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ی  بررسی سینتیکی واکنش پیروگالول با سدیم یدات به روش تجربی و محاسبه
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 ، مرتبه واکنش، تابع گیبس UV-Visسینتیک شیمیايی، پیروگالول، اسپکتروفتومتری  کلیدی:   گان واژ
 

 مقدمه    -1

متعددش در    یو کاربردها  یدانیاکسیخواص آنت  لیاست که به دل  ی فنل  بیترک  کيبنزن(    یدروکس یه  یتر-3و2و1)  روگالولیپ 

با    داتي   مي با سد  روگالولیواکنش پ  یکینتیس  یپژوهش به بررس  نيادر  .  [ 1,2]  مورد توجه قرار دارد  يیو دارو  يی غذا  عيصنا

 شود. می لیتحل یواکنش با استفاده از محاسبات نظر نيا  بسیتابع گ راتییو تغ شودپرداخته می  یتجرب یهااستفاده از روش

  

 روش  -2
با دستگاه اسپکتروفتومتر   یدیاس  طيدر شرا  داتي   ميو سد   روگالولیحاصل از واکنش پ   ی ها، جذب محلولپژوهش   نيدر ا

UV-Vis  ی ی درجه ، با تغییر غلظت هر يک از اجزای معادله سرعت واکنش و محاسبهشد. معادله سرعت واکنش  یریگاندازه

(  ORCA)افزار اورکا  از نرم   ،یک یناميترمود  یهایژگيو  یو بررس  بسیتابع گ  راتییتغ  همحاسب  ی برا  ن،یمحاسبه شد. همچنها  آن 

به  یسازاستفاده شد که شامل مدل انرژ  ، یهندس  یسازنه یساختارها،  ا[ 3]  بود  LUMOو    HOMOسطوح    یو محاسبه    ني. 

 واکنش کمک کرد.  يیایمی رفتار ش ترقیدق لیبه تحل نديفرا

 

 بحث   -3
اکسا واکنش  سد  [4]   روگالولیپ   شي در  مح  داتي  م يتوسط  و    داتيبا    روگالولیپ   ،یدیاس  طیدر  داده  آزاد    دي واکنش 

که    دهدینشان م  نیز  ینظر  محاسبات.  کندیم  جاديرا ا  رهیت  یرنگ به آب  رییکه با افزودن نشاسته به عنوان معرف، تغ  شودیم

يدات دارد، حاصل از اکسید  تری نسبت به ساير مشتقات  به مراتب کوچکتغییرات انرژی گیبس  واکنش يد باشد  اگر محصول  

 صورت زير است:بنابراين واکنش به

(1) 5 PY + 2 IO3
 ̶  + 2H+ → 5 PY-OX + I2 + 6H2O 

 شود:(، معادله سرعت بصورت زير می1طبق واکنش )

(2) R= k [PY]m [IO3
 ̶ ]n [H+]p 

ی برای محاسبهشد.    یبررس  یدیاس  طيدر شرا  داتي  م ي توسط سد  روگالولیپ   ش يواکنش اکسا  کینتیس  ،پژوهش   نيدر ا

متغیر در نظر گرفته شد    (x)  ی سومی سرعت، غلظت دو گونه ثابت و غلظت گونهها در معادلهدهندهی هر يک از واکنشدرجه 

 نانومتر   440و    310  ی هاوجها در طول مجذب محلولو نمودار جذب بر حسب زمان هر واکنش از زمان آغاز تا پايان واکنش  

موج  طول  ترتیب  به  بیشینه )که  دستگاه    است(  2Iو    OX-PYی  های  شد.    Vis-UVتوسط  بیانرسم  نمودارها  اين  گر  شیب 

 بر   ، نمودار لگاريتم  آن گونهی  ی درجه برای محاسبه  که  است  ی با غلظت متغیرگونه  تغییرات جذب بر حسب تغییرات زمان
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در معادله سرعت    (x)  ی گونه( شیب اين نمودار درجه3که طبق رابطه )  رسم شد   ی با غلظت متغیرگونهحسب لگاريتم غلظت  

 است.

(3) ln ( ) = k՜՜՜ + m ln [x] 

به و  محاسبات  انجام  از  آوردن درجهپس  واکنشدست  از  مقادير  دهندهی هر يک  برابر    pو    n و  mها،  ترتیب       5/0  و1و  1به 
 : صورت زير استی سرعت بهدست آمد. بنابراين معادلهبه

(4) R= k [PY]1 [IO3
 ̶ ]1 [H+]1/2 

محاسبه  سرعتبرای  ثابت  محاسبه(k)  ی  و  کالیبراسیون  نمودار  به  نیاز  است ،  واکنش  سرعت  نمودار    یبرا.  ی  رسم 

ها  ی محلولهمه  ساخته شد و  روگالولیپ   های متفاوتغلظت  و   دیو اس  داتياز    ثابت   با غلظت  ی مختلف  یهامحلول  ون،یبراسیکال

و سپس نمودار جذب بر    شد  یریگها اندازهپس از اتمام واکنش، جذب محلول  با استفاده از آب مقطر به حجم يکسان رسیدند.

 .  رسم شد )نمودار کالیبراسیون( حسب غلظت پیروگالول

ی ثابت سرعت واکنش ابتدا با استفاده از  است. برای محاسبه   εbطبق رابطه بیر لامبرت، شیب نمودار کالیبراسیون بیانگر  

لامبرت محاسبه شد. مقدار -دست آمده از قانون بیرو سپس سرعت واکنش بر اساس معادلات به  εbلامبرت مقدار  -قانون بیر

 برابر با مقدار زير است: %95ثابت سرعت واکنش در سطح اطمینان 

(5) k = 36/3 ± 3/9  L3/2 mol-3/2 s-1 

، تغییرات تابع گیبس واکنش بین پیروگالول و  def2-TZVPه  با مجموعه پاي B3LYP افزار اورکا و روشبا استفاده از نرم

ی  طور جداگانه محاسبه و سپس با محاسبهسديم يدات در محیط اسیدی محاسبه شد. تابع گیبس هر يک از اجزای واکنش به

 دست آمد. برای محاسبه تابع گیبس ها، تغییرات تابع گیبس واکنش بهدهندهها و واکنشاختلاف مجموع تابع گیبس فراورده

+Hکیلوژول بر مول محاسبه شد. تغییرات تابع    -5/1112آل در نظر گرفته شد و مقدار آن برابر با  عنوان گاز ايده، اين يون به

 .دست آمدکیلوژول بر مول به -1/543هارتری يا   -20685/0گیبس واکنش برابر با 

محاسبه شد و طول   B3LYPواکنش با استفاده از روش    یاجزا  یبرا  LUMOو    HOMOسطوح    یانرژ  ،یدر روش نظر

نانومتر است که با    362حلال حدود    ابیدر غ   PY-OX  نهی شیهر کدام با معادله پلانک به دست آمد. طول موج ب  نهیشیموج ب

  440آن    یو مقدار تجرب  σ* به    σنانومتر مربوط به انتقالات    179طول موج    د،ي  یدارد. برا  یخواننانومتر هم  310  یمقدار تجرب

 ( است.σ* ) یوندی( به ضدپ n)  یوندیناپ  یها نانومتر مربوط به انتقال الکترون
 

 گرینتیجه -4
پرداخته و معادله سرعت    یدیاس  طيدر شرا  داتي   ميبا سد   روگالولیپ   ش يواکنش اکسا  یکینتیس  یپژوهش به بررس  نيا

و    s3/2-mol3/2L  9/3±3/36-1دست آمده است. ثابت سرعت واکنش برابر با  به   3[IO 1R= k [PY]̶  [H 1]+[1/2صورت  واکنش به

گ  راتییتغ با    بس یتابع  مول  -543/ 1برابر  بر  ا  کیلوژول  است.  شده  ش  جينتا   ن يمحاسبه  رفتار  بهتر  درک  و    يیایمیبه 

 . کندیم  تيمختلف را تقو عيدر صنا روگالولیپ   یکاربردها لیو پتانس کندیواکنش کمک م  نيا یکیناميترمود
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