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  FOX-7ایزومریزاسیون  ها در تغییر انرژی اتم
 

 جمشید نجف پور ،+فرّخ رؤیا نیکمرام

 دانشگاه آزاد اسلامی، تهران، ایرانم، واحد یادگار امام خمینی )ره(ـ شهر ری، گروه شیمی، دانشکده علو

 
 شیخبهزاد 

 شهرری، دانشگاه آزاد اسلامی، تهران، ایرانـ باشگاه پژوهشگران جوان و نخبگان، واحد یادگار امام خمینی)ره(

 

به ایزومر    FOX-7 اتن تروین ید -2و2نویآم ید 1و1مولکول یزاسیونایزومر ها درانرژی اتم پژوهش نیدر ا چکیده:
 در سطح محاسباتی (DFT) چگالیتابعی  نظریهروش به نیتریت و ایزومر ناشی از انتقال درون ملکولی هیدروژن 

به کمک نظریه کوانتومی ها انرژی اتممطالعه با . گرفتقرار  مورد بررسی VDZp-cc-augLYP/ 3B  مکانیک کوانتومی
 شدند. ، مشخص سهم را دارند نیترشیب، فراورده به FOX-7 یرژان رییکه در تغ ییاتم ها ،QTAIMاتم در ملکول 

 و نیتروژن گروه نیترو،  اتم کربنِ متصل به گروه نیتروآن،  و حالت گذار FOX-7از  در ایجاد ایزومر نیتریت
  و  2NO های نیتروژن گروه هایاتم نقش FOX-7 در تشکیل ایزومر انتقال هیدروژن از  دارند. ترین سهم را بیش

2NH    ،2 اتم کربنِ متصل به گروهانرژی  ولی تغییر مهم است، در موقعیت ترانسNO) 1(C   اکسیژن از همین  اتم    و
 هایهای به دست آمده از محاسبهنتیجهبا  QTAIMدر آنالیز  کل ساختارهاتفاوت انرژی  است. چشمگیرنیز  گروه نیترو،

DFT شد. قایسهم 
 

 .ایزومر انتقال هیدروژن؛ ایزومر نیتریت؛  QTAIM؛ انرژی؛  FOX-7 :کلمات کلیدی

 
KEYWORDS: FOX-7; Energy; QTAIM; Nitrite isomer; Hydrogen transfer isomer. 

 

مقدمه
7-FOX  ن و یلدی نیترو ات -2و2دی آمینو 1و1با نام آیوپاک

 ست که کاربردهای زیادی ا مولکولی 4O4N4H2Cفرمول بسته 

، 3g/cm 888/1 دانسیته آن برابر .]1-3[ دارد منفجرهدر عرصه مواد 
 و نقطه جوش آن برابربر مول  گرم 08/118وزن مولکولی آن 

ºC 238 .مولکول  استFOX-7  ننوی به نسبت ،پر انرژیملکولی 
 اطلاعات کمی در مورد و یک ترکیب شیمیایی غیر حساس استو 

 FOX-7  . تولیدفیزیکی و شیمیایی آن موجود است هایویژگی

 بسیار پر هزینه بوده و تولید تجاری آن به صرفه نیست. اما با توجه به

                                                                                                                                                                                                   
 عهده دار مكاتبات                                                                                                                                                    +E-mail: nikmaram87@yahoo.com 

ظامی ن پژوهشیکاربردهای تسلیحاتی آن بسیار مورد توجه مراکز 
 .]1[ قرار گرفته است

  آغازکه مکانیسم های ممکن برای شود  پیش بینی می
 ( انتقال هیدروژن 1به سه طریق )جامد  FOX-7ها در واکنش

( برش 3نیتریت و )ـ  ایزومریزاسیون نیترو (2مولکول ) دروندر 
 وجود داشته باشند. نیترو ـ پیوند کربن

 قالبه علت انت ،ملایم گرمایهای شیمیایی در بسیاری از واکنش
مهاجرت درون ملکولی  گیرند.صورت می هیدروژنی درون ملکولی
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توتومریسم یا انتقال هیدروژن  .هیدروژن، نیاز به انرژی زیادی ندارد
 .]8[ کندبازی می زیستیدرون ملکولی نقش مهمی در پدیده های 

ا اکسیژن ب ینزدیکی هیدروژن گروه آمین به دلیلتصور بر این است که 
 پیوند هیدروژنی درون مولکولی باعث پایداری به طور طبیعیگروه نیترو، 

FOX-7 یهای آمیندانیم که به علت حضور گروهشده است. با این حال می 
تواند باعث آروماتیک، شوک یا ضربه می های نیترودر مولکول

مهاجرت مطالعه رو ز این. ا]1،  6[ کاهش ثبات مولکول شود
 ، FOX-7های هیدروژن بر روی گروه نیترو و محاسبه انرژی اتم

 اهمیت است. دارایو حالت گذار  فراوردهماده اولیه،  در
، ایزومر FOX-7یکی دیگر از ایزومرهای مطرح برای ملکول 

 ONO و اتصال 2NOگروه دری اکسیژن یکه از جابجا نیتریت است
 شود.به کربن ایجاد می

  FOX-7تبدیل ایزومری  ها درانرژی اتم مطالعه ،پژوهشدر این 
 است.  صورت پذیرفته ناشی از انتقال هیدروژن ایزومر ویت رنیت به ایزومر

 

 بخش نظری
 یمحاسباتروش 

ای هاستفاده از شیمی محاسباتی، بررسی ساختارها و واکنش
ای هشیمیایی را بر اساس قوانین فیزیک، بدون انجام فعالیت

به صورت شبیه سازی با نرم افزارهای محاسباتی آزمایشگاهی، 
 .[7]امکان پذیر میکند

چگالی در سطح محاسبات تابعی  نظریهاز روش  پژوهشاین در 
 هندسه 1بهینه سازیبرای  pVDZ-cc-augLYP/3B  مکانیک کوانتومی

ای هاستفاده شده است. محاسبات فرکانسهمه ساختارها در فاز گاز 
 (حقیقی هایبا فرکانس) هندسهارتعاشی برای تشخیص پایدارترین 

س یک فرکانبا  تنها)زینی مرتبه اول  هاینقطهنیز تشخیص   و
 ، در سطح3انرژی ارتعاشی نقطه صفر هایتصحیحو  (2مجازی

انجام گرفته  680.0مقیاس با  pVDZ-cc-augLYP/3B  محاسباتی
 دنبال شده است:ترتیب زیر هواکنش ب دو ]8[ است
 : TS1 1با حالت گذار نیتریت ایزومر به  FOX-7تبدیل واکنش  -

 
FOX-7 →TS1 → isomer Nitrite                           (1)واکنش  

 
  ناشی از انتقال هیدروژنبه ایزومر  FOX-7بدیل واکنش ت - 

                                                                                                                                                                                                   
1 optimization 
2 Imaginary frequency  
3 Zero point vibrational energy 
4 Transition state 

 : TS2 اربا حالت گذ
 

FOX-7 →TS2 → isomer H-transfer                     (2)واکنش  

 
( 1اختلاف انرژی حالت گذار نسبت به واکنشگر مطابق معادله )

( 2حالت گذار مطابق معادله )و اختلاف انرژی محصول نسبت به 
                                                                  داده شده است.

 
∆E atom = E (atom in TS) - E (atom in FOX-7)     )1( معادله 
 
∆E atom = E (atom in product) - E (atom in TS)     )2( معادله  

 
ژی با محاسبه انر های گوناگونمرحلهمطالعه تغییر انرژی هر اتم در 

کوانتومی اتم در مولکول  نظریههای کوانتومی به کمک اتم
8

(QTAIM) هایی اتم ،. به کمک این مطالعه]0، 10[ باشدممکن می
 که در تغییر انرژی مولکول از واکنشگر به حالت گذار و نیز در تبدیل 

د. دنشوترین سهم را دارند، مشخص می، بیشوردهفراحالت گذار به 
تعاشی های ارسازی هندسه ساختارها، تعیین فرکانسبهینه هایهمحاسب

6 سطح انرژی پتانسیل و مطالعه
PES 7 مسیر واکنش به کمک

IRC  
آنالیز چگالی مربوط به  هایهمحاسبو  ]Gaussian 03 ]11افزار  با نرم

ومی اتم ی کوانتها در قالب نظریهامانهها به زیر ستقسیم آن و الکترونی
در سطح محاسباتی تعیین انرژی اتمی  برای،  QTAIMدر مولکول، 

pVDZ-cc-LYP/aug3B افزار به کمک نرمAIMALL ]12[  
 FCHKهای فایل نخستاست. برای محاسبه انرژی اتمی انجام گرفته 
تولید شده و سپس با استفاده از بسته  Gaussian 03افزاری با بسته نرم

 هانتیجهی اند. همهبه دست آمده WFXهای فایل AIMAllافزاری نرم
اند. .( گزارش شدهsum)فایل  AIMAllبه طور مستقیم در خروجی 

ها با حفظ انتگرال اتمی مربوط به لاپلاسی گیریدقت عمل انتگرال

واحد اتمی، تضمین  103-1تر و مساوی هر حوزه اتمی به مقدار کم
 ها در یک مولکولسامانهزیر  همهبر این، مجموع انرژی  افزونشده است. 

های توپولوژی( با کل انرژی هر مولکول مقایسه شدند )یعنی همان اتم
زیر دقت  QTAIMکه خطای انتگرال گیری  به دست آیدتا اطمینان 
ها انرژی تک تک اتم  QTAIMآنالیز باشد.( میkcal/mol 2شیمیایی )

توان روند تغییر ها میبا بررسی انرژی اتم .]13، 11[ دهدرا نتیجه می

5  Quantum Theory of Atoms In Molecules potential 

energy surface 

Intrinsic reaction coordinate8 

 

(1)  optimization                                                                                       (5)  Quantum Theory of Atoms In Molecules 

(2)  Imaginary frequency                                                                  (6)  potential energy surface 

(3)  Zero point vibrational energy                                                      (7)  Intrinsic reaction coordinate 

(4)  Transition state 
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 یند ایزومریزاسیون مطالعه نمود. بدین ترتیب اها را در فرانرژی اتم
بیشترین نقش را دارند،   FOX-7هایی که در واکنش ایزومریزاسیون اتم

 ند.شومعلوم می
 

 بحث و  هاهنتیج
ها برای تغییر در انرژی اتمها و انرژی اتم 2و  1 هایدر جدول

 ترتیب برای تبدیل ایزومری هب فراوردهواکنشگر، حالت گذار و 
 (a.u.) 1در واحد اتمی انتقال هیدروژنایزومر و  نیتریت ایزومر به

 داده شده است. 

  ،دنترین تغییر در انرژی را دارکه بیشهایی ، اتمهادر جدول
  به رنگ قرمز مشخص شده اند. 

 

 :QTAIM با آنالیزنیتریت یزومر به ا    FOX-7ها در تبدیلانرژی اتم  -

را با گذر از حدواسط  به ایزومر نیتریت FOX-7تبدیل  1شکل 
TS1 ها ها و تغییر در انرژی اتمانرژی اتم 1جدول دهد. نشان می
 (.a.uو ایزومر نیتریت را در واحد اتمی ) TS1، حالت گذارFOX-7 برای

 داده است. 

به ایزومر  FOX-7مطالعه سطح انرژی پتانسیل تبدیل ایزومر
دهد نشان می 1و نمودار  1جدول  ،(1)بر اساس واکنش نیتریت، 

به حالت گذار  FOX-7ترین تغییر انرژی در تبدیل ایزومربیشکه 
TS1  2به گروه  اتم کربنِ متصلمربوط بهNO )1(C .اتم کربنِ  است

واحد اتمی پایدارتر شده  0/4120به میزان  2NO )1(Cمتصل به گروه 
به میزان   12N و اتم 0/1585به میزان  3Nاتم همچنین است. 

که در تبدیل گروه  12Nنیتروژن اند. شدهواحد اتمی ناپایدار  0/1837
دلیل هب 3Nشرکت دارد و نیتروژن  ONOبه نیتریت   2NOنیترو 

رین تغییر تثیرات فضائی ناشی از این تبدیل، دچار بیشأو ت نزدیک
 اند.در انرژی شده

  2NO با چرخش گروهشود می دیده 1که در شکل  گونههمان

  حلقهبا ایجاد  شکسته شده و C-Nپیوند  ،TS1 در حالت گذار
C-O-N-O ، شود.میتشکیل  نیتریتایزومر  

ر ترین تغییبه ایزومر نیتریت، بیش TS1در تبدیل حالت گذار 
 هایو اتم 2NO )1(Cکربنِ متصل به گروه انرژی مربوط به  اتم 

12N ،13O  14وO  کربنِ متصل به گروه است که در این حالت اتم
2NO )1(C  12 و اتم  0/2689به اندازهN واحد اتمی  0/1536 به اندازه

 0/2554ترتیب به میزان هنیز ب 14O و 13Oهای اتم  شده اند. ناپایدار
  د.نشومی ترپایدارواحد اتمی 0/1705 و 

                                                                                                                                                                                                   
1 Atomic unit 

 
TS1 

 
FOX-7 

 
Nitrite 

در تبدیل  فراوردهحالت گذار و  هندسی واکنشگر، هایـ ویژگی1شکل 
Fox-7  به ایزومر نیتریت. 

 
دلیل هب 1و هیدروژن  11و  13در این تبدیل، اکسیژن های 

ژی تری در انرتغییر بیش چرخش مولکول حول محور پیوند کربن
 همراه هستند.

به ایزومر نیتریت، اتم   FOX-7ایزومرطور کلی در تبدیل هب
واحد اتمی  0/1430مقدار هب 2NO )1(Cکربنِ متصل به گروه 

  0/1974مقدارهب 2NH )2(Cپایدارتر و اتم کربنِ متصل به گروه 

اری ترین ناپایداین تبدیل بیشگردد. در  واحد اتمی ناپایدار می
تر مربوط به اتم و پایداری بیش 12مربوط به اتم نیتروژن شماره 

در حالت گذار، باعث  2NOاست. چرخش گروه  13اکسیژن 
شده و منجر به  2NOگسستن پیوند بین کربن و نیتروژن از عامل 

 شود.  در ایزومر نیتریت می ONOایجاد گروه 

(1)  Atomic unit 
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 تیترین زومریحالت گذار به ا لیو در تبد  TS1به حالت گذار   FOX-7 لیها در تبداتم یانرژ رییتغ ـ1نمودار 

 
 بر حسب واحد اتمی.  QTAIMو اختلاف انرژی ها محاسبه شده با آنالیز  TS1، ایزومر نیتریت و حالت گذار  FOX-7ها در: انرژی اتم1جدول 

Atom FOX-7 ایزومر نیتریت TS1 

 TS1)  انرژی اتم در(
– 
 (FOX-7  ) انرژی اتم در

 ) انرژی اتم درایزومر نیتریت(
- 

 TS1) انرژی اتم در

 ) انرژی اتم در ایزومر نیتریت(
– 

 (FOX-7 ) انرژی اتم در

C1 (NO2) 1414/73- 7734/73- 2424/73- 1120/0- 2680/0 1130/0- 

C2 (NH2) 3147/73- 7172/73- 7724/73- 1132/0 0812/0 1071/0 

N3 1471/77- 7742/77- 4227/77- 1888/0 0861/0- 0723/0 

N6 1474/77- 1412/77- 7222/77- 0888/0 0180/0- 0101/0 

N0 1777/71- 7171/71- 1744/71- 0180/0- 0818/0- 0677/0- 

N12 1777/71- 1030/71- 4742/71- 1837/0 1836/0 3373/0 

O10 1271/37- 1370/37- 1077/37- 0281/0- 0178/0 0100/0- 

O11 7111/37- 1004/37- 1044/37- 0083/0 0071/0- 0011/0 

O13 7112/37- 2227/37- 1744/37- 0608/0 2881/0- 1880/0- 

O11 1721/37- 2147/37- 1741/37- 0210/0 1708/0- 1168/0- 

H4 7327/1- 1713/1- 1171/1- 0617/0- 0082/0 0861/0- 

H5 1717/1- 1711/1- 1144/1- 0122/0 0122/0- 08-E1/1- 

H7 1717/1- 1721/1- 1171/1- 0113/0 0130/0- 0017/0- 

H8 7327/1- 7042/1- 1144/1- 0638/0 0802/0 0138/0- 

-0.5

-0.4

-0.3

-0.2

-0.1

0

0.1

0.2

0.3

0.4

C1(NO2) C 2(NH2) N6 N3 N12 N9 O10 O11 O13 O14 H4 H5 H7 H8

∆
E

/ 
a
.u

.

∆E of atom/ a.u.

FOX-7 ⇢ TS1⇢ Nitrite

E atom in (TS1)- E atom in (FOX-7)

E atom in (Nitrite)- E atom in (TS1)

E atom in (Nitrite) - E atom in (FOX-7)

T (K) 

4/0 
 

8/0 
 

2/0 
 

8/0 
 

0 
 

8/0- 
 

2/0- 
 

8/0- 
 

4/0- 
 

1/0- 


E

 (
a

.u
.)
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TS2 

 
FOX-7 

 
H- transfer 

در تبدیل  فراوردههندسی واکنشگر، حالت گذار و  هایـ ویژگی2شکل 
Fox-7  انتقال هیدروژن به ایزومر. 

 
با  ایزومرناشی از انتقال هیدروژن به   FOX-7ها در تبدیلانرژی اتم

 QTAIMآنالیز 

 را  ناشی از انتقال هیدروژن ایزومربه  FOX-7تبدیل  2شکل 
 ها و تغییر انرژی اتم 2جدول  دهد.نشان می TS2با گذر از حدواسط 

و ایزومر انتقال هیدروژن  TS2، حالت گذارFOX-7 ها برایدر انرژی اتم
به گروه   2NHانتقال هیدروژن از گروه داده است. ( .a.uرا در واحد اتمی )

2NO  د. شومی ایزومر ناشی از انتقال هیدروژنمنجر به تشکیل 
  دروژنیه نخست ،انتقال هیدروژن زومریبه ا FOX-7لیدر تبد

 کردهمهاجرت  ژنیاکس یبر روواسطه ایجاد پیوند هیدروژنی، هب
طح مطالعه س چرخد. یکربن م وندیپ یمحور افق دورسپس مولکول 
انتقال هیدروژن  زومریبه ا FOX-7لیتبد فرآیند درانرژی پتانسیل 
ترین تغییر انرژی بیشکه  داردمعلوم می 2جدول  و (2)بر اساس واکنش 
 3Nهای مربوط به اتم TS2به حالت گذار  FOX-7در تبدیل ایزومر

 12Nناپایدار و اتم  3Nواحد اتمی، اتم  12بیش از که  است 12N و
اثر الکترون کشندگی  FOX-7در مولکول مسطح  اند.شدهپایدار 

2NO 2گی و الکترون دهندهNH  در موقعیت ترانس، توسط رزونانس
عیت شود، این وضاز وجود پیوند دوگانه اتیلنی تعدیل می ایجاد شده

 ،3N نیتروژن گروه آمین بنابراینهم خورده است. هب 2TS در حالت گذار
تری از خود نشان داده و ناپایدار شده و گی بیشاثر الکترون دهنده

اده تری نشان د، اثر الکترون کشندگی بیش12N گروه نیترونیتروژن 
انرژی  ایهتغییر مقیاسنداشتن دلیل انطباق هبشود. و پایدارتر می

 3N های تغییر انرژی اتمها، نمایش با سایر اتم 12Nو  3Nهای اتم
 ( امکان پذیر نبود.2نمودار ) در 12Nو  

 نتریبیشنیز به ایزومر انتقال هیدروژن،   TS2دیل حالت گذاربدر ت
که به اندازه بیش از  است 12N و 3Nتغییر انرژی مربوط به اتم های 

کیل بنابراین در تش ترتیب پایدار و ناپایدار شده اند.هواحد اتمی ب 12
 ترین سهم رابیش  12N و 3N های اتم FOX-7ایزومر انتقال هیدروژن از 

FOX-در تبدیل  11Oاتم  و 1Cاما تغییر انرژی مربوط به کربن  دارند

 است.اهمیت  دارایبه ایزومر انتقال هیدروژن  7
 

 :DFTبا محاسبات QTAIM مقایسه انرژی ساختارها در آنالیز 

  ،QTAIMاز آنالیز  به دست آمده یهااز جمع انرژی اتم
  به دست آمدهانرژی کل هر مولکول بدست آمده و با انرژی کل مولکول، 

 3در جدول  pVDZ-cc-LYP/aug3B در سطح  DFTهایهاز محاسب
 مقایسه شده است.

نیتریت، ایزومر ناشی از انتقال  زومریا، FOX-7یانرژ 3جدول 
و    QTAIMهایهکه با محاسب ها راآنگذار  یهاحالتو هیدروژن 

DFT  در سطحpVDZ-cc-LYP/aug3B  بر حسب  دست آمده،هب
محاسبه شده با  ∆Eهمچنین اختلاف انرژی  داده است.واحد اتمی 

برای هر ملکول برحسب واحد اتمی   DFTو  QTAIM هایهمحاسب
  ترین اختلافو نیز با واحد کیلوکالری بر مول آمده است. بیش

 کیلو کالری 88/1در حدود  QTAIM و آنالیز  DFTدر انرژی کل با محاسبه 
ترین اختلاف برای ایزومر نیتریت برای ایزومر انتقال هیدروژن و کم

 دست آمده است. هکیلو کالری بر مول ب 07/0در حدود 
 

 نتیجه گیری

ایزومرهای به  FOX-7ها در تبدیل در این مطالعه انرژی اتم
و نیز   DFT با روش نظریه تابعی دانسیته و انتقال هیدروژننیتریت 

در سطح  QTAIM اتم در ملکول یکوانتوم نظریهکمک  با
  مورد بررسی قرار گرفته است. pVDZ-cc-LYP/aug3Bمحاسباتی 
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 .و در تبدیل حالت گذار به ایزومر انتقال هیدروژن  TS2 به حالت گذار  FOX-7ها در تبدیلتغییر انرژی اتمـ 2نمودار 

 
 واحد اتمی. بر حسب  QTAIMو اختلاف انرژی ها محاسبه شده با آنالیز   TS2گذارو حالت  ، ایزومر انتقال هیدروژنFOX-7ها در اتم انرژیـ  2 جدول

Atom FOX-7 
ایزومر انتقال 

 هیدروژن
TS2 

 در TS2) (انرژی اتم

- 

 (FOX-7 انرژی اتم در )

 (ایزومر انتقال هیدروژنانرژی اتم در  )

- 

 (TS2انرژی اتم در) 

 (ایزومر انتقال هیدروژنانرژی اتم در )

- 

 (FOX-7 )انرژی اتم در

C4 

(NO2) 
7013/37- 1001/37- 3878/37- 3138/0 1881/0 8010/0 

C4 

(NH2) 
1112/37- 8806/37- 6322/37- 2180/0- 0126/0 1781/0- 

N3 1280/88- 3860/88- 8687/12- 8803/12 1012/12- 0681/0 

N6 1281/88- 3331/88- 3131/88- 1110/0 0100/0- 0020/0 

N9 1383/81- 1170/81- 6777/81- 2121/0- 2307/0 0117/0- 

N44 1383/81- 6818/81- 0821/67- 6170/12- 3708/12 2168/0- 

O11 8001/78- 1780/78- 2800/78- 2108/0 2211/0- 0281/0 

O11 1680/78- 7031/78- 1077/78- 2673/0 8087/0- 2383/0- 

O13 1860/78- 1086/78- 0086/78- 3601/0 1000/0- 0306/0- 

O14 8006/78- 1113/78- 1013/78- 0003/0 0170/0 0863/0 

H4 3783/0- 1381/0- 8310/0- 1836/0- 0060/0 0867/0- 

H5 1813/0- 3160/0- 7817/0- 3003/0- 1087/0 1083/0 

H7 1813/0- 1188/0- 7861/0- 3017/0- 3076/0 0088/0 

H8 3783/0- 1278/0- 3616/0- 0166/0 0688/0- 0102/0- 

 

-0.6

-0.5

-0.4

-0.3

-0.2

-0.1

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

C1(NO2) C2(NH2) N6 N9 O11 O12 O13 O14 H4 H5 H7 H8∆
E

/a
.u

.

∆E of atom/a.u.

FOX-7 ⇢ TS2 ⇢ H-transfer

E atom in (TS2)- E atom in (FOX-7)

E atom in (H-transfer)- E atom in (TS2))

E atom in (H-transfer) - E atom in (FOX-7)

1/0 
 

1/0 
 

4/0 
 

8/0 
 

2/0 
 

8/0 
 

0 
 

8/0- 
 

2/0- 
 

8/0- 
 

4/0- 
 

1/0- 
 

1/0- 


E

 (
a

.u
.)
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  TS2و   TS1و حالت گذار  ، ایزومر نیتریت  FOX-7در ساختار های  DFTو   QTAIMاختلاف انرژی محاسبه شده با آنالیز  ـ3جدول 
 .Pvdz-cc-LYP/aug3Bدر سطح 

TS2 ایزومر انتقال هیدروژن  TS1 ایزومر نیتریت FOX-7  

3380/808- 3832/808- 3302/808- 1308/808- 1236/808- AIMALL 

Total energy/ a.u. 

3370/808- 3802/808- 3102/808- 1310/808- 1283/808- DFT 

0000/0 0030/0- 0010/0- 0001/0 0017/0 a.u. 
∆E (AIMALL 

 – 

 DFT) 8808/0- 8828/1- 6163/0- 
0711/0 

0667/1 Kcal/mol 

   
 ی کوانتوم یهادر اتم یانرژ عیتوزمورد که در  یدر مطالعه ا

است  مشخص ،رفتیصورت پذ کوانتومی اتم در ملکول نظریهبه کمک 
ترین به حالت گذار بیش FOX-7ها در مرحله تبدیل از اتم برخیکه 

که ممکن است در مرحله تبدیل  سهم و تغییر انرژی را دارند درحالی
 نداشته باشند.حالت گذار به محصول سهم چندانی 

   FOX-7یند تبدیل اترین تغییرات انرژی اتمی در فربیش
 نیتروژنو  2NO) 1(C  اتم کربنِ متصل به گروهمربوط به  TS1حالت گذار به

 ( است.12و  3شماره  های) نیتروژن در موقعیت ترانس  2NHو  2NO  هایگروه
اتم کربنِ متصل به گروه ،  TS1در تشکیل ایزومر نیتریت از حالت گذار 

2NO )1(C 12  یو اتم هاN ،13O 14  وO  ترین سهم را دارند.بیش 
 به حالت گذار FOX-7پیش بینی می شود که در تبدیل هاینتیجهاز 

TS2 و نیز تشکیل ایزومر انتقال هیدروژن از حالت گذارTS2 یهاتما 
 های) نیتروژن در موقعیت ترانس  2NHو  2NO نیتروژن گروه های

ند ترین نقش را داشته باش( با تغییر زیاد انرژی، بیش12و  3شماره 
 ، FOX-7در کل، در تشکیل ایزومر انتقال هیدروژن از  ولی

  11Oاتم  و   2NO) 1(C اتم کربنِ متصل به گروهانرژی  هایتغییر

  اهمیت است. دارای

 مدهدست آهای به نتیجهبررسی انرژی کل ساختارها در مقایسۀ 
، نشان داده است که این اختلاف QTAIMو آنالیز   DFTاز محاسبۀ 

 کیلو کالری بر مول است. 8/1 8مقدار، حدود  ترینبیشدر 
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