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  يمولکول يبرهمکنش ها يمطالعه نظر

 سيانيد دروژنيبنزن پارا استخلاف شده با ههاي مشتق
 

 +*يآزاده خان محمد
 ، ايران، قوچانيدانشگاه آزاد اسلامواحد قوچان، باشگاه پژوهشگران جوان و نخبگان، 

 
دروژن به عنوان يد هيانيس که يياند، جاشده يبررس ير کووالانسيغ يهابرهمکنشهاي ن مقاله اثريدر ا چكيده:

 (2NHو  H ،F ،Cl ،OH ،SH ،3CHبنزن پارا استخلاف شده )هاي مشتق مانند گوناگون π يهاسامانهک دهنده پروتون و ي
 **G++311-6 هيبا استفاده از مجموعه پا B3LYPها با روش رنده پروتون عمل کرده اند. کمپلکسيبه عنوان پذ

 شده است.ح يتصح (BSSE)ه يمجموعه پا يبرهم نه يدر همان سطح با خطا ين مولکوليش ببرهمکن ياند. انرژنه شدهيبه
 يبار الکترون با روش نظر يچگال مکان شناختي هايويژگي، يونديپ يها يو انرژ يساختار يبر پارامترها افزون

 يعيوند طبيتال پيل اوربيه و تحلين، تجزيبر ا افزونشده است. ( محاسبه QTAIMها )ها در مولکولکوانتوم اتم
(NBOبرا )شده است. ها به کار برده ن برهمکنشيت ايدر مورد ماه يترقينش دقيدست آوردن بهب ي 

 ها برهمکنشهاي شده است. سرانجام، اثردا يپ مکان شناختيو  يساختار ي، پارامترهاين انرژيب ين همبستگيچند
 شده است.مطالعه شده، انجام  يهالکستر کمپشيب يبررس يبرا NMR يداده ها يبر رو

 .NMR ؛ NBO ؛ QTAIM ؛ DFT ؛ مطالعهين مولکوليبرهمکنش ب يانرژ :هاي كليديواژه

KEYWORDS: Intermolecular interaction energy; DFT study; QTAIM; NBO; NMR. 

 
 

 مقدمه
 ي، برانوين يميدر ش ينقش اساس ين مولکوليب يروهاين
گرفته تا  يمولکول يست شناسياز ز ياديز يهادهيح پديتوض

نمونه ساختار  ي[. برا1کرده اند ] يها، بازمولکولدرشت  يميش
[، جذب 2] يمولکول يهابلور، يپوشحلال يهادهيعات، پديما
و  DNA مانند ياتيح يهاو ساختار درشت مولکول يکيزيف

وده اند که ده بين پدي[، چند4] يمولکول يي[ و شناسا3ها ]نيپروتئ
 ن،يبر ا افزونن شده اند. ييتع ير کووالانسيغ يهاکنشتوسط برهم

  يزمان يستينه زيها در زمکنشن برهميک جنبه جالب از اي
  گونهر بوده اند، همانيک درگيآرومات يهاافتاده که حلقهاتفاق 

 

شده ده يت دين واقعيندها ايااز فر ياريدر حال حاضر در بس که
شامل  يکووالانس ريغ يهاکنشن برهميتر. معمول[5است ]

[. 6-9بوده اند ] π-ونيا ي π...π، π...XHک، از نوع يآرومات يهاحلقه
 يهاکنشداده است که برهمنشان  يو نظر يتجرب هاينتيجه

 X-Hهاي بيک با ترکيآرومات يهان حلقهيتوانسته اند بز ين يفيضع
 ره( يو غ O-H، N-H، C-Hهاي دروژن، مشتقيه يدهاي)هال
 يوندهايپ يضرور هايويژگيها کنشن برهميداده که ا يرو
 ير کووالانسي، برهمکنش غيدروژنيوند هي[. پ11اند ]را داشته يدروژنيه

 ( HXده )يک پروتون قطبي يبوده که مستلزم دهندگ يمهم
 E-mail: az_khanmohammadi@yahoo.com+                                                                                                                      عهده دار مکاتبات* 
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( در نظر گرفته شده که Yبالا ) يته الکترونيبا دانس يدانيک ميو 
ا ي يوندير پيتال جفت غيشامل اورب يهابا اتم طور معمولبه

ن بار ياول ي، برابه تازگي. ]11[ل شده است يتشک π-يهاالکترون
ن بنزن و متان در کمپلکس يب ين مولکوليتال بيبرهمکنش اورب

وند يف، وجود پين برهمکنش ضعيمتان انجام شده است. ا -بنزن 
نشان داده که با استفاده از  ن بنزن و متانيرا ب CH-π يدروژنيه

شده  يبررس گوناگونه يها و توابع پااز اساس و با روش هاهمحاسب
ن گروه يب CH-π يدروژنيوند هي، پميلادي 2112. در سال ]12[است 

 يبندو صورت (1)فلاندرن -αدر  يمحور يريگل با جهتيزوپروپيا
تال ياورب يسطح بالاهاي ه، با محاسب(2)ديک اسيماريخورده لووپتا

وند ين مقاله مفهوم پيشده است. در ا ياز اساس بررس يمولکول
ن بحث شده يساختار همچن يست شناسيدر ز CH-π يدروژنيه

ر، ياخ يها، در سالينظرهاي هاز مطالع يادي. تعداد ز]13[است 
از اساس و ها هبا محاسب يف ارتعاشيو ط يداريساختار، پا يرو

 يدروژنيوند هيپ يدارا يکمپلکسها يبر رو يچگال يه تابعينظر
شنهاد يپ به تازگيسندگان ياز نو يبرخ .]14، 15[انجام شده است 

 کيک برهمکنش الکترواستاتيها اصولاً ن برهمکنشياند که اکرده
 د و...(يون، اسي) گوناگون هايبيحلقه و ترک πته الکترون ين دانسيب

 يبه مؤلفه ها يونديپ يل انرژيه و تحلي. تجز]16، 17[بوده است 
 (يضيتعو - ي)همبستگ يکير کلاسيک( و غي)الکترواستات يکيکلاس

ن ياز ا برخين، در يشيپ يهانشان داده است که برخلاف گزارش
آن  يکيبر سهم کلاس يونديپ يانرژ يکير کلاسيها سهم غبرهمکنش

 .]18، 19[دارد  يبرتر
 يدروژنيه يوندهايوجود داشته که چرا پ گوناگوني هايدليل

Y...H-C  21[بوده است  بسياري هايپژوهشموضوع[ . 
 يوندهايشده و با پ ديده ييهان برهمکنشي، چنپيشن سال ياز چند

رنده( يپروتون پذ Y پروتون دهنده، X) Y...H-X يمعمول يدروژنيه
 .]21[ سه شده انديو بوده، مقايالکترونگات يهامراکز اتم Y و X که در آن

 را  يدروژنيوند هيپ يبرا Paulingه شده يف ارايره بالا تعيانيب
 دهنده پروتون  Y...H–Cبرهمکنش  ي. برا]22[ در بردارد

 ن يب بسياريهاي ن رو اختلافيو نبوده و از ايک اتم الکترونگاتي
  Y...H-C يهاو بر همکنش Y...H-X يمعمول يهابرهمکنش

 هان آنيز بين ياديز يهان حال، شباهتيبا ا. ]23[ وجود داشته است
 Y...H–C يهال بوده که برهمکنشين دليوجود داشته و به هم

. ]23[ اندشده يبندطبقه يدروژنيه يوندهايبه عنوان پ تربيش
 بوده که  ياديزهاي ن موضوع مورد بحث و اختلافيالبته ا

 

 يوندهاياند به عنوان پتوانسته Y...H–C يهاا برهمکنشيآ
 و Taylor يهايا نه. بررسيوند ش يطبقه بند يدروژنيه

Kennard يده اين ايبوده که از چن ين موارديتر ياز اساس يکي 
وند يگر، ادعا کرده اند که پيد سوي. از ]24[ ت کرده استيحما

 يوندهايک برهمکنش بدون مرز بوده که از پي يدروژنيه
گرفته تا  يکووالانس يوندهايپ يژگيو يدارا يار قويبس يدروژنيه
 يهابرهمکنش يژگيو يدارا Y...H–C فيضع يدروژنيه يدهاونيپ

 يارهاين، معيبر ا افزون را شامل شده است. [25] يواندروالس
شنهاد و به کار گرفته يز پين يدروژنيه يوندهاياز وجود پ يگوناگون

وند يل پيدر تشک شاهدهان يتر يده که قويشده است. به نظر رس
 وندين پيف ايجه تضعيهنده در نتوند پروتون ديپ يدگي، کشيدروژنيه

. ]21، 21[ بوده استمتناظر  ير حالت کششييقرمز تغ ييجاهو جاب
 دا شده که يز پين يمنحصر به فرد يهان حال، برهمکنشيبا ا

شده که  ديدهوند پروتون دهنده يک اثر انقباض در پيدر آن 
. [26-28] بوده است ير حالت کششييتغ يآب ييجاهمتناظر با جاب

  ده شدهيمعکوس نام يدروژنيه يوندهايها پن برهمکنشين رو اياز ا
 ، يآب ييجاهبا جاب يدروژنيه يوندهايو اغلب به عنوان پ

  به طور معمولذکر است که انقباض  شاياناند. کار برده شدههب
  C شده و اغلب اتم ديده C-H پروتون دهنده يوندهايدر پ

انواع  يداشته اند. گاه ]3PS ]28 ونيداسيبريبات، هين ترکيدر ا
 ،Y...H–Nمانند  يدروژنيه يوندهايدر پ يآب ييجاهاز جاب يگريد

Y...H–F، Y...H–P اي Y...H–Si 29-31[ز وجود داشته است ين[ . 
  Y...H–C يهابرهمکنش در H-Cوند ين حال، انقباض پيبا ا

 ياهاست که چرا برهمکنش يگريل ديز دلين نيتر بوده، که اعيشا
Y...H–C بوده اند.  بسياري هايپژوهش، موضوع 

  (HCN)د يانيس هيدروژن يهاکنش، برهمپژوهشن يدر ا
 فلوئورو بنزن يد -1،4، (A) بنزن مانند گوناگون π يهاسامانهبا 

(B) ،4،1- کلرو بنزن  يد(C)نون يدروکي، ه(D) يد -4،1، بنزن 
شده  يبررس (G) نيآم يد -4،1و بنزن  (F)لن يزا -p، (E) وليت

دروژن به عنوان يد هيانيها، سن کمپلکسي(. در ا1است. )شکل 
 ،H، F، Cl) استخلاف شده بنزن پاراهاي پروتون و مشتق دهنده

OH، SH، 3CH 2 وNH )پروتون  يهارندهيبه عنوان پذ 
هاي اثر ين مطالعه، بررسياند. هدف عمده ادر نظر گرفته شده

و  يونديپ ي، انرژيساختار هاييژگيودر  R...H-C کنشبرهم
بنزن استخلاف شده با  يهاکمپلکس مکان شناختي هايويژگي

  ن هدف، يا يبوده است. براا کشنده يدهنده الکترون يهاگروه
 (1)  α-Phellandrene        (2)  Levopimaric acid 
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 های بين  مشتقات بنزن پارا استخلاف شده و کمپلکس ـ3شکل 
 HCN .(2, NH3R = H, F, Cl, OH, SH, CH)اسيد 

 
 و AIM يهان روشيانجام شده و همچن DFTهاي همحاسب
NBO  .تر قيفهم عم ي، براافزون بر آنبه کار گرفته شده است

داده  يرو R...H-C يهاکنشاز برهم يجامع ين موضوع، بررسيا
 است.  شدهشده، انجام  يبررس يهادر کمپلکس NMR يها

 

 هاهروش محاسب
افزار با استفاده از نرم يکيکوانتوم مکانهاي همحاسب يتمام

Gaussian 03 ]32[ پارامترهاي ساختاري . انجام شده است
  ]B3LYP ]33 يدر سطح محاسباتش يو منومرها هاکمپلکس

هاي هه است. محاسبشدنه يبه **G++311-6 هيبا کمک تابع پا
هاي وهيش يبررس بالا براي يز در سطح محاسباتيفرکانس ن

 يهاسامانه ي. برافر انجام شده استح نقطه صيو تصح يارتعاش
 يابيبا ارز ين مولکوليبرهمکنش ب يهايانرژشده،  يبررس

مجزا محاسبه  يکل کمپلکس و منومرها يهاين انرژياختلاف ب
 ( نشان داده شده است:1شده و در معادله )

∆E = EH...R - (Eacid + Eπ-system)                                  )1( 

 يانرژ R…HE ،ين مولکوليبرهمکنش ب يانرژ ∆E جانيدر ا
 کل يهايب، انرژيبه ترت، system-πE و acidE کل کمپلکس،

 E∆ بوده وپارا استخلاف شده  يهاو بنزن HCN دياس يمنومرها
 يموجود در بسته ]34[ (BSSE) هيمجموعه پا يبرهم نه يبا خطا

 کان شناختيم هايويژگي ح شده است.يتصح Gaussian يافزارنرم
 ]AIM ]35 ه اتم در مولکوليق نظريبار الکترون از طر يچگال

Bader افزاربه کمک نرم AIM2000 ]36[ شده است يبررس . 

بات، ين ترکيا کنش دربرهم يعت انرژيبه منظور فهم بهتر طب
 يرو ]37[  (NBO)ونديپ يهاي اتمتاليل اوربيه و تحليتجز

 تحت بسته ]NBO ]38 برنامه نه شده با استفاده ازيساختار به
 يدگيپوش مقدارهايشده است.  ز انجامين Gaussian 03 يافزارنرم

 ]41[ GIAOه ي، با کمک نظر]39[ (مقدارهاي ) NMR مطلق
 يهاثابت برخي .اندمحاسبه شده **B3LYP/6-311++G در سطح

 مقدارهايو  (R'-CJ1 و C-CJ1، H-CJ1) نياسپ –نيشدن اسپ جفت
است. ز در نظر گرفته شده يپروتون ن يپوشش يتانسورها

  σ 22+ σ 11(σ =  isoσ +33( ک،يزوتروپيا يپوشش مقدارهاي

(iiσ برايم يتانسور اصل يهامؤلفه ،)ييجاهمحاسبه جاب يباشد 
TMS،  نسبت به δ کيزوتروپيا ييايميش X TMS X

iso iso iso
     

 به کار رفته است. 

 
 و بحث  اهنتيجه

ت يها مطابق با موقعنه شده کمپلکسين مطالعه، ساختار بهيدر ا
 (. 1)شکل  اندشده يحلقه بنزن، نامگذار يرو (R) هااستخلاف
 ، π سامانهت ينشان داده که ماه يمحاسبات هاينتيجه

ر قرار داده است. يها را تحت تأثکنشاست که برهم يعامل مؤثر
 و  مکان شناختي، يساختار يمترهاپارا ين مقاله، بر رويدر ا
 ش يهاکنشبرهم يدر حلقه بنزن را در طها رييکه تغ NBO ليه و تحليتجز
 ه است.شدف نموده، بحث يد توصيانيسهيدروژن با 

 
 يونديپ يهايو انرژ يساختار مولکول

 يبرا E∆)) کمپلکس يانرژ مقدارهايو  يساختار يپارامترها
و  (HCN) دروژنيد هيانين سيل شده بيتشک يهاکمپلکس

 بنزن پارا استخلاف شدههاي مشتق مانند گوناگون π يهاسامانه
(H، F، Cl، OH، SH، 3CH 2 وNH ) شده است يگردآور 1در جدول .

 نشان داده که ها هاز محاسب به دست آمده هاينتيجه
 ر يرا تحت تأث يونديها قدرت پاستخلاف يالکترون هايويژگي

شده،  ديده 1که در جدول  گونه. همان]41[قرار داده است 
ن يکنش ببرهم Cl و F مانندکشنده الکترون يهااستخلاف

 ف نموده، يرا ضع (R...H) د و حلقه بنزنيدروژن مربوط به اسيه
 ي( آن را قو2NH و 3CHدهنده )الکترون يهاکه استخلاف يدر حال

 و ∆E نيب يمطالعه شده، وابستگ يهاکمپلکس يکرده است. برا
R...Hd ک( در نظر گرفته يد و حلقه آروماتيدروژن اسين هي)فاصله ب

 R...Hd داده که کاهشنشان  ينظر هاينتيجهشده است. 
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 (، e (، بارهای اتمي طبيعي )برحسبÅی طول پيوندها بر حسب آنگستروم، نشان دهنده dپارامترهای ساختاری ) ـ  مقدارهای3جدول 
 های بررسي شده کمپلکسبرای  (cm-1بر حسب  ʋهای کششي )( و فرکانسmol/kJژول بر مول،  ها )کيلوانرژی کمپلکس

 .**B3LYP/6-311++Gدر سطح محاسباتي

 
dC-C dC–H dC–R′ dH-C(acid) dH...R qH (acidic) qR′ ∆E R)...(Hʋ 

A 1/396 1/184 1/184 1/169 2/585 1/192 1/174 -7/98 63/21 

B 1/394 1/183 1/353 1/168 2/744 1/191 -1/154 -1/28 44/59 

C 1/393 1/183 1/756 1/168 2/919 1/227 1/325 -1/16 44/46 

D 1/395 1/183 1/371 1/171 2/574 1/176 -1/213 -6/68 66/98 

E 1/411 1/184 1/786 1/171 2/687 1/227 -1/337 -4/41 61/21 

F 1/411 1/186 1/511 1/171 2/511 1/198 -1/615 -9/79 65/96 

G 1/411 1/186 1/417 1/171 2/544 1/241 -1/252 -12/11 65/61 

R′ هاي ي اتم: نشان دهندهH ،F ،Cl ،O ،S ،C  وN  در استخلافR  ،هاي مربوط به کمپلکسبه ترتيبA ،B ،C ،D ،E ،F  وG باشد.مي 

 
 يهان فاصلهيترشين و بيتربوده است. کمهمراه  ∆E با کاهش در مقدار

R…H3 ب، مربوط به کمپلکس بنزني، به ترتCH  استخلاف شده و
 يساختار يبوده است. پارامترها Cl ستخلاف شده بابنزن اکمپلکس 

الکترون دهنده نسبت  يهاداده است که استخلافنشان  1جدول 
با حلقه بنزن  يوند کوتاهتريالکترون کشنده پ يهابه استخلاف

متصل به  يهابه نوع استخلاف هانتيجهن يکرده است. اجاد يا
 بوده  σ يهارندهيپذ Cl و F يهابنزن وابسته اند؛ استخلاف

 π و σ يهابه عنوان دهنده SH و 3CH، 2NH، OH که يدر صورت
هاي مطالعه شده، اثر يهاکرده اند. در کمپلکسعمل 

 يهايها، انرژو رزونانس( استخلاف ييک )القايالکترواستات
سه يداده است. مقار قرار يمخالف تحت تأثهاي ترا در جه يونديپ

داده است که در حلقه استخلاف شده  کمپلکس نشان يهايانرژ
( بوده ييسه با اثر القايرزونانس )در مقا عامل عمده اثر ،2NH با

 نمونه  يکشنده، براالکترون يهاگر در گروهياست. از طرف د
و  ويک اتم الکترونگاتي F نکهيل ايبه دل ،F در حلقه استخلاف شده با

  يها، کمپلکسبر اثر رزونانس غالب بوده ييدر آن اثر القا
 هاکنشن برهميدار شده اند. چون ايناپا F کشندهبا استخلاف الکترون

استخلاف متصل به حلقه  يت الکترون دهندگيش در خاصيبا افزا
، ينظر هاينتيجه ين بر مبنايافته است، بنابرايش يبنزن، افزا

 با بنزن استخلاف شده  يتريدروژن برهمکنش قويد هيانيس
 گونهبنزن داشته اند. همانهاي ر مشتقينسبت به سا 2NH با گروه

 کيهر  يکنش برانشان داده شده است، قدرت برهم 1که در جدول 
 افته است: ير کاهش يب زيل شده به ترتيتشک يهااز کمپلکس

NH2 > CH3 > H > OH > SH > F > Cl 

 يهاکنشز در حضور برهميگر نيد يساختار يپارامترها
R…H ش يد کرده که افزاييتأ ينظر هاينتيجهه است. کردر ييتغ

  استخلاف الکترون دهنده، يبنزن دارا يهادر کمپلکس |E∆| مقدارهاي
  H-C (H-Cd) و (C-C )C-Cd يوندهايش در طول پيبا افزا

الکترون کشنده  يهااستخلاف يجه براين نتيهمراه بوده که ا
 ، 1جدول  يهاداده ين، بر مبنايبوده است. علاوه بر ابرعکس 

 يهاد در استخلافياس H-C ونديمطالعه شده، پ يهادر کمپلکس
ن يکه ا يش، در صورتي( افزاE دهنده )به جز در کمپلکسالکترون
 يهامربوطه در استخلاف يهاکمپلکس يوند، برايطول پ
 هاينتيجهکه از  گونهافته است. همانيکشنده کاهش الکترون
 R′-C وندي، طول پR…H يهاکنشبرهم ، باشودديده مي 1جدول 

دهنده نسبت به با استخلاف الکترون يهاز در کمپلکسين
 (. C کمپلکس جزافته است )به يش يکشنده افزاالکترون

  وندها در کمپلکس استخلاف شدهياز طول پ ياسهينمونه، مقا يبرا
 يرا در ط يجزئهاي رييانجام شده که تغ (G) و منومرش 2NH با

 ، G ل کمپلکس نشان داده است. در مورد کمپلکسيتشک
 شده استتر نسبت به منومرش کوتاه C-N ونديطول پ

(Å 112/1-  = N-Cd∆، d∆ وندها ين طول پياختلاف ب 
همزمان با انتقال  HCNد يدر کمپلکس و منومرش است(. اس

 يرا قطب C-N وندي، پN الکترون توسط اتم ياز چگال ينيمقدار مع
سه با منومرش، يدر مقا C-C ونديگر، پيد ياز طرف کرده است.

شدن  طولانين يشده است. بنابرا  Å) 112/1 = C-C(∆d بلندتر
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 N ن بوده که اتميابه علت  C-N ونديتر شدن پو کوتاه C-Cوند يپ
ل به جبران کمبود الکترون يتما 2NH دهندهدر استخلاف الکترون

 در حلقه را داشته است.
  (R′q و H(acidic)q) ′R و يدياس H يهار اتمد يعيطب يبارها

ن جدول يکه در ا گونهنشان داده شده است. همان 1در جدول 
 را کاهش و  R′q مقدارهاي، R…H کنشمشخص شده، برهم

 Hq مقدارهاي( E و G يهانمونه کمپلکس ي)برا برخي موردهادر 
ه به دست آمد هاينتيجه يداده است. از روش يرا افزا يدياس

ر نوع استخلاف ييها، با تغکه در همه کمپلکس قابل ديدن است
. افته استير ييمحاسبه شده، تغ يونديمتصل به حلقه بنزن قدرت پ

ها باعث ن استخلافيا يش در الکترون دهندگيدر واقع، افزا
 يهادروژن و مکانيد هين اسيک بيکنش الکترواستاتش برهميافزا

 يهاش انتقال بار از مکانيافزا ن،يفعال در حلقه بنزن و همچن
 روشنيبه  ينظر هاينتيجهه است. شد يديدروژن اسيفعال به ه

دهنده  مرکزهايبه عنوان  يديدروژن اسيداده است که هنشان 
 مرکزهايبنزن پارا استخلاف شده به عنوان  يهاپروتون و حلقه

 کرده اند.رنده پروتون عمل يپذ
کمپلکس  يا قدرت انرژب يکه ارتباط مؤثر يگريشاخص د

بوده است. به منظور  R…H يکشش يهافرکانس ييجاهداشته، جاب
 يارتعاش يهاها، فرکانسکنشن برهميتر قدرت اجامع يبررس

 د شده استييت تأين واقعيها محاسبه شده است. اهمه کمپلکس يبرا
 ييجاهجاباين تر باشد، يل کمپلکس قويتشک يکه هر چه انرژ

 يبرا R…H کنشبرهم (ʋ) يکشش يهات. فرکانستر اسبزرگ
 نشان داده شده است. با مراجعه به 1شده، در جدول  يبررس يهاکمپلکس

، R…H يهاکنشبرهم تر شدنياست که با قو ديدنن جدول قابل يا
 اند. جا شدههجاب موج بالاتر عددهايبه  يکشش يهافرکانس

 يهاب، در کمپلکسيترت ، بهيکشش يهان فرکانسيترن و کميترشيب
. ده شده استيالکترون دهنده و الکترون کشنده، د يهابا استخلاف

 B د کرده است که در کمپلکسييتأها هاز محاسب هاي به دست آمدهنتيجه
قرمز  ييجاه، جابR…H يکشش فرکانس ،A نسبت به کمپلکس

 اند. نشان داده cm 6/18-1 را با مقدار يارتعاش يهاوهيش
کرده است ز صدق ين E و C يهاکمپلکسدر مورد  هانتيجه نيا

  1شده در جدول  يآورگرد هاينتيجه(. (1)قرمز ييجاه)جاب
 يکشش يها( فرکانسEو  B ،Cها )ن کمپلکسينشان داده است که در ا

R…H استخلاف نشده نسبت به کمپلکس يترنييبه اعداد موج پا (A)، 
  ياسهين مقايجه، انجام چنيک نتي به عنوان شده اند؛جا هجاب
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 انرژی کمپلکس و فاصله هيدروژن اسيد  مقدارهاینمودار  ـ2 شکل

 .R...H (ʋ)( در مقابل فرکانس Yتا حلقه )

 
ها ن کمپلکسيل ايتشک يدر ط R…H کنشکه برهمتأييد کرده است 

 يهادر کمپلکس، ينظر هاينتيجه، مطابق با همچنيناند. افتهيکاهش 
D، F و G نسبت به کمپلکس Aيکشش ، فرکانس R…H ، 
 هاي نتيجهداده است. را نشان  يارتعاش يهاوهيش (2)يآب ييجاهجاب

به اعداد  هان کمپلکسيداده که انشان  هاهاز محاسب به دست آمده
 ن يجا شده و بنابراهجاب A نسبت به کمپلکس يترموج بالا

 افته است. يش يها افزان کمپلکسيل ايتشک يط در R…H کنشبرهم
شده  ين بررسيهمچن ʋ در پارامتر يهمبستگ يهاسيماتر

 |E∆| يرا با پارامترها ين روابط خطيبهتر يکشش يهافرکانساست. 
 (899/1و  867/1قابل قبول ) يب همبستگيب، با ضراي، به ترتπ...Hd و

 جه گرفت ينتتوان ين مي. بنابرا(2داده است )شکل نشان 
ن قدرت ييدر تع يديتوانسته است پارامتر مف يارتعاش که فرکانس

 يکشش يش مقدار فرکانس ارتعاشيافزا يعنيها باشد. کنشبرهم
 تر مربوط بوده است. يرنده قويپذ –کنش دهنده به برهم

 
 (AIM)ها ها در مولکولل اتميه و تحليتجز

  ،]Bader (QTAIM) ]35 مکان شناختي يهايدر بررس
و  الکترون يچگال هايويژگي ياز رو يونديپ يهاکنشت برهميماه

 ،ρ الکترون ي)چگال مکان شناختي ياست. پارامترهاشده  يمشتقاتش بررس
ρ2 هاين چگالين ايلاپلاس

) با روش AIM  2محاسبه و در جدول 
کنش همبر يمربوط به انرژ ρ(r) نينشان داده شده است. لاپلاس

 :]42[ ر بوده استيز معادلهال به شکل يريان قاعده ويب يبر مبنا يونديپ
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 کمپلکس های بررسي شدهبرای  (.a.u)بر حسب واحد اتمي  دانسيته الکترون مکان شناختيپارامترهای  ـ مقدارهای2جدول 
 **B3LYP/6-311++G.ر سطح محاسباتيد

 
ρBCP 

2ρBCP ρC-C ρC–H ρC–R′ ρH (acidic) ρR′ 

A 1/1149 1/1151 1/3179 1/2819 1/2821 1/7834 1/9631 

B 1/1139 1/1118 1/3158 1/2823 1/2519 1/7924 9/6141 

C 1/1152 1/1145 1/3195 1/2835 1/1931 1/7919 17/1711 

D 1/1161 1/1177 1/3153 1/2816 1/2815 1/7831 9/1627 

E 1/1165 1/1187 1/3137 1/2816 1/1888 1/7832 15/8131 

F 1/1156 1/1175 1/3162 1/2815 1/2496 1/7794 5/9664 

G 1/1175 1/1221 1/3151 1/2791 1/2918 1/7743 8/1165 

 

(2           )                            
2

2h
r 2G r V r

4m

 
     

 
 

G(r)، و يالکترون يجنبش يانرژ يچگالV(r) ، يانرژ يچگال 
مثبت و  مقدارهاي يب، داراياست که به ترت يل الکترونيپتانس

کمبود بار  ρ(r) ني. مقدار مثبت لاپلاس]43[بوده اند  يمنف
کنش دهنده برهمداده، که نشانوند نشان يرا در امتداد پ يالکترون

 يگر، مقدار منفيد ياز طرفبوده و ه بسته يک لايالکترواستات
  يان هستهيه بيرا در ناح يتجمع بار الکترون ،ρ(r) نيلاپلاس
 ( را يا کووالانسيکنش با اشتراک الکترون )داده که برهمنشان 
 .]44[داده است نشان 

شده را  يسه کمپلکس بررس يمولکول يش هندسينما 3شکل 
 عمود به تقريبدروژن يد هيانيها، سن کمپلکسيداده است. در انشان 

 اند کردهبا حلقه بنزن قرار گرفته اند و به عنوان دهنده پروتون عمل
رنده يبنزن استخلاف شده به عنوان پذهاي که مشتق يدر صورت

  ديدهن شکل يکه در ا گونهاند. همانبازي کردهپروتون نقش 
ن يدر ا ،]45[ (LCPs) ونديپ ينقطه بحران ييشده است شناسا

( را 3,+1) يک الگوي( و 3,-1) يک الگويها، حضور سکمپلک
 ، هاهمحاسب هاينتيجهگر، يد يداده است. به عبارتنشان 

ک اتم کربن حلقه بنزن را در يدروژن و ين اتم هيب LCP وجود
  .کرده است ينيبشيها پهمه کمپلکس

الکترون  يچگال يهايژگيو ي، بررس2با مراجعه به جدول 
 يها، داران کمپلکسيدر ا R…H کنشکه برهم داده استنشان 

 .a.u از LCPρ يبازهالکترون ) يکم چگال مقدارهاي به نسبت
 يمثبت برا مقدارهاين ي( و همچنa.u. 1175/1تا  1139/1

LCPρ2 يبازهالکترون ) ين چگاليلاپلاس
 از a.u. 1118/1  تا

a.u.1221/1 )نيداده که انشان  هانتيجهن يبوده است. ا 
 و  ين اتمياز سطح ب رونيببار،  يچگالبه انقباض  هاکنشبرهم 

مربوط بوده کنش کننده گونه برهم يهاهسته ک ازيهر  يبه سو
 کنش قشر بسته تعلق داشته است.و به برهم
 يوندهايپ يرا برا LCPs در ρ هايرييتغ 2جدول  هاينتيجه

C-C (C-Cρ)،R′ -C (R′-Cρ )و H-C (H-Cρ) ل شده،يتشک يهادر کمپلکس 
شده است که در حضور  ديده ين بررسينشان داده است. در ا

بنزن  يهادر کمپلکس ∆E با کاهش مقدار ،R…H يهاکنشبرهم
  H-Cρ و C-Cρ مقدارهاياستخلاف الکترون دهنده،  يدارا

الکترون کشنده  يهااستخلاف ين روند برايافته است که ايکاهش
 است،  ديدهن جدول يکه از ا گونهبوده است. همانبرعکس 

 R′-C ونديپ LCP الکترون در يو چگال R…H يهاکنشن برهميب

 نشان داده است هانتيجه، همچنينامده است. يبه دست ن يروند منظم
 H-C و C-C يوندهايو طول پ H-Cρ و C-Cρ مقدارهاين يکه ب

 (. 2و  1 هايجدولک رابطه معکوس وجود داشته است )ي
  و يديدروژن اسيه يهاالکترون اتم يچگال رييتغ

R′ (H(acidic)ρ و R′ρ) ين بررسي( همچن2ها )جدول ن کمپلکسيدر ا 
هسته  يالکترون در نقاط بحران يبه چگال مقدارهان يشده است. ا

کنش برهم کرده است کهد ييتأ ينظر هاينتيجهمربوط بوده اند. 
 يدارا يهاو حلقه بنزن در کمپلکس يديدروژن اسين هيب

)به استثناء  R′ρو  Hρ مقدارهاياستخلاف الکترون دهنده، 
 يهااستخلاف يجه براين نتيداده و ا( را کاهش Bکمپلکس 

 (. 2بوده است )جدول الکترون کشنده برعکس 
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 های زرد کوچک و خطوط، ز کوچک، دايرهدايره های قرم .G (c) و A، (b )B (a) هایکمپلکس نمايش طرح کلي توزيع نقاط بحراني در ـ6شکل 
 دهد.و مسيرهای پيوند را نشان مي (RCPs(، نقاط بحراني حلقه )BCPs) به ترتيب نقاط بحراني پيوند

 
ن يرا ب يخوب به نسبت يبه دست آمده، رابطه خط هاينتيجه
نشان داده  (R =811/1) يب همبستگيبا ضر ∆E و LCPρ مقدارهاي
هاي ويژگيدلالت بر آن داشته که  ييهانتيجهن ياست. چن
 براي يديتوانسته پارامتر مف (LCPρ) ونديپ ينقطه بحران مقدارهاي

  شده باشد. يبررس (R…H) يهاکنشن قدرت برهميتخم
 

 (NBO) يعيوند طبيتال پياورب ليه و تحليتجز

 همچون يونديپ هايمفهوم ،(NBO) يعيوند طبيتال پيروش اورب
وند، يون، مرتبه پيداسيبريوند، هيس، نوع پيلوئ ، ساختاريبار اتم

 NBO يداده است. بررسانتقال بار و احتمالات رزونانس را نشان 
الکترون در مولکول،  يچگالنيافتن فهم استقرار  يبرا يديابزار مف

 يهاتاليس اشغال شده )دهنده( به اوربيلوئ يعيوند طبيپ يهاتالياز اورب
 يبوده است. بررسرنده( يشغال نشده )پذس اير لوئيغ يعيوند طبيپ

NBO کنشن انتقال بار و برهمييتع يمطالعه شده، برا يهاکمپلکس 
 نشان داده  هانتيجهداده شده است.  3ها، در جدول تالين اوربيب

ها، ن کمپلکسيرنده در ايپذ ـ  کنش دهندهن برهميترکه مهم
C (acid)-Hکنشبرهم

*→ σC (benzene) –Cπ  هان کمپلکسيادر ده است. بو، 
C–Cπ حلقه بنزن و C (acid)-H

*σ، الکترون  ب، به عنوان دهندهيبه ترت
 ين مولکوليانتقال بار ب يهاکنشدر برهم رنده الکترونيو پذ

  ،E(2) کنش محاسبه شده،برهم يهايانرژکرده اند. شرکت 
 (mol/kcal 83/1-24/1) يبازهدر  G**-B3LYP/6++311 در سطح

 بنزن استخلاف شده،  يهااند. در تمام حلقهقرار داشته
ب، مربوط به يبه ترت ،E(2) مقدارهاين يترشين و بيترکم

  دهندهالکترون يهااستخلافکشنده و الکترون يهااستخلاف

از  هاي به دست آمدهنتيجهبوده است. (، F کمپلکس جز)به 
کشنده الکترون يهااستخلاف داده است کهنشانها همحاسب

C-H تاليالکترون به اورب يدادن چگال يبرا را C–Cπ ييتوانا
*σ،  

 R…H يهاکنشهمبررا کاهش داده و  E(2) مقدارهاين رو يو از اکم 
 يهااستخلاف يبرا هانتيجهن يکه ا ي، در صورتنموده فيرا ضع

 ،هامورد تربيشن، در يبر ا افزوندهنده بر عکس بوده است. الکترون
 يهايعدد اشغال و انرژ مقدارهايدست آمده با هب هايهجينت

 يهابرهمکنش يعنيداشته است،  يز همخوانيمربوط به آنها ن
 هاينتيجه همراه بوده اند. C–Cπ اشغال تر با کاهش در عدديقو

 يهاداده است که در کمپلکسن نشان يهمچن ينظرهاي همحاسب
E(2) مقدارهاي، استخلاف بدون کمپلکساستخلاف شده نسبت به 

 R…H يهاکنشد کرده است که برهمييافته است، که تأيش يافزا
 اند بدون استخلاف بوده تر از کمپلکسيقو هاکمپلکسن يدر ا
ها هاز محاسبهاي به دست آمده نتيجهاز (. B کمپلکس جز)به 

  يب انرژيترت، موردها تربيشدر جه گرفته شده است که، ينت
  کساني LCPρ و |E∆| يهابا پارامتر ،(E(2)) هاکنشمن برهيا

 (.3تا  1 هايجدول) بوده است
د، يحلقه بنزن به اس C–Cπ ها انتقال بار ازن کمپلکسيدر ا

ها هاز محاسب به دست آمده يهاشده است. داده ين بررسيهمچن
استخلاف  يدارا يهااست که انتقال بار در کمپلکسنشان داده
 استخلاف الکترون کشنده يدارا يهاتر از کمپلکسده مهمالکترون دهن

  يهاانتقال بار در کمپلکس هاينتيجه(. 3بوده است. )جدول 
دروژن يه يداده است که، بار اتمن نشان يمطالعه شده، همچن

دروژن مربوط به يها بزرگتر از هن کمپلکسيدر ا (H(acidic)) يدياس
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   (O.N)(، عدد اشغال با علامتkJ/mol کيلو ژول بر مول، )برحسب  E(2)مرتبه دوم انرژی اختلال ـ مقدارهای6جدول 
 اسيد. باهای آن و مشتق ( برای کمپلکس های بنزنe)بر حسب   ΔqCTبار  هایمربوطه و انتقال های انرژی به همراه

 
π(C–C) → σ*(H-X) O.N (π CC) O.N σ*(HX) E (π CC) E σ*(HX) ΔqCT 

A 1/46 1/6631 1/1142 -1/2716 1/3991 -1/111 

B 1/11 1/6631 1/1138 -1/3147 1/3847 -1/113 

C 1/88 1/6811 1/1134 -1/3175 1/3854 -1/114 

D 2/13 1/6486 1/1151 -1/2784 1/3997 -1/113 

E 2/26 1/6734 1/1142 -1/2914 1/3958 -1/111 

F 1/59 1/6492 1/1145 -1/2612 1/4152 -1/121 

G 3/47 1/6541 1/1153 -1/2623 1/4111 1/118 

 
 يکمپلکس ها يبرا (CTΔq) بارهاي بوده اند. انتقال يد منزوياس

 يهان حلقهيه شده است. مقدار انتقال بار بيارا 3شده در جدول  يبررس
با اختلاف  يد به سادگيدروژن اسيک هيبنزن استخلاف شده و 

 ديدروژن اسيکل ه ياتم يد مجزا و بارهايدروژن اسين بار کل هيب
 ، روشني، به 3شده است. از جدول ن ييش تعيهادر کمپلکس

  CT|Δq| ن قدر مطلق انتقال باريده شده است که بزرگتريد
 ن آن يو کوچکتر بنزن الکترون دهنده يهابه کمپلکس

 هاينتيجهتعلق داشته است.  بنزن الکترون کشنده يهابه کمپلکس
ده است که شده، نشان دا يبررس يهابه دست آمده از کمپلکس

 G د، مربوط به کمپلکسيحلقه بنزن به اس C–Cπ ن انتقال بار ازيربزرگت
، مقدار بار مثبت 2NH استخلاف شده با است. در کمپلکسبوده 

دهنده آن است که بوده که نشان  HCN ،|e|241/1 دروژنيه يرو
 يهااز بار را نسبت به کمپلکس يترشيب مقدارهايکمپلکس، 

 د(.ينيرا بب 1داده است )جدول گر انتقال يد
داده است که نشانها هاز محاسب هاي به دست آمدهنتيجه

E، C (acid)-H(2) يمربوط به همپوشان يانرژ
*→ σC  –Cπ  

، نمونه يداشته است. برا مکان شناختي يبا پارامترها يخوب يهمبستگ
  و  LCPρ مقدارهايبا  E(2) مقدارهاين يب يخوب يهمبستگ

LCPρ2
 ب برابر با ي، به ترتيهمبستگ هايبيکه ضر وجود داشته

دلالت بر آن  هانتيجهن ي(. ا4بوده است )شکل  912/1 و  951/1
C-H حلقه بنزن و  C–Cπ نيانتقال بار ب هايويژگيکه  دارد

*σ  
 يهاکنشن قدرت برهميتخم يبرا يديتوانسته پارامتر مفد ياس
R…H .باشد 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

در مقابل ( Yی توپولوژيکي دانسيته الکترون )پارامترهانمودار  ـ2شکل 
 .E(2)انرژی اختلال مرتبه دوم، 

 

 هايثابت( و NMRهسته ) يسيرزونانس مغناط يبررس

 نياسپ -نيجفت شدن اسپ
 **B3LYP/6-311++G يدر سطح نظر NMR يهاداده

 ن جدوليکه در ا گونهداده شده است. همان 4محاسبه و در جدول 
 يک تانسور پوششيزوتروپين مقدار ايترن و کميترشي، بشودميده يد

 بين ترتيتعلق داشته اند. ا A و G يهاب، به کمپلکسيپروتون، به ترت
اند. برعکس بوده H )H(δ ک اتميزوتروپيا ييايميش ييجاهدر جاب
 يک تانسور پوششيزوتروپيا مقدارهايدر  همانندي هاينتيجه

مطالعه شده،  يهاسکمپلک ي(، برايدياس IS) ديپروتون اس

2        2/6        6         2/2        2        2/3        3         2/7        7 

E)2( (kJ/mol) 

Y
 (

a
.u

.)
 

722/7 

 
72/7 

 
732/7 

 
73/7 

 
772/7 

 
7 
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  (Hz)هرتز،  اسپين -های جفت شدن اسپينو ثابت (ppm)برحسب  H1ايزوتروپيک و جابجايي شيميايي  ـ مقدارهای2جدول 
 های بنزن و مشتقاتش با اسيد.برای کمپلکس

 
Benzenic IS (ppm) δH (ppm) acidic IS(ppm) δH* (ppm) 1JC–C (Hz) 1JC–R′ (Hz) 1JC–H (Hz) 

A 24/34 7/41 32/42 -1/66 56/93 166/48 166/59 

B 24/81 6/96 31/85 -1/11 73/74 -318/35 172/43 

C 24/63 7/13 31/15 1/71 67/32 -32/89 174/51 

D 25/11 6/66 31/87 -1/11 72/17 23/21 168/81 

E 24/93 6/83 31/33 1/42 62/22 -17/98 168/14 

F 24/65 7/11 32/51 -1/76 57/94 44/33 163/15 

G 25/43 6/33 31/31 1/45 64/43 7/37 161/15 

 باشد.دروژن مييد هيانيدي در سيدروژن اسيي هيايميي شيجاهمربوط به جاب  H*δ  مقدارهاي
 

 يهاکنشر برهميتحت تأث هانتيجهن يامده است. ايبه دست ن
ک يزوتروپياند در مقدار اتوانستهها اند و استخلافبنزن بوده -دياس

شده مؤثر باشند.  يبررس يهاپروتون در کمپلکس يتانسور پوشش
ک يزوتروپياستخلاف نشده، مقدار ا يهاسه با کمپلکسيدر مقا

 ش، يها افزاهمه استخلاف يپروتون، برا يتانسور پوشش
کاهش  H )H(δ ک اتميزوتروپيا ييايميش ييجاهکه جاب يدر صورت

 يهان دادهيب يبا معن يباطارت ينظر هاينتيجهافته است. ي
NMR ( نشان داده است.1و  4 هايجدول) يساختار يو پارامترها 
 R…H کنششده است، برهمده يد 4که در جدول  گونههمان

( را يبنزن ISپروتون بنزن ) يپوشش يک تانسورهايزوتروپيمقدار ا
ن يترشيبا ب |E∆| ن مقداريشتريکه ب يداده به طورش يافزا

 (. F کمپلکس جزمطابقت داشته است )به  H يهايپوشش
و  H(δ( يدروژن بنزنيک هيزوتروپيا ييايميش يهاييجاهجاب
 4شده، در جدول  يبررس يهادر کمپلکس H*(δ( يديدروژن اسيه

 ش يکه افزا شودمي ديدهن جدول يشده است. در ا يآورگرد
 ييايميش يهاييجاه، با کاهش در جابH يپوشش يمقدار تانسورها

 يهاييجاهبا جاب H يهايپوشش يبوده اند. وقتن اتم همراه يا
و  H يهايپوششن يشده است، ارتباط بن يگزيجا ييايميش

 شده است.، برعکس R…H فاصله
 -نيثابت جفت شدن اسپ ي، اثر استخلاف روپژوهشن يدر ا

(. 4شده است )جدول  يز بررسين H-CJ1 و C-CJ1، R′-CJ1 نياسپ
 اند. مثبت داشته مقدارهاي (J) جفت شدن يهابتثا تربيش

C-CJ1 مقدارهاي، 4با توجه به جدول 
 يها)به جز در استخلاف H-CJ1 و  

 دار نسبت استخلاف يها( در کمپلکسG و F دهندهالکترون

  C-CJ1سه با يافته است. در مقايش يبه کمپلکس بدون استخلاف افزا
بوده است. بر عکس  R′-CJ1 رهايمقدا ي، اثر استخلاف براH-CJ1 و 

 و  H-CJ1 و C-CJ1، R′-CJ1 جفت شدن يهاان ثابتيارتباط م
شده است.  يز بررسين R…H يهاآنها در کمپلکس يوندهايطول پ

، مقدار طول R…H يهاکنشها، در حضور برهمن کمپلکسيدر ا
ن و يترکه کوتاه يافته است؛ به طوريش يافزا C-C (C-Cd) ونديپ

 يهااستخلاف يدارا يهاب، به کمپلکسي، به ترتC-Cd نيدتربلن
 يهاکنشدهنده تعلق داشته است. در برهم کشنده و الکترونالکترون

R…Hکاهش در مقدار ، C-CJ1ونديش در طول پي، با افزا C-C 
 ده شده است، يد 4که در جدول  گونهبوده است. همانهمراه 

 مقدارهاين يترشين و بيترکم
C-CJ1ب، مربوط به ي، به ترت

 کشنده بوده است.  الکترون دهنده و الکترون يهااستخلاف
شده است.  ين بررسي، همچنR′-CJ1 در R…H يهاکنشر برهميتأث

، C کمپلکس جزدست آمده نشان داده است که، به هب هاينتيجه
 R′-C وندي، طول پR…H يهاکنشها با برهمر کمپلکسيدر سا

 ′C-R وند درين طول پيترن و کوتاهيه است. بلندترافتيش يافزا

  يهااستخلاف يبنزن دارا يهاشده که حلقه ديده يزمان
کنش کرده اند. د برهميب، با اسيدهنده و کشنده، به ترت الکترون

ش يداده است که افزانشان ها هاز محاسب هاي به دست آمدهنتيجه
ن، يبوده است. بنابرا R′-CJ1 مقدارهايدر  شي، همراه با افزاR′-Cd در
 ياديبه مقدار ز R…H يهاکنشدر حضور برهم R′-Cd ر مقدارييتغ
R′-CJ1 يهاکنشر قرار داده است. برهميرا تحت تأث R…H ، 

 H-CJ1 ها مقدارکنشن برهميز مؤثر بوده اند. اين H-CJ1 مقدارهايدر 

، H-CJ1 مقدارهاين يترشين و بيتررا کاهش داده است. کم
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 دهنده و کشنده تعلق داشته است. الکترون يهاب، به استخلافيبه ترت
ز در نظر گرفته ين H-Cdهاي رييل شده، تغيتشک يهادر کمپلکس

ش يافزا H-C وندي، طول پR…H يهاکنششده است. در برهم
 H-CJ1 و مقدار H-C وندين طول پيب يافته است. رابطه با معني

 H-C وندياد شدن طول پيبا ز H-CJ1 ،ن مورديشده است؛ در ا ديده
 ن،ياسپ ـ نيجفت شدن اسپ يان ثابت هايافته است. در ميکاهش 

H-CJ1 پارامتر را با يخوب يرابطه خط E∆يب همبستگي، با ضر 
 دلالت بر آن دارد  هانتيجهن يداده است. انشان  969/1برابر با 
ر قدرت د يخوب يارهايتوانسته اند معجفت شدن  يهاکه ثابت

 باشند. R…H يهاکنشبرهم
 

 يريگجهينت
 کنشبرهم يو الکترون يساختارهاي ن مقاله، اثريدر ا

هاي مشتق مانند گوناگون π يهاسامانهبا  (HCN) سيانيد دروژنيه
 ( 2NH و H، F، Cl، OH، SH، 3CH) بنزن پارا استخلاف شده

 هيبا استفاده از مجموعه پا B3LYP يچگال يه تابعيبا نظر

**G++311-6 دست آمده از هب هايهجيشده است. نت يبررس
 هيشده از نظر يناش مکان شناختي يو پارامترها DFT هايهمحاسب

Bader ن يکنش و بالاترن برهميتريکرده است که قوشنهاد يپ
ر يتعلق داشته است. تأث G به کمپلکس LCP الکترون در يچگال

شده است.  ين بررسيهمچنها، کنشقدرت برهم يها رواستخلاف
 ن حلقه بنزن با يکنش بکشنده برهمالکترون يهاگروه

دهنده الکترون يهاکه گروه يف، در صورتيد را ضعيانيسهيدروژن 
  R...Hd تر نموده و منجر به کوتاه شدنيها را قوکنشن برهميا

 الکترون يچگال هايويژگي، همچنينه است. شدها ن کمپلکسيدر ا
 يها داراکنشن برهميداده است که اشده، نشان محاسبه 

  نيزو  (LCPρ) الکترون يکم چگال مقدارهاي به نسبت
LCPρ2) الکترون ين چگاليلاپلاس يمثبت برا مقدارهاي

)  است
 يهاکنشبرهم يبرا ينوع هاويژگين يدهنده آن است که اکه نشان

 بوده است. ه بسته يلا
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