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 چکیده

پارامتر های موثر در   بحث می شود. 2OX(X=Cl,Br,I)یکی از منابع  اصلی ناپایداری ساختار در مولکول های  تلر  به عنوان–اثر شبه یان       

پارامترهای ساختاری انرژی  بررسی می شود. ( hD∞در ساختار خطی )   ])gu            LUMO(ƩΠ1) -HOMO[(های بین حالت ثابت ارتعاشی 

 MP2/Def2-TZVPPو LC-wPBE/Def2-TZVPP ، B3LYP/Def2-TZVPPدر ترازهای  الکترونگاتیوی و سختی الکترونی تصحیح شده،

و شکاف انرژی بین حالت های   (ijF(، ثابت جفت شدن ارتعاشی ) E(2)انرژی پایداری) ] X-O)(1*σ         XLp(3)[ محاسبه می شوند. برهمکنش

(   hD∞( نسبت به تقارن )2vC( محاسبه می شوند. نتایج همه روش های به كار گرفته شده نشان می دهد كه فاصله پیوندی در تقارن )Δاشاره شده)

یابد و برعکس با كاهش  می افزایش HOMOها مقادیر انرژی لوژن در مولکولهاهمچنین با كاهش الکترونگاتیوی  تر شده است.بلند

، با كاهش تقارن پایداری كاهش می یابد. در همه مولکول های مشاهده شده  LUMOالکترونگاتیوی هالوژن در مولکول ها مقادیر انرژی 

 مرتبط است. PJTE. این افزایش در پایداری با مولکول ها افزایش می یابد
 

 

 انرژی پایداری،تلر، ثابت جفت شدن، اوربیتال پیوندی طبیعی–اثر یان  : ژه های کلیدیوا
 

 . مقدمه 1

ها نشان می دهد دلیل پیچش واپیچش یک مولکول از ساختار خطی می تواند ناشی از اثر شبه یان تلرباشد. این اثر پژوهش      

.در چنین سیستم هایی، بر اثر انتقال الکترون از بالاترین اوربیتال می كند  ساختار هندسی با تقارن بالا را به تقارن پایین تبدیل

اثر شبه  ساختار الکترونی كل تغییر می كند. (LUMO)به پایین ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده (HOMO)مولکولی اشغال شده 

ط به جهش الکترون مجاز ش مرتبدر گشتاور جه توابع ارتعاشی یک اثر ارتعاشی هست كه در آن جهش های الکترونی با تلر-یان 
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( با سطح تئوری X=F,Cl,Br,I) 4X4Siتلر در مولکول های -ه یانبنیلچی و غیاثی به بررسی اثر ش 2018در سال  .]1-4[خواهد بود

TZVPP-B3LYP/Def2 .پرداخته اند (4در اینجا مولکول ها با كاهش تقارن از فرم مسطحhD( به فرم غیر مسطح )2hC  به پایداری )

-B3LYP/Def2-TZVPP,MP2/Def2-TZVPP,M062X/Def2با سطوح محاسباتی  2019طالع و فضائلی در سال  .]5[می رسند

TZVPP  نشان دادند كه مولکول بنزن دارای( 6ساختار مسطحhD  می باشد در حالی كه به موجب جفت شدن ارتعاشی بین حالت)

( می 3dDحالت پایدار ساختار ترانس خمیده با تقارن ) 6H6,Si6H6,Ge6H6Snدر  g2)               LUMO(E1g[HOMO(E[(های 

 2019. همچنین در سال ]6[تلر می باشد-های تقارن بالا در این تركیبات به دلیل وجود اثر شبه یانانحراف از پیکربندی باشد.

در  .پرداختند TZVPP-Def2/HF(با سطح تئوری  X=H,F,Cl,Br) 4X2C- محمودی زاده و غیاثی به بررسی پایداری مولکول های 

این اثر مربوط به  تلر پایداری مولکول ها افزایش می یابد.-( بر طبق اثر شبه یان 2hC            2hDاین مطالعه بر اثر كاهش تقارن )

ه است كه دلیل آن پدید  )2gb×)gA2+ 2gB2PJTبا مسئله دو ترازی  gA2و حالت برانگیخته  2gB2جفت شدن ارتعاشی بین حالت پایه 

 .]7[شکستن تقارن و غیر همسطح شدن حلقه چهار عضوی است

در مطالعه حالت های برانگیخته و پایه  TD-DFTروش  .بررسی می شود TD-DFT برای تركیبات این مقاله توزیع الکترون به  روش

 . ]8-13[ساختار های الکترونی از ساختار های خطی و خمیده استفاده می شود

، حالت های الکترونی پایه و پرسش دوترازی در یک تراز ول های آن به خوبی تخمین زده می شوند.تئوری شبه یان تلرو فرم

دو فاكتور موثر در این اختلاط تقارن توابع موج . یابند( اختلاط میQبرانگیخته مشخص شده و در راستای عادی مختصات )

تعیین می  1انرژی پتانسیل آدیاباتیک  با تخمین خمیدگی ترازیداری هر سیستم مولکولی پانا .الکترونی و جابه جایی هسته ای است

 K>0بدین معنی كه مقادیر  آدیاباتیک مثبت است. انرژی پتانسیل ی ترازبرای یک ساختار هندسی با بالاترین تقارن كمینه .شود

برای هر  K، مقادیری از دوم ست. براساس  تئوری اختلال درجهباشد سیستم مولکولی با بالاترین تقارن ناپایدار ا K<0اگر  است.

 ( به دست آید.1سیستم مولکولی در حالت های الکترونی ناهمتراز ناشی از جابه جایی هسته ای كوچک می تواند از معادله )

 معادله )1(            

تابع موج  jψو برانگیخته  iψلت پایه برهم كنش ارتعاشی حا  ترم دوم(است و  0K( ثابت نیروی اولیه )1جمله ی  اول در معادله )

 ( است.vKتحت جابه جایی هسته ای )

 معادله )2(                     

iE  وjE ( ان2در معادله ).رژی های حالت های الکترونی پایه و برانگیخته هستند 

 
1Adiabatic Potential Energy Surface 
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 ( محاسبه می شود.3طری از معادله )عنصر غیر قبه عنوان  (ijFمقادیر ثابت جفت شدن ارتعاشی )

 معادله )3(          

 روش های محاسباتی . 2

در محاسبات استفاده  Def2-TZVPPمجموعه پایه استاندارد  .]14[انجام شده است 09با مجموعه برنامه گوسین  یهمه محاسبات     

 ( در تراز نظریX=Cl,Br,I) 2OX ، الکترونگاتیوی كل از تركیباتلی كسخت  ،ویژگی های پیکربندی و ساختار .]15[شده است

LC-wPBE/Def2-TZVPP،  B3LYP/Def2-TZVPP  وMP2/Def2-TZVPP  آنالیز جمعیت به وسیله روش  ]19-16[انجام شد.

انجام شده  09گوسین  ه برنامهاز مجموع ]21[ NBO.6در تراز انرژی اشاره شده و با استفاده از برنامه  ]20[1اوربیتال پیوندی طبیعی 

 است.

 و بحث  نتایج . 3

      جنبه های انرژی     .1-3

، دو یا چند حالت الکترونی وجود دارد كه با جابه جایی هسته برای هر سیستم چند اتمی دارای ساختار هندسی با بالاترین تقارن     

ل وجود گره شعاعی های مورد مطالعه به دلی در مورد مولکول د.ای در برهمکنش بوده و این تاثیر متقابل سبب ناپایداری می گرد

در  بنابراین توزیع الکترونی نامجاز خواهد بود، .های دهنده به گیرنده در ساختار خطی وجود داردجابه جایی نامناسبی از اوربیتال

  Q=0.0در ساختار خطی  (.1ی گردد شکل )نتیجه سیستم واپیچیده می شود و گره شعاعی برداشته می شود و توزیع الکترونی مجاز م

و انرژی پیوند  زاویه پیوند ،با تغییر در طول پیوند در طول خمیدگی .تواند رخ دهدجایی هسته ای پیچش واپیچش نمی با جابه

                                                  ی           ترازهای تئور ( با3اكسیژن دی یدید) و (2اكسیژن دی برمید) (،1مولکول های اكسیژن دی كلرید) دستخوش تغییر می شود.

TZVPP-wPBE/Def2-LC ، TZVPP-B3LYP/Def2  وTZVPP -MP2/Def2 (در ساختار هندسی خطی∞hD) ( 2و خمیدهvC )

ی را نشان انس منففرك 4( hD∞لیست شده است.آنالیز ارتعاشی در تقارن)  (1انرژی مطلق این مولکول ها در جدول) بهینه شده است.

     منفیتقارن شیوه های ارتعاشی از فركانس های  ( جمع شده است.2ها به همراه ثابت نیرو در جدول)نسمقادیر این فركا .می دهد

(uΠ.است ) (شیوه های ارتعاشی را نشان می دهد.1شکل ) (مشاهده می شود كه شیوه های ارتعاشی تقارن مولکول را از خطی∞hD  )

         است.تلر -( ناشی ازاثر شبه یان  hD∞تقارن بالا )پیچش واپیچش ساختار هندسی با  ( تغییر می دهد.2vC)به خمیده

 
 2OX(X=Cl,Br,I)نمایش شماتیک صورت بندی های خطی و خمیده در  .1شکل 

 
1Natural Bond Orbital 
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 ، ( Hartreeترونی تصحیح شده ) بر حسب ژی الکو انر LC-wPBE/Def2-TZVPP( محاسبه شده با تراز تئوری  Hartree/particle)بر حسب ZPE. 1جدول 

 TZVPP-TZVPP ,MP2 /Def2-TZVP, B3LYP/Def2-wPBE/Def2-LC با استفاده از روش های 3تا  1( برای ساختار های خطی و خمیده ترکیبات  kcal mol-1) برحسب 
 

Method 

ZPE 

LC-wPBE/Def2- 

TZVPP 
B3LYP/Def2-TZVPP MP2/Def2-TZVPP 

Compound 0E 
 0E 

 0E 
 

2vC1,  

∞hD1,  

2vC2,  

∞hD2,  

2vC3,  

∞hD3,  

0.004286 

0.004099 

0.003499 

0.003288 

0.003082 

0.002757 

-995.248376 

-995.161631 

-5222.69843 

-5222.63356 

-670.621419 

-670.585460 

0.0 

54.43 

0.0 

40.70 

0.0 

22.56 

-995.579864 

-995.486437 

-5223.517815 

-5223.445401 

-670.792266 

-670.749583 

0.0 

58.62 

0.0 

45.43 

0.0 

26.78 

-994.385163 

-994.284420 

-5220.394979 

-5220.316370 

-669.538742 

-669.490494 

0.0 

63.21 

0.0 

49.32 

0.0 

30.27 

 

 3تا  1( محاسبه شده از ترکیبات uΠالت برانگیخته )،فرکانس ارتعاشی و ثابت نیروی اولیه بین حالت پایه و ح(ev,∆). شکاف انرژی2جدول

 

 

 

 

با  یچش ها از ساختار خطیتاثیرات اصلی این واپ .است g(Ʃ (برای مولکول های مطالعه شده  ( hD∞ه در تقارن )نماد ترم حالت پای

 و برانگیخته  g(Ʃ (است كه با اختلاط حالت پایه  تلر-شبه یان( از تركیبات بیشتر ناشی از اثر 2vC( به فرم خمیده ) hD∞)تقارن بالا 

(uΠ ).هایلاوربیتا با اختلاط مرتبط است)g(ƩHOMOѰو)uΠ(LUMOѰ  در این تركیبات در نتیجه یک مسئله دو ترازیuΠ×)uΠ+gPJT(Ʃ 

 است.

انرژی  است.  gLUMO(Ʃ(و  )uΠ1) -HOMOنتایج محاسبات نشان می دهد كه سهم اصلی حالت های برانگیخته نسبت به انتقالات 

، (2بر اساس شکل) .( نشان داده شده است2در شکل) uΠ( Q( ی حالت های پایه و برانگیخته و تغییرات آنها با توجه به جابه جای

 ( از  تراز انرژی پتانسیل آدیاباتیک منفی است، اما در منحنی های بالاالکترونیتبط با حالت پایه ساختار انحنای منحنی پایین )مر

براساس  تاثیر متقابل دارند( انحنا مثبت است. Q)uΠ)متناظر با ساختاری هندسی برانگیخته كه با منحنی پایین با توجه به جابجایی )

تفاوت در مقادیر  ( مشاهده می شود.  X=Cl,Br,I) برای 0.7 واپیچش عادی مختصات محاسبات مقادیر انرژی كمینه در امتداد

 ( لیست شده است.3(. مقادیر این انرژی در جدول) JTEمی باشد)تلر –( انرژی اثر یان  hD∞انرژی كمینه و مقادیر انرژی تقارن )

هالوژن ها یک ( pꭕو الکترونگاتیوی پائولینگ ) JTEن بی  تلر با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن كاهش می یابد.-مقادیر انرژی یان

 .وابستگی خوبی می توان پیدا كرد

: Cl=3.16, Br=2.96; I= 2.66(pꭕ ) 

EJT= 52.114ꭕp -125.36 ; R² = 0.9988 

2OI 2OBr 2OCl Compound 

1.0168 

1.65 

-319.8539 

2.2125 

1.57 

-466.4195 

3.8520 

1.79 

-606.1917 

Force constant 

∆ 

1ν 
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 2OX(X=Cl,Br,I)ل های برای مولکو uΠ( Q(در راستای شیوه ارتعاشی  veنمودارهای انرژی حالت پایه و حالت های برانگیخته بر حسب . 2شکل 
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( و انرژی پایداری یان Å،نقاط انرژی کمینه ) uΠ( Q(و مقادیر انرژی مطلق کمینه در راستای شیوه ارتعاشی   hD∞( ساختار های .a.uمقادیر انرژی مطلق ). 3جدول 

 TZVPP-wPBE/Def2-LCبا تراز تئوری    2OX(X=Cl,Br,I)( از مولکول های  kcal/molJTE,تلر )–

 

 

 

 

 

 

 پارامتر های ساختاری  .3-2

می توان دریافت كه  ( لیست شده است.4در مولکول های مطالعه شده در جدول) X-O-Xو زاویه پیوندی  O-Xپیوندی  فاصله     

ادی ( در فاصله پیوندی و زاویه پیوندی تغییر زی X=Cl,Br,I( در حضور هالوژن ها )2vC( به تقارن ) hD∞در هنگام كاهش تقارن از )

 با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن افزایش یافته است. X-O-Xشده است كه زاویه پیوندی  ( نشان داده4در جدول) اتفاق افتاده است.

 تر شده است.( بلند hD∞( نسبت به تقارن )2vCنتایج همه روش های به كار گرفته شده نشان می دهد كه فاصله پیوندی در تقارن )

نتایج نشان می دهد كه تفاوت طول پیوند  اهش می یابد.نیز ك X-O-Xویه پیوندی ( با كاهش تقارن زا4ل)همچنین با توجه به جدو

و  JTE افزایش یافته و بین  3تا  1از تركیب   ]2v(CX –O  r-( D∞h)X –O  rΔ[(در ساختار هندسی خطی و خمیده X-Oمحاسبه شده بین 

 این تفاوت رابطه خطی وجود دارد.

Δ[r O –X ( D∞h)-r O –X (C2v)]b = -0.0003 EJT  -0.0572, R² = 0.9601 

با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن كاهش می  (2vC)به ساختار های  ( hD∞)بر اثر واپیچش ساختار های  O-X-O  تغییرات زاویه پیوندی 

 .یک رابطه خطی خوب می توان مشاهده كرد ]2v( C O-X-O -)∞h( D O-X-O Δ[(و  JTEبین  .یابد

Δ[O-X-O ( D∞h)-O-X-O ( C2v)]b = 0.2343 EJT  +59.05, R² = 0.9802 

 

 تجزیه و تحلیل اوربیتال مولکولی  .3-3

 بر  اساس تئوری كوپمن و انرژی اوربیتال های مركزی می توان نوشت:

 معادله )4(                                          

 معادله )5(                                               

، سختی كل و الکترونگاتیوی كل HOMO –LUMO( ، شکاف انرژی HOMO, LUMO( انرژی اوربیتال های مرزی )5)در جدول

 مولکول های مورد مطالعه بررسی شده است.

افزایش  HOMOژن در مولکول ها مقادیر انرژی ( نشان داده شده است ، با كاهش الکترونگاتیوی هالو5همان گونه كه در جدول)

 كاهش می یابد. LUMOمی یابد و برعکس با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن در مولکول ها مقادیر انرژی 
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 و TZVPP-B3LYP/Def2،( (b) TZVPP-Def2PBE/ ω-LC(a)( با ترازهای تئوری 2vC( و خمیده ) hD∞پارامتر های ساختاری محاسبه شده از ساختار های خطی ). 4جدول 

(c) TZVPP-MP2/ Def2  3تا  1از ترکیبات 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

( ،  veبر حسب   η( و پارامتر های سختی کل )veحسب )بر  HOMO HOMO (،)LUMO LUMO ( ،HOMO -LUMO (( از .a.uانرژی های محاسبه شده )بر حسب  .5جدول 

PBE/ Def2ω-LC-با تراز تئوری  3تا  1از ترکیبات  2v(C(و خمیده  D)h∞(( برای ساختار های خطی kcal/mol)بر حسب  Δη، (χ)الکترونگاتیوی کل 

TZVPP 

 

همان گونه كه از اصل كمینه  ابد.( افزایش می ی2vCتقارن ) (به hD∞و سختی كل از تقارن )  LUMO–HOMOهمچنین شکاف 

، در حالی كه یک ساختار از پایدارترین حالت به حالتی با پایداری كمتر ( انتظار می رودMHP( و اصل بیشینه سختی )MEPانرژی )

 . ]22-26[تغییر می كند در بیشتر موارد انرژی افزایش می یابد و سختی كاهش می یابد

ی كه با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن این  ویژگی استخلاف ها وابسته است به گونهبه  HOMO –LUMOقادیر شکافهمچنین م

 توان نشان داد.از هالوژن ها رابطه خطی می (pꭕو الکترونگاتیوی پائولینگ ) HOMO –LUMOبین شکاف   مقادیر كاهش می یابد.

Gap=4.011ꭕp -2.3258; R² = 0.9916 

 نشان می دهد. JTEن سختی رابطه خوبی با تغییرات بر اثر كاهش تقار افزون براین  

[η(C2V)-η(D∞h)]= 0.4365 EJT +4.2825, R² = 0.9925 

 1 2 3 

State C2v D∞h C2v D∞h C2v D∞h 

Bond lengths (Å)       

r O -X (1.707)a (1.626)a (1.850)a (1.770)a (2.007)a (1.931)a 

 (1.666)b (1.597)b (1.805)b (1.738)b (1.960)b (1.899)b 

 (1.699)c (1.616)c (1.840)c (1.752)c (1.997)c (1.905)c 

       

Δ[r O –X ( D∞h)-r O –X (C2v)]b -0.069 -0.067 -0.061 

Bond angles (°)       

O-X-O ( 112.8)a (180.0)a (115.0)a (180.0)a (118.75)a (180.0)a 

 (111.95)b (180.0)b (113.8)b (180.0)b (118.01)b (180.0)b 

 (110.45)c (180.0)c (111.71)c (180.0)c (114.24)c (180.0)c 

  Δ[O-X-O ( D∞h)-O-X-O ( C2v)]b 68.05  66.2                 61.99  

Δ χ Δη χ η  LUMO+ HOMO  LUMO- HOMO  LUMO  HOMO  

        Geometry 

-0.00503(-3.156)a 0.9222(21.26)a 0.21110 5.20721 -0.42221 10.4146 -0.01974 -0.40247 1, C2v 

0.00000 0.00000 0.21613 4.28501 -0.43227 8.57029 -0.05866 -0.37361 1, D∞h 

-0.00207(-1.298)a 0.74804(17.24)a 0.21191 4.72066 -0.42383 9.44160 -0.03843 -0.38540 2, C2v 

0.00000 0.00000 0.21398 3.97262 -0.42797 7.94551 -0.06799 -0.35998 2, D∞h 

0.00203(1.273)a 0.43048(9.92)a 0.20458 4.19357 -0.40917 8.38743 -0.05047 -0.35870 3, C2v 

0.00000 0.00000 0.20255 3.76309 -0.4051 7.52618 -0.06426 -0.34084 3, D∞h 
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بزرگتر به عنوان اسید لوویس قوی و مولکول با  ꭕمولکول با  .ویژگی اسید لوویس و باز لوویس را الکترونگاتیوی كل تعیین می كند

ꭕ به عنوان اسید لوویس قوی و  1( تركیب 5این اساس بر اساس جدول) ویس قوی شناخته می شوند بركوچک تر به عنوان باز لو

مشاهده می شود كه این  )hDχ(-)2VC∆[χ∞[(با محاسبه پارامتر  .می باشد 3تا  1به عنوان باز لوویس قوی بین تركیبات  3تركیب 

مناسب است و یک  2VC                ∞hDیل در فرایند تبد JTEبا كاهش افزایش می یابد و این روند  3تا تركیب  1پارامتر از تركیب 

 رابطه خطی خوب وجود دارد.

 =0.99982+3.5423;RJT)]=0.1695 E∞hχ(D-)2V∆[χ(C 
 

 ( NBO.تجزیه و تحلیل اوربیتال پیوندی طبیعی )3-4

بحث می  NBOلیل پارامتر های محاسبه شده از تح بر اساس ،در این بخش واپیچش نشان داده شده در مولکول های مورد مطالعه     

(  6بین اوربیتال های دهنده و گیرنده در مولکول های مورد مطالعه در جدول) E(2)بزرگترین انرژی برهم كنش درجه دوم  شود.

برای هر  .]27[دوم استفاده شد-از ماتریس فاک درجه NBOگیرنده در تحلیل -برای تخمین تاثیرات متقابل دهنده د.ش گزارش

 ( تخمین زده می شود.6بر اساس معادله)      j           iجهش های مربوط به  E(2)انرژی پایداری  ( ، j)( و گیرندهiدهنده )

      )معادله 6(                                        

از تاثیرات متقابل  E(i-(E(j)( ،تفاوت انرژی بین اوربیتال های دهنده و گیرنده) )a.u.ijF,قطری )( ،عناصر غیر kcal mol(2)E,-1انرژی پایداری محاسبه شده ) .6جدول 

 TZVPP-wPBE/Def2-LCبا تراز تئوری   2OX(X=Cl,Br,I)( از مولکول های 2VC( و خمیده )hD∞ر های خطی)قوی پارامتر های ساختاری در ساختا

Compound 1 2 3 

E(2) 

Lp(3)X           σ*(1)O-X 14.21 10.8 7.32 

Orbital occupancy 

Lp(3)X 1.95793 1.96566 1.97611 

σ*(1)O-X 0.04396 0.03691 0.02909 

Fij 

Lp(3)X            σ*(1)O-X 0.083 0.070 0.058 

ε 

Lp(3)X -0.56302 -0.54299 -0.53100 

σ*(1)O-X 0.04706 0.02308 0.04022 

Δ(E Lp(3)X          Eσ*(1)O-X)  0.61008 0.56607 0.57122 

 

تفاوت انرژی بین اوربیتال های دهنده  انرژی اوربیتال های دهنده و گیرنده هستند. و  اوربیتال اشغال شده دهنده،  كه 

نشان می دهد كه بین الکترون دهنده و الکترون گیرنده برهم كنش  E)(2. مقادیر بزرگتر عنصر ناقطری است i,jFو گیرنده می باشد. و 

افزون بر این  .دهدمطالعه برهم كنش چشم گیری  نشان می  هالوژن با الکترونگاتیوی بیشتر در بین مولکول های مورد وجود دارد.

تفاوت  بزرگ تر مشاهده می شود. 3تا  1از تركیب  h(D∞(ها با تقارن در مقایسه با ساختار C)2V(ها با تقارن برای ساختار E(2)مقادیر 
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و  JTEیابد و یک رابطه خطی بین مقادیر ها با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن كاهش میبرای ساختار E(2)بین مقادیر 

 می توان نشان داد. 

=0.1396EJT-1.0152;R2=0.8809 

است كه ارتباط مستقیمی با انرژی پایداری  ijFمورد اول عناصر ناقطری ماتریس فاک  وثر هستند،م E(2)دو پارامتر بر انرژی پایداری 
(2)E .ل های دهنده و گیرنده می باشد كه با انرژی پایداری پارامتر دوم انرژی اوربیتا دارد و با كاهش انرژی پایداری كاهش می یابد
(2)E .رابطه عکس دارند 

 . نتیجه گیری 4

  ،   TZVPP-wPBE/Def2-LCری  ( با ترازهای تئوX=Cl,Br,I) 2OXمقاله ناپایداری ساختار های خطی مولکول های  در این      

B3LYP/Def2-TZVPP  وLC-BLYP /Def2-TZVPP   دشمشاهده موارد زیر مطالعه و: 

مرتبط  PJTEافزایش در پایداری با . این ها افزایش می یابد، با كاهش تقارن پایداری مولکولدر همه مولکول های مشاهده شده -1

 است.

است كه دلیل آن   uΠ+gPJT(Ʃ(×uΠ( از طریق مسئله دو ترازی  uΠ)و حالت برانگیخته  Ʃ)g(تاثیر ثابت ارتعاشی بین حالت پایه  -2

 پدیده شکستن تقارن و خمیده شدن مولکول های مطالعه شده است.

 سازگار است. MHPو  MEPبا  h(D∞(با ساختار های  در مقایسه 2VCافزایش پایداری در ساختار های  -3

 دهد.نشان می JTEها با كاهش الکترونگاتیوی هالوژن كاهش می یابد و یک رابطه خوب با اختاربرای س E(2)تفاوت بین مقادیر  -4
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Abstract 

      Pseudo Jan-Teller effect is discussed as the one of the most factors in structural instability in OX2(X=Cl,Br,I) 

molecules. ِ Distortion from linear geometry is known as Pseudo-Jahn-Teller effect. This effect convert the high-symmetry 

structure to the low-symmetry. Effective parameters in vibrational constant between [HOMO(-1) Πu to LUMO(Ʃg)] is 

investigated in linear geometry (D∞h) calculations in LC-wPBE/Def2-TZVPP ،B3LYP/Def2-TZVPP and MP2/Def2-

TZVPP level of theory generates structural parameters , corrected electronic energy, electronegativity and hardness.Mutual 

effect of [Lp(3)X to σ*(1)O-X] gives Stability Energy (E(2) ),vibrational coupling costant(Fij) and energy gap between 

above mentiond orbitals (Δ) .The interactions and effectiveness of these parameters with the structural parameters of the 

desired compounds were the focus of the study. 
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