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 چکيدٌ

 سـکیل آًشبلذی ی هحبػجِ دس کَاًشَهی هکبًیک ّبی سٍؽ دقز ثشسػی ثب ساثغِس د هقبلِ ایي

 G2 ,G3 ,B3lyp ,HFٍ  :ػجبسسٌذاص ُؿذ ثشسػی کَاًشَهی هکبًیک سٍؿْبی .اػز گشفشِ اًدبم

 ػبخشبس اص اػشفبدُ ثب کِ اػز كَسر ثذیي کبس سٍؽ.  اػز ؿذُ  اػشفبدُ هخشلف دبیِ سَاثغ اص

  atomizationٍ  سٍؿْبی ثِ سـکیل آًشبلذیْبی هحبػجِ ثِ اقذام هَلکَلْب، ؿذُ ثْیٌِ

formation ُاعلاػبر سئَسی  ٌّذ ثَک ٍ اعلاػبر سدشثی سا اص کشبثْبی ثشای اًدبم ایي کبس ،کشد

 اخشیبس دس کِ فشهَلْبیی اص اػشفبدُ ثب ثؼذ هشحلِ دس ٍ سا اص خشٍخیْبی گَػیي خبسج کشدین.

 دادُ ی هقبیؼِ اص اػشفبدُ ثب سا (خغبػز هیضاى دٌّذُ ًـبى کِ)هؼیبس اًحشاف ٍاسیبًغ، داؿشین،

 کِ سا سٍؿی هـخق، سا سٍؽ ّش خغبی هیضاى ػذغ .آٍسدین دػز ثِ سئَسی ٍ سدشثی ّبی

 .کشدین هـخق سا داؿشِ، ثیـشش خغبی هیضاى کِ سا سٍؿی ٍ داؿشِ، کوشش خغبی هیضاى

 .ًیک کَاًشَهی، هحبػجِ ی آًشبلذیسٍؽ ّبی هکب :يديکل ياصگبن
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 کًاوتًمی مکبويک َبي ريش تشکيل بٍ آوتبلپیمقبیسٍ   ي محبسبٍ

 

 1فزیبزس ببقزي

 ؿیوی ؿبغل دس دثیشػشبًْبی ؿْشػشبى اًذیکب دثیش، گشایؾ ؿیوی فیضیک ،ؿیوی، اسؿذکبسؿٌبع  1

 

 وبم وًیسىدٌ مسئًل:
 فشیجشص ثبقشی
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 مقدمٍ   

 (بًتبوًل ـ 1) مًلکًل تشکيل آوتبلپی محبسبٍ

  تشکيل  استبودارد آوتبلپی
 اػشبًذاسد آًشبلذی. ؿَد سؼییي سَاًذ هی هشخغ یک ثِ ًؼجز هقبدیش سٌْب ًذاسد ٍخَد سٍؿی هبدُ، یک آًشبلذی هغلق هقذاس گیشی اًذاصُ ثشای 

 سـکیل اػشبًذاسد آًشبلذی ، ؿَد ایدبدهی هشخغ ّبی دسحبلز ػٌبكشؽ اص هبدُ هَل یک دسآى ساکِ ٍاکٌـی


 fH ُثِ کِ. ؿَد هی ًبهیذ 

 .  ؿَد هی سؼشیف atm1 فـبس دس اؽ ػبصًذُ ػٌبكش سشکیت اص هَل 1 سـکیل ًشیدِ دس آهذُ دػز ثِ گشهبی سغییش كَسر

 ـ1 هَلکَل سـکیل آًشبلذی هحبػجِ ثِ عَسهثبل ثِ ساػشب ایي ٍدس. کشدین صیشػول ؿیَُ ثِ هخشلف هَلکَلْبی سـکیل آًشبلذی هحبػجِ ثشای

ٍهقبدیش سدشثی سا اص کشبثْبی  گَػیي خشٍخی فبیلْبیسئَسی سااص هقبدیش دقز ثب. دشداخشین formationٍatomizationدٍسٍؽ ثِ ثَسبًَل

 . هی کٌین  رخیشُ خذاگبًِكفحبر اکؼل ثِ عَس  دس ٌّذ ثَک خبسج کشدُ ٍ

 :ؿبهل داسین ًیبص سـکیل آًشبلذی هحبػجبر ثشای کِ سا اعلاػبسی اهب

)(اسوْبی ؿبهل کِ هَلکَل ّش اسوْبی سؼذاد  -1 CHONFclBr  

2-Hf هَلکَلْب فبک ـ اًشطی ّبسسشی ()( 222222 CHONFclBr  

3-Hf اسوْبی ؿذى اسویضیِ فبک ـ اًشطی ّبسسشی،)( CHONFclBr  

4-ZPEِکٌین هحبػجِ سا آًْب سـکیل آًشبلذی خَاّین هی کِ هَلکَلْبیی كفش اًشطی ًقغ . 

5-Thermal Correction to enthalpy کَاًشَم کِ اص خشٍخی گَػیي ثِ دػز هی آٍسین. ثشاػبع 

6- Thermal Correction to enthalpy سدشثی، کِ اص کشبثْبی ٌّذ ثَک خبسج هی کٌین. ثشاػبع 

7-atomization energy 298دهبی دس  )( 222222 CHONFclBr  

 . ثبؿذ هی صیش هشاحل ،ؿبهل دّین اًدبم سا سـکیل آًشبلذی هحبػجبر سب ؿًَذ اًدبم ثبیذ کِ هقذهبسی هحبػجبر اهب

)( هَلکَلْبی ثشای Hf+zpe هحبػجِ-1 222222 CHONFclBr  

2-Hf+zpe داسین ثشسػی حبل دس کِ هخشلف هَلکَلْبی ثشای . 

 . آیذ هی دػز فشهَل ثِ عجق کِ k˚298 دهبی دس Thermal Correction to enthalpy هحبػجِ-3

  آًشبلذی سٍی زشخـی ٍ اًشقبلی حشکز  اثش

 :عجق فشهَل صیش هی ثبؿذ آًشبلذی سٍی زشخـی ٍ اًشقبلی حشکز  اثش

 

 

 

 ثَسبًَل ـ1 هَلکَل ثشای سا کبس ایي کِ. دشداصین هی صیش دٍسٍؽ عجق اكلی هحبػجبر اًدبم ،ثِ دادین اًدبم سا اٍلیِ هحبػجبر کِ ٍقشی

 .دادین اًدبم

 

 ريش کبر

  تشکيل آوتبلپی محبسيٍ بزاي عمدٌ ديريش

 .اػز ؿذُ صیشاػشفبدُ سٍؽ دٍ اص هَلکَلْب سـکیل اػشبًذاسد آًشبلذی هحبػجِ ثشای

    formation ريش(atomization              ۲: ريش(1
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 ثشحؼت Hf-6-311G: دبیِ هدوَػِ ٍ سٍؽ ثب  formation ٍ  Atomization اػشبًذاسد سـکیل آًشبلذی هقبدیش خذٍل

kj/mol 

   HF-6-311G   

 ∆H F Atomization Atomization Formation Formation 

Molecule (EXP) 
∆Hf 298 K 

(Semi Exp) ∆Hf Exp298 K 
∆Hf 298 

K(Qua) 

∆Hf exp 298 

K 

(SemiExp) 

1-Butanole -274.9 1732.6 1896.6 747.1 911.1 

ethyle methyl ether -216.4 1392.7 1524 529.6 660.8 

cyanogen 135.1 767.1 793.8 355 381.7 

Acetyl Flouride -138.8 783.3 843.6 39.2 99.6 

Methyl acetat -413.3 1420.7 1529.8 305.8 414.9 

Cyanogen Bromide 186.2 860.9 867.3 395.3 401.8 

Ethy lamine -47.5 1285.6 1400.2 506.6 621.2 

hydrazine 95.4 1189.9 1260.6 243.3 314.1 

propionitrile 51.7 1475.2 1567.4 818.5 910.7 

Thrimethyl amine -23.6 1717.6 1865 816.3 963.7 

1.2butadien 162.3 1529.9 1633.3 1163.1 1266.4 

1.3butadien 110 1481.5 1584.9 1114.6 1218 

Trans-2-butendintril 340.2 2099.8 2163.5 1275.6 1339.2 

acrylonitrile 180.6 1439.6 1504.2 905.2 969.8 

2.2-Dimethyl 

propan 
-168 2022.2 2213.5 1288.4 1479.7 

2-methyl butan -153.6 2033.3 2224.6 1299.6 1490.9 

C5H12normal -146.9 2033.1 2224.4 1299.3 1490.6 

Methan -74.6 458.3 518.6 213.7 274 

Ethane -84 859.1 952.2 492.3 585.3 

Propan -103.8 1250.7 1376.5 761.5 887.3 

Boutan -125.7 1641.8 1800.4 1030.3 1188.9 

2 methel propan -134.2 1637 1795.6 1025.5 1184.1 

butaneonitrile 

 
33.6 1838 1962.9 1059 1183.9 
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-B3lYP-AUG-CC :    دبیِ هدوَػِ ٍ سٍؽ بث formation ٍ  Atomization اػشبًذاسد سـکیل آًشبلذی هقبدیش خذٍل

PVTZحؼت ثش kj/mol 

  B3lYP-AUG-CC-PVTZ   

 
Delta H 

F 
Atomization Atomization Formation Formation 

Molecule (EXP) 
∆Hf 298 K (Semi 

Exp) 
∆Hf Exp298 K 

∆Hf 298 

K(Qua) 

∆Hf exp 

298 K 

(SemiExp) 

1-Butanole -274.9 -31.8 127.8 -1048.9 -889.2 

ethyle methyl 

ether 
-216.4 -39.3 88.6 -1058.7 -930.8 

cyanogen 135.1 150.4 176.2 150.5 176.3 

Acetyl Flouride -138.8 -351.9 -292.6 -1381.9 -1322.7 

Methyl acetat -413.3 -223.1 -116 -2273.3 -2166.2 

Cyanogen 

Bromide 
186.2 193 199 181.3 187.3 

Ethy lamine -47.5 89.1 199.9 96 206.8 

hydrazine 95.4 150.8 218.7 153.2 221.1 

propionitrile 51.7 177.7 267 182.3 271.7 

Thrimethyl 

amine 
-23.6 165.5 308.1 174.7 317.3 

1.2butadien 162.3 291.4 391.9 298.3 398.8 

1.3butadien 110 250.4 350.9 257.3 357.8 

Trans-2-

butendintril 
340.2 419.9 481.7 419.9 481.8 

acrylonitrile 180.6 267.2 329.9 269.5 332.2 

2.2-Dimethyl 

propan 
-168 125.7 311.3 139.5 325 

2-methyl butan -153.6 132.2 317.7 145.9 331.4 

C5H12normal -146.9 133.1 318.6 146.8 332.4 

Methan -74.6 -17.1 41.3 -12.5 45.9 

Ethane -84 28.1 118.3 35 125.2 

Propan -103.8 63 184.9 72.1 194.1 

Boutan -125.7 98.1 251.8 109.5 263.3 

2 methel propan -134.2 93.1 246.8 104.6 258.3 

butaneonitrile 

 
33.6 211.3 332.4 218.3 339.4 
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 ( بًتبوًل ـ1بزاي مًلکًل ) atomization  ريش

دس دهبی كفشدسخِ کلَیي ثِ کشثي ، ّیذسٍطى ٍ اکؼیظى اسوی هی ؿَد. ػٌبكش دس حبلز دبیذاسؿبى هی سَاًٌذ اسوْب سا سـکیل  ثَسبًَل ـ1

    دس كفشدسخِ کلَیي ،  ثَسبًَل ـ1سا ثؼبصًذ.گشهبی سـکیل  ثَسبًَل ـ1دادُ ٍیب هَلکَل 
ثِ اسوْبی  ـ ثَسبًَل1هی ثبؿذ. ثشای آًکِ   ∆ 

 ػٌبكشدسحبلز اص ساحشی ثO ٍ Hِ. داسد ًیبص ؿَد هی گفشِ(  ∆   ل ؿَد ثِ هقذاسی اًشطی کِ اًشطی اسوی ؿذى )ػبصًذُ اؽ سجذی

 ػلز ثِ اػز گشفشِ قشاس الوبع هبًٌذ ٍػیغ ؿجکِ دسیک کشثي داًین هی.ثبؿذ هی دسکشثي هـکل سٌْب ؿًَذ، هی سـکیل دبیذاسؿبى

   .کٌین هی اػشفبدُ سدشثی اصهقذاس ثٌبثشایي ثبؿذ ًوی دزیش اهکبى کَاًشَهی هحبػجبر اًدبم  ثضسگ هَلکَل دسایي اسوْب سؼذادصیبد

 

 kj/mol حؼت ثش G2ٍG2(mp2) سٍؽ ثب Atomization اػشبًذاسد سـکیل آًشبلذی هقبدیش خذٍل

  G2,G2(mp2)  kj/mol  

  Atomization Atomization 

Molecule 
∆Hf(exp) 

kj/mol 

∆Hf(exp)298 

k(Quantum)G2 

∆Hf(exp)298 

k(Quantum) G2(mp2) 

ethyle methyl ether -216.4 -1731.7 -2470.7 

cyanogen 135.1 -519.3 -816.4 

Ethy lamine -47.5 -906.3 -1231 

hydrazine 95.4 -1088.8 -1731.4 

propionitrile 51.7 -684.1 -1408.4 

Thrimethyl amine -23.6 -1220.4 -1742.6 

1.2butadien 162.3 -1051.2 -1380 

1.3butadien 110 -1101.6 -1447.2 

Trans-2-butendintril 340.2 -1506.4 -2098.1 

acrylonitrile 180.6 -1048.4 -1455 

2.2-Dimethyl propan -168 -1777.3 -2450.4 

Methan -74.6 -429 -650.9 

Ethane -84 -751.4 -1087.2 

Propan -103.8 -1085.6 -1534.1 
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 1َس قبوًن  

 ثِ سشهَدیٌبهیک اٍل قبًَى ثشای کبسثشدی زٌیي.آٍسد دػز ثِ سا دیگشی ٍاکٌؾ آًشبلذی سَاى هی ٍاکٌؾ اػشبًذاسدزٌذ آًشبلذی اصادغبم

 ٍاکٌؾ آى اػشبًذاسد ّبی آًشبلذی هدوَع آیذثب هی دػز ثِ هٌفشد ٍاکٌؾ زٌذ خوغ کِ ٍاکٌـی اػشبًذاسد آًشبلذی.اػز هَػَم ّغ قبًَى

 ّبی ٍاکٌؾ اص سا آى سَاى هی ثبؿذ هـکل ًظش هَسد ٍاکٌؾ اص هؼشقین اعلاػبر کؼت اگش کِ اػز ایي دس ّغ قبًَى اّویز. ثشاثشاػز

 .خَاّذؿذ ًشیدِ یک ثِ هٌدش غیشهؼشقین سٍؽ اص ٍزِ هؼشقین سٍؽ اص زِ سـکیل اػشبًذاسد گشهبی هحبػجِ.آٍسد دػز ثِ دیگش

      هی خَاّین (  C4H10O  هَلکَل ثشای)  atomization دس سٍؽ
ثَسبًَل حؼبة کٌین، دس اثشذا ثبیذ  ـ1سا ثشای هَلکَل  ∆  

 ثذػز آٍسین. k 298گشهبی سـکیل هَلکَل سا دس كفشدسخِ کلَیي هحبػجِ کشدُ ػذغ آى سا ثشای دهبی 

 ؿکل صیش هحبػجِ گشهبی سـکیل ثِ سٍؽ اسوی ؿذى سا ًـبى هی دّذ.
                                       

                                      pOspC
323

104        

)( 104 OHCaH o

o
      

 

                C4H10O                                              )()(10)(4(
323

pOsHpCH
O

FO
                                

          
                                                                           
               

         
22)(

2

1
54 OHC graphite    

 

 
 

   

 

 

 

 

 

 

 
  

 

                                                

 

 

 

 

 

 
 

 

                                                           
1 -hess 

)( 104 OHCfH o

o


 
OHCOHCf

af

EEEEsOsHpCH

sOsHpCH

HHH

,0,0,0,0

323

0,

323

0,0,

104)()(10)(4

)()(10)(4

104










 
1

104

56914185.154318084815.370875.5251

18084815.37086.246)035.216(10)2.711(4






molkj

OHCH
o

fo

 

11

104

18084815.3708.5.26254123713.1

)9570623.231()544691.230(

)9570623.231(802494962.74)4998098.0(10)680242.37(4








molkjmolkj

h

OHCH
o

a



 :6 -87، ص ;573، پاییز 59پژوهش در شیمی و مهندسی شیمی، شماره 

ISSN: 2588-2805 

http://www.ieaj.ir 

 

 

 formation ريش

 kj/mol حؼت ثش  G2ٍG2(mp2) سٍؽ ثب formation اػشبًذاسد سـکیل آًشبلذی هقبدیش خذٍل

 G2,G2(mp2)  kj/mol   

  Formation Formation 

Molecule ∆Hf(exp) kj/mol 
∆Hf(exp)298 

k(sem exp)G2 

∆Hf(exp)298 

k(sem 

exp)G2(mp2) 

ethyle methyl ether -216.4 -1598.3 -2337.3 

cyanogen 135.1 -491.9 -789 

Ethy lamine -47.5 -910.1 -1234.7 

hydrazine 95.4 -972.3 -1615 

propionitrile 51.7 -611.6 -1335.9 

Thrimethyl amine -23.6 -1126.7 -1649 

1.2butadien 162.3 -946.6 -1275.5 

1.3butadien 110 -997.1 -1342.7 

Trans-2-butendintril 340.2 -1441.3 -2033 

acrylonitrile 180.6 -982.7 -1389.4 

2.2-Dimethyl propan -168 -1583.7 -2256.8 

Methan -74.6 -367.9 -589.8 

Ethane -84 -657.1 -993 

Propan -103.8 -958.2 -1406.8 
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 ػز.ا (C4H10O)هَلکَل ثشای formationؿکل صیش ثیبًگش سٍؽ 
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  chem3Dافشار ريش کبر ببر وزم 
ثؼذ اص ثبص ؿذى ثشًبهِ ثب دٍ ثبس کلیک کشدى دس كفحِ هحل سبیخ ًبم هلکَل ظبّش هی گشدد ، ًبم هلکَل ًَؿشِ ؿذُ ػذغ ثب صدى کلیذ 

Enter  ثؼذی ظبّش هی گشدد، ثب اًشخبة گضیٌِ 3ؿکل هلکَل دس هخشلبرcalculation  ٌِگضیMOPAC  ٌٍِثؼذ اص آى گضی

Minimaiz Energe  ٌِسؼیي ؿذُ ٍ دٌدشُ ای ثبص هیـَد دس آى گضیTheory  ٍدس ایي گضیٌِ سٍؽAM1  سؼیي هیـَد ػذغ ثب

كَسر  Minimaiz Energeی یک هلکَل ثب گضیٌِ ثشًبهِ ؿشٍع ثِ هحبػجبر اٍلیِ هی ًوبیذ. ػول ثْیٌِ ػبصی ثشا  Runاًشخبة گضیٌِ 

گیشد، دس ثْیٌِ ػبصی عَل دیًَذّب ٍ صٍایب سؼیي ؿذُ ٍ ثش اػبع آى اًشطی هلکَل هحبػجِ هی ؿَد ، ّوِ دیًَذّب ٍ صٍایب سغیش هی کٌذ  هی

فشکبًؼْبی اسسؼبؿی هثجز ّؼشٌذ. سب کوششیي اًشطی حبكل گشدد، دس ایي حبلز هلکَل ثِ ػبخشبس ٍاقؼی ٍ دبیذاس خَد سػیذُ اػز ٍ ّوِ 

سا اًشخبة هی کٌین  creat input fileکلیک کشدُ ٍ Gaussianسٍی گضیٌِ  calculation دس قؼوز "ثؼذ اص اسوبم هحبػجبر هدذدا

ٍهدوَػِ دبیِ ٍّوسٌیي سَاثغ ًفَری یب قغجیذُ سا  B3LYP  یب HFٍ سٍؽ اًشخبثی  close shellگضیٌِ  Theoryػذغ دس قؼوز 

رخیشُ ؿذُ ٍ ثشای  gjfثب دؼًَذ  Notepdسوبهی اعلاػبر اص هشاحل گزساًذُ ؿذُ دس  RUNسَاى هـخق کشد . ثب کلیک گضیٌِ هی 

 هیجبؿذ.Gaussian هحبػجبر کبهلشش آهبدُ سحَیل ثِ ثشًبهِ
 

 گًسيه وزم افشار  ريش کبر بب

، هحبػجِ فشکبًؼْب  HFـ فبک ثب کلیذ ٍاطُ  یک هحبػجِ ّبسسشیدػشَس ثشای اًدبم  "ّش دػشَس دس گَػیي داسای یک کلیذ ٍاطُ اػز هثلا

سٍؽ ٍهدوَػِ دبیِ ای کِ هحبػجبر ثبیذ  Route sectionكَسر هی گیشد. دس قؼوز  Optٍ اًدبم ثْیٌِ ػبصی ثب  Freqثب کلیذ ٍاطُ 

 .عجق آى كَسر گیشدهـخق هیـَد

ّوسٌیي اگش هدوَػِ دبیِ ای ثَػیلِ کبسثش اًشخبة ، شفبدُ هی ًوبیذاػ HFاگش سٍؽ خبكی ثیبى ًـَد گَػیي ثب اًشخبة خَد اص سٍؽ 

اػشفبدُ خَاّذ کشد.ثؼذ اص اًشخبة سٍؽ هَسد ًظش ثشای هحبػجبر ٍهدوَػِ دبیِ ًَثز ثِ دادى  STO-3Gًگشدد ًشم افضاس خَد اص سٍؽ 

دس ّش صهبى  "ثِ گَػیي دادُ هی ؿَد. هؼوَلا optس اگش ثْیٌِ ػبصی هلکَل هذ ًظش ثبؿذ دػشَ "دػشَس هَسد ًیبص ثِ گَػیي هی ثبؿذ هثلا

 .سلفیق ؿَد Freqهی سَاًذ ثب  opt "یک دػشَس قبثل اخشاػز اهب اػشثٌبّبیی ثشای سشکیت دٍ کلیذ ٍاطُ ثب ّن ٍخَد داسد هثلا
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 آمبري محبسببت ريابط

اصخشٍخی گَػیي ثِ دػز آٍسدین . ثشای ایٌکِ هیضاى خغب ثؼذاص ایٌکِ هقبدیشسدشثی سااصکشبثْبی ٌّذ ثَک خبسج کشدین ٍهقبدیش سئَسی سا 

ساثِ سفکیک سٍؽ ٍ هدوَػِ دبیِ هحبػجِ کٌین . اص سٍاثظ آهبسی صیشاػشفبدُ کشدین، سب ثشَاًین سٍؿْب ٍهدوَػِ ّبی دبیِ ساثب ّن هقبیؼِ 

 ین. ي هیضاى خغب ساهـخق کشدکشدُ ٍدس ایي هیبى سٍؽ ٍهدوَػِ دبیِ ثب ثیـششیي ٍکوششی

 

     ∑    
   

   
      

                                                         Erro=     

 

 

Var= 
     

 
  

 
 

                         √     Sigma=  
 

 

 ( ۳Gي ۲G )ريشُبي

      :است مزحل۷ٍ شبمل ريش ایه:  (G3 )ريش
 .کٌذ هی دیذا سا هَلکَل ٍػبخشبس هَلکَل فقظ هیجبؿذکِ G 311-6HF:اٍل هشحلِ

 ادشیوبیضؿذُ هَلکَل سٍؽ ّوبى ثب هشحلِ دسایي.ثبؿین ساداؿشZPEِثبیذ کٌین سادیذا هَلکَل اًشطی ثشَاًین ایٌکِ اهبثشای: دٍم هشحلِ

 دیسیذُ سٍؽ یک اص اگش کِ اػز ًیبص دٍم هـشق اسسؼبؿی فشکبًؼْبی دیذاکشدى ثشای.کٌذ هی دیذا سا هَلکَل اًشطی دبیِ سبثغ ٍّوبى

 سشیي ػجک حشی دادکِ ًـبى سدشثِ دسضوي.کٌذ هی فشکبًؼْبسادیذا ػجک سٍؽ ثبیک ثٌبثشایي.کـذ هی عَل صیبدی ؿَدصهبى اػشفبدُ

 .کٌذ هی دیذا خَة سا اسسؼبؿی فشکبًؼْبی کَاًشَم هکبًیک سٍؽ

 هی دیذا سش ٍدقیق ثْشش سا ػبخشبسآى ؿذُ ادشیوبیضRHF ٍسٍؽbases setثب قجلا کِ هَلکَلی.ادشیوبیضاػز هشحلِ یک دٍثبسُ: ػَم هشحلِ

 .گیشد هی ًظش سادس هَلکَلی اسثیشبلْبی سوبم کِ اػز ایي هؼٌبی ثfullِ.کٌذ هی اػشفبدfull2mpُزگًَِ؟اص اهب.کٌذ

 اسثیشبلْبی ساثیي اًشطی کن هَلکَلی اسثیشبلْبی یؼٌی.کٌذ هی الکششًٍْبساهـخق حشکز ثیي ٍاسسجبط اػزsingl point یک: زْبسم هشحلِ

 سش دبییي اًشطی کٌین اػشفبدُ اسثیشبل زٌذیي خغی سشکیت اص هَلکَل هَج سبثغ ثشای اگش زشا؟زَى.کٌذ هی خبیگضیي سش اًشطی دش هَلکَلی

 .آیذ هی

 corrletion-EnergyًویشَاًذRHF.ٍدیسیذّبػز عَلاًی هحبػجِ یک.اػز زْبس هشحلِ دشسشٍیـي ًظشیِ mp 4: دٌدن هشحلِ

 .دّذ هی اًدبم دبیِ سبثغ ّوبى سٍی ثش سا اًشطی ٍزْبسم دٍم سلحیح هشحلِ ایي.کٌذ ساحؼبة

 دخؾ اسثیشبلْب ؿَدسب هی اػشفبدُ ًفَری اسثیشبلْبی اص هشحلِ ایي دس.ثبلا هشاحل کٌذهثل هی اػشفبدُ دیفیَص اسثشبلْبی اص: ؿـن هشحلِ

 ثشّوکٌؾ هَلکَل دیگش عشف ّیذسٍطى ثب ثبؿذ هَلکَل عشف ایي ّیذسٍطى اگشیک عَسهثبل ثبؿذثِ ثضسگ هَلکَل اگش یؼٌی .ؿًَذ

 .ثبؿذ داؿشِ اسثیشبلی

 .گیشد هی سادسًظش سقبسًی اسثیشبلْبی کِ.اػزsinglpoint یک ثبؿذًیض هی آخش هشحلِ کِ هشحلِ ایي: ّفشن هشحلِ

 G3ثشّن ٍسدشثی سئَسی ّبی کٌذسبدادُ هی اضبفِ آى ثِ سدشثی ّبی دادُ ػشی آٍسدٍیک هی دػز ثِ هشحل7ِ ایي سشکیت سااص اًشطی 

 .ؿًَذ هٌغجق
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  آن متغيزَبي يG ۲ريش

 .  گیشد هی قشاس اػشفبدُ هَسد ٍػیغ كَسر ثِ ثبلا ػقن ٍ كحز ثب ّوشاُ اًشطی سٍؽ ثشای ّبیی خبًـیي Gٍ 3G 2سٍؽ 

 . اػز دسدػششع ثشای کوی ًشبیح ًؼجشبً گیشد، هی قشاس اػشفبدُ هَسد کِ اػز خبیگضیي سٍؽ  یک ًیض 1G سٍؽ

  کِ ؿبهل: اػز هشحلِ 9 داسای 2G سٍؽ

1- 6-31 G   /HF ٌٌِّذػی ػبصی ثْی  

  HF/6-31/G     ZPE ثشآٍسد -2

 . ًیؼز دػششع دس2mp ػبصی ثْیٌِ ثشای سشکیجی ّبی ٍفشکبًغ MP2/6-3/G ،   1Gٍ2G ػبصی ثْیٌِ -3

  MPA/6-311G هَضَع -اًحلبسی سخویي ٍ ثشآٍسد -4

 MPA/6-311G هَضَع – اًحلبسی سخویي ثشآٍسد -5

  MPA/6-311G(2df) هَضَع – اًحلبسی سخویي ثشآٍسد -6

 Qcisp(t)6-311G هَضَع – اًحلبسی سخویي ثشآٍسد -7

 MQ2/6-311G هَضَع – اًحلبسی سخویي ثشآٍسد -8

  ّب الکششٍى اسسجبط عشیق اص هَخَد خغبّبی اص کذام ّش ثشآٍسد ثشای (H12) سدشثی ثبلاسش ػغح سلحیح -9

 .  اػز گیش ٍقز سٍؽ یک اًشطی ّبی سٍؽ لحبػ اص 2G سٍؽ

3G 2 ثب هقبیؼِ لحبػ اصG  اػز سش اعویٌبى هَسد خیلی ٍ سش ػشیغ. 
 

 شدٌ اوجبم بزکبرَبي مزيري
 ثؼیبس هَلکَلْبی اص غیش هَلکَلْبثِ سوبم ثشای هَلکَلی خَاف هؼٌی ثب آغبصیي هحبػجبر کِ داؿز ٍخَد ثبٍسػوَهی یک1950ی دِّ دس

 سا اًدبم اسوی زٌذ هَلکَلْبی سٍی دقیق کَاًشَهی هکبًیک هحبػجبر اًدبم هـکل 3ٍسٍسبى 2هَلیکي 1959 دس.اػز هوکي غیش کَزک

 کَاًشَهی دسؿیوی اػبػی ثؼیبس دیـشفشْبی.اػز ؿذُ  حزف هـکل ایي اهشٍصُ.کشدًذ سؼییي هشکضی زٌذ اًشگشالْبی اسصیبثی ثَدى ػخز

 ّبی فشایٌذ ی دسثبسُ صیبدی ثؼیبس دشػـْبی ثِ دادى دبػخ ثِ کوک اثضاسثشای یک ساثِ کَاًشَهی هکبًیک اخیش،هحبػجبر دسػبلْبی

 سبثؼی ًظشیِ دٌّذگبى سَػؼِ اص یکی 4ٍالششکَّي ثِ هـششک ثغَس1998 دسػبل ؿیوی ًَثل خبیضُ.اػز کشدُ سجذیل ػلاقِ هَسد ؿیویبیی

 .گشفز سؼلق گَػیي ثشًبهِ هدوَػِ دٌّذگبى سَػؼِ اص یکی 5خَّي ا.دَدلٍ داًؼیشِ ـ

 خغبی کِ .کشد ساهحبػجِ ّیذسٍطى اسن سبػِ یک کَزک هَلکَل44 ؿذى اسوی اًشطی داًؼیشِ سبثؼی سٍؽ اػبع ثشا 6هبسسل 1997دسػبل

 .ثبؿذ هیB3lyp/cc-pvtz  1/3 ٍثشایB3lyp/cc-pvdz  5/8 ثشایkcal/mol ثشحؼت هیبًگیي هغلق

-aug-cc دبیِ ّبی ثبهدوَػHFِسٍؽ ثشای کَزک هَلکَل66 ؿذى اسوی اًشطی ثشسٍی هغبلؼِ دسیک 7فیلشٍدیششػَى1998دسػبل

pvtzٍaug-cc-pvdz66ٍ88هیبًگیي هغلق خغبی     kcal/molِآٍسد دػز ساث. 

 هشش ػبًشی ثشحؼت هیبًگیي هغلق خغبی اسسؼبؿی فشکبًغ 1304ٍ هَلکَل66 ؿبهل ای ًوًَِ ثشای8ٍهَسٍکَهب ٍایشک2004 دسػبل

 .آٍسد دػز ساثِ B3LYP/cc-pvdzثشایHF/cc-pvdzٍ29ثشایPM3،30 ثشایAM1،74ثشای69هؼکَع

 سـکیل ثشاآًشبلذی هیبًگیي هغلق خغبی Br,Cl,F,P,S,N,O,H,CٍIػٌبكش ؿبهل فقظ کِ سشکیت1356ثشای 9هییش ػبسل 2006 ػبل دس

 .ثبؿذ هی7kcal/mol/ 2 2/9ٍ سشسیت ثِ هیبًگیي هغلق خغبیAM1ٍPM3 سٍؽ ثشای کِ. ؿذ هحبػج298ِ دسدهبی

 هغلق خغبی(ػَم سدیف)اًشطی اخشلاف 454 سوبم ٍثشای(سٌبٍثی خذٍل دٍم سدیف) سـکیل آًشبلذی270 ثشای 10کَسسیغ 2007دسػبل

 .آٍسد دػز ثB3LYPِسٍؽ ثشایG3ٍ4/6kcal/mol سٍؽ ثشایkcal/mol 2.1هیبًگیي
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  گًسيه

  .دٌّذ هی اًدبم سا سدشثی ًیوِ ٍ Ab initio هَلکَلی اٍسثیشبل هحبػجبر اًَاع کِ اػز دیَػشِ ّن ثِ ّبی ثشًبهِ اص ای هدوَػِ گَػیي

  Gaussian 98 در دستزس در َب ريش

 ،HF، CASSCF، GVB، MP2 MP3 , MP4 (SDQ)، MP4(SDTQ)، MP5 : ؿبهلGaussian 98 دس دػششع دس سٍؿْبی

CI، QCISD , CCD، QCISD(T) OR ( TQ) , CCSD، BD، OVGF، ّبی سٍؽ DFT، G1 , G2 , G2MP2، ّبی سٍؽ 

 هَلکَلی هکبًیک ّبی سٍؽ ،CIS، ZINDO , TD کبهل، دبیِ هدوَػِ

  Gaussian 98 در پبیٍ َبي مجمًعٍ

 ثِ كَسر صیش هی ثبؿذ. Gaussian 98 دس دبیِ ّبی هدوَػِ

STO – 3 G،3-21G،6-21G،4-31G،6-31G،6-311G، D 95، D 95V، SHC، CEP-4 G، CEP-31G، CEP- 121G، 

LANL2MB، LANL2DZ، SDD, SDDAII، CC-PV،(DTQ5)Z، DCC-PV(DT)Z 

CC- PV6Z، SV،SVP، TZV، MIDIX، EPR – II,III. 

  (DFT) داوسيتٍ مزکب َبي ريش
Gaussian 98 ُّبی فشکبًغ ٍ سحلیلی ّبی گشادیبى   اًشطی. دّذ هی اسائِ داًؼیشِ هشکت سبثغ ًظشیِ ّبی هذل ثشای سا ٍػیؼی گؼشش 

 .اػز دػششع دس DFT هذلْبی سوبم ثشای ٍاقؼی سحلیلی

 .ثشد کبس ثِ ّب ػبصی ثْیٌِ ٍ ّب ،فشکبًغ DFT ّبی اًشطی هحبػجبر ثب سَاى هی سا(  SCRF) خَدػبصگبس ٍاکٌؾ هیذاى

 : اػز صیش ثلَسر اًشطی فبک ّبسسشی ًظشیِ دس

(2-13) 

 : آى دس کِ

V   ای ّؼشِ دافؼِ اًشطی      

P  الکششًٍی ی داًؼیشِ هبسشیغ 

 (دشبًؼیل+  خٌجـی) الکششٍى یک اًشطی  

 PPJ
2

1
 ّب الکششٍى کلاػیک کَلٌی دافؼِ 

 PPK
2

1
 . اػز الکششٍى کَاًشَهی هبّیز اص حبكل سجبدل اًشطی 

 

 محبسببت اوجبم بزاي گًسيه فزمبن خط اس اي ومًوٍ
                                         Method / Basis set   type of calculation # 

                          #HF/  cc-pVdZ   opt freq                                       
 

  DFT َبي ريش بب مزتبط کليدي َبي ياصٌ 

 ثِ كَسر صیش هی ثبؿذ.  DFT ّبی سٍؽ ثب هشسجظ کلیذی ّبی ٍاطُ

Freq : 

 . کٌذ هی هحبػجِ سا حبكل اسسؼبؿی ّبی فشکبًغ ٍ ًیشٍ ،ثبثشْبی هحبػجبسی کلیذی ٍاطُ ایي

Gen-  : 

 هٌبػت کلیذی ٍاطُ ثَػیلِ سَاى هی سا دبیِ ّبی هدوَػِ اًذ،ایي ؿذُ رخیشُ  Gaussian 98 دس اػشبًذاسد دبیِ سَاثغ هدوَػِ ػشی یک

 دس کبسثش سَػظ ؿذُ هـخق دبیِ سَاثغ هدوَػِ یک اص کِ دّذ هی سا اهکبى ایي Gen کلیذی ٍاطُ. کشد هـخق هؼیش ثخؾ دس

                                                                                       ؿَد. اػشفبدُ Gaussian 98 هحبػجبر

HF- : 

 کٌذ. هی دسخَاػز سا فبک ـ ّبسسشی هحبػجِ ،یک کلیذی ٍاطُ ایي

 

hp

   PPKPPJhpVEHF 2
1

2
1 
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OPT- : 

 اص ایؼشب ًقغِ یک سب یبثذ هی اداهِ زٌذاى ٌّذػی ؿکل سٌظین.  کٌذ هی دسخَاػز سا ٌّذػی ػبصی ثْیٌِ یک اًدبم کلیذی ٍاطُ ایي

 ًیوِ ٍ DFT سٍؿْبی کلیِ ٍ فبک ّبسسشی ّبی سٍؽ ثشای. ؿَد هی اػشفبدُ ّب گشادیبى اص ٍخَد كَسر دس. ؿَد یبفز دشبًؼیل سٍیِ

 اص صیٌی ًقبط ٍ گزاس ّبی حبلز ثِ ػبصی ثْیٌِ ٍ(  هَضؼی کویٌِ یک سب ػبصی ثْیٌِ) ػبصی کویٌِ خْز فشم دیؾ ،الگَسیشن سدشثی

 .ثبؿذ هی افضًٍِ داخلی هخشلبر اص اػشفبدُ ثب ثشًی ،الگَسیشن ثبلاسش هشسجِ

 2s+1 ساثغِ اص اػذیٌی زٌذگبًگی یب Multiplicity ثشای. ؿَد هی ٍاسد اػذیٌی ٍزٌذگبًگی ثبس: Multipl   charge ,قؼوز دس

 . ؿَد هی اػشفبدُ

 ثب. ؿَد هی ٍاسد گَػیي اص قؼوز ایي ثِ  chem3D اص ؿذُ ثْیٌِ هلکَل ثِ هشثَط اعلاػبر Molecule specification قؼوز دس

 . کٌذ هی هحبػجِ ثِ ؿشٍع گَػیي Run گضیٌِ سٍی ثش کلیک

 

 ببلاتز مزتبٍ اس سیىی وقطٍ یب گذار حبلت یک بٍ سبسي بُيىٍ
Gaussian 98  سٍؽ ایي. ثبؿذ هی گزاس ػبخشبسّبی یبفشي ثشای خذیذ سٍؽ یک ؿبهل STQN ِ11اؿگل.  ثی. اذ ثَػیلِ ک ٍ 

 ػذغ ٍ کٌذ هی اػشفبدُ گزاس حبلز دٍم دسخِ ًبحیِ ثِ ؿذى ًضدیک ثشای دٍم دسخِ ّوضهبى گزس یک اص اػز ؿذُ ػبصی دیبدُ ّوکبساى

 کویٌِ ثشای فشم دیؾ الگَسیشن ّوبًٌذ. کٌذ هی کبهل سا ػبصی ثْیٌِ ، هقذاسّب ٍیظُ کشدى دًجبل یب ًیَسي ؿجِ الگَسیشن اص اػشفبدُ ثب

 کِ ؿَد هی ّوگشا هَثش عَس ثِ ٍقشی سٍؽ ایي.  دّذ هی اًدبم افضًٍِ داخلی هخشلبر ثشحؼت سا ػبصی ثْیٌِ فشم دیؾ عَس ،ثِ ػبصی

 .ثبؿذ اخشیبس دس هٌبػت آغبصیي ػبخشبسّبی ٍ ّؼیي اص سدشثی ثشآٍسد یک

 ٍ ّب دٌّذُ ٍاکٌؾ ثشای هَلکَلی هـخلبر ػشی دٍ ثِ QST2 .ؿَد هی دسخَاػز QST3 ٍ QST2 ّبی گضیٌِ ثب سٍؽ ایي

 یک ٍ هحلَلار ، ّب دٌّذُ ٍاکٌؾ:  داسد ًیبص هَلکَلی هـخلبر ػشی ػِ ثِ QST3 کِ حبلی دس داسد ًیبص ٍسٍدی ثؼٌَاى هحلَلار

 .ثبؿذ یکؼبى هَلکَلی هـخلبر ّوِ دس ثبیذ ّب اسن سشسیت.  سشسیت ّوبى ثب گزاسی حبلز ثشای اٍلیِ ػبخشبس

 OPT =QST2. داسد ثؼیبس اخشلاف آى ثب گزاس ّبی ػبخشبس یبفشي ثشای خغی ّوضهبى گزس سٍؽ ثب ػغحی هـبثْز سغن ثِ سٍؽ ایي

 .ّبػز دٌّذُ ٍاکٌؾ ٍ هحلَلار هیبى ساُ ًیوِ دس کِ کٌذ هی ایدبد گزاس ػبخشبس ثشای حذع یک

 

ECP-   :Effective Core Potential  

 ثٌبثشایي. ّؼشٌذ ای صاٍیِ گـشبٍس سلَیش ٍ گَػی ،سَاثغ ای خولِ زٌذ ؿؼبػی سَاثغ ػولگشّبی حبكلضشة هدوَع ECP ػولگشّبی

 R ،سَاى ضشیت) ّبی سبیی ػِ اص ای هدوَػِ ػذغ ٍ ؿَد اػشفبدُ دشبًؼیل کذام اص اسوی هشکض ّش سٍی کٌذ هی هـخق ECP ،ٍسٍدی

 داسًذ سفبٍر ّن ثب ای صاٍیِ گـشبٍس اص ًخؼز خولِ زٌذ سٌْب زَى. کٌذ هی لحبػ ECP اص ای صاٍیِ گـشبٍس ّش دس خولِ ّش ثشای سا(  ،ًوب

 خبف ای صاٍیِ گـشبٍس ّش ثشای اضبفی خولاسی( 2) ٍ ثبلاسش سلبٍیش ثشای f یب d هؼوَلاً ، کلی حبلز ثشای خولاسی( 1) ثلَسر دشبًؼیل

 ٍ( ثبلاسش ٍ d) کلی خولِ ؿبهل ٍسٍدی ، ثبؿذ هی خبف s ٍp ؿذُ سلَیش ؿبهل کِ LP-31 G دشبًؼیل یک ،ثشای ثٌبثشایي. ؿَد هی ثیبى

 .ؿَد هی p-d خولِ ٍ( ثؼبصد سا S هَلفِ سب ؿَد هی افضٍدُ کلی خولِ ثِ کِ آًسِ یؼٌی) s-d خولِ

- SP : 

 ٍاطُ ایي ، ثبؿذ ًـذُ هٌظَس هحبػجِ ًَع ثشای کلیذی ٍاطُ ّیر کِ ٌّگبهی. کٌذ هی دسخَاػز سا ًقغِ سک اًشطی هحبػجِ کلیذی ٍاطُ ایي

 .گیشد هی قشاس فشم دیؾ

SCRF  : 

 ّبی کشُ) (PCM) قغجیذُ دیَػشبس هذل ،دس اًضاگش هذل گیشی ثکبس ،ثب حلال حضَس دس هحبػجِ کِ کٌذ هی دسخَاػز کلیذی ٍاطُ ایي

 خَد داًؼیشِ ّن PCM یک ،یب(  ایؼشب() IPCM)  داًؼیشِ ّن قغجیذُ دیَػشبساى هذل ، ّوکبساى ٍ سَهبػی ثِ هشؼلق(  ّوذَؿبى

     .ؿَد اخشا ػبصگبس

 

 

 

                                                           
11-H.B Eshgal 



 :6 -87، ص ;573، پاییز 59پژوهش در شیمی و مهندسی شیمی، شماره 

ISSN: 2588-2805 

http://www.ieaj.ir 

 

 

  1۲اوشاگز مدل

 فشهز ثب حقیقی ػذد دٍ ثلَسر حلال الکششیک دی ثبثز ٍ اًگؼششٍم حؼت ثش ؿًَذُ حل ،ؿؼبع(  SCRF = Dipole) اًضاگش هذل ثشای

(  هدضا هشحلِ یک دس) گبصی فبص هَلکَلی حدن هحبػجِ یک ثب ؿًَذُ حل هٌبػت ؿؼبع. ؿَد هی خَاًذُ ٍسٍدی خشیبى اص خظ یک دس آصاد

 .ؿَد هی هحبػجِ

 

  SCI – PCM ي IPCM َبي مدل
 هی داًؼیشِ ّن اخشیبسی هقذاس ٍ حلال الکششیک دی ثبثز کٌٌذُ هـخق خظ یک ؿبهل ٍسٍدی IPCM ٍ SCI-PCM ّبی هذل ثشای

 . ؿَد

 

  PCM َبي مدل
 یب PCM (SCRF = PCM ، DPCM ، CPCM هحبػجبر ثِ هشثَط خضئیبر کٌٌذُ هـخق ّبی گضیٌِ ٍ کلیذی ّبی ٍاطُ

IEFPCM  )گضیٌِ آًکِ ثش هـشٍط الجشِ ، یبثذ هی خبسوِ خبلی خظ ثبیک کِ ًوَد هـخق اضبفی ٍسٍدی ثخؾ یک دس سَاى هی سا 

Read کٌذ هی دیشٍی گَػیي ٍسٍدی کلی قَاًیي ّوبى اص ٍسٍدی ثخؾ ایي دس هَخَد کلیذی ّبی ٍاطُ. ؿَد هی هـخق ّن. 

 : اص ثَد خَاّذ ػجبسر اسسؼبؽ سقؼین سبثغ ػْن ، كفش ًقغِ ػٌَاى ثِ زبُ کف اًشخبة ثب
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 :  ثب اػز ثشاثش اسسؼبؿی سقؼین سبثغ (v =0) اًشطی كفش ػٌَاى ثِ اًشطی ػغح اٍلیي اًشخبة ثب ٍ
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 اضبفی فبکشَسی هشخغ، دٍ هیبى اخشلاف سٌْب ًْبیشبً. گیشد هی ًظش دس اًشطی كفش ػٌَاى ثِ سا زبُ کف گَػیي ثشًبهِ
2/,kv کِ اػز 

 دیفشاًؼیل كَسر ثِ فبکشَس ایي آًششٍدی، ٍ گشهبیی ظشفیز ػجبسسْبی دس. اػز vE دسًٍی اًشطی هؼبدلِ دس كفش ًقغِ اسسؼبؿی اًشطی

 . ؿذ خَاّذ ظبّش دهب ثِ ًؼجز

 دشبًؼیل قؼشزبُ دس هَلکَلی ّیر داًین هی کِ اػز حبلی دس گیشد،ایي هی ًظش دس دبیِ حبلز سشاص ػٌَاى ثِ سا دشبًؼیل زبُ گَػیي

ّوسٌیي سوبهی هقبدیشثِ دػز آهذُ اص گَػیي ثش .کٌین هی اػشفبدُ(hf+zpe ) اصفشهَل داسددغ اًشطی½ hνاًذاصُ گیشدٍثِ قشاسًوی

  ضشة هی ؿَد.  2625/ 5حؼت ّبسسشی ثَدُ کِ ثشای سجذیل آى ثِ کیلَ طٍل دسػذد

 

  B3LYPي Hfمقبیسٍ ريش 
دس ایي دٍ سٍؽ هدوَػِ دبیِ ّبی یکؼبى اػشفبدُ ؿذُ اػز. هقبیؼِ هقذاسػیگوب ثشای سوبهی هدوَػِ ّبی دبیِ ثکبس سفشِ ًـبى هی 

ًـبى هیذّذ. ثغَس کلی ثشای هحبػجِ آًشبلذی  Hfششی سا دس هقبیؼِ ثب سٍؽ ًشبیح دقیق سش ٍهیضاى خغبی کو B3LYPدّذکِ، سٍؽ 

ثب هدوَػِ atomization  Semi )ثبهشذ )  B3LYP ًشیدِ هی ؿَد،کِ سٍؽ سـکیل ثب سَخِ ثِ هقذاس ثذػز آهذُ ػیگوب دس خذٍل

 وَػِ دبیِ ّبی دیگش ثشخَسداس اػز.کوششیي خغب سا داسا هی ثبؿذ ،ٍ اص دقز ثبلاسشی ًؼجز ثِ سٍؽ ٍهد Aug-cc-pvtzدبیِ  

 

 

 

                                                           
12 -Onzager 
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ثبهدوَػِ ّبی دبیِ Hfٍ B3LYP ثبسٍؿْبی AtomizationٍFormation هقبدیش ػیگوبی آًشبلذی اػشبًذاسد سـکیل خذٍل

 هخشلف

sigma Atomization  Semi Atomization Formation Formation   Semi 

Hf-6-
311G 1546.5 1666 896.8 1016 

Hf cc-
pvtz 276.8 367.3 1319.8 1418.7 

Hf cc-
pvdz 1353.8 1474 775.1 894.2 

Hf Aug-
cc-pvtz 1298.9 1480.1 759.7 939.7 

Hf Aug-
cc-pvdz 1608.9 1470.5 1033.4 894.5 

B3lyp-6-
311G 359.6 474.4 294 406.3 

B3lyp cc-
pvtz 204.3 282.7 203.5 280.2 

B3lyp cc-
pvdz 239.3 354.6 546.1 554.8 

B3lyp 
Aug-cc-pvtz 175.4 288.6 547.8 551.7 

B3lyp 
Aug-cc-pvdz 229.4 343.4 546.4 551.8 

 

 

 هخشلف دبیِ ّبی ثبهدوَػِ HfٍB3LYPثبسٍؿْبیAtomization ٍFormation سـکیل اػشبًذاسد ًوَداسػیگوبآًشبلذی
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  G2(mp2)يG2مقبیسٍ آوتبلپی استبودارد تشکيل ريش

( کوششیي خغب سا formationثبهشذ ) G2 سٍؽ ـ ثب سَخِ ثِ ًشبیح ثذػز آهذُ دس خذٍل ٍ ًوَداس  ًشیدِ هی ؿَد کِ دس ایي دٍ سٍؽ

 هی ثبؿذ.atomization ) ) ثبهشذ G2دادُ ًٍؼجز ثِ سٍؿْبی  دیگش اص دقز ثبلاسشی ثشخَسداس اػز.ٍ ثیـششیي خغبهشثَط ثِ سٍؽ 

 

 G2ٍG2(mp2)ثبسٍؿْبی AtomizationٍFormationاػشبًذاسد سـکیل هقبدیش ػیگوب آًشبلذی خذٍل

G2 ٍG2(mp2) Sigma 

Ato(Semi)∆H formation 298 K (Qua)G2 1159.5 

Ato ∆H formation 298 K (Qua)G2(mp2) 1643.8 

For∆Hf 298 K (SemiExp)G2 1068.2 

For (Semi)∆Hf 298 K (SemiExp)G2(mp2) 1551.1 

Ato∆Hf Exp 298 K G2 1652.6 

Ato∆Hf Exp 298 K G2(mp2) 1643.8 

For∆Hf 298 K (SemiExp) G2 1559.9 

For (Semi)∆Hf 298 K (SemiExp) G2(mp2) 1551.1 

 

 

 G2ٍG2(mp2)آًشبلذی اػشبًذاسد سـکیل ثبسٍؿْبی ًوَداسػیگوب
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 G3مقبیسٍ آوتبلپی استبودارد تشکيل ريش

( کوششیي خغب سا دادُ   (atomization ثبهشذ G3ٍ ًوَداس ًشیدِ هی ؿَد کِ دس ایي سٍؽ  دس خذٍلثب سَخِ ثِ ًشبیح ثذػز آهذُ 

 (هی ثبؿذ.formationثبهشذ  ) G3ًٍؼجز ثِ سٍؿْبی دیگش اص دقز ثبلاسشی ثشخَسداس اػز. ٍثیـششیي خغبهشثَط ثِ سٍؽ 

 

 G3ثبسٍؽ  Atomization ٍ Formation هقبدیش ػیگوب آًشبلذی اػشبًذاسد سـکیل خذٍل

 G3 G3 G3 G3 

 
Atomization 

semi 
Atomizatio

n 
Formatio

n 
Formation  

Semi 

Sigma 1630.4 1529.4 2151 2048.7 

 

 

 G3ثبسٍؽ  Atomization ٍ Formation ػیگوب آًشبلذی اػشبًذاسد سـکیل :(۳-۴ومًدار)

 
 

 

 G3يG2(mp2)يG2مقبیسٍ آوتبلپی استبودارد تشکيل ريش
کوششیي خغب سا دادُ  (formationثبهشذ ) G2 سٍؽ ٍ ًوَداس ًشیدِ هی ؿَد کِ دس ایي سٍؿْب ـ سَخِ ثِ ًشبیح ثذػز آهذُ دس خذٍل ثب

 (هی ثبؿذ.formationثبهشذ  ) G3 ًٍؼجز ثِ سٍؿْبی دیگش اص دقز ثبلاسشی ثشخَسداس اػز. ٍثیـششیي خغبهشثَط ثِ سٍؽ

 

 G3ٍ G2(mp2)ٍG2 اسد سـکیل ثبسٍؿْبیهقبدیش ػیگوبی آًشبلذی اػشبًذ خذٍل

 
Sigma Sigma Sigma 

 
G3 G2 G2(mp2) 

Atomization semi 1630.4 1159.5 1643.8 

Atomization 1529.4 1652.6 1643.8 

Formation 2151 1068.2 1551.1 

Formation  Semi 2048.7 1559.9 1551.1 
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 G3ٍ G2(mp2)ٍG2 ًوَداسػیگوبی آًشبلذی اػشبًذاسد سـکیل ثبسٍؿْبی 

 
 

  گيزي وتيجٍ
 .اػز گشدیذُ حبكل صیش ًشبیح سـکیل اػشبًذاسد یآًشبلذ هحبػجِ ثشای کبس ایي دس کلی ثغَس

 .اػز دادُ ًـبى سا سش دقیق ًشبیح ٍ داؿشِ کوششی خغبی HFسٍؽ ثِ ًؼجز B3LYP سٍؽ(  1

 ثغَس کِ ، اػز ؿذُ اػشفبدُ یکؼبى ّبی دبیِ هدوَػِ B3LYP ٍ HF سٍؽ دٍ ّش اػشبًذاسددس آًشبلذی هحبػجِ ثشای(  2

 .دّذ هی ًـبى ّب دبیِ هدوَػِ دیگش ثب هقبیؼِ دس سا کوششی خغبی cc-pvtz دبیِ هدوَػِ هیبًگیي

 atomization هشذ ثب formation ٍG3 هشذ ثب B3LYP /cc-pVTZ ٍ G2 سٍؽ ثِ سـکیل اػشبًذاسد آًشبلذی هحبػجِ( 3

ٍG2(mp2)ِسٍؽ ث  formation اػز داؿشِ سا خغب کوششیي. 
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   مىببع ي مزاجع 

(،ؿیوی کَاًشَم قؼوز دٍم:ػبخشبس الکششًٍی هَلکَل ٍؿیوی هحبػجبسی ،ًَیؼٌذُ 1389 اػلاهذَس،ؽ. ٍخلیلی ،ع)هششخن(،) -1

 .ػلوی ٍفٌیایشاى ،ى.لَایي،زبح اٍل،اًشـبسار 

 .(،سشهَدیٌبهیک آهبسی:هجبًی ٍکبسثشدّب ،زبح اٍل،هشکض ًـش داًـگبُ كٌؼشی اكفْبى1386دبسػبفش،ؽ، ) -2
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