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17َای َستٍ NQRمطالعٍ اثرات پیًوذ َیذريژوی ريی پارامترَای 
O ,

 14
N

  
, 

2
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 چکیذٌ

ػبلیؼیلات  کشیؼتبلی ػبختبس ثش سٍی O—H…O ٍ صًجیشُ ای ثیي هَلکَلی ،  O—H…N ّیذسٍطًی دسٍى هَلکَلی  پیًَذ ّبی اثشات

پلیوش  ٍ هٌظَس ػبختوبى ّبی هًََهش ایي ثشای .اػت قشاس گشفتِ هطبلؼِ  (DFT) چگبلی تبثغ ًظشیِ تَػط (Salicylaldoxime) اکؼین

  03یکبهپیَتش ثشًبهِ اص اػتفبدُ ؿجیِ ػبصی ؿذُ ػپغ ػبختبس آى ّب ثب Ciثب تقبسى  Gaussview دسؿجکِ تَػط  ػبلیؼیلات اکؼین هَجَد 

Gaussian  ْبی سٍؿطجق B3LYP/6-311
++

G**ٍ B3LYP/6-311
+
G*  .پبساهتشّبی  ثْیٌِ ؿذُ اًذ   NQR  ؿبهل  ثبثت جفت ؿذگی چْبس

 ّؼتِ ّبی ثشای کلَیي 130 دهبی آى دس کشیؼتبلی ػبختبس ثشسٍی (η Q)ٍ پبساهتشًبهتقبسى  (CQ) قطجی ّؼتِ 
17

O ,
 14

N
  
, 

2
H    .هحبػیِ ؿذُ اًذ

17دس ّؼتِ ّبی  NQRپبساهتشّبی  O—H…N  ، O—H…O پیًَذّبی ّیذسٍطًی   دلیل ثشّوکٌؾ قَیِ ًتبیج ًـبى هی دّذ کِ ث
O12, 

17
O51, 

17
O52, 

2
H12, 

2
H51, 

2
H52, 

14
N21, 

14
N22  .تغییشات چـوگیشی سا اص هًََهش ثِ پلیوش ًـبى هی دٌّذ  

 
 .((Salicylaldoxime، سالیسیلات اکسیم  (NQR)، طیف سىجی تشذیذ چُار قطبی َستٍ(DFT)َای کلیذی: وظریٍ تابع چگالیياژٌ

 

 . مقذم0ٍ

    هـتقبت ػبلیؼیلات اکؼین ثِ كَست پیًَذ ّیذسٍطًی داخل

  (.2ٍ  1-)ؿکل ّبی ؿًَذ،حلقِ ای ٍ طشح صًجیشُ ای هتجلَس هی 

 

یک  حلقِ ای داخل  ّیذسٍطًی  پیًَذ  ثب  دٍ هَلکَل ّش کذام 

دس  (.1-)ؿکل ٍاحذ ًب هتقبسى ػبلیؼیلات اکؼین تـکیل سا هی دّذ

 پیًَذ  ّیذٍطًی   ثش  ػلاٍُ  ػبلیؼیلات اکؼین  هَلکَل ّش  ؿجکِ 
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ّیذسٍطًی صًجیشُ ای ٍ هتقبسى   پیًَذ  حلقِ ای ثِ كَست داخل 

دٍ هَلکَل ًب هتقبسى  قشاس هی گیشد . ّش ٍاحذ هتقبسى ؿجکِ اص

( تـکیل ؿذُ کِ اص ثش ّوکٌؾ ّبی اٍسثیتبل ّبی 1-)ؿکل

π   .ػبلیؼیلات  دس ثیي هَلکَل ّب دس صًجیش ًتیجِ ؿذُ اًذ

اکؼین پیًَذ ّبی ّیذسٍطًی صًجیشُ ای ثیـتش اص پیًَذ ّبی 

دٍ هَلکَل ٍاحذ ًب  سٍى حلقَی ثب اّویت ّؼتٌذ.ّیذسٍطًی د

(  ثِ كَست یک دس هیبى 1-هتقبسى ػبلیؼیلات اکؼین )ؿکل

ثیي هَلکَلی  O—H…O  دساهتذاد صًجیشُ پیًَذ ّیذسٍطًی

( قشاسگشفتِ اًذ. ٍ ّوچٌیي پیًَذ ّبی ّیذسٍطًی  فٌَلی 2-)ؿکل

ؿکل هی گیشًذ. ثشّوکٌؾ صًجیشُ ّب  O—H…Nدسٍى هَلکَلی 

πثب ّوذیگش  اص طشیق پیًَذ  ثیي دٍ هَلکَل ًب هتقبسى ایجبد    

πهی ؿَد کِ ًتیجِ ایي اثشات هتقبثل  دس اتوْبی حلقِ فٌیل ،    

17فبكلِ )
O12 17اص ) 2(  هَلکَل

O11 ثیي 1( هَلکَلÅ3.394 ٍÅ 

  º2.69یل ّذسال ثیي دٍ ػطح فٌ دی  خَاّذ ثَد ٍ صاٍیِ  3.519

 .[1-7] اػت

 

 

 

 

 

 

 

 
 .دي مًلکًل تشکیل دَىذٌ ياحذ وا متقارن سالیسیلات اکسیم -0شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 
 .سالیسیلات اکسیمزوجیرٌ پیًوذ َیذريژوی در شبکٍ  -2شکل 

 

ثِ ػلت طجیؼت الکتشٍػتبتیکی پیًَذ ّیذسٍطًی ، ػَاهلی کِ دس 

الکتشٍاػتبتیکی داسًذ تَصیغ ثبس پیشاهَى ّؼتِ دخیل ّؼتٌذ هبّیت 

هی تَاًٌذ تکٌیکْبی هطوئٌی ثشای تَكیف طجیؼت پیًَذ ّیذسٍطًی 

، ثِ ػٌَاى NQRثبؿٌذ. اػپکتشٍػکَپی تـذیذچْبسقطجی ّؼتِ ای ،

یک تکٌیک چٌذ هٌظَسُ جْت هطبلؼِ جضئیبت  تَصیغ ثبس ّؼتِ ای 

-11] ٍ الکتشیکی پیشاهَى ّؼتِ ّبی هَسد ػلاقِ ثٌب ًْبدُ ؿذُ اػت

 ػلاٍُ 2/1I،  2/1ثب تکبًِ صاٍیِ ای اػپیٌی ثیـتش اص  . ّشّؼتِ[8

 ّؼتِ الکتشیکی قطجی چْبس گـتبٍس, ای ّؼتِ قطجی دٍ گـتبٍس ثش

 الکتشیکی هیذاى دس اگش ای ّؼتِ یک چٌیي داسد ّن eQای 

 ثیي ّب الکتشٍى تَصیغ ثبس  ثَدى ًبهتقبسى ػلت ثگیشد ثِ قشاس ًبّوگي

 هیذاى گشادیبى ٍ ّؼتِ آى   eQالکتشیکی  چْبس قطجی گـتبٍس

 ثش ایي ؿَد هی ایجبد الکتشٍػتبتیکی ثشّوکٌؾ EFG الکتشیکی

 ،NQR، ای ّؼتِ قطجی چْبس ػٌجی سصًبًغ طیف اػبع ّوکٌؾ

افضایؾ   (EFG). تبًؼَسّبی گشادیبى هیذاى الکتشیکی [12] اػت

هتشّبی فیضیکی هْوی یبفتِ  دس سٍی ّؼتِ ّبی چْبس قطجی  پبسا

ثشای ؿٌبخت هحیط ؿیویبیی ٍ ػبختبس هَلکَلی دس اختیبس هی 

ٍ ٍیظُ   eQگزاسًذ . تَاى ایي اثشات هتقبثل ثؼتگی ثِ ثضسگی  

داسد کِ هی تَاًذ ثِ طَس تجشثی ثب اػپکتشٍػکَپی    EFGهقبدیش

( اًذاصُ گیشی ؿَد. اهب حؼبػیت NQRتـذیذ چْبس قطجی ّؼتِ )

یط الکتشٍػتبتیکی ّؼتِ ، ػبختبسّبی الکتشًٍیکی ٍ ثبلا ثشای هح

( هی تَاًذ HBثشّوکٌـْبی دسٍى هَلکَلی هثل پیًَذ ّیذسٍطًی)

هحبػجبت  ایجبد کٌذ. EFGیک اثش قبثل تَجِ سٍی تبًؼَسّبی 

سا دس ػیؼتن  EFGهکبًیک کَاًتَهی پیـشفتِ تبًؼَسّبی 

تشّبی ، هحبػجِ هی کٌذ کِ اص جولِ پبساهPASهحَسّبی اكلی ،

ثبثت جفت ؿذگی چْبس قطجی ّؼتِ ای  NQRقبثل اًذاصُ گیشی 

(CQ)  پبساهتش ًبهتقبسى ٍ(η Q) ّؼتٌذ. دس ایي کبس تبًؼَسّبیEFG  

سا دس ّؼتِ ّبی اکؼیظى، ًیتشٍطى ٍ ّیذسٍطى ثشای هطبلؼِ ٍیظگی 

دس  O—H…OٍO—H…N گشٍّْبی HBّبی ثشّوکٌؾ 

ػبلیؼیلات اکؼین هَسد هطبلؼِ قشاس خَاّین داد. ثشای ایي ّذف اص 

کلَیي کِ اص هطبلؼِ  130ػبختبس ثلَسی ػبلیؼیلات اکؼین دس دهبی 

  ػِ  ػبختبس    ًوَدى   ثْیٌِ   ثشای[  1]  ثذػت آهذُ اػت Xاؿؼِ 

 ٍ ثشسػی ػیؼتوبتیک ٍیظگیْبی   ػَد ثشدُ (1ٍ2- ؿکل)  هَلکَل
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سا اًجبم  O—H…OٍO—H…N گشٍّْبی HBٍطًی پیًَذ ّیذس

  خَاّین داد.

 

 ريش َای محاسباتی. 2

 ، Gaussian viewدس ایي کبس اص ثشًبهِ ّبی کبهپیَتشی 

Gaussian 03 ، [13]  اػتفبدُ ؿذُ ٍ ّوِ هحبػجبت ؿیوی کَاًتَهی

-6ٍ ػشی ّبی  پبیِ   B3LYPٍ سٍؽ DFT سٍؽثشاػبع 

311
++

G** , 6-311
+
G* . اًجبم گشفتِ اػت 

هحبػجبت ؿیوی کَا ًتَهی سٍی ػبختبسّبی ثْیٌِ ؿذُ  

 ّؼتِ ّبی EFG هَلکَل ّبی هَسد ًظش جْت اسصیبثی تبًؼَسّبی

17
O ,

 14
N

  
, 

2
H   طشح سیضی ؿذُ اػت. ػبختبس کشیؼتبلی

ثشّوکٌؾ  تشیي ػبلیؼیلات اکؼین دس حبلت پلیوشی ؿبهل هحتول

 ,EFG ,q ii هَلکَلی اػت. تبًؼَسّبیهتقبثل پیًَذ ّیذسٍطًی ثیي 

PAS , xxyyzz دس ػیتن هحَسّبی اكلی qqq ,  ُثب اػتفبد

 η)ٍ  (CQ)تجشثی  ( ثشای اسصیبثی پبساهتشّبی 2( ٍ )1اص هؼبدلات )

Q)  ِؿذُ اًذ. هحبػج 
 

CQ= (MHz ) = e
2
Qqzz h

-1
                                             (1)     

   

η Q = 

ZZ

YYXX

q

qq 
       0≤ η Q ≤ 1                            (2)                                                                        

 ، گضاسؽ ؿذeQُهقبدیش اػتبًذاسد گـتبٍس  چْبسقطجی ّؼتِ ، 

 ( هطبثق صیش اػت : 1) ِدس هؼبدل  Pyykkö[15،14] تَػط
 

Q(
17

O)=25.58mb, Q(
14

N)=20.44mb, and Q(
2
H)=2.86 mb 

 

 ساختاری ث ي وتایجحب. 9
ثب اػتفبدُ اص ًشم افضاس گَػیي ٍ ػبختبسکشیؼتبلی ػبلیؼیلات 

 B3LYPثِ سٍؽ  ثشای ّش ػِ هَلکَل K130اکؼین دس دهبی 

DFT/ ِ311-6ٍ هجوَػِ تَاثغ پبی
++

G**   ٍ6-311
+
G*   ٌِثْی

ؿذًذ ، اًتخبة ػشی ّبی پبیِ ٍ سٍؽ هحبػجبتی ثش سٍی هقبدیش 

ثذػت آهذُ تبثیش هؼتقین داسًذ ٍ ّوبًطَسی کِ اًتظبس هی سفت 

311-6ًتبیج حبكل اص ػشی ّبی پبیِ
++

G** 311-6اص   دقیق تش
+
G*  

 

ثبیذ تَجِ داؿت کِ طَل پیًَذ ٍ صٍایبی   (.1-ّؼتٌذ، )جذٍل

فبص گبصی ثَدُ ٍ اًشطی ّبی ؿجکِ هٌظَس  پیًَذی هحبػجِ ؿذُ دس

ًـذُ اًذ ٍ ثب هقبدیش تجشثی هقبیؼِ ؿذُ اًذ تفبٍت کوی ثیي هقبدیش 

هحبػجبتی ٍ سٍؽ تجشثی ٍجَد داسد ٍ دس کل ثب افضایؾ قطجیت ٍ 

 ًفَر پزیشی ػشی ّبی پبیِ ثِ هقبدیش تجشثی ًضدیک تش هی ؿَین .

دس پیًَذّبی ّیذسٍطًی ثشای هقبیؼِ ًضدیکتش طَل پیًَذّبی دسگیش 

( صیش هشتت ؿذُ اًذ ٍ هقبیؼِ ًـبى هیذّذ کِ طَل 2-دس )جذٍل

داخل حلقِ اص هًََهش ثِ پلی هش کبّؾ یبفتِ ٍ طَل  O—Hپیًَذ  

اص هًََهش ثِ صًجیش افضایؾ یبفتِ اػت دس كَستیکِ  O—Hپیًَذ  

% کبّؾ 1طَل پیًَذ ّیذسٍطًی اص هًََهش ثِ پلی هش دس حذٍد 

دّذ ٍ طجیؼی اػت کِ داًؼیتِ ثبس الکتشًٍی سٍی ّؼتِ ًـبى هی 

17ّبی 
O ,

 14
N

  
, 

2
H  تغییش یبفتِ ٍ گشادیبى ًیض تحت تبثیش قشاس

 خَاّذ گشفت.

ثطَس یک دس هیبى قشاس گشفتِ ٍ  2ٍ  1دس صًجیش هًََهشّب ی 

-O51 پیًَذ ّیذسٍطًی دسٍى حلقِ ای   -1داسای دٍ ًَع 

H51…N21  ِثب صاٍیº152 ٍ O52-H52…N22 ِ155ثب صاٍیº      

تقشیجب   O11- H11…O52 پیًَذ ّیذسٍطًی ثیي هَلکَلی -2

خَاّین داؿت ٍ  º156تحت صاٍیِ  176º  ٍO12-H12…O51خطی

17اتن ّبی ػبصًذُ پیًَذّبی ّیذسٍطًی  طجیؼتبً
O ,

 14
N

    
, 

2
H    

ٍ ثضسگی  گشادیبى هیذاى الکتشیکی هتفبٍتی سا تجشثِ خَاٌّذ کشد

ي تغییشات ثشای ّش ّؼتِ ثؼتگی ثِ ػْن آى دس ثش ّوکٌؾ ّبی ای

 .(2ٍ 1ؿکل ّبی )هتقبثل داسد 

 
 تاوسًرَای گرادیان میذان الکتریکی . 9-0

ّؼتِ ّبی هَسد ًظش سا ثب اػتفبدُ اص EFG ػٌبكش تبًؼَس ّبی 

-DFT/B3LYP/6هقبدیش ػبختبسی ثْیٌِ ؿذُ تَػط سٍؽ 

311++G**  ٍ ُسا ثب ًشم افضاس گَػیي ٍ ثب ّوبى سٍؽ هحبػجِ ًوَد

ثذػت آٍسدین. ثب  qxx, qyy , qzzثؼذ اص قطشی ًوَدى کویبت 

کِ ؿبهل  ثبثت   NQR ( پبساهتشّبی2( ٍ )1اػتفبدُ اص هؼبدلات  )

اًذ.    η Q ٍ پبساهتشّبی ًبهتقبسى  CQجفت ؿذگی چْبس قطجی ّؼتِ 

17دس  ّؼتِ ّبی  CQ    ٍηQ هقبدیش هحبػجِ ؿذُ
O ,

 14
N

    
, 

2
H    دس

 لیؼت ؿذُ اػت. هتبػفبًِ اطلاػبت تجشثی پبساهتشّبی ( 3-جذٍل)
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NQR  َد ًذاسًذ .ػبلیؼیلات اکؼین ثشای هقبیؼِ ثب هقبدیش هحبػجِ ؿذُ ٍج                ثشای  ّؼتِ  ّیذسٍطى ٍ ًیتشٍطى ٍ اکؼیظى  دس هَلکَل ّبی 

 

 . 2ي 0 پارامترَای ساختاری مًلکًل َای شکل -0جذيل 

Optimization  
Crystalline data Distance and bond angle 

6-311++G** 6-311+G* 

   Monomer 1 

82/0  97/0  (2)81/0  rO11-H11 (Å) 

85/0  99/0  (2)86/0  rO51-H51 

86/1  42/1  (2)85/1  rH51...N21 

   Monomer 2 

87/0  97/0  (2)87/0  rO12-H12 

85/0  99/0  (2)86/0  rO52-H52 

86/1  37/1  (2)84/1  rH52...N22 

   Polymer 

82/0  84/0  (2)81/0  rO11-H11 (Å) 

87/0  91/0  (2)86/0  rO51-H51 

85/1  45/1  (2)85/1  rH51...N21 

82/0  83/0  (2)81/0  rO12-H12 

86/0  92/0  (2)86/0  rO52-H52 

84/1  31/1  (2)84/1  rH52...N22 

01/2  26/2  (2)01/2  rH11…O52 

99/1  09/2  (2)99/1  rH12…O51 

82/2  72/2  (2)8137/2  rO11-H11…O52 

80/2  68/2  (2)7945/2  rO12-H12…O51 

64/2  34/2  (2)6384/2  rO51-H51…N21 

65/2  78/1  (2)6285/2  rO52-H52…N22 

    

176 121 (2)176    O11-H11…O52 ( º ) 

156 116 (2)155  O12-H12…O51 

152 115 (2)152  O51-H51…N21 

155 124 (2)4/153  O52-H52…N22 
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 . ي پلی مر مقایسٍ طًل پیًوذ َای درگیر در مًوًمر -2جذيل 

Poly Mono 2  Poly Mono 1  

82/0  87/0  rO12-H12 82/0  82/0  rO11-H11 

86/0  85/0  rO52-H52 87/0  85/0  rO51-H51 

84/1  86/1  rH52…N22 85/1  86/1  rH51…N21 

 

 
 . (η Q)يپارامترَای وامتقارن  (CQ)ثابت َای جفت شذگی چُارقطبی  -9جذيل 

η Q 
CQ 

(MHz) Basis  set 

 

Nucleus 

 Polymer Monomer Polymer Monomer 

99/0  74/0  33/4  18/5  6-311+G* 
N21 

97/0  72/0  44/4  26/5  6-311++G** 

19/1  74/0  89/4  18/5  6-311+G* 
N22 

18/1  72/0  92/4  26/5  6-311++G** 

82/0   70/13   6-311+G* 
O11 

86/0   36/13   6-311++G** 

55/1   80/10   6-311+G* 
O12 

56/1   57/10   6-311++G** 

31/1  51/1  48/9  91/8  6-311+G* 
O51 

30/1  50/1  39/9  79/8  6-311++G** 

77/2  81/0  42/13  83/13  6-311+G* O52 

76/2  85/0  57/13  49/13  6-311++G**  

58/2   46/0   6-311+G* 
H11 

60/2   48/0   6-311++G** 

67/2   31/0   6-311+G* 
H12 

65/2   30/0   6-311++G** 

75/2  79/2  32/0  44/0  6-311+G* 
H51 

77/2  78/2  34/0  45/0  6-311++G** 

91/2  59/2  33/0  46/0  6-311+G* 
H52 

34/1  57/2  30/0  48/0  6-311++G** 

 

ّش هَلکَل ػبلیؼیلات اکؼین اص طشیق ثِ اؿتشاک گزاؿتي 

ثب هَلکَل ّبی   O—H…O ٍO—H…N پیًَذ ّبی ّیذسٍطًی 

هجبٍس دس ؿجکِ ػبلیؼیلات اکؼین صًجیش ّیذسٍطًی ایجبد هی 

17دس هَاضغ   CQ   ٍηQکٌٌذ. ثٌبثشایي پبساهتشّبی 
O ,

 14
N

    
, 

2
H    

 هخلَكب دس ّؼتِ 
17

Oپیًَذ  ثِ طَس قبثل تَجْی تحت تبثیش

 (.2-ّیذسٍطًی اص پلیوش ثِ هًََهش دس ؿجکِ قشاس هی گیشًذ، )جذٍل
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ثشای هـخق ؿذى ٍیظگی ّبی ثش ّوکٌؾ پیًَذ 

سٍی گشادیبى هیذاى الکتشیکی ّؼتِ ّبی  O—H…Nّیذسٍطًی

اتن ّبی دس گیش دس هَلکَل ػبلیؼیلات اکؼین اص تغییشات ػٌبكش 

 Hدس هَضغ EFGتبًؼَسّبی 
ی ثب کِ ثلَست ؿیویبی 2

17
O52,

17
O51,

14
N22 ,

 14
N21

Hپیًَذ داسد اػتفبدُ ؿذُ اػت. ّؼتِ  
2 

ثبهَلکَل ّبی هجبٍس  ػْین اػت  O—H…Oدس پیًَذ ّیذسٍطًی

 H…N اص هًََهش ثِ پلی هش افضایؾ یبفتِ ٍ پیًَذ  O—Hپیًَذ 

کبّؾ ًـبى دادُ ٍ داًؼیتِ ثبس الکتشٍى سا دس هحَس پیًَذ اص پلی هش 

CQ ،2ثِ هًََ هش  تغییش هی دّذ ٍ  ثِ ّویي دلیل پبساهتش
H  ،

0.12kHz  ِاص پلی هش ثِ هًََهش دس ؿجکِ کبّؾ  ًـبى هی دّذ. ک

 Hدس ّؼتِ   EFGایي تغییشات قبثل تَجِ دس ػٌبكش تبًؼَس
قبثل  2

ًقؾ اكلی سا دس اثشات   O—H…O هـبّذُ اػت ٍ گشٍُ

ٍ  (1-جذٍل)ثشّوکٌؾ هتقبثل پیًَذ ّیذسٍطًی ثبصی هی کٌذ ، 

2ثشای  CQ    . هقبدیش(1ٍ2-ؿکل)
H—

14
N21   2

H—
14

N22 , ِث

اص پلیوش ثِ هًََهش دس ؿجکِ  kHz 12/0 ٍ kHz 18/0تشتیت 

51.  )(3-جذٍل) ػبلیؼیلات اکؼین کبّؾ پیذا هی کٌذ ،
17

O )CQ، 

 MHz6/0 ( ٍ52
17

O) CQ  MHz08/0  ِاص پلیوش ثِ هًََهش دس ؿجک

 η Q  ،MHz. دس تبئیذ تغییشات  (2-ؿکل)افضایؾ  پیذا هی کٌذ ، 

17دس  2/0
O51  کن هی ؿَد .قبثل تَجِ اػت کِ تغییشات طَل پیًَذ

ّب دس  پیًَذ ّیذسٍطًی ثِ هیضاى چـوگیشی سٍی  ػٌبف تبًؼَس 

EFG    17دس
O51   14حبلی کِ   اثش هی گزاسد دس

N22  ،
14

N21    دس

—Oػبختبس  ثلَس اص طشیق طَل پیًَذ ٍ صاٍیِ پیًَذ ّیذسٍطًی 

H…N   اثش هی گزاسد، هقبدیشCQ   14ّؼتِ ّبی
N22   ،

14
N21   ِث

کبّؾ پیذا  MHz  25/0ثِ اًذاصηQُ افضایؾ ٍ  MHz 82/0هقذاس  

اص طشیق اثشات هتقبثل پیًَذ  CQهی کٌٌذ. تغییشات پبساهتشّبی 

 ّیذسٍطًی دس ػبلیؼیلات اکؼین   ثیـتشی اػت.
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ثب یک کبس هحبػجبتی خَاف پیًَذ ّیذسٍطًی سا دس ػبختبس 

 NQRکشیؼتبلی ػبلیؼیلات اکؼین ثب اػتفبدُ اص اسصیبثی پبساهتشّبی 

هَسد هطبلؼِ قشاس دادین . ثشای ایي هٌظَس ػبختبس هًََهش ٍ پلیوش 

 -B3LYP/6 سٍؽ اص  اػتفبدُ   ثب سا  اکؼین  ػبلیؼیلات   کشیؼتبلی

 

311
++

G**   ٍ B3LYP/6-311
+
G*  ثْیٌِ کشدُ ٍ هحبػجبت

17سا دس ّؼتِ ّبی  CQ  ،η Qٍ پبساهتشّبی  EFGتبًؼَسّبی 
O, 

 14
N

 

 
, 

2
H      ثشای پیًَذّبی ّیذسٍطًیO52—H…N22،  1O52—

H…N2 ،O12—H…O51 ،O11—H…O52  اًجبم دادین . هؼلَم ؿذ

ًقؾ اكلی دس ؿجکِ  O—H…Oکِ طَل پیًَذّب ٍ صٍایبی پیًَذ 

دس ّؼتِ  EFGٍ تبًؼَسّبی  کشیؼتبلی ػبلیؼیلات اکؼین داؿتِ

, ّبی  
 2

H11 12 , 
2
H  51

17
O12 ,

17
O51, 

 14
N21

  
, 

2
H   سا تحت تبثیش

هَیذ    CQ  ،η Q قشاس هی دّذ ٍ  تغییشات هـبّذُ ؿذُ دس هقبدیش  

هطبلؼِ اص هًََهش  تغییشات گشادیبى هیذاى الکتشیکی  ّؼتِ ّبی هَسد

 ثِ پلیوش اػت. 
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