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 DFTطیف الکتزًٍی، هطبلعِ  عبختبر الکتزًٍی، هحَری،+(، لیگٌذ ؽیف ببس، لیگٌذ 0کوپلکظ کببلت )کلیذی:  گبىٍاص

 

 هقذهِ -1
 کبتبلیش آلی، ؽیویبیَ ّبی سهیٌِ در ببلقَُ کبربزدّبی دلیل بِ هختلف، ؽیف ببس لیگبًذّبی بب ٍاعطِ فلشات ّبی کوپلکظ

 (IIIکببلت ) ببس ؽیف ّبی کوپلکظ. (Asraf, 2019)بزای هثبل:  ًذاُ بَد تَخِ ّوَارُ هَرد هَلکَلی، هغٌبطیظ ٍ ّوگي

ٍیزٍعی  ضذ خَاؿ کؾفپظ اس  اًذ. ؽذُ اعتفبدُ بی سًذُّ نعیغت در بیَلَصیکی هَلکَل ّبی ؽبیِ عبسی ٍ هطبلعِ بزای

 اعیذّبی ٍ ّب پزٍتئیي بب Co(+3) بزّوکٌؼ یَى سهیٌِ هتعذدی در بیّ یبزرع (،III) کببلت ببس ؽیف ّبی کوپلکظ اس بزخی

 فعبلیت هحَری لیگبًذّبی بب +(0کببلت ) ّبی کوپلکظ کِ اس آًدب. (Baniyaghoob, 2009) اًدبم ؽذُ اعت ًَکلئیک

بیَلَصیکی  بیّ لهَلکَ ( IIIٍبی کَئَردیٌبعیًَی هحَری بیي کببلت )ّ ذتؾکیل پیًَ احتوبلا دٌّذ، هی ًؾبى خَد اس بیؾتزی

+( بب لیگٌذ ؽیف 0کوپلکظ کببلت ) یٍ الکتزًٍ یعبختبر هَلکَل ،کبر پضٍّؾی حبضزدر  .ببؽذ دخیل عول هکبًیغن در ّذف،

 ًظزیِرٍػ  ِب NH3بی هحَری ّ يٍ آهی (هیيآ دی يفٌیل-1ٍ4-بیظ)عبلیغیلیذى( -’H2Salophen  =NٍNببس عبلَفي )

 ّبی لاًتقب یّب یاًزص بب هحبعبِ هذکَر َد. ّوچٌیي، طیف الکتزًٍی کوپلکظؽ یبزرعی ه ی( در فبس گبسDFT) یچگبل یتببع

ّبی طیفی  خط. دؽَ یه بزرعی ی( در فبس گبسTDDFT) ٍابغتِ بِ سهبى یچگبل یتببعًظزیِ کوپلکظ بب رٍػ  یالکتزًٍ

 .زدیگ یهَرد بحث قزار ه پلکظکو یبز اعبط عبختبر الکتزًٍهحبعبِ ؽذُ در ًبحیِ ًَر هزئی ٍ هبٍرای بٌفؼ، 

 

 رٍػ هحبعببت -2
ًغخِ  Gaussian 09ًزم افشار  بزای کوپلکظ در حبلت گبسی آساد بب اعتفبدُ اس( DFT) تببعی چگبلی ًظزیِهحبعببت 

A.02  در عطح تئَریB3LYP عبختبر هَلکَلی کوپلکظ هَرد بحث در حبلت آساد گبسی ٍ بذٍى اعوبل  .ُ اعتاًدبم ؽذ

-6 (basis set) هدوَعِ پبیِاس  C، H، N  ٍOبزای عٌبصز در ایي هحبعببت، . یٌِ عبسی ؽذُ اعتهحذٍدیت ّبی تقبرًی بْ

31G(d,p)  در هَرد اتن ٍCo  هدوَعِ پبیِ اسLanL2DZ ُاٍربیتبل ّبی هَلکَلی بب  ًوبیؼ ٍ رعن  .ُ اعتؽذ اعتفبد

اعتفبدُ اس ًزم افشار  ُ ًیش بب. طیف الکتزًٍیکی هحبعبِ ؽذُ اعتؽذ اًدبم GaussView 5.0.8اعتفبدُ اس ًزم افشار 

GaussSum 3.0 اعتتفغیز ؽذ ُ. 

 

 بحثًتبیح ٍ  -3
Co]عبختبر هَلکَلی بْیٌِ ؽذُ کوپلکظ  در

III
(Salophen)(NH3)2]

 (،low spinبب آرایؼ الکتزًٍی کن اعپیي ) +

طَل ٍ سٍایبی پیًَذی هحبعبِ ؽذُ بب ًتبیح تدزبی بذعت آهذُ اس پزاػ اؽعِ ایکظ کوپلکغْبی هؾببِ هطببقت دارد 
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(Khandar, 2007) .( ُببلاتزیي اٍربیتبل هَلکَلی اؽغبل ؽذHOMO ُپبییي تزیي اٍربیتبل هلکَلی اؽغبل ًؾذ ٍ )

(LUMO کوپلکظ در ؽکل )ًؾبى دادُ ؽذُ اعت. 1 

  
Co]ظ )چپ( هحبعبِ ؽذُ بزای کوپلک LUMO)راعت( ٍ  HOMO. 1ؽکل 

III
(Salophen)(NH3)2]

+. 

 

Co]ظ کوپلکطیف هحبعبِ ؽذُ بزای اًتقبل ّبی الکتزًٍی ٍ 
III

(Salophen)(NH3)2]
ًؾبى دادُ ؽذُ  4در ؽکل  +

بی الکتزًٍی ّ لًبًَهتز، عوذتب هزبَط بِ اًتقب 01/249در ًبحیِ کن اًزصی طیف، خط خذبی هحبعبِ ؽذُ در طَل هَج  اعت.

LUMO←HOMO %(19 ٍ )L+3←HOMO %(01) ببؽذ. یه 

 
Co]ظ بزای کوپلک TDDFT. طیف الکتزًٍی هحبعبِ ؽذُ بزٍػ 2ؽکل 

III
(Salophen)(NH3)2]

 ر حبلت گبسی.د +

 

 ًتیدِ گیزی -4
Co]کبر پضٍّؾی حبضز، عبختبر ٍ طیف الکتزًٍی کوپلکظ 

III
(Salophen)(NH3)2]

هطبلعِ  DFTبب رٍػ را  +

عبلَفي ٍ اٍربیتبل هَلکَلی ضذ  لیگٌذ π هَلکَلی ربیتبلٍهحبعبِ ؽذُ، بتزتیب ا HOMO  ٍLUMOّبی  ربیتبلٍا .ًوبیذ یه

ای در کن  عْن عوذُ Salophenπ← σ*(πSalophen―dCo)ّوچٌیي اًتقبل الکتزًٍی  ببؽذ. هی σ*(πSalophen―dCo)ذی پیًَ

 تزیي خط طیفی هحبعبِ ؽذُ در طیف کوپلکظ دارد. اًزصی
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