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 مقدمه  -1
 تاثرا را دهیپد نیا. به خود جلب کرده است را ایژهیو توجهات ی بر یکدیگررکووالانسیغ هایبرهمکنش متقابل راتیتاث 

همدیگر را  تی کهدر صور و افزاییهم آن را ندشو همدیگر تیتقو باعث برهمکنش دو حضور در صورتی که. گویندمی یمشارکت

مشارکتی  فهومم.  ]1[پیشنهاد شد  یمشارکت مفهوم بار نیاول یبرا 1957 سال در. گویندمی یکنندگ مخالفت کنند فیتضع

 .]  3و2 [د کنیم بسیار کمک یدروژنیه یوندهایپ یدارا هایستمیس رفتار حیتوض به

 

 های محاسباتی روش -2
جام شده انMP2/6-311++G(d,p)  سطح در Gaussian09 کوانتومی با استفاده از نرم افزار محاسبات مکانیک

 استفادهی بهینه ساز در طی فرآیند از روش نیروی مقاوم ،انرژی تصحیح خطای انطباق مجموعه پایه بر مقادیربه منظور . است

 AIM2000افزاررمتوسط نها ها در مولکولاستفاده از روش اتم مکان شناختی چگالی الکترونی باخواص همچنین،  شده است.

 محاسبه شده است. در همان سطح محاسباتی

 

 بحث و بررسی نتایج -3
 ریز رابطه از یجزئ سه هایکمپلکس لیتشک یانرژ نشان داده شده است. 1طرح شماتیک ساختارهای مورد بررسی در شکل 

 :شود یم محاسبه

Eternary = Eternary-∑Emon                                       )1( 

ternaryE و monE مقادیر انرژی دهد که نشان می 1جدول  .استه شـد نهیبه یکمپلکس و مونومرها یمربوط به انرژ بیبه ترت

نده پایداری ساختارهای مورد بررسی های سه جزئی مورد بررسی منفی است که نشان دهتشکیل کمپلکس در همه سیستم
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ترین استخلاف الکترون دهنده، مقدار مطلق انرژی تشکیل ترین استخلاف الکترون کشنده به سمت قویاست. با رفتن از قوی

 رابطه خطی بسیار خوبی بین مقادیر ثابت هامت و انرژی تشکیل کمپلکس وجود دارد. یابد. کمپلکس به طور کلی کاهش می

 

   

 

 

 

 

 

 :شودیمحاسبه م ریصورت ز بهی جزئ سهی هادرکمپلکس یاثر مشارکت یانرژ ریمقاد

Ecoop= Eternary - ∑Edimer                                   )2(  

dimerE دهد که مقادیر نشان می 1جدول  .استه شـد نهیبه ئیهای دوجزکمپلکس یمربوط به انرژcoopE یدر تمام 

های سه جزئی که نشان دهنده این است که پیوند تترلی و هیدروژنی در کمپلکس باشدیم یمنفی مورد بررس یساختارها

کشنده به ف الکترونترین استخلابا رفتن از قوی coopEشود مقدار مطلق انرژی شوند. مشاهده میموجب تقویت یکدیگر می

سه  هایدر کمپلکس H···F هیدروژنی و پیوند Si···Nانرژی پیوند تترلی  .یابددهنده افزایش میترین استخلاف الکترونقوی

 جزئی به صورت زیر محاسبه می شود:

E'Si···N=ETerary-(EHF···SiF4+E X-Ph-CN)                            )3(        

E'H···F=ETernary-(EHF+EF4Si···X-Ph-CN)                            )4(    
وجود دارد و با  یدروژنیه و یتترل هایوندیپهای هامت و انرژی بین ثابترابطه خطی بسیار خوبی که شود مشاهده می

پیوندهای تترلی و ترین استخلاف الکترون کشنده، مقدار مطلق انرژی ترین استخلاف الکترون دهنده به قویرفتن از قوی

محاسبه  یدروژنیو ه یتترل هایوندیپ یمربوط به نقاط بحران ρ(r) یلکترونا چگالی ریمقاد یابد.هیدروژنی مورد نظر کاهش می

دهد مقادیر چگالی الکترونی پیوند تترلی و هیدروژنی به طور کلی با رفتن از نشان می نتایج است. شده یورآگرد 1در جدول و 

 .یابدترین استخلاف الکترون دهنده افزایش میتخلاف الکترون کشنده به قویترین اسقوی

 گیرینتیجه -4

ها همراه با کاهش مقدار مطلق انرژی تشکیل دهد که افزایش در قدرت الکترون کشندگی استخلافنتایج نشان می

اثرات  .بیانگر اثر مطلوب پیوندهای تترلی و هیدروژنی مورد نظر بر روی یکدیگر است coopE منفیمپلکس است. مقدار ک

 های هامت قابل بیان است.استخلاف بر مشارکت پذیری پیوندهای تترلی و هیدروژنی مورد بررسی از طریق ثابت
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 . طرح شماتیک ساختارهای مورد بررسی1شکل 

 و پارا )داخل پرانتز( استخلاف دار شده در موقعیت متاپارامترهای انرژی و مقادیر دانسیته الکترونی در نقاط بحرانی پیوندها در ساختارهای :   1جدول 

/a.u H…F ρ /a.u Si…N ρ 1-/kJ mol H…FE' 1-/kJ mol Si…NE' 1-/kJ molcoopE 1-mol /kJternaryE X or X’ 

0/01433( 0/01425) 0/00811( 0/0079) -12/64(-12/56 ) -14/3(-14/03 ) -4/19(-4/11 ) -22/84(-22/49) NO2 

0/01478( 0/01467) 0/00907( 0/0086) -13/39(-12/69) -15/94(-15/64 ) -4/94( -4/54) -24/39(-24/10 ) Cl 

0/01472( 0/01452) 0/00897( 0/0087) -13/44(-13/31) -16/06( -15/67) -4/99(-4/86 ) -24/52( -24/12) F 

0/01484( 0/01484) 0/00915( 0/0091) -13/82(-13/82) -16/79(-16/79 ) -5/37(-5/37 ) -25/24(-25/24 ) H 

0/01485( 0/01487) 0/00946( 0/0094) -13/83(-14/04) -17/05( -17/27) -5/38(-5/58 ) -25/51(-25/73 ) CH3 

0/01515( 0/01503) 0/01005( 0/0097) -14/56(-14/20) -18/40( -17/69) -6/10(-5/75 ) -26/85(-26/14 ) NH2 


