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در کمپلکس های  E→Mو  C→E هایروی ماهیت پیوند بر نظری مطالعات

 )W M=Cr, Mo,Sn, Pb,  ] (E=Ge,5→M(CO)4H2[NHC→E 

 الهام سلطانیو  مهدی بیات
 ، ایرانهمدان ،بوعلی سینادانشکده شیمی، دانشگاه 

 

93/26/10تاریخ پذیرش:                   99/26/10تاریخ تصحيح:                   02/20/10تاریخ دریافت:   

 چکيده

 عمومی هتروسیکلیک کاربن با فرمول-N برخی از کمپلکس هایدر  M→E و E→Cبر روی  ساختار و ماهیت پیوندهای  نظریمطالعات  روژهدر این پ

]; (E=Ge, Sn, Pb, M=Cr, Mo, W)5→M(CO)4H2[NHC→E  سطح تئوریدرVP S-2/def60M انرژی  .شده است گزارش

  E→Mو   C→Eپیوندهای  نشان داد که انرژی برهمکنشمقادیر حاصل  محاسبه و فوق  در کمپلکس های E→Mو   C→E هایبرهمکنش پیوند

ها، در کمپلکس اتم ها، مقدار بار NBOکاهش می یابد. همچنین با استفاده از محاسبات  Pbبه سمت  Geاز  E با تغییر اتم و  یکسان Mدر حضور اتم 

های مورد بررسی در کمپلکس های به منظور تعیین ماهیت پیوند  نیز  (EDA)آنالیز تفکیک انرژی همچنین  .انتقال بار و مرتبه پیوند ویبرگ بررسی شد

 بیشتر از E→Mو   C→Eهای  پیوند الکتروستاتیکی در ماهیت سهمکه در این کمپلکس ها نتایج  نشان داد  انجام شد. ADF  افزارتوسط نرماخیر 

 .استکوالانسی  ماهیت

 NBO, EDA. ،انرژی برهمکنش، هتروسیکلیک های کاربن-N واژگان کلیدی:

 مقدمه -1

N-کربن دارای بار قراردادی صفردر نظر گرفت که های فیشر های یکتایی شبیه کاربنتوان کاربنرا می  هتروسیکلیک کاربن ها 

 شوندمی متصل فلزی کمپلکس یک به که هنگامی قوی یدهنده σهتروسیکلیک کاربن به عنوان لیگاندهای -N است. لیگاندهای

مورد بررسی قرار گرفتند ولی در آن  1691ها برای اولین بار توسط ونزلیک در سال هتروسیکیک کاربن -N. [1] کنندمی عمل

هتروسیکلیک کاربن چند سال بعد آغاز شد هنگامی که ونزلیک و اوفلی -Nزمان جداسازی نشدند. شیمی کوئوردیناسیون فلزی 

 .[3-4های فلزی گزارش کردند ]ن لیگاند برای کمپلکسهتروسیکلیک کاربن را به عنوا-Nبه طور مستقل   1691در سال 

N-ند ها برای کاربردهای کاتالیزوری مورد توجه قرار بگیری بهتر از فسفینا توانند به عنوان گزینهها میهتروسیکلیک کاربن

-N فلزی هایکمپلکس توجه قابل پایداری علت به همچنین بلکه آنها، پذیر برگشت π و σکه نه تنها به علت ماهیت دهندگی 

 

 
.استادیار شیمی معدنی، دانشگاه بوعلی سینا، همدان، ایرانلونویسنده مسئو :                                                                      rmbayat@basu.ac.i 
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های انرژیفرنکینگ و همکارانش نشان دادند که  .[5] باشدهای گسترده آنها میها تحت شرایط واکنشهتروسیکلیک کاربن

 .[9]باشند کیلو کالری بر مول بیشتر از لیگاندهای فسفین می 11 بیش ازدر ترکیبات مورد مطالعه توسط آنها کاربن  -پیوند فلز

اولین ترکیب افزایشی است.  انجام گرفته  14ها با عناصر گروه هتروسیکلیک کاربن-Nهای مطالعات متنوعی بر روی کمپلکس

. ژرمانیم دی یدید با یک کاربن پایدار [7] گزارش شد 1662ی اردنگو و همکاران در سال به وسیله NHC و  14از عناصر گروه 

ریوارد و  3112در سال  .[7]شد که یک کریستال زرد به وجود آمد NHC–ژرمانیم  واکنش داد و منجر به ترکیب افزایشی

در این   (1تیلن است را سنتز کردند )شکل م( که آنالوگ دی3GeH-Ge3Hژرمانیم )های پایداری از  دیهمکارانش  کمپلکس

و در سوی  هتروسیکلیک کاربن-N از یک سو  به عنوان اسید لوئیس در برابر ( 3GeH-Ge3Hژرمانیم )دیکمپلکس ترکیب 

 .[1] ندک میعمل  5W(CO)ان باز لوئیس در مقابل ودیگر به عن

 

 (2GeH-Ge2Hژرمانیم )پایدار دی کمپلکس یک نمونه  اتیکشمو   X-ساختار اشعه(: 1)شکل 

 های کمپلکس در E→M و C→E  پیوند ماهیت و ساختار پروژه به بررسی در این

 ]; (E=Ge, Sn, Pb, M=Cr, Mo, W)5→M(CO)4H3[NHC→E   در سطح تئوریVPS-3/def19M   می

  پردازیم.

 محاسباتیمطالعات  -2

با استفاده از نرم افزار  M19کلیه ترکیبات مورد مطالعه در این پروژه  در فاز گاز با استفاده از تئوری تابع چگال بر پایه 

های انجام شد. آنالیز فرکانس Def3-SVPمورد بهینه قرار گرفت. تمامی محاسبات با استفاده از سری پایه  G16  [6]گوسین

ارتعاشی با استفاده از روش یکسان انجام پذیرفت و نشان داد که ساختار بهینه شده در  حالت مینیم موضعی خود قرار داشته و 

 X -اشعهتوسط ساختار بلوری که  Mo(CO)4H3C→Ge[NH→5[هیچ فرکانس منفی مشاهده نشد. ساختار کمپلکس 

E=Ge, 5→M(CO)4H3[NHC→E) [به عنوان ورودی اولیه برای بهینه سازی ساختارترکیبات    [1] مشخص شده بود

Sn, Pb, M=Cr, Mo, W)  .از آنالیز  مورد  استفاده قرار گرفتNBO   [11] ویبرگ مرتبه پیوندبرای بررسی(WBI)  
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و  5M(CO)و همچنین بار قطعات  E  ،(NHC)C  ،Mو همچنین بار طبیعی بر روی اتم های  E→Mو  C→Eپیوندهای 

5M(CO)4H3E پیوندهایماهیت آنالیز کمپلکس ها استفاده شد.  و همچنین برهمکنش های دهنده پذیرنده برای تمامی  

C→E وE→M روش آنالیز تجزیه پیوند توسط  در مورد تمامی کمپلکس های مورد بررسی (EDA)   روش  با استفاده از

VPS-3/def19M P//3/TZ2D-19BP  3112توسط نرم افزارADF ]11[ در این آنالیز، انرژی برهمکنش  . انجام گرفت

intE∆ ز )فری آن در حالت منجمد شده موجود بین قطعات در پیوند مورد بررسی که برابر اختلاف انرژی بین مولکول و اجزای

 باشد. انرژی برهمکنش از چهار قسمت تشکیل شده است.شده( می

 ∆Eint =∆Eelstat +∆Epauli +∆Eorb +∆Edisp 

elstatE∆ در ها الکترون فریز شده قطعه چگالیدهد که با استفاده از توزیع را میها انرژی برهمکنش الکترواستاتیک بین قطعه

گردد که بر اساس این واقعیت  دافعه بین قطعات برمیهای ، به برهمکنش ∆pauliEعبارت دوم شود. محاسبه می ساختار مولکول

شام  -با اعمال دترمینان کوهن ∆pauliEتوانند ناحیه مشابهی در فضا را اشغال کنند. است که دو الکترون با اسپین مشابه نمی

ود. شبرای رعایت اصل پاولی با استفاده از نامتقارن کردن و دوباره نرمال کردن آنها محاسبه می همپوشانی کردهروی قطعات 

از برهمکنش  ∆dispE  همچنین .می باشدلاندن  -، معادل پدیده رزونانس هیتلر ∆orbEعبارت برهمکنش اوربیتالی پایدار کننده، 

 لحظه ای بین دو قطعه در حال برهم کنش ناشی می گردد. دو قطبی های 

 بحث و نتیجه گیری-3

 مطالعات ساختاري -3-9

که در سطح  5→M(CO)4H3[NHC→E(E=Ge, Sn, Pb; M=Cr, Mo, W) ;[(، ساختار مولکولی کمپلکس های3شکل)

. جمع آوری شده است 1جدول  در مربوطهی و داده های ساختاردهد را نشان میبهینه سازی شده اند M19/def3-SVP تئوری

به سمت  Geاز  Eتغییر اتم و  M ثابت در نظر گرفتن اتم  در این ترکیبات با C→Eهمانطور که مشاهده می شود، طول پیوند 

Pb  در حال افزایش است. همچنین در حضور اتمE  یکسان و با تغییر اتمM طول پیوند ،C→E  را نشان نمی  مشهودی تغییر

 دهد.
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 [ 5→M(CO)4H2NHC→ E(E=Ge,Sn, Pb, M=Cr, Mo, W) ;[ساختار مولکولی کمپلکس هایشمایی از (: 2شکل )

 

E=Ge,Sn, Pb]5→M(CO)4H2NHC→ E) ;  ,هایدر کمپلکس )Å((: مقادیر طول پیوند محاسبه شده  بر حسب 1جدول )

M=Cr, Mo, W))]  در سطح تئوریM60/def2-SVP 

M Cr Mo W 

E Ge Sn Pb Ge Sn Pb Ge Sn Pb 

Bond lengths          

C-E3 31116 31397 31437 31116 31396 31436 31116 31399 31436 

E1-E3 31413 31165 21113 31415 31169 21117 31412 31162 21112 

E1-M 31415 31947 31731 31994 31124 31612 31919 31156 31637 

 

 Moو از  ، افزایش چشمگیری داشتهMoبه سمت  Crاز  M→Eطول پیوند  Mو تغییر اتم  Eهمچنین با ثابت نگه داشتن اتم 

 افزایش ناچیزی را نشان می دهد. Wبه سمت 

 تغييرات انرژي برهم کنش -3-0

 NHCدر ادامه ی مطالعات تئوری انجام شده بر روی این سری از کمپلکس ها مقادیر انرژی های برهم کنش بین قطعات 

با استفاده از روابط زیر مورد بررسی قرار به ترتیب ، 5M(CO)و  4H3NHCEبین قطعات  و همچنین 5M(CO) 4H3Eو

 گرفت:

𝛥𝐸𝑖𝑛𝑡(1) =𝐸[NHC→E3H4→M(CO)5]– (𝐸NHC +𝐸 E3H4M(CO)5) 

𝛥𝐸𝑖𝑛𝑡(3) =𝐸[NHC→E3RH4→M(CO)5]– (𝐸NHCE3H4+𝐸 M(CO)5) 
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 ،  NHC، 5M(CO) به ترتیب انرژی مربوط به قطعه های 5M(CO)4H3EEو  NHCE ،5M(CO)E، 4H3NHCEEکه در این روابط 

4H3NHCE 5 وM(CO)4H3E  1نتایج  .دنمی باشدر کمپلکس های مورد بررسیintE∆،  که بیانگر انرژی برهم کنش مربوط

یکسان  در کمپلکس های مورد بررسی مقادیر انرژی برهم کنش با   Mاتم نشان داد که در حضورمی باشد  C→Eبه پیوند 

 .را مشاهده نمایید( 3)جدول کاهش می یابد Pb به سمتGe از E اتم  تغییر

می توان از مدل واکنش پذیری  (∆E→C )1intEمربوط به پیوند  کنش محاسبه شدهانرژی برهم تغییرات برای توجیه روند

 .[6] شیمیایی اوربیتال مرزی استفاده کرد

کاهش و با  Pb به سمت Geاز  E و تغییر اتم Mاتم  در نظر گرفتنثابت نشان می دهد با  3در جدول  همانطور که نتایج 

در کمپلکس های  [5M(CO)3EH] اسید لویس LUMO، میزان سطح انرژی اوربیتال )∆1intE (میزان انرژی برهم کنش

 -1با انرژی برهم کنش [5Cr(Co)4H3GeNHC]به طوری کمپلکس  را نشان می دهد.   کاهشی، روند مورد بررسی

kcal.mol2/13-  بین قطعاتNHC   5[وCr(Co)4H3[Ge دارای پایدارترین سطح انرژی اوربیتال  LUMO  مربوط به

این درحالی است که نقش اسید لوییس را در این ترکیب بازی می کند دارا می باشد.  -5Cr(Co)4H3[Ge ev 94/4[ قطعه 

و  NHCبین قطعات  -kcal.mol 6/51-1 کنشی معادلکه دارای انرژی برهم [5Cr(CO)4H3PbNHC]کمپلکس که برای 

[5Cr(CO)4H3Pb ] سطح انرژی اوربیتالبوده که دارای ناپایدارترین LUMO  ev 12/4-   مربوط به قطعه

[5Cr(CO)4H3Pbکه نقش اسید لوییس در این کمپلکس را بازی می کند می باشد ] را مشاهده نمایید( 3)جدول. 

در این ترکیبات مورد بررسی قرارگرفت. نتایج نشان داد  ∆(M→E )2intE به پیوند طدر ادامه مقادیر انرژی برهم کنش مربو

مقادیر انرژی برهم کنش کاهش می  Pbبه سمت  Geاز  Eو تغییر اتم  Mکه در این مورد نیز با ثابت در نظر گرفتن اتم 

 .را مشاهده نمایید( 3)جدول یابد

   evبر حسب  5M(CO)4H2Eقطعه  LUMOو انرژی اربیتال   kcal mol-1   بر حسب  کنش محاسبه شده(:مقادیر انرژی برهم2جدول) 
 VPS-2/def60Mدر سطح تئوری  [5→M(CO)4H2NHC→ E[(M= Cr,Mo,W);(E=Ge,Sn, Pb) ;های در کمپلکس

M Cr Mo W 

E Ge Sn Pb Ge Sn Pb Ge Sn Pb 

∆Eint1 
-131216 -731116 -511161 -111413 -711254 -571136 -111195 -71161 -511315 

LUMO 
(E3H4M(CO)5) 

-4194 -4193 -4112 -4151 -4151 -4117 -4152 -4151 -4111 

∆Eint3 
-931665 -551975 -261927 -561111 -511711 -291666 -931151 -52151 -261716 
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 NB:آناليز  -3-3

 5M(CO)و همچنین بار قطعات  E ،(NHC)C ،Mبار طبیعی بر روی اتم های و همچنین  M→E و،  E→Cپیوند  های مرتبه

نشان داد که بار طبیعی روی آنالیز بار طبیعی بر روی اتم ها برای تمامی کمپلکس ها محاسبه شد. نتایج  5M(CO)4H3Eو 

، روند افزایشی چشمگیری را Snبه سمت  Geیکسان در کمپلکس های مورد مطالعه، از سمت  Mبا در نظر گرفتن اتم  E اتم 

نتایج نشان داد که همچنین را مشاهده نمایید(.  2را نشان می داد)جدول  کاهشیروند  Pbبه سمت Sn نشان داد و از سمت 

بوده و تغییر  Wو کمترین آن مربوط به کمپلکس های Crمربوط به کمپلکس های  Mبیشترین بار مشاهده شده بر روی اتم 

 5M(CO)4H3Eو  5M(CO) ایجاد می کند. همپچنین مقادیر بار روی قطعات Mزی را بر روی مقدار بار اتم ، تاثیر ناچیEاتم 

که این انتقالات  به این قطعات می باشد NHCو هم چنین  4H3NHCEنشان دهنده ی انتقال بار قابل توجهی از قطعات 

. همچنین میزان بحث و بررسی خواهد شدصورت می گیرد که در بخش بعدی به طور گسترده تر  و  σعموما از طریق پیوند 

 Snبه سمت  Ge، از Eیکسان و با تغییر اتم  Mدر حضور اتم   5M(CO)به قطعه ی  4H3NHCEبار انتقال یافته  از قطعه 

داده های  نتایج مربوط به  .(را مشاهده نمایید 2 کاهشی را  نشان می داد.)جدول روند Pbبه سمت  Snتغییر بسیار ناچیز و از 

در تمامی  جمع آوری شده است. نتایج نشان داد که  2نیز در جدول  E→M و C→E  پیوندهای  (WBI) ویبرگ پیوند مرتبه

 و C→E های ، مرتبه پیوند Pbبه سمت  Geاز   Eو تغییر اتم   Mبا ثابت در نظر گرفتن اتم بررسی مورد های کمپلکس

E→M ی پیوند مربوط به کمپلکس ژرمانیم و کمترین مقدار آن مربوط به کمپلکس یابد به طوری که بیشترین مرتبهکاهش می

مربوط  مقادیر ،Wبه سمت   Cr از Mو تغییر اتم  Eدیگر نتایج نشان داد که با ثابت در نظر گرفتن اتم  سویاز باشد. سرب می

را مشاهده  2روند کاهشی را نشان می هد)جدول  M⟶Eد تقریبا ثابت بوده و مقادیر مربوط به پیون E⟶C به مرتبه پیوند 

 نمایید(.

E=Ge,Sn, ]5→M(CO)4H2NHC→ E) ;های در کمپلکس NBOنتایج بدست آمده از آنالیز   (:3جدول )

Pb);(M=Cr,Mo,W)]  در سطح تئوریM60/def2-SVP 

M Cr Mo W 

E Ge Sn Pb Ge Sn Pb Ge Sn Pb 

WBI (C-E2) 76.0 76.7 76.0 7600 76.0 76.0 7600 76.0 76.7 

WBI (E0-M) 760.0 7607 76.. 7607 76.. 76.2 76.0 76.0 76.0 

NBO charges 

NPA (C) 760. 760. 7600 760. 760. 760. 7600 760. 760. 

NPA (E2) 76.0 7600 76.2 76.0 7607 76.7 76.0 76.0 7607 

NPA (E0) 760. 76.0 76.. 7600 76.0 76.0 7620 76.. 76.0 

NPA (M) -26.. -2600 -2600 -2607 -2607 -2620 -06.. -06.0 -06.0 

NPA (M(CO).) -76.0 -76.7 -76.. -7602 -7600 -76.. -76.. -76.. -76.. 

NPA  

[E2H0M(CO).]  

-760. -7602 -7607 -7600 -7602 -762. -760. -7602 -7620 
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انجام  M7./def2-SVPپذیرنده موجود در این کمپلکس ها، در سطح تئوری  -بررسی برهم کنش های دهنده در ادامه 

می باشد، که عمدتا 𝜎⟶ 𝜎* پذیرنده در این کمپلکس ها از نوع -پذیرفت. نتایج نشان داد که مهم ترین برهم کنش دهنده

به عنوان پذیرنده عمل می  M→E پیوند ،𝜎*و اوربیتال  𝜎به عنوان دهنده  ،C(CO)-Mو  M→Eپیوندهای  𝜎اوربیتال 

 را مشاهده نمایید(.  4)جدول کرد

E=Ge,Sn, ]5→M(CO)4H2NHC→ E) ;های پذیرنده بدست آمده در کمپلکس-های دهندهکنش(: برهم4جدول)

Pb);(M=Cr,Mo,W)]  در سطح تئوریVPS-2/def60Mآ 

Donor→Aceptor              Type  E2 ( kcal/mol) 

M→ Cr Mo W 

E→ Ge Sn Pb Ge Sn Pb Ge Sn Pb 

M0-E2→ M0-E2 σ→ σ* .602 0600 0620 .6.0 0602 - - - - 

M0-C0.→M0-E2 σ→ σ* .600 .62. .600 .6.. .60. .6.0 .62. .60. 06.. 

M0-C00→M0-E2 σ→ σ* 060. .600 .60. 07670 062. .6.0 0600 0600    .6.7 

M0-C0.→M0-E2 σ→ σ* 0060. 0760

0 

.6.0 060. .6.. 0620 006.0 07602 .600 

M0-C00→M0-E2 σ→ σ* 02620 .600 .620 076.0 07620 0600 00600 06.. .672 

E.-H0→E.-C27 σ→ σ* 06.0 .600 .600 060. .6.7 - 0600 .6.2 - 
  می باشد. kcal mol)-1(مقادیر انرژی بر حسب  آ

 EDAآناليز  -3-4

در کمپلکس های  M→Eماهیت پیوند  بررسی)آنالیز تجزیه پیوند( به منظور  EDAمحاسبات 

; (E=Ge,Sn, Pb);(M=Cr,Mo,W)]]5→M(CO)4H3NHC→E[  استفاده از روشباVPS-3/def19M -19BP

P//3/TZ2D 3نتایج نشان داد که داده های به دست آمده از . انجام شدintE∆  برای پیوندM→E با داده های  توافق خوبی، در

همچنین نتایج آنالیز  را مشاهده نمایید( 5و  3)جداول .دارا می باشد M19/def3-SVPبه دست آمده با استفاده از روش 

 ماهیت %26تا  24و بین  ∆ElestatEالکترواستاتیک پیوندی از نوع ماهیت  %51تا  51پیوندی نشان داد که، در این ترکیبات بین 

نتایج نشان داد که می باشد.  ∆isdE ربوط به انرژی پراکندگی یا م %9-13 همچنین ، و بوده  ∆orbE کووالانسی پیوندی از نوع 

 به سمت  Geاز  Eو تغییر اتم  Mدر این ترکیبات با ثابت در نظر گرفتن اتم  ∆lestateE الکترواستاتیکمقادیر مطلق انرژی 

Sn روند با روند تغییرات روند کاهشی داشته که اینintE∆  ارتباط مستقیم دارد. همچنین در ادامه با استفاده از این پیوندها

 به عنوان نمونه در کمپلکس  4H3NHCE  و 5Mo(CO)دانسیته تغییر شکل بین قطعات  NOCV-ETSآنالیز 

; (E=Ge,Sn, Pb)]]5→Mo(CO)4H3NHC→E[ جمع آوری شده است.   2مورد مطالعه قرار گرفت که نتایج در شکل

از طریق جفت الکترون  𝜎نشان دهنده ی تشکیل پیوند  ∆1ρمشاهده می گردد دانسیته تغییر شکل  2همانطور که در شکل 

نشان  ∆2ρو ∆3ρهمچنین مقادیر  .می باشد M⟶Eبه صورت   Mبه سمت اوربیتال خالی   Eهای غیر پیوندی روی اتم 

پای برگشتی مربوط به  ∆3ρمی باشد که داده های  4H3NHCEبه سمت  5M(CO)برگشتی از قطعه  -𝜋دهنده تشکیل پیوند 

صفحه را نمایش می دهد. اخل مربوط به پای برگشتی د ∆2ρعمود بر صفحه و 
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بین دو  [R=H,Br,Cl,F,CH]5→M(CO)4H2NHC→ E);(E=Ge,Sn, Pb) ;3(های در کمپلکس  EDA(: آنالیز 5جدول )
 آVPS-2/def60MP//2/TZ3D-60BPدر سطح تئوری  4H2NHCEو  5M(CO)قطعه 

M Cr Mo W 

E Ge Sn Pb Ge Sn Pb Ge Sn Pb 

ΔEint -91161 -55155 − -59171 -21194 -51119 -92111 -57119 -42112 

ΔEpauli 111151 115115 − 62156 59113 14127 111161 63124 91132 

ΔEelsta -62164 

(5414%) 

-19153 

(5211%) 

− -15169 

(5713%) 

-41111 

(5114%) 

-79112 

(5917%) 

-69122 

(5112%) 

-15111 

(5714%) 

-52171 

(5111%) 

ΔEorb -97125 

(2611%) 

-93126 

(2111%) 

− -53119 

(2417%) 

-25199 

(2714%) 

-47119 

(2411%) 

-59113 

2216%) 

-511146 

(2411%) 

-26113 

(2713%) 

ΔEDis -11113 

(915%) 

-11111 

(714%) 

− -13117 

(111%) 

-11196 

(1313%) 

-11142 

(115%) 

-13174 

(711%) 

-13195 

(115%) 

-13134 

(1117%) 

  می باشد. kcal mol)-1(مقادیر انرژی بر حسب  آ

 

 Mo 

E Ge Sn Pb 
∆ρ0 -006.. kcal/mol 

ν:760.000 

Counter: 76777. 

 

-2060. kcal/mol 

ν:76.0002 

Counter: 76777. 

 

-0.600 kcal/mol 

ν:760.2.0 

Counter:76777. 

 

∆ρ2 -06000 kcal/mol 

ν:76200.. 

Counter:76777. 

 

-060. kcal/mol 

ν:762007. 

Counter: 76777. 

 

-062. kcal/mol 

ν:7622077 

Counter:76777. 

 
∆ρ0 -0600 kcal/mol  

ν:7620700     

Counter:76777. 

 

- - 

 [R=H,Br,Cl,F,CH]; (E=Ge,Sn, Pb5→Mo(CO)4H2NHC→ E);(3(های در کمپلکس NOCV -EDAآنالیز  (:3شکل )

 VPS-2/def60P//M2/TZ3D-60BP در سطح تئوری 2NHCEHو  2EH5M(CO)  بین دو قطعه
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 نتیجه گیری-4

E=Ge, Sn, 5M(CO)→4H3E→[NHC) ;[های درکمپلکس M→Eو  E→Cساختار و  ماهیت پیوندهای در این پروژه 

Pb) در سطح تئوریM19/def3-SVP  پیوندهای  در برهمکنشانرژی نتایج نشان داد که  .مورد بررسی قرار گرفتC→E  

همچنین کاهش می یابد.  Pbبه سمت  Geاز   Eتغییر اتم و با یکسان  Mبرای کمپلکس های اخیر در حضور اتم  E→Mو 

، در کمپلکس های مورد بررسی یکسان Mدر نظر گرفتن اتم با  E  که بار طبیعی روی اتمنشان داد  NBOمحاسبات در ادامه 

. آنالیز می باشد کاهشیروند دارای  Pbبه سمت Sn د و از سمت ر، روند افزایشی چشمگیری را داSnبه سمت Ge از سمت 

انجام شد.  ADFافزار به منظور تعیین ماهیت پیوند های مورد بررسی در کمپلکس های اخیر توسط نرم (EDA)تفکیک انرژی 

های همکنشروند کاهشی داشته و همچنین سهم بر Snبه سمت  Geاز  ∆atlsteEنتایج نشان داد که مقادیر مطلق انرژی برای 

 های کوالانسی است.همکنشهای مورد مطالعه  بیشتر از برالکتروستاتیکی در پیوندهای ذکر شده در کمپلکس
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