
 1398، 4، شماره 38دوره  علمي ـ پژوهشي  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 115                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 

 نفتالن،فعال نفتالن، نیترونفتالن، متوکسی اضعمو نظری  تعیین

 20C با فولرنافزایی کینولین و ایزوکینولین در واکنش حلقه 

 

 +سلیمانی موسی

 الله العظمی بروجردی )ره(، بروجرد، ایران گروه شیمی، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آیت 

 
  خورده جوش   ای های دوحلقه آروماتیک   برخی    و   20C  زایی بین فولرن اف واکنش حلقه   نظری ، مطالعه  پژوهش در این  :  چکیده 

نفتالن،  ـ  2نفتالن،    شامل  امکان عامل ـ  2متوکسی  اهدافی همچون  با  ایزوکینولین  کینولین و  فولرن،  نیترونفتالن،   دار کردن 
واکنش  ناحیه پذیری  بررسی  شد و  انجام  مواد  این  حلقه گزینی  واکنش  منظور  این  برای   . [  ی  ها سامانه بین  [  4+ 2زایی 

شد  بررسی  فولرن  و  بالا  آن   آروماتیک  در  دی که  عنوان  به  فولرن  و  ان ها  دی   سامانه دوست  عنوان  به   ان  آروماتیک 
های آروماتیک دو واکنش در نظر گرفته شد که در یکی حلقه دارای استخلاف  سامانه به جز نفتالن، برای سایر    کند. می عمل  

بدون   دیگری حلقه  در  و  وایزوکینولین(  )کینولین  هترواتم  یا  متوکسی(  یا  واکنش )نیترو  هترواتم  یا     . دهد می   استخلاف 
  . شد گذار هر واکنش، پارامترهای ترمودینامیکی و سینتیکی تعیین  الت ح ها و به دنبال آن تعیین  سازی مواد اولیه و فرآورده بهینه   با 

واکنش  بررسی  منظور  موقعیت به  نفتالن،  ـ  2نفتالن،    گوناگون های  پذیری  و  ـ  2متوکسی  کینولین   نیترونفتالن، 
  در بالاترین   گوناگون های  فوکویی و محاسبه میزان مشارکت اتم   های تابع پار،    های تابع محاسبه    شامل   گوناگون سه روش      ، ایزوکینولین 

  فوکویی به طور کامل و   های تابع د که  نشان دا   ها نتیجه .  قرار گرفت استفاده    مورد    هر ماده   HOMOشده  اوربیتال مولکولی اشغال 
  گوناگون های  پذیری موقعیت توانند واکنش تا حدود زیادی می   HOMOدر    گوناگون های  اتم پار و میزان مشارکت    تابع های 

الکترون  ن ک   توصیف را  افزایی  در واکنش حلقه   های آروماتیک سامانه این   انتقال کلی چگالی     GEDTند. همچنین میزان 
  روماتیک ها ماهیت قطبی دارند و الکترون از ماده آ نشان داد که همه واکنش   ها نتیجه ها مورد محاسبه قرار گرفت و  در این واکنش 

و همچنین واکنش حلقه دارای  ها نشان داد که واکنش نفتالن  نش محاسبه میزان همزمانی واک   سرانجام شود.  به فولرن منتقل می 
 باشد. ها می تری نسبت به سایر واکنش زمانی بیش کینولین و ایزوکینولین دارای هم در    هترواتم 

 

 دار کردن. خورده؛ عامل جوش   ای حلقه آروماتیک دو   ؛ 20C  فولرن   ؛ HOMO  ؛ پار   های تابع   ؛ فوکوئی   های تابع :  های کلیدی واژه 
 
KEYWORDS: Fukui functions; Parr functions; HOMO, Fullerene C20; Fused bicyclic aromatic; Functionalization. 
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 خود ی هیدروژنه تمام  شکل  از  فولرن  این ت.  اس  شده  تشکیل 
  سرانجام  و  برم  با  هیدروژن  های اتم  جایگزینی  و  20H20C یعنی 

 فوتوالکترونی های طیف .  [2]  است  شده  سنتز  زداییبرم  واکنش 

 است داده  نشان  جرمی  سنج  طیف  دستگاه  در   EII(1 )  فن  از  استفاده  با 
 تری کم  پایداری  ها فولرن  سایر  به  نسبت  البته )   است  پایدار  فولرن  این   که 

  ها فولرن .  [3]  باشد می  eV  03/0  25 /2  آن  خواهی ( و الکترون دارد 
 د. دارن نانوفناوری  در  زیادی  اهمیت  کربنی  های نانوله  همراه  به 
 هاآن  استفاده  موارد به توان می  کربنی  نانومواد این  کاربردهای  جمله  از 
  کاربرد  به  توان می  نمونه عنوان  به.  کرد اشاره  صنعت  و  پزشکی در 
  [7]   ها نانوکاتالیست و ساخت   [6]   دارورسانی  ، [4،5]   فوتوولتایی  های سلول  در 

 هستند    ناقطبی  موادی  کربنی،  هاینانولوله  و  ها فولرن .  کرد  اشاره 
  فیزیکی و   های ویژگی توان بسیاری از  می  2کردن دار واکنش عامل   با و  

 دارکردن عامل  برای  متنوعی  های روش  ها را بهبود بخشید. شیمیایی آن 
 نمونه  عنوان   به  که  است  شده  گزارش  گذشته های سال  در  ها فولرن 

  ( فولرن  هیدروکسی )  فولرول  سنتز :  گردد می  اشاره  ها آن  از  مورد  چند  به  
  دارشده عامل  رزین  اتصال  ، 60C   [8]فولرن  کردن  هیدروبوردار  طریق  از 
 نوع آمینی  چندین  زنجیره  اتصال ،  60C  [9]  فولرن  به  فوران  با 

 سامانه  یک  عنوان  به  آن  کاربرد  بررسی  و   60C فولرن  به  کاتیونی  سوم  

 کربوکسیل گروه  با  شده ر دا عامل  هایفولرن  سنتز ،[10]   ضدمیکروبی 
 سنتز ، [11]   ها آن  اکسیدانی آنتی  خاصیت  بررسی  و  آب  در  محلول 
  های سامانه  در  ها آن   از  استفاده  امکان  بررسی  و  آب  در  محلول  های فولرن 

 هاییمولکول  ها، فولرن  که  آنجایی  از .  [12]   غیره  و  دارورسانی 
  های واکنش  در  دوست ان دی  عنوان  به  توانند می  هستند  الکترون  کمبود  با 

 دارکردنعامل  برای  دیگر  روشی  عنوان به  که  کنند  شرکت  آلدر -  دیلز 
 گذشته  های سال  ر د   . [13،14]   شود می  گرفته  نظر  در  ها آن 

 هافولرن  دارکردن عامل  برای  متنوعی  نظری  و  تجربی  های روش 

 های روش  جمله  از .  است  شده  گزارش  زایی حلقه  های واکنش  با  
 و   [16،15]  ها آسن  با   60C برهمکنش به  توان می  شده  گزارش  تجربی 

  ترکیب های  با   60C کردن  دار عامل  به  توان می  نظری  های روش  جمله  از 
و   [19]  کتن  ، [18]   بنزن  با   20C کردن  دار عامل  و   [17]  دوقطبی ـ  1،3

 .کرد  اشاره  [20]   پیرن 

 عوامل  نیتروژن  دارای  هتروسیکلی های ترکیب  طبیعت، در    

 و    DNA ، RNA ساختار  در  های ترکیب  این . هستند  مهمی  بیولوژیکی 
 هتروسیکلی  هایترکیب ایر . س دارند  وجود    ATP مانند یی  ها مولکول 

 

(1) Electron impact ionization 

(2) Functionalization 

(3) International Agency for Research on Cancer 

 های پورفیرین   ، (6Bویتامین )   پیریدوکسین  شامل  نیتروژن  دارای 

  های اسفنج  در  کینولین های  مشتق .  هستند  آلکالوئیدها  و  ملامین  ، گوناگون 
  . دارند  وجود   [23]   ها سیانوباکتری  و   [22]   ها میکسوباکتری  ، [21]   دریایی 
  همچنین  ایزوکینولین و  کینولین  شامل  کینولینی هایترکیب 

 ها کش آفت  دارویی،  مواد  سنگ،  زغال  قطران  مانند  ی ی ها فراورده  از  بسیاری  در 

  از  بسیاری که  آنجایی  از .  [24،25]   دارند  وجود نیز  ها رنگ  و 
 ضرورت ،  [26،27]  هستند  زا جهش  و  زا سرطان  سمی،  مواد  این 

 های روش .  شود می  احساس  زیست  محیط  از  ها آن  تجزیه  و  تخریب 

 جمله  از که است  شده گزارش  مواد  این  خطرسازیبی  برای  بسیاری 

 ی تجزیه  ،[28]   ی بحران  فوق آب  توسط ها آن  تجزیه به  توانمی 
  [32]   فوتوکاتالیستی  تجزیه  و   [31]   زیستی ـ    نوری  ی تجزیه  ، [29،30]   زیستی 
  . کرد  اشاره 

  و   سمی  آن  بخار  که  است  فرار  و  آروماتیک  ایماده   نفتالن
 اسید  فتالیک  تولید  ماده  این  مهم کاربردهای  از  یکی.  است  گیرآتش

  واکنش،   این   در   . است   پلیمری   های ترکیب   ساختن   برای   ماده پیش   عنوان   به 
  مولکولی  اکسیژن  توسط  وانادیم  کاتالیست  حضور  در  نفتالن

  پوشاک  در   ضدبید  عنوان   به   ماده   این   از   گذشته  در   .یابدمی  اکسایش
  باعث   ماده   این   بخارات  با  مدتطولانی  تماس   .شدمی   استفاده
  ماده   این  همچنین  .شودمی  خون  قرمز  هایگلبول   به  رسانیآسیب
  زردی   و  ادرار  در  خون  اسهال،  استفراغ،  تهوع،  سردرگمی،  باعث

 را   نفتالن  ،(IARC)  (3)  سرطان  اتپژوهش  یالملل بین   آژانس.  شودمی
زمره     حاد  گرفتن   قرار  .[33]  است  کرده   معرفی  زاسرطان  در 

   . شود می   آهن   فقر   و   مروارید   آب   باعث   همچنین   نفتالن   برابر   در 
 . [34]   هستند   زا سرطان   عامل   نفتالن،   داشتن   با   هوا   های خوشبوکنند   برخی 

 های هدف   از   یکی   تواند می   زیست   محیط   از   مواد   این   جداسازی   بنابراین 
  .باشد هادانشیمی

یا واکنش  تشکیل  کلی  الکترونی  ماهیت  اساس  بر  آلی  های 
پیوند می  واکنش شکست  در دسته  ناقطبی   ( 4)های قطبی توانند    ( 5)یا 

 های قطبی، واکنش های  آلیِ دارای گروه   های ترکیب تر  قرار گیرند. بیش 
 ینوکلئوفیل   ـ  ی الکتروفیلهای  کنش دهند که با برهم قطبی انجام می 

است.   گونه هالکتروفیل همراه  که  ا  هستند   الکترون   تعدادی هایی 
هایی هستند ها گونه نوکلئوفیل   در حالی که پذیرند  در یک واکنش می 

 یا   ی الکتروفیل در یک واکنش بدهند. قدرت    الکترون   تعدادی توانند  که می 
الکترون   ی نوکلئوفیل تبادل  به  آن  توانایی  میزان  به  گونه   یک 

(4) Polar reactions 

(5) Non-polar reactions 

(1)  Electron impact ionization    (2)  Functionalization 

(3)  International Agency for Research on Cancer  (4)  Polar reactions molecules (AIM) 

(5)  Non-polar reactions 
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 پیوندی در یک واکنش قطبی یکی از   ییرهای بینی تغ پیش گردد.  می بر 
واکنش چالش  مباحث  است برانگیزترین  شیمیایی  . [35،36]   پذیری 

دیلز واکنش  واکنش    ـ  های  بین  قطبی  شده  آلدر  استخلاف   گرهای 
         روند. های گذار نامتقارن پیش می حالت   با   به صورت نامتقارن 

  زیست  محیط  از  ها آلاینده  ذف ح  برای ها  ه نانوذر  از  استفاده  امروزه 
  اهمیت از هاآن بالای حجم به سطح نسبت واسطه به

 نانو مقیاس  در ساختاری که هم هافولرن.  است برخوردار ایویژه

بنیستند مستثنی قاعده این از دارند های  همطالع ادامه در نابراین. 
 اول درجه در پژوهش این از هدف[  19،20،37،38]  پیشین نظری

موقعیتواکنش  نظری بررسی  نفتالن،    گوناگونهای  پذیری 
  استفاده نفتالن، کینولین و ایزوکینولین  با متوکسی ـ 2نیترونفتالن، ـ 2

های اتمی  پار و درصد مشارکت اوربیتال هایتابعفوکوئی،  هایتابع
اشغال مولکولی  اوربیتال  بالاترین  )در  میHOMOشده   باشد.  ( 

 وسیله  به   20C فولرن  دارکردن عامل  امکان بررسی    پژوهش هدف دوم این  

شدهای  دوحلقه  هایترکیب حلقهواکنش  با   یاد  میهای  باشد  زایی 
  سازیغیرفعال و جذب برای روشی عنوان به تواندمی که
ب شود  گرفته  نظر  در  هم   ها ترکیب  این   سعی  مقاله  این  در  کلی  طور ه . 
 :شود بررسی زیر موارد که است این بر
،  نیترونفتالن  - 2نفتالن،  گوناگون های پذیری موقعیت بررسی واکنش       - 

   نفتالن، کینولین و ایزوکینولین. متوکسی    ـ2
 واکنش ترمودینامیکی و سینتیکی پارامترهای تبیین و تعیین    -

 . بالا  هایترکیب با 20C فولرن
  ترفعال حلقه یافتن  منظور به واکنش در گزینیناحیه بررسی    -

 . زاییحلقه واکنش در هتروسیکلی هایترکیب از یک هر
 .  نفتالن  با  فولرن  واکنش  ی ها نتیجه  با  آمده  دست  به نتیجه   مقایسه       - 
 ا. هواکنش گذار هایحالت در بار انتقال رسیبر  -
 .زاییحلقه هایواکنش زمانیهم تعیین  -

 

 بخش نظری 
 ها های محاسبهروش

محاسبه  نرم   های همه  از  استفاده  با  گوسین  کوانتومی     09افزار 
[ شد  حلقه[.  93انجام  واکنش  مطالعه  فولرن  برای    20Cافزایی 

خورده، ساختار مواد اولیه  ای جوش های آروماتیک دوحلقهسامانه با  
روش    هافرآرده  و ]  **B3LYP/6-311Gبه  شد    [. 40بهینه 

 برای بررسی اشاره شده در بالا  کانس نیز در سطح محاسباتی  فر   های محاسبه 
 

(1)  Synchronous transit-guided quasi-Newton 

(2)  Intrinsic reaction coordinates 

 های محاسبه   های ارتعاشی و تصحیح نقطه صفر انجام شده است. شیوه 
  های انجام شد و محاسبه  STQN(1)حالت گذار با استفاده از روش  

این   که  داد  نشان  گذار  حالات  شده  بهینه  ساختار  روی  فرکانس 
همچنین [.  41ساختارها یک و تنها یک فرکانس موهومی دارند ]

]  IRC (2)  هایمحاسبه تائید کرد  را  ثابت سرعت  [.  24حالات گذار 
 :((1) دست آمد )معادلههب( 3) ها به کمک رابطه ایرینگواکنش

 

(1)                                                    k = (
KBT

h
) exp⁡(

−∆G‡

RT
) 

 

، ثابت پلانک  hدمای کلوین،    Tثابت بولتزمن،    BKکه در آن  
‡GΔ سازی و انرژی آزاد فعالR [ 34ثابت گازهاست  .] 

 دست آمد:ه( ب2به کمک رابطه ) yS زمانی واکنشهم
 

(2                                        )Sy = 1 −
1

2n−2
∑

|δBi−δBav|

δBav
 

 

  avBتغییر نسبی مرتبه پیوند در حالت گذار،    iB که در آن  
را نشان می  پیشرفت حالت گذار در طول واکنش    nدهد و  میزان 

تعداد پیوندهایی است که به طور مستقیم در واکنش مشارکت   بیانگر
که در واکنش   iیک پیوند مشخص    iB برای تعیین  [.  44کنند ]می

دارد، مستقیم  روش  ابتدا    دخالت  کمک  پیوند  ،  NBOبه  مرتبه 
مواد واکنشiBآن   4ویبرگ  در   ،( Rدهنده 

iB( گذار  TS(، حالت 
iB  و  )

P)  هایفراورده
iB  )( مقدار 3به دست آمد و سپس به کمک رابطه )

iB  :محاسبه شد 
 

(3)                                   Bi =
(Bi

TS−⁡Bi
R)⁡

(Bi
P−Bi

R)
  

 

افزایی  این کمیت برای سایر پیوندهای درگیر در واکنش حلقه
  avBپارامتر    ، ها iB  های ربا میانگین گرفتن از مقدا تعیین شد و سپس  

( تعیین شد.  2به کمک رابطه )  yS، همزمانی واکنش و به دنبال آن
مقدار   به  توجه  واکنشSyبا  می ،  را  واکنشها  به  حدی  توان  های 

طبقه بندی کرد و بسته به مقدار    Sy=1و هماهنگ    Sy=0ای  مرحله
Syزمانی وجود دارد. متفاوتی از هم هایهایی با درجه، واکنش 

ها،  واکنش دهنده   ها در ، بارهای الکتریکی اتم NBOبه کمک روش  
   [. 45ها محاسبه شد ] آن   های فراورده گذار و    های ساختارهای حالت 

  محاسبه شد:( 4)( با استفاده از معادله ی )الکتروفیل شاخص 

(4)                                                 
2

2





= 

(3)  Eyring equation 
(4) Wiberg bond index  

(1)  Synchronous transit-guided quasi-Newton  (2)  Intrinsic reaction coordinates 

(3)  Eyring equation     (4)  Wiberg bond index 
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به ترتیب پتانسیل شیمیایی و سختی شیمیایی    ηو    µکه در آن  
 [. 46هستند ]

اوربیتال    Nی  نوکلئوفیلشاخص   بالاترین  انرژی  از  استفاده  با 
اشغال مطابق   HOMO(Nu)E  ،نوکلئوفیل  HOMOشده  مولکولی  و 

 : [47] ( تعیین شد5رابطه )
 

(5 )N = ⁡EHOMO(Nu) − EHOMO(TCE)                                       
 

تتراسیانواتیلن  HOMOانرژی اوربیتال   HOMO(TCE)Eکه در آن، 
ترین مقدار  باشد، زیرا این مولکول کمبه عنوان مولکول مرجع می

های با قابلیت انجام  را در بین بسیاری از مولکول   HOMOانرژی  
 افزایی دارد. واکنش حلقه

جدایی بار بین  برابر میزان    GEDT  ( 1) انتقال کلی چگالی الکترون  
 دهد الکترون  دهنده در حالت گذار است و نشان می دو قطعه واکنش 

[. برای این منظور  48از یک قطعه به قطعه دیگر منتقل شده است ] 
.  های سازنده تعیین شد بار اتم  NBO  با محاسبه از تعیین حالت گذار،   پس 

اتم  بار  معرف  مجموع  گذار  حالت  در  قطعه  هر  دهنده  تشکیل   های 
دهنده مقداری مثبت و برای  که برای قطعه الکترون   است   GEDTمقدار  

 به همان اندازه ولی با علامت منفی است.  مقداری    گیرنده قطعه الکترون 
 

 ها و بحث نتیجه

 است  رسیده  اثبات  به  نکته  این  ، شده  گزارش  متون  در  که  آنجایی  از 

 های سامانه  برابر  در  دوست ان دی  عنوان  ه توانند ب می  تنها  ها فولرن  که 

 ی ها نتیجه  همچنین  و  نظری های  محاسبه  و  کنند  عمل  گوناگون  پای 
 واکنش  بررسی  منظور  به  ، [13  -   20]   است  کرده  ید تأی  را  آن  تجربی 

 و  کینولین  هتروسیکلی  های ترکیب  و  آن های  مشتق  و  نفتالن  با   20C فولرن 
 گرفته  نظر  در  ترکیب  هر  برای  ممکن  آلدر -دیلز  واکنش  دو  ایزوکینولین، 

 (  ـ ها آن  در  که (  نفتالن جز   به شد   دوست ان دی  عنوان  به  فولرن  یک 

  برای )   استخلاف  بدون  حلقه  ها واکنش  از  یکی  در  دوم  ـ و  است  کرده  عمل  
و    برای )   نیتروژن   یا   و (  نفتالن   های مشتق   و (  ایزوکینولین کینولین 

.  است  شده  واکنش  وارد  نیتروژن  یا  استخلاف  دارای  حلقه  دیگری  در  
لحاظ ساختاری   از  وایزوکینولین  ستند و علت  نفتالن ه   مانند کینولین 

آن  تأ انتخاب  بررسی  واکنش ها  روی  نیتروژن  اتم  و  ثیر  پذیری 
 فولرن  بین  ممکن  آلدر ـ    دیلز  های کنش وا   1  شکل   . گزینی است ناحیه 

20C   دهد. می  نشان  را ها  نفتالن  و  ایزوکینولین  کینولین،  با 
 محاسباتی  روش  کمک  به  یاد شده  ساختارهای  از  یک  هر  ادامه،  در 

B3LYP/6-311G**  کلی  پذیری واکنش  های شاخص .  شد  بهینهDFT ، 
 

(1) Global Electron Density Transfer 

 های واکنش  در  گزینی ناحیه  و  پذیری واکنش  توجیه  برای  قدرتمندی  وسیله 

شاخص [.  35]   هستند  آلی  قطبی  چگالی  این  توزیع  تابع  اساس  بر  ها 
های شیمیایی  پذیری بسیاری از واکنش الکترونی بوده و در توجیه واکنش 

باشند  که شامل انتقال بار و در نتیجه تغییر توزیع چگالی الکترونی می 
  نوکلئوفیل( ـ    کاهش و الکتروفیل ـ    باز، اکسایش ـ    های اسید )مانند واکنش 

 یعنی  کلی  الکترونی  خواص  در ادامه،   بنابراین [.  49اسب هستند ] بسیار من 

  و   کلی ی  الکتروفیل  ، ی شیمیای  سختی  ، ی الکترون  شیمیایی  یل پتانس 
   نیترو    ـ2  های مشتق  و  نفتالن  ایزوکینولین،  کینولین،  برای  N کلی  نوکلئوفیلی 

  1  جدول  . شد  محاسبه   20C فولرن  برای  نیز  و  آن  متوکسی    ـ2و  
 . است  کرده  خلاصه  را  مذکور  پارامترهای 

  20C فولرن  شیمیایی  پتانسیل  که  دهد می  نشان   1ول  جد  اطلاعات 
(. نیترونفتالن-2  جز به)  است کمتر آنهای  مشتق و نفتالن  به نسبت

 یالکتروفیل  قدرت فولرن که دهدمی نشان نیز یالکتروفیل شاخص
. کند  عمل الکترون  پذیرنده یک عنوان به تواندمی و داشته زیادی

 مربوطه، زاییحلقه واکنش طی که داشت  انتظار توانمی  بنابراین

 شدن  وارد . شود می  منتقل  فولرن  به  آن های  مشتق  و  نفتالن  از  الکترون 

 متوکسی دهندهالکترون و نیترو کشندهالکترون هایاستخلاف

 افزایش  شیمیایی،  پتانسیل  افزایش  و  کاهش  باعث  ترتیب  به  نفتالن  در  

ص شاخ افزایش و کاهش نیز و یالکتروفیل شاخص کاهش و
 کربن هایاتم از یکی جایگزینی همچنین.  شودمینوکلئوفیلی  

 سبب ایزوکینولین و کینولین در نیتروژن اتم با  نفتالن در  موجود

 شاخص افزایش ونوکلئوفیلی   شاخص و شیمیایی پتانسیل کاهش

 رسید  نتیجه  این  به  توان می  کلی  طور  به  بنابراین .  است  شده  ی الکتروفیل 

نظر،    واکنش در که   نفتالن و الکتروفیل عنوان به فولرنمورد 
ایزوکینولین    آنهای  مشتق و و  کینولین  همچنین   عنوان بهو 

 .کنندمی عمل نوکلئوفیل
 های واکنش  از  یک  هر  گذار  حالت  سینتیکی،  های بررسی  منظور  به  

 و  کینولین  نفتالن، های  مشتق  نفتالن،  های ترکیب  با   20C فولرن  افزایی حلقه 
با 1)شکل    ایزوکینولین   **B3LYP/6-311G روش  از  استفاده ( 

شکل  ش  تعیین  حال  2د.  این  شده  بهینه  را ت ساختار  گذار   های 
های گذار کلیه حالت دهد.  ها نشان می به همراه فرکانس موهومی آن 

جهت تشکیل پیوند هستند   دارای یک و تنها یک فرکانس موهومی در 
 2ید کرده است. شکل  های گذار را تأیاین حالت   IRC  هایو محاسبه
می  حالت نشان  در  که  واکنش دهد  گذار    VIIIو    I  ،VIهای  های 

 به میزان  طور تقریب آروماتیک به  سامانه تشکیل دو پیوند بین فولرن و  
 توان نتیجه گرفت این سه واکنش یکسانی پیشرفت داشته است و می 

(1)  Global Electron Density Transfer 
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 ت. اس  کرده  عمل  دوست ان دی  عنوان  به  ها آن  در  فولرن  که  ایزوکینولین  و  کینولین  نفتالن،  های مشتق  نفتالن،  با  20C ممکن  زایی حلقه  های واکنش   - 1شکل  

 

 .20C فولرن نفتالن و  متوکسی-2 و نیترو-2 هایمشتق ،نفتالن ایزوکینولین، کینولین، برای( Ve)بر حسب   DFTهایشاخص -1 جدول

 (N)  کلیی نوکلئوفیل () کلی یالکتروفیل () شیمیایی سختی () الکترونی شیمیایی پتانسیل ترکیب 

 314/3 783/2 400/2 - 655/3 نفتالن

 622/2 441/5 038/2 - 709/4 نیترونفتالن-2

 706/3 622/2 237/2 - 425/3 نفتالن  متوکسی-2

 824/2 446/3 442/2 - 102/4 کینولین

 907/2 416/3 407/2 - 055/4 ایزوکینولین

 20C 481/4 - 973/0 338/10 916/3  فولرن

  

 های گذار میزان تری دارند. از طرف دیگر، در سایر حالت زمانی بیش هم 
از پیوندهای بین فولرن و   آروماتیک نسبت به   سامانه تشکیل یکی 

بیش  دیگر  می پیوند  انتظار  و  است  واکنش همتر  این  در  زمانی رود 

کم  واکنش  واکنش  باشد. همچنین سه  ) تر  که  VIIIو    I  ،VIاول   ) 
تری نسبت به شش تری دارند فرکانس موهومی منفی زمانی بیش هم 

 واکنش دیگر دارند.
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 به دست آمده    20Cها، کینولین و ایزوکینولین با فولرن  ها برای واکنش نفتالنهای موهومی آنهای گذار بهینه شده به همراه فرکانسحالت  -2شکل  

 . **B3LYP/6-311G هایهاز محاسب
 

  ساری مواد اولیه، بهینه   های محاسبه  نتیجه  از  استفاده  با در مرحله بعد  
و  حالت  گذار    آزاد  انرژی  و   S   انتروپی  ، H  انتالپی  ، هافراورده های 
 های انتروپی  ، H  نسبی  های انتالپی  همچنین .  شد  تعیین  ها آن  G گیبس 

  مواد  به  نسبت   G  نسبی  گیبس   آزاد های انرژی  و  S نسبی 
غییر  . به عبارت دیگر، میزان ت شد  تعیین،  مبنا  عنوان  به دهنده واکنش 

 فراورده  کردن مقدار مربوط به حالت گذار یا  کم  با نسبی هر پارامتر  
 . است  شده  آورده   2  جدول  در  ها نتیجه   از مواد اولیه محاسبه شد. 

 سرعت  های ثابت  های ر ا مقد ،  2  جدول  ی ها نتیجه  تر دقیق  بررسی  منظور  به 

ب نفتالن  به  نسبت )   نسبی  سرعت  های ثابت  و   انرژی  از  استفاده  ا ( 

 .است  شده  آورده   3  جدول  در  ها نتیجه .  شد  محاسبه   سازی فعال  گیبس  آزاد  
 : که  دهد می  نشان   3  شکل  نیز  و   2  و   1  های ول جد در   ها نتیجه  بر  مروری 

 چشمگیری   افزایش  باعث  نفتالن  در  متوکسی  استخلاف  ورود  - 1
 گروه  که ) III  واکنش  در  سرعت  افزایش  این  تاثیر  و  است  شده  واکنش  سرعت  در 

 .است    II واکنش  از  تر بیش  ( است  متصل  کرده واکنش ه  حلق  به   مستقیم طور  به  متوکسی 

 کاهش V واکنش برای را سرعت نیترو استخلاف ورود  -2

 کرده واکنش  حلقه  روی  نیترو  گروه  واکنش،  این  در .  است  داده 
 

(1) Domingo 

 .دارد سرعت کاهش روی مستقیم ثیرأت و دارد قرار

 از ترسریع حدودی تا ایزوکینولین و کینولین هایسامانه  -3

؛ در ایزوکینولین، حلقه دارای نیتروژن و  اندشده واکنش وارد نفتالن
حلقه که  واکنشی  کینولین،  حلقه  در  روی   نیتروژن   بدونزایی 

 باشد. تر میانجام شده است، سریع

 زمانی  باشد،  ارن ق نامت  گرهای واکنش  شامل  که  قطبی  های واکنش  در 

 اتفاق  ترین محتمل  شوند، می  نزدیک  هم  به  نوکلئوفیل  و  الکتروفیل  که 

 اتم  ترین نوکلئوفیلی  و  الکتروفیل  اتم  ترین ی الکتروفیل  برهمکنش  شامل 

  و    kP- نوکلئوفیلی   ( 2) پار  های تابع  ، همکاران  و  ( 1) دومینگو  تازگی به  . است  نوکلئوفیل 
+ ی الکتروفیل 

kP  پذیری واکنش  مطالعه  در  قدرتمند  ابزاری  عنوان  به  را 

 اساس  بر  پار  های تابع [.  50،51]   اند کرده  پیشنهاد  قطبی  فرآیندهای  موضعی 

  نوکلئوفیل  و  الکتروفیل  در  که  است  الکترون  اسپین  چگالی های  تغییر 
 عنوان  به  آن های  مشتق  و  نفتالن  ها، واکنش  این  در  که  آنجا  از .  دهد می  رخ 

  ها آن  برای   kP- نوکلئوفیلی  پار  های تابع  کنند می  عمل   نوکلئوفیل 
  نفتالن،  برای  پار  های تابع  محاسبه  به  مربوط  ی ها نتیجه   4  شکل د.  ش  محاسبه 
 .دهدمی نشان را ایزوکینولین و کینولین نفتالن،های مشتق

(2) Parr functions (1)  Domingo      (2)  Parr functions 
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( و  mol/  kcal)   1های آزاد نسبي (، انرژی mol/  kcal)   H  1نسبي  های انتالپي S   (k  / mol / cal  ،)ها نتروپي (، ا au)   Gهای آزاد  ، انرژی H   (au )  ها انتالپي  های ر ا مقد   - 2جدول  

 . ايزوکينولين  و  کينولين  ها، نفتالن  و   20C فولرن  بين  واکنش  در  کننده شرکت  های گونه  همه  برای   311G** -B3LYP/6به دست آمده از روش   (  k  /mol  /cal)   1های نسبي انتروپي 
G G S S H H  ساختار 

- 5136/761 - - 43/90 - 4706/761 - 20C 
 نفتالن  - 8302/385 - 04/82 - - 8692/385 -

10/24 3444/1147 - 99/45 - 48/126 35/10 2843/1147 - I-TS 

66/25 - 4237/1147 - 53/56 - 94/115 54/42 - 3686/1147 - I-P 

 نفتالن  متوکسی -2 - 3476/500 - 32/95 - - 3929/500 -

22/23 8695/1261 - 68/53 - 07/132 22/7 8067/1261 - II-TS 

29/26 - 9484/1261 - 75/56 - 00/129 23/43 - 8871/1261 - II-P 

03/22 8714/1261 - 74/53 - 01/132 96/5 8087/1261 - III-TS 

24/29 - 9531/1261 - 22/57 - 53/128 37/46 - 8921/1261 - III-P 

 یترونفتالن ن -2 - 3820/590 - 52/96 - - 4278/590 -

97/22 9048/1351 - 94/53 - 01/133 90/6 8416/1351 - IV-TS 

23/25 - 9816/1351 - 49/56 - 46/130 04/42 - 9196/1351 - IV-P 

66/24 9021/1351 - 42/53 - 53/133 72/8 8387/1351 - V-TS 

85/24 - 9810/1351 - 13/56 - 82/130 60/41 - 9189/1351 - V-P 

 کینولین  - 8829/401 - 55/81 - - 9217/401 -

75/30 3863/1163 - 02/45 - 96/126 26/17 3260/1163 - VI-TS 

36/12 - 4550/1163 - 98/56 - 00/115 43/29 - 4004/1163 - VI-P 

91/23 3972/1163 - 26/53 - 72/118 97/7 3408/1163 - VII-TS 

48/25 - 4759/1163 - 45/56 - 53/115 36/42 - 4210/1163 - VII-P 

 ایزوکینولین  - 8807/401 - 70/81 - - 9195/401 -
53/22 3972/1163 - 48/46 - 65/125 66/8 3375/1163 - VIII-TS 

12/30 - 4811/1163 - 60/56 - 53/115 00/47 - 4262/1163 - VIII-P 

66/23 3954/1163 - 20/53 - 93/118 78/7 3389/1163 - IX-TS 

35/25 - 4735/1163 - 57/56 - 56/115 23/42 - 4186/1163 - IX-P 
 .واکنش هر اولیه مواد به سبتن 1
 

  نيترونفتالن،  -   2  نفتالن،  توکسيم  -  2  نفتالن، و فولرن واکنش براین(  نفتال به نسبت)  نسبي سرعت هایثابت و سرعت هایثابت  رامقد  -3  جدول

 . **B3LYP/6-311Gروش به گذار حالتهای همحاسب از آمدهدست به ايزوکينولين و کينولين
 1نسبي سرعت ثابت  s1-(M-1( سرعت ثابت واکنش 

I 5-10  34/1 1 

II 5-10  91/5 41/4 

III 4-10  41/4 88/32 

IV 5-10  01/9 73/6 

V 6-10  20/5 39/0 

VI 10-10   79/1 5-10  33/1 

VII 5-10  84/1 38/1 

VIII 4-10  89/1 14/14 

IX 5-10  81/2 10/2 
 فولرن و نفتالن واکنش سرعت ثابت به سبتن 1
 

 .است شده آورده 3 شکل در که شد میستر هاواکنش از یک هر به مربوطنسبی  گیبس آزاد انرژی نمودارهای همچنین
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 .ایزوکینولین و  کینولین آن، مشتقات و نفتالن با 20C فولرن افزاییحلقه هایواکنش به مربوط نسبی گیبس آزاد انرژی -3 شکل

 

   
 نیترونفتالن -2 متوکسی نفتالن -2 نفتالن 

 
  

 20C ایزوکینولین  کینولین 

 .و فولرن ایزوکینولین ،کینولین نفتالن، هایمشتق نفتالن، پذیرواکنشهای کزمر  برای پار هایتابع محاسبه به مربوط هانتیجه -4 شکل
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 هایسامانه و فولرن بین واکنش در 1مطابق جدول  که آنجا از

(،  ایزوکینولین  و  کینولین  نفتالن،  مشتقات  نفتالن، )   آروماتیک 
  های سامانه  و (  الکتروفیل )   الکترون  پذیرنده  عنوان  به  فولرن 

 پار هایتابع  کمک به کنند،می عمل الکترون دهنده عنوان  به فوق

.  آورد  دست  به  را  ی نوکلئوفیل  مراکز  ترین ی نوکلئوفیل  توان می 
   های موقعیت  اول  درجه  در  که  دهد می  نشان   4  شکل 

  ویژگی  دارای ایزوکینولین و کینولین نفتالن،های  مشتق نفتالن، در
  دارای  زیرا  ند هست     های موقعیت  به  نسبت  تری بیش  ی نوکلئوفیل 

 نفتالن  پار   های تابع  مقدار  نمونه  عنوان به .  هستند  تری بزرگ  پار  های تابع 

 است   0/ 041  برابر     کربن  برای  و   0/ 250  برابر    کربن  برای 

  افزایی حلقه  واکنش  در  دارد  تمایل  نفتالن  دهد می  نشان  که 
 دوم نکته.  دهد واکنش  موقعیت از فولرن، مانند  الکتروفیل یک با

 تواند می  نفتالن  در  هترواتم  یا  استخلاف  کردن  وارد  که  است  این 

  . کند  تعیین  را  پذیرتر واکنش  حلقه  و  دهد  قرار  تاثیر  تحت  را  پار  های تابع 
 بدون   حلقه  در   های موقعیت  نیترونفتالن   - 2  در 

 دارای  حلقه  به  نسبت  تری بزرگ  پار  تابع های  دارای  نیترو،  ستخلاف ا 

 بوده ترینوکلئوفیل  ،استخلاف بدون حلقه نابراین. باست استخلاف

در بدهند  الکتروفیل  با  تری سریع  واکنش  شاید  و   .   
 پار هایتابع ،متوکسی  استخلاف دارای حلقه نفتالن متوکسی  -2

 توان می  و  است  تر ی نوکلئوفیل  نتیجه  در  و  داشته  تری بزرگ 

 .  دهد  انجام  فولرن  با  تری سریع  واکنش  که  داشت  انتظار 
 پار  های تابع  نیتروژن،  هترواتم  بدون  حلقه  نیز  وکینولین ز ای  و  کینولین  در 

 حلقه این هایکربن رودمی انتظار نتیجه در و  داشته تریبزرگ

 .  شوند می  الکتروفیل  با  تری سریع  زایی حلقه  متحمل 
 مربوط ی  ها نتیجه  با   4 شکل  در  پار  های تابع  به  مربوط  های داده  مقایسه  با 

 رسید نتیجه این به توانمی   3  جدول در هاواکنش سرعت ثابت به

 گزینی ناحیه  است  توانسته  زیادی  حدود  تا  پار  های تابع  که 

  نفتالن،  متوکسی    ـ2  مورد  در  زیرا  ند، ن ک  بینی پیش  را  واکنش 
 استخلاف  دارای  حلقه  ترتیب  به  کینولین  و  نیترونفتالن   - 2

 هترواتم  بدون  حلقه  و  نیترو  استخلاف  بدون  حلقه  متوکسی، 

 البته .  است  شده  واکنش  وارد  دیگر  حلقه  از  تر سریع  نیتروژن 

  . اند کرده  عمل  ناموفق  ایزوکینولین  برای  گزینی ناحیه  توجیه  در  ها تابع  این  
 دارای  حلقه  پار،  های تابع  آنالیز ی  ها نتیجه  خلاف  بر  زیرا 

 نشان  فولرن  با  واکنش  برای  تری بیش  تمایل  نیتروژن  هترواتم 

 .دارد  تری بالا سرعت  ثابت  و  است  داده 

 پذیری واکنش بررسی برای آن از توانمی  که دیگری پارامتر
 بارهای   اساس  بر   ها تابع  این   .  [52]   هستند  فوکوئی  های تابع  کرد  استفاده 

 : شوندمی پیشنهاد مولکول یک در مولیکن
 

-  =Nkq -(N) kq)-(1 ی الکتروفیل  حمله برای
kf 

+ = kq -(N+1) kq(N) ی نوکلئوفیل حمله برای
kf 

 

 پذیریواکنش   های شاخص  برخی توانندمی فوکوئی  های تابع

  یک  در اتم یک به مربوط  سیتهینوکلئوفیل  و سیتهیالکتروفیل قبیل از 
 مرکز رینتینوکلئوفیل و ترینیالکتروفیل  نتیجه در و مولکول

 . [53،54] کند تعیین را گرواکنش یک
 

+ موضعی  سیتهیالکتروفیل
kf=  k 

- موضعی سیتهینوکلئوفیل
kf= N kN               

 

 گزینی مناسب هستند. برای بررسی ناحیه هاتابعاین 
  ترین قوی مساعدترین واکنش، شامل    ،زاییهای حلقهدر واکنش

است   سیته ی نوکلئوفیل و    سیته ی الکتروفیل برهمکنش    بنابراین    .موضعی 
واکنش بررسی  منظور  دیگر،  به  دیدگاهی  از  فوکوئی   هایتابعها 

شد. واکنش    محاسبه  در  که  آنجایی  های  سامانهموردنظر،  از 
-کنند،  دهنده عمل میآروماتیک به عنوان الکترون

kf  ها و  برای آن
+

kf
  شده فوکوئی محاسبه   های تابع   5در شکل  برای فولرن محاسبه شد.      

 ها، کینولین و ایزوکینولین آورده شده است.برای نفتالن
 های تابع دهد که  نشان می   5ه شده در شکل  ی ارای ها نتیجه تجزیه تحلیل  

می ناحیهفوکوئی  همه  توانند  طور   هاترکیب گزینی  به  را 
این  موفقیت کند.  توجیه  می  هانتیجهآمیزی  در نشان  که   دهد 

  دارای  های  متوکسی نفتالن حلقه دارای گروه متوکسی در کربن ـ  2
پذیرتر  تر است و در نتیجه این حلقه واکنشفوکوئی بزرگ  هایتابع

در   کربنهای  ـ  2است.  نیترو،    بدونی  حلقه  نیترونفتالن   گروه 
 ی فاقد هترواتم و در ایزوکینولین نیز تا حدودی حلقه در کینولین حلقه 

ارایه  هانتیجهبا    هانتیجهتر است. این  دارای هترواتم فعال  شده  ی 
 خوانی دارد.هم 3در جدول 

 HOMOهای  افزایی، اوربیتالهای حلقهاز آنجا که در واکنش
دهنده به عنوان یک اوربیتال موثر در واکنش های الکترونسامانه

می اوربیتالشرکت  این  تحلیل  تجزیه  میکنند،  نیز   اند توها 
 گزینی، میزان به عنوان آخرین روش برای توجیه ناحیه جالب توجه باشد.  

نفتالن،    هایترکیبهر یک از    HOMOمشارکت هر اتم در اوربیتال  
  نیترونفتالن، کینولین و ایزوکینولین تعیین شد.ـ 2نفتالن، متوکسی ـ 2

 دهد. مربوطه را نشان می یهانتیجه 6شکل 
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 نیترونفتالن -2 متوکسی نفتالن -2 نفتالن 

   
 20C ایزوکینولین  کینولین 

 ها، کینولین، ایزوکینولین و فولرن.فوکوئی محاسبه شده برای نفتالن هایتابع -5شکل 

 

   
 نیترونفتالن -2 متوکسی نفتالن -2 نفتالن 

  
 ایزوکینولین  کینولین 

 . HOMO اوربیتال در ایزوکینولین و کینولین نفتالن،های مشتق نفتالن، یدهندهواکنش هایاتم یک هر مشارکت درصد میزان -6 شکل

 
  که میزان مشارکت دهد  نشان می   6ه شده در شکل  ی ارا   ی ها نتیجه 

  های  تر از کربن نفتالن بیش   HOMOاوربیتال  در      کربن   های اتم 
می  بنابراین  اتماست،  این  که  گرفت  نتیجه  بیشتوان  درگیر  ها  تر 

می برای  واکنش  و    ـ2شوند.  نفتالن  نیترونفتالن     ـ2متوکسی 
 به ترتیب در حلقه دارای متوکسی و حلقه بدون گروه نیترو   های  کربن 

 دارند.  HOMOتری در اوربیتال مشارکت بیش
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 .GEDTانتقال کلی چگالی الکترون  هایرمقداهای گذار به همراه نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکولی برای حالت -7شکل 

 

تر حلقه مربوطه پذیری بیش ها باعث واکنش بنابراین این کربن 
  تری های فعال هترواتم دارای کربن   بدون شوند. در کینولین نیز حلقه  می 

ایزوکینولین، یکی از کربن  های حلقه دارای هترواتم است. در مورد 
درصد( ولی    95/14است )   HOMOدارای مشارکت زیادی در اوربیتال  

کم   کربن   مشارکت  نیتروژن  ) مجاور  دارد   درصد(.   60/10تری 
  تر است. های اندکی فعال هترواتم دارای کربن   بدون از سوی دیگر حلقه  

  نیز تا حدودی در توجیه   HOMOهای  پار، اوربیتال   های ع تاب بنابراین مانند  
سایر ناحیه  برای  ولی  است  کرده  عمل  ناموفق  ایزوکینولین  گزینی 

 گزینی را با موفقیت توجیه کرده است.ها ناحیه سامانه 
کلی   الکترون  چگالی  مهم   GEDTانتقال  پارامترهای  از   یکی 

واکنش  واکنش در  در  کمیت  این  است.  آلی  حلقه های   افزایی، های 
، ها رد باشد و در بسیاری از مو گذار می   های های مهم حالت یکی از ویژگی 

[. به همین دلیل، این پارامتر برای 48باشد ] کننده سد انرژی می تعیین 
  یهانتیجه های مورد بررسی محاسبه شد که های گذار واکنش حالت 
 آورده شده است   7همراه نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول در شکل  آن به  

چگالی  قرمزرنگ  نواحی  الکتروستاتیکی  پتانسیل  نقشه   )در 
آبی  نواحی  و  بیشتر  کم الکترونی  الکترونی  چگالی  دارند(.  رنگ  تری 

 20Cبرای فولرن    GEDTلازم به ذکر است که در همه موارد مقدار  
  کینولین و ایزوکینولین مقدار آن مثبت به دست آمد.   ها، منفی و برای نفتالن 

واکنش   در  مثال  عنوان  نفتالن   GEDTمقدار    Iبه   برای 
e  1470 /0  فولرن برای  و   +e  1470 /0این  به    ـ آمد.    هاعدددست 

 ها، الکترون در حالت گذار از ترکیب دهد که در همه این واکنش نشان می 
د. به عبارت دیگر فولرن به عنوان شو آروماتیک به فولرن منتقل می 

الکترون پذیرنده  عنوان  به  آروماتیک  ترکیب  و  الکترونی   دهنده  ی 
 دهد که ارتباط خوبی نشان می   7شکل    ی ها نتیجه تجزیه تحلیل  کند.  عمل می 

مربوطه وجود دارد. مقایسه مقدار   GEDTبین سرعت واکنش و مقدار  
GEDT   واکنش آن    IIIو    IIهای  برای  در  نفتالن ـ  2که   متوکسی 

که طبق  IIIدهد که در واکنش  با فولرن واکنش داده است نشان می 
بزرگ   3جدول   گروه  ثابت سرعت  دارای  آن حلقه  در  )و  دارد  تری 

 افتد. تری اتفاق می دهد( انتقال الکترون بزرگ متوکسی واکنش می 
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 های آروماتيک.سامانهزايي بين فولرن و های حلقهمحاسبه شده برای هر يک از واکنش ySزماني ميزان هم -4جدول 
 C1-C2 C2-C3 C3-C4 C4-Cf Cf-C’f Cf-C1 Bav Sy واکنش 

I 354/0  2785/0  3544/0  2718/0  2574/0  2715/0  2979/0  9245/0  

 C5 -C6 C6-C7 C7-C8 C8-C’f Cf-Cf Cf-C5 Bav Sy واکنش 

II 9560/0  3227/0  2660/0  0703/0  8868/0  9643/0  5777/0  6282/0  

 C1-C2 C2-C3 C3-C4 C4-Cf Cf-Cf Cf-C1 Bav Sy واکنش 

III 2410/0  3144/0  9497/0  9631/0  8875/0  0642/0  5700/0  6174/0  

 C5-C6 C6-C7 C7-C8 C8-C’f Cf-C’f Cf-C5 Bav Sy واکنش 

IV 2566/0  3159/0  9625/0  9720/0  8916/0  0551/0  5756/0  6181/0  

 C1-C2 C2-C3 C3-C4 C4-Cf Cf-C’f Cf-C1 Bav Sy واکنش 

V 2492/0  3135/0  9791/0  9740/0  8892/0  0744/0  5799/0  6197/0  

 C1-C2 C2-C3 C3-C4 C4-Cf Cf-C’f Cf-C1 Bav Sy واکنش 

VI 2453/0  2645/0  5141/0  4636/0  3560/0  1451/0  3315/0  7952/0  

 C5-C6 C6-C7 C7-C8 C8-C’f Cf-C’f Cf-C5 Bav Sy واکنش 

VII 9543/0  3048/0  2443/0  0712/0  8848/0  9652/0  5708/0  6173/0  

 C1-C2 C2-C3 C3-C4 C4-Cf Cf-C’f Cf-C1 Bav Sy واکنش 

VIII 3384/0  2626/0  3304/0  2207/0  2261/0  2686/0  2745/0  9127/0  

 C5-C6 C6-C7 C7-C8 C8-C’f Cf-Cf Cf-C5 Bav Sy واکنش 

IX 9560/0  3173/0  2571/0  0700/0  8836/0  9647/0  5748/0  6242/0  

 شود. های فولرن است که درگیر تشکیل پیوند می مربوط به اتم fCو   fCباشد و می 1ها مطابق شکل شماره اتم 1

 
)مربوط به واکنش فولرن و   Vو    IVهای  همچنین برای واکنش 

( و هم 3تر )جدول  هم سرعت بیش   IVنیترونفتالن(، واکنش    - 2
GEDT   و بزرگ کینولین  برای  نیز  مشابهی  روند  دارد.  تری 

تر طبق شود و در هر دو مورد، واکنش سریع ایزوکینولین دیده می 
و    VII)   3جدول   کینولین  مقدار   VIIIبرای  ایزوکینولین(  برای 
GEDT   تری دارد.بزرگ 

زمان به صورت هم   ها زمان زایی در بسیاری از  های حلقه اکنش و 
پیوندی در یک مرحله   همه تغییرهای ها  دهند. در این واکنش روی می 

می  هماتفاق  پارامتر  بررسی  می   ySزمانی  افتد.  برای  برای   تواند 
   ySزمانی  مناسب باشد، به همین دلیل در مرحله بعد میزان هم   این تغییرها 

حلقه واکنش  پارامتر  های  این  مقدار  شد.  تعیین  بررسی  مورد  افزاییِ 
  1است و هر چه مقدار آن از    1های همزمان حدی برابر  برای واکنش 

  4شود. جدول  ی واکنش کاسته می زمانتر باشد از میزان هم کوچک 
 آن،   های تر را برای واکنش نفتالن و مشتق مربوط به این پارام   های ر مقدا 

  شد گونه که پیش از این اشاره  دهد. همان کینولین و ایزوکینولین نشان می 
هم   VIIIو    I  ،VIهای  واکنش  بیشباید  باشند.  زمانی  داشته  تری 
ها مقدار کند و این واکنش بینی را ثابت می این پیش   4جدول    ها نتیجه 

ترتیب  هم  به  همچنین    0/ 9127و    7952/0،  9245/0زمانی   دارند. 

 زمانی واکنش کاهش یافته است که ها میزان هم در مورد سایر واکنش 
می  و  نشان  فولرن  بین  پیوندهای  از  یکی  تشکیل    سامانهدهد 

 آروماتیک در حالت گذار بر تشکیل پیوند دوم پیشی گرفته است.
 دهد نشان می   4جدول    ی ها نتیجه با    2جدول    ی ها نتیجه مقایسه  

انتروپی فعال  VIIIو    I  ،VIهای  واکنش   تری دارند سازی بیش که 
 سازی تری نیز دارند. از سوی دیگر هر چه انتروپی فعال زمانی بیش هم 

  تر است. زمانی واکنش کمتر باشد میزان هممنفی
 

 گیرینتیجه
این   روش  ،  پژوهشدر  سه  کمک  مواضع  متفاوتبه  فعال  ، 

نفتالن،  ـ  2نفتالن،    های ترکیب  و ـ  2متوکسی  کینولین    نیترونفتالن، 
  20Cهای گذار واکنش فولرن  و با محاسبه حالت   شد تعیین    ایزوکینولین 
این   ناحیههاترکیببا  واکنش،  این  بررسی گزینی  مورد   ها 
 فوکویی   های تابع پار،    های تابع شامل محاسبه    گوناگون این سه روش    قرار گرفت. 

اتم مشارکت  میزان  اوربیتال   گوناگون های  و محاسبه  بالاترین  در 
اشغال منظورباشد.  می  HOMOشده  مولکولی  این  واکنش    ،برای 

   و فولرن بررسی شد   بالا های آروماتیک  سامانه بین  [  4+ 2زایی ] حلقه 
آن در  دیکه  عنوان  به  فولرن  و  انها   آروماتیک    سامانهدوست 
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دی  عنوان  شدان  به  گرفته  نظر  سایر در  برای  نفتالن،  جز  به   .
یکی سامانه در  که  شد  گرفته  نظر  در  واکنش  دو  آروماتیک   های 

)کینولین  هترواتم  یا  متوکسی(  یا  )نیترو  استخلاف  دارای  حلقه 
وارد وایزوکینولین( و در دیگری حلقه بدون استخلاف یا هترواتم  

فوکویی به طور کامل و   هایتابعد که  نشان دا  هانتیجه.  واکنش شد 
  تا حدود زیادی   HOMOدر    گوناگون های  اتم پار و میزان مشارکت    های تابع 
واکنشمی موقعیتتوانند  های سامانه این    گوناگونهای  پذیری 

آروماتیک را توجیه کند. همچنین میزان انتقال کلی چگالی الکترون  
GEDT   نشان داد   ها نتیجه ها مورد محاسبه قرار گرفت و  در این واکنش 

واکنش همه  ماده  که  از  الکترون  و  دارند  قطبی  ماهیت   ها 

شود. محاسبه  منتقل می که کمبود الکترونی دارد  آروماتیک به فولرن  
ها نشان داد که واکنش نفتالن و همچنین میزان همزمانی واکنش

دارای  ایزوکینولین  و  کینولین  در  هترواتم  دارای  حلقه   واکنش 
 باشد.   ها مییر واکنشتری نسبت به سازمانی بیشهم
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