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NMR و AIM بررسی برخی از کمپلکس های جدید گازهای نجیب به عنوان اکسنده با نظریه ی
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دریافت: دی 1393، بازنگری: بهمن 1393، پذیرش: اسفند 1393

چکیده: گازهای نجیب در شیمی کلاسیک به عنوان "بی اثر" نام برده می شوند، ولی در همین اواخر گزارش های زیادی )اعم از مطالعات تجربی و 
محاسباتی( نشان می دهد که این ترکیبات تمایل بسیار کمی به واکنش با سایر عناصر داشته و می توانند به عنوان اکسنده های شیمیایی به کار گرفته 
 )AIM( و آنالیز بر اساس نظریه اتم در مولکول )NMR( شوند. در این پژوهش محاسبات بهینه سازی هندسی، محاسبات رزونانس مغناطیسی هسته
برای بررسی ترکیبات جدید از گازهای نجیب با فرمول عمومی HNgY…N2 و HNgY…HX انجام شده است. تمام ساختارهای HNgY…N2 در 
سطح **MP2/6-311++G و ساختارهای HNgY…HX در سطح MP2/ aug-cc-pVTZ (H) ،DGDZVP (Ng and Y) بهینه شدند. انرژی 
کل و پایداری نسبی این گروه از ترکیبات نوین با بهینه سازی ساختار هندسی به دست آمد و مشخص شد که وجود هسته های سنگین موجب پایداری 
HNgY…HX، پوشیده شدن  HNgY…N2 و هم چنین ساختارهای 1 و 2 خانواده ی  NMR در مورد تمام ترکیبات خانواده ی  می شود. مطالعات 
 HNgY…N2 در مورد کمپلکس های NMR و AIM هسته های هیدروژن را نمادی از تشکیل برهم کنش می داند. نتیجه های به دست آمده از نظریه

به طور کامل در تطابق هستند. 

واژه های کلیدی: گاز نجیب، رزونانس مغناطیسی هسته، اتم در مولکول، اختلال مولر - پلست، شیمی محاسباتی

مقدمه
یکی از موضوعات مورد بحث در شیمی و بیوشیمی، مطالعه ی 
کمپلکس های بین مولکولی برای سامانه  های طبیعی یا مصنوعی 
است. برای مثال، DNA و واکنش های پلیمریزاسیون پروتئینی از 
همین گروه مواد هستند ]1 و 2[. در بین نیروهای پایدارکننده ی 
کمپلکس های بین مولکولی، از پیوند هیدروژنی به عنوان یکی از 
مهم ترین نیروها یاد می شود ]3 و 4[. در پژوهش های اخیر، سایر 
غیر  هیدروژنی  پیوند   ]6 و   5[ هالوژنی  پیوند  مانند  برهم کنش ها 
کلاسیک ]7 تا 9[ و برهم کنش های هالوژن- هالوژن ]10 و 11[ 

مورد مطالعه قرار گرفته اند.
گازهای نجیب همواره در شیمی کلاسیک به عنوان "بی اثر" 
یاد می شوند، زیرا آن ها تمایل بسیار کمی به واکنش با سایر عناصر 
دارند. در اوایل سال 1930 پائولینگ وجود ترکیب به نسبت پایدار 
XeF6 و KrF6 را پیشگویی کرد ]12[. سه دهه ی بعد بارتلت اولین 

ترکیب گاز نجیب Xe یعنی XePtF6 را سنتز کرد ]13[. انقلاب در 
شیمی گاز نجیب در سال 1995 با کشف مولکول های هیبریدی 
گاز نجیب آغاز شد ]14 تا 16[. نخستین هیبریدهای سنتز شده 
دارای فرمول عمومی HNgY بودند که در آن H اتم هیدروژن، 

mh_ghorbani@azad.ac.ir 
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Ng اتم گاز نجیب )Kr ،Ar و Xe( و Y نیز یک جزء الکترونگاتیو 

محاسباتی  شیمی  حوزه  در  زیادی  مطالعات   .]20 تا   17[ هستند 
و  عمر  طول  زمان  شامل  ترکیبات  از  جدید  دسته ی  این  برای 
محاسباتی  شیمی   .]28 تا   21[ شد  انجام  جامد  حالت  دینامیک 
توانست امکان تشکیل HHeF و هم چنین زمان طول عمر بسیار 
کوتاه آن را پیشگویی کند ]29 تا 33[ که به دلیل طول عمر کوتاه 
کلی  طور  به  است.  نشده  گزارش  آن  سنتز  هنوز  ترکیبات،  این 
 ترکیب HNgY به صورت زوج یون گزارش می شود ]34 تا 37[

و پیوند H-Ng بیشتر کووالانسی و پیوند Ng-H بیشتر خصلت 
یونی و اندکی ماهیت کووالانسی دارد ]37[. 

مک دوئل در حوزه مطالعات شیمی در حوزه ی کمپلکس های 
جدید از گاز نجیب، مطالعات بسیار گسترده و کاربردی انجام داد 
]32 تا 45[. یکی از مطالعات مورد توجه مک دوئل، بررسی نظری 
به وسیله ی  فعال  HNgY و چند گروه  ترکیب کمپلکس  تشکیل 

محاسبات ارتعاشی پیوند بود ]42[.
جدیدی  دسته ی  رفتار  نظری  بررسی  پژوهش  این  از  هدف 
 HNgY…N2 عمومی  فرمول  با  نجیب  گازهای  ترکیبات  از 
هسته  مغناطیسی  رزونانس  نظریه ی  توسط   HNgY…HX و 
)NMR( و نظریه اتم ها در مولکول )AIM( است. اخیراً نظریه ی 
بررسی  برای   )MP2( پلست   - مولر  دوم  مرتبه ی  اغتشاش 
کمپلکس های بین مولکولی گازهای نجیب به کار رفته است ]46[. 

محاسبات کوانتومی
تمام محاسبات پایه ای در این کار پ ژوهشي به وسیله مجموعه ی 
 .]47[ است  شده  انجام   GAUSSIAN09Wافزاری نرم 
بهینه سازی ساختار هندسی برای تمام ترکیبات مجزا و همچنین 
کمپلکس در فاز گازی در سطح محاسباتی MP2 و دو مجموعه از 

سری های پایه ی زیر انجام شده است:
استاندارد  پایه ی  سری  خمیده:  و  خطی  فرم  برای  الف( 

G(2d,2p)++311-6 برای تمام اتم ها،

 aug-cc-pVTZ پایه ی  سری   :1-3 ساختارهای  برای  ب( 
 DGDZVP پایه ی  سری  همچنین  و  هیدروژن  اتم های  برای 

.Y و اتم های گروه Ng برای اتم
با  بهینه سازی ساختار  از  نیز پس   NMR به  محاسبات مربوط 
جزئیات محاسباتی مذکور با تقریب GIAO انجام شد. همچنین برای 
 توجیه و بررسی تشکیل برهم کنش از نظریه مشهور اتم در مولکول

)AIM( در مجموعه نرم افزاری AIM2000 استفاده شد ]48[.

نتیجه ها و بحث
محاسبات بهینه سازی هندسی 

و   HArF ،HKrF ترکیبات   ،HNgY…N2 کمپلکس  برای 
شده  بررسی  خمیده(  و  )خطی  هندسی  موقعیت  دو  در   HKrCl

ترکیب  دو   ،HNgY…HX کمپلکس  برای  که  حالی  در  است، 
هندسی  ساختار  سه  در   ،HXeBr…HBr و   HXeBr…HCl

از  گروه بندی ها  این  است.  گرفته  قرار  مطالعه  مورد  گوناگون 
هندسی  ساختار  است.  شده  گرفته  الهام  دوئل  مک  مطالعات 
تمام  برای  مذکور  پایه  سری های  و   MP2 روش  با  شده  بهینه 
هم چنین  و   2 و   1 شکل های  در   HNgY…N2 کمپلکس های 
کمپلکس های  به  مربوط  شده  بهینه  هندسی  ساختار  سه  هر 
است.  شده  آورده   4 و   3 شکل های  در  نیز   HNgY…HX 

بررسی برخی از کمپلکس های جدید گازهای نجیب به عنوان ... 

 
 الف(

 
 ة(

 
 ج(

 
 در حالت خطی تا روش هحاسثاتی HNgY…N2ی کوپلکس  ساختارهای هندسی تهینه ضده   1ضکل 

 MP2/6-311++G)2d,2p(  
 .HKrF…N2 و ج( HKrCl…N2 ب(، HArF…N2( الف

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

شکل 1   ساختارهای هندسی بهینه شده ی کمپلکس HNgY…N2 در حالت 
 MP2/6-311++G(2d,2p) خطی با روش محاسباتی

HKrF…N2 )و ج HKrCl…N2 )ب ،HArF…N2 )الف
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در حالت خطی   HNgY…N2 مورد هر سه شکل کمپلکس  در 
با شیمی محاسباتی  نوع هیدروژنی  از  برهم کنش  امکان تشکیل 
حالت  در  مذکور  کمپلکس  برای  درحالی که  می شود،  پیشگویی 
خمیده، با توجه به فاصله ی زیاد زوج الکترون های گروه نیتروژن 

است  کم  خیلی  هیدوژنی  پیوند  تشکیل  احتمال  هیدروژن  اتم  و 
در  است.  انتظار  مورد  مولکولی ضعیف لاندن  بین  نیروی  تنها  و 

قربانی و قورچیان 

 
 الف(

 
 ة(

 
 ج(

 

 در حالت خویده تا روش هحاسثاتی HNgY…N2س ی کوپلک ساختارهای هندسی تهینه ضده  2ضکل 
 MP2/6-311++G)2d,2p(  

 .HKrF…N2و ج(  HKrCl…N2، ب( HArF…N2الف( 

شکل 2   ساختارهای هندسی بهینه شده ی کمپلکس HNgY…N2 در حالت 
 MP2/6-311++G(2d,2p) خمیده با روش محاسباتی

HKrF…N2 )و ج HKrCl…N2 )ب ،HArF…N2 )الف

 
 الف(

 
 ة(

 
 ج(

 روش هحاسثاتی توسط HXeBr…HBr ی کوپلکس ساختارهای هندسی تهینه ضده -3ضکل 
MP2/aug- cc-pVTZ )H(; DGDZVP )Ng, Y( 

 .3ساختار  ج(و  2ساختار  ، ب( 1ساختار  الف(

شکل 3  ساختارهای هندسی بهینه شده ی کمپلکس HXeBr…HBr با 
MP2/aug- cc-pVTZ (H); DGDZVP (Ng, Y) روش محاسباتی

الف( ساختار 1 ، ب( ساختار 2 و ج( ساختار 3
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مورد کمپلکس HXeBr…HBr و HXeBr…HCl نیز ساختار 
دوم تنها امکان تشکیل نیروهای ضعیف بین مولکولی را دارد. به 

طور کلی محاسبات بهینه سازی هندسی به صورت کیفی می تواند 
احتمال تشکیل برهم کنش را بررسی کند. 

حالت های  تمام  برای  کل  انرژی  مقدارهای   1 جدول  در 
کمپلکس های HNgY…N2 و HNgBr…HX ارایه شده است. 
 بدیهی است که هرچه انرژی کل یک مولکول منفی تر باشد، آن 
ماده پایدارتر خواهد بود. در مورد کمپلکس HNgY…N2 ترکیب 
HKrCl…N2 با توجه به این که هم هالوژن سنگین و هم گاز 

نجیب سنگین دارد، پایدارترین کمپلکس در نظر گرفته می شود. به 
HKrF…N2 و HArF…N2 طور کلی از مقایسه کمپلکس های 

به دست می آید که هر چه گاز نجیب در یک  نتیجه ی مهم  این 
بزرگ تر  با عدد کوانتومی اصلی  ترازهای  تناوبی در  گروه جدول 
باشد، تمایل به واکنش پذیری آن بیشتر بوده و ترکیب پایدارتری 
HNgY…N2 را به وجود می آورد. در مورد هرکدام از سه کمپلکس 

حالت های خطی و خمیده از لحاظ پایداری تفاوت چندانی با هم ندارند. 
HXeBr…HCl و   HXeBr…HBr ساختارهای  مطالعه ی   از 

ساختار 2 به دلیل عدم وجود پیوند به نسبت قوی هیدروژنی کمی 
ناپایدار شده است. 

 

 الف(

 
 ة(

 
 ج(

شکل 4  ساختارهای هندسی بهینه شده ی کمپلکس HXeBr…HCl  با  توسط روش هحاسثاتی HXeBr…HClی کوپلکس  ساختارهای هندسی تهینه ضده -4ضکل 
MP2/aug- cc-pVTZ (H); DGDZVP (Ng, Y) روش محاسباتی

الف( ساختار 1 ، ب( ساختار 2 و ج( ساختار 3

 
 های هورد تحث در هقیاس واحد اتوی. های کوپلکس های کل ترای توام حالت شیانر   1جدول

 
 ).a.u( انرشی کل  حالت ترکیة

HArF…N2 
 خغی
 خویذُ

-736/3844 
-736/3836 

HKrCl…N2 
 خغی
 خویذُ

-3321/5232 
-3321/5234 

HKrF…N2 
 خغی
 خویذُ

-2961/5353 
-2961/5355 

HXeBr…HBr 

 1ػبختبس 
 2ػبختبس 
 3ػبختبس 

-12376/4342 
-12376/4192 
-12376/4214 

HXeBr…HCl 

 1ػبختبس 
 2ػبختبس 
 3ػبختبس 

-10264/0132 
-10263/9978 
-10264/0019 

 
 
 
 

ثر در پیوندهای هیدروشنی ترای کوپلکس ؤهای ه ترای هسته جایی ضیویایی جاته هقدارهای  2جدول
HNgY…N2. 

 
 
 
 

 
 
 
 

ثر در پیوندهای هیدروشنی ترای کوپلکس ؤهای ه ی ضیویایی ترای هستهجای جاته هقدارهای   3جدول
HNgY…HX. 

 
 
 
 

 
 
 
 
 

HArF...N2 HKrCl…N2 HKrF...N2 ترکیة 
H N Y H N Y H N Y 

8/88 n/a 105/18 9/85 n/a 651/11 6/57 n/a 139/57s هًََهش 
 خغی 157/98 288/75 6/46 727/28 287/69 9/38 167/96 283/84 8/65
 خویذُ 139/85 292/68 6/50 658/54 292/38 9/64 109/17 291/52 8/73

HXeBr…HBr HXeBr…HCl ترکیة 
H Br Br H Br Cl  

7/95 2094/22 n/a 7/95 2094/22 n/a هًََهش 
 1ػبختبس  916/33 2136/28 7/03 2593/69 2084/75 6/93
  2 ػبختبس 967/01 2100/33 7/86 2685/86 2116/64 7/78
  3 ػبختبس 940/67 2218/81 9/27 2621/52 2221/80 9/71

جدول1   انرژی های کل برای تمام حالت های کمپلکس های مورد بحث در 
مقیاس واحد اتمی

بررسی برخی از کمپلکس های جدید گازهای نجیب به عنوان ... 

ساختار
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)NMR( محاسبات رزونانس مغناطیسی هسته
روش  مولکولی،  بین  برهم کنش  احتمال  از  بهتر  درک  برای 
رزونانس مغناطیسی هسته )NMR( به کار گرفته شد. با استفاده 
از محاسبه ی جابه جایی شیمیایی هسته ها قبل و بعد از برهم کنش 
برهم کنش  در  هسته  هر  درگیری  میزان  می توان  مولکولی،  بین 
شیمیایی  جا به جایی  میزان   3 و   2 جدول های  در  داد.  نشان  را 
برای کمپلکس های  ترتیب  به  هسته های هیدروژن و گاز نجیب 
HNgY…N2 و HNgY…HX نشان داده شده است. در مورد 

هسته های هیدروژن از مولکول آب و برای هسته های نیتروژن از 
مولکول آمونیاک به عنوان مرجع استفاده شده است، در حالی که 
مرجع  بدون  هالوژن  برای هسته های  شیمیایی  جا به جایی  مقادیر 

محاسبه شده اند.
به طور کلی در مطالعات NMR زمانی که هسته ای ناپوشیده  
مقادیر  سمت  به  شیمیایی  جا به جایی  عددی  مقدار  می شود، 
چگالی  که  زمانی  دیگر،  عبارت  به  می رود.  )مثبت تر(  بزرگ تر 
ناپوشیده  هسته  به اصطلاح  می شود،  کم  هسته  اطراف  الکترونی 
شده و پیک مربوط به آن در میدان های مغناطیسی بالاتر ظاهر 
می شود. بر اساس جدول 2، در هر سه ترکیب HArF ،HKrF و 

HKrCl پس از تشکیل کمپلکس در هر دو حالت خطی و خمیده، 

برهم کنش،  تشکیل  اثر  در  می شود.  پوشیده  هیدروژن  هسته ی 
الکترونی اطراف هسته ی  نیتروژن چگالی  آزاد  الکترون های  زوج 
هسته  شدن  پوشیده تر  به  منجر  و  می دهد  افزایش  را  هیدروژن 
می شود. به طور خلاصه، افزایش مقدارهای جابه جایی شیمیایی به 
تشکیل کمپلکس های HArF ،HKrF و HKrCl اشاره دارد. برای 
کمپلکس HNgY…N2 به طور کلی در حالت خطی برهم کنش 
بیشتری وجود دارد، زیرا در این حالت هسته ی هیدروژن پوشیده تر 
شده است. نتیجه ی اخیر با نتیجه های به دست آمده از محاسبات 
بهینه سازی هندسی )جدول 1( در تطابق کامل است. پوشیده شدن 
نیز  خمیده  حالت  به  نسبت  خطی  حالت  در  نیتروژن  هسته های 
 HNgY…N2 بیانگر همین نتیجه است. در مورد گروه ترکیبات
مشابه  هیدروژن  و  نیتروژن  برای هسته های   NMR رفتار طیف 

است.
هم چنین نتیجه های به دست آمده از مطالعات NMR برای هر 
سه ساختار مربوط به کمپلکس HNgY…HX نیز در جدول 3 
هیدروژن  کمپلکس، هسته های  تشکیل  از  بعد  است.  آورده شده 
 HXeBr…HCl و HXeBr…HBr ساختارهای 1 و 2 در مورد

 
 های هورد تحث در هقیاس واحد اتوی. های کوپلکس های کل ترای توام حالت شیانر   1جدول

 
 ).a.u( انرشی کل  حالت ترکیة

HArF…N2 
 خغی
 خویذُ

-736/3844 
-736/3836 

HKrCl…N2 
 خغی
 خویذُ

-3321/5232 
-3321/5234 

HKrF…N2 
 خغی
 خویذُ

-2961/5353 
-2961/5355 

HXeBr…HBr 

 1ػبختبس 
 2ػبختبس 
 3ػبختبس 

-12376/4342 
-12376/4192 
-12376/4214 

HXeBr…HCl 

 1ػبختبس 
 2ػبختبس 
 3ػبختبس 

-10264/0132 
-10263/9978 
-10264/0019 

 
 
 
 

ثر در پیوندهای هیدروشنی ترای کوپلکس ؤهای ه ترای هسته جایی ضیویایی جاته هقدارهای  2جدول
HNgY…N2. 

 
 
 
 

 
 
 
 

ثر در پیوندهای هیدروشنی ترای کوپلکس ؤهای ه ی ضیویایی ترای هستهجای جاته هقدارهای   3جدول
HNgY…HX. 

 
 
 
 

 
 
 
 
 

HArF...N2 HKrCl…N2 HKrF...N2 ترکیة 
H N Y H N Y H N Y 

8/88 n/a 105/18 9/85 n/a 651/11 6/57 n/a 139/57s هًََهش 
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 خویذُ 139/85 292/68 6/50 658/54 292/38 9/64 109/17 291/52 8/73
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H Br Br H Br Cl  
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 1ػبختبس  916/33 2136/28 7/03 2593/69 2084/75 6/93
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  3 ػبختبس 940/67 2218/81 9/27 2621/52 2221/80 9/71
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HArF...N2 HKrCl…N2 HKrF...N2 ترکیة 
H N Y H N Y H N Y 

8/88 n/a 105/18 9/85 n/a 651/11 6/57 n/a 139/57s هًََهش 
 خغی 157/98 288/75 6/46 727/28 287/69 9/38 167/96 283/84 8/65
 خویذُ 139/85 292/68 6/50 658/54 292/38 9/64 109/17 291/52 8/73

HXeBr…HBr HXeBr…HCl ترکیة 
H Br Br H Br Cl  

7/95 2094/22 n/a 7/95 2094/22 n/a هًََهش 
 1ػبختبس  916/33 2136/28 7/03 2593/69 2084/75 6/93
  2 ػبختبس 967/01 2100/33 7/86 2685/86 2116/64 7/78
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HNgY…N2 جدول 2  مقدارهای جابه جایی شیمیایی برای هسته های مؤثر در پیوندهای هیدروژنی برای کمپلکس

HNgY…HX جدول 3   مقدارهای جابه جایی شیمیایی برای هسته های مؤثر در پیوندهای هیدروژنی برای کمپلکس
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پوشیده می شود که نشانگر افزایش دانسیته ی الکترونی در اطراف 
 ،NMR نتیجه های  به  استناد  با  پس  است.  هیدروژن  هسته ی 
تایید   2 و   1 ساختارهای  در  را  هیدروژنی  پیوند  تشکیل  می توان 
مقدار عددی   HNgY…HX برای کمپلکس  3 در ساختار  کرد. 
)ناپوشیده تر  یافته  افزایش  جا به جایی شیمیایی هسته ی هیدروژن 
شده( است که به معنای کاهش دانسیته الکترونی اطراف هسته 
هیدروژن است. با توجه به شکل 3 )ج( و شکل 4 )ج( می توان در 
یک راستا قرار گرفتن هیدروژن و اتم های گاز نجیب و هالوژن را 
برای این رفتار NMR پیشنهاد کرد. این در حالی است که در هر 
دو کمپلکس HXeBr…HBr و HXeBr…HCl، برای هسته ی 

Br در هر سه ساختار ناپوشیده شدن مشاهده می  شود.

 )AIM( بررسی بر اساس نظریه اتم در مولکول
شرودینگر  معادله  حل  روش  به  که  شده  شناخته  مدل  تنها 
بستگی نداشته و به صورت مستقل می تواند ساختار مولکولی را به 

 )AIM( کمک پخش بار الکترونی ارایه کند، مُدل اتم در مولکول
است. از مهم ترین مفاهیم نظریه ی AIM نقطه ی بحُرانی پیوند 
 )CCP( و نقطه بحرانی قفس )RCP( نقطه بحرانی حلقه ،)BCP(
این  از  و  نمی داند  مؤثر  را  برهم کنشی  AIM هر  نظریه ی  است. 

دیدگاه در مورد برهم کنش های ضعیف بسیار کارآمد است.
تمامی  برای   AIM نظریه ی  با  آمده  به دست  ساختارهای 
کمپلکس های HNgY…N2 در حالت خطی و خمیده به ترتیب 
در شکل های 5 و 6 آورده شده است. حضور گوی قرمز رنگ در 
است.  توجه  قابل  برهم کنش  وجود  نشانگر   AIM2000 نرم افزار 
برهم کنش های  به  مربوط  بار  چگالی های   ،4 جدول  هم چنین 
حالت  برای  می دهد.  نشان  را  بحرانی  نقطه ی  محل  در  ضعیف 
 AIM نظریه ی   ،HNgY…N2 خانواده ی  کمپلکس های  خطی 
پیوند هیدروژنی بین نیتروژن و هیدروژن را تأیید می کند، در حالی 
که پیوند مذکور برای حالت خمیده تأیید نمی شود. اطلاعات موجود 
HNgY…N2 کمپلکس های  خطی  حالت  برای   4 جدول   در 

MP2/aug- cc-pVTZ (H); DGDZVP (Ng, Y)  
 .3و ج( ساختار  2، ب( ساختار  1الف( ساختار 

 

 

 

 

 
 
 
 

هحاسثاتی  تا روش ر حالت خطید HNgY…N2 های کوپلکس ترای AIMی  دست آهده از نظریه هت ساختارهای -5ضکل 
MP2/6-311++G (2d,2p)  

  HKrF…N2و ج(  HKrCl…N2، ب( HArF…N2الف( 
 .های قرهس نطانگر نقاط تحرانی پیوند هستند( )گوی

 

 

 

 

 

 الف

 ب

 ج

 MP2/6-311++G (2d,2p) در حالت خطی با روش محاسباتی HNgY…N2 برای کمپلکس های AIM شکل 5  ساختارهای به دست آمده از نظریه ی
 HKrF…N2 )و ج HKrCl…N2 )ب ،HArF…N2 )الف
( نشانگر نقاط بحرانی پیوند هستند(.

MP2/aug- cc-pVTZ (H); DGDZVP (Ng, Y)  
 .3و ج( ساختار  2، ب( ساختار  1الف( ساختار 

 

 

 

 

 
 
 
 

هحاسثاتی  تا روش ر حالت خطید HNgY…N2 های کوپلکس ترای AIMی  دست آهده از نظریه هت ساختارهای -5ضکل 
MP2/6-311++G (2d,2p)  

  HKrF…N2و ج(  HKrCl…N2، ب( HArF…N2الف( 
 .های قرهس نطانگر نقاط تحرانی پیوند هستند( )گوی

 

 

 

 

 

 الف

 ب

 ج

)گوی های قرمز )
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است.  نیتروژن  و  هالوژن  هسته ی  میان  برهم کنش  نشان دهنده 
خمیده  و  حالت خطی  دو  در   HArF…N2 ترکیب  کلی  طور  به 
با  اخیر  نتیجه  می دهد.  نشان  را  الکترونی  دانسیته ی  بیشترین 
نتیجه های به دست آمده در بخش NMR در توافق کامل است و 
HArF…N2 البته نشان می دهد که دلیل پایداری به نسبت پایین 

با توجه به محاسبات انرژی کل، وجود هسته های سبک نسبت به 

ترکیبات HKrCl…N2 و HKrF…N2 است. یکی از ویژگی های 
دقیق  علت  تعیین   ،NMR و   AIM مانند  محاسباتی  روش های 
مورد  در  توجه  مورد  نکته  است.  نوین  مواد  و  ترکیبات  پایداری 
برهم کنش  گونه  هر  تأیید  عدم   ،HNgY…HX کمپلکس های 
آنقدر  برهم کنش ها  صحیح تر  عبارت  به  یا  است،  مولکولی  بین 

ضعیف هستند که نظریه AIM آن ها را در نظر نمی گیرد. 

نتیجه گیری
در این پژوهش، با استفاده از ابزار شیمی محاسباتی مبتنی بر 
محاسبات  هندسی،  بهینه سازی  محاسبات  و  کوانتومی  مکانیک 
نظریه  اساس  بر  تجزیه  و   )NMR( هسته  مغناطیسی  رزونانس 
با  نجیب  گازهای  از  جدیدی  ترکیبات   ،)AIM( مولکول  در  اتم 
فرمول عمومی HNgY…N2 و HNgY…HX مورد بررسی و 
مطالعه قرار گرفت. گاز نجیب، پس از تشکیل کمپلکس با N2 و 
الکترون  پذیرنده ی  پایدارتر می شود و  انرژی کل  از نظر   HX یا 
بوده و می تواند به عنوان یک عامل اکسنده شیمیایی معرفی شود. 
 HNgY…N2 در مورد تمام ترکیبات خانواده ی NMR مطالعات
و هم چنین ساختارهای 1 و 2 خانواده ی HNgY…HX، پوشیده 
شدن هسته های هیدروژن را نمادی از تشکیل برهم کنش می داند. 
از سوی دیگر، بر اساس نظریه ی AIM، برهم کنش های موجود   

 

 
 
 

تا روش هحاسثاتی  در حالت خویده HNgY…N2 های کوپلکس ترای AIM ی نظریه از آهده دست هت ساختارهای -6ضکل 
MP2/6-311++G(2d,2p)  

  HKrF…N2و ج(  HKrCl…N2، ب( HArF…N2الف( 
 های قرهس نطانگر نقاط تحرانی پیوند هستند(. )گوی

 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 ج ب الف
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 ج ب الف

)گوی های قرمز )

 
 
 
 

 AIMی  نظریه تادست آهده  ههای ضعیف، ت کنص های تار هرتوط ته ترهن  چگالی  4جدول
 

 ).a.u(چگالی تار   حالت ترکیة
Y … N 

 ).a.u(چگالی تار 
H … N 

HArF…N2 
 n/a 0.01512 خغی
 n/a 0.00613 خویذُ

HKrCl…N2 
 n/a 0.00964 خغی
 n/a 0.00440 خویذُ

HKrF…N2 
 n/a 0.00825 خغی
 n/a 0.00612 خویذُ

HXeBr…HBr 

 n/a n/a 1ػبختبس 

2 ػبختبس  n/a n/a 

3 ػبختبس  n/a n/a 

HXeBr…HCl 

 n/a n/a 1ػبختبس 

2 ػبختبس  n/a n/a 

3 ػبختبس  n/a n/a 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

جدول4  چگالی  های بار مربوط به برهم کنش های ضعیف، به دست آمده با 
AIM نظریه ی

قربانی و قورچیان 
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Abstract: Noble gases are considered "inert" although theoretical and experimental chemists 
have reported their limited reactivity with other elements, recently. In this paper, we consider 
the structures of HNgY…N2 and HNgY…HX by geometrical optimization, nuclear magnetic 
resonance (NMR), and atoms in molecules (AIM) tools. MP2 calculations with aug-cc-pVDZ, 
6-311++g (2d, 2p) and DGDZVP basis sets were used to analyze the different systems. For the 
all compounds, total energy and relative stability are calculated. After the complexation, noble 
gas compounds are stable because of the presence of the heavy nuclei. The nucleus shielding is 
due to interaction HNgY…N2 (all forms) and HNgY…HX (structure 1, 2). The AIM results show 
remarkably good agreement with the NMR study results obtained on the HNgY…N2 compounds. 
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