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. هحبسجبت اًجبم گزدًذی ویثزرس در ایي هقبلِ ًتبیج ًظزی ٍ هحبسجبتی درثبرُ پیًَذ ّیذرٍصًی ٍ تَتَهزیسن در هَلکَل هتیل استَ استبت

 جیًٍتب سنیتَتَهز ،یذرٍصًیّ ًَذیپ ،یثزرس يیدر ا اًجبم گزفتِ اًذ. **G** ٍ6-31G++311-6 ثب تَاثغ پبیِ B3LYPی ضذُ در سغح هحبسجبت

ًقغِ  یثلکْبًزص یالکتزًٍ یتَتَهز ًِ تٌْب اًزصیهَلکَلْب ّبتَتَهزپبیذاری ًسجی درک ثْتز اس  یثزا قزار گزفتِ اًذ. تَجِهَرد  یسٌج فیع

، ًقغِ غفز یهحبسجِ اًزص یثزاهلکَلْبی ّز تَتَهز هحبسجِ ٍ ثب یکذیگز هقبیسِ هی ضًَذ. ی ٍ اًزصی آساد گیجسآًتبلپ یی،گزهب یاًزص ،غفز

 اًجبم ضذُ است. **B3LYP/6-311Gاثز دهب، اًتبلپی ٍ اًزصی آساد گیجس هحبسجِ فزکبًس در سغح 
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 . هقده9ِ

، هحبسجبت زیاخ یدر سبلْب یکَاًتو یویقبثل تَجِ ض طزفتیپ

ثِ  ی ثزای پبسخگَییرا ثِ غَرت اثشار ثب ارسض یکَاًتو کیهکبً

 یویدر آٍردُ است. ض ییبیویض یٍاقؼ تی، ثب اّویبدیس لیهسب

 یکیٌبهیهبًٌذ هحبسجِ خَاظ تزهَد یهختلف یّب ٌِیدر سه یکَاًتو

ی هَلکَلی، تخویي پبیذاری ًسجی هَلکَلْب، ّب فیع زیگبسّب، تؼج

سبختبر ٍ اًزصی ٍاسغِ ّبی ٍاکٌص، کبتبلیش سغحی ٍ غیزُ ثِ کبر 

 یاس هَارد هوکي است هحبسجبت ًظز یبریاگز چِ در ثسهی رٍد. 

ٍجَد اغلت آًقذر خَة  يیثزسذ، ثب ا یقبعؼ یًتَاًذ ثِ جَاة ّب

رسبست کِ ثتَاًذ ًتبیج پز ثبری اس تبثیز هتقبثل ًظزی ٍ تجزثی را  ٍ

 ًَذیپ یستوْبیس یرٍ قیدق یکَاًتو کیهحبسجبت هکبً ئِ کٌذ.اار

َاًوحبسجبت ت یه یجیتقز یهطکل است اهب ثب رٍش ّب یذرٍصًیّ

 .  هذل اًجبم داد یستوْبیس یرٍ یذیهف

هغبلؼِ پیًَذ ّیذرصًی درٍى هَلکَلی در ثتب دی کتًَْب ثِ ػلت 

. در ایي ]1-4[اّویت سیبد آى ثِ عَر گستزدُ ای اًجبم گزفتِ است

پزٍصُ ّذف ثزرسی سبختبر پیًَذ ّیذرصًی در یک کتَاستز است ٍ 

جبی گزٍُ هتیل است ػلاٍُ ّوچٌیي اثز یک استخلاف هتَکسی ثِ 

بی ّ ثز آى یک هغبلؼِ جبهغ ًیش ثز رٍی تَتَهزیسن ٍ غَرتجٌذی

 .هحتول در هتیل استَاستبت ًیش اًجبم هی گیزد

 

 . رٍش ّای هحاسباتی2

ثب استفبدُ اس  یکَاًتو کیهحبسجبت هکبً یتوبه قیتحق يیدر ا

 ٌِیاًجبم گزفتِ است. ثْGAUSSIN 98W[5 ]یرافشا ًزم یثستِ 

-6[ ٍ تَاثغ پبیِ ی هختلف B3LYP] 7-6سبختبرّب در سغح یسبس

311++G**،6-31G**  در سغَح ٍ ی فزکبًس ّبٍ هحبسجبت

ایي سغح هحبسجبتی ّن  سیزا .هختلف اًجبم ضذُ است ِیتَاثغ پب

 ٍ سپس[ 8]ثِ ّوزاُ داردMAA  ثزایخَاًی خَثی ثب ًتبیج تجزثی 

اًزصی ًسجی ثب ٍ ثذٍى در  زیهقبد ثِ دست آهذُ جیثب استفبدُ اس ًتب

 ًظز گزفتي اًزصی ًقغِ غفز هحبسجِ ضذُ اًذ. 

 

 . ًتایج ٍ بحث8

غَرتجٌذی 16اس لحبػ ًظزی ثزای هَلکَل هتیل استَ استبت 

غَرتجٌذی دی کتَ ٍجَد دارد. اس ایي هیبى پٌج  3کتَ ٍ -اًَل

غَرت ثٌذی در گیز پیًَذ ّیذرصًی ّستٌذ کِ سِ تب اس آًْب اس ًَع 

EU  دٍ تبی دیگز اس ًَع ٍES  است. تطکیل ایي پیًَذّبی

ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی ثبػث پبیذارتز ضذى کٌفَرهزّب هی 

ٍ اًزصی ثِ ّوزاُ اًزصی ّبی ًسجی غَرتجٌذیْب  ایي سبختبرگزدد. 

کیلَکبلزی  ثز حستثِ تزتیت  **B3LYP/6-31Gدر سغح هغلق 

 ًطبى دادُ ضذُ اًذ.  1ٍ ّبرتزی در جذٍل ثز هَل

 
اًرژی هطلق بر حسب ّارتری ٍ اًرژی ًسبی بر حسب کیلَ کالری بر هَل  -9جدٍل

 .کتَ ٍ دی کتَهتیل استَ استات-برای اًَل

 

 

گزٍّْبی هختلف در اس چزخبًذى  غَرتجٌذیْبی هختلف

دست ِ ث C-O ،C-C ، C=C ٍC=Oًَذّبییپحَل  MAA هَلکَل

هطبّذُ هی ضَد کِ غَرتجٌذی  1جِ ثِ جذٍلثب تَ ًذ.ُ اهذآ

2EU1-I غَرتجٌذی است. ایي اهز هذیَى تطکیل پیًَذ  یيذارتزیپب

ّیذرصًی در حبلتی است کِ گزٍُ ّیذرٍکسیل در سوت 

( ٍ هَقؼیت گزٍُ هتیل در سوت هتَکسی )سٍج 2هتیل)هَقؼیت

 ى هجبٍر در جْت هخبلف( است.ضسیالکتزًٍْبی آساد اتوْبی اک

یي هَلکَل هجٌب پبیذار تز کِ هطخع هی ضَد 1جذٍلتَجِ ثِ ثب 

َاًزصی ستثب اًزصی ًسجی غفز در ًظز گزفتِ ضذُ ا قزار گزفتِ ٍ

kcal/mol کٌفَرهر هطلقاًرژی  اًرژی ًسبی 

0/0 0440926/421- 2EU1-I 

01/15 0201618/421- 2EU1-II 

36/6 0339586/421- 2EU2-I 

65/23 0064061/421- 2EU2-II 

47/31 9939463/420- 4EU1-II 

91/9 0282948/421- 4EU2-I 

22/26 0023083/421- 4EU2-II 

31/12 0244683/421- 2EW1-I 

35/14 0212223/421- 2EW1-II 

15/5 0358798/421- 2ES1-I-(1) 

56/15 0192935/421- 2ES1-II-(1) 

79/9 0284949/421- 2ES1-I-(2) 

30/11 0260924/421- 2ES1-II-(2) 

22/19 0134714/421- 2ES2-II 

35/30 9957245/420- 4ES1-II 

80/24 0045716/421- 4ES2-II 

41/5 035465/421- DK1 

24/8 0309645/421- DK2 

80/12 0236908/421- DK3 

34

2

ح

10 



 

 

 

  1390پبییش، 3سبل اٍل، ضوبرُ                  ٍ ّوکاراى رستاقی چالکی

 
( JQCS ) 

ًسجت ثِ آى کیلَکبلزی ثز هَل  دیگز ثز حست ّبیغَرتجٌذی

 است.هحبسجِ ضذُ 

چٌذ ًکتِ ثبیستی ثزای ثزرسی پبیذاری ًسجی سبختبرّبی هختلف ثِ 

 تَجِ داضت.

 الف( اثز اسدحبم فضبیی

 ة( اثز دافؼِ سٍج الکتزًٍْب 

 ج( اثز رسًٍبًس 

 د( تطکیل پیًَذ ّبی ّیذرٍصًی

تٌْب  کتَ-اًَلهلکَل  هَجَد ثزای ّبیغَرتجٌذی اس هیبى

 .است غَرتجٌذی یيپبیذارتز 2EU1-Iغَرتجٌذی 

 
 کتَ کتٍَ دی اًَل .8-9

ّب اهکبى تطکیل پیًَذ ّیذرٍصًی غَرتجٌذیدر ثزخی اس ایي 

درٍى هَلکَلی ٍجَد دارد. ثب هقبیسِ اًزصی آًْب ثبیکذیگز هتَجِ 

هی ضَین کِ ٍجَد پیًَذ ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی سیستن را ثسیبر 

ّبی تَاى ثب تَجِ ثِ ضکلیذارتز هی سبسد. ثِ عَر تقزیت هیپب

ي سد. ثب در ًظز تزاًس هزثَعِ قذرت پیًَذ ّیذرٍصًی را تخوی

پیًَذ ّیذرٍصًی ثزای گًَِ اًزصی  2گزفتي ایي هغلت در جذٍل

 گیز در پیًَذ ّیذرصًی فْزست ضذُ است. در ایي جذٍل، ّبی در
 

 

 .(kcal/molپاراهترّای ترهَدیٌاهیکی ًسبی تَتَهرّای اًَل ) -2جدٍل

 

ÉHB
** EHB

* É0Δ EeΔ 
B3LYP/6-

31G** 

51/14 01/15 0 0 2EU1-I 

93/16 29/17 18/6 36/6 2EU2-I 

 4EU1-I ًبپبیذار ًبپبیذار ًبپبیذار ًبپبیذار

69/16 31/16 73/8 91/9 4EU2-I 

85/1 04/2 96/11 31/12 2EW1-I 

03/10 41/10 08/5 15/5 2ES1-I-1 

4/1 51/1 50/9 79/9 2ES1-I-2 

 2ES2-I ًبپبیذار ًبپبیذار ًبپبیذار ًبپبیذار

 

EHBاًزصی پیًَذ ّیذرٍصًی ثذٍى در ًظز گزفتي اًزصی ًقغِ غفز 
* 

ÉHBٍ ثب در ًظز گزفتي اًزصی ًقغِ غفز، 
 .، دادُ ضذُ است **

 

کیلَ  36/6در حذٍد  2EU1-Iهطبّذُ هی ضَد  1ثب تَجِ ثِ ضکل

است. ایي اختلاف اًزصی را هی  2EU2-Iکبلزی ثز هَل پبیذارتز اس 

دافؼِ ثیي سٍج الکتزٍى اتن اکسیضى گزٍُ هتَکسی ثب ثِ  تَاى ػوذتبً

در  .ًسجت داد 2EU2-Iسٍج الکتزٍى گزٍُ کزثًَیل در کٌفَرهز

سٍج الکتزًٍْبی اتن اکسیضى  2EU1-I غَرتی کِ در کٌفَرهز

گزٍُ هتَکسی در جْت هخبلف سٍج الکتزٍى اتن اکسیضى گزٍُ 

ًیش در  2EU1-Iثٌبثزایي ثب آى اثز استزیک ًذارد.  .کزثًَیل است

است. ایي  4EU2-Iکیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  91/9حذٍد 

ثِ دافؼِ ثیي دٍ سٍج الکتزٍى اتن  اختلاف اًزصی را هی تَاى ػوذتبً

اکسیضى گزٍُ هتَکسی ثب سٍج الکتزٍى گزٍُ کزثًَیل 

هسبلِ دٍم اثز گزٍُ هتَکسی ثزرٍی  .ًسجت داد 4EU2-Iدرکٌفَرهز

ی است. چَى گزٍُ هتَکسی یک گزٍُ قذرت پیًَذ ّیذرٍصً

دٌّذُ الکتزًٍی است ثٌبثزایي اتن اکسیضى هجبٍر خَد را ثیطتز هٌفی 

هی کٌذ. ثٌبثزایي اگز اکسیضى هجبٍر یک کزثًَیل ثبضذ ثِ غَرت 

هٌفی تز یک گیزًذُ پزٍتَى ثْتزی است در ًتیجِ پیًَذ ّیذرٍصًی 

ر گزٍُ قَی تزی تطکیل هی دّذ. در غَرتی کِ اگز در هجبٍ

هتَکسی یک ّیذرٍکسیل ثبضذ اتن هٌفی تز اسیذ ضؼیفتز است. 

ثٌبثزایي دٌّذُ پزٍتَى ضؼیفتز است ٍ پیًَذ ّیذرٍصًی ضؼیفتزی را 

کیلَ کبلزی ثز  55/3در حذٍد  2EU2-Iتطکیل هی دّذ. در ضوي 

است ایي اختلاف اًزصی را هی تَاى  4EU2-Iهَل پبیذارتز اس 

ٍج الکتزٍى ّز یک اس دٍ اتن اکسیضى در ثِ دافؼِ ثیي دٍ س ػوذتبً

 2EU2-Iًسجت داد. در غَرتی کِ درکٌفَرهز  4EU2-Iکٌفَرهز

هسبلِ دٍم  .فقظ یک سٍج الکتزٍى ثِ سوت ایي دٍ سٍج اضبرُ دارد

ثب تَجِ ثِ  .اثز گزٍُ هتَکسی ثزرٍی قذرت پیًَذ ّیذرٍصًی است

ثز  کیلَ کبلزی 04/2در حذٍد  2EW1-Iجذٍل هطبّذُ هی ضَد 

است. ایي اختلاف اًزصی را هی تَاى  2EW1-IIهَل پبیذارتز اس 

ثِ دافؼِ ثیي گزٍُ هتیل ثب ّیذرٍصى هتػل ثِ اکسیضى ًسجت  ػوذتبً

ثِ  2ES1-I-1 ٍ2ES1-II-(1) داد. تفبٍت اًزصی ثیي دٍ غَرتجٌذی 

-2ES1هزثَعوی ضَد کِ در  2ES1-I-1قذرت پیًَذ ّیذرصًی در

II-1 41/10ارد. ایي اختلاف اًزصی ثزاثز ثب ایي پیًَذ ٍجَد ًذ 

کیلَکبلزی ثز هَل ثَدُ کِ ًطبى دٌّذُ یک پیًَذ ّیذرصًی ثب 

 قذرت هتَسظ است.
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 kcal/mol.ٍ اًرژی ًسبی آًْا بر حسب MAAّای هحتول هَلکَل صَرتبٌدی -9شکل

 

2ES1-I-2  کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  51/1در حذٍد

2ES1-II-2  ًثِ دافؼِ  است. ایي اختلاف اًزصی را هی تَاى ػوذتب

ثیي گزٍُ هتیل ثب ّیذرٍصى هتػل ثِ اکسیضى ًسجت داد ٍ ّوچٌیي 

2ES1-I-2  2کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  46/9در حذٍدES2-II 

است. ایي اختلاف اًزصی را هی تَاى ثِ دافؼِ ثیي دٍ سٍج الکتزٍى 

 .تزٍى گزٍُ کزثًَیل ًسجت داداکسیضى گزٍُ هتَکسی ثب سٍج الک

4ES2-II  4کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  55/5در حذٍدES1-II 

ایي اختلاف اًزصی را ًیش هی تَاى ثِ ٍجَد پیًَذ ّیذرٍصًی  است.

ًسجت  4ES2-IIثیي ّیذرٍصى اًَلی ثب اکسیضى گزٍُ هتَکسی در 

 داد.

2EU1-I  2کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس 15/5در حذٍدES1-I-1 

اختلاف ایي دٍ غَرتجٌذی ثِ قذرت پیًَذ ّیذرٍصًی هزثَط  .است

ي پیًَذ ثیي ّیذرٍصى اًَلی ٍ اکسیضى ای 2ES1-I-1هی ضَد کِ در 

ایي پیًَذ ثیي  2EU1-Iگزٍُ هتَکسی ثَدُ، در غَرتی کِ در 

ّیذرٍصى اًَلی ٍ اکسیضى گزٍُ کزثًَیل است، در ًتیجِ پیًَذ 

 ّیذرٍصًی ثِ هزاتت قَیتزی ایجبد هی کٌذ. 

سیزا  .پبیذارتز اس ّوِ دی کتًَْبی هحتول است2EU1-I کتَ -اًَل

ًیش در  DK1ًی درٍى هَلکَلی در اًَلْب قَیتز است. پیًَذ ّیذرٍص

است. ایي  DK2کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  84/2حذٍد 

اختلاف اًزصی را هی تَاى ثِ دافؼِ ثیي کزثًَیل ٍگزٍُ هتیل ًسجت 

کیلَ کبلزی ثز هَل پبیذارتز اس  39/7در حذٍد  DK1داد. در ضوي 
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DK3 تَاى ثِ دافؼِ ثیي دٍ سٍج  است. ایي اختلاف اًزصی را ًیش هی

الکتزٍى گزٍُ هتَکسی ثب سٍج الکتزٍى گزٍُ کزثًَیل ًسجت داد. 

الجتِ ًجبیستی اس ًظز دٍر داضت کِ در ایي هحبسجبت اس اثزات 

ثسیبر اّویت  هحیغی ٍ اثز اًتزٍپی غزفٌظز ضذُ است کِ هغوئٌبً

 .]9[دارد

 
 پاراهترّای ساختاری. 8-2

ثب تبثغ پبیِ   B3LYPاًَلی پبیذار در سغح غَرتجٌذیْبیثزای 

6-311++G** کَلْب ثِ عَر کبهل هحبسجبت ثْیٌِ سبسی ٌّذسِ هل

هطبّذُ هی ضَد کِ عَل  3ثب تَجِ ثِ جذٍل .اًجبم ضذُ است

ثیطتز اس هقبدیز هطبثِ در هَلکَل  MAAپیًَذّبی سبدُ در هَلکَل 

AA[5 است حبل آًکِ پیًَذّبی دٍ گبًِ در هَلکَل ]MAA 

است. ایي اهز ًطبًوی دّذ   AAکَتبّتز اس هقبدیز هطبثِ در هَلکَل

است. اس  AAثِ هزاتت کوتز اس  MAAًبًس در حلقِ کلیتی ٍکِ رس

ثِ هقذار قبثل تَجْی  MAAدر  O…Oیًَذ پعزف دیگز عَل 

یًَذ پاست ایي ًطبى هی دّذ کِ  AAثیطتز اس کویت هطبثِ در 

 است.  AAثسیبر ضؼیفتز اس  MAAّیذرٍصًی در ضکل اًَلی 

 
 در سطح (AA)کتَ با  استیل استَى-پاراهترّای ساختاری فرم اًَل هقایسِ -8جدٍل

B8LYP ِ899-6.با تابع پای++G*  
(a) 

 

AA 2EU1-I  

328/1 334/1 RC2-O7 

372/1 363/1 RC2=C3 

498/1 493/1 RC1-C2 

445/1 446/1 RC3-C4 

_____ 346/1 RC8-O12 

250/1 233/1 RC8=O11 

556/2 609/2 RO…O 

009/1 990/0 RO7-H 

637/1 729/1 RH…O8 

0/149 1/146 ѲO9-H10….O11 

a پ(عَل ( یًَذ ثز حستǺ ٍ )Ѳ(ساٍیِ ثز حست°) 

 

 MAAثزخی اس فزکبًسْبی ارتؼبضی ًظزی هَلکَلْبی  4در جذٍل

 ٍAA  ثب یکذیگز هقبیسِ ضذُ اًذ. ثب تَجِ ثِ ایي جذٍل هطبّذُ هی

یًَذ ّیذرٍصًی پثِ هزاتت قَیتز اس  AAیًَذ ّیذرٍصًی در پضَد کِ 

جذٍل حزکت ارتؼبضی است. در ایي  MAAدر ضکل اًَلی 

-1ثزاثز  AAدر  O-Hکططی 
 cm 3066  ثِ دست آهذُ استکِ ًسجت

 ، جبثِ جبیی سیبدی در حذٍد MAA ،3391ثِ کویت هطبثِ ثزای 

cm
ثِ سوت فزکبًسْبی کوتز ًطبى هی دّذ. در غَرتی کِ  1325-

در فزکبًس حزکت ّبی خوطی داخل غفحِ ٍ خبرج غفحِ جبثِ 

جبیی فزاٍاًی ثِ سوت فزکبًس ثبلاتز ًطبى هی دٌّذ. حزکت 

خوطی داخل غفحِ ثِ ػلت جفت ضذى ثب دیگز حزکتْبی حلقِ 

ٍلی حزکت خوطی خبرج  .خَثی ثزای هقبیسِ ًیست کلیتی پبراهتز

فت ًطذًص ثب دیگز ضیَّْبی ارتؼبضی هی جاس غفحِ ثِ ػلت 

در  AAتَاًذ ثزای هقبیسِ قبثل اػتوبد ثبضذ. ایي ارتؼبش در هَرد 

cm
cmهقذار آى MAAهحبسجِ ضذُ است حبل آًکِ ثزای  968 1-

-1 

ّیذرصًی در  است. کِ ًطبى دٌّذُ ضؼیفتز ثَدى قذرت پیًَذ 873

MAA در هقبیسِ ثبAA  است. حزکت کططیO…O  ًیش پبراهتز

ٍ  AAهفیذ دیگزی ثزای هقبیسِ است. ثزای ایي ضیَُ ارتؼبضی در 

MAA  370ثِ تزتیت هقبدیز  ٍcm
 ثِ دست آهذُ است. 360 1-

 
ّیدرٍژًی  پیًَد( هْن در تعییي قدرت cm-9اراهترّای ارتعاشی )پ -4جدٍل

2EU9-I   باAA. 

 

AA 2EU1-I  
3066 3319 νOH 

1677 1690 δOH, naC=C-C=O 

1637 1660 nsC=C-C=O, dOH 

1456 1439 naC-C=C-O, dOH 

1378 1394 naC-C=C-O, dOH 

1269 1267 nsC-C=C 

968 873 OH 

370 360 nO…O 

 

 

 ًتیجِ گیری. 5

اًَل کتَهتیل استَ  غَرتجٌذیْبیًتبیج هحبسجبت  ثْیٌِ سبسی 

هذُ در آدست ِ ًطبى هی دّذکِ ثب تَجِ ثِ اًزصی ّبی ث استبت

کٌفَرهز کتَ -اس ثیي کٌفَرهزّبی هحتول اًَل ،ًظزی هحبسجبت

(2EU1-I)  اًزصی ًسجت ثِي یتز يییپبٍ کوتزیيدارای 

ٍجَد پیًَذ ّیذرٍصًی پبیذاری  دلیلاست. کِ ثِ  کٌفَرهزّبسبیز

بر ٌّذسی ایي اس ثزرسی سبخت ًسجت دادُ ضذُ است.درٍى هلکَلی 

هَلکَل ٍ هقبیسِ ضذت ٍ فزکبًسْبی ًَار ّبی ًظزی ارتؼبضی ایي 
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تزکیت ثب هقبدیز تجزثی آى ٍجَد کٌفَرهز پبیذار اًَل در ًوًَِ ایي 

 ییذ هی گزدد.أهَلکَل ت
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