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 چکيدٌ

کوك ًظزیِ تبثؼی  ثب دی کزثَکسیلیك اسیذ -2،6-پیزیذیي ثزرسی ًظزی فزایٌذ خَدهجوَػِ سبسی پضٍّص، ّذف اغلی ایي 

تطکیل ایي تزکیت اس عزیك  (N)تًَِ ًطذُ ٍپز ٍ (Z)تًَِ ضذُ جشئی ٍاست. ثز ّن کٌص سبختبرّبی پز (DFT) چگبلی

ثب در اثتذا  هی ضَد. NN  ٍZZلکَل ّبی هطبثِ، سجت تطکیل سیستن خَدهجوَػِ سبس َثب ه یلکَلَزٍى هیًی ثپیًَذّبی ّیذرٍص

 لکَلی ثْیٌِ سبسی ضذُ ٍَثِ لحبػ ٌّذسِ ه در فبس گبسی سبختبرّب 31G(d)-6ٍتبثغ پبیِ ای B3LYPاػوبل سغح هحبسجبتی

ثب تکزار خَدهجوَػِ سبسی  اثز تغییز حلال ثز فزایٌذ سیّن چٌیي ثزر کٌص ّبی هذکَر هحبسجِ گزدیذ. ثزّناًزصی س پس

ًطبى اًجبم ضذ. ًتبیج  (CPCM) رٍش پیَستِاستفبدُ اس ثب  (، هتبًَل ٍ آةTHFکلزٍفزم،ّبی هتفبٍت )حلال   زایث هحبسجبت

افشایص ثبثت حزکت اس فبس گبسی ثِ هحیظ آثی )ثب  N ٍZفزم ّبی  خَدثخَدی خَدهجوَػِ سبسی ضی اسبًاًزصی کِ دّذ  هی

زچٌذ در ّوِ حبلت ّبی ّ در فبس گبسی آسبى تز اتفبق هی افتذ. ایي فزایٌذهی یبثذ. ثِ ػجبرت دیگز  کبّص( ی الکتزیك حلالد

تغییزات ثب استفبدُ اس توزکش رٍی  ٍضؼیتتَجیِ ایي  است. Zاس  ثیطتز N ثزرسی ضذُ، هیشاى پبیذاری ًبضی اس خَدهجوَػِ سبسی

 لکَلی آًْب ثیبى ضذُ است.َه ٍ ثیزٍى رٍىد ّیذرٍصًی ّبیپیًَذ

 

تبثؼی ًظزیِ ، تغییز حلال ،پیًَذ ّیذرٍصًی ،یخَدهجوَػِ سبس، دی کزثَکسیلیك اسیذ -6،2-پیزیذیي ياژگان كليدي:

 .چگبلی

 

 . مقدم1ٍ

 گشایی ثبکتزی ّب هیهَثز در فزایٌذ ّب ای هبدُثِ ػٌَاى  دی کزثَکسیلیك اسیذ -2،6-پیزیذیي اس ًین لزى اس هؼزفی تز  ثیص

ًیش گشارش ضذُ  اس ایي لیگبًذ ثیَضیویبیی ٍسیؼی اس ٍیضگی ّبی هتٌَع ضیویبیی ٍ ی ثز ایي لبثلیت، داهٌِ افشٍى. اهزٍس [1]گذرد

د تَجِ فشایٌذُ ای را ثِ خَ -اًتمبل پزٍتَىی کِ اس اٍایل لزى اخیز ثِ دلیل ثزٍس پذیذُ  ثزای هثبل، فزایٌذ خَدهجوَػِ سبسیاست. 

 ًخست،هَرد  ِ دلیل داضتي سِ ٍیضگی سبختبری هٌبست، سْن ثسشایی در ایي هغبلؼبت دارد.ایي تزکیت ث اختػبظ دادُ است.

زٍصى ًیتیي اتن ٌّوچ را ثِ دًجبل دارد. اًجبضتگی ػوَدی حلمِ ّبثبسّبی ًَکلئیك،  -ضجیِ اسیذّتزٍآرٍهبتیك ثَدى آى است کِ 

در  تیدٍ گزٍُ کزثَکسیلا ٍجَد ،ّب ثز ایيافشٍى کٌذ.  تطکیل پیًَذ ّیذرٍصًی فزاّن هیهٌبسجی ثزای  هکبى ،حلمِ پیزیذیي

ایجبد ثزای ایي تزکیت آلی لکَلی َزٍى هیخَدهجوَػِ سبسی اس عزیك پیًَذ ّیذرٍصًی ث زایتوبیل ثبلایی ث (1هَلؼیت اٍرتَ)ضکل

( N( ٍپزٍتًَِ ًطذُ )Zضذُ ی کبهل، پزٍتًَِ ضذُ جشئی) ّوچٌیي لبثلیت پیًَذ ثب یَى ّبی فلشی در سِ ضکل پزٍتًَِ هی کٌٌذ.
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اًگیشُ ی هب را ثزای ایي خػَغیبت ی َػِ وهج .[4-2]بسیًَی را دارا هی ثبضذ یٌثزای تْیِ خبًَادُ گًَبگًَی اس پلیوزّبی کَئَرد

 .افشایص دادُ استخَدهجوَػِ سبسی ایي تزکیت ثزرسی ًظزی ٍ تجزثی ػَاهل هَثز ثز فزایٌذ 

ضٌبخت کبهل تزی اس رفتبر تب  را هَرد ثزرسی ًظزی لزار هی دّین فزایٌذایي  اثز تغییز حلال ثزیي هٌظَر ثزای ًخستیي ثبر ثِ ا 

 د.ٍَ هطتمبت آى فزاّن ض دی کزثَکسیلیك اسیذ -2،6-پیزیذیي 

 

 
 

 .(سفیذ رًگ آثی ٍ ّیذرٍصى: یتزٍصى:ً لزهش، کزثي: خبکستزی، اکسیضى:)ًطبًِ ّبی رًگی: Z ٍN( سبختبرّبی ثْیٌِ سبسی ضذُ 1ضکل)

 

 ريش محاسبات. 6

ثِ دستیبثی . ثْیٌِ سبسی سبختبرّب ثزای [5] ضذاًجبم  G09هی ثب استفبدُ اس ًزم افشار گَسیي َتوبهی هحبسجبت هکبًیك کَاًت

ّوچٌیي  .اًجبم ضذ 31G(d)-6ثِ کبرگیزی تبثغ پبیِ ای ثب ٍ B3LYPهحبسجبتی ، در سغحدر فبس گبسی  غَرتجٌذی ّبی پبیذار

ٍ  (ε= 32.63) ، هتبًَلTHF(ε= 7.42)، (ε= 4.9)هتفبٍت ضبهل: کلزٍفزم  ی الکتزیكدثبثت ّبی ثب  در هحیظهحبسجبت 

اًزصی  ثب توزکش ثز تغییزات: سبختوبًی)فَاغل ٍ سٍایب(، سغح اًزصی ٍدر اداهِ . تکزار ضذ CPCMرٍش  ِث (ε= 78.39) آة

 .[6] گزدیذ ثزرسی خَدهجوَػِ سبسی حلال ثز فزایٌذیز تغیاثز ، دُ سبختبر درآساد 

 

 . بحث ي وتيجٍ گيزي3

ثیي گزٍّْبی کزثَکسیلاتی کِ درگیز پیًَدذ ّیدذرٍصًی درٍى هَلکدَلی    لکَلی َزٍى هیاس عزیك پیًَذ ّیذرٍصًی ث N لکَلَدٍ ه

لکَل َاس دٍ ه ZZ ِ ّویي تزتیت سبختبرث (.2)ضکل ضَدایجبد هی  NNٍ سیستن خَد هجوَػِ سبس ضذُ دیگز هتػل  ثِ ّنًیستٌذ 

Z  .ثزای  یسبختبرّبی هسغح ،ثْیٌِ سبسی ٌّذسی ًبضی هی ضَدNN  ٍZZ ًطبى هی دّذ  ِ ِ ثدب   کد تدبثیز  کیفیدت   ،آًْدب  ی همبیسد

 .هطخع هی ضَد NN  ٍZZر دلکَلی َهدرٍى  ٍ زٍىیّیذرٍصًی ث ّبیپیًَذحلال ثز 

کَتبُ تز ضذُ  سوت آةثب حزکت اس فبس گبسی ثِ  O16– H17…N9 ٍى هَلکَلیعَل پیًَذ ّیذرٍصًی در NN ثِ ػٌَاى هثبل در

ٍ   ’O14– H15…O12عَل پیًَدذ ّیدذرٍصًی ثیدزٍى هَلکدَلی     کِ  در حبلی آى ثبستز هی ضَد ی ٍِیاسٍ  ِ اس ثبثدت ثدَدُ  آى  ی ٍید

ّیدذرٍصًی درٍى   ّبیپیًَدذ  ،حلال یكی الکتزدثبثت هتٌبست ثب افشایص کِ اس ایي تغییزات هی تَاى ًتیجِ گزفت ثستِ تز هی ضَد. 

عدَل پیًَدذ    ZZ سدبختبر  درّوچٌدیي   ذ.ًتضؼیف هی ضَآى ّیذرٍصًی ثیزٍى هَلکَلی  ّبیپیًَذٍ ضذُ تمَیت  NNدر  هَلکَلی

تز هی ضَد. ایي ستِ آى ث ی ٍیِاتز ضذُ ٍ سثلٌذحزکت اس فبس گبسی ثِ سوت آة  بث N9– H17… O16 ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی



هدی ضدَد. اس ایدي    آى ثدبستز   ی ٍیِاکَتبُ تز ضذُ ٍ س ’O14– H15…O12ست کِ عَل پیًَذ ّیذرٍصًی ثیزٍى هَلکَلی در حبلی ا

ٍ ضدذُ   تضؼیف ZZدر  ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی ّبیپیًَذ ،ی الکتزیكدثبثت تغییزات هی تَاى ًتیجِ گزفت هتٌبست ثب افشایص 

 ذ.ًهی ضَ تمَیتآى ّیذرٍصًی ثیزٍى هَلکَلی  ّبیپیًَذ

 
 

 .  ZZ ٍNN( سبختبرّبی ثْیٌِ سبسی ضذُ 2ضکل)
 

 خَدثخدَدی  فزایٌدذّبی خَدهجوَػدِ سدبسی   ( (ΔG اًزصی آساد ٍ( (ΔEکٌص  ثزّناًزصی ثِ دست آهذُ ثزای ثب تَجِ ثِ همبدیز 

 .دَهی ض زکوتهحلَل گبسی ثِ فبس ثب حزکت اس  NN ٍ ZZ فزم ّبیپبیذاری کِ گزفت ًتیجِ هی تَاى ( 1)جذٍل N ٍZفزم ّبی 

 ،95/0 ثدِ تزتیدت  ، ، هتدبًَل ٍ آة THFکلزٍفدزم،  : گبس،یهزثَط ثِ فبسّب NN ّزچٌذ هیشاى پبیذاری ًبضی اس خَدهجوَػِ سبسی

16/10، 17/1 ،17/1 ٍ kcal/mol 17/1 فزم ثیطتز ZZ  .است 
 

 kcal/molثزحست ٍ هحلَل گبسی ّبیدر فبسخَدهجوَػِ سبسی فزایٌذ  اًزصی آساد ٍ کٌص اًزصی ثزّن( همبدیز هحبسجِ ضذُ 1جذٍل )

 آب  متاوًل  THF  كلزيفزم  فاس گاسي  

 ∆E  ∆G  ∆E  ∆G  ∆E  ∆G   ∆E  ∆G  ∆E  ∆G  

N  86/18-  52/6-   54/15-  80/3-   20/15-  53/3-   73/14-  16/3-   65/14-  10/3-  

Z  83/17-  57/5-   79/14-  64/2-   50/14-  36/2-   14/14-  99/1-   08/14-  93/1-  
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