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 چکیدٌ

-4,6, 2-یذسٚوؼیٞ-2ِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ ) یذاسیٚ پب یػبختبس ِٔٛىِٛ ،یاستؼبؿ ی(، فشوب٘ؼٟبDFTچٍبَ ) یتبثؼ ٝیثب اػتفبدٜ اص ٘ظش

 ٙٝیلشاس ٌشفت.  ثٟ یبثیٔٛسد اسص یٔحبػجٝ خٛاف ِٔٛىِٛ یثشا ٝی٘ظش ٗیػغٛح ٔختّف ا ی٘ؼج ییؿذ ٚ وبسا یاٖٚ ( ثشسػ-1-اٖ یىّٛٞپتبتشیػ

 فیع ٗیؿذ٘ذ. ٕٞچٙ ؼٝیٔمب  X-rayثٝ دػت آٔذٜ اص  یتدشث شیثب ٔمبد یٔحبػجبت یِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ ا٘دبْ ؿذ ٚ دادٜ ٞب یاػبختبس ثش یػبص

پظٚٞؾ ػجبستٙذ  ٗیثٝ وبس ثشدٜ ؿذٜ دس ا ی. ػغٛح ٔحبػجبتذیٌشد ؼٝیٔمب یتدشث فیدٚتشٜ ؿذٜ آٖ ثب ع فیحبصُ اص ٔحبػجبت ٚ ع یاستؼبؿ

   .31G**،cc-PVDZ   ،cc-PVTZ ٚaug-cc-PVDZ-6ٝیبثب تٛاثغ پ B3LYP  ٚMP2اص: 

 
 .یارتعاش ی، فزکاوسُا یدرين مًلکًل یدريصویًودَیچگال،  تزيپًلًن ، پ یتابع ٍیوظز کلیدی: َایياصٌ

 

 . مقدم5ٍ

( ثب 1تشٚپِٖٛٛ داسای یه حّمٝ ٞفت ػضٛی )ؿىُ -ػیغ

ٚ تمبسٖ  C7H6O2ٚیظٌی آسٚٔبتیه ٘ؼجتب لٛی، ػبختبس ِٔٛىِٛی 

CS  ٜٚاػت. ٌشOH  دس ٔٛلؼیتα  ٘ؼجت ثٝ ٌشٜٚ وشثٛ٘یُ لشاس

ٌشفتٝ اػت وٝ ثب ٞٓ ثشٕٞىٙؾ ٔی وٙٙذ ٚ یه ؿجٝ حّمٝ پٙح 

وٝ ػضٛی ثب پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی دسٖٚ ِٔٛىِٛی تـىیُ ٔی دٞٙذ 

. تشٚپِٖٛٛ یه ػیؼتٓ تبتٛٔشی [1]ثبػث پبیذاسی ِٔٛىَٛ  ٔی ؿٛد

ٔتحشن داسد وٝ ثبػث پبیذاسی ِٔٛىَٛ ٔی ٌشدد. اٍ٘یضٜ ٟٔٓ 

 یبفت  ثشای ٔغبِؼٝ تشٚپِٖٛٛ ٚ ٔـتمبت آٖ ایٗ اػت وٝ دس عجیؼت 

 

 

ٔی ؿٛ٘ذ. تؼذادی اص ٔغبِؼبتی وٝ سٚی آٟ٘ب ا٘دبْ ؿذٜ اػت ٘ـبٖ 

تشویجبت فؼبِیت ضذ تٛٔٛس ، سفتبس ثبصداؿتی سؿذ ٔی دٞذ وٝ ایٗ 

ٌیبٞی ٚ ٚیظٌی ٞبی لٛی حـشٜ وـی داس٘ذ، ٕٞچٙیٗ فؼبِیت 

 .[2]آ٘تی تیشٚئیذی ٚ آ٘تی پشٚوؼیذاصی اص خٛد ٘ـبٖ ٔی دٞٙذ

ٔـتمبت عجیؼی ٚ ػٙتضی تشٚپِٖٛٛ ثٝ دِیُ ػبختبس ثی ٘ظیش ٚ 

ٜ ا٘ذ، ایٗ ٚیظٌی حّمٝ تشٚپِٖٛٛ تٛخٝ صیبدی سا ثٝ خٛد خّت وشد

تشویجبت فؼبِیت ٞبی صیؼتی ٔضبػفی ؿبُٔ ضذ ٚیشٚع ٚ ضذ 

ٔیىشٚة سٚی ػَّٛ ٞبی تٛٔٛس ا٘ؼبٖ داس٘ذ. فؼبِیت ضذ ٚیشٚع 

 ثبصدٞی ثشای ٚیشٚع آ٘فٛلا٘ضا ا٘ؼبٖ ٚ  ٔـتك تشٚپِٖٛٛ ٞیذسٚوؼی
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ٕٞچٙیٗ  .[3]ا٘ؼبٖ ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت HIVایٕٙی ٚیشٚع ٘ٛع 

، C(HCV)ٍضیٗ دس ٔمبثُ ٚیشٚع ٞپبتیت ثشای دسٔبٖ ٔؤثش ٚ خبی

پیـٟٙبد  [5]ٚاسدا وبٞٗ .[4]تشٚپِٖٛٛ ٚ ٔـتمبت آٖ پیـٟٙبد ؿذٜ ا٘ذ

ٔی وٙذ وٝ تشٚپِٖٛٛ ٔی تٛا٘ذ دس تفبٚت ثیٗ فؼبِیت ٞبی آ٘ضیٕی 

سٚی ِٔٛىَٛ  DFTدس ػَّٛ ٞبی صیؼتی وٕه وٙذ. ٔحبػجبت 

تجذیُ داخّی  تشٚپِٖٛٛ دس فبص ٌبص ٚ ٔحَّٛ ثشای تؼییٗ ثبثت تؼبدَ

اَ٘ٛ ثٝ وتٛ دس ایٗ تشویت ا٘دبْ ؿذٜ اػت، ایٗ ٔحبػجبت ػبختبس 

اَ٘ٛ سا ثٝ دِیُ پبیذاسی سصٚ٘ب٘ؼی ٔشثٛط ثٝ آسٚٔبتیه ثٛدٖ تأییذ 

ثشای تؼییٗ  *MP2/6-31G، ٕٞچٙیٗ ٔحبػجٝ ثب تبثغ پبیٝ [2]ٔی وٙذ

 X-rayػبختبس ٚ پبیذاسی ِٔٛىَٛ ا٘دبْ ؿذٜ ٚ ثب ٔمبدیش تدشثی 

 *MP2/6-31G  ٔحبػجبتی ؼٝ ؿذٜ اػت. دس ایٗ پظٚٞؾ ػغحٔمبی

تٛصیف ٚالؼی تشی اص ثشٕٞىٙؾ دسٖٚ ِٔٛىِٛی ٘ؼجت ثٝ 

ٚ  . ٞب٘ب سٚػتىبٚػىب[6]ایدبد وشدٜ اػت SCFٔحبػجبت 

تشٚپِٖٛٛ سا دس دٚ -عیف استؼبؿی ِٔٛىَٛ ػیغ [1]ٕٞىبسا٘ؾ

ثٝ دػت آٚسدٜ ا٘ذ ٚ ا٘تؼبة ؿیٜٛ ٞبی  DFT  ٚMP2سٚؽ 

 [7]ٕٞچٙیٗ سدیٍٙتٖٛ ٚ ٕٞىبسا٘ؾ استؼبؿی سا پیـٟٙبد وشدٜ ا٘ذ.

یه ا٘تؼبة ؿیٜٛ استؼبؿی سا اص عیف استؼبؿی ِٔٛىَٛ ا٘دبْ دادٜ 

ا٘ذ ٚ ؿیٜٛ ٞبی استؼبؿی ٘شٔبَ سا ثٝ عٛس ٌشافیىی ٚ ثب اػتفبدٜ اص 

-X٘یض ٔغبِؼبت  [8]بػبداثشداس ٔىب٘ی ٘ـبٖ دادٜ ا٘ذ. ؿیٕب٘ٛچی ٚ ػ

ray  تشٚپِٖٛٛ سا ا٘دبْ دادٜ ا٘ذ. ػلاٜٚ ثش اعلاػبتX-ray   عیف

  تشٚپِٖٛٛ ٘یض ٔٛخٛد اػت. IRخشٔی ،اِىتشٚ٘ی ٚ 
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ٚاوٙؾ ا٘تمبَ پشٚتٖٛ دسٖٚ ِٔٛىِٛی، ا٘شطی پیٛ٘ذ، فشوب٘غ 

تشٚپِٖٛٛ ٚ وٕپّىغ ٞبی آٖ دس  S1 ٚ S0استؼبؿی ٚ طئٛٔتشی 

 ٚ   ا٘دبْ ؿذٜ اػت. آ٘بِیض طئٛٔتشی B3LYP ٚ  CASSCFػغٛح  

 

NBO  ِٖٛٛ٘ـبٖ ٔی دٞذ وٝ اِٚیٗ حبِت ثشاٍ٘یختٝ تشٚپ

ُ ثشای ا٘تمبَ . ٕٞچٙیٗ ػغح ا٘شطی پتب٘ؼی[9]اػت π→π*ا٘تمبَ

 SCF ٚ CISثب اػتفبدٜ اص سٚؿٟبی آغبصیٗ S1 ٚ S0پشٚتٖٛ دس حبِت

ٚ ٕٞىبسا٘ؾ ٔحبػجٝ ؿذٜ اػت ٚ  [10]تٛػظ ٚ٘ش 31G-6ثب تبثغ 

یه تصٛیش ویفی ٔٙبػت اص پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی ٚ ا٘تمبَ پشٚتٖٛ فشاٞٓ 

ٌشدیذٜ اػت. اثش دٚتشٜ سٚی عیف فّٛئٛسػب٘غ تشٚپِٖٛٛ تٛػظ 

اػت. یه ٔغبِؼٝ آغبصیٗ ٚ ٞؼتٝ  ٕٞىبسا٘ؾ ٔغبِؼٝ ؿذٜٚ  [11]پبص

دیٙبٔیه اخشا ؿذٜ اػت تب ثٝ عٛس ٘ظشی فشایٙذ ا٘تمبَ ٞیذسٚطٖ 

 ٚ S1 دسٖٚ ِٔٛىِٛی سا دس تشٚپِٖٛٛ ٔٛ٘ٛ ٚ دی دٚتشٜ دس حبِتٟبی 

S0 .آ٘بِیض وٙذ  

اثشات تغییشات دٔب ٚ فـبس سٚی عیف استؼبؿی تشٚپِٖٛٛ خبٔذ 

ىبسا٘ؾ ا٘دبْ ؿذٜ اػت. دس فـبس ٔٙبػت ٚ ٕٞ [12]تٛػظ ًٚ٘

وّٛیٗ  50-295ٞیچ ا٘تمبَ فبص دٔبی اِمب ؿذٜ دس ٔحذٚدٜ دٔبیی 

ا٘دبْ ٘ـذ.وبسثشد فـبس خبسخی تـىیُ یه پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی خذیذ 

خذیذ دس عیف ظبٞش ٔی ؿٛد  OHسا ٕٔىٗ ٔی وٙذ ٚ ٘ٛاس وــی 

 وٝ ثب افضایؾ فـبس ؿذت آٖ افضایؾ ٔی یبثذ.

٘ـبٖ ٔی دٞذ وٝ صٔبٖ ٘یٕٝ ػٕش ِٔٛىَٛ دس دٔبی اتبق  NMR٘تبیح 

 .[13-14]اػت kcal/mol 26ثب٘یٝ ٚ ثب ا٘شطی فؼبِؼبصی  10حذٚد 

دس پیؾ  DFTٞذف اص ایٗ وبس تٛصیف وبسآیی ٚ دلت سٚؿٟبی 

ثیٙی خٛاف ػبختبسی، پبسأتشٞبی ٞٙذػی ٚ فشوب٘ؼٟبی استؼبؿی 

ِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ اػت. دا٘ؼتٗ وبسآیی ٚ دلت ایٗ سٚؿٟب دس پیؾ 

ثیٙی خٛاف ِٔٛىِٛی ٔی تٛا٘ذ ثب صشفٝ خٛیی دس ٚلت ٚ ٞضیٙٝ 

 . ثشای ِٔٛىِٟٛبی ٔـبثٝ ثٝ ٔب وٕه وٙذ

 
 محاسباتی  . ريش5

ٚػیّٝ ٞٛٞٙجشي ٚ وٛٞٗ اثجبت  اػبع ٘ظشیٝ تبثؼی چٍبَ ثٝ

ؿذ وٝ ا٘شطی اِىتشٚ٘ی حبِت پبیٝ ثٝ عٛس وبُٔ ثٝ ٚػیّٝ چٍبِی 

تؼییٗ ٔی ؿٛد ٚ یه تٙبظش یه ثٝ یه ثیٗ چٍبِی  ρاِىتشٚ٘ی 

 اِىتشٖٚ یه ػیؼتٓ ٚ ا٘شطی ٚخٛد داسد.

         ثٟیٙٝ ػبصی وبُٔ ػبختبس دس حبِت ٌبصی سٚی ِٔٛىَٛ

ػت ٚ ػپغ فشوب٘غ استؼبؿی ایٗ تشٚپِٖٛٛ ا٘دبْ ؿذٜ ا -ػیغ

 تشویت ٚ  دٚتشٜ ؿذٜ آٖ دس ػغٛح ٔزوٛس ٔحبػجٝ ؿذٜ اػت.  ایٗ
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ا٘دبْ ؿذٜ ا٘ذ.  Gaussian 03[15 ]ٔحبػجبت ثب اػتفبدٜ اص ٘شْ افضاس 

ٚ B3LYP[17-16 ]ثشای ٔحبػجبت ٘ظشی تبثؼی چٍبَ اص ػغح 

MP2[18 ].اػتفبدٜ ؿذ 

پبیٝ ٔدٕٛػٝ ای اص تٛاثغ سیبضی ثشای ػبخت اٚسثیتبَ ٞبی ػشی 

ِٔٛىِٛی دس یه ِٔٛىَٛ اػت وٝ دس ایٗ پظٚٞؾ ػجبست اػت اص 

( ٚ تٛاثغ **31G-6ٔدٕٛػٝ پبیٝ ظشفیت ؿىبفتٝ ؿبُٔ تٛاثغ لغجیذٜ)

ایٗ ػغٛح  (.cc-PVDZ   ٚcc-pVTZٕٞجؼتٍی دٚتبیی ٚ ػٝ تبیی)

تمٛیت  augػجبست  تٛاثغ ٘فٛری ثب اضبفٝ وشدٖپبیٝ ٕٔىٗ اػت ثب 

Rؿٛ٘ذ تب ثبصدٜ ٔحبػجبت سا افضایؾ دٞٙذ.پبسأتش 
2
٘یض ثب اػتفبدٜ اص   

 ٘شْ افضاس اوؼُ ٔحبػجٝ ؿذ.

 

 بحث ي وتایج. 9
 ساختار َىدسی. 9-5

تشٚپِٖٛٛ ثب اػتفبدٜ اص تٛاثغ  -ثٟیٙٝ ػبصی ػبختبس ِٔٛىَٛ ػیغ

پبیٝ ٚ ػغٛح ٔزوٛس ا٘دبْ ؿذ. تغییشات ػبختبسی دس یه ِٔٛىَٛ 

ثبػث ایدبد تفبٚت ٞبیی دس ا٘شطی ٚ دیٍش ٚیظٌی ٞبی آٖ ٔی 

٘ـبٖ دادٜ  1ؿٛد. ػبختبس ٞٙذػی ٚ ؿٕبسٜ ٌزاسی اتٓ ٞب دس ؿىُ

تبسی ثٝ دػت آٔذٜ ثب اػتفبدٜ ؿذٜ اػت، ٕٞچٙیٗ ٔـخصٝ ٞبی ػبخ

 آٚسدٜ ؿذٜ اػت. 1اص سٚؿٟبی ٘ظشی ٚ تدشثی دس خذَٚ

، OHتٛاثغ پبیٝ ٚ ػغٛح ثىبس ثشدٜ ؿذٜ ٘تٛا٘ؼتٙذ ا٘ذاصٜ عَٛ پیٛ٘ذ 

سا ثب دلت خٛثی ٔحبػجٝ  C1C2O9ٚ صاٚیٝ پیٛ٘ذ HOC2 صاٚیٝ پیٛ٘ذ 

ٛ٘ذ وٙٙذ ِٚی اوثش ػغٛح ٚ تٛاثغ پبیٝ ثىبس ثشدٜ ؿذٜ ٔمذاس عَٛ پی

C=C  ٚC2=O  َٛسا ثب دلت خٛثی ٔحبػجٝ وشد٘ذ. ثشای ع

ثٟتشیٗ ٘تیدٝ سا ٔی دٞذ.  **MP2/6-31G، سٚؽ C1=Oپیٛ٘ذ

ثٝ خٛثی **MP2/6-31G ثب سٚؽ O8C1C2 ٕٞچٙیٗ صاٚیٝ پیٛ٘ذی 

 ٔحبػجٝ ؿذٜ اػت.
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F E D C B A X-ray  

 (°Aعَٛ پیٛ٘ذ)
25718/1 26054/1 24470/1 25212/1 25063/1 25185/1 261/1 C1=O 

33405/1 33958/1 32880/1 33408/1 32877/1 33092/1 333/1 C2=O 

0003/1 99146/0 99122/0 99395/0 00372/1 99779/0 94/0 O-H 

48186/1 47252/1 48261/1 48598/1 48914/1 48695/1 454/1 C1C2 

39292/1 38299/1 37153/1 38006/1 38064/1 37782/1 379/1 C2C3 

41417/1 40694/1 40608/1 41323/1 41281/1 41105/1 393/1 C3C4 

39207/1 38196/1 37155/1 38076/1 38114/1 37858/1 341/1 C4C5 

42034/1 41309/1 41001/1 41715/1 41725/1 41544/1 410/1 C5C6 

38675/1 37672/1 38841/1 37773/1 37742/1 37470/1 373/1 C6C7 

44472/1 43725/1 43192/1 43794/1 43720/1 43544/1 410/1 C1C7 

09625/1 08378/1 08325/1 09151/1 09338/1 08672/1  C3H 

09677/1 08424/1 08358/1 09201/1 09418/1 08764/1  C4H 

09554/1 08319/1 08230/1 09077/1 09273/1 08636/1  C5H 

09744/1 08489/1 0441/1 09282/1 09494/1 08836/1  C6H 

09675/1 08401/1 08303/1 09156/1 09345/1 08665/1  C7H 

982/0 988/0 981/0 983/0 978/0 981/0  R2 

 (degصاٚیٝ پیٛ٘ذ)

179/100 937/101 902/102 979/102 318/101 058/102 107 HOC2 

663/114 041/115 696/114 568/114 139/114 254/114 4/115 O8C1C2 

111/129 942/128 000/129 832/128 794/128 781/128 4/129 C2C3C4 
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 . 5ادامٍ جديل                   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 اوزصی پیًود َیدريصوی. 9-5

تفبٚت ا٘شطی ثیٗ حبِتٟبی ثب پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی دسٖٚ ِٔٛىِٛی ٚ 

٘ـبٖ  2ػغٛح ٔزوٛس ٔحبػجٝ ؿذ ٚ دس خذَٚ، دس EHBثذٖٚ آٖ، 

 دادٜ ؿذٜ اػت.

 
 (.(kcal/molاوزصی پیًود َیدريصوی درين مًلکًلی تزيپًلًن -5جديل

F E D C B A  

51/12 49/14 70/12 62/12 45/13 63/13  EHB 

 

 . طیف ارتعاشی9-9

ٔحبػجبت وبُٔ فشوب٘غ ثب اػتفبدٜ اص ػغٛح ٚ تٛاثغ پبیٝ روش 

ٕٞچٙیٗ ا٘تؼبة ٘ٛاسٞبی استؼبؿی ٚ حبِت دٚتشٜ ؿذٜ ا٘دبْ ؿذ. 

فشوب٘ؼٟبی استؼبؿی  ؿذٜ ِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ ا٘دبْ ؿذٜ اػت.

فشوب٘ؼٟبی حبِت دٚتشٜ دس  ٚ 4ٔحبػجٝ ؿذٜ ٚ تدشثی دس خذَٚ

تدضیٝ ٚ تحّیُ سٌشػیٖٛ فشوب٘ؼٟبی  آٚسدٜ ؿذٜ ا٘ذ. 5خذَٚ

 استؼبؿی ثب اػتفبدٜ اص ٔؼبدِٝ صیش ا٘دبْ ؿذ:

 

Theo + βνobs = αν 
 

ثٝ تشتیت فشوب٘غ ٞبی استؼبؽ ٔحبػجٝ  υTheo  ٚυobsوٝ دس آٖ 

cmؿذٜ ٚ تئٛسی دس ثؼذ 
Rا٘ذ.ضشیت سٌشػیٖٛ  1-

٘یض دس خذَٚ  2

  آٚسدٜ ؿذٜ اػت.ثش اػبع ایٗ خذَٚ ػغح ٔحبػجبتی

B3LYP/cc-pVDZ .٘تبیح ثٝ  ثٟتشیٗ تٛافك ثب ٔمبدیش تدشثی سا داسد

ؿجیٝ سٚؽ  B3LYP/cc-pVDZدػت آٔذٜ اص سٚؽ 

B3LYP/aug-cc-pVDZ .اػت 

ؿیٜٛ آٖ دسٖٚ صفحٝ ای  27ؿیٜٛ استؼبؿی داسد وٝ  39تشٚپِٖٛٛ 

، ا٘تظبس ٔیشٚد ٘ٛاسٞبی IRاػت. دس ٘بحیٝ فشوب٘غ ثبلا دسعیف 

ظبٞش ؿٛد. پشؿذت  CH ٚ OH خزة ٔشثٛط ثٝ فشوب٘غ وــی 

cmتشیٗ ٘ٛاس دس ٘بحیٝ فشوب٘غ ٞبی ثبلا، دس
اتفبق  3430-3200 1-

اػت. فشوب٘غ  OHٔی افتذ وٝ ٔشثٛط ثٝ استؼبؽ وــی ٌشٜٚ 

cmدس ٘بحیٝ OHتدشثی ٌشٜٚ 
اتفبق ٔی افتذ دس ٔمبثُ یه  13100-

cmآٖ دس  ٘شٔبَ وٝ فشوب٘غ OHٌشٜٚ 
اػت یه پیٛ٘ذ  13600-

دسعیف  دٞذ.سا ٘ـبٖ ٔی OHٌشٜٚ  لٛی دسٖٚ ِٔٛىِٛی ٞیذسٚط٘ی

TRN-OH  ٝ٘ٛاسٞبی ٔشثٛط ثOH ٚ CHعٛس خضئی ٕٞپٛؿب٘ی ث ٝ

 CHٔی وٙٙذ دس حبِی وٝ دس عیف دٚتشٜ آٖ خزة فشوب٘غ ٞبی 

-TRNدس عیف  ODثٝ ٚضٛح لبثُ ٔـبٞذٜ ٞؼتٙذ. ٘ٛاس وــی 

OD ٝدس٘بحیcm
  ٌشدد.ٔی  ٔـبٞذٜ 12500-2330-

F E D C B A X-ray  

 (degصاٚیٝ پیٛ٘ذ)

136/129 156/129 467/129 427/129 523/129 532/129 9/129 C3C4C5 

641/127 743/127 539/127 585/127 572/127 583/127 5/127 C4C5C6 

092/130 108/130 406/130 358/130 402/130 384/130 4/129 C5C6C7 

657/130 460/130 358/130 263/130 177/130 174/130 6/130 C6C7C1 

150/123 272/123 263/123 373/123 514/123 518/123 2/124 C7C1C2 

210/130 315/130 964/129 160/130 015/130 022/130 8/128 C1C2C3 

802/110 480/111 133/111 174/111 498/110 800/110 7/114 C1C2O9 

889/113 010/114 454/114 540/114 364/114 478/114  HC3C2 

963/114 922/114 598/114 655/114 573/114 545/114  HC4C3 

318/116 319/116 578/118 530/116 554/116 563/116  HC5C4 

150/115 086/115 745/114 781/114 771/114 764/114  HC6C5 

072/117 241/117 305/117 265/117 544/117 465/117  HC7C6 

987/0 988/0 991/0 991/0 990/0 991/0  R2 

A: B3LYP/6-31G**            B: B3LYP/cc-pVDZ            C: B3LYP/aug-cc-pVDZ            D: B3LYP/cc-pVTZ 

E: MP2/6-31G**                 F: MP2/cc-pVDZ 
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ب٘غ دس ٘بحیٝ فشوب٘غ ٞبی پبییٗ تش لٛیتشیٗ ٘ٛاس ٔشثٛط ثٝ فشو

دس پیٛ٘ذ  C=Oاػت. ثٝ دِیُ دسٌیش ثٛدٖ ٌشٜٚ  C=Oوــی 

ٞیذسٚط٘ی دسٖٚ ِٔٛىِٛی ٚ ٕٞچٙیٗ ثضسي ثٛدٖ ا٘ذاصٜ حّمٝ ای 

ٔؼتمیٓ ثٝ آٖ ٔتصُ اػت ٚ خفت ؿذٖ فشوب٘غ وــی  C=Oوٝ 

C=O  ثب استؼبؿبت حّمٝ، فشوب٘غ وــیC=O  دس ٘بحیٝ پبییٗ تشی

 cm-11700-1400لشاسٔی ٌیشد. عیف ِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ دس ٘بحیٝ 

ؿىبف ٞبی ٔـبٞذٜ ؿذٜ ٘ٛاس  ]19[خیّی پیچیذٜ اػت. سدیٍٙتٖٛ

IR  دس ایٗ عیف سا ثٝ سصٚ٘ب٘غ ٞبی فشٔی اِمب ؿذٜ تٛػظ

پیٛ٘ذٞیذسٚط٘ی دسٖٚ ِٔٛىِٛی ٘ؼجت ٔی دٞذ. دس ٘بحیٝ صیش     

cm
لٛیتش  OHٛط ثٝ خٕؾ دسٖٚ صفحٝ ای ٌشٜٚ ٘ٛاس ٔشث 11400-

cmاػت وٝ ثش اثش دٚتشٜ ؿذٖ ٘بپذیذ ٔی ؿٛد. دس ٘بحیٝ صیش 
-11000 

)فشوب٘غ خٕـی  OHثب٘ذ ٔٛسد ا٘تظبس ٔشثٛط ثٝ پیچؾ ٌشٜٚ 

 خبسج صفحٝ ای( اػت وٝ ثٝ دِیُ ٕٞپٛؿب٘ی ثب فشوب٘غ خٕـی
ٛد دس ٘بحیٝ پبییٗ تشی ٔـبٞذٜ ٔی ؿ C=O  ٚ CHخبسج صفحٝ ای 

ٚ ثب دٚتشٜ ؿذٖ ٘بپذیذ ٌـتٝ ٚ فشوب٘غ خٕـی خبسج صفحٝ ای 

OD  ٝخبیٍضیٗ آٖ ٔی ٌشدد. فشوب٘غ ٞبی تغییش ؿىُ داخُ صفح

cm ٚ خبسج صفحٝ حّمٝ ٘یض دس ٘بحیٝ صیش 
 ؿٛ٘ذ.ٔـبٞذٜ ٔی 11000-

دسػغٛح ٔحبػجبتی ٔختّف دس  OH/υODυ ٚOH/γODγ٘ؼجت 

 دادٜ ؿذٜ اػت.  3خذَٚ
 .OH/ODوسبت فزکاوسُای ارتعاشی کششی  -9جديل

F E D C B A  

37/1 37/1 37/1 37/1 37/1 37/1 OH/υODυ 

35/1 36/1 36/1 36/1 36/1 36/1 OH/γODγ 

 

 . (TRN-OH)تزيپًلًن  -شیًٌ َای ارتعاشی مًلکًل سیس -1جديل

F E D C B A Assignment  

3259 3432 3334 3329 3199 3292 OH (in plane)υ 1 

3231 3266 3178 3187 3188 3160 (in plane) CH υ 2 

3221 3256 3171 3180 3181 3191 (in plane) CH υ 3 

3219 3257 3166 3175 3177 3186 (in plane) CH υ 4 

3203 3240 3150 3161 3160 3168 (in plane) CH υ 5 

3194 3232 3141 3153 3151 3159 (in plane) CH υ 6 

1713 1717 1670 1669 1689 1691 CC,δCH,δ OH(in plane) υ 7 

1656 1677 1657 1652 1661 1669 CC,δ CH(in plane) υ 8 

1630 1641 1616 1605 1627 1633 υC=O,υCC,δ CH(in plane) 9 

1593 1597 1532 1531 1547 1574 CC,δ CH(in plane) υ 10 

1535 1552 1513 1510 1518 1526 CH(in plane)δ 11 

1474 1497 1476 1464 1427 1481 CH(in plane)δ 12 

1443 1474 1450 1433 1436 1452 OH,δCH,υCC(in plane)δ 13 

1360 1379 1346 1337 1353 1360 OH,δCH,υCC(in plane)δ 14 

1339 1344 1322 1318 1326 1329 CH(in plane)δ 15 

1272 1302 1288 1278 1275 1289 OH,δCH(in plane)δ 16 

1240 1263 1245 1238 1242 1251 OH,δCH(in plane)δ 17 

1233 1261 1240 1235 1231 1242 C-O,δCH,υCC(in plane)υ 18 

978 977 1014 1018 1011 1008 υCC,δCH,δOH(in plane) 19 

929 914 944 954 938 938 υCC,δCH(in plane) 20 

869 851 886 881 883 879 CC,δCH,Δ(in plane)υ 21 

762 759 783 783 783 774 Δ(in plane) 22 

703 706 740 738 741 730 υCC,Δ(in plane) 23 

546 524 551 546 552 551 Δ(in plane) 24 

439 446 449 443 447 447 δCCO,Δ(in plane) 25 

365 370 378 378 382 379 δCCO,Δ(in plane) 26 
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 .1ادامٍ جديل                 

F E D C B A Assignment  

349 351 364 357 361 361 δCCO,Δ(in plane) 27 

1081 1094 1080 1075 1080 1084 (out of plane)CHγ 28 

995 990 1033 1037 1030 1026 (out of plane)CHγ 29 

971 943 976 972 975 978 (out of plane)CHγ 30 

884 899 892 886 888 886 (out of plane)CHγ 31 

842 807 840 850 872 849 (out of plane)CH, Γγ 32 

751 757 755 748 752 754 (out of plane)CH, Γγ 33 

701 642 692 693 697 697 (out of plane)OH, Γγ 34 

558 547 606 610 604 601 (out of plane)OHγ 35 

394 386 404 402 407 403 (out of plane)ΓCOH,γ 36 

364 356 373 369 372 372 (out of plane)Γ 37 

178 174 184 183 186 186 (out of plane)ΓCOH,γ 38 

115 105 119 121 126 123 (out of plane)ΓCOCO,γ 39 

990/0 990/0 991/0 991/0 991/0 991/0  R2 

υ: stretching, δ: in plane bending, γ: out of plane bending, Δ: in plane ring deformation, Γ: out of plane ring deformation 

 
 . (TRN-OD)تزيپًلًن  -شیًٌ َای ارتعاشی مًلکًل سیس -5جديل

F E D C B A Assignment  

3231 3266 3178 3187 3188 3196 CH(in plane)υ 1 

3221 3260 3171 3180 3182 3191 CH(in plane)υ 2 

3219 3257 3166 3176 3177 3186 CH(in plane)υ 3 

3203 3240 3150 3161 3160 3168 CH(in plane)υ 4 

3194 3232 3141 3153 3151 3159 CH(in plane)υ 5 

2398 2496 2424 2421 2328 2395 OD(in plane)υ 6 

1703 1710 1662 1661 1678 1681 CC,υC=O,δCH(in plane)υ 7 

1654 1674 1652 1650 1659 1665 CC,δCH(in plane)υ 8 

1615 1630 1607 1594 1616 1625 CC,υC=O,δCH(in plane)υ 9 

1591 1595 1522 1524 1535 1537 CC,δCH(in plane)υ 10 

1524 1546 1512 1505 1512 1523 CC,δCH(in plane)υ 11 

1458 1486 1450 1433 1439 1452 CC,δCH(in plane)υ 12 

1425 1457 1434 1425 1426 1439 δCH(in plane) 13 

1367 1372 1344 1334 1352 1360 δCH,υC-O(in plane) 14 

1285 1312 1293 1286 1282 1294 δCH(in plane) 15 

1250 1278 1262 1254 1255 1267 δCH(in plane) 16 

1236 1262 1242 1237 1234 1244 δCH(in plane) 17 

1122 1133 1120 1116 1120 1123 δCH,δOD(in plane) 18 

1012 1014 1033 1037 1024 1026 CH(out of plane)γ 19 

995 978 1014 1018 1012 1010 δCH,δOD 20 

971.2 977 1004 1000 1011 1008 CH(out of plane)γ 21 

971 943 967 963 969 970 δCH,δOD(in plane) 22 

929 914 944 945 938 937 CH(out of plane)γ 23 

883 899 891 886 882 886 δCH,Δ(in plane) 24 
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 . 5ادامٍ جديل                  

F E D C B A Assignment  

855 842 884 880 880 873 CH(out of plane)γ 25 

763 758 786 786 785 775 CH,Γ(out of plane)γ 26 

748 755 751 745 749 751 Δ(in plane) 27 

705 705 741 739 742 731 CH(out of plane)γ 28 

700 642 691 692 696 696 (in plane)Δ 29 

624 594 620 622 642 625 OD(out of plane)γ 30 

555 544 597 607 602 598 OD,γCH,Γ(out of plane)γ 31 

544 523 548 543 550 549 (in plane)Δ 32 

432 440 442 436 439 440 ,δCCOΔ 33 

392 384 402 400 404 401 CH,Γ(out of plane)γ 34 

365 365 378 377 382 379 CH,Γ(out of plane)γ 35 

360 351 370 366 368 368 (in plane)Δ 36 

335 343 348 340 347 346 δCCO,Δ(in plane) 37 

177 172 183 181 185 185 (out of plane)ΓCOD,γ 38 

115 105 119 121 126 123 (out of plane)ΓCOCO,γ 39 

υ, stretching; δ, in plane bending; γ, out of plane bending;  Δ, in plane ring deformation;  Γ, out of plane ring deformation 

 

 گیزی وتیجٍ. 1

ِٔٛىَٛ تشٚپِٖٛٛ یه پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی دسٖٚ ِٔٛىِٛی 

ثبلذست ٔتٛػظ تـىیُ ٔی دٞذ ٚ یه ػیؼتٓ تبتٛٔشی ٔتحشن 

ثب اػتفبدٜ اص  داسد وٝ تٛخٝ صیبدی سا ثٝ خٛد خّت وشدٜ اػت.

چٙذیٗ سٚؽ ٔجتٙی ثش ٘ظشیٝ تبثؼی چٍبَ خٛاف ِٔٛىِٛی 

 ٞب ٚ دادٜ ٞبی ػبختبسی ٔحبػجٝ ؿذٜ اػت.تشٚپِٖٛٛ ؿبُٔ فشوب٘غ

         تبثؼی چٍبَ ٘تبیح ثٝ دػت آٔذٜ ٘ـبٖ ٔی دٞٙذ وٝ سٚؿٟبی

ٔی تٛا٘ٙذ ٔمبدیش تدشثی سا ثب دلت خٛثی ثبص تِٛیذ وٙٙذ ٚ ٘ؼجت ثٝ 

ٕٞچٙیٗ  دیٍش سٚؿٟبی وٛا٘تٛٔی وبسآئی ثٝ ٔشاتت ثٟتشی داس٘ذ.

ٞیذسٚط٘ی  پیٛ٘ذ دس ٞبی استؼبؿی دسٌیشا٘تؼبة تؼذادی اص ؿیٜٛ

 دسٖٚ ِٔٛىِٛی ثش اػبع عیف تدشثی آٖ ا٘دبْ ؿذٜ اػت.
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