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 ی شکلاکاسهسیکلی خصلت آروماتیکی برخی نانوساختارهای کربنی پلی بررسی

 زادهو فاطمه حاجی عادل رئیسی وانانی
 شیمی، دانشگاه کاشان، کاشان، ایران یفیزیک، دانشکدهگروه شیمی

  91/7/19تاریخ پذیرش:                   93/7/19تاریخ تصحيح:                  3/3/19تاریخ دریافت: 

 چکيده

 آلی و معدنی ترکیباتمیزان آروماتیسیته  برای سنجشدر بسیاری از مقالات ( NICSای )اخیر، شاخص جابجایی شیمیایی مستقل هسته یدههدو در 

 1وروننکای شکل کاسه هاینانوساختارهای مختلف آروماتیکی در حلقهآروماتیکی و ضدغیرخصلت آروماتیکی، در این پژوهش استفاده شده است. 

(12H24C ،)2کورانولن (10H20Cسومانن ،)3 (12H21C) 4سیرکیومتریندن و (12H36C )که زیرساخت( 60های فولرنC ،می باشند ) با استفاده از این شاخص

و محاسبات فرکانسی در همین سطح برای اطمینان از رسیدن  بهینه شدند B3LYP/6-311+G(d,p) نظریدر سطح ساختارها ابتدا  .بررسی شده است

 شاخص یپوشیدگی مغناطیسی به منظور محاسبههای تنسور تعیینسطح برای همین در  NMRمحاسبات  انجام شد. ،به ساختارهای صحیح مربوطه

ها برای بحث در و از آن انجام شدهای مختلف هر مولکول در سطح مولکول و یک آنگستروم بالا و پایین و برای حلقه zzNICSو  NICS آروماتیسیته

اد به طور کلی نتایج نشان دوق استفاده شد. مولکول ف خصوص آروماتیک، غیرآروماتیک یا ضدآروماتیک بودن موضعی و نیز خصلت آروماتیکی کلی چهار

های کورونن، برای مولکول zzNICSمیانگین  .باشدتر میمربوط به سطح مقعر نسبت به سطح محدب هر مولکول، منفی zzNICSیا  NICSمقادیر 

دهد کورونن و سومانن کاملاً د که نشان میمآدست به -72/0و  -13/14، -44/5، -75/21کورانولن، سومانن و سیرکیومتریندن به ترتیب مقادیر 

 باشد.تاحدودی آروماتیک و سیرکیومتریندن غیر آروماتیک میآروماتیک، کورانولن 

 سیکلیک، ترکیبات پلیساختار کربنیای، آروماتیسیته، نانوجابجایی شیمیایی مستقل هستههای فولرن، زیرساخت: کلیدی واژگان

 مقدمه -1

توجیه ساختار، پایداری و واکنش پذیری بنزن مفهوم برای این درابتدا  . برخوردار است اساسیآروماتیسیته در شیمی از اهمیت 

غیر  πقاعده هوکل برای الکترون های  آروماتیک جدید، کاربرد وسعه ترکیبات. با تو ساختارهای مشابه آن استفاده می شد

محدود شد و باعث گردید مفهوم سنتی آروماتیسیته  ،که آروماتیسیته را با مسطح بودن ترکیب مرتبط می دانستمستقر 

 توانش یوسیله به موضعی یآروماتیسیته. شود می ی5بررس یکپارچه و موضعی صورت دو به آروماتیسیته .[9-3] بازتعریف شود
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1 Coronene 
2 Corannulene 
3 Sumanene 
4 Circumtrindene 
5  
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 میدان دایجا در کروی مولکول توانش یوسیله به یکپارچه یآروماتیسیته و می شود تعریف دیامغناطیس میدان ایجاد در حلقه

از آنجایی که آروماتیسیته  .می گردد توصیف مولکول از خاص نقطه ای در محافظت جهت مولکول در سراسری دیامغناطیس

الکتریکی و یا ساختاری  های مختلف مغناطیسی،از شاخص، [4] گیری نیستتعریف دقیقی ندارد و به صورت تجربی قابل اندازه

ین گزینه تربنابراین مناسب رابطه را با آروماتیسیته دارند و تریند. خواص مغناطیسی نزدیکبرای ارزیابی آن استفاده می شو

 .[6و5] برای ارزیابی آن هستند

برای تعیین آروماتیسیته و و همکارانش  7توسط شلیر( NICS) 6ایشاخص جابجایی شیمیایی مستقل هسته 9116در سال 

 سطهاهای فلزات وکمپلکس،[94و93] حالت های گذار ،[91و99] ، کلاسترها[6-90] انواع ترکیبات حلقوی یضدآروماتیسیته

 افزارهایکه محاسبات آن آسان می باشد و نیز در انواع نرمبه دلیل فهم ساده و کارایی مناسب و این .... معرفی شد. و [97-95]

های بعد ایرادهای . هرچند در سال[91-10] گرفتمحاسباتی به سادگی قابل انجام است، به طور گسترده مورد استقبال قرار 

، ولی با توسعه و موشکافی آن توسط خود شلیر و [19-13] زیادی به آن گرفته شد و برخی محققین آن را زیر سؤال بردند

ه در قهمکارانش و سایر محققین هنوز هم به عنوان یکی از پرکاربردترین معیارها برای تعیین آروماتیکی و تعیین جریان حل

 در مرکز شده محاسبه الکترونی پوشیدگی مطلق مقدار به عنوان منفی NICS. مقدار [14] ترکیبات آلی و معدنی می باشد

 نظر در آروماتیک ضد را مثبت مقادیر با و آروماتیک را منفی NICS مقادیر با هایحلقه .شود تعریف می دیگر نقاط یا حلقه

این شاخص هم مانند شاخص های دیگر موجود در رشته های علوم و  د.باشنمی ppm واحد حسب بر  NICSمقادیر گیرند.می

لازرتی و همکارانش متذکر  .[16و15] که در مقالات گوناگون مورد بحث و بررسی قرار گرفته است معایبی دارد مهندسی مزایا و

گر موضعی آروماتیسیته یک توصیف توصیف معتبری از آروماتیسیته ارائه نمی دهد و صرفاً NICSشاخص  اند که عموماًشده

 NICS شاخص مزایایبرخی  در عین حال. [11و17] جریان را فراهم کند یاست که نمی تواند تصویر واضحی از دانسیته

یکپارچه  و موضعی آروماتیسیته ی بررسی ( برای1 نداردهای کالیبراسیون برای ارزیابی نیاز به مرجع و یا معادله( 9: ند ازعبارت

 .[15] ( با استفاده از برنامه های محاسباتی به سادگی قابل محاسبه است3. می رود کار به مولکول ها ی

تری از جریان حلقه و ی حلقه، معیار بسیار مناسبدر یک آنگستروم بالا یا پایین صفحه NICSمشخص شد مقدار  خیلی زود

 NICS( در مقایسه با zzNICS)تنسور پوشیدگی  zzی نتیجه آروماتیکی یا ضد آروماتیکی بودن می باشد. همچنین مؤلفهدر 

 .[11] نتایج بسیار بهتری را نشان می دهد

( که 12H36C( و سیرکیومتریندن )12H21C(، سومانن )10H20Cکورانولن )نانوساختارهای خصلت آروماتیکی در این پژوهش، 

( 12H24Cو کورونن )باشند میغیر مسطح مزدوج و  πدارای پیوندهای  ،مولکولو هر سه  هستند( 60Cهای فولرن )زیرساخت

 
6 Nucleus independent chemical shift 
7 Schleyer 
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 ساختار .دنگیر( مورد مطالعه قرار میبرای مقایسه آورده شده استمی باشد )مزدوج  πپیوندهای یک مولکول مسطح با که 

، سومانن در سال Lawtonو  Barthتوسط  9166آورده شده است. کورانولن در سال  9در شکل  هامولکولاین  یبهینه شده

توسط  9140و همکارانش و کورونن در سال  Scottتوسط  9116تریندن در سال مو همکارانش، سیرکیو Sakuraiتوسط  1003

Melvin  وNewman شاخص  در این پژوهش. [30-33] ندسنتز شدNICS  وzzNICS های ذکر شده در بالا که مولکول برای

ها از ود و این مولکولشمحاسبه می  ،فنآوری می باشندنانوو جزو واحدهای مورد استفاده در  های فولرن می باشندزیرساخت

 .گیرندنظر آروماتیکی مورد بررسی قرار می

 محاسباتانجام  هایروش -2

بهینه سازی  انجام شد. [35] 05و گوس ویو  [34] 03افزارهای گوسین محاسبات با استفاده از نرم ی در این پژوهش کلیه

های های روشاز زیرشاخه B3LYPروش  .صورت گرفت G(d)+311-6 یمجموعه پایه و B3LYPروش با استفاده از  هاساختار

[. 37و36است و محبوبیت زیادی دارد ]های اخیر در شیمی محاسباتی به وفور استفاده شدهتابعی دانسیته می باشد که در سال

 اشند،بدر روی نمودار سطح انرزی پتانسیل، مربوط به یک کمینه می ان از اینکه ساختارهای بهینه شدههمچنین برای اطمین

. این موضوع از روی عدم وجود فرکانس موهومی در فایل خروجی تأیید شد انجام روش و تابع پایههمان  بامحاسبات فرکانس 

به روش  NMR-1GIAOمحاسبات  ،NICS یبه منظور محاسبهپوشیدگی مغناطیسی  تنسوردست آوردن هبرای ب گردد.می

B3LYP  مجازی و  دادن اتمهر بار با قرار ،حلقه های آن انواع برای هرساختار، این محاسبات برای انجام شد.با همان تابع پایه

 مقادیر سپس  .انجام شدو نیز یک آنگستروم بالا و پایین آن و دقیقاً عمود بر همان صفحه ها در مرکز حلقه Bq با نماد 1خیالی

NICS(0) ،zzNICS(0) ،NICS(1) ،zzNICS(1) ،1)-NICS(  وzz1)-NICS(  محاسبه شد. نماد صفر برای وسط حلقه و در

مربوط به تنسور  zzعر( می باشند و اندیس به ترتیب برای بالا )سطح محدب( و پایین )سطح مق -9و  9همان صفحه و نمادهای 

zz روی هر اتم  .باشدپوشیدگی مغناطیسی میBq  مقدارNICS ی زیر محاسبه می شوداز رابطه: 

NICS = -σiso )9( 

تنسور  zzی برابر با منفی مؤلفه zzNICSو  تنسور پوشیدگی می باشد zzو  xx ،yyهای برابر با میانگین مؤلفه isoσو مقدار 

به دلیل وجود جریان دیامغناطیسی القایی حلقه است و نشان  ،NICSمنفی  . مقادیرباشدی مربوطه میپوشیدگی در نقطه

اشد ببه دلیل جریان پارامغناطیسی القایی حلقه می ،آن مثبت در حالی که مقادیر است، خصلت آروماتیکی در آن نقطه یدهنده

لازم  .[31] بودن حلقه است آروماتیکغیر و مقادیر صفر و نزدیک به صفر نشانگر آروماتیسیته استضدخصلت ی نشان دهنده و

 
8 Gauge-independent atomic orbital 
9 Ghost atom 
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ها زمانیکه حلقه در بالا و پایین حلقه Bqنیز تعیین دقیق محل قرار دادن اتم  تنسور پوشیدگی و zzبه ذکر است تعیین مؤلفه 

کار استفاده برای این Multiwfn 3.3.6در این پژوهش از نرم افزار  بر است.قرار ندارد کاری بسیار مشکل و زمان XYدر صفحه 

 .[31] شد

 ریگيجهبحث و نتي -3

ش ضلعی در ش یضلعی در مرکز و پنج حلقهپنج یبا یک حلقهای شکل کاسهسیکلیک آروماتیک پلیکورانولن یک هیدروکربن 

در  Bqبا قرار دادن شش اتم  NMRبنابراین محاسبات  .تفاوتی با هم ندارند ،ضلعیی ششاهحلقه. (9)شکل  اطراف آن است

و غیر سیکلیک _سومانن نیز یک هیدروکربن آروماتیک پلی اتم برای هرکدام( انجام شد. 3ها )ضلعیضلعی و یکی از شش-پنج

به صورت یک در میان در  پنج ضلعی یشش ضلعی و سه حلقه یشش ضلعی در مرکز و سه حلقه ییک حلقه کهاست مسطح 

ضلعی، بنابراین ضلعی پیرامونی و پنجضلعی وسط، ششمتفاوت در آن وجود دارد: شش یقرار دارد. سه نوع حلقه اطراف آن

فقط به هر یک از  .سیرکیومتریندن ساختاری مشابه سومانن داردول کمولشد.  انجام Bqاتم  1با قرار دادن  NMRمحاسبات 

نوع حلقه متفاوت  4 (. در این ساختار9باشد )شکل ضلعی چسبیده به هم متصل میی ششضلعی یک جفت حلقههای پنجحلقه

ضلعی پیرامونی. بنابراین در محاسبات ضلعی و ششضلعی وسط، پنجضلعی متصل به ششضلعی وسط، ششوجود دارد: شش

NMR، 91  اتمBq .لکول قبلی مسطح می باشد و برای مقایسه آورده شده درمولکول کورونن که برخلاف سه مو نیاز می باشد

لازم دارد تا  NMRی برای محاسبه Bqاتم  چهارنوع حلقه وجود دارد و سطح مقعر و محدب ندارد بنابراین تنها  دواست، فقط 

 خلاصه شده است. 9نتایج مربوط به این محاسبات در جدول اطلاعات لازم به دست آید.  یکلیه

ها اشاره شد این است که به سادگی در انواع برنامه های محاسباتی که قبلاً هم به آن NICSهای شاخص مهمترین برترییکی از 

ای دارای هتر و یا مولکولهای پیچیدهقابل محاسبه می باشد ولی ایرادهایی نیز به آن گرفته شده است از جمله اینکه در مولکول

های معدنی ممکن است نتایج حاصل از این شاخص با نتایج واقعی سازگاری خیلی خوب ولبرخی فلزات واسطه و یا برخی مولک

ه ها پیشنهاد کردند باستفاده از این شاخص را کاملاً توسعه دادند. از جمله آن ،های بعدنداشته باشد. شلیر و همکارانش در سال

حلقه و  σ، سهم پیوندهای πهای یند و سهم اربیتالهای مختلف تقسیم نماآن را به قسمت NICS(0)جای استفاده کلی از 

 xx, xy,..., zzهای و اربیتالهای درونی را جدا نمایند. و یا سهم حاصل از مؤلفه C–Hپیوندهای های ناشی از ی سهمبقیه

بسیاری از  دهد ونتایج بسیار بهتری نشان می zzπ(x)NICSو یا  zzNICS(x)تنسورهای پوشیدگی را جدا نمایند. تکیه بر 

 ایرادهای گرفته شده به این شاخص را برطرف می کند.
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 نگستروم بالاتر از مرکز حلقهآو یک  (NICS(0)) مرکز حلقه مربوط به  NICSمعیار درذکر این نکته ضروری است که 

(NICS(1))هایلکترونا جز، به π، هایالکترون σ که درمورد گذار می باشندنیز اثرNICS(1)   اثر  .تگذاری کمتر اساین اثر

اختلال بوجود می آورد. با توجه به این که  ،حلقه که معیار واقعی آروماتیسیته است π در روند ارزیابی جریان σ پیوند های

در سطوح مقعر به  Bq اتم های هرچندمی توان گفت پلی سیکلیک بررسی شده در این مقاله غیر مسطح هستند،  اتترکیب

ولی احاطه شدن  اثر می پذیرندσ سطح محدب از پیوند های Bq چهارچوب مولکول بیشتر از اتم هایدلیل احاطه شدن توسط 

یعنی سطح مقعر  می گردد.در سطح مقعر  πهای باعث افزایش سهم الکترونبه همان نسبت نیز توسط چهارچوب مولکول 

سهم  ینمتأسفانه تعگیرد. قرار می σترونهای ثیر الکأو هم تحت ت πهای نسبت به سطح محدب هم بیشتر تحت تأثیر الکترون

برای  90ADFافزار ای نیست. نرمسیکلیک غیرمسطح کار سادهبویژه در ترکیبات پلی، در دو سطح مقعر و محدب  σپیوند های

تا حدودی مشخص نماید ولی در ترکیبات غیرمسطح این  را در آروماتیسیته σو  πهای ترکیبات مسطح می تواند سهم الکترون

 99توسط استانگر استفاده از تصحیحاتی است که اخیراً  σیکی از راه های مناسب برای حذف اثرات پیوند هایکارایی را ندارد. 

ترکیبات های کوچک و نیز برای این مدل نیز گاهی در مورد حلقهولی . [99] است ارائه شده NICSSOM تحت عنوان

[. هرچند به دلیل عدم وجود فلزات واسطه در ترکیبات مورد مطالعه در این 40]  سیکلیک نتایج کاملاً غلط ارائه می نمایدپلی

های عاملی، نیاز به جدا کردن سهم پیونهای و عدم پیچیدگی این ترکیبات و نیز عدم وجود گروهها مولکولکار و متقارن بودن 

π ا چندان ضروری به نظر نمی رسد و با هبرای این مولکولzzNICS(x)  می توان قضاوت درستی در مورد آروماتیسیته این

 ترکیبات ارائه نمود.

گزارش نیز را  )1-NICS(zzو  )0NICS(، zz)1NICS(zzمقدار  )NICS-(1و  NICS(0) ،NICS(1)علاوه بر مقدار  9در جدول 

 ایم. کرده

توسط خود شلیر و همکارانش پیشنهاد شد. در این روش به جای  σهای الکترون ساده و عملی برای حذف سهمیک روش 

-)NICS)یا پایین مرکز حلقه  (NICS(1))، مقدار آن در یک آنگستروم بالا (NICS(0))حلقه  در مرکز NICSاستفاده از مقدار 

بسیار ناچیز درحالیکه سهم  σهای زیرا در این نقاط دانسیته الکترونی مربوط به الکترونهای اربیتال شودمی محاسبه  ((1

های جریان حلقه نشان با رسم منحنی 91ی مقدار خود می باشد. این موضوع را لازرتی و فاولربیشینه πهای های اربیتالالکترون

 گزارش شده است. ZZNICS)-(1و  ZZNICS(1)مقادیر  9اند. به همین دلیل در جدول داده

 

 
10 Amsterdam Density Functional 
11 Stanger 
12 Fowler 
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در وسط، یک آنگستروم بالا و پایین  )NICS-(zz1و  )NICS(0) ،zzNICS(0) ،)1NICS( ،zz)1NICS(، 1)-NICSمقادیر  :1جدول 
 های کورونن، کورانولن، سومانن و سیرکیومتریندین.های مختلف مولکولحلقه

 NICS(-1) NICS(0) NICS(1) NICSZZ(-1) NICSZZ(0) NICSZZ(1) حلقه مولکول

 کورونن
 7.95- 16.84 7.95- 4.24- 0.22- 4.24- شش ضلعی مرکزی

 31.17- 13.30- 31.17- 11.86- 9.50- 11.86- شش ضلعی پیرامونی

 کورانولن
 9.84 51.24 10.98 2.89 8.35 4.03- پنج ضلعی

 15.37- 1.90- 24.00- 5.48- 6.43- 12.84- شش ضلعی

 سومانن

ضلعی مرکزیشش   -10.37 -2.43 -0.30 -11.01 14.24 -0.77 

 18.23- 9.75- 28.88- 6.59- 9.16- 13.55- شش ضلعی پیرامونی

 6.45 34.36 3.19 1.71 2.76 5.55- پنج ضلعی

 سیرکیومتریندن

 1.39 16.46 9.72- 0.89 2.86- 15.46- شش ضلعی مرکزی

 12.94 50.20 14.22 4.50 6.97 7.96- پنج ضلعی

 4.92- 5.73 17.62- 1.70- 6.43- 15.70- شش ضلعی

 12.95- 0.62- 21.46- 4.57- 6.99- 14.02- شش ضلعی پیرامونی
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 )ب(

 

 )الف(

 

 )ت(

 

 )پ(

 )ب( کورانولن، )پ( سومانن و )ت( سیرکیومتریندن.)مسطح( و سه مولکول غیرمسطح  ی: )الف( کوروننساختار بهینه شده :1شکل 

 مربوط به سطح مقعر هر مولکول zzNICSیا  NICSدهد به طور کلی مقادیر نشان می 9نتایج موجود در جدول  اجمالی بهنگاه 

ی، سطح داخلی نسبت به سطح بیرونی القایی بیشتر مربوط به باشد که به جریان حلقهتر می، منفینسبت به سطح محدب

ضلعی های ششهای جدول نشان می دهد حلقهدر مولکول مسطح کورونن، داده دارد.مربوط است که با انتظار ما کاملاً همخوانی 

 zzNICSآروماتیک و یا حتی با توجه به ضلعی وسط تا حدودی غیری ششپیرامونی کاملاً خصلت آروماتیکی دارند ولی حلقه

های آروماتیک و حلقهضلعی کاملاً ضدپنجی نشان می دهد در مولکول کورانولن، حلقه zzNICSمقادیر  آروماتیک می باشد.ضد
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ناری های کضلعیی دیامغناطیسی القایی خوبی در ششضلعی کاملاً آروماتیک می باشند که می توان گفت جریان حلقهشش

 .شودجریان پارامغناطیسی القایی حلقه ایجاد میضلعی وسط برقرار است ولی در پنج

های پیرامونی حدودی خصلت غیر آروماتیکی، شش ضلعینشان می دهد شش ضلعی وسط تا zzNICSدر مولکول سومانن نتایج 

 9 های جدولدر مولکول سیرکیومتریندن دادهباشند. آروماتیکی میها دارای خصلت ضدضلعیدارای خصلت آروماتیکی و پنج

ی مرکزهای متصل به حلقهضلعی، ششها ضد آروماتیکضلعیآروماتیک، پنجحدودی غیرضلعی مرکزی تانشان می دهد شش

 باشند.های پیرامونی بسیار آروماتیک میضلعیکمی آروماتیک و شش

وع جریان روی موض سیکلیگروه دیگری از محققین نظیر لازرتی و همکارانش برای بحث سنجش آروماتیسیته در ترکیبات پلی

رد مطالعه به سیکلی موهای ترکیبات پلیهای الکترونی در حلقهجریانبرای اینکه بینش کلی از ها در حلقه تأکید دارند. الکترون

وجود یک ارتباط منطقی این ترکیبات آورده شده است.  93نمودارهای پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی 1دست آوریم، در شکل 

های آروماتیکی را در حلقهضدبه خوبی خصلت آروماتیکی و  NICSنشان می دهد شاخص  9های جدول ها و دادهبین این نمودار

 مختلف این ترکیبات نشان می دهد.

ا وجود هضلعیالکترونی بیشتری نسبت به پنج یحلقه جریان های شش ضلعینشان می دهد برای کورانولن در حلقه 1شکل 

ضلعی برای پنج 11/90و  14/1نیز این موضوع را کاملاً تأیید می نماید. به اعداد  ZZNICS)-(1و  ZZNICS(1)دارد که مقادیر 

. (ی ضدآروماتیک بودن می باشدمقادیر منفی نشانه آروماتیک و مثبت نشانه)ها دقت شود. ضلعیبرای شش -00/14و  -37/95و 

 ی الکترونی بزرگتری را نشان می دهد.برای سطح مقعر نسبت به محدب عدد منفی بزرگتر، دانسیته و جریان حلقه

های پیرامونی نسبت به ضلعیششبه دلیل داشتن جریان حلقه بیشتر، انتظار می رود  1توجه به شکل با  ،سوماننمولکول در 

مقادیر به دست آمده برای  9خصلت آروماتیکی بیشتری را نشان دهند. با دقت در جدول  ،ضلعی میانیها و ششضلعیپنج

(1)ZZNICS  1و)-(ZZNICS .در تمام برای مولکول مسطح سومانن نشان می دهد  1شکل  این موضوع را کاملاً تأیید می نماید

ای هضلعی پیرامونی این جریان بیشتر است که این موضوع با دادههای ششولی در حلقه .جریان حلقه وجود دارد ،هاضلعیشش

 نیز همخوانی کامل دارد. همین ارتباط برای مولکول سیرکیومتریندن نیز مشاهده می گردد. 1جدول 

  

 
13 Molecular electrostatic potential 



 9316 پایيز 44، شماره همدوازدسال                                                                          ي شيمي کاربردي                    پژوهش -مجله علمي

997 

 

 

 

 )الف(
 

 )ب(

 

 )پ(

 

 )ت(

 نمودارهای پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی برای الف( سومانن، ب( کورانولن، پ( کورونن و ت( سیرکیومتریندن. :2شکل 

را معیاری  zzNICSگیری از مقادیر میانگینبحث فوق تا حدودی وضعیت آروماتیکی موضعی روی هر حلقه را نشان می دهد. اگر 

و  zzNICS(1)،zz NICS(0)به مقادیر توجه را با  zzNICSو میانگین ها در نظر بگیریم آروماتیکی کلی مولکولبرای سنجش 

zz1)-NICS( تریندن به ترتیب مقادیرمهای کورونن، کورانولن، سومانن و سیرکیودست آورده و مقایسه کنیم برای مولکولبه 
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دهد کورونن و سومانن کاملاً آروماتیک، کورانولن تاحدودی که نشان می آیددست میبه -51/0و  -93/96، -46/7، -57/19

 باشد. آروماتیک و سیرکیومتریندن غیر آروماتیک می

 ریگيجهنتي -4

سی متریندن محاسبات بهینه سازی، فرکانوسیکلیک کورونن، کورانولن، سومانن و سیرکیدر این پژوهش برای چهار ترکیب پلی

و  NICSانجام شد و با استفاده از تنسورهای پوشیدگی مغناطیسی، مقادیر  /G(d)-6B3LYP+311 در سطح نظری NMRو 

zzNICS ها محاسبه شد و از این نتایج به عنوان یک معیار برای سنجش آروماتیکی، های مختلف این مولکولدر محل

 :دهدنشان میموارد زیر را  این پژوهش کلی و موضعی استفاده شد. غیرآروماتیکی و ضدآروماتیکی

باشد که به میاز سطح محدب تر مربوط به سطح مقعر هر مولکول، منفی zzNICSیا  NICSبه طور کلی مقادیر  .9

 ی القایی بیشتر مربوط به سطح داخلی نسبت به سطح بیرونی، مربوط است.جریان حلقه

ضلعی پیرامونی کاملاً خصلت آروماتیکی دارند ولی های ششها نشان می دهد حلقهدر مولکول مسطح کورونن، داده .1

 آروماتیک می باشد.ضدآروماتیک و یا ضلعی وسط تا حدودی غیری ششحلقه

ضلعی کاملاً آروماتیک می باشند که می های ششآروماتیک و حلقهضلعی کاملاً ضدی پنجدر مولکول کورانولن، حلقه .3

سط ضلعی وهای کناری برقرار است ولی در پنجضلعیالقایی خوبی در ششی دیامغناطیسی توان گفت جریان حلقه

 شود.جریان پارامغناطیسی القایی حلقه ایجاد می

های پیرامونی دارای خصلت حدودی خصلت غیر آروماتیکی، شش ضلعیدر مولکول سومانن شش ضلعی وسط تا .4

 باشند.آروماتیکی میها دارای خصلت ضدضلعیآروماتیکی و پنج

های یضلعها ضد آروماتیک، ششضلعیآروماتیک، پنجحدودی غیرضلعی مرکزی تادر مولکول سیرکیومتریندن شش .5

 باشند.های پیرامونی بسیار آروماتیک میضلعیمرکزی کمی آروماتیک و ششمتصل به حلقه

، -57/19 برابرهای کورونن، کورانولن، سومانن و سیرکیومتریندن به ترتیب برای مولکول  zzNICSمیانگین مقادیر  .6

دهد کورونن و سومانن کاملاً آروماتیک، کورانولن تاحدودی آروماتیک د که نشان میباشمی -51/0و  -93/96، -46/7

 باشد.و سیرکیومتریندن غیر آروماتیک می
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 ر و تشکرتقدي -5

برای انجام این ( 3/463577های مالی معاونت پژوهشی و فناوری دانشگاه کاشان )پژوهانه شماره نویسندگان مقاله از حمایت
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