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 سینامالدهید -ترانساثرات حلال: مطالعات نظریه تابعی دانسیته 

  2زهره رحیمی اهرو  ،1لیلی رحیمی اهر
 گروه شیمی، دانشگاه آزاد اسلامی واحد اهر، اهر، ایران 1
 گروه مهندسی شیمی، دانشگاه اصفهان، اصفهان، ایران 2

 

51/21/94تاریخ پذیرش:            - یخ تصحيح:تار              41/09/94تاریخ دریافت:    

 چکيده

پذیری، پارامترهای ساختاری، جرم مولکولی، سختی، پتانسیل شیمیایی و شاخص ، قطبشHOMO-LUMOدر این تحقیق، گاف انرژی 

ت های اتانول، استون و دی کلرومتان محاسبه شده است. محاسباسینامالدهید یکی از مواد موثره دارچین در فاز گازی و در حلال -ترانسالکتروندوستی 

مطابق بر روی ترکیب انجام شده است.  DGDZVPو  311G+(d,p)-6های و با مجموعه پایه B3LYPبا استفاده از نظریه تابعی دانسیته با روش 

پذیری، نرمی، و سختی در فاز گازی بیشترین مقدار و در حلال اتانول کمترین مقدار، قطبش HOMO–LUMOگاف انرژی محاسبات انجام شده 

 طبی، الکتروندوستی در حلال اتانول بیشترین مقدار و در فاز گازی کمترین مقدار و پتانسیل شیمیایی ترکیب در حلال دی کلرومتان بیشترینممان دو ق

 مقدار و در فاز گازی کمترین مقدار است.

 DFTسینامالدهید،  -ترانس، HOMO–LUMOانرژی  گاف اثرات حلال، :واژگان کلیدی

 مقدمه -1

حاوی  دارچین .[1] استو هند سریلانکا  بومیاین درخت متر است.  15الی  10یشه سبز کوچک با ارتفاع درخت هم ،دارچین

 سینامالدئید،-ترانس دار مانندروغن اسانس. سینامات است و سینامالدئید اسید، سینامیک صمغی، ترکیبات دار،روغن اسانس

 و تونگ توسط استات سینامیل و نرولیدول -E ،کاریوفیلن - ،اوژنول ،بورنیل استات - L،برنئول -L اکسید، کاریوفیلن

 [. دارچین2و  1]  ستا توجن -α و کوببن -α ،ترپینئول -α دیگر ترپینولین، ترکیبات از برخی. است شده گزارش همکاران

 سینامالدهید حاوی بوده و [9و  8] باکتری ضد و [7و  6] سرطان ضد [،5و  4] اکسیدان [، آنتی3] التهابی خواص ضد دارای

 و دهدمی تشکیل سینامالدهید را اسانس فرار %75 اسانس فرار دارد و تقریبا %0/1 -5/0است که  اصلی ترکیب عنوان به

 در این مطالعه سینامالدهید به عنوان هدف انتخاب شده است.[. 11و  10است ]آن  کتریاییبا خاصیت آنتی مسئول

 مواد در سینامالدهید. [12] دارچین را دارد قوی و بوی است دارچین روغن اصلی دهنده سینامالدهید از مواد تشکیل

. شودمی استفاده هالوسیون ها وکرم کننده، پاک مواد صابون، آرایشی، لوازم عطر، محصولات پزشکی نوشیدنی، غذایی،

 

 
 .استادیار شیمی معدنی، دانشگاه آزاد اسلامی واحد اهر، اهر، ایرانلونویسنده مسئو :                                   ahar.ac.ir-har@iaua-rahimi-L 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A7%D8%B1%DB%8C%D9%88%D9%81%DB%8C%D9%84%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A7%D8%B1%DB%8C%D9%88%D9%81%DB%8C%D9%84%D9%86
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-می استفاده نیز قارچ ضد حشرات و عامل جاذب حیوانات، دافع مواد آبکاری، در فرآیندهای کنندهروشن عنوان به سینامالدهید

 .[13شود ]

ذیری، پساختار مولکولی، انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی، قطبشبهینه سازی  ات مربوط بههدف از این تحقیق محاسب

(، سختی کل، نرمی و LUMO-HOMO، گاف انرژی )اختلاف HOMOE ،LUMOEها، جرم مولکولی، بار الکتریکی اتم

یکی از مواد به عنوان سینامالدهید  -ترانسهای اتانول، استون و دی کلرومتان ترکیب الکتروندوستی در فاز گازی و در حلال

-و با مجموعه پایه DFT/B3LYPهای مطالعه شده است. محاسبات با روش لموثره دارچین و مقایسه فاز گازی ترکیب با حلا

انجام شده است. ساختار های مختلف برای اولین بار در فاز گازی و مقایسه آن در حلال DGDZVPو  311G+(d,p)-6های 

با روش پراش  و DFT/B3LYP/6-31G** ،DFT/MP2/cc-pVTZ سینامالدهید در فاز گازی با محاسبات -مولکولی ترانس

 .[12الکترونی توسط ایگاوا و همکاران مطالعه شده است ]

 جزئیات محاسبات -2

 و DGDZVPهای [ و با مجموعه پایه17-15] DFT/B3LYP[، با روش 14] 09Wمحاسبات توسط نرم افزار گوسین 

6-311G+(d,p) .انجام شده است 

 نتايج و بحث -3

  DFT و محاسبات ساختار مولکولي -3-1

تعلق دارند. ساختار مولکولی  sCای سینامالدهید مسطح بوده و به گروه نقطه -ترانسدهد ساختار ت نشان میمحاسبا

 DFT سازی با استفاده از( و پارامترهای هندسی بهینه1در )شکل  DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) استفاده از با بهینه شده

( نشان داده شده 1در )جدول DGDZVPو  311G+(d,p)-6های و با مجموعه پایه B3LYP)نظریه تابعی دانسیته( با روش 

 است. 

 
 DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) از با استفادهسینامالدهید  -ترانسساختار مولکولی بهینه شده   -1شکل
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 DGDZVPو  311G+(d,p)-6های و با مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش سینامالدهید  -ترانسسازی پارامترهای هندسی بهینه .1جدول

 (Am)و زاویه پیوند  (Rn)مقادیرطول پیوند 

 DFT/B3LYP/DGDZVP DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) روش و مجموعه پایه 
GEDa 

[12] 

 استون دی کلرومتان
 

 استون دی کلرومتان فاز گاز اتانول
 

 اتانول
 

 (Å) طول پیوند فاز گاز

1.225 1.232           1.233           1.233          1.224          1.223         1.224       1.224         1.214          R(1,2)                   R1 

1.473 1.460        1.459           1.459          1.467         1.455         1.454          1.454          1.463          R(2,3)                   R2 
 1.109          1.109       1.109         1.113          1.108         1.108         1.108         1.112          R(2,11)                  R3     

1.348 1.356          1.357        1.357         1.353          1.350          1.351        1.351         1.347           R(3,4)                   R4     
 1.087          1.087        1.087          1.088          1.085          1.085        1.085          1.085          R(3,12)                  R5     

1.470 1.463          1.463           1.463           1.465           1.459          1.459          1.459          1.462         R(4,5)                   R6     
 1.091           1.091        1.091         1.092         1.089           1.089          1.089         1.090          R(4,13)                  R7     

1.408 1.413          1.413         1.413         1.411          1.408         1.408           1.408           1.407         R(5,6)                   R8     

1.406 1.411          1.411         1.411         1.410          1.406          1.407          1.407         1.405           R(5,10)                  R9     

1.390 1.394          1.394        1.394         1.393          1.389         1.389         1.389         1.388          R(6,7)                   R10    
 1.086          1.086          1.086          1.086        1.083         1.083          1.083         1.083          R(6,14)                  R11    

1.398 1.403          1.404         1.404        1.402          1.398           1.398          1.398          1.397          R(7,8)                   R12    
 1.087          1.087          1.087         1.087          1.084         1.084        1.084         1.084           R(7,15)                  R13    

1.395 1.399          1.400       1.400       1.398         1.394           1.394         1.394         1.393          R(8,9)                   R14    
 1.087           1.087           1.087         1.087          1.084         1.084       1.084       1.084           R(8,16)                     R15    

1.392 1.397         1.397        1.397          1.396         1.392         1.392         1.392        1.391          R(9,10)                  R16    
 1.087          1.087        1.087         1.087          1.084          1.084        1.084          1.084          R(9,17)                  R17    
 1.088         1.088        1.088         1.088          1.085         1.085          1.085   1.085          R(10,18)                       R18    

 (◦) زاویه پیوند         

126.6 124.482          124.482          124.482        124.410         124.694          124.695         124.695          124.603          A(1,2,3)               A1     
  20.102          120.064          120.059          120.525          120.110          120.072        120.066          120.532          A(1,2,11)              A2     
 115.416  115.454           115.459          115.064         115.196         115.233          115.238          114.864         A(3,2,11)              A3     

115.3 120.289         120.231          120.222          120.723         120.192         120.131         120.123          120.638           A(2,3,4)               A4     
 116.742 116.808        116.818          116.174 116.839          116.910          116.920          116.243          A(2,3,12)              A5     
 122.969 122.961          122.960         123.103           122.970         122.958          122.957          123.119          A(4,3,12)              A6     

128.3 127.943           127.922        127.919           128.144          128.024         128.001          127.998          128.214         A(3,4,5)               A7     
 117.016          117.029         117.031           116.871 117.087          117.098          117.100        116.954          A(3,4,13)              A8     
 115.041 115.049          115.05            114.985 114.890        114.900          114.902          114.832          A(5,4,13)              A9     

122.0 123.006 123.014          23.016        122.977          122.976           122.981          122.982          122.942          A(4,5,6)               A10    
 118.533         118.507         118.504         118.728          118.579          118.555          118.552           118.780          A(4,5,10)              A11    

118.6 118.461 118.478          118.481         118.294         118.445          118.463         118.466          118.277          A(6,5,10)              A12    

121.0 120.539 120.528           120.526         120.646        120.549         120.538         120.537          120.658          A(5,6,7)               A13    
 120.210        120.232          120.234         120.042 120.128          120.146         120.148          119.969          A(5,6,14)              A14    
 119.251 119.240          119.239          119.312        119.323          119.316          119.315          119.372          A(7,6,14)              A15    

118.7 120.332 120.329         120.328          120.359           120.307          120.303         120.302          120.334         A(6,7,8)               A16    
 119.764 119.766          119.766          119.751          119.740        119.742         119.743          119.722           A(6,7,15)              A17    
 119.904          119.906         119.906          119.890 119.953         119.955         119.955          119.944          A(8,7,15)              A18    

122.1 119.804 119.814          119.815          119.704         119.855          119.865          119.867          119.753          A(7,8,9)               A19    
 120.044 120.039           120.038          120.095 120.015          120.010          120.010         120.068          A(7,8,16)              A20    
 120.153 120.148          120.147         120.201 120.13           120.124          120.124        120.179          A(9,8,16)              A21    

118.3 119.918      119.918        119.918           119.93           119.906          119.906         119.907 119.920         A(8,9,10)                      A22    
 120.162 120.164          120.165        120.149 120.182          120.184         120.184          120.175          A(8,9,17)              A23    
 119.921 119.918         119.917          119.922 119.911         119.909         119.909          119.905          A(10,9,17)             A24    

121.4 120.947 120.934         120.932           121.066          120.938          120.924         120.922          121.058          A(5,10,9)              A25    
 119.348          119.352          119.352          119.293         119.235        119.238         119.238          119.188         A(5,10,18)             A26    

 119.705          119.714          119.716        119.641         119.828 119.839 119.841 119.755          A(9,10,18)             A27    

a: Gas Electron Diffraction 
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دهد مقادیر محاسبه شده طول پیوند نشان می[. 18است ] ( آنگستروم399/1 ± 001/0) در حلقه بنزن C-Cطول پیوند 

 406/1تا  آنگستروم 391/1از  DFT/B3LYP/6-311G+(d,p)در حلقه آروماتیک در فاز گازی با استفاده از  C-Cطول پیوند 

این محدوده طول پیوند است که آنگستروم  411/1تا آنگستروم  393/1از  DFT/B3LYP/DGDZVPو با استفاده از  آنگستروم

 005/0) نزندر حلقه ب C-Hطول پیوند  تواند باشد.میهای مولکول های نامستقر بین حلقه بنزن با دیگر قسمتeوجود به علت 

-DFT/B3LYP/6در فاز گازی در حلقه آروماتیک با استفاده از  C-Hطول پیوند [ است. 18] آنگستروم (101/1 ±

311G+(d,p)  و با استفاده از  آنگستروم 085/1تا  آنگستروم 083/1ازDFT/B3LYP/ DGDZVP  تا آنگستروم  086/1از

 است. آنگستروم  088/1

و  311G+(d,p)-6های های مطالعه شده با مجموعه پایهشده در فاز گازی و در حلالجرم مولکولی ترکیب محاسبه 

DGDZVP ،05751/132 (amu) .است 

( آورده شده است. طبق محاسبات 2سینامالدهید در )جدول -ترانسپذیری انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش

( 2ترین مقدار و در فاز گازی کمترین مقدار است. مطابق )جدولپذیری در حلال اتانول بیشانجام شده ممان دوقطبی و قطبش

  (Ethanol > Acetone > Dichloromethane > Gas). کندپذیری به این ترتیب تغییر میتغییرات ممان دوقطبی و قطبش

واند به عنوان تدهد و به عنوان یک بردار در سه بعد است. بنابراین، میممان دو قطبی توزیع بار مولکول را نشان می

توصیفگر جهت شرح حرکت باری در سراسر مولکول استفاده شود. جهت بردار ممان دو قطبی در مولکول بستگی به مراکز 

 [. 19] بارهای مثبت و منفی دارد

 DGDZVPو  311G+(d,p)-6های و با مجموعه پایه DFT/B3LYPپذیری با روش انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش .2جدول

 LUMO و HOMOاوربيتالهاي مولکولي  -3-2

پارامترهای بسیار مهمی در شیمی کوانتوم هستند  ترین اوربیتال مولکولی خالیبالاترین اوربیتال مولکولی پر شده و پایین

های اصلی هستند که در ترین اوربیتال مولکولی خالی هر دو اوربیتال[. بالاترین اوربیتال مولکولی پر شده و پایین21و  20]

DFT/B3LYP/DGDZVP DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) و  روش

 مجموعه پایه
 فاز گاز و حلال فاز گاز اتانول استون دی کلرومتان فاز گاز اتانول استون دی کلرومتان

-423.0257 -423.0267 -423.0269 -423.0170 -423.1013 -423.1023 -423.1024 -423.0929 E(RB3LYP) 

(a.u.) 

 ممان دوقطبی 4.9175 6.5574 6.5338 6.3673 4.8974 6.4107 6.3896 6.2400
(Debye) 

پذیریقطبش 122.0643 169.0781 168.2825 162.8160 112.2196 153.6921 153.0152 148.3256  

(a.u.) 



 1395 پایيز 40، شماره یازدهمسال                                              پژوهشي شيمي کاربردي                                                     -مجله علمي

27 

 

پذیرفتن نشان دهنده توانایی  LUMOنشان دهنده توانایی دادن الکترون و  HOMO [.22پایداری شیمیایی سهیم هستند ]

  [.23الکترون است ]

کمتر  LUMO انرژی که حالی در ها،الکتروفیل با واکنش در پذیرترواکنش مولکول به مربوط بالاتر HOMO انرژی

پذیری ترکیب ترتیب واکنش HOMOبا توجه به مقادیر  [.24است ] ضروری هادوست هسته با مولکولی هایمربوط به واکنش

ها، پذیری ترکیب سینامالدهید با هسته دوستترتیب واکنش LUMOها و با توجه به مقادیر لکتروفیلسینامالدهید با ا -ترانس

 است. (Ethanol > Acetone > Dichloromethane > Gas)های مطالعه شده به این ترتیب در فاز گازی و در حلال

کمک   LUMOو HOMOرژی بین افزایش گاف ان شود.گاف انرژی نامیده می  LUMOو  HOMOاختلاف انرژی بین

رساند. ، پایداری بالا را میLUMOو  HOMOاختلاف زیاد  [.19کند که  مواد از لحاظ شیمیایی مولکول سختی شوند ]می

مقدار در فاز گازی  .[25های شیمیایی است ]پذیری پایین در واکنشپایداری بالای یک مولکول به مفهوم واکنش

هارتری و مقدار گاف انرژی محاسبه  -09034/0و   -LUMO 09244/0و  هارتری -25281/0و  -HOMO  25573/0انرژی

 DGDZVPو  311G+(d,p)-6های به ترتیب با مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش  هارتری 16247/0و  16329/0

 < Gas > Dichloromethane > Acetone)به ترتیب،  ترکیبمحاسبه شده است. مطابق جدول میزان گاف انرژی 

Ethanol) سینامالدهید مربوط به حلال اتانول و بیشترین مقدار  -کند. کمترین مقدار گاف انرژی ترکیب ترانستغییر می

 ( آورده شده است.3مربوط به فاز گازی است و در )جدول 

 هارتری بر حسب واحدسینامالدهید  -ترانسمربوط به و گاف انرژی  HOMO، LUMOمقادیر انرژی اوربیتالهای  .3جدول 

روش و مجموعه 

 پایه

DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) DFT/B3LYP/DGDZVP 

 دی کلرومتان استون اتانول فاز گاز دی کلرومتان استون اتانول فاز گاز فاز گاز و حلال

HOMO -0.25573 -0.25284 -0.25285 -0.25295 -0.25281 -0.25060 -0.25060 -0.25063 

LUMO -0.09244   -0.09367 -0.09363 -0.09336   -0.09034 -0.09194   -0.09190   -0.09159 

 0.15904 0.1587 0.15866 0.16247 0.15959 0.15922 0.15917 0.16329 گاف انرژی 

 

 سختي کل، پتانسيل شيميایي، الکتروندوستي و نرمي کل -3-3

و  [η=(I-A)/2]توسط [ 26] کل سختی. شد گیریاندازه[ 26] پیرسون و پار توسط 1983 سال در سختی مفهوم

 )نرمی کل( Sشود. ، الکترون خواهی( تعیین میA، پتانسیل یونیزاسیون و I) [μ=-(I+A)/2]توسط [ 25] شیمیایی پتانسیل

آید. مطابق تئوری اوربیتال بدست می 2η]2[ω=μ/با رابطه [ 28]( ωو شاخص الکتروندوستی ) [S=1/2η]توسط  [27]

   مطابق روابط زیر است.  است و با تقریب کمی با تئوری کوپمن =LUMOE-Aو  =HOMOE-I[ 29]مولکولی 
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  2HOMOE-LUMO)/2 ;η= (ELUMO+EHOMOμ=(E/(            1معادله 

 که تواند نشان دهدمی ،HOMO-LUMO گاف انرژی. است شیمیایی پایداری نشان دهنده مولکول یک شیمیایی سختی

 شناخته نرم عنوان به های با گاف انرژی کممولکول و سخت عنوان ای با گاف انرژی بالا بههمولکول. است نرم یا سخت مولکول

برانگیخته  به کمی انرژی به نیاز که آنها این دلیل به های سخت هستندمولکول پذیرتر ازقطبش نرم هایمولکول. است شده

( و مقادیر نرمی )جدول 3مقادیر گاف انرژی )جدول  پذیری وبرای قطبش (2جدول )مقادیر بدست آمده از  ،[30]شدن دارند 

 ( تایید کننده این مطلب است.4

ترتیب  HOMO( و از مقادیر 4[ و مقادیر بدست آمده برای نرمی )جدول 31است ] پذیریواکنش از گیریاندازه نرمی،

سینامالدهید  -ترانسپذیری ترکیب شترتیب واکن LUMOها و مقادیر سینامالدهید با الکتروفیل -ترانسپذیری ترکیب واکنش

دهد که نرمی بیشتر نشان نشان می (Ethanol > Acetone > Dichloromethane > Gas)( 3ها )جدول با هسته دوست

 پذیری بیشتر ترکیب است.دهنده واکنش

الکتروندوستی کل  شاخص .[32] است الکترون تعدادی پذیرش ها بهگونه توانایی از گیریالکتروندوستی، اندازه شاخص

(ω )و مقدار خوب الکتروفیل الکتروندوستی بالا مقدار. شودمی برآورد شیمیایی سختی و الکترونگاتیوی پارامترهای از استفاده با 

و مقادیر  HOMO(، مقادیر 4. مقادیر الکتروندوستی )جدول [33]کند دوست خوب را توصیف می الکتروندوستی، هسته کم

LUMO  توجه به تغییرات ( با3)جدول  (Ethanol > Acetone > Dichloromethane > Gas)مطلب  ی اینتایید کننده

 دوست خوب است.مقدار الکتروندوستی بالا نشان دهنده الکتروناست که 

و با  DFT/B3LYP( مقادیر سختی کل، پتانسیل شیمیایی، الکتروندوستی و نرمی کل محاسبه شده با روش 4در )جدول 

سینامالدهید، سختی در  -ترانسداده شده است. مطابق جدول در  DGDZVPو  311G+(d,p)-6های از مجموعه پایه استفاده

فاز گازی بیشترین مقدار و در اتانول کمترین مقدار، پتانسیل شیمیایی در فاز گازی کمترین مقدار و در حلال دی کلرومتان 

 ی کمترین مقدار و در اتانول بیشترین مقدار را دارد.بیشترین مقدار و الکتروندوستی و نرمی در فاز گاز

گیری تمایل الکترونها به رهایی از سیستم است. اختلاف پتانسیل شیمیایی بالا بین دو سیستم به پتانسیل شیمیایی اندازه

 [. 34کند ]انتقال الکترون کمک می
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های و با مجموعه پایه DFT/B3LYPسینامالدهید با روش  -ترانسمی کل مربوط به مقادیرسختی کل، پتانسیل شیمیایی، الکتروندوستی و نر .4جدول 
6-311G+(d,p)  وDGDZVP 

Trans-cinnamaldehyde Hardness 

[η=(I-A)/2](ev) 

Chemical 

Potential 

 [μ=-(I+A)/2] (ev) 

Electrophilicity 

/2η] (ev)2[ω=μ 

Softness 

1-[S=1/2η] (ev) 

6-

311G+(d,p) 
Gas 2.2216 -4.7370 3739.2307 166.6403 

Ethanol 2.1656 -4.7144 3799.5265 170.9537 

Acetone 2.1662 -4.7140 3797.6757 170.9000 

Dichloromethane 2.1713 -4.7117 3785.1539 170.5038 

DGDZVP Gas 2.2105 -4.6687 3650.5137 167.4814 

Ethanol 2.1586 -4.6604 3724.8972 171.5032 

Acetone 2.1592 -4.6598 3723.0886 171.4600 

Dichloromethane 2.1638 -4.6560 3709.0574 171.0934 

  (Gas > 

Dichloromethane 

> Acetone > 

Ethanol) 

(Gas  Ethanol  

Acetone  
Dichloromethane)  

(Gas  

Dichloromethane 

 Acetone  

Ethanol) 

(Gas  

Dichloromethane 

 Acetone  

Ethanol) 

 هابار الکتریکي اتم -3-4

پذیری مولکولی، ساختار ها در ممان دوقطبی، قطبشمحاسبات بار الکتریکی اتمی مولیکن نقش مهمی به عنوان بار اتم

محاسبه گردیده است و  NBOبار الکتریکی در روش  [.35] های مولکولی داردالکترونی و بسیاری از خواص مربوط به سیستم

سینامالدهید با استفاده از  -ترانستوزیع بار مولیکن . استفاده نمود [37و  36]توان مشابه دستورهای تر میبرای یافتن بار دقیق

های شود، در فاز گازی همه اتممشاهده می (5جدول )آورده شده است. همانطور که در  (5جدول )در  DFT/B3LYPروش 

های هیدروژن دارد و بیشترین بار منفی به طور تری از دیگر اتم، بار مثبت کمH11اتم  الکتریکی مثبت دارند.بار  هیدروژن

سینامالدهید  -ترانساین نتایج برای مولکول  .بار مثبت بیشتری دارد O1متصل به  C2قرار دارد. در مقابل،  O1عمده در اتم 

 -ترانسمولکول  C2و  O1های ز صادق است. مقایسه بار منفی و مثبت اتمهای اتانول، استون و دی کلرومتان نیدر حلال

دهد این مقادیر در حلال اتانول بیشترین مقدار و در فاز گازی های مطالعه شده نشان میسینامالدهید در فاز گازی و حلال

تشکیل پیوند هیدروژنی بین  .(Gas  Dichloromethane  Acetone  Ethanol)کمترین مقادیر بار الکتریکی را دارد 

 تواند موثر باشد.حلال و ترکیب در این ترتیب می
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 DGDZVPو  311G+(d,p)-6های و با مجموعه پایه DFT/B3LYPسینامالدهید با روش  -ترانسها مربوط به بار الکتریکی اتم .5جدول
روش و 

 مجموعه پایه

DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) DFT/B3LYP/DGDZVP 

از و فاز گ

 حلال

 دی کلرومتان استون اتانول فاز گاز دی کلرومتان استون اتانول فاز گاز

  (e)بار الکتریکی اتم شماره

1 O -0.5329       -0.6031       -0.6021       -0.5950       -0.5722       -0.6367      -0.6358    -0.6293      

2 C     0.3842       0.3929       0.3928       0.3920       0.4272       0.4343       0.4342     0.4336       

3 C -0.2816      -0.3030       -0.3027       -0.3005       -0.2747       -0.2948       -0.2945       -0.2925       

4 C -0.1111       -0.0877       -0.0880       -0.0905       -0.1406      -0.1202       -0.1205       -0.1226      

5 C -0.1005       -0.1124       -0.1122       -0.1110       -0.0731       -0.0844       -0.0843       -0.0831     

6 C -0.1643       -0.1664       -0.1664      -0.1660       -0.1764       -0.1795       -0.1794       -0.1790       

7 C -0.1974       -0.2043       -0.2042      -0.2033       -0.1942       -0.2006      -0.2004       -0.1997       

8 C -0.1837     -0.1822      -0.1822     -0.1822       -0.1867       -0.1867       -0.1860      -0.1860     

9 C -0.2018       -0.2086      -0.2084       -0.2077       -0.1988       -0.2051       -0.2050       -0.2043       

10 C -0.1652      -0.1634       -0.1634       -0.1636       -0.1762       -0.1751      -0.1751       -0.1752      

11 H 0.1010       0.1200      0.1197       0.1177       0.1086       0.1264       0.1261       0.1241       

12 H 0.2087       0.2147       0.2147      0.2142       0.2048       0.2101      0.2101       0.2097       

13 H 0.1978       0.2109       0.2107       0.2092       0.2000       0.2136       0.2134      0.2118       

14 H 0.2085       0.2167       0.2166       0.2157       0.2073       0.2155       0.2153       0.2145       

15 H 0.2108       0.2195       0.2194      0.2185       0.2129       0.2216       0.2215       0.2206       

16 H 0.2098       0.2185       0.2184       0.2175       0.2120      0.2208       0.2207      0.2198      

17 H 0.2110       0.2201       0.2199       0.2190      0.2128       0.2218       0.2217       0.2207       

18 H 0.2065        0.2176      0.2174       0.2161      0.2072   0.2183        0.2181       0.2168       

 0.0000 0.00000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 بار کل

 گیرینتیجه -4

بدست آوردن انرژی مینیمم، جرم مولکولی، ممان دوقطبی،  ،شکل مولکولیسازی مربوط به بهینهدر این تحقیق محاسبات 

 -ترانس، گاف انرژی، سختی کل، نرمی و الکتروندوستی در مولکول HOMOE ،LUMOEها، ری، بار الکتریکی اتمپذیقطبش

و با  DFT/B3LYPهای اتانول، استون و دی کلرومتان انجام شده است. محاسبات با روش سینامالدهید در فاز گازی و حلال

 برای اولین بار انجام شده است.های مطالعه شده گازی و حلالز او مقایسه ف DGDZVPو  311G+(d,p)-6های مجموعه پایه

 < Gas)های مطالعه شده به ترتیب مطابق محاسبات، تغییرات میزان گاف انرژی و سختی ترکیب در فاز گازی و در حلال

Dichloromethane > Acetone > Ethanol) ،منفی و مثبت  پذیری، نرمی، ممان دو قطبی، الکتروندوستی، مقایسه بارقطبش

ها و پذیری ترکیب سینامالدهید با الکتروفیلترتیب واکنش HOMOسینامالدهید و از مقادیر  -ترانسمولکول  C2و  O1های اتم

 < Ethanol > Acetone) ها به ترتیب سینامالدهید با هسته دوست -ترانس پذیری ترکیبترتیب واکنش LUMOاز مقادیر 

Dichloromethane > Gas)  به ترتیب سینامالدهید -مقایسه پتانسیل شیمیایی ترکیب ترانسو (Gas  Ethanol  Acetone 

Dichloromethane) به آزاد کردن الکترون است.بیشتر ترکیب در حلال دی کلرومتان کند که نشان دهنده تمایل تغییر می 
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