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 چکیده

. محاسبات ساختار هندسی تئوری مورد بررسی قرار گرفته اند وسیله محاسباته ب ختلف ترکیب دی سیکلو پنتادی انم چهارده ایزومر  

و خواص ترمودینامیکی )انرژی آزاد، آنتروپی  پایداری .انجام شد *B3LYP/6-31Gسطح محاسباتیدر  DFTروش به مولکولی ایزومرها

پایداری ترکیبات را مساعدتر کمتر  ممانعت فضایی نشان می دهندکه وآنتالپی وثابت تعادل( همه ایزومرها گزارش شده است.  این محاسبات،

که  ین ایزومر بودهپایدارتر Cis-transoid و Cis-cisoid-1,2-cis-Tricyclo[5.2.1.02,6]deca-3,8-dien ترکیب در بین ایزومرها، دومی سازد. 

 با تجربه سازگاراست.

 

    .خواص ترمودینامیکی ،پایداری ترمودینامیکی ،دی سیکلو پنتادی ان ،نظریه تابعی چگال کلیدی: هایواژه

 

 . مقدمه8

ی هرا  نیر رزی بررا  مونومر عنوان به عمده طور به انیکلوپنتادیس     

 اریبسر  بیر ترک نیر ا[. 9]شرود یمر  اسرتااده  کیکلیسیآل یدروکربنیه

ی د بره  نشرود، ی نگهردار  -C°90از کمترر ی دما در اگر و بوده فعال

 گسترده طور به انیپنتاد کلویسی د. شودیم لیتبد انیپنتاد کلویس

ی مصرنوع  کیلاست و جات هیادو کشها، آفت ،ییداروی هانهیزم در

 جدولساختار شیمیایی و نام ایزومرها در  [.8-1]شودیم برده کار به

ی کلوپنتادیسر ی همدما ونیزاسیمرید محصول گزارش شده است. 9

 زومررریا دو شررامل عمرده  طررور بررهیی گرمرا  گنرریکراک و خرال   ان

 حلقره  دوی پرا  وندیپ[ 4+8] شیافزا از که است( 90)اندو و (8)اگزو

 بره  %89 همدما ونیزاسیمرید در اگزو به اندو نسبت. دیآی م بوجود

 منجر انی لکوپنتادیسیی ایمیفوتوش ونیزاسیمریدی طرف از. است 9%

 برر  عرلاوه . گرردد یم اندو و اگزو از یبرابر مخلوط آمدن بوجود به

 گرر ید زومریا دوازده آمدن وجوده ب امکان شده ادی عمده زومریا دو

ی بعض .دارد وجود حلقه دو[  4+4]و  [4+8] ،[8+8] شیافزا از یناش

 زومرر یا  شروند، ی مر  حاصل حلقه دو میمستق سنتز از زومرهایا نیا از

 کلویسرر( 8+8یی)کلوافزایسر  واکررنش ونیدروژناسر یه از 1و 8شرماره 

 از 91و 9 زومرر یا دو [4] شرود ی م حاصل کلوپنتانونیس با انی پنتاد

 زین 94 شماره زومریا[. 9-1]د شوی م حاصل آزا ماده شیپی  هیتجز

  قیر تحق نیر ا در  [.9-9] شرود  یم حاصل کلره کمپلکس مشتقات از

  ید  زومریا چهارده ی برا ترمودینامیکیی پارامترهاو ی انرژ ریمقاد

 *B3LYP/6-31G سرررطح در DFTروش بررره انی پنتررراد  کلوییسررر

 .است شده محاسبه
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 روش محاسباتی .2

 برنامررره از اسرررتااده برررای مولکرررولی سررراختارها همررره ابتررردا در     

GaussView محاسررررربات وسرررررپس شررررردی طراحرررررDFT برررررا 

ی کلوپنتادیسر پارامترهای ساختاری .شد اجراGaussian03 [8 ]برنامه

واکنش  یکینامیترمودی پارامترها وی انرژ ،فرکانسهای ارتعاشی ان،

با  انی کلوپنتادیس دی تلفخمی زومرهایا به ان یکلوپنتادیستبدیل 

 . محاسبه شده اند *31G-6پایهری سو B3LYP [98-90]روش

 

 یریگ جهیونت بحث. 9

 کلویس تلفخم یزومرهایا یکینامیترمود یپارامترها و یانرژ     

ی نسبی انرژ ریمقاد به توجه با. است آمده 9 جدول در ان یدپنتا

 نیکمتر بیترت به( 90) اندو و( 8) اگزو زومریا دو شده گزارش

 طور به که هستند زومرهایا نیدارتریپا و دارند رای انرژ مقدار

 داشتن با( 8) اگزو زومریا آنکه علت[. 94]است شده حاصلی تجرب

 ونیزاسیمریدی همدما واکنش دری کمتر نسبت به دارتریپای ژانر

 بالاتر یانرژ سدی رااد محصول نیا که است نیا شود،ی م حاصل

 اندو هک شودی م موجب نیا و [94] است اندو زومریا به نسبت ی

 به سپس شود حاصلی شتریب نسبت به (واکنشی کینتیس محصول)

 بهیی ایمیفوتوش واکنش در .شودی م لیبدت اگزو به اندوی آهستگ

 دو نیا ازی برابر نسبت بهی انرژ سدی برای انرژ شدن فراهم لیدل

 .شودی م حاصل محصول

 بیرررترت بررره( 98)و  (99) ،(9) ،(1) ،(9) ،(4) شرررماره یزومرهرررایا

  به توجه بای داریناپا نیا و دارند رای انرژ زانیم نیتر نامطلوب

 

 ثابرت  ریمقراد  چراکره  .اسرت  انتظرار  قابل زومرهایا نیایی فضا شکل

 علرت  نیهمر  بره  دیشا است کوچک اریبس باتیترک نیا یبرا تعادل

( 94) و (91)شرماره  زومرر یدوا. انرد  نشده شناخته باتیترک نیا هنوز

   و  8/89 زانیر م  بره   هسرتند   حلقره   دو [ 4+4] شیافزا از حاصل که

ی انررژ  زومرر، یا نیدارتریر پا از بیر ترت بره بر مول  یلوکالریک 99 /9

 از زانیر م نیر ا کره یی ایمیفوتوشی ها واکنش در وتنها دارندی بالاتر

 بیر ترت بره  لیتشرک  ثابرت . گردندی م حاصل شود،ی م فراهمی انرژ

 . باشدی م  -94و -99 مرتبه از زومریا دو نیای برا

 نیدارتریر پا ازی کرالر  لرو یک 1 حردودا   (1)و( 8) شرماره  هایزومریا

 لویک 9 در حدود( 9)و( 9) زومریا دو و دارندی شتریبی انرژ زومر،یا

 ثابرت . دارنرد ی شرتر یبی ژانرر  زومرر یا نیدارتریر پا از بر مرول  یکالر

 دارد انردو  و اگزو زومریا دو از بعد را مقدار نیشتریب 1زومریا تعادل

 اگزو محصول دو همراه بهیی ایمیفوتوش واکنش در لیدل نیهم به و

 .شودی م دهید واندو
 

 نتایج .1

 ونیزاسیمرید جهینت کهانیکلوپنتادیسی د زومریا چهارده ساختار    

 محاسبات قیطر از باشدی م انی پنتاد کلویس[ 4+4] و [8+4] ،[8+8]

. شد محاسبه زومرهایا همهی برای کینامیترمودی وپارامترها شد نهیبه

 جینتا بای خوب یهماهنگ زومرهایای برا شده محاسبه تعادل ثابت

 تعادل ثابت مقدار نیبالاتر اندو و اگزو زومریا دوو  داردی تجرب

 عمده طور به زینی تجرب جینتا در که دارند رای انرژ زانیم نیوکمتر

 .دنشوی م دهید  محصول دو نیا
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 ساختار شیمیایی و پارامترهای ترمودینامیکی ایزومرهای مختلف دی سیکلوپنتادی ان -8جدول 

 

 

0
pK Δ𝑆0 

 
Δ𝐺0 

 
Δ𝐻0 

 
 # انرژی نسبی

 
 ساختار شیمیایی نام شیمیایی

Cal/mol.K kcal/mol kcal/mol 

1- 90 ×999/9 999/49- 099/9 418/1-  191911/ 9 9 cis-cisoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.3.0.02,6]   
deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛼, 6𝛼, 7𝛼-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,8-dien 

 

9- 90 ×108/9 949/49- 911/9 109/9- 899919/ 9 8 cis-transoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 
deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛼-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,8-dien 

 

89- 90×98/9 499/48- 088/19 119/81 14098 /19  1 cis-cisoid-1,2-trans-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛽-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

                      deca-3,8-dien 

 

49-90×191/9 099/90- 099/19 

 

948/41 8901 /10  4 trans-transoid-1,2-

trans-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,8-dien 

1𝛽, 2𝛼, 6𝛽, 7𝛼-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,8-dien 

 

9- 90×919/8 911/49- 841/9 889/9- 911919 /9 9 cis-cisoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 
deca-3,9-dien 

1𝛽, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛽-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,9-dien 

 

00099/0 499/49- 819/9 894/8- 999999/4 1 cis-transoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 
deca-3,9-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛼-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,9-dien 

 

89- 90×899/9 

 

481/48- 

 

099/19 

 

149/81 

 

19/14884 

 

9 cis-cisoid-1,2-trans-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 
deca-3,9-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛽-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,9-dien 
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 .8ادامه جدول 

 

 

0
pK Δ𝑆0 

 
Δ𝐺0 

 
Δ𝐻0 

 
 # انرژی نسبی

 
 ساختار شیمیایی نام شیمیایی

Cal/mol.K kcal/mol kcal/mol 

49- 90×989/9 991/90- 089/19 091/41 191911/ 9 9 tranc- transoid -1,2-

tranc-

Tricyclo[5.3.0.02,6] 
deca-3,9-dien 

1𝛽, 2𝛼, 6𝛽, 7𝛼-

tricyclo[5.3.0.02,6] 

deca-3,9-dien 

 

019/0 

 

191/99- 891/9 494/91- 0 8 cis-cisoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.2.1.02,6] 
deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛽, 7𝛼-

tricyclo[5.2.1.02,6] 

deca-3,8-dien 

 

 

009/0 948/99- 088/1 198/98- 909994 /9 90 cis-transoid-1,2-cis-

Tricyclo[5.2.1.02,6] 
deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛼, 6𝛼, 7𝛼-

tricyclo[5.2.1.02,6] 

deca-3,8-dien 

                      deca-3,8-dien 

 

81- 90×998/9 199/98- 899/14 149/99 99911/ 18 99 cis-transoid-1,2-trans-

Tricyclo[5.2.1.02,6] 
deca-3,8-dien 

1,2,6,7-

tricyclo[5.2.1.02,6] 
deca-3,8-dien 

H

H 

81- 90×909/8 199/98- 999/14 198/99 01989 /18 98 cis-cisoid-1,2-trans-

Tricyclo[5.2.1.02,6] 
deca-3,8-dien 

1𝛼, 2𝛽, 6𝛼, 7𝛼-

tricyclo[5.2.1.02,6] 

deca-3,8-dien 

H

H 

99- 90×888/9 091/94- 914/84 01/9 88099 /89 91 cis-cisoid-1,2-cis-

Tricyclo[4.2.1.12,5] 
deca-3,7-dien 

1𝛼, 2𝛼, 5𝛼, 6𝛼-

tricyclo[4.2.1.12,5] 

deca-3,7-dien 

 

94- 90×918/9 94/49- 918/99 949/8 

 

91881/99 94 cis-transoid-1,2-cis-

Tricyclo[4.2.1.12,5] 
deca-3,7-dien 

1𝛼, 2𝛽, 5𝛽, 6𝛼-

tricyclo[4.2.1.12,5]     

     

deca-3,7-dien 
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