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 ها آزيريدينفنيلـ   Nمطالعه هامت وارونگي نيتروژن در

 MP2 به روش
 

 ي، احسان عطر+*يعسگر يصفا عل
 شاهرود، ايران ، واحد شاهرود،يدانشگاه آزاد اسلام گروه شيمي،

 
 يچهاروجه به تقريبشکل  يتروژن داراين يبا وجود زوج  الکترون آزاد رو يتيظرفتروژن سهين هايبيترک :چكيده

  ين امر سبب وارونگيکند. هميرا اشغال م يچهاروجه يهاتياز موقع يکيکه زوج الکترون  يستند، به طوره
 در مولکول  يند وارونگي، فرانيافزار گوسبا استفاده از نرم، پژوهشن يدر ا شود.يم يچهاروجه يهان مولکوليا

N-گوناگون يروژن با هشت گروه استخلافدياتم ه ينيگزياز جا هاي به دست آمدهن و مشتقيديريآزليفن  
(F، Cl، Br، CN، 2NH، 2NO، OH  وMeدر دو موقع )قرار گرفته است.  يل مورد بررسيحلقه فن يت پارا و متاي

با استفاده از  MP2( در سطح ab initioن )يآغاز هايهه و گذار از محاسبياول يهانه حالتيبه يساختار هندس
 يهااستخلاف هايکلرومتان به دست آمد و سپس اثريو حلال د يو فازگازو در د G*13-6 هيمجموعه پا

 هامت  يمورد مطالعه قرار گرفت و به کمک معادله هامت، نمودارها يکينتيس يپارامترها يبر رو گوناگون
 ياهد که گروهيجه رسين نتيتوان به ايهامت م يسرعت به دست آمده و نمودارها يهابا توجه به ثابت. شدرسم 

  جهيخود و در نت يتروژن به سوين يونديش زوج الکترون ناپيرا به علت ربا يرنده سرعت وارونگيگالکترون ياستخلاف
دهنده الکترون يهادهند و بر عکس، استخلافيش ميدار کننده، افزايپا يان رزونانسيک جريبه وجود آمدن 

ت پارا يدر موقع  2NO ن با استخلافيديريآزليفن-N مولکول يکنند. حالت گذار وارونگيرا کم م يسرعت وارونگ
 را دارد. يسازفعال ين انرژيترکم
 

 .استخلاف هاياثر ؛نيآغاز هايهمحاسب ؛هانيديريآزليفن-N ؛تروژنين يوارونگ :هاي كليديواژه
 

KEYWORDS: Nitrogen inversion; N-phenylaziridines; ab initio; Substituent effects. 

 

 دمهمق
 يند وارونگيفرا

هاي چند اتمي در مرکز مولكول A يتيظرفقرارگرفتن اتم سه
AXYZ کند: يجاد ميرا ا يدو نوع هندسه مولكول به طور معمول

 يمولكول دارا هرمي باشد، AXYZهرمي يا مسطح. اگر حالت پايدار 
توانند با عبور از يك حالت گذار است که مي يدو شكل انانيتومر

 (. اين تبديل دروني 1شوند )شكل گر تبديل يدكي مسطح به
 [.1،1افتد ]اتفاق مي Aدر محل اتم 

 

 تروژنين يوارونگ

 ن نوعيترمتفاوت متداول يهاکربن با استخلاف يهااگرچه اتم
 گر يهستند، چند نوع د يآل هايبيدر ترک ييفضازا هايمرکز

 تروژنين يهاروجهچ يهاونيشود. يم ديدهز ين ييفضازا هايمرکزاز 
 ن مورد هستند.يدر ا هايي روشننمونهوم( يوم( و فسفر )فسفوني)آمون
 که سه استخلاف يبوده و در صورت يز چهاروجهيدها نين اکسيفسف
  رال خواهند بود.يژن( متفاوت باشند، کايبر اکس افزونها )آن
 E-mail: safa1308@yahoo.com     ;    s_aliasgari@iau-shahrood.ac.ir+                                                                   عهده دار مکاتبات* 
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 .AXYZوارونگي شكل هرمي مولكول  ـ1شكل 

 
 
 
 
 

 

 ها.وارونگي نيتروژن در آمينـ 2شكل 
 

 يهان مولكوليا يوارونگ برابربالا در  به نسبت يك سد انرژيچون 
ومر خالص يتوان آنها را  به صورت انانتيوجود دارد، م يچهاروجه

 ه کرد.يته
ز با وجود زوج الكترون آزاد ين يتيظرفتروژن سهين هايبيترک

باشند. در مورد يم يچهاروجه به تقريبشكل  يتروژن داراين يرو
 ين به علت وارونگيکوچك است و بنابرا يها سد وارونگنيآم
 خالص  يومرهايها را به صورت انانتتوان آنيع نميسر يليخ

 [.3ـ 6( ]1به دست آورد )شكل  يعاد يدر دما
  ييهابه علت کشش حلقه، مولكول يسه عضو يهاكليهتروس

، يسه عضو يهاكليان هتروسيت بالا هستند. در ميبا فعال
  يآل هايبيدارند و در سنتز ترک ياژهيت ويها اهمنيديريآز

 .]7،  8[د نکنيم بازينقش  يبه عنوان اسكلت اصل
 

 يمكانيسم و سرعت وارونگ

 ، 3NXنيتروژن در  يمنحني انرژي پتانسيل براي وارونگ
 (.3است )شكل  maxV يك منحني دوتايي متقارن با سد انرژي

کلاسيك با عبور از سد انرژي  روشممكن است به  يوارونگ
در راستاي سد انرژي انجام شود. بستگي  يزنق تونلييا از طر

 سرعت طي کردن و سرعت نفوذ کردن به ارتفاع و شكل 
ست. بنابراين با تعيين ارتفاع سد انرژي يسد انرژي به يك اندازه ن

 ويژهيك مورد  از روي سرعت تبديل بايد بدانيم که کدام مكانيسم در
 کلاسيك فرايندي است که  يشيوع دارد. مكانيسم وارونگ

براي عبور از سد انرژي را  يوارونگ يهاشود. سرعتبا گرما فعال مي
 (. (1)ه سرعت واکنش محاسبه کرد )معادله يتوان با استفاده از نظرمي

(1                                             )
‡

E RTB

t

k T F
k x e

h F


 

ثابت  h ثابت بولتسمان، Bk ضريب انتقال، x ن معادله،يدر ا
توابع  tFو  F‡سازي نقطه صفر است و انرژي فعال oE پلانك و

 [.9 ،11باشند ]يگذار و حالت اوليه م م حالتيتقس
 

 محاسبه سد انرژي وارونگي

 توان با استفاده ازرا مي T، در دماي G‡ سازي،انرژي آزاد فعال
 .]11 [ر به دست آورديمعادله سرعت ز

(1                                    ) B ‡k T
k x exp G RT

h
  

‡ با توجه به ‡ ‡G H T S    (‡H يسازآنتالپي فعال 
عددي  مقدارهايو  x=1سازي است(، آنتروپي فعال S‡و 

 م داشت:يخواه يها و استفاده از لگاريتم اعشارثابت

(3                          ) 
‡

/
/

‡

/

H S
log k T

T

 
 10 32

4 57 4 57
 

را   log(k/T) توانتعيين شود، مي گوناگوندر دماهاي  kاگر 
سازي رسم کرد؛ بنابراين آنتالپي و آنتروپي فعال T1/حسب  بر

  توان از معادله آرنيوس استفاده کردشوند. همچنين ميمشخص مي
 [.11] ((4)رسم کرد )معادله  T1/ را بر حسب log(k/T) و

(4                             )  a /
log k T E T logA 4 57 

را  aE سازيفعال شيب خط راست به دست آمده، انرژي
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 .7NXمنحني انرژی پتانسيل برای وارونگي نيتروژن در  ـ7شكل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .maxVو  0Eـ رابطه بين 4شكل 

 
 (5)است. معادله  Aکند و عرض از مبدأ، فاکتور فرکانس مشخص مي

و  oE سازي نقطه صفردهد که رابطه بين انرژي فعالينشان م
 به صورت زير است:   H‡ سازيلپي فعالآنتا

(5                                      )

‡

t‡

F
dln

F
H E RT

dT

 
  
 

   2 

(6                            )a i
‡

m x
E V N h N h     

1 1
2 2

 

و  ‡ ،(6)در معادله 
i

 حالت گذار  هايهاي ارتعاشفرکانس
(TS) يو حالت اول( هGS بوده و )N باشد. يعدد آووگادرو م 

بسيار کوچك  ميلگاريتم توابع تقس ييتغيير دما شايداز آنجا که 
 توان نوشت: ، ميباشد

‡H E   

Nاگرچه  h
1
2

 کند، تغيير آن تغيير مي STبه  GSاز 

 جه:يبسيار کم است. در نت شايدبا ارتفاع سد در مقايسه 

max
E V  

توان به عنوان تقريب خوبي براي سد را مي H‡ نيبنابرا
، رابطه 4[. در شكل 13در نظر گرفت ] maxV پتانسيل وارونگي

 داده شده است.  نشان maxVو  oE نيب

 
  هاهروش انجام محاسب

 يبر رو گوناگون يهااستخلاف هاياثر پژوهشن يدر ا
و  يدر دو فاز گاز( و 5ن )شكل يديريآزليفن-N يسرعت وارونگ

Potential energy 

N NN

Vmax 

Potential energy 

 

Reaction coordinate 

Initial        

State 

 

Transition 
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Vmax E0 



 1793، 1، شماره 73دوره  صفا علي عسگری و احسان عطری نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                       162

 
 
 
 
 

 ها.آزيريدينفنيل-N در وارونگي نيتروژن ـ 5شكل 

 
 ته است. قرار گرف يمورد بررس يکوانتوم هايهحلال با استفاده از محاسب

 با کمك  ين منظور در مرحله اول ساختار مولكوليا يبرا
 يميشد. سپس شكل ترس رسم ChemDraw يوتريافزار کامپنرم

 inputل شكل با فرمت يو فا شدمشاهده  Chem 3Dدر برنامه 
 . با استفاده ره شدي[ ذخ15 ،14] Gaussian 09برنامه  يبرا

و  هيماده اول يهامولكول يبرا يهندس يسازنهين، بهيافزار گوساز نرم
 يو در دو فاز گاز *MP2/6-31G يحالت گذار در سطح محاسبات

فاز  هايهمحاسب يبرا .رفتيانجام پذ کلرومتانيو حلال د
مواد اوليه بدون وجود فرکانس استفاده شد.   PCMمحلول از مدل

گذار با يك فرکانس موهومي بسيار منفي،  يهاموهومي و حالت
  يها برامولكول يهندس يسازنهيازي شدند. پس از بهسبهينه

 هايه، محاسبيكيناميتوابع ترمود مقدارهايبه دست آوردن 
اتمسفر  كي ن و فشاريکلو 15/198 يدردما يارتعاش يهافرکانس

  گوناگون يهشت گروه استخلاف يبرا هاهمحاسبانجام شد. 
(F ،Cl ،Br ،CN ،1NH ،1NO ،OH  وMe )متا  يهاتيو در موقع

 ن صورت گرفت.يديريآزليفن-N ل مولكوليحلقه فن يو پارا بر رو
 

 و بحث هاهجينت
   يكينتيس يبررس

را  ييايميهر کدام از مراحل ش يبرا rk سرعت يهات ثابتيماه
 يعموم يه حالت گذار بحث کرد که روشيتوان بر حسب نظريم

 د نيك فرايك يك و آنتروپيانرژت يهال مؤلفهيتحل يبرا
دن يك واکنش شامل رسيه حالت گذار، يرود. در نظريبه شمار م

اد به سمت يار زيشود که با سرعت بسيم يبه کمپلكس فعال
اتاق  يه کمپلكس فعال در دمايرود. سرعت تجزيش ميپ فراورده

 د:يآير به دست ميز معادلهاز  rkباشد. ثابت سرعت ياد ميار زيبس

(7                        )           
‡ng G RTB

r

k T
k RT e

h

  

ng ه است و چون يحالت گذار و حالت اول يهااختلاف مول
 جه يها در هر دو حالت برابرند، در نتتعداد مول يدر وارونگ

ong= شود.يم ‡G  است که از اختلاف  يسازآزاد فعال يانرژ
  آيد.به دست ميه ياولآزاد حالت گذار و حالت  يانرژ

 باشند:ير به هم مرتبط ميز معادلهبا  H‡ و aE در فشار ثابت،

(8                                                 )‡
a

E H mRT  

‡H ست و ه اين حالت گذار و حالت اوليب ياختلاف آنتالپ 
ng-1  =m باشد و چون يدرجه واکنش مng=o  ،است 
 [. 16شود ]يم m=  1جه، يدر نت

 يسازفعال ي، آنتروپيسازفعال يآنتالپ مقدارهاي 1در جدول 
  يانرژ مقدارهاي 1و در جدول  يسازبس فعاليآزاد گ يو انرژ
 ها در هر دو فازنيديريآزليفن-N يو ثابت سرعت وارونگ يسازفعال
 و حلال آورده شده است. يگاز

[ 17] يتجرب هايهجيسه با نتيو در مقا هانتيجهبا توجه به 
 kcal/mol  11براي آزيريدين  هرمي، سد انرژي وارونگي نمونه ي)برا

 يسازگار *MP2/6-31G يشود که سطح محاسباتيم ديدهاست(، 
 دهد. يرا نشان م يار خوبيبس

، يسازفعال يآنتروپ ارهايمقدتمام  يبرا ياعداد کوچك منف
‡Sيشرفت به سويجه پينظم در نت ييش جزياز افزا ي، حاک 

دهند که ينشان م هاي به دست آمدهنتيجهباشد. يحالت گذار م
در مورد  يسازبس فعاليآزاد گ يو انرژ يسازفعال يآنتالپ مقدارهاي
 رندهيگالكترون يهاز استخلافتر ادهنده بزرگالكترون يهااستخلاف

ز به نوبه خود نشان دهنده کاهش سرعت ين نيباشند و ايم
  يدهنده است؛ وارونگالكترون يهادر مورد استخلاف يوارونگ

ن يترت پارا کميدر موقع 1NOرنده يگالكترون به طور قوياستخلاف با 
نده دهالكترون به طور قويو با استخلاف  يسازآزاد فعال يانرژ

1NH را دارد.  يسازآزاد فعال ين انرژيترشيت پارا بيدر موقع 
 يسازن توابع فعاليا مقدارهاي يدر فاز حلال نسبت به فاز گاز

 ت پارا(. يدر موقع 1NOو  CNباشد )به استثناء يتر مبزرگ

 با توجه به رزونانس  1NOو  CN يهااستخلاف يبرا به ظاهر
ها درموقعيت پارا ستقيم اين گروهقدرتمند و م يالكترون کشندگ

NN N

X X X
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 .ها در فاز گازی و حلالآزيريدينفنيل-Nسازی وارونگي ترموديناميكي فعال هایتابع ـ مقدارهای1جدول 

 فاز گازي فاز حلال
X 

ΔG‡   
 kcal/mol 

ΔS‡       
cal/mol.K 

ΔH‡ 
kcal/mol 

ΔG‡ 
kcal/mol 

ΔS‡      

cal/mol.K 
ΔH‡ 

kcal/mol 

14/13 115/1- 71/11 51/11 987/1- 11/11 H 
18/13 953/1- 99/11 81/11 917/1- 53/11 p 

F 
47/11 171/1- 15/11 14/11 171/1- 81/11 m 

61/11 918/1- 34/11 31/11 993/1- 11/11 p 
Cl 

31/11 981/1- 13/11 16/11 181/1- 74/11 m 

47/11 939/1- 19/11 11/11 141/1- 91/11 p 
Br 

36/11 166/1- 99/11 11/11 191/1- 69/11 m 

18/11 148/1- 77/11 14/11 163/1- 83/11 p 
CN 

81/11 131/1- 49/11 58/11 113/1- 14/11 m 

11/14 564/1- 94/13 45/13 511/1- 19/11 p 
NH1 

31/13 951/1- 11/13 84/11 916/1- 57/11 m 

93/8 777/5 65/11 91/11 315/1- 51/11 p 
NO1 

71/11 777/1- 18/11 35/11 195/1- 99/11 m 

74/13 457/1- 61/13 19/13 589/1- 11/13 p 
OH 

85/11 737/1- 63/11 39/11 895/1- 11/11 m 

31/13 111/1- 99/11 75/11 191/1- 41/11 p 
CH3 

17/13 133/1- 83/11 64/11 118/1- 31/11 m 

 
در حالت گذار ن يديريتروژن حلقه آزين يونديالكترون ناپبا زوج 

ن رزونانس ياز ا يتر ناششيت بيبه علت قطب يپوشمسطح، حلال
که  يشود، اتفاقيدارتر مين حالت گذار پايافته و بنابرايش يافزا
 افتد.  ينم ياستخلاف يهاگر گروهيد يبرا

 دهند، ينشان م هاي به دست آمدههجيکه نت گونههمان
 اتاق يدر دما چشمگيريت با سرع يند وارونگين فرايا يطور کلبه

 يگاز در فاز حلال نسبت به فاز يشود و سرعت وارونگيانجام م
 باشد.يتر مکم

و ثابت سرعت  يسازفعال ير انرژييها روند تغدر مورد هالوژن
 باشد:ير ميبه صورت ز

 يسازفعال يکاهش انرژ

F                  Cl                   Br 

 ش ثابت سرعتيافزا

دارد؛  يها هماهنگن اتميا يت الكترونيبا ماه بالاب يترت
که  ياز فلوئور به طرف برم. در حال يش الكترون کشندگيافزا

را دارد  يکشندگ ن الكتروني، بالاتريويفلوئور به علت الكترونگات
آن  يونديگر به خاطر قرار گرفتن زوج الكترون ناپيد سوياز  ولي

 يهاتاليکنش با اوربن برهميترمناسبجه يو در نت 2pتال يدر اورب
2p ز است و برعكس، اتم يدهنده نن الكتروني، بهتريحلقه بنزن

را دارد و  يکشندگ ن الكترونيتر، کميوين الكترونگاتيتربرم با کم
، 4pتال يآن در اورب يونديل قرار گرفتن زوج الكترون ناپيبه دل

 ن دو اثر متضاد ياباشد. مصالحه يدهنده من الكترونيترفيضع
از فلوئور به طرف برم  يش الكترون کشندگينجا سبب افزايدر ا

 شده است. 

 
 مطالعه هامت

ك يدر  يمعادله هامت برقرار کردن ارتباط کمّ يهدف اصل
 رزونانس و  ييالقا هاين روشن ساختن سهم اثريند است و همچنيفرا

اوليه  گر يا از حالتانرژي آزاد از يك سوي تعادل به سوي دي هايدر تغيير
انرژي آزاد  هايباشد. چنين تغييربه حالت گذار در يك واکنش مي

 [. 3 ،18 ،19هاي سرعت يا تعادل خواهد بود ]متناسب با لگاريتم ثابت
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 .ها در فاز گازی و حلالآزيريدينفنيل-Nسازی و ثابت سرعت وارونگي انرژی فعال ـ مقدارهای2جدول 

k (s-1) Ea (kcal/mol) 
X 

 فاز گازي فاز حلال فاز گازي فاز حلال

311×71/1 311×18/4 19/13 81/11 H 
311×15/1 311×57/1 58/13 11/13 p 

F 
311×48/4 311×81/7 74/11 41/11 m 

311×51/3 311×93/5 93/11 61/11 p 
Cl 

311×74/5 311×98/8 61/11 33/11 m 

311×46/4 311×19/7 78/11 49/11 p 
Br 

311×36/5 311×56/9 58/11 19/11 m 

411×65/4 411×11/4 36/11 41/11 p 
CN 

411×39/1 411×11/1 19/11 84/11 m 

111×81/1 111×61/8 54/14 88/11 p 
NH1 311×19/1 311×41/1 61/13 16/13 m 

611×77/1 411×39/6 14/11 11/11 p 
NO1 411×61/1 411×98/1 77/11 58/11 m 

111×14/5 311×34/1 11/14 61/13 p 
OH 

311×38/1 311×14/5 11/13 71/11 m 

311×17/1 311×81/1 58/13 11/13 p 
CH3 311×37/1 311×38/3 41/13 91/11 m 

 
آزاد است. هر گونه  يانرژ يخط معادلهك يهامت،  معادله

 يدر انرژ همانند يرييآزاد واکنش موجب تغ يدر انرژ يرييتغ
آزاد هامت  يانرژ معادلهشود. يحالت گذار واکنش م يسازفعال

 د:شويان مير بيب به صورت زيبه ترت هاسرعت و تعادل يهاداده يبرا

(9 )                                                
X H

Log k k  

(11                                              )
X H

Log K K  

واکنش با عامل  يثابت سرعت واکنش برا Xk ،(9)در معادله 
است  (X=H)ثابت سرعت واکنش بدون استخلاف  Hkو  X ياستخلاف

 ثابت تعادل واکنش تعادلي با عامل استخلافي XK ،(11)و در معادله 
 

X  وHK  ثابت تعادل واکنش بدون استخلاف(X=H) باشد. يم
ثابت  ثابت استخلاف هامت و   دو پارامتر دارند: هاهن معادليا

  (11)و  (9) يهاواکنش هامت است. معادله هامت به صورت
 يبرا تنهارا يباشد، زيم ييفضا هاياز اثر يناش يهايدگيچيپ بدون

حلقه بنزن  يشود. شكل هندسيمتا و پارا به کار گرفته م يهااستخلاف

توانند با مرکز يها نمتين موقعيها در اسازد که گروهيمطمئن م
هر گروه  يبرا X داشته باشند. مقدار ييکنش فضاواکنش برهم

 کنش استخلاف با مرکز واکنش منعكس کننده برهم ياستخلاف
 منعكس کننده است. مقدار  ييو القا يرزونانس هاياز اثر يبيترک با

 باشد.  ياستخلاف م هايك واکنش به اثريت يحساس
 يهاگروه يبرا Xها بر حسب واکنش H/kXLog k با رسم نمودار

و  يمتا و پارا و در فاز گاز يهاتيدر موقع گوناگون ياستخلاف
 (.7و  6هاي )شكل نديآيهامت به دست م ي، نمودارهاحلال

 هايمثبت بودن ثابت واکنش هامت نمايانگر اين است که گروه
دهند. همچنين مقدار گيرنده ثابت سرعت را افزايش ميالكترون

1R  براي هر دو فاز به عدد يك نزديك است که نشان دهنده
 MP2باشد. در واقع روش نزديك بودن نقاط به خط نمودار مي

نظر، در هر دو فاز گازي و حلال، ضريب براي وارونگي مورد 
تر بودن ثابت دهد. همچنين بزرگهمبستگي بالايي را نشان مي

هاي استخلافي پارا نسبت به متا، واکنش هامت براي گروه
هايتر وارونگي را به ماهيت الكتروني گروهحساسيت بيش
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دون استخلاف و ها )بفنيل آزيريدين -Nـ نمودار هامت وارونگي  6شكل 
 های استخلافي متا( در فاز گازی و حلال.با گروه

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ها )بدون استخلاف و آزيريدينفنيل-Nنمودار هامت وارونگي ـ  3شكل 
 های استخلافي پارا( در فاز گازی و حلال.با گروه

 

 هن موضوع با توجه بيدهد که ايت نشان مين موقعيدر ا ياستخلاف
 ت پارا يدر موقع ياستخلاف يهام گروهيامكان رزونانس مستق

 باشد.ين قابل درک ميديريتروژن حلقه آزياتم ن يونديزوج الكترون ناپبا 
 شوديم ديدهو حلال  يهامت در فاز گاز يسه نمودارهاياز مقا

 باشد. در واقع با رزونانسيم يترثابت واکنش بزرگ يکه فاز حلال دارا
، ين با حلقه بنزنيديريتروژن حلقه آزياتم ن يونديون ناپزوج الكتر

و  ديآيبار به وجود م ييجدا يه و هم در حالت گذار تا حديهم در ماده اول
ن يرنده که به ايگالكترون يهااستخلاف ين اثر حلال برايبنابرا

 شود.يکنند، بارزتر ميبار کمك م ييجه جدايرزونانس و در نت
 

 يريگجهينت

 ياستخلاف بر وارونگ هاياز مطالعه اثر هاي به دست آمدهنتيجه
 *MP2/6-31G  ين با استفاده از سطح محاسباتيديريآزليفن-Nمولكول 

 دهند. ينشان م يتجرب هاينتيجهرا با  يخوب يسازگار

 يسازبس فعاليآزاد گ يو انرژ يسازفعال يآنتالپ مقدارهاي
  يهاتر از استخلافدهنده بزرگالكترون يهااستخلاف يبرا

 

ن موضوع نشان دهنده کاهش يباشند که ايرنده ميگالكترون
 دهنده است.الكترون يهادر مورد استخلاف يسرعت وارونگ

  چشمگيريبا سرعت  يند وارونگين فرايا يبه طور کل
 در فاز حلال نسبت به يشود و سرعت وارونگياتاق انجام م يدر دما

 باشد.يکمتر م يگاز فاز
ش يو افزا يسازفعال يها روند کاهش انرژدر مورد هالوژن

 يت الكترونيثابت سرعت از فلوئور به طرف برم است که با ماه
 باشد.يها هماهنگ من اتميا

 يهان است که گروهيانگر ايمثبت بودن ثابت واکنش هامت نما
 تين حساسيدهند. همچنيش ميرنده، ثابت سرعت را افزايگالكترون
ت پارا يدر موقع ياستخلاف يهاگروه يت الكترونيبه ماه يوارونگ

 ي؛ وارونگيتر است و در فاز حلال نسبت به فاز گازشينسبت به متا ب
 به طور قويدر حلال با استخلاف  نيديريآزليفن-Nمولكول 

و با استخلاف  ن سرعتيترشيت پارا بيدر موقع 1NOرنده يگالكترون
 ن سرعت را دارد.يترت پارا کميدر موقع 1NHدهنده الكترون به طور قوي

 
 36/33/6311 پذيرش : تاريخ   ؛   5/2/5311 دريافت : تاريخ
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