتشتیتتػتذدإَٚ٘بیٙتذٜیاٚسثیتتب

ایاػتوٝاصدٚتبثغاٚسثیتبَاِٚیٝػبختٝؿذٜاػتتٚػتذددْٚذٜٞبیٚالا٘غٔٙمجنؿاٚسثیتبَ

یپبیٝیٔٛسداػتفبدٜدسیهٔدٕٛػٝٞبیاِٚیٝیٔٙفشدٌٛػیاػت.اٚسثیتبَیهتبثغاٚسثیتبَاِٚیٝ

تٛا٘ٙذثبافتضٚدٖٞبیثٝدػتآٔذٜٔیپبیٝؿٛدٚٔدٕٛػٝٞبثٟیٙٝٔیدسیهپیؾٔحبػجٝسٚیاتٓ

لٌجؾپزیشٚتٛاثغ٘فٛریتٛػؼٝیبثٙذوٝدسادأٝتٛهیحٔختلشیدسٔتٛسدٞشوتذاْاصایتٗتٛاثغ

.]25[تٛاثغخٛاٞیٓداد

13-1 1پزیشافضٍدى تَاتع قطثص  

ٝیلٌجیذٜثبافضٚدٖاٚسثیتبَٞبیپبیٝٔدٕٛػٝ ایٔـتخق،ؿتىُٞبییثبا٘ذاصٜحشوتتصاٚیت

یثبسثٝٔٙبًكدٚساصٞؼتٝدٞٙذ.دسایٗكٛستدا٘ؼیتٝٔیٞبدسفوبساثٟجٛدٞبٚتٛصیغآٖاٚسثیتبَ

ٌتشدد.ػٕٛٔتبًٞتشاٚسثیتتبَثتبا٘تذاصٜ٘یضٔٙتمُؿذٜٚٚاسدٔٙبًكپیٛ٘ذیدسِٔٛىَٛٔٛسد٘ظشٔی

                                                 
1-Slater Type Function 

2-Gausssian Type Function 

3-Polarization functions 
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ؿٛد.ثٝػٙٛأٖثبَثشایاتٓوشثٗوٝدسلٌجیذٜٔیl+1تٛػيیهتبثغاٚسثیتبِیlحشوتاٚسثیتبِی

ٓاهبفٝٔیdی٘ٛعاػت،تٛاثغلٌجیذpٜسایاٚسثیتبَیٚالا٘غدالایٝ ٞتبیؿٛد،دسحبِیوٝثتٝاتت

Gیاهبفٝؿذٜپغاصٕ٘بدؿٛد.تٛاثغلٌجیذٜاهبفٝٔیfٚثٝفّضاتٚاػٌٝتٛاثغpٞیذسٚطٖ،تٛاثغ

یاَٚٔشثتٛىثتٝافتضٚدٖیتهدػتتٝؿٛ٘ذ.ػلأتتػتتبسٜٚثٝكٛستدٚػتبسٜ)*(٘ـبٖدادٜٔی

ٌتشافتضٚدٖیدْٚ)دسكٛستٚخٛد(٘ـبٖٞبیغیشٞیذسٚط٘یٚػلأتػتبسٜاٚسثیتبَلٌجیذٜثٝاتٓ

دسd،pتٛاٖایٕٗ٘بدٞبساثتٝكتٛستٕ٘تبدچٙیٗٔیٞبیٞیذسٚط٘یاػت.ٓٞاٚسثیتبَلٌجیذٜثٝاتٓ

.]17[یپبیٝ٘یض٘ـبٖدادٞبوٙبسٔدٕٛػٝ

14-1 3افضٍدى تَاتع ًفَری  

pیپبیٝدیتذٜؿتٛدػلأتتساػتتوتٝیتهتتبثغٕٝٔىٗاػتدسٔدٕٛػٕٝ٘بددیٍشیو

وٙذ.دسكٛستیوٝاصدٚػلأتتسدسٞبیػٍٙیٗ)ثٝخضٞیذسٚطّٖٚٞیٓ(اهبفٝٔیتشثٝاتٓثضسي

ٞبیػٍٙیٗ)ثٝخضٞیذسٚطٖٚتشثٝاتٓثضسيpیپبیٝاػتفبدٜؿٛد،ػلأتسدْٚیهتبثغٔدٕٛػٝ

وٙذ.ثتٝایتٗتٛاثتغ،تٛاثتغٞبیػجه)ٞیذسٚطّٖٚٞیٓ(اهبفٝٔیتشثٝاتٓثضسيsتبثغّٞیٓ(ٚیه

.]25[ا٘ذٞبیثشاٍ٘یختٝٔٙبػتٞبٚحبِتٌٛیٙذوٝثشایثشسػیآ٘یٖٛ٘فٛریٔی

تشؿذٜٚػتشػتٔحبػتجبتافتضایؾیپبیٝثضسيثباهبفٝؿذٖٞشوذاْاصایٗتٛاثغ،ٔدٕٛػٝ

ٌشثتبتٛختٝثتٝأىب٘تبتٔٛختٛد،ثبؿذ.ٞشپظٚٞؾافضاسیثٟتشیٔیأىب٘بتػختیبثذوٝ٘یبصثٝٔی

ٝصٔبٖدساختیبسٚػٌحیاصكحت٘تبیحوٝلبثُلجَٛاػتتثبیتذٔٙبػتت یپبیتٝساتتشیٗٔدٕٛػت

 ثشٌضیٙذ.

 

 

 

                                                 
1-Diffuse functions 
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2 فصل دٍم 

ٞبیٔحبػجبتیسٚؽ
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1-2 سٍش هحاسثات   

ٚوٝلجلاًثیبٖؿذ،ٞذفٔبثشسػیاثشاتاػتخلافآِىیُآٔیٗثشخٛافػبختبسیًٛسٕٞبٖ

ٔحبػجبتٌیشد.ٞبیؿیٕیوٛا٘تٛٔیا٘دبْٔیتیٛفٗاػتوٝایٗوبسثباػتفبدٜاصسٚؽاِىتشٚ٘یپّی

ص(ٚثباػتتفبدٜاHFفبن)-چٙیٗسٚؽٞبستشی(DFTٓٞٚیتبثؼیچٍبِی)ثباػتفبدٜاصسٚؽ٘ظشیٝ

ا٘دبٌْشفتتٝاػتت.تٕتبٔی31G،6-31G*،6-31G**ٚ 6-31+G-6ٞبیٔختّ ؿبُٔٔدٕٛػٝپبیٝ

ٚتحتػیؼتٓػبُِٔیٙٛوغا٘دبْؿذٜاػتت.ایت2009ٌٗٛػیٗٔحبػجبتثباػتفبدٜاص٘شْافضاس

بٔشٚاوتبٔشٔش،تتشأش،پٙتبٔش،ٍٞضأش،ٞپتٔش،تشیؿبُٔدیٞبیاِیٍٛتیٛفٌٗٔبِؼٝثبثشسػیِٔٛىَٛ

ٞتبیا٘دبْؿتذٜاػتتوتٌٝتشٜٚ αٚʹαٞبیٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗدسٔٛلؼیتٚاِیٍٛتیٛفٗ

ٞبیٕ٘بدثٝوبسسفتٝثشایِٔٛىَٛثبؿٙذ.آِىیُآٔیٗؿبُٔٔتیُآٔیٗ،اتیُآٔیٗٚپشٚپیُآٔیٗٔی

٘ـبٍ٘شدٚاػتخلافدسB(آٚسدٜؿذٜاػتوٝدسآٖ،1-2٘بٔٝدسخذَٚ)ٔٛسدٌٔبِؼٝدسایٗپبیبٖ

M،EٚPٖآٔیAٚٗیتیٛفٗ،حّمTٝتؼذادٔٛ٘ٛٔش،nا٘تٟبیص٘دیشاِیٍٛٔشی، ٌتشثٝتشتیتت٘ـتب

ٞبیٔتیُ،اتیُٚپشٚپیُاػت.ٌشٜٚ

 ٘بٔٝٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝدسایٗپبیبِٖٔٛىَٛوبسسفتٝثشایٕ٘بدثٝ(1-2)خذَٚ

 اوتبٔش ٞپتبٔش ٍٞضأش پٙتبٔش تتشأش ٔشتشی ٔشدیاِیٍٛٔشٞب

(n = 8)(n = 7)(n = 6)(n = 5)(n = 4)(n = 3) (n = 2)تؼذادحّمٝ

اِیٍٛٔشٞبیثذٖٚ

اػتخلاف
2T3T4T5T6T7T8T

BAM2TBAM3TBAM4TBAM5TBAM6TBAM7TBAM8Tثیغآٔیٙٛٔتیُتیٛفٗ

BAE2TBAE3TBAE4TBAE5TBAE6TBAE7TBAE8Tثیغآٔیٙٛاتیُتیٛفٗ

ثیغآٔیٙٛپشٚپیُ

تیٛفٗ
BAP2TBAP3TBAP4TBAP5TBAP6TBAP7TBAP8T
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ٞبیثؼتتٝؿتذٜثتبآِىیتُآٔتیٗ(ٚاِیٍٛتیٛفR=Hٗٞب)یاِیٍٛتیٛفٗچٙیٗػبختبسوّیٝٞٓ

(R=CH2NH2, C2H5NH2, C3H6NH2(ُدسؿى)آٚسدٜؿذٜاػت.1-2)

S

S

R
R

BR2T



S

S

R
S

R

BR3T



S

S

R
S

S

BR4T

R



S

S

R
S

S

S
R

BR5T



S

S

R
S

S

S

BR6T

S
R



S

S

R
S

S

S

BR7T

S

S
R



S

S

R
S

S

S

BR8T

S

S

S
R



ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝ(ٕ٘بیؾاِیٍٛتیٛف1ٗ-2)ؿىُ

دسآغبص،خٟتػِٟٛتٚكشفٝختٛییدسصٔتبٖا٘دتبْٔحبػتجبت،ا٘تشطیاِىتشٚ٘تیٔدٕٛػتٝ

ٞتبیاػتتخلافیٔتفتبٚتثؼتتٝؿتذٜاػتتثتٝٞبثبٌشٜٚیآٖا٘تٟبیص٘دیشٜٔشوٝٞبیدیِٔٛىَٛ
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(2-2ٔحبػجٌٝشدیذ.٘تبیحٔحبػتجبتدسختذَٚ)*31G-6ٚدسػٌح٘ظشیDFTٚHFٞبیسٚؽ

ثبؿتٙذاصپبیتذاسیثیـتتشیثشختٛسداسٔتیDFTٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝثٝسٚؽدٞذوِٝٔٛىَٛ٘ـبٖٔی

 اٖیهسٚؽثٟیٙٝا٘تخبةٌشدیذ.ثٝػDFTٛٙ.ِزاسٚؽ]26[

ٞبیٔشثبٌشٜٚٞبیدیٞبیاِىتشٚ٘یٔدٕٛػِٝٔٛىَٛیا٘شطی(ٔحبػج2ٝ-2)خذَٚ

 اػتخلافیٔتفبٚت)ثشحؼتٞبستشی(

Eele 

 (B3LYP/6-31G*)
Eele 

 (HF/6-31G*)Oligomer 

817/1104-430/1101-2T
132/1294-544/1289-BAM2T
760/1372-614/1367-BAE2T
387/1451-683/1445-BAP2T



تشوٝتٛػياػتخلافٔتیتُآٔتیٗچٙیٗٔحبػجبتٔـبثٝدساِیٍٛٔشٞبییثبص٘دیشٜثضسيٞٓ

 (ٌضاسؽؿذٜاػت.3-2ا٘ذ،ا٘دبٌْشدیذوٝ٘تبیحآٖدسخذَٚ)ثؼتٝؿذٜ

بٔتیُثٞبیثؼتٝؿذٜٞبیاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗیا٘شطیٔحبػجٝ(3-2)خذَٚ

 آٔیٗ)ثشحؼتٞبستشی(

Eele 

 (B3LYP/6-31G*)
Eele 

 (HF/6-31G*)Oligomer 

948/1845-685/1839-BAM3T
763/2397-825/2389-BAM4T
578/2949-966/2939-BAM5T
394/3501-106/3490-BAM6T
209/4053-246/4040-BAM7T 

024/4605-387/4590-BAM8T 



ثشایDFTدٞذوٝا٘شطیاِىتشٚ٘یثٝدػتآٔذٜثٝسٚؽ(٘ـبٖٔی3-2ثشسػی٘تبیحخذَٚ)

 ثبؿذ.ایٗاِیٍٛٔشٞب٘یضاصپبیذاسیثیـتشیثشخٛسداسٔی

ٔشتباوتتبٔش،ثتبؿذٜثباػتخلافٔتیُآٔیٗاصدیٞبیثؼتٝیٔحبػجبت،اِیٍٛتیٛفٗدسادأٝ

DFT/B3LYPٝاػتتتتفبدٜاصػتتتٌح٘ظتتتشی ،31G-6ٞتتتبیٚثتتتباػتتتتفبدٜاصٔدٕٛػتتتٝپبیتتت
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6-31G*،6-31G**ٚ6-31+G(َٚ٘ـبٖٔی4-2ٔٛسدثشسػیلشاسٌشفتٙذ.٘تبیحخذ)دٞذوٝا٘شطی

ٚدسػتٌح٘ظتشیDFTباػتتفبدٜاصسٚؽاِىتشٚ٘یثٝدػتآٔذٜثشایاِیٍٛٔشٞبیٔٛسدٌٔبِؼتٝثت

B3LYP/6-31G**.اصپبیذاسیثیـتشیثشخٛسداساػت 

 ٞبیثؼتٝؿذٜثبٔتیُآٔیٗثباػتفبدٜاصٞبیاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗیا٘شطی(ٔحبػج4ٝ-2)خذَٚ

 ٞبستشی(ٔتفبٚت)ثشحؼتییتٛاثغپبیٝٔدٕٛػٝ

Eele 

(B3LYP/6-31+G) 

Eele 

 (B3LYP/6-31G**) 

Eele 

 (B3LYP/6-31G*) 

Eele 

 (B3LYP/6-31G) 
Oligomer 

690/1104-827/1104-817/1104-676/1104-2T 

966/1293-157/1294-132/1294-939/1293-BAM2T 

718/1845-976/1845-948/1845-685/1845-BAM3T
469/2397-795/2397-763/2397-431/2397-BAM4T
221/2949-613/2949-578/2949-177/2949-BAM5T
973/3500-432/3501-394/3501-923/3500-BAM6T
724/4052-250/4053-209/4053-670/4052-BAM7T 

476/4604-069/4605-024/4605-416/4604-BAM8T 

 

ٓثبتٛخٝثٌٝٔبِتثیبٖؿذٜدس چٙتیٗثتشاػتبعأىب٘تبتػتختافتضاسیدسایٗفلُٚٞت

ثشایٔحبػجبتدس٘ظتشDFT/B3LYP٘بٔٝ،سٚؽدػتشعٚ٘یضصٔبٖدساختیبسثشایا٘دبْایٗپبیبٖ

یٔٙبػتا٘تخبةٌشدیتذ.ثٝػٙٛاٖیهٔدٕٛػٝپبیٝ**31G-6یپبیٝچٙیٗٔدٕٛػٌٝشفتٝؿذ.ٞٓ

یثٟیٙٝ،ختٛافٞٙذػتیؿتبًُٔتَٛپیٛ٘تذ،صٚایتبیپبیٝیثؼذاصا٘تخبةػٌح٘ظشیٚٔدٕٛػٝ

ٞتبیپیٛ٘ذی،پبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذٚهشیتویٙٛئیذیٚخٛافاِىتشٚ٘یؿبُٔؿتىبفا٘تشطی،ا٘تشطی

ٞبیثبس،ا٘شطیا٘تمبَثبس،تٛصیغچٍبِیاػپیٗٚثبستضسیكحبُٔخٛاٞی،ػشػتیٛ٘یضاػیٖٛٚاِىتشٖٚ

دسػتٌحTD-DFTثتباػتتفبدٜاصسٚؽUV/VISچٙتیٗثشسػتیًیت ٞب،ٞٓاِىتشیىیسٚیحّمٝ

B3LYP/6-31G**ٝیِٔٛىَٛثشایوّی(َٚٔحبػجٌٝشدیذوٝ٘تتبیح1-2ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝدسخذ)

 ثٝدػتآٔذٜدسفلُػْٛٔٛسدثشسػیٚاسصیبثیلشاسخٛاٞذٌشفت.

 

 



 

23 

 

 

 

 

 

 

3 فصل سَم 

ٌیشیثحثٚ٘تیدٝ
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1-3 ّاتْیٌِ ساصی ساختاس ٌّذسی الیگَتیَفي  

تتشیٗػتٌح٘ظتشیٞبیاِٚیٝا٘دبْؿذٜدسفلُدْٚخٟتا٘تخبةٔٙبػتثبتٛخٝثٝثشسػی

ٞتبییثشایٔحبػجبتوٛا٘تٛٔی،دس٘خؼتیٗٔشحّٝاصٌٔبِؼٝخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗ

ٞبثباػتفبدٜاصؼتٝؿذٜاػت،ػبختبسٞٙذػیآٖٞبثباػتخلافآِىیُآٔیٗثیآٖوٝا٘تٟبیص٘دیشٜ

ثٟیٌٙٝشدیذ.**B3LYP/6-31Gدسػٌح٘ظشیDFTسٚؽ

2-3 ّاتشسسی ساختاسی الیگَتیَفي  

ٞبٔؼٌحثٛدٖص٘دیشاِیٍٛتیٛفٗ  3-2-1

ٞتبیٔضدجپّیٕشٞبیسػب٘ب،ٔیضأٖؼٌحثٛدٖص٘دیتشٜ-πیىیاصػٛأُتبثیشٌزاسثشػیؼتٓ

یٔیضاٖپیچؾحَٛوٝ٘ـبٖدٞٙذ1αٜثبٔمبدیشصاٚیٝدٚٚخٟییبپیچـیٞباػتوِٝٔٛىِٛیآٖ

(ٔٛلؼیتصٚایتبی1-3ؿٛد.دسؿىُ)پیٛ٘ذثیٗدٚحّمٝٔدبٚسدسص٘دیشٜپّیٕشیاػت،ٔـخقٔی

ٗپیچـیثیٗحّمٝ ٚ α;0°٘ـتبٖدادٜؿتذٜاػتت.ٔمتبدیشBR8Tتیتٛفٗدساوتتبٔش-ٞتبیتیتٛف

°180 ;α ٞثبؿذ.ثذیٟیاػتٞشچٝا٘حشافاصػبختبسٔؼٌحٔؼٌحثٛدِٖٔٛىَٛٔییٙذٜ٘ـبٖد

.]27[یبثذٞبیثبسدسپّیٕشٞبافضایؾٔیوٕتشثبؿذ،لبثّیتا٘تمبَحبُٔ

S

S

R
S

S

S

S

S

S
R

T1

T2

T3

T4

T5

T6

T7

T8

       

BR8Tتیٛفٗدساوتبٔش-ٞبیتیٛفٗثیٗحّم1α،2α،3α،4α،5α،6αٚ7αٝؾصٚایبیپیچـیٕ٘بی(1-3)ؿىُ

ٞتب،لجتُٚثؼتذاصثؼتتٝؿتذٖثتباػتتخلافآِىیتُآٔتیٗ،ثتشایصٚایبیپیچـیاِیٍٛتیٛفٗ

ػبصیػتبختبسِٔٛىتَٛدسػتٌحٞبیحبكُاصثٟیٙٝٞبیخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘ی،تٛػيدادٜحبِت

B3LYP/6-31G**(ٌضاسؽؿذٜاػت.ثشسػیصٚایبی3-3(ٚ)2-3(،)1-3)ٞبیَٚثٝتشتیتدسخذ

                                                 
1-Torsional angle 
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دٞتذوتٝایتٗاِیٍٛٔشٞتبدسحبِتت(٘ـبٖٔی1-3ٞبیٌٔبِؼٝؿذٜدسخذَٚ)دٚٚخٟیاِیٍٛتیٛفٗ

 خٙثیداسایصٚایبیپیچـی٘ؼجتبًثضسٌیدسػبختبسخٛدثٛدِٜٚٔٛىتَٛػتبختبسخٕیتذٜثتٝختٛد

ٞبیثبسثشختٛسداسٞبدسحبِتخٙثیاصتٛا٘بییوٕتشیثشایا٘تمبَحبٌُٔیشد.ثٙبثشایٗایٗاِیٍٛٔشٔی

ٝٞبیثؼتٝؿذٜتٛػيٌشٜٚثبؿٙذ.دساِیٍٛتیٛفٗٔی ٞتبیٞبیآِىیُآٔیٗ،صٚایبیپیچـیثیٗحّمت

ٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟبییوبٞؾیبفتِٝٚٔٛىَٛثٝػبختبسٔؼٌح٘ضدیتهتیٛفٗ٘ؼجتثِٝٔٛىَٛ

ٞبیاػتخلافیٔتیُآٔیٗ،اتیتُایثیٌٗشٜٚدٞٙذوٝاختلافلبثُٔلاحظٝ٘ـبٖٔیؿٛد.٘تبیحٔی

ٞبییوًَٝٛص٘دیتشٜآٔیٗٚپشٚپیُآٔیٗدسوبٞؾصٚایبیپیچـیاِیٍٛٔشٞب،ثٝٚیظٜثشایِٔٛىَٛ

یبیدٞذوٝٔمبدیشصٚا(٘ـبٖٔی1-3ٞبیخذَٚ)چٙیٗدادٜؿٛد.ٞٓیبثذ،دیذٜٕ٘یٞبافضایؾٔیآٖ

یٞتبیا٘تٟتبییص٘دیتشٜتتشاصلؼتٕتٞتبوٛچتهیاِیٍٛتیٛفٗٞبیٔیب٘یص٘دیشٜپیچـیدسلؼٕت

یاِیٍٛٔشیحشوتوٙیٓٔمبدیشصٚایبیپیچـیثبؿذٚٞشچمذسثٝػٕتا٘تٟبیص٘دیشٜاِیٍٛٔشیٔی

103ٞتبیپّیٕتشی)ٕ٘بیتذوتٝص٘دیتشٜثیٙتیٔتییبثذ.ایتٗسٚ٘تذ،پتیؾافضایؾٔی
 <n )حبكتُاص

ثبؿٙذ.ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝوبٔلأًؼٌحٔیِٔٛىَٛ

یصٚایتبیپیچـتیدسؿٛدوتٝا٘تذاصٜ(ٔـبٞذٜٔی3-3(ٚ)2-3ٞبی)ثبتٛخٝثٝ٘تبیحخذَٚ

ٞبیخٙثیثشخٛسداسٞؼتتٙذ.دستٕتبْاِیٍٛٔشٞبیوبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یاصوبٞؾثیـتشی٘ؼجتثٌٝٛ٘ٝ

ٝ ٝختبسٔؼتتٌحٞتتبیثتتبسداسداسایػتتبٔتتٛاسد،ٌٛ٘تت ٞتتبیٔتٙتتبظشخٙثتتیتتتشی٘ؼتتجتثتتٌٝٛ٘تت

ٖثبؿٙذ.ایٗٔٛهٛعتبییذٔیٔی ٞتب(خبكتیتوٙذوٝثبفشآیٙذدٚپٝؿذٖپّیٕشٞب)حبِتتسػتب٘بیآ

(ثیبٌٖشدیذ،پّیٕشٞبیسػتب٘بدس1-1ًٛسوٝلجلاًدسثخؾ)آیذ.ٕٞبٖٞبثٝٚخٛدٔیسػب٘بییدسآٖ

یثتبسداس(داسایخبكتیتسػتب٘بییىیٚدسحبِتدٚپٝؿذٜ)ٌٛ٘ٝحبِتخٙثیثٝكٛستػبیكاِىتشی

 ثبؿذ.ٌشثٟجٛدػیؼتٓٔضدٚجدسحبِتتمٛیتؿذٜٔیثبؿٙذوٝثیبٖاِىتشیىیٔی
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 دسحبِتخٙثی)ثشحؼتدسخٝ(ٞبBRnTٚٞبnT(ٔمبدیشصٚایبیپیچـی1-3)خذَٚ

7α6α5α4α3α2α1αOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------0/22-2T1 

-----2/180/18-3T2 

----1/17-7/140/17-4T3 

---3/16-7/981/94/16-5T4 

--6/167/10-3/0-3/103/16-6T5 

-0/166/13-8/112/12-0/134/15-7T6 

1/15-7/138/11-7/116/11-5/131/15-8T7 

------3/17BAM2T8 

-----1/6-4/16-BAM3T9 

----2/14-8/142/14-BAM4T10 

---7/125/12-5/121/15-BAM5T11 

--2/14-3/130/11-2/133/14-BAM6T12 

-0/14-2/128/6-6/16/94/13-BAM7T13 

6/14-3/130/11-5/118/10-4/138/14-BAM8T14 

------9/15BAE2T15 

-----5/155/16-BAE3T16 

----3/13-7/144/14-BAE4T17 

---3/122/14-2/137/13-BAE5T18 

--8/14-0/135/11-4/138/13-BAE6T19 

-0/11-5/62/2-3/01/0-5/13BAE7T20 

6/137/12-6/103/11-6/108/12-6/13BAE8T21 

------4/19-BAP2T22 

-----6/139/15-BAP3T23 

----2/14-2/149/13-BAP4T24 

---9/12-4/130/12-6/14BAP5T25 

--8/12-6/150/9-6/156/11-BAP6T26 

-8/13-6/122/11-1/120/12-8/14BAP7T27 

5/14-7/111/12-8/108/11-6/120/14-BAP8T28 
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 دسحبِتوبتیٛ٘ی)ثشحؼتدسخٝ(ٞبBRnTٚٞبnT(ٔمبدیشصٚایبیپیچـی2-3)خذَٚ

7α6α5α4α3α2α1αOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------0/02T(+)1 

-----0/00/03T(+)2 

----0/01/0-0/04T(+)3 

---0/00./00/00/05T(+)4 

--0/00/00/00/00/06T(+)5 

-0/00/00/00/00/00/07T(+) 6 

0/00/00/00/00/00/00/08T(+)7 

------8/0-BAM2T(+)8 

-----6/0-5/0-BAM3T(+)9 

----2/02/05/0-BAM4T(+)10 

---7/00/03/02/0BAM5T(+)11 

--3/0-1/01/0-1/03/1-BAM6T(+)12 

-9/10/03/05/00/10/1BAM7T(+)13 

8/0-2/01/0-0/0-1/0-2/00/2-BAM8T(+)14 

------0/0BAE2T(+)15 

-----5/0-7/0-BAE3T(+)16 

----3/0-1/0-2/1-BAE4T(+)17 

---4/0-1/0-1/0-4/0-BAE5T(+)18 

--4/07/0-7/0-1/1-2/4-BAE6T(+)19 

-3/0-0/01/0-1/0-1/0-3/0-BAE7T(+)20 

2/0-3/0-4/0-5/0-9/0-9/0-5/4-BAE8T(+)21 

------6/0-BAP2T(+)22 

-----2/0-9/0-BAP3T(+)23 

----3/0-1/0-2/0-BAP4T(+)24 

---7/04/04/05/1BAP5T(+)25 

--0/02/0-0/02/0-1/0BAP6T(+)26 

-2/15/03/03/05/01/1BAP7T(+)27 

8/04/03/02/03/05/09/0BAP8T(+)28 
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 دسحبِتآ٘یٛ٘ی)ثشحؼتدسخٝ(ٞبBRnTٚٞبnT(ٔمبدیشصٚایبیپیچـی3-3)خذَٚ

 7α6α5α4α3α2α1αOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------1/02T(-)1 

-----0/00/03T(-)2 

----0/00/00/04T(-)3 

---0/00/00/00/05T(-)4 

--0/00/00/00/00/06T(-)5 

-0/00/00/00/00/00/07T(-)6 

0/00/00/00/00/00/00/08T(-)7 

------9/0-BAM2T(-)8 

-----4/0-1/1-BAM3T(-)9 

----6/1-2/07/2-BAM4T(-)10 

---4/34/08/01/1-BAM5T(-)11 

--0/3-3/01/0-3/04/4-BAM6T(-)12 

-1/5-5/02/0-0/00/06/4-BAM7T(-)13 

6/01/00/00/00/00/04/0BAM8T(-)14 

------5/1-BAE2T(-)15 

-----9/0-2/0-BAE3T(-)16 

----0/04/0-7/0-BAE4T(-)17 

---5/0-2/0-4/0-0/1-BAE5T(-)18 

--1/01/0-1/0-0/00/0BAE6T(-)19 

-5/0-3/0-1/0-1/0-2/0-4/0-BAE7T(-)20 

4/0-7/04/07/03/19/11/8BAE8T(-)21 

------4/0BAP2T(-)22 

-----4/08/0BAP3T(-)23 

----2/00/1-2/0BAP4T(-)24 

---4/05/06/02/2BAP5T(-)25 

--4/0-1/01/0-1/05/0-BAP6T(-)26 

-3/0-2/00/00/00/03/0BAP7T(-)27 

2/0-2/02/04/04/04/04/3BAP8T(-)28 
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پبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذ  3-2-2

پّیٕشٞبیسػب٘بداسد،پبسأتشتٙبٚةπپبسأتشدیٍشیوٝ٘مؾٟٕٔیدساستجبىثبػیؼتٓٔضدج

δٝپیٛ٘تتتذ، ی،اػتتتت.ایتتتٗپتتتبسأتشثتتتٝكتتتٛستتفبهتتتًُتتتَٛپیٛ٘تتتذیٍب٘تتتٝٚدٌٚب٘تتت

ٌشٔتضدٚجؿتذٖثٟتتشتشثبؿذ٘ـبٖوٛچهδ.ٞشچٝٔمذاس]28[ؿٛدوشثٕٗٞدٛاستؼشی ٔی-وشثٗ

،ثٝكٛستδinterای،ٚثیٗحّمδintraٝای،خبدٚپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذدسٖٚحّمٝاػت.دسایπٗػیؼتٓ

ٌشدد:صیشتؼشی ٔی

(3-1)



               

(3-2)



               

-Cًَٛپیٛ٘تذrααایٚدسٖٚحّمC-CٝٚیٍبC=Cٝ٘ثٝتشتیتًَٛپیٛ٘ذٞبیدٌٚبrαβٚrββٝ٘وٝ

Cٝپیٛ٘تذدسٖٚ(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.ٔیتبٍ٘یٗپتبسأتشتٙتبٚة2-3ایاػتوٝدسؿىُ)ثیٗحّم

َ،ثشایحبِت     ̅ ای،ثیٗحّمٝٚ      ̅  ای،حّمٝ  ٞتبیٞبیخٙثیٚوتبتیٛ٘یثتٝتشتیتتدسختذٚ

  (ٌضاسؽؿذٜاػت.3-5(ٚ)3-4)
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 BR8Tٞبدساوتبٔشٌزاسیاتٓٚؿٕبسββr،βαrٚααrٜ(ٕ٘بیؾًَٛپیٛ٘ذٞبی2-3)ؿىُ
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ٞبدسحبِتخٙثی)ثشحؼتBRnTٞبnTٚ(ٔمبدیشٔتٛػيپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذدس4-3)خذَٚ
آٍ٘ؼتشْٚ(

  ̅       ̅      Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

079/0  052/0  2T 1 

072/0  046/0  3T 2 

069/0  042/0  4T 3 

066/0  040/0  5T 4 

064/0  038/0  6T 5 

064/0  038/0  7T 6 

064/0  037/0  8T 7 

076/0  051/0  BAM2T 8 

070/0  045/0  BAM3T 9 

068/0  042/0  BAM4T 10 

066/0  040/0  BAM5T 11 

064/0  038/0  BAM6T 12 

064/0  037/0  BAM7T 13 

063/0  036/0  BAM8T 14 

076/0  050/0  BAE2T 15 

070/0  046/0  BAE3T 16 

068/0  042/0  BAE4T 17 

065/0  039/0  BAE5T 18 

064/0  038/0  BAE6T 19 

062/0  036/0  BAE7T 20 

062/0  036/0  BAE8T 21 

076/0  052/0  BAP2T 22 

071/0  046/0  BAP3T 23 

068/0  043/0  BAP4T 24 

066/0  040/0  BAP5T 25 

065/0  039/0  BAP6T 26 

064/0  038/0  BAP7T 27 

063/0  036/0  BAP8T 28 
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ٞبدسحبِتوبتیٛ٘ی)ثشحؼتBRnTٞبnTٚ(ٔمبدیشٔتٛػيپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذدس5-3)خذَٚ
آٍ٘ؼتشْٚ(

 



 ̅       ̅      Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

000/0015/02T(+)1 

014/0006/0-3T(+)2 

020/0001/0-4T(+)3 

025/0002/05T(+)4 

028/0005/06T(+)5 

031/0007/07T(+) 6 

034/0009/08T(+)7 

000/0016/0-BAM2T(+)8 

011/0008/0-BAM3T(+)9 

018/0003/0-BAM4T(+)10 

022/0000/0BAM5T(+)11 

026/0003/0BAM6T(+)12 

029/0005/0BAM7T(+)13 

032/0008/0BAM8T(+)14 

000/0017/0-BAE2T(+)15 

010/0009/0-BAE3T(+)16 

017/0004/0-BAE4T(+)17 

021/0001/0-BAE5T(+)18 

026/0003/0BAE6T(+)19 

028/0004/0BAE7T(+)20 

032/0008/0BAE8T(+)21 

003/0014/0-BAP2T(+)22 

010/0009/0-BAP3T(+)23 

017/0003/0-BAP4T(+)24 

022/0000/0BAP5T(+)25 

026/0004/0BAP6T(+)26 

029/0006/0BAP7T(+)27 

032/0008/0BAP8T(+)28 

 

4ٝ-3ٞتتبیختتذَٚ)ثتتبتٛختتٝثتتٝدادٜ ایثتتشای(،ٔمتتبدیشپتتبسأتشتٙتتبٚةپیٛ٘تتذدسٖٚحّمتت

یاِیٍتتٛٔشیثتتبٔحؼٛػتتیپتتغاصثؼتتتٝؿتتذٖا٘تٟتتبیص٘دیتتشٜٞتتبیخٙثتتی،تغییتتشاِیٍٛتیتتٛفٗ
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ٔشٚتشؿبُٔدیٞبیاِیٍٛٔشیوٛچهدٞٙذ.فميدسص٘دیشٜٞبیآِىیُآٔیٗاصخٛد٘ـبٖٕ٘یٌشٜٚ

ٞتبیٔتٙتبظشٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗدساِیٍٛتیٛفٗ     ̅ ٔش،ٔمبدیشتشی

ٝثذٖٚاػتخلافوبٞؾیبفت ٗٝاػت.أبٔمبدیشپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘تذثتیٗحّمت ٞتبیایدساِیٍٛتیتٛف

سػذوٝثؼتتٗا٘تٟتبیدٞٙذ.ثٝ٘ظشٔیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗسفتبسیوبٞـیسااصخٛد٘ـبٖٔی

ایساثیـتتشتحتتوشثٗثیٗحّمٝ-ٞبیآِىیُآٔیٗ،پیٛ٘ذٞبیوشثٗیاِیٍٛٔشیتٛػيٌشٜٚص٘دیشٜ

یاِیٍتٛٔشیدٞذوٝافضایؾًَٛص٘دیشٜ(٘ـبٖٔی4-3چٙیٗ٘تبیحخذَٚ)دادٜاػت.ٞٓتبثیشلشاس

ٌشثٟجٛدخٛافٔشثٛىثتٝثًٝٛس٘ؼجیٔٛختوبٞؾٔمبدیشپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذؿذٜاػتوٝثیبٖ

ثتشایثبؿذ.سفتبسپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝٔیسػب٘بییدسپّیٕشٞبیحبكُاصاِیٍٛتیٛفٗ

یاِیٍٛٔشیثبآِىیُآٔیٗ،دٞذوٝثؼتٗص٘دیشٜ(٘ـبٖٔی5-3ٞبیوبتیٛ٘یدسخذَٚ)اِیٍٛتیٛفٗ

ثبػثوبٞؾٔمبدیشپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذؿذٜاػت.ایٗثذأٖؼٙبػتتوتًٝتَٛپیٛ٘تذٞبییٍب٘تٝٚ

وتبتیٛ٘یثتٝٞتٓٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗدسحبِتتدساِیٍٛتیٛفπٗدٌٚب٘ٝدسػیؼتٓٔضدٚج

 ٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ،ٔتضدٚجؿتذٖثٟتتشیاصختٛد٘ـتبٖتشاػت.ثٙبثشایٗ،ِٔٛىَٛ٘ضدیه

ٞبیٔتیُآٔیٗ،اتیُآٔتیٗٚایثیٗاػتخلافدٞذوٝتفبٚتلبثُٔلاحظٝدٞٙذ.٘تبیح٘ـبٖٔیٔی

ؿٛد.اِیٍٛٔشیثّٙذتشٔـبٞذٜٕ٘یٞبیپشٚپیُآٔیٗدسوبٞؾپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذ،ثٝٚیظٜدسص٘دیشٜ

دسآٖ     ̅ تشاصٔمتذاسثشایٞشیهاصاِیٍٛٔشٞبوٛچه     ̅ ٌشددوٝٔمذاسچٙیٗٔـبٞذٜٔیٞٓ

ٝسأیاِیٍٛٔشاػتوٝػّتآٖ ٓتٛاٖثٝآسٚٔبتیؼتیتٝختٛدحّمت چٙتیٗخبكتیتٞتبیتیتٛفٗٚٞت

HOMOٞبیاٚسثیتبَ
1ٚ2LUMOٞبیثؼذیثٝثشسػیآٖخٛاٞیٓپشداخت.٘ؼجتدادوٝدسثخؾ

ٞتب،ا٘تظتبسثٟجتٛددسػتبختبسٚختٛافدسحبِتوبتیٛ٘ی،ثبتٛخٝثٝاثشتمٛیتدساِیٍٛتیٛفٗ

ٞبیاِىتشٚ٘یٚخٛدداسد.اصایٗسٚ،وبٞؾدسپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذدسحبِتوبتیٛ٘ی٘ؼجتثِٝٔٛىَٛ

                                                 
1-Highest Occupied Molecular Orbital 

2-Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
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یغیشٔؼتمشؿذٖثٟتشثبسدسًَٛص٘دیتشبٖدٞٙذٌٜشددوٝ٘ـٔتٙبظشدسحبِتخٙثیٔـبٞذٜٔی

ثبؿذ.اِیٍٛٔشیٚدس٘تیدٝ،ثٟجٛدخبكیتسػب٘بییاِیٍٛٔشٞبیٔٛسد٘ظشپغاصتمٛیتٔی

هشیتویٙٛئیذی  3-2-3

ٞبیٔتٛسدٌٔبِؼتٝ،وشثٗدساِیٍٛتیٛفٗ-پبسأتشدیٍشٔشتجيثبػیؼتٓٔضدٚجپیٛ٘ذٞبیوشثٗ

:]26[ٌشددوٝثٝكٛستصیشتؼشی ٔیثبؿذ،ٔیFnهشیتویٙٛئیذی،

(3-3)



   
 ̅       

 ̅       
 

ٔتٛػيًَٛ       ̅ یٔضدٚجٚوشثٗدسص٘دیشٜ-ًَٛپیٛ٘ذٞبییٍب٘ٝوشثٗٔتٛػي       ̅ وٝ

ٔحبػجٝؿذٜثٝػتذدFnثبؿذ.ٞشٔیضاٖهشیتیٔضدٚجٔیوشثٗدسص٘دیشٜ-پیٛ٘ذٞبیدٌٚب٘ٝوشثٗ

ٞتبیخٙثتی،وتبتیٛ٘یٚثشایحبِتتFnٌیشد.ٔمبدیشتشثبؿذٔضدٚجؿذٖثٟتشكٛستٔییه٘ضدیه

َ       ̅ ٚ       ̅ (ٌضاسؽؿتذٜاػتتٚٔمتبدیش6-3)آ٘یٛ٘یدسخذَٚ (پیٛػتت1)دسختذٚ

ثبؿذ.ٔٛخٛدٔی

ٞبیثؼتٝؿذٜثتبآِىیتُآٔتیٗدساِیٍٛتیٛفFnٗدٞذوٝهشیت(٘ـبٖٔی6-3٘تبیحخذَٚ)

ثبؿذأبثبافضایؾًَٛص٘دیشاِیٍٛٔشیتغییشچٙتذا٘یتشٔیٞبیٔتٙبظشوٛچه٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

ٞبیثؼتٝدساِیٍٛتیٛفٗ       ̅ تش،ٔمبدیشیوٛتبٜوٙذ.ثٝػجبستدیٍشدساِیٍٛٔشٞبیثبص٘دیشٜٕ٘ی

       ̅ تتشٚٔمتبدیشٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟبییوٛچتهآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗؿذٜثب

ٗدٞٙذٜوٝایٗٔٛهٛع٘ـبٖ ٌشددتشٔیثضسي ثبؿتذ.دسٞتبٔتییٔضدٚجؿذٖثٟتتشایتٗاِیٍٛتیتٛف

ٞبیآ٘یٛ٘ی٘یضٔب٘ٙذحبِتخٙثی،هشیتویٙٛئیذیتغییشٔحؼٛػیاصخٛد٘ـتبٖ٘تذادٜاِیٍٛتیٛفٗ

ٗاػتٚفميدساِیٍٛتیٛفٗ ٞتبیٞبیثؼتٝؿذٜثبٔتیُآٔیٗ،ٔمذاسایٗپبسأتش٘ؼجتثٝاِیٍٛتیتٛف

ؿٛدٚٔمتذاسدیذٜٔیFnٞبیوبتیٛ٘ی٘یضوبٞؾدسهشیتٔتٙبظشوبٞؾیبفتٝاػت.دساِیٍٛتیٛفٗ

سأتشٞبیتٙتبٚةتشاػت.٘تبیححبكُاصثشسػیهشیتویٙٛئیذیثب٘تبیحثشسػیپبآٖثٝیه٘ضدیه
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ٞتبیثؼتتٝپیٛ٘ذٌٔبثمتداؿتٝٚٞشدٚیایٗپبسأتشٞب٘ـبٖاصثٟجٛدػیؼتٓٔضدٚجدساِیٍٛتیٛفٗ

ؿذٜثبآِىیُآٔیٗثٝٚیظٜدسحبِتوبتیٛ٘یداسد.لاصْثتٝروتشاػتتٔىتب٘یضْپّیٕشیضاػتیٖٛایتٗ

افٔـتمبتوبتیٛ٘یٔٙدشثٝٚپبیذاسیٚثٟجٛدخٛ]29،30[تشویجبتؿبُٔٔحلٛلاتوبتیٛ٘یاػت

ٞبداسدٛافپّیٕشٞبیحبكُاصآٖثٟجٛدخ

،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یخٙثیٞبیٞبدسحبِتBRnTٞبnTٚثشای، Fnویٙٛئیذی،هشیت(ٔمبدیش6-3)خذَٚ


Fn (radical anion) Fn (radical cation) Fn (neutral form) Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

007/1993/0044/12T 1 

012/1001/1041/13T 2 

014/1006/1039/14T 3 

016/1009/1038/15T 4 

017/1011/1037/16T 5 

018/1013/1036/17T 6 

019/1014/1036/18T 7 

005/1992/0043/1BAM2T 8 

010/1000/1040/1BAM3T 9 

013/1004/1038/1BAM4T 10 

015/1007/1037/1BAM5T 11 

016/1010/1036/1BAM6T 12 

018/1012/1036/1BAM7T 13 

019/1014/1035/1BAM8T 14 

007/1992/0042/1BAE2T 15 

012/1999/0040/1BAE3T 16 

014/1004/1039/1BAE4T 17 

016/1006/1037/1BAE5T 18 

017/1010/1036/1BAE6T 19 

018/0011/1035/1BAE7T 20 

019/1014/1034/1BAE8T 21 

008/1994/0044/1BAP2T 22 

012/1999/0041/1BAP3T 23 

014/1004/1039/1BAP4T 24 

016/1007/1037/1BAP5T 25 

017/1010/1037/1BAP6T 26 

019/1012/1036/1BAP7T 27 

020/1014/1036/1BAP8T 28 
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ًَٛپیٛ٘ذٞبیػیؼتٓٔضدٚج  3-2-4

اِیٍٛٔشٞبیٔٛسدٌٔبِؼتٝٚ٘یتضیثبتٛخٝثٝإٞیتػبختبسًَٚٛػیؼتٓٔضدٚجدسص٘دیشٜ

ٝ-ٞب،ًَٛپیٛ٘ذوشثٗسػب٘بییاِىتشیىیپّیٕشٞبیتـىیُؿذٜاصآٖ یایتٗوتشثٗدسػتبختبسثٟیٙت

ٔٛسدثشسػیلشاسٌشفتت.دستٕتبْٔتٛاسد،ًتَٛپیٛ٘تذ**B3LYP/6-31Gدسػٌح٘ظشیتشویجبت

 یاِیٍٛٔشیٔٛسدٔمبیؼتٝلتشاسٌشفتتوتٝخٟتتػتِٟٛت،فمتي٘تتبیحوشثٗدسیهص٘دیشٜ-وشثٗ

(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.ػبیش٘تبیححبكُثٝكٛستتشػتیٕی3-3ٔشٚاوتبٔشدسؿىُ)ٞبیتشیٌٛ٘ٝ

3ٝ-3ًٛسوتٝاصؿتىُ)تآٔذٜاػت.ٕٞبٖ(پیٛػ5(تب)1ٞبی)دسؿىُ ٞتبی(ٔـتخقاػتتلّت

تشٔشثتٛىثتًٝتَٛٞبیوٛتبٜای،لّٝیثیٗحّمٝوشثٗیٍب٘ٝ-ثّٙذتش،ٔشثٛىثًَٝٛپیٛ٘ذٞبیوشثٗ

دسوشثٗدٌٚب٘ٝ-ٞبٔشثٛىثًَٝٛپیٛ٘ذٞبیوشثٗایٚدسٜیدسٖٚحّمٝوشثٗیٍب٘ٝ-پیٛ٘ذٞبیوشثٗ

ثبؿذ.ٍٛٔشٞبیٔٛسدثشسػیٔیًَٛػیؼتٓٔضدٚجاِی

یاِیٍتٛٔشیٞبیخٙثتیپتغاصثؼتتٗا٘تٟتبیص٘دیتشٜدٞذوٝدساِیٍٛتیٛفٗ٘تبیح٘ـبٖٔی

ٞبیثتذٖٚاػتتخلافا٘تٟتبیی،ٔمتبدیشًتَٛپیٛ٘تذٞبیٞبیآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٌٝٛ٘ٝتٛػيٌشٜٚ

ٛوتتتشثٗدٌٚب٘تتتٝدسدٚا٘تٟتتتبیص٘دیتتتشٜ-وتتتشثٗ ٘تتتذٞبییاِیٍتتتٛٔشیافتتتضایؾًٚتتتَٛپی

ایدسػتبیشایثًٝٛس٘ؼجیوبٞؾیبفتٝاػت،أبتغییشلبثُٔلاحظٝیثیٗحّمٝوشثٗیٍب٘ٝ-وشثٗ

ٗ ٖوتتشثٗٔـتتبٞذٜٕ٘تتی-ًتتَٛپیٛ٘تتذٞبیوتتشث (ٔلاحظتت3ٝ-3ًتتٛسوتتٝاصؿتتىُ)ؿتتٛد.ٕٞتتب

ؿتٛیٓتفتبٚتثتیٗؿٛد،ٞشچٝثٝػٕتپیٛ٘ذٞبیٔیب٘یدسًَٛیهػیؼتٓٔضدٚج٘ضدیهٔتیٔی

ٞبثتبآِىیتُآٔتیٗ٘ؼتجتثتٝیاِیٍٛتیٛفٗوشثٗپغاصثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜ-یٛ٘ذٞبیوشثًَٗٛپ

ٓاِیٍٛتیتتٛفٗ ؿتتٛد.ػّتتتایتتٗوتتبٞؾتفتتبٚتساتتتشٔتتیٞتتبیثتتذٖٚاػتتتخلافا٘تٟتتبییوتت

یاِیٍٛٔشی٘ؼجتدادوٝٞبیآِىیُآٔیٗدسدٚا٘تٟبیص٘دیشٜدٞٙذٌیٌشٜٚتٛاٖثٝاثشاِىتشٖٚٔی

ٌشدد.ثٕٝٞیٗدِیتُتغییتشاتًتَٛپیٛ٘تذدسیؾاثشاِىتشٚ٘یسٚیپیٛ٘ذٞبیا٘تٟبییٔیثبػثافضا

ثبؿتٙذ،تتشٔتیٞبیآِىیُآٔیٗ٘ضدیهیاِیٍٛٔشیوٝثٌٝشٜٚٞبیتیٛفٗاثتذاٚا٘تٟبیص٘دیشٜحّمٝ
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ٗسػذوٌٝشٜٚتشاػت.ثٝ٘ظشٔیٔحؼٛع ٝ-ٞبیآِىیُآٔیٗ،پیٛ٘ذٞبیوتشث ساایوتشثٗثتیٗحّمت

دٞٙذوٝایٗٔٛهٛعثب٘تبیححبكُاصثشسػیپبسأتشتٙبٚةپیٛ٘ذدستٛافتكثیـتشتحتتبثیشلشاسٔی

یاِیٍٛٔشٞتبٟٚ٘بیتتبًتـتىیُتتشؿتذٖا٘تذاصٌٜشددثبثتضسيثیٙیٔیثبؿذ.ثٝػجبستدیٍش،پیؾٔی

ٚخبكیتٔضدٚجػیؼتتٓتشؿذٜثٝیىذیٍش٘ضدیهC-CٚC=Cیًَٛپیٛ٘ذپّیٕشٞب،ٔمبدیشا٘ذاصٜ

ص٘دیشٞبیپّیٕشیافضایؾیبثذ.
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3-3 ّاتشسسی خصَصیات الکتشًٍی الیگَتیَفي   

ٞبیپیـب٘یاٚسثیتبَ  3-3-1

1٘تٛاس دٚ ٞبیِٔٛىتِٛیاٚسثیتبَ تـىیُ ٚ اتٕی ٞبیاٚسثیتبَ تذاخُ اثش ثشٞب،ِٔٛىَٛ یٕٞٝ دس
 

 حبكتُظشفیتت.٘تٛاس]31[ٌٛیٙتذٔی3ٞذایت ٘ٛاس 2ٚظشفیت ٘ٛاس ٞبآٖ ثٝ وٝ آیذ،ٔی ٚخٛد ثٝ ا٘شطی

ٞؼتتٙذ.٘ـتذٜ پتش ٞتبیاٚسثیتبَ تذاخُ حبكُ ٞذایت ٘ٛاس ٚ ؿذٜ پش ٞبیاٚسثیتبَ تذاخُ پٛؿب٘ییبٞٓ

ثش٘ذیىیاص٘بْٔی(Δ)4یا٘شطؿىبف،وٝاصآٖثٝػٙٛاٖٞذایت ٘ٛاس ٚ ظشفیت ٘ٛاس ثیٗا٘شطی ختلافا

ثٝػجبستدیٍتش،ا٘تمتبَاِىتتشٖٚاص.]31[ثبؿذتشیٗخلٛكیبتسػب٘بییدسپّیٕشٞبیٞبدیٔیٟٔٓ

HOMOٗ،ثیتبَِٔٛىِٛیاؿغبَؿتذٜثبلاتشیٗاٚس ،تتشیٗاٚسثیتتبَِٔٛىتِٛیاؿتغبَ٘ـتذٜ،ثتٝپتبیی

LUMO،ؿتىبفثشسػتی.اصایتٗسٚ،وٙذ٘مؾٟٕٔیسادسسػب٘بییاِیٍٛٔشٞبیٔٛسدثشسػیایفبٔی

ؿتذخبثتٝتتشثبصیشاٞشا٘ذاصٜایٗؿىبفوٛچهسددسٌٔبِؼٝپّیٕشٞبیسػب٘بإٞیتخبكیداا٘شطی

 .ٔمتبدیشا٘تشطییبثتذ٘تیدتٝٔیتضاٖسػتب٘بییافتضایؾٔتیتتشثتٛدٜٚدسخبییاِىتشٖٚدسآٖساحتت

ٞتب،ؿتىبفا٘تشطی،ثتشایٚاختلافا٘شطیثیٗایٗاٚسثیتبHOMOٚLUMOَٞبیپیـب٘یاٚسثیتبَ

(ٌضاسؽدادٜؿذ9ٜ-3(ٚ)8-3(،)7-3ٞبی)دسخذَٚٞبیخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یثٝتشتیتحبِت

اػت.

دٞذوٝپغاصثؼتٗا٘تٟتبیٞبیپیـب٘ی٘ـبٖٔی٘تبیححبكُاصثشسػیػٌحا٘شطیاٚسثیتبَ

َٞبیآِىیُآٔیٗدسحبِتٞبثبٌشٜٚاِیٍٛتیٛفٗ ٞتبیٞتبیخٙثتیٚوتبتیٛ٘ی،ػتٌحا٘تشطیاٚسثیتتب

HOMOٚLUMOٗٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟبییثٝكتٛستغیشٔتمتبسٖافتضایؾ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛف

ٌیشدٚدس٘تیدٝثیـتشتحتتبثیشلشاسٔیHOMOٞبییبثذ.ثٝایٗٔؼٙبوٝػٌحا٘شطیاٚسثیتبَٔی

Δیاِیٍٛٔشی٘یضؿىبفا٘تشطیوتبٞؾیبفتتٝ،وتٝچٙیٗثبافضایؾًَٛص٘دیشٜیبثذ.ٞٓوبٞؾٔی

                                                 
1-Energy Band 

2-Valance Band 

3-Conduction Band 

4-Energy Gap 
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َثبؿذ.دساِیٍٛتیٛفٗٔیٌشثٟجٛدخبكیتسػب٘بییثیبٖ ٞتبیٞتبیآ٘یتٛ٘ی٘یتضػتٌحا٘تشطیاٚسثیتتب

HOMOٚLUMOٔتشٚتتشأتشٔتش،تتشیپغاصثؼتٝؿذٖا٘تٟبیص٘دیشٜثبآِىیتُآٔتیٗدسدی 

َثٝ ٞتب٘یتضكٛستغیشٔتمبسٖوبٞؾٚدسػبیشاِیٍٛٔشٞبافضایؾیبفتٝاػت.ثٙبثشایٗ،دسایتِٗٔٛىتٛ

یاِیٍتٛٔشیدٞذ.ثٝایٗتشتیتثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜیسااصخٛد٘ـبٖٔیؿىبفا٘شطیسٚ٘ذیوبٞـ

ؿٛدوٝثتٝسٚؽآ٘یتٛ٘یٞبیآِىیُآٔیٗثبػثثٟجٛدخبكیتسػب٘بییدسپّیٕشٞبییٔیتٛػيٌشٜٚ

(.nؿٛ٘ذ)٘ٛعتمٛیتٔی
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ٞبBRnTٞبnTٚ،ثشایΔٌٚبفا٘شطی،HOMOٚLUMOٞبیٔمبدیشػٌحا٘شطیاٚسثیتبَ(7-3)خذَٚ

دسحبِتخٙثی)ثشحؼتاِىتشِٖٚٚت(


ΔLUMOHOMO Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

35/420/1-55/5-2T 1 

56/364/1-20/5-3T 2 

13/389/1-02/5-4T 3 

85/205/2-90/4-5T 4 

67/216/2-83/4-6T 5 

58/222/2-80/4-7T 6 

49/227/2-77/4-8T 7 

11/402/1-13/5-BAM2T 8 

43/348/1-91/4-BAM3T 9 

05/375/1-80/4-BAM4T 10 

81/293/1-74/4-BAM5T 11 

66/204/2-70/4-BAM6T 12 

52/215/2-67/4-BAM7T 13 

47/220/2-67/4-BAM8T 14 

14/408/1-22/5-BAE2T 15 

46/350/1-96/4-BAE3T 16 

06/377/1-83/4-BAE4T 17 

78/298/1-77/4-BAE5T 18 

66/207/2-73/4-BAE6T 19 

49/208/2-56/4-BAE7T 20 

45/213/2-58/4-BAE8T 21 

17/400/1-16/5-BAP2T 22 

44/348/1-92/4-BAP3T 23 

06/375/1-81/4-BAP4T 24 

81/285/1-67/4-BAP5T 25 

67/204/2-71/4-BAP6T 26 

54/208/2-63/4-BAP7T 27 

47/220/2-67/4-BAP8T 28 

 

 



42 

 

 

ٞبBRnTٞبnTٚ،ثشایΔٌٚبفا٘شطی،HOMOٚLUMOٞبی(ٔمبدیشػٌحا٘شطیاٚسثیتب8َ-3)خذَٚ

 وبتیٛ٘ی)ثشحؼتاِىتشِٖٚٚت(دسحبِت


ΔLUMOHOMO Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

90/362/6-52/10-2T(+)1 

12/313/6-25/9-3T(+)2 

71/278/5-50/8-4T(+)3 

46/252/5-98/7-5T(+)4 

30/230/5-61/7-6T(+)5 

19/212/5-32/7-7T(+) 6 

46/297/4-44/7-8T(+)7 

66/388/5-54/9-BAM2T(+)8 

00/364/5-64/8-BAM3T(+)9 

64/231/5-95/7-BAM4T(+)10 

41/215/5-56/7-BAM5T(+)11 

26/200/5-27/7-BAM6T(+)12 

16/287/4-04/7-BAM7T(+)13 

10/275/4-85/6-BAM8T(+)14 

39/377/5-16/9-BAE2T(+)15 

96/266/5-62/8-BAE3T(+)16 

62/245/5-07/8-BAE4T(+)17 

40/209/5-49/7-BAE5T(+)18 

26/210/5-36/7-BAE6T(+)19 

16/282/4-97/6-BAE7T(+)20 

10/282/4-92/6-BAE8T(+)21 

22/359/5-82/8-BAP2T(+)22 

77/251/5-28/8-BAP3T(+)23 

61/229/5-90/7-BAP4T(+)24 

40/213/5-53/7-BAP5T(+)25 

26/207/5-34/7-BAP6T(+)26 

16/286/4-02/7-BAP7T(+)27 

09/278/4-87/6-BAP8T(+)28 
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ٞبBRnTٞبnTٚ،ثشایΔٌٚبفا٘شطی،HOMOٚLUMOٞبی(ٔمبدیشػٌحا٘شطیاٚسثیتب9َ-3)خذَٚ

 آ٘یٛ٘ی)ثشحؼتاِىتشِٖٚٚت(دسحبِت

 


ΔLUMOHOMO Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

92/283/492/12T(-)1 

16/211/396/03T(-)2 

70/107/236/04T(-)3 

39/135/104/0-5T(-)4 

16/183/033/0-6T(-)5 

98/043/055/0-7T(-)6 

83/011/072/0-8T(-)7 

81/226/445/1BAM2T(-)8 

08/288/280/0BAM3T(-)9 

65/199/133/0BAM4T(-)10 

36/133/103/0-BAM5T(-)11 

14/184/030/0-BAM6T(-)12 

97/046/051/0-BAM7T(-)13 

83/015/068/0-BAM8T(-)14 

80/254/474/1BAE2T(-)15 

12/299/287/0BAE3T(-)16 

68/102/234/0BAE4T(-)17 

37/132/105/0-BAE5T(-)18 

16/189/027/0-BAE6T(-)19 

98/049/049/0-BAE7T(-)20 

83/013/070/0-BAE8T(-)21 

55/229/474/1BAP2T(-)22 

13/213/300/1BAP3T(-)23 

68/105/236/0BAP4T(-)24 

39/137/102/0-BAP5T(-)25 

16/186/030/0-BAP6T(-)26 

00/154/046/0-BAP7T(-)27 

85/022/063/0-BAP8T(-)28 
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4َ-3ثتتبتٛختتٝثتتٝؿتتىُ) ٔـتتخقHOMOٚLUMOٞتتبی(ٚثشسػتتیؿتتىُاٚسثیتتتب

ٞبیهذپیٛ٘ذیٞبیاٚسثیتبَوٙؾاصثشHOMOٓٞٞبیؿٛدوٝثشایاِیٍٛٔشٞبیخٙثی،اٚسثیتبَٔی

ٞتتتبتـتتتىیُؿتتتذٜاػتتتت.ثٙتتتبثشایٗثتتتشاػتتتبعٞتتتبیٔتلتتتُثتتتٝٞتتتٓدسحّمتتتٝثتتتیٗاتتتتٓ

ٓؿٕبسٜ 2ٓ-3ٞتبدسؿتىُ)ٌزاسیاتت  ،C4-C6،C9-C11،C14-C16اٚسثیتتبِیپیٛ٘تذٞبیوتٙؾ(،ثتشٞ

C19-C21،C24-C26،C29-C31،C34-C36،CR1-CTٚCR2-CTٝیهذپیٛ٘ذیٞؼتٙذ.اصداسایٔـخل

ٞتبتٛػيدٚاِىتشٖٚاؿغبَؿذٜاػتثٙبثشایٗصٚایبیچشخـیثیٗحّمHOMOٝخبوٝاٚسثیتبَآٖ

ختبسجHOMOدساِیٍٛٔشٞبیخٙثیثضسياػت.دساِیٍٛٔشٞبیوبتیٛ٘ییتهاِىتتشٖٚاصاٚسثیتتبَ

ٞبیوبتیٛ٘یثٝحبِتتؿٛد.دس٘تیدٝػبختبساِیٍٛٔشتشٔییاِىتشٚ٘یهؼی وٙؾدافؼٝؿذٜٚثشٞٓ

.]32[تتشاػٔؼٌح٘ضدیه

ٞبیپیـب٘یٔشثٛىثٝاِیٍٛٔشٞبیٔٛسدٌٔبِؼتٝ،ثتٝدػتتآٔتذٜ.أتبٞبیاٚسثیتبَوّیٝؿىُ

ٔتشٚاوتتبٔشدسٞبیتتشیٔشثٛىثHOMOٚLUMOٌٝ٘ٛٝٞبیخٟتػِٟٛتتٟٙبٕ٘بیؾاٚسثیتبَ

ػتت(پی12ٛ(تتب)6ٞبیخٙثیدسؿتىُ)(آٚسدٜؿذٜاػتٚ٘تبیحٔشثٛىثٝػبیش4ٌٝ٘ٛ-3ؿىُ)

ٞتبیثتٝٞتٓپیٛػتتٝ٘بؿتیاصاصاتLUMOٓٞبی(،اٚسثیتب4َ-3ثبؿذ.ثبتٛخٝثٝؿىُ)ٔٛخٛدٔی

ٓوٙؾپیٛ٘ذیثیٗاٚسثیتبَثشٞٓ ٝٞبیاتت ٞتبتـتىیُؿتذٜاػتت.دسٞتبیٔتلتُثتٝٞتٓدسحّمت

یؿتٛد.ثٙتبثشایٗفتبصاٚسثیتتبَثتشأتیLUMOاِیٍٛٔشٞبیآ٘یٛ٘ی،اِىتتشٖٚاهتبفیٚاسداٚسثیتتبَ

فبصٚداسایخبكیتپیٛ٘ذیاػت،اصایٗسٚػبختبسآ٘یٖٛ٘یضثٝدسٔٛلؼیتاتلبC-Cَٓٞپیٛ٘ذٞبی

ٝ.ٞٓ]32[حبِتٔؼٌح٘ضدیهاػت ٗچٙتیًٗتَٛپیٛ٘تذٞبیثتیٗحّمت  تیتٛفٗٚآِىیتُ-ایتیتٛف

شٖٚاصتیٛفٗدسحبِتوبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یوبٞؾیبفتٝاػت.ثشایحبِتوبتیٛ٘یوبٞؾیهاِىت-آٔیٗ

ؿٛد.وبٞؾًَٛپیٛ٘ذدساِیٍٛٔشٞتبیآ٘یتٛ٘یٞبیهذپیٛ٘ذیثبػثوبٞؾًَٛپیٛ٘ذٔیاٚسثیتبَ

 وتٝداسایخبكتیتپیٛ٘تذیاػتتLUMOثٝایٗػّتاػتوٝاِىتشٖٚاهبفٝؿذٜ،ٚاسداٚسثیتتبَ

ٚٚخٛداِىتشٖٚٞبیهذپیٛ٘ذیثبػثایدبد٘بپبیذاسیٌشدد.ثًٝٛسوّیٚخٛداِىتشٖٚدساٚسثیتبَٔی

ٌتشدد.ثتٕٝٞتیٗدِیتُدسٞبیپیٛ٘ذیثبػتثایدتبدپبیتذاسیدسػتبختبسِٔٛىتَٛٔتیدساٚسثیتبَ
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،خٟتسػتیذLUMOٖٚخبِیثٛدٖاٚسثیتبHOMOَاِیٍٛٔشٞبیخٙثیثٝدِیُپشثٛدٖاٚسثیتبَ

               تشاػت.ایثضسيثٝپبیذاسیثیـتش،صٚایبیپیچـیًَٚٛپیٛ٘ذٞبیثیٗحّمٝ

 

      

HOMO  

LUMO

 )الف(     

HOMO

LUMO

 )ب(

افضاسػبصیؿذٜتٛػي٘شْ)ؿجی8Tٝ،)ة(:اوتبٔش3Tٔش)اِ (:تشیٞبیپیـب٘یدس(تلٛیشاٚسثیتب4َ-3)ؿىُ

 ٌٛػیٗ(
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ٞباِیٍٛتیٛفUV-Visًٗی   3-3-2

ٞتبیٔتٛسدٌٔبِؼتٝ،یِٔٛىَٛٞبیثشاٍ٘یختٝا٘تمبلاتاِىتشٚ٘یٚثشسػیحبِتثٝٔٙظٛسدسن

ػبصیؿتذٜؿجیUV-Visٝثبؿذ.ا٘دبْایٗٔحبػجبتًی سٚؿیٔٛثشٔیTD-DFTا٘دبْٔحبػجبت

سادساختیتبسٔتب1ثشاٍ٘یختٝؿذٖٚدسپیآٖلذست٘ٛػبِٖٔٛىَٛٚاًلاػبتیاصلجیُثیـیٙٝا٘شطی

یاِیٍٛٔشٞبثتبسػتب٘بییاِىتتشٖٚٚحفتشٜدسٞبیثشاٍ٘یختٝدٞذ.لاصْثٝروشاػتوٝحبِتلشاسٔی

 LUMOثتHOMOٝوتٝٔشثتٛىثتٝا٘تمتبَاِىتتشٖٚاصاستجبىاػت.ثٝٚیظٜاِٚیٗحبِتثشاٍ٘یختٝ

.]32[ثبؿذٔی

ًٝی اِىتشٚ٘یِٔٛىَٛ ٝٞب،ؿبُٔا٘تمتبلاتاِىتتشٖٚلایت  سخUV-Visییٚالا٘تغ،دس٘بحیت

ثبؿتذ.ٔحبػتجبتثیٙیٔیلبثُپیؾTD-DFTدٞذ.ایًٗی ثٝكٛست٘ظشیثبا٘دبْٔحبػجبتٔی

ٝ**B3LYP/6-31GدسػتتٌحTD-DFTثتتباػتتتفبدٜاصسٚؽ  یاَٚثتتشایػتتٝحبِتتتثشاٍ٘یختتت

ٔشثٛىثٝپیهخزةٔبوضیٕٓ،ٔمبدیشا٘شطیختزة،λmaxٔمبدیش ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝا٘دبْؿذ.ِٔٛىَٛ

ٞتبیختزةٔتبوضیٕٓٞشیتهاص(ٚٔمتبدیشؿتذت٘ٛػتبٖپیتهEgتشیٗا٘شطیثشاٍ٘یختٍتی)پبییٗ

(12-3(ٚ)11-3(،)10-3ٞبیخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یتٛ٘یثتٝتشتیتتدسختذاَٚ)اِیٍٛٔشٞبدسحبِت

 آٚسدٜؿذٜاػت.







 

 

                                                 
1-Oscillator Strength 
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،Egٚتشیٗا٘شطیثشاٍ٘یختٍی،ٔمبدیشپبییٗٔشثٛىثٝپیهخزةٔبوضیٕٓ،λmax(ٔمبدیش10-3)خذَٚ

ٞبدسحبِتخٙثیBRnTٞبnTٚٞبیخزةٔبوضیٕٓثشایؿذت٘ٛػبٖپیه


Oscillator StrengthEg/eVmax/nmλOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

41/011/444/3012T 1 

80/035/386/3693T 2 

20/192/275/4244T 3 

58/162/266/4725T 4 

96/142/220/5116T 5 

31/231/276/5357T 6 

73/227/276/5548T 7 

59/086/339/321BAM2T 8 

99/021/337/386BAM3T 9 

38/183/271/438BAM4T 10 

76/157/258/482BAM5T 11 

12/240/283/516BAM6T 12 

48/225/238/551BAM7T 13 

80/218/290/568BAM8T 14 

63/088/333/319BAE2T 15 

03/123/329/384BAE3T 16 

42/183/228/438BAE4T 17 

80/154/239/487BAE5T 18 

16/240/244/516BAE6T 19 

52/222/285/557BAE7T 20 

83/217/215/572BAE8T 21 

65/090/352/317BAP2T 22 

06/121/392/385BAP3T 23 

45/183/282/438BAP4T 24 

83/157/288/482BAP5T 25 

18/240/202/516BAP6T 26 

52/227/264/546BAP7T 27 

86/218/234/569BAP8T 28 
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،ٚؿذتEgتشیٗا٘شطیثشاٍ٘یختٍی،ٔمبدیشپبییٗٔشثٛىثٝپیهخزةٔبوضیٕٓ،λmax(ٔمبدیش11-3)خذَٚ

 ٞبدسحبِتوبتیٛ٘یBRnTٞبnTٚٞبیخزةٔبوضیٕٓثشای٘ٛػبٖپیه


Oscillator StrengthEg/eVmax/nmλOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

00/081/174/6852T(+)1 

07/064/184/7533T(+)2 

15/031/134/9444T(+)3 

27/010/177/11305T(+)4 

43/094/088/13146T(+)5 

62/083/081/15007T(+) 6 

82/073/056/16928T(+)7 

04/037/149/904BAM2T(+)8 

12/047/171/844BAM3T(+)9 

21/024/132/1001BAM4T(+)10 

34/003/129/1198BAM5T(+)11 

52/089/079/1314BAM6T(+)12 

71/077/074/1602BAM7T(+)13 

92/068/040/1811BAM8T(+)14 

08/087/031/1431BAE2T(+)15 

05/003/182/1203BAE3T(+)16 

18/015/131/1079BAE4T(+)17 

35/003/146/1201BAE5T(+)18 

56/088/044/1403BAE6T(+)19 

73/078/044/1593BAE7T(+)20 

94/069/088/1790BAE8T(+)21 

14/071/027/1741BAP2T(+)22 

02/080/011/1557BAP3T(+)23 

27/013/184/1092BAP4T(+)24 

36/003/132/1204BAP5T(+)25 

54/089/059/1397BAP6T(+)26 

74/078/039/1598BAP7T(+)27 

95/069/002/1805BAP8T(+)28 
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،ٚؿذتEgتشیٗا٘شطیثشاٍ٘یختٍی،ٔمبدیشپبییٗٔشثٛىثٝپیهخزةٔبوضیٕٓ،λmax(ٔمبدیش12-3)خذَٚ

 ٞبدسحبِتآ٘یٛ٘یBRnTٞبnTٚٞبیخزةٔبوضیٕٓثشای٘ٛػبٖپیه


Oscillator StrengthEg/eVmax/nmλOligomer ٌٝ٘ٛٞب 

00/098/178/6242T(-)1 

09/050/129/8263T(-)2 

17/021/179/10214T(-)3 

28/003/133/12085T(-)4 

42/089/097/13906T(-)5 

59/079/080/15747T(-)6 

77/070/006/17648T(-)7 

00/089/168/656BAM2T(-)8 

13/045/165/852BAM3T(-)9 

22/019/188/1045BAM4T(-)10 

33/001/196/1231BAM5T(-)11 

48/088/020/1412BAM6T(-)12 

63/079/042/1572BAM7T(-)13 

82/070/032/1776BAM8T(-)14 

02/089/121/657BAE2T(-)15 

13/047/130/842BAE3T(-)16 

33/001/172/1226BAE4T(-)17 

33/001/172/1226BAE5T(-)18 

47/089/030/1399BAE6T(-)19 

64/078/049/1580BAE7T(-)20 

84/070/004/1779BAE8T(-)21 

01/091/133/650BAP2T(-)22 

13/048/118/839BAP3T(-)23 

22/019/157/1037BAP4T(-)24 

34/001/192/1223BAP5T(-)25 

48/088/058/1405BAP6T(-)26 

65/078/048/1582BAP7T(-)27 

84/070/095/1774BAP8T(-)28 
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(٘ـتتب12ٖ-3(تتتب)10-3ٞتتبی)یٔمتتبدیشختتٛافًیفتتیختتذَٚ٘تتتبیححبكتتُاصٔمبیؼتتٝ

ثؼتتٝٞتبیثشاٍ٘یختٍتیدساِیٍٛٔشٞتبیدٞذوٝدسٞشػٝحبِتخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘ی،ا٘شطیٔی

 ٞتبیثتذٖٚاػتتخلافوتبٞؾیبفتتٝاػتت.ثؼتتٗا٘تٟتبیؿذٜثبآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

ؿتتٛد.ٕ٘تتٛداسًیتت ختتبییلشٔتتضٔتتیٚخبثتتλmaxٝیاِیٍتتٛٔشیٔٛختتتافتتضایؾص٘دیتتشٜ

UV-Visٌٝ٘ٛ(ٕ٘بیؾدادٜؿذٜاػت.5-3ٔشٚٞپتبٔشدسؿىُ)ٞبیتشیؿجیٝػبصیؿذٜ٘یضثشای

(پیٛػتتتتتٔٛختتتتٛد15(تتتتب)13ٕ٘ٛداسٞتتتبیٔشثتتتتٛىثتتتٝػتتتتبیشاِیٍٛٔشٞتتتبدسؿتتتتىُ)

ٞؼتتٙذLUMOثتHOMOٝٞبیخزةوٝاػبػبًٔشثٛىثٝا٘تمبلاتثبؿٙذ.دستٕبْٔٛاسد،ا٘شطیٔی

ؿتٛد.ثتبافتضایؾت٘یضدیذٜٔتیٞبیخزة،افضایؾدسؿذتا٘تمبلایبثٙذ.ثبوبٞؾا٘شطیوبٞؾٔی

چٙتتتیٗسٚ٘تتتذوبٞـتتتیدسٚٞتتتλmaxٓیاِیٍتتتٛٔشیسٚ٘تتتذافضایـتتتیدسًتتتَٛص٘دیتتتشٜ

ٌشددوٝایٗٔٛهتٛع،٘تتبیححبكتُاصختٛافػتبختبسیدسخلتٛفٞبیخزةٔـبٞذٜٔیا٘شطی

سػب٘بییدسٌشثٟجٛدخبكیتوٙذٚثیبٖتشساتبییذٔیٔضدٚجدساِیٍٛٔشٞبیثضسي-πافضایؾػیؼتٓ

ٓٞبیپّیٕشیحبكُاصِٔٛىَٛص٘دیشٜ چٙتیٗٔمتبدیشا٘تشطیختزةثتشایٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝاػت.ٞت

اِیٍٛٔشٞبدسحبِتوبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘ی٘ؼجتثٝاِیٍٛٔشٞبیٔتٙبظشدسحبِتتخٙثتی،وتبٞؾداؿتتٝ

ٓاػتوٝ٘ـبٖاصثٟجٛدخبكیتسػب٘بییاِیٍٛٔشٞبپغاصتمٛیتٔی ٘تتبیحثشسػتیچٙتیٗثبؿتذ.ٞت

ٗؿجیٝػبصیؿذUV-Visٜٞبیًی  ٞتبییاِیٍٛٔشٞب،٘ـبٖاصوبٞؾؿىبفا٘تشطیدساِیٍٛتیتٛف

َثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗداسدوٝایٗ٘تبیحدستٛافكثب٘تبیحثشسػیا٘شطی HOMOٚٞتبیاٚسثیتتب

LUMOثبؿذ.اِیٍٛٔشٞبٔی
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3TٚBR3Tٚٔشتشیافضاسٌٛػیٗثشایػبصیؿذٜتٛػي٘شْؿجیUV/Visٝٞبی(ٕ٘بیؾًی 5-3)ؿىُ

7TٚBR7Tٞپتبٔش
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خٛاٞیٞبییٛ٘یضاػیٖٛٚاِىتشٖٚا٘شطی  3-3-3

ٔـخقؿذٜاػتوٝتضسیكاِىتشٖٚٚایدبدحفشٜدسپّیٕشٞبیسػتب٘بثبػتثثٟجتٛدػیؼتتٓ

ٞبیٔتٙبظشدسحبِتتخٙثتیتشؿذٖ٘ؼجتثِٝٔٛىَٛچٙیٗتٕبیُِٔٛىَٛثٝٔؼٌحπٓٞٚٔضدٚج

،ػتذا٘تشطیثتشای(EA)خٛاٞیٚاِىتشٖٚ (IP).دسایٗثخؾثبثشسػیپتب٘ؼیُیٛ٘ؾ]33[ؿٛدٔی

ٖتضسیتكحفتشٜ ٗٞتبٚاِىتتشٚ  ٌیتشد.پتب٘ؼتیُیتتٛ٘ؾٚٞتبٔتٛسدثشسػتیلتشاسٔتیٞتبدساِیٍٛتیتٛف

اِىتشٖٚ)ٚاسدوشدٖیبتضسیكاػتخشاجیبخبسجوشدٖیضاٖثبٔایخٛاٞیثًٝٛسلبثُٔلاحظٝاِىتشٖٚ

)خبسجوتشدٖیتباػتتخشاجاِىتشٖٚیكتضسیبٚٚاسدوشدpٖ٘ٛعٞبییٞبدیٕٝ٘یُتـىحفشٜ(ثشای

.]26[استجبىداسدn٘ٛعٞبییٞبدیٕٝ٘یُتـىحفشٜ(ثشای

 اِیٍٛٔش ٚ خٙثی اِیٍٛٔش ثیٗ اِىتشٚ٘ی ا٘شطی تفبٚت كٛست ثٝ یٖٛیٛ٘یضاػ ا٘شطیدسایٗتحمیك،

 آ٘یتٛ٘ی اِیٍتٛٔش ٚ خٙثی اِیٍٛٔش ثیٗ اِىتشٚ٘ی ا٘شطی تفبٚت كٛست ثٝ خٛاٞیاِىتشٖٚ ا٘شطیٚ وبتیٛ٘ی

ػت:ا ؿذٜٔحبػجٝ



(3-4)



                    :(IP) پتب٘ؼیُیٛ٘ؾ

خٛاٞیاِىتشٖٚ  (EA):             

ٞتبیثٝتشتیتٕ٘بدٔٛ٘ٛٔش،سادیىبَوبتیٖٛٚسادیىبَآ٘یٖٛٞؼتٙذ.ٔمبدیشا٘تشطی   ٚ    ،Mوٝ

(ٚٔمبدیشپتب٘ؼیُیٛ٘ؾ13-3ٞبیخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یدسخذَٚ)اِىتشٚ٘یاِیٍٛٔشٞبدسحبِت

(IP)ٖٚخٛاٞیٚاِىتش(EA)(ٌَٚضاسؽؿذٜاػت.14-3دسخذ)

(ػٌحا٘شطیاِىتشٚ٘یاِیٍٛٔشٞبدسحبِتوبتیٛ٘ی٘ؼجتث13ٝ-3ٞبیخذَٚ)ثبتٛخٝثٝدادٜ

یحبِتخٙثیٔمذاسیافضایؾیبفتٝٚ٘بپبیذاسؿذٜاػتوٝایٗ٘بپبیذاسیثتبافتضایؾًتَٛص٘دیتشٜ

ٞبثبآِىیتُآٔتیٗ٘یتضٔٛختتاِیٍٛتیٛفٗیچٙیٗثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜیبثذ.ٞٓاِیٍٛٔشیوبٞؾٔی

ٌشدد.دساِیٍٛٔشٞبیآ٘یٛ٘یػٌحا٘شطیاِىتشٚ٘یوبٞؾیبفتٝٚوبٞؾ٘بپبیذاسیاِیٍٛٔشوبتیٛ٘یٔی
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یاِیٍٛٔشیثیـتشؿذٜاػت.دسایتٗحبِتتپبیذاسؿذٜاػتوٝایٗپبیذاسیثبافضایؾًَٛص٘دیشٜ

ػيآِىیُآٔیٗثبػثافتضایؾپبیتذاسیاِیٍٛٔشٞتبیآ٘یتٛ٘ییاِیٍٛٔشیتٛ٘یضثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜ

ٗدٞذوٝثؼتٝؿذٖا٘تٟبیص٘دیتشٜ(٘ـبٖٔی14-3ٞبیخذَٚ)ٌشدیذٜاػت.دادٜ ٞتبیاِیٍٛتیتٛف

ؿٛدوٝایٗأتشثبػتثػتِٟٛتٞبیآِىیُآٔیٗٔٛختوبٞؾا٘شطیپتب٘ؼیُیٛ٘ؾٔیتٛػيٌشٜٚ

 دٞتذوتٝپتغاصثؼتتٗا٘تٟتبیختٛاٞی٘ـتبٖٔتییاِىتشٖٚٞبٌشدد.ثشسػیا٘شطیتضسیكحفشٜٔی

یاِیٍٛٔشییاِیٍٛٔشیثبآِىیُآٔیٗ،ایٗا٘شطیوبٞؾیبفتٝاػتأبثبفضایؾًَٛص٘دیشٜص٘دیشٜ

تٛاٖ٘تیدٌٝشفتتوتٝخٛاٞیسٚ٘ذافضایـیسااصخٛد٘ؼبٖدادٜاػت.ثًٝٛسوّیٔیا٘شطیاِىتشٖٚ

ٌشددٞبیآِىیُآٔیٗثبػثػِٟٛتتضسیكحفشٜٔیٞبتٛػيٌشِٜٚیٍٛتیٛفٗیاثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜ

ثبؿذ.ٔٛثشٔیpوٝدسثٟجٛدتمٛیت٘ٛع
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ٞبیخٙثی،وبتیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یٞبدسحبِتBRnTٞبnTٚٞبیاِىتشٚ٘ی(ٔمبدیشا٘شطی13-3)خذَٚ


EAnionic/HartreeECationic/HartreeENeutral/Hartree Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

81424/1104-56525/1104-82672/1104-2T 1 

65836/1656-40640/1656-64509/1656-3T 2 

49215/2208-23807/2208-46363/2208-4T 3 

32081/2760-06518/2760-28213/2760-5T 4 

14650/3312-88972/3311-10073/3312-6T 5 

97043/3863-71268/3863-91936/3863-7T 6 

79309/4415-53460/4415-73795/4415-8T 7 

15866/1294-91855/1293-157229/1294-BAM2T 8 

98807/1845-75241/1845-97597/1845-BAM3T 9 

82332/2379-58545/2397-79467/2397-BAM4T 10 

65174/2949-40973/2949-61325/2949-BAM5T 11 

47757/3501-23233/3501-43191/3501-BAM6T 12 

30161/4053-05388/4053-25046/4053-BAM7T 13 

12202/4605-87478/4604-06910/4605-BAM8T 14 

77706/1372-55149/1372-79269/1372-BAE2T 15 

62216/1924-38524/1294-60951/1924-BAE3T 16 

45544/2476-21350/2476-42821/2476-BAE4T 17 

28597/3028-04346/3028-24698/3028-BAE5T 18 

10494/3580-86169/3579-06562/3580-BAE6T 19 

92962/4131-68702/4131-88420/4131-BAE7T 20 

75827/4683-50343/4683-70290/4683-BAE8T 21 

40975/1451-18654/1451-42297/1451-BAP2T 22 

25018/2003-02171/2003-24158/2003-BAP3T 23 

08611/2555-85092/2554-06026/2555-BAP4T 24 

91479/3106-67499/3106-88045/3106-BAP5T 25 

74074/3658-49312/3658-69743/3658-BAP6T 26 

56447/4210-31902/4210-51774/4210-BAP7T 27 

38757/4762-13159/4762-33467/4762-BAP8T 28 
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ٞبBRnTٞبnTٚخٛاٞیٔحبػجٝؿذٜثشای(ٔمبدیشپتب٘ؼیُیٛ٘ؾٚاِىتش14ٖٚ-3)خذَٚ


EA/Hartree (eV)IP/Hartree (eV) Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

(34/0)01248/0(11/7)26147/02T 1 

(36/0-)01327/0-(49/6)23869/03T 2 

(78/0-)02852/0-(14/6)22556/04T 3 

(05/1-)03876/0-(90/5)21687/05T 4 

(25/1-)04588/0-(74/5)21090/06T 5 

(39/1-)05106/0-(62/5)20669/07T 6 

(50/1-)05514/0-(53/5)20335/08T 7 

(04/0-)00136/0-(50/6)23874/0BAM2T 8 

(33/0-)01210/0-(08/6)22356/0BAM3T 9 

(78/0-)02865/0-(69/5)20921/0BAM4T 10 

(05/1-)03849/0-(54/5)20352/0BAM5T 11 

(24/1-)04566/0-(43/5)19958/0BAM6T 12 

(39/1-)05115/0-(35/5)19658/0BAM7T 13 

(44/1-)05291/0-(29/5)19432/0BAM8T 14 

(43/0)01564/0-(56/6)24120/0BAE2T 15 

(38/0-)01382/0-(07/6)22309/0BAE3T 16 

(77/0-)02846/0-(81/5)21348/0BAE4T 17 

(92/0-)03374/0-(54/5)20352/0BAE5T 18 

(07/1-)03928/0-(55/5)20405/0BAE6T 19 

(24/1-)04542/0-(36/5)19717/0BAE7T 20 

(68/1-)06173/0-(43/5)19946/0BAE8T 21 

(36/0)01322/0-(43/6)23643/0BAP2T 22 

(23/0-)00860/0-(98/5)21987/0BAP3T 23 

(70/0-)02585/0-(70/5)20934/0BAP4T 24 

(13/1-)04144/0-(59/5)20546/0BAP5T 25 

(18/1-)04331/0-(56/5)20431/0BAP6T 26 

(27/1-)04673/0-(41/5)19872/0BAP7T 27 

(44/1-)05290/0-(53/5)20308/0BAP8T 28 
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ػشػتتضسیكحبُٔثبس  3-3-4

دسٖٚؿتىبفیاهتبفیاِىتشٚ٘تیٚاسدؿذٖػتٌٛحا٘تشطفشآیٙذتمٛیتدس٘یٕٝسػب٘بٞبثبػث

ایتٗ.ؿٛدٞباؿغبَتٛػياِىتشٖٚتٛا٘ذیدٔبٔیٌیاصخّٕٝٔحیيوٝثبتٛخٝثٝؿشاٌشددیٔی٘ٛاس

اؿغبَؿذٜتٛػيیتشاصا٘شطیٗ.ثبلاتشٌشددیٔسػب٘بیٕٝ،دسEF٘،1یتشاصفشٔییخبثبػثخبثٝٔٛهٛع

اِىتشٖٚثشاثشاػت.تشاصیٕیبییؿیُوٝثبپتب٘ؼیٙذٌٛیساتشاصفشٔیٗكفشوّٛیاِىتشٖٚدسدٔبیه

ٓیٞبحبُٔیكاػتوٝدسآٖتضسیا،ٔشثٛىثٝٔبدEiٜ،2یراتفشٔی  ثبسكٛستٍ٘شفتٝاػتتٚتتشاو

 دسیذثبیحبِتتشاصفشٔیٗاػت.دسایىؼبٖیتٞبدس٘ٛاسظشفثبتشاوٓحفشٜیتدس٘ٛاسٞذاٞباِىتشٖٚ

ٝٔشوضثبسٚخٛدداؿتٝثبؿذ.ِزایٞبتمبسٖتشاوٓحبُٔ،وٝحَٛآٖیشدلشاسثٍیا٘مٌٝ یٗثتیفبكتّ

.]6[اػتیتشاصفشٔیشیٔحُلشاسٌیت،ٚظشفیتثب٘ذٞذا دٚ

ٝ ٔب٘ٙتذ٘ذ)ؿٛ دادٜ لشاس یىذیٍش ثب تٕبع دس سػب٘ب٘یٕٝ یه ٚ فّض یه وٝ ٍٞٙبٔی ٝ دس آ٘چت  دٚپت

ٗ ٔـتتشن ػتٌح دس اِىتشٚاػتبتیه پتب٘ؼیُ ػذ یه ،)دٞذٔی سخ اِىتشٚؿیٕیبییوشدٖ  ٔتبدٜ دٚ ایت

3ؿبتىی ػذ وٝ ٌشددٔیایدبد
 لتشاس یىتذیٍش ثب ٘ضدیه تٕبع دس سػب٘ب٘یٕٝ ٚ فّض ٚلتید.ؿٛٔی ٘بٔیذٜ 

ا٘شطی ثب یٔبدٜ ػٕت ثٝ ثبلاتش فشٔی ا٘شطی ثب یٔبدٜ ػٕت اص ؿذٖ خبسی ثٝ ؿشٚع ٞباِىتشٖٚ ٌیش٘ذ،ٔی

تلٛیشیػبدٜثشایػذتضسیك٘ٛعؿتبتىی،.]6[ٌشدد ثشلشاس تؼبدَ حبِت ایٙىٝ تب وشدٜ تشپبییٗ فشٔی

 تٛا٘ذثبتٛصیغؿجٝثِٛتضٔٗوتٝثتٝكتٛستؿتٕبتیهدسؿتىُٞبی٘ٛعخٟـیٔیثشایا٘تمبَحبُٔ

.]26[(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت،تٛكی ؿٛد3-6)

(3-5)        
   

  
  

ثبثتثِٛتضٔٗاػت.K298T = ٚkیػذتضسیمی،ا٘ذاصΔEٜتضسیكحبُٔثبس،ػشػت υوٝ

                                                 
1-Fermi Level 

2-Intrinsic Fermi Level 

3-Schottky Barrier 
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 تضسیك خلٛكیبت ثخـی سهبیت ًٛس تٛا٘ذثٝ(ٔی5-3ی)ٔؼبدِٝ وٝ دادٜاػت٘ـبٖ ٞبثشسػی

 ٚ اِىتشٖٚ تضسیك ػشػت ٔؼیٗ، اِىتشٚد یه ثشای وٙذ.ثٙبثشایٗ تٛكی  سا آِی-اِىتشٚد ٔـتشن لایٝ ثبس

.]26[ؿٛدتؼییٗٔیHOMOٚLUMOتشاصٞبی یٚػیّٝ ثٝ اػبػبً حفشٜ

 

(ٔمذاسػذتضسیك٘ٛعؿبتىیثیٗیهاِىتشٚدٚیه٘یٕٝٞبدیآِی6-3)ؿىُ

تٛا٘ذثٝكٛستٔیٞبیاػتخلافیٚغیشاػتخلافییػشػتتضسیكحبُٔثبسثیِٗٔٛىَٛساثٌٝ

صیشثیبٖؿٛد:

(3-6)  
   

  
     

    (
  
        

   

  
) 

(3-7)



  
   

  
     

    (
  
      

     

  
) 

َ،تضسیكاِىتشٖٚػشػتثٝتشتیتeυ،EL،hυٚEHوٝدسسٚاثيفٛق، ،LUMOٞتبیا٘تشطیاٚسثیتتب

 ثتتٝتشتیتتتثتتsubٚunsubٝٚثبلاٚ٘تتذٞبیHOMOٞتتبیا٘تتشطیاٚسثیتتتبَػتتشػتتضسیتتكحفتتشٜٚ

.٘تبیحثشسػیػتشػتتضسیتكحبٔتُثتبسدس]27[ٞبیاػتخلافیٚغیشاػتخلافیاؿبسٜداسدِٔٛىَٛ

ٞبیثذٖٚاػتخلافٔتٙبظشدسختذَٚاِیٍٛتیٛفٗٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

(3-17َ ثتشایاِیٍٛٔشٞتبیثتذHOMOٚLUMOٖٚٞتبی(ٌضاسؽؿذٜاػت.ػٌحا٘شطیاٚسثیتتب
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ُ ٞتبیثتبسثتشایاػتخلافثًٝٛسلشاسدادیكفشدس٘ظشٌشفتٝؿتذٜثٙتبثشایٗ،ػتشػتتضسیتكحبٔت

ثبؿذ.ٞبیثذٖٚاػتخلافثشاثشیهٔیاِیٍٛتیٛفٗ

یاِیٍتٛٔشیتٛػتيدٞتذوتٝثؼتتٗا٘تٟتبیص٘دیتشٜ(٘ـبٖٔتی17-3٘تبیحخذَٚ)ثشسػی

ٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟبییٚٞبیآِىیُآٔیٗٔٛختافضایؾػشػتتضسیكحفشٜ٘ؼجتثٌٌٝٛ٘ٝشٜٚ

یاِیٍتٛٔشیثتٝدِیتُؿٛد.ثبافضایؾًَٛص٘دیشٜٔیpدس٘تیدٝٔٛختتمٛیتثیـتشسػب٘بیی٘ٛع

ٞبیثؼتٝؿذٜثتبآِىیتُآٔتیٗدساِیٍٛتیٛفHOMOٚLUMOٗٞبیا٘شطیاٚسثیتبَوبٞؾتفبٚت

ٞتبافتضایؾBRnTٞبیٔتٙبظشثذٖٚاػتخلاف،ػشػت٘ؼجیتضسیكحفشٜثتشای٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗ

ٗدٞذ.ٕٞبٖتشی٘ـبٖٔیوٓ ٞتبًٛسوٝٔـخقاػتػشػتتضسیكاِىتشٖٚپغاصثؼتٗاِیٍٛتیتٛف

تٛاٌٖفتوٝدسایٗاِیٍٛٔشٞبتمٛیت٘ٛعىیُآٔیٗوبٞؾیبفتٝاػت.ثًٝٛسوّیٔیٞبیآِثبٌشٜٚ

pٌیشدوٝایٗ٘تبیحدستٛافكثب٘تبیحثشسػیپتب٘ؼیُیٛ٘ؾٚا٘شطیاِىتشٖٚثٟتشكٛستٔیختٛاٞی

ثبؿذ.دسایٗاِیٍٛٔشٞبٔی
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ٞبیٔتٙبظشnTٞب٘ؼجتثBRnTٝٞبیثبسدس(ٔمبدیشػشػتتضسیكحب15ُٔ-3)خذَٚ


  
   

  
     

 
  
   

  
     

 Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

4-10×0331/9107×0573/1BAM2T 1 
3-10×9682/1104×0257/8BAM3T 2 
3-10×2886/4103×2558/5BAM4T 3 
3-10×9682/1102×5797/1BAM5T 4 
3-10×2886/410×2497/7BAM6T 5 
1-10×6549/0210×5796/1BAM7T 6 
1-10×6549/010×9114/4BAM8T 7 
3-10×3446/9105×8103/3BAE2T 8 
3-10×2886/4104×1452/1BAE3T 9 
3-10×3446/9103×6341/1BAE4T 10 
1-10×6549/010×9114/4BAE5T 11 
3-10×3446/910×3272/3BAE6T 12 
3-10×2886/4410×1452/1BAE7T 13 
3-10×2886/4310×6341/1BAE8T 14 
4-10×1457/4106×9417/3BAP2T 15 
3-10×9682/1104×6833/1BAP3T 16 
3-10×2886/4103×5606/3BAP4T 17 
3-10×9682/1103×4121/2BAP5T 18 
3-10×9054/2109×1655/5BAP6T 19 
3-10×2886/4210×4997/7BAP7T 20 
1-10×6549/0310×6341/1BAP8T 21 
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5-3-3 ا٘شطیا٘تمبَثبس 

سأٛسدپّیٕشٞبیسػب٘بٔضدٚج-πیآٖػیؼتٓتٛاٖثٝٚػیّٝیىیاصپبسأتشٞبیٔٛثشیوٝٔی

Eد،ا٘شطیا٘تمبَثبس،ثشسػیلشاسدا
ثبؿذوٝثٝكٛستا٘شطیا٘تمبَثبسثیٗیهاٚسثیتبَپیٛ٘ذیٔی،(2)

ؿٛدٚٔمبدیشآٖثتباػتتفبدٜاصٔحبػتجبتآ٘تبِیضدٞٙذٜٚیهاٚسثیتبَهذپیٛ٘ذیٌیش٘ذٜتؼشی ٔی

Eآیذ.ٞشچمذسٔمذاسثٝدػتٔیNBO))1اٚسثیتبَپیٛ٘ذیًجیؼی
جؿتذٖتشثبؿتذ،ٔتضدٚثضسي(2)

    ٌیشد.تشیثیٗدٚپیٛ٘ذكٛستٔیلٛی
غیشٔؼتتمشBثٝػٕتAدٞذوٝاِىتشٖٚاص٘ـبٖٔی   

ؿشوتوٙٙتذٜدسػیؼتتٓٔتضدٚجπ.ٔمبدیشٔتٛػيا٘شطیا٘تمبَثبسثیٗپیٛ٘ذٞبی]26[ؿذٜاػت

 دسختذَٚٔحبػتجٝؿتذٜٚٔمتبدیشآٖ**B3LYP/6-31GٚدسػتٌحDFTٞبثٝسٚؽاِیٍٛتیٛفٗ

π(outer) → πٕ٘بد(آٚسدٜؿذٜاػت.3-18)
*
(inner)ثیبٍ٘شایٗٔٛهٛعاػتوٝیتهپیٛ٘تذC=C

تشثٝػٙتٛاٖیتهپیٛ٘تذٌیش٘تذٜػٕتُدسٚ٘یC=Cتشثٝػٙٛاٖیهپیٛ٘ذدٞٙذٜٚیهپیٛ٘ذثیشٚ٘ی

وٙذ.ٔی

تشثٝػٕتثیشٚ٘یπدٞذوٝٔمبدیشا٘شطیاِىتشٚ٘یاصپیٛ٘ذٞبی(٘ـبٖٔی16-3٘تبیحخذَٚ)

                   تش،دسٚ٘یπپیٛ٘ذٞبی
ٞبثتبآِىیتُاِیٍٛتیٛفٗی،پغاصثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜ   

یغیتشافضایؾیبفتٝاػتوٝایٗٔٛهٛع٘ـبٖدٞٙذٜٞبیثذٖٚاػتخلاف٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗآٔیٗ

تشٚدس٘تیدٝثٟجٛددسٚ٘یπتشثٝػٕتپیٛ٘ذٞبیثیشٚ٘یπٞباصپیٛ٘ذٞبیٔؼتمشؿذٖثٟتشاِىتشٖٚ

تتٛاٖاثتشسأتیػّتتآٖٚثبؿتذٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗٔتیدساِیٍٛتیٛفπٗػیؼتٓٔضدٚج

ایٗ٘تبیحدستٌبثكوبُٔثب٘تبیححبكتُاصٌٔبِؼتبتٞبیآِىیُآٔیٗدا٘ؼت.دٞٙذٌیٌشٜٚاِىتشٖٚ

ٞبیآِىیُآٔیٗثؼتتٝٞبثبٌشٜٚیآٖوٝا٘تٟبیص٘دیشٜٞبیییٛفٗخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛت

 ثبؿذ.ؿذٜاػت،ٔی

 

                                                 
1-Natural Bond Orbital Analysis 
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ٞبnTٚٞبیاِىتشٖٚدٞٙذٜٚاِىتشٌٖٚیش٘ذٜثشای(ٔمبدیشا٘شطیا٘تمبَثبسثیٗاٚسثیتب16َ-3)خذَٚ

BRnT(ٞب)ثشحؼتویّٛوبِشیثشَٛٔ

  ̅                  
     ̅                  

    Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

62/1475/132T 1 

46/1585/143T 2 

28/1585/144T 3 

97/1530/155T 4 

89/1538/156T 5 

58/1539/157T 6 

54/1541/158T 7 

51/1445/14BAM2T 8 

19/1530/15BAM3T 9 

04/1525/15BAM4T 10 

35/1560/15BAM5T 11 

25/1552/15BAM6T 12 

53/1580/15BAM7T 13 

33/1561/15BAM8T 14 

62/1458/14BAE2T 15 

14/1522/15BAE3T 16 

02/1520/15BAE4T 17 

52/1571/15BAE5T 18 

25/1548/15BAE6T 19 

56/1598/15BAE7T 20 

29/1575/15BAE8T 21 

26/1430/14BAP2T 22 

18/1527/15BAP3T 23 

02/1521/15BAP4T 24 

25/1562/15BAP5T 25 

24/1549/15BAP6T 26 

33/1572/15BAP7T 27 

33/1561/15BAP8T 28 
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ٞبتٛصیغچٍبِیاػپیٗٚثبساِىتشیىیسٚیحّمٝ  3-3-6

 ثبػث ٔضدٚج، ػیؼتٓ ًَٛ دس اػپیٗ چٍبِی یىٙٛاخت تٛصیغ وٌٝٔبِؼبتلجّی٘ـبٖدادٜاػت

ٔـخقؿتذٜاػتتٕٞچٙیٗ .]34[ٌشددٔی سػب٘بیی ثٟجٛد ٚ ص٘دیش ًَٛ دس ثبس ثٟتش ؿذٖ غیشٔؼتمش

 تؼٟیُ ٔٛخت وٝ دٚلٌجی ٕٔبٖ افضایؾ ٚ ثبس خذایی ایدبد دس ٔٛ٘ٛٔش ٞبیحّمٝاِىتشیىی ثبس تٛصیغ وٝ

 ٞبحّمٝ سٚی اِىتشیىی ثبس تٛصیغ ٚ اػپیٗ یدا٘ؼیتٝثخؾ ایٗ دس.]33[اػت ٔٛثشٌشددٔی ثبس ا٘تمبَ

ٔٛسدثشسػیلشاسٌشفتٝاػت.

ٞبیٔٛسدٌٔبِؼتٝیٔضدٚجثشایتٕبٔیاِیٍٛتیٛفٗٞبیص٘دیشٜتٛصیغچٍبِیاػپیٗسٚیوشثٗ

ٞتبیوتبتیٛ٘یٚدسٔشٚاوتتبٔشثتشایحبِتتدی(فميٕ٘ٛداسٔشثٛىث7ٝ-3سػٓؿذٜوٝدسؿىُ)

ٞبیآ٘یٛ٘ی٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.ٕ٘ٛداسٔشثٛىثٝػبیشٔشٚاوتبٔشثشایحبِت(ٕ٘ٛداسدی8-3ؿىُ)

دٞذوٝثبؿذ.ثشسػیٕ٘ٛداسٞبیسػٓؿذٜ٘ـبٖٔی(پیٛػتٔٛخٛدٔی25(تب)16ٞبدسؿىُ)ٌٛ٘ٝ

اػتت.ثؼتتٗ ؿتذٜ تمؼیٓاِیٍٛٔشٞب دس ٔضدٚج ص٘دیش ٞبیوشثٗ سٚیچٍبِیاػپیٗثٝكٛستٔتمبسٖ

 ٞبیثذٖٚاػتخلافا٘تٟتبییٞبیآِىیُآٔیٗ٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٌٗشٜٚ ثبیاِیٍٛٔشییشٜا٘تٟبیص٘د

ٝؿذٜ وشثٙی یٜص٘دیش ًَٛدس اػپیٗ چٍبِیتشؿذٖتٛصیغٔٛختیىٙٛاخت ٖ ایتٗٔٛهتٛعوت  ٘ـتب

ٗ دس سػتب٘بییثٟجٛد ٘تیدٝ دس ٚ ثبس ؿذٖ ٔؼتمش غیش دس ثٟجٛد یدٞٙذٜ ٝ ٞتبیاِیٍٛتیتٛف ثتب ؿتذٜ ثؼتت

ی.ثتبافتضایؾًتَٛص٘دیتشٜاػتت ثذٖٚاػتخلافٔتٙبظش ٞبیاِیٍٛتیٛفٗ ثب ٔمبیؼٝ دس ،آِىیُآٔیٗ

ٗ تؼذاد صیشا ایبثذٔی وبٞؾ ص٘دیش ٞبیوشثٗ سٚی ثش اػپیٗ حوٛساِیٍٛٔشی،چٍبِی  ص٘دیتش ٞتبیوتشث

 ؿٛدٔی ٔـبٞذٜ چٙیٗٞٓ ٌشدد.ٔی تٛصیغ ثیـتشی ٞبیوشثٗ تؼذادسٚی اػپیٗ ٚ یبفتٝ افضایؾٔضدٚج

ٝ سا آٖ ػّتوٝ اػت صیٍضاٌی كٛست ثٝ ٕ٘ٛداسٞب دس اػپیٗ چٍبِی تغییشات وٝ ٗ سصٚ٘تب٘غ ثت  دس اػتپی

.داد ٘ؼجت تٛأٖی ٔضدٚج ص٘دیش ًَٛ

ٞتبیخٙثتی،وتبتیٛ٘یٚٞب٘یضثشایاِیٍٛٔشٞبدسحبِتتٛصیغثبساِىتشیىیسٚیٞشیهاصحّمٝ

(ٌضاسؽؿذٜاػت.ثشسػیثتبساِىتشیىتی19-3(ٚ)18-3،)(17-3ٞبی)آ٘یٛ٘یثٝتشتیتدسخذَٚ
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ٝیسٚیىتیوٝثتبساِىتشدٞذی٘ـبٖٔیٛ٘یٚآ٘یٛ٘یوبتی،خٙثیٞبدسحبِتٞبسٚیحّمٝ یٞتبحّمت

وٛچتهاػتت،یبسثؼیدسحبِتخٙثٞبیٍٛتیٛفٗاِیٞبحّمٝیسٚیىیاػت.ثبساِىتشیىؼبٖٔتمبسٖ

ٞتبیٍٛتیٛفٗاِی.ثبثؼتٗا٘تٟبثبؿذیوٛچهٔیٕٔبٖدٚلٌجیدٝا٘ذنثٛدٜٚدس٘تثؼیبسثبسییخذا

ٝییا٘تٟبیٛفٗتیٞبحّمٝیٗثبسثٞبیآِىیُآٔیٗاختلافٌشٜٚثب ٗتیٞتبثبحّمت  ثتضسيیتب٘یٔیتٛف

ٝیسٚیىتیثتبساِىتشی.ثشسػتٌتشددیٞبٔتحّمٝیٗثبسثیُا٘تمبَوٝٔٛختتؼٟؿٛدیٔ یٞتبحّمت

ٗوٝدسادٞذی٘ـبٖٔیٛ٘یٚآ٘یوبتیٛ٘یٞبدسحبِتٞبٍٛتیٛفٗیاِ ثتبسدسییختذایتضٞتب٘حبِتتیت

.ثتٝؿتٛدیٔتیـتشثبسثییخذاٞبثبآِىیُآٔیٗیٍٛتیٛفٗثؼتٗاِاصا٘ذناػتأبپغٞبیٍٛتیٛفٗاِ

 ثتبسثٟتتشكتٛستییختذاآِىیُآٔیٗؿذٜثبٞبیثؼتٝیٍٛتیٛفٗوٝدساِؿٛدیٔـبٞذٜٔیًٛسوّ

ٞبیٍٛتیٛفٗاِییشٜص٘دیدٚا٘تٟبٞبیآِىیُآٔیٗدسٌشٜٚدٞٙذٌیوٝػّتآٖاثشاِىتشٌٖٚیشدیٔ

اػت.
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ٞبBRnTٞبnTٚٞبیٔٛ٘ٛٔش(ٔدٕٛعثبساِىتشیىیٔحبػجٝؿذٜسٚیٞشیهاصحّم17ٝ-3خذَٚ)

)حبِتخٙثی(



T8T7T6T5T4T3T2T1Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------000/0000/02T 1 

-----004/0-009/0004/0-3T 2 

----002/0-002/0002/0002/0-4T 3 

---001/0-003/0004/0-003/0001/0-5T 4 

--000/0004/0004/0-004/0-004/0000/06T 5 

-000/0004/0003/0-003/0-003/0-004/0000/07T 6 

000/0005/0002/0-002/0-002/0-002/0-005/0000/08T 7 

------030/0-030/0-BAM2T 8 

-----025/0-015/0-025/0-BAM3T 9 

----021/0-013/0-013/0-021/0-BAM4T 10 

---019/0-010/0-011/0-010/0-019/0-BAM5T 11 

--018/0-009/0-009/0-009/0-

009/0-

009/0-018/0-BAM6T 12 

-017/0-008/0-007/0-007/0-008/0-008/0-017/0-BAM7T 13 

017/0-007/0-006/0-005/0-005/0-007/0-007/0-017/0-BAM8T 14 

------032/0-032/0-BAE2T 15 

-----025/0-024/0-025/0-BAE3T 16 

----025/0-025/0-024/0-025/0-BAE4T 17 

---017/0-016/0-016/0-016/0-017/0-BAE5T 18 

--015/0-014/0-013/0-013/0-014/0-015/0-BAE6T 19 

-042/0-009/0-008/0-007/0-008/0-

007/0-

009/0-042/0-BAE7T 20 

042/0-009/0-007/0-006/0-005/0-008/0-008/0-042/0-BAE8T 21 

------046/0-046/0-BAP2T 22 

-----040/0-017/0-040/0-BAP3T 23 

----036/0-014/0-014/0-036/0-BAP4T 24 

---044/0-013/0-015/0-013/0-044/0-BAP5T 25 

--033/0-009/0-009/0-008/0-011/0-033/0-BAP6T 26 

-031/0-010/0-008/0-007/0-008/0-010/0-031/0-BAP7T 27 

032/0-008/0-007/0-005/0-005/0-006/0-009/0-032/0BAP8T 28 
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ٞب)حبِتBRnTٞبnTٚٞبیٔٛ٘ٛٔشٔحبػجٝؿذٜسٚیٞشیهاصحّمٝ(ٔدٕٛعثبساِىتشیىی18-3خذَٚ)

 وبتیٛ٘ی(

 T8T7T6T5T4T3T2T1Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------500/0500/02T(+)1 

-----341/0318/0341/03T(+)2 

----260/0240/0240/0260/04T(+)3 

---208/0195/0194/0195/0208/05T(+)4 

--172/0163/0165/0165/0163/0172/06T(+)5 

-146/0139/0142/0146/0142/0139/0146/07T(+) 6 

126/0120/0124/0130/0130/0124/0120/0126/08T(+)7 

------342/0341/0BAM2T(+)8 

-----241/0259/0241/0BAM3T(+)9 

----183/0199/0197/0183/0BAM4T(+)10 

---148/0164/0167/0164/0148/0BAM5T(+)11 

--123/0139/0144/0145/0138/0124/0BAM6T(+)12 

-112/0119/0126/0129/0126/0119/0112/0BAM7T(+)13 

097/0103/0111/0115/0115/0111/0103/0098/0BAM8T(+)14 

------311/0311/0BAE2T(+)15 

----171/0206/0204/0173/0BAE3T(+)16 

----171/0206/0204/0173/0BAE4T(+)17 

---119/0167/0171/0167/0119/0BAE5T(+)18 

--110/0142/0148/0149/0141/0110/0BAE6T(+)19 

-073/0120/0129/0132/0129/0120/0073/0BAE7T(+)20 

076/0107/0114/0120/0120/0115/0105/0065/0BAE8T(+)21 

------302/0302/0BAP2T(+)22 

-----209/0248/0223/0BAP3T(+)23 

----155/0195/0194/0155/0BAP4T(+)24 

---130/0166/0170/0166/0130/0BAP5T(+)25 

--103/0141/0148/0148/0141/0102/0BAP6T(+)26 

-085/0119/0128/0131/0128/0119/0085/0BAP7T(+)27 

070/0103/0113/0117/0118/0112/0104/0069/0BAP8T(+)28 
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 ٞب)حبِتآ٘یٛ٘ی(BRnTٞبnTٚٞبیٔٛ٘ٛٔشثبساِىتشیىیٔحبػجٝؿذٜسٚیٞشیهاصحّمٝ(ٔدٕٛع19-3خذَٚ)


T8T7T6T5T4T3T2T1Oligomer ٌٝ٘ٛٞب 

------500/0-500/0-2T(-)1 

-----353/0-294/0-353/0-3T(-)2 

----265/0-235/0-235/0-265/0-4T(-)3 

---209/0-188/0-206/0-188/0-209/0-5T(-)4 

--170/0-154/0-176/0-176/0-154/0-170/0-6T(-)5 

-142/0-128/0-152/0-157/0-152/0-128/0-121/0-7T(-)6 

121/0-108/0-132/0-140/0-140/0-131/0-108/0-121/0-8T(-)7 

------386/0-386/0-BAM2T(-)8 

-----277/0-290/0-276/0-BAM3T(-)9 

----196/0-234/0-235/0-195/0-BAM4T(-)10 

---154/0-192/0-204/0192/0-154/0-BAM5T(-)11 

--125/0-159/0-176/0-176/0-160/0-125/0-BAM6T(-)12 

-104/0-139/0-158/0-163/0-158/0-139/0-104/0-BAM7T(-)13 

106/0-116/0-134/0-142/0-142/0-134/0-116/0-106/0-BAM8T(-)14 

------413/0-413/0-BAE2T(-)15 

-----296/0-301/0-296/0-BAE3T(-)16 

----219/0-240/0-240/0-219/0-BAE4T(-)17 

---176/0-193/0-206/0-193/0-176/0-BAE5T(-)18 

--167/0-164/0-180/0-180/0-163/0-167/0-BAE6T(-)19 

-145/0-138/0-155/0-161/0-155/0-138/0-145/0-BAE7T(-)20 

106/0-116/0-134/0-142/0-142/0-134/0-116/0-107/0-BAE8T(-)21 

------412/0-412/0-BAP2T(-)22 

-----307/0-310/0-307/0-BAP3T(-)23 

----231/0-241/0-241/0-231/0-BAP4T(-)24 

---187/0-196/0-208/0-196/0-187/0-BAP5T(-)25 

--158/0-163/0-178/0-178/0-163/0-158/0-BAP6T(-)26 

-134/0-139/0-155/0-161/0-155/0-139/0-134/0-BAP7T(-)27 

120/0-118/0-134/0-142/0-142/0-134/0-118/0-119/0-BAP8T(-)28 
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4-3 گیشیًتیجِ  

ٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔتیٗؿتبُٔ٘بٔٝخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗدسایٗپبیبٖ

ػتبختبسیٔتیُآٔیٗ،اتیُآٔیٗٚپشٚپیُآٔیٗٔٛسدثشسػیلشاسٌشفت.٘تبیحثشسػتیپبسأتشٞتبی

ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝؿبُٔصٚایبیپیچـی،پبسأتشتٙبٚةپیٛ٘تذ،هتشیتویٙٛئیتذیًٚتَٛاِیٍٛتیٛفٗ

ٞتبیٞبیثؼتٝؿذٜثتبٌتشٜٚدٞذوٝاِیٍٛتیٛفٗیاِیٍٛٔشی٘ـبٖٔیوشثٗص٘دیشٜ-پیٛ٘ذٞبیوشثٗ

٘ؼتجتثتٝیاِیٍتٛٔشی،صٚایتبیپیچـتیوتٛچىتشیٞتبیا٘تٟتبییص٘دیتشٜآِىیُآٔیٗدسٔٛلؼیت

ثبؿتٙذ.دسٞبیثتذٖٚاػتتخلافا٘تٟتبییداس٘تذٚؿتبُٔػتبختبسٔؼتٌحِٔٛىتِٛیٔتیاِیٍٛتیٛفٗ

ٝٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ،ا٘ذاصٜاِیٍٛتیٛفٗ ٗیًتَٛپیٛ٘تذٞبییٍب٘تٝٚدٌٚب٘ت وتشثٗ-یوتشث

ثٟتتشایتٗیٔتضدٚجؿتذٖدٞٙتذٜا٘ذوٝایٗٔٛهٛع٘ـبٖتشؿذٜٔضدٚجثٝٞٓ٘ضدیه-πیص٘دیشٜ

ٗٞبٔیاِیٍٛتیٛفٗ َثبؿذ.خلٛكیبتاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیتٛف UV-Visٞتبیپیـتب٘ی،ًیت ٞتب،اٚسثیتتب

ا٘شطیا٘تمتبَثتبس، ثبس، ٞبیحبُٔ تضسیك ػشػتخٛاٞی،اِىتشٖٚ ٚ یٛ٘یضاػیٖٛ ٞبیا٘شطیٞب،اِیٍٛتیٛفٗ

ٍٛٔشی٘یتضٔتٛسدثشسػتیلتشاسیاِییتیٛفٗص٘دیشٜٞبحّمٝ سٚی اِىتشیىی ثبس ٚ اػپیٗ چٍبِی تٛصیغ

ٞبیثؼتٝؿذٜثبدٞذوٝدساِیٍٛتیٛفٗٞبیپیـب٘ی٘ـبٖٔیٌشفتٙذ.٘تبیححبكُاصثشسػیاٚسثیتبَ

ؿٛدوٝٞبٔـبٞذٜٔیاِیٍٛتیٛفUV-Visٗیبثذ.ثبثشسػیًی آِىیُآٔیٗ،ؿىبفا٘شطیوبٞؾٔی

افتذٚخبییلشٔضاتفبقٔیافضایؾیبفتٝٚخبثٝ maxλیاِیٍٛٔشیثبآِىیُآٔیٗ،پغاصثؼتٗص٘دیشٜ

یبثٙتذ.٘تتبیححبكتُاصٞبیثذٖٚاػتخلافوبٞؾٔیٞبیخزة٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗثٙبثشایٗا٘شطی

دٞتذوتٝدسٞبیثبس٘ـتبٖٔتیخٛاٞیٚػشػتتضسیكحبُٔٞبییٛ٘یضاػیٖٛٚاِىتشٖٚثشسػیا٘شطی

ٌشددٚدس٘تیدٝٔٛختتثٟجتٛدآٔیٗ،تضسیكحفشٜثٟتشا٘دبْٔیٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُاِیٍٛتیٛفٗ

 ٞتبیا٘تمتبَثتبس٘ـتبٖؿٛد.ا٘تشطیٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗٔیدساِیٍٛتیٛفpٗدستمٛیت٘ٛع

 تٛصیتغٌتشدد.ٞبٔٛختغیشٔؼتمشؿذٖثٟتشثتبسٔتییاِیٍٛتیٛفٗدٞذوٝثؼتٗا٘تٟبیص٘دیشٜٔی

ثبؿتذٔی تشیىٙٛاخت آِىیُآٔیٗ ثب ؿذٜ ثؼتٝ ٞبیاِیٍٛتیٛفٗ ٔضدٚجیٜص٘دیش ًَٛ دس اػپیٗ چٍبِی

یاِیٍتٛٔشیٚدسٞبیتیٛفٗٔٛختٛددسص٘دیتشٜٞبیا٘تٟبییٔٛختخذاییثبسثیٗحّمٝٚاػتخلاف



70 

دٞذوٝخلٛكیبتػبختبسیٞبیوبتیٛ٘ی٘ـبٖٔیٌشدد.ثشسػیاِیٍٛتیٛفٗ٘تیدٝا٘تمبَثٟتشثبسٔی

ٞبیخٙثیثٟجٛدیبفتتٝاػتتوتٝایتٗىتشٚ٘یایٗاِیٍٛٔشٞبدسحبِتثبسداس٘ؼجتثٝاِیٍٛتیٛفٗٚاِ

ثتٝآیتذ.ٞبثٝٚخٛدٔیوٙذوٝثبفشایٙذدٚپٝؿذٖپّیٕشٞب،خبكیتسػب٘بییدسآٖٔٛهٛعتبییذٔی

ٗٚپشٚپیتُٞبیاػتخلافیٔتیُآٔیٗ،اتیتُآٔتیایثیٌٗشٜٚسػذوٝاختلافلبثُٔلاحظٝی٘ظشٔ

ٗاِییشٜص٘دیثؼتٗا٘تٟبؿٛدٚٞبدیذٜٕ٘یٞبثشسػب٘بییاِیٍٛتیٛفٗآٔیٗٚتبثیشآٖ ثتبٞتبیٍٛتیتٛف

ٗاییٔشتجيثبسػتب٘بیٚاِىتشٚ٘یبتػبختبسیثبػثثٟجٛدخلٛكٞبیآِىیُآٔیٌٗشٜٚ یٍٛٔشٞتباِیت

ٞبیثؼتٝؿذٜثبآِىیُآٔیٗ٘یتضیاِیٍٛٔشیدساِیٍٛتیٛفٗچٙیٗافضایؾًَٛص٘دیشٌٜٞٓشدد.یٔ

٘تبیححبكُاصایٗتحمیكٞبیٔٛسد٘ظشداسد.تبثیشٔثجتیدسخٛافػبختبسیٚاِىتشٚ٘یاِیٍٛتیٛفٗ

ٞبیٔٛسدٌٔبِؼٝثٝدِیُثؼتتٕٗ٘بیذوٝپّیٕشٞبیسػب٘بیاِىتشیىیحبكُاصِٔٛىَٛثیٙیٔیپیؾ

آِىیُآٔیٗ،اصخٛافسػب٘بییٚٔىب٘یىیثٟتشی٘ؼتجتٞبیٞبیِٔٛىِٛیثباػتخلافا٘تٟبیص٘دیشٜ

ثبؿذ.ٞبیِٔٛىِٛیٔیثٝپّیٕشٞبیٔـبثٝثذٖٚاثشثؼتٝؿذٖا٘تٟبیص٘دیشٜ
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5-3 آیٌذُ ًگشی  

 ٞتب٘ظیتش٘یتشیتُ،آٔیٙتٛفٙیتُ،...ثتشختٛافػتبختبسیٌٚٔبِؼٝاثشػبیشاػتخلاف

 ٞب.تیٛفٗاِىتشٚ٘یپّی

 یدسثٟجتٛدخبكتیتٞتبیاػتتخلافّ لتشاسٌیتشیٌتشٜٚٞبیٔختثشسػیٔٛلؼیت

 سػب٘بییپّیٕشٞبیسػب٘ب.

 ٌٜٝیشیاصسٚؽثٟش تتشخٟتتٞتبیٌؼتتشدٜٞبی٘ظشیتٛػؼٝیبفتتٝٚٔدٕٛػتٝپبیت

افضاسیٔٙبػتٚتشدسكٛستدساختیبسداؿتٗأىب٘بتػختیبثیثٝ٘تبیحدلیكدػت

 صٔبٖوبفی.

 شپّیٕشٞبیسػب٘ب.ٌٔبِؼٝاثشاػتخلافیدسػبی 

 ٞبیٔحبػجبتیآتی.ٌٔبِؼٝاثشحلاَدسسٚؽ 





















72 































 

 



 

73 

 



 

 

 



 ّاپیَست

 

 

 

 

 

 

 



74 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

75 

 

ٚوبتیٛ٘یٞبیخٙثی،ٞبدسحبِتBRnTٞبnTٚثشای )ثشحؼتآٍ٘ؼتشْٚ(       ̅ ،       ̅ (ٔمبدیش1خذَٚ)

 آ٘یٛ٘ی

 ̅        
(radical anion) 

 ̅        

(radical anion) 

 ̅        
(radical cation) 

 ̅        

(radical cation) 

 ̅        
(nuetral) 

 ̅        

(neutral) 
Oligomer 

397/1407/1406/1396/1372/1433/12T 

393/1410/1400/1402/1375/1432/13T 

392/1411/1398/1406/1377/1431/14T 

391/1413/1396/1408/1378/1430/15T 

390/1414/1395/1410/1379/1429/16T 

390/1415/1393/1411/1379/1429/17T 

389/1416/1392/1413/1379/1429/18T 

399/1405/1406/1395/1373/1432/1BAM2T 

394/1408/1401/1401/1376/1431/1BAM3T 

393/1410/1399/1404/1377/1430/1BAM4T 

392/1412/1397/1407/1378/1429/1BAM5T 

390/1414/1395/1409/1379/1429/1BAM6T 

390/1415/1394/1411/1379/1428/1BAM7T 

389/1416/1393/1412/1380/1428/1BAM8T 

397/1407/1407/1396/1373/1432/1BAE2T 

393/1410/1402/1401/1376/1431/1BAE3T 

392/1411/1399/1404/1377/1430/1BAE4T 

391/1412/1398/1406/1378/1429/1BAE5T 

390/1414/1395/1409/1379/1429/1BAE6T 

390/1415/1394/1410/1380/1428/1BAE7T 

036/0018/0393/1412/1380/1426/1BAE8T 

396/1407/1405/1397/1372/1433/1BAP2T 

393/1410/1402/1401/1375/1431/1BAP3T 

392/1412/1399/1404/1377/1430/1BAP4T 

391/1413/1397/1407/1378/1430/1BAP5T 

390/1414/1395/1409/1379/1429/1BAP6T 

389/1415/1394/1411/1379/1429/1BAP7T 

389/1416/1393/1412/1380/1429/1BAP8T 
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2TٚBR2Tٔشوشثٗدسدی-(تغییشًَٛپیٛ٘ذٞبیوشث1ٗؿىُ)
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4TٚBR4Tٔشتتشاوشثٗدس-(تغییشًَٛپیٛ٘ذٞبیوشث2ٗؿىُ)
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5TٚBR5Tٔشپٙتبوشثٗدس-(تغییشًَٛپیٛ٘ذٞبیوشث3ٗؿىُ)
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6TٚBR6Tٔشٍٞضاوشثٗدس-(تغییشًَٛپیٛ٘ذٞبیوشث4ٗ)ؿىُ
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دسحبِتخٙثیٞبBRnTٞبnTٚافضاسٌٛػیٗثشایؿذٜتٛػي٘شْػبصیؿجیUV-Visٝٞبی(ٕ٘بیؾًی 13ؿىُ)
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دسحبِتٞبBRnTٞبnTٚافضاسٌٛػیٗثشایػبصیؿذٜتٛػي٘شْؿجیUV-Visٝٞبی(ٕ٘بیؾًی 14ؿىُ)
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دسحبِتآ٘یٛ٘یٞبBRnTٞبnTٚافضاسٌٛػیٗثشایػبصیؿذٜتٛػي٘شْؿجیUV-Visٝٞبی(ٕ٘بیؾًی 15ؿىُ)
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Abstract 

Todays, polythiophene, as one of the conducting polymers, received great 

attention in the research and investigation centers due to use in a variety of devices, 

including nonlinear optics, Schottky diodes, organic light-emitting diodes (OLEDs), 

thin-film field-effect transistors (FETs), and etc. In this thesis, a series of 

oligothiophenes including mono-, di-, tri-, tetra-, penta-, hexa-, hepta- and octamers that 

terminated with alkyl amines group at the end-side of the chain, are investigated. The 

quantum calculations were used to study the structural and electronic properties of 

studied oligomers with two different methods including the density functional theory 

and Hartree-Fock methods in which the density functional theory in B3LYP/6-31G** 

level of theory was selected as the best method. Investigation of structural properties of 

oligothiophenes shows that the torsional angles of (amino alkyl end-capped 

oligothiophenes) are smaller than non-substituted oligothiophenes and they are closer to 

planar structure. Also in amino alkyl end-capped oligothiophenes, the length of single 

bond (C-C) and double bond (C=C) in π-conjugated system are closer to each other 

which represents an improvement in π-conjugated oligomeric chain. Results show that 

energy gap in alkyl amine-capped oligothiophenes decreases. TD-DFT calculations and 

the study of the UV-Vis spectra of oligothiophenes that closed with alkyl amine groups, 

indicate a decrease in the excitation energy respect to the non-substituted 

oligothiophenes. Furthermore, closing the end-side of oligothiophenes chain by alkyl 

amine groups cause to ease the hole injection. The energy of charge transition in closed 

oligothiophene with alkyl amine substituent, increased than non-substituted 

oligothiophenes which represents the charge delocalization in the oligomeric chain. The 

study of spin density distribution along the conjugated chain of alkyl amine-capped 

oligothiophenes and also Mullikan charge distribution on each thiophene ring of 

oligomer, indicate an improvement in charge transition. The study of the charged 

oligomeric species show that both radical cation and radical anion show better 

conductivity than the neutral species. In the other word, the amino alkyl end-capped 

polythiophenes at the doped state could have higher conductivity. 
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