
                                                         
  

ھای بازیابی ساختار مسطح ای ھمسان چھارتایی و روشھای حلقھبررسی دلیل نامسطح بودن ساختار ترکیب
   تلر- کارگیری اثرھای شبھ یانھا با بھآن

  
  *2،1علیرضا ایلخانی
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  )10/11/1399:       تاریخ پذیرش7/9/1398: تاریخ دریافت(
  

          .ھا بررسی شد تلر در آن- برای درک اثرھای شبھ یان D2d با گروه تقارنی A4 (A = O, S, Se, Te, Po) ای ھمسان چھارتاییھای حلقھ ساختار خمیده ترکیب      
دست آمد، نشان داد کھ تمامی بھ cc-pVQZ-(PP)کھ در مجموعھ پایھ  MP2پلست -  حاصلھ کھ از روش مولرسازی ساختاری و بسامدھای ھارمونیک ارتعاشیبھینھ

 کھ دارای A4 ھای ھمسانتراز انرژی حالت پایھ و شش تراز انرژی برانگیختھ الکترونی حلقھ. باشندمسطحشان، ناپایدار می D4hھای مورد مطالعھ در ساختار ترکیب
سطوح انژری پتانسیل آدیاباتیک نشان داد کھ خمیدگی در . سازی شدند برای تغییر ھندسھ مولکولی، با رایانھ شبیھCASSCF رژی ھستند، با روشترین سطح انپایین

ھای مورد نظر  در ترکیب 1B2u با تراز انرژی برانگیختھ 1A1g شدگی تراز انرژی حالت پایھدلیل جفت، بھD2d تربھ گروه تقارنی پایین D4hساختار مسطح با گروه تقارنی 
. کار رفتبھ"  چیست؟A4 ھای دلیل این ناپایداری در ترکیب" برای پاسخگویی بھ این پرسش کھ Qb2u (1A1g + 1B2u) تلر - حل معادلھ مسالھ اثر شبھ یان. استانجام شده

ای خود را تھ شود، کمپلکسھای حاصل امکان بازیابی دوباره ساختار مسطح حلقھاثر در برگرف توسط دو کاتیون گازھای بیA4ھا نشان داد کھ اگر حلقھ ھمچنین، محاسبھ
  .نمایندکسب می

  
 ھای ھمسان چھارتایی تلر، نامسطح بودن حلقھ، بازیابی مسطح بودن، حلقھ-  اثر شبھ یان:كلید واژه

  
  مقدمھ

  
شѧوند کѧѧھ ھѧای گѧوگرد در طبیعѧت یافѧت مѧیتعѧداد زیѧادی از آلѧوتروپ      

 و 1[باشند ھای ھمسان چندتایی گوگردی میھا شامل حلقھترده آنبخش گس
ھѧای ایѧѧن دسѧѧتھ   یکѧѧی از ترکیѧѧب(S4)ھѧا تѧѧانبѧھ عنѧѧوان نمونѧھ، تتراتیѧѧھ. ]2

ای گѧوگرد ھѧای ھمѧسان حلقѧھ ھا است کھ بر خѧلاف سѧایر ترکیѧبآلوتروپ
         ، تѧѧاکنون دانѧѧشمندان موفѧѧق بѧѧھ جداسѧѧازی آن S8) و S6(تѧѧایی شѧѧش و ھѧѧشت

 بѧھ S4ای ایѧن در حالیѧست کѧھ ترکیѧب حلقѧھ. انѧدصورت خالص نگردیѧدهبھ
ھای ھمسان گѧوگردی شناسѧایی و سѧاختار آن صورت مخلوط با سایر حلقھ

، ]6 و5[قرمѧز ، زیѧر]4 و 3[ھѧای رامѧان سѧنجیھѧای طیѧفوسѧیلھ روشبھ
         اثبѧѧات]13-11 [سѧѧنجی جرمѧѧیو نیѧѧز طیѧѧف] 10-7[ فѧѧرابنفش –مرئѧѧی

 یѧѧک مولکѧѧول O2لѧѧوئیس بѧѧر اسѧѧاس ایѧѧن واقعیѧѧت کѧѧھ مولکѧѧول . اسѧѧتشѧѧده
 چنین نیست، نشان داد کھ گاز اکѧسیژن O4پارامغناطیس است، در حالیکھ 

 است کھ بھ نام ازونون O4و حلقھ ھمسان چھارتایی O2 شامل مخلوطی از 
عنوان اکسیژن ، بھ1924 در سال O4ھای چھارتایی حلقھ. شودشناختھ می

بلورشناسی اشعھ ایکس مخلوط گاز اکѧسیژن کѧھ ]. 14[ی شد گذارمایع نام
ناپایدار بوده  O4  انجام شد، ثابت کرد کھ آلوتروپ اکسیژن2006در سال 

تر گفتھ از آنچھ پیش]. 15 [ را دارندO8و امکان تغییر ساختار بھ اکسیژن 
ای توان این نتیجھ را گرفت کھ، تھیھ و یѧا جداسѧازی سѧاختار حلقѧھشد، می

        عѧѧلاوه. پѧѧذیر نیѧѧست بѧѧھ صѧѧورت خѧѧالص تѧѧاکنون امکѧѧانS4 و O4ان ھمѧѧس
ای ھمѧسان عناصѧر گѧروه ھای دی کاتیون و دی آنیون حلقھ این، ترکیببر

S4 شѧامل 16
2+, Se4

2+, Te4
S4 و +2

             ھѧای پѧراشوسѧیلھ روشتھیѧھ و بѧھ-2
مرھѧای ھѧای ھندسѧی ایزوسѧنجھ]. 21-16[انѧد ایکس شناسѧایی گردیѧدهپرتو
اند ھای نظری متعددی مطالعھ شدهای ھمسان گوگردی نیز در پژوھشحلقھ

ای و ھѧای خطѧی، غیرحلقѧھ ھѧای ترکیѧبھمچنین، نسبت انرژی. ]22-26[
   و محاسبھ) = Sn) 12, 8, 7, 6, 5, 4 ,3 ,2 n  ھای ھمسان گوگردیحلقھ

  
  com.yahoo@ilkhaniali :ایمیل نویسنده مسئوول

  
عѧѧلاوه . ]28 و27 [اسѧѧتقایѧسھ شѧدهھѧا مھѧای تجربѧی مربѧوط بѧѧھ آندادهبѧا 

 شѧامل ترمودینامیѧک و  O4ھѧای متنѧوعی بѧر روی ترکیѧب بѧراین، مطالعѧھ
            ای، حالѧѧѧت گѧѧѧذار و بازشѧѧѧدن سѧѧѧاختار حلقѧѧѧھ]30و29[سѧѧѧینتیک پایѧѧѧداری 

            ، و نیѧѧز تعیѧѧین عمѧѧق میѧѧزان حѧѧداقل دره سѧѧطح انѧѧرژی پتانѧѧسیل]32و31[
]33 [ѧورد بررسѧبھ و مѧرارآن محاسѧری قѧتی نظѧھ . گرفѧازگی، کمینѧھ تѧب

و کمپلکѧѧسھای بѧѧѧین O4 موضѧѧعی سѧѧطوح پتانѧѧѧسیل مربѧѧوط بѧѧѧھ مولکѧѧول 
  تѧѧایی محاسѧѧبھ شѧѧد کѧѧھ ھѧѧای یکتѧѧایی و سѧѧھ در حالѧѧت،2(O2)مولکѧѧولی آن، 

  ]. 34[تواند پایدار باشد  میD2d با تقارن O4ھا نشان داد کھ یافتھ
شد در  ھایی کھ بالا گفتھلعھاطلاعات فراوان تجربی و نظری از مطا      

عѧѧضوی ھمѧѧسان ھѧѧای چھѧѧارھѧѧای حلقѧѧھمѧѧورد شناسѧѧایی، سѧѧاختار و ویژگѧѧی
اسѧت، امѧا ھمچنѧان ناپایѧداری دسѧت آمѧده مورد پژوھش بھA4ھای مولکول

         اثرھѧѧای. آنھѧѧا در سѧѧاختار مѧѧسطح و نیѧѧز علѧѧت ایѧѧن ناپایѧѧداری، مѧѧبھم اسѧѧت
ھا، ر چندگانگی کوچک مولکولھای غیبرای حالت(PJTE)  تلر -یانشبھ

تنھا منبع معرفی و بحث درباره ناپایداری ساختاری و وقوع پدیده شکѧست 
 ]. 36و35 [باشѧدھѧای شѧیمیایی بѧا سѧاختار متقѧارن مѧی تقѧارن در ترکیѧب

ھѧای مѧسطح دارای تقѧارن و ھمچنѧین خمѧش،  ناپایѧداری سѧاختاری ترکیѧب
  در شکѧѧست تقѧѧارنپѧѧیچش و تغییѧѧر شѧѧکل سѧѧاختار آنھѧѧا از طریѧѧق پدیѧѧده 

ایѧѧن، عѧѧلاوه بѧѧر. ]51-37[اسѧѧت ھѧѧای زیѧѧادی بحѧѧث و بررسѧѧی شѧѧدهپѧѧژوھش
شѧѧده در سѧѧاختار شѧѧکل ایجѧѧادانѧѧد تѧѧا تغییѧѧربرخѧѧی پژوھѧѧشگران تѧѧلاش نمѧѧوده

ھѧѧای کѧوچکتر و یѧѧا ھѧا بѧѧین حلقѧھھѧѧا را بѧا قѧѧراردادن آن مѧسطح ایѧѧن ترکیѧب
  .]54-52[ھا و بھ صورت نظری بازیابی نمایند آنیونھا با محاسبھ

ھѧѧای متقѧѧارن تمایѧѧل دارنѧѧد بѧѧا قرارگѧѧرفتن در بѧѧالاترین حالѧѧت مولکѧѧول      
تقѧѧارنی خѧѧود، بیѧѧشترین پایѧѧداری ممکѧѧن نѧѧسبت بѧѧھ دیگѧѧر ساختارھایѧѧشان را 

و ) یون(ھا در شرایط باردار  آید کھ ترکیباما گاھی پیش می. کسب نمایند
تѧر، از پایѧداری ھای پѧایینیا بدون بار خود، تغییر ساختار داده و در تقارن

بالاتری برخوردار شوند کھ این حقیقت، در شیمی تقارنی بھ پدیده شکست 
  ھѧایاھمیѧت تغییѧر ھندسѧھ سѧاختار بѧھ تقѧارن]. 35 [تقѧارن معѧروف اسѧت

  تر و پدیده شکست تقارن در یک سامانھ مولکولی شیمیایی و یا زیستیپایین

1399، سال دوم، شماره سوم جلد/ایلخانی  
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 ل، سѧѧدھای انѧѧرژی، ھѧѧای انѧѧژری پتانѧѧسیتوانѧѧد چѧѧاهبѧѧسیار مھѧѧم اسѧѧت و مѧѧی

ھѧا و در نھایѧت ھای گذار و نیز چندین و چند عامل دیگر ایѧن سѧامانھحالت
پدیѧده . ھѧا را تحѧت تѧاثیر قѧرار دھѧدھا یا برھمکنشعملکرد آنھا در واکنش
ھای متفاوتی قابل تفسیر و توجیھ است کѧھ از جملѧھ شکست تقارن با روش

 مولکѧѧول، ھیبریداسѧѧیون، بѧѧودنآروماتیѧѧکتѧѧوان آروماتیѧѧک و ضѧѧدھѧا مѧѧیآن
ھѧای مولکولی و نیز بѧرھمکنشمولکولی و بین نیروھای ھیدروژنی درون

ھѧا در تفѧسیر پدیѧѧده شکѧست تقѧѧارن اگرچѧھ ایѧѧن روش. موضѧعی را نѧام بѧѧرد
تѧѧѧرین و  تلѧѧѧر، عمѧѧѧومی-ممکѧѧѧن اسѧѧѧت کارسѧѧѧاز باشѧѧѧد، امѧѧѧا اثѧѧѧر شѧѧѧبھ یѧѧѧان

ھѧای مولکѧولی پرکاربردترین روش در تفسیر منبع ناپایداری برای سامانھ
  ]. 36 [در متقارن ترین ساختار آنھاست

            عنѧѧѧѧوانتѧѧѧѧایی گѧѧѧѧوگردی بѧѧѧѧھتѧѧѧѧایی و ھѧѧѧѧشتھѧѧѧѧای شѧѧѧѧشھمѧѧѧѧسان حلقѧѧѧѧھ      
شوند تا آنجا کھ در ھای بسیار پایدار گوگرد در طبیعت شناختھ میآلوتروپ

بѧѧرای  شѧѧدهعنѧѧوان یѧѧک نمونѧѧھ شѧѧناختھ بѧѧھS8کتѧѧب درسѧѧی مرجѧѧع، حلقѧѧھ 
این در حالیکѧھ اسѧت . گرددس شیمی عمومی معرفی میدانشجویان در در

 با وجود شباھت ساختاری فѧراوان نѧسبت (S4)تان کھ، حلقھ ھمسان تتراتیھ
سѧنجی در مѧورد پایѧداری آن، تѧاکنون  و نیز شواھد متعدد طیفS8و  S6بھ 
. استھای گوگردی جداسازی نشدهصورت خالص از سایر ھمسان حلقھبھ

تواند در ھموار نمودن  می S4داری ساختار مسطح حلقھ مطالعھ دلایل ناپای
  .راه برای پژوھشگران در حل مشکل این جداسازی مفید واقع گردد

  
   روش محاسباتی

  
ھѧѧای مربѧѧوط بѧѧھ بѧѧسامدھای سѧѧازی سѧѧاختار ھندسѧѧی و محاسѧѧبھبھینѧѧھ      

ای بѧѧѧا حلقѧѧѧھ ھمѧѧѧسان چھارتѧѧѧایی شѧѧѧامل ھѧѧѧای حلقѧѧѧھارتعاشѧѧی بѧѧѧرای سѧѧѧامانھ
، بѧا کمѧک روش A4 (A = O, S, Se, Te, Po)وچѧک مولکولھѧای ک

 cc-pVQZ در مجموعھ پایѧھ  (MP2)مرتبھ دوم] 57-55[ پلست -مولار

دلیل محدودیت کاربرد این مجموعھ پایھ بѧرای البتھ بھ. شد  انجام]58-60[
 کھ حالѧت ]cc-pVQZ-PP  ]61-63، مجموعھ پایھPo و Teعنصرھای 

ھر دو ساختار . کار رفتھا بھبرای آن است،  cc-pVQZ شبھ پتانسیلی از
ھѧا بررسѧی و  در وضѧعیت خنثѧی آنD2d و نامѧسطح D4hمسطح بѧا تقѧارن 

                       روش محاسѧѧѧѧѧѧѧباتی حالѧѧѧѧѧѧѧت میѧѧѧѧѧѧѧانگین فѧѧѧѧѧѧѧضای فعѧѧѧѧѧѧѧال میѧѧѧѧѧѧѧدان خودالقѧѧѧѧѧѧѧا
(SA-CASSCF)وجѧѧѧابع مѧѧѧرای تѧѧѧھ]66-64 [ بѧѧѧھ پایѧѧѧای در محموعѧѧѧھ              

cc-pVQZ و cc-pVQZ-PPھای انرژی پتانسیلسازی سطحای شبیھ بر               
فضاھای . شدکار گرفتھھا بھ در راستای خمش مولکول (APES)درروبی

                 کѧѧѧھ بѧѧѧѧھ فعѧѧѧال متنѧѧѧوعی شѧѧѧѧامل دو الکتѧѧѧرون در شѧѧѧѧش اوربیتѧѧѧال فعѧѧѧѧال
 ، CAS(6,6)شѧѧѧѧود و ھمچنѧѧѧѧین  معرفѧѧѧѧی مѧѧѧѧیCAS(2,6)صѧѧѧѧورت 

CAS(6,7) و  CAS(10,9)بھ در اѧѧѧѧام محاسѧѧѧѧایشنجѧѧѧѧورد آزمѧѧѧѧا مѧѧѧѧھ              
ھا در نھایت فضای فعال شش الکترون در گرفتند، کھ با توجھ بھ یافتھقرار

ھѧا انتخѧاب ھفت اوربیتال کھ دارای نتایج بسیار بھتری بود، بѧرای محاسѧبھ
افѧѧѧزار کѧѧѧارگیری نѧѧѧرم ھѧѧѧا در ایѧѧѧن پѧѧѧژوھش بѧѧѧا بѧѧѧھھمѧѧѧھ محاسѧѧѧبھ. گردیѧѧѧد

MOLPRO 2015 ]67[د انجاѧرم. م شѧستھ نѧن بѧسانس ایѧت لیѧزاری تحѧاف
طبیعѧی و مھندسѧی کانѧادا خریѧداری  علѧوم  بوده و توسط شورای پژوھѧشی

  . است گردیده
  

  نتایج و بحث روی نتایج
  

  A4ھای  پدیده شکست تقارن در مجموعھ ترکیب

   نامسطح   و D4h تقارن   با مسطح  ساختار  ھر دو  ساختاری  ھندسھ      

  
طѧѧѧѧول . سѧѧѧѧازی گردیѧѧѧѧد  بھینѧѧѧѧھMP2/cc-pVQZ-(PP) در D2dتعѧѧѧѧادلی 

                  وجھѧѧѧѧѧѧیھѧѧѧѧѧѧای دوھѧѧѧѧѧѧای پیونѧѧѧѧѧѧدی و ھمچنѧѧѧѧѧѧین زاویѧѧѧѧѧѧھپیونѧѧѧѧѧѧدھا، زاویѧѧѧѧѧѧھ
ھای موثر ھندسھ ساختاری برای عنوان سنجھھا بھھای گذرنده از اتمصفحھ

A4 (A = O, S, Se, Te, Po) دولѧین و در جѧده1 تعیѧت شѧد فھرسѧان .
             ھѧѧѧای اتمѧѧѧی ناشѧѧѧی از ایѧѧѧن بѧѧѧسامدھا نیѧѧѧزجѧѧѧاییی و جابѧѧѧھبѧѧѧسامدھای خیѧѧѧال

  .اند آورده شده1در جدول 
، در D4hمشاھده یک بѧسامد خیѧالی بѧرای بѧالاترین تقѧارن مولکѧولی،       

 ھمسان کھ در راستای  A4 (A = O, S, Se, Te, Po) ھایمجموعھ حلقھ
b2u نمیѧھ ایѧھ ھمѧت کѧت اسѧولباشد، بیانگر این واقعیѧھ مولکѧای حلقѧای ھ

باشѧند، ناپایѧدار مѧی D4h چھارتایی در آرایش مسطح خود کѧھ دارای تقѧارن
 تلر دچار خمش -یاناساس اثر شبھبوده و در نتیجھ برای ایجاد پایداری بر

پѧس، پدیѧده شکѧست تقѧارنی رخ داده و آرایѧش مѧسطح . گردنѧدمولکولی می
گیѧرد بѧھ سѧاختار ورت مѧی طی خمѧشی کѧھ صD4h ،ѧناپایدار با تقارن بالای

 ).1شѧѧکل (دھѧѧد تغییѧѧر وضѧعیت مѧѧی D2dبѧا تقѧѧارن نامѧѧسطح پایѧѧدار تعѧادلی 
، شѧاھد افѧزایش A4در مجموعھ  D2dھای پیوندی در ساختار تعادلی زاویھ

 این . استPo4 درجھ در 98/89 بھ O4 درجھ در ترکیب 83/87مقدار از 
 برابѧѧر بѧѧا D4hارن ھѧѧا در شѧѧرایط مѧѧسطح بѧѧا تقѧѧ در حالیѧѧست کѧѧھ ایѧѧن زاویѧѧھ

             ھѧѧѧѧای دووجھѧѧѧѧی کѧѧѧѧھ مقѧѧѧѧدارھای زاویѧѧѧѧھ،ھمچنѧѧѧѧین.  درجѧѧѧѧھ بودنѧѧѧѧد00/90
 در شѧѧدگی حلقѧѧھ چھارتѧѧایی ھمѧѧسان تѧѧرین سѧѧنجھ بѧѧرای نمѧѧایش خѧѧمبرجѧѧستھ

ترکیب درجھ در ± 22/10داری از مقدار است، کاھش معنی A4مجموعھ 
O4 ھѧب ± 40/1 بѧѧرای ترکیѧѧھ بѧѧدرجPo4 یѧѧشان مѧѧدرا نѧѧا ع. دھѧѧھ بѧѧت بѧѧنای

 کѧارتزینی zمقدارھای بسامدھای خیالی و نیز جابجایی در راستای محور 
 بѧھ O4تѧر ماننѧد ھѧای سѧبک ، روند کاھشی از ترکیѧب1شده در جدول گفتھ
  .نماییم در مجموعھ مورد مطالعھ را مشاھده میPo4ھای سنگین حلقھ

  
   A4 تلر مرتبط با مجموعھ -یاناثر شبھ

موج  تابعSA-CASSCFھای ، محاسبھ2ھای شکل رخبرای رسم نیم      
ھای الکترونی سپس، آرایش.  انجام شدcc-pVQZ-(PP)در مجموعھ پایھ 
-CASSCF(6,7)/ccھای ھای وزنی حاصل از محاسبھاصلی و نیز ثابت

pVQZ رژیѧرین انѧا کمتѧھ بѧراز برانگیختѧش تѧبرای تراز حالت پایھ و ش 
کھ توضیح این. استبندی گردیده دستھ2استخراج شدند، کھ نتایج در جدول 

 euو یѧا eg ھѧای چندگانѧھ اعداد زیرنѧویس داخѧل پرانتѧز مربѧوط بѧھ اربیتѧال
دھد کھ  نشان می2جدول . باشدکننده در ایجاد آرایش الکترونی می شرکت

 در ایجاد آرایش الکترونی 1a1gو  1b2u  ،1b2g ،2eg ،2euھفت اوربیتال
ھѧا کت دارند و ساختار الکترونی ایѧن آرایѧشمجموعھ مورد بررسی مشار

ھѧا تفѧاوت دارد امѧا سѧاختار طѧور ملموسѧی بѧا دیگѧر گونѧھ بھO4در ترکیب 
 نیز بھ S4در ترکیب .  بھ ھم شبیھ ھستندPo4 و Se4 ،Te4الکترونی برای 

       بѧѧودن مѧѧشاھده، ایѧѧن مѧѧشابھEuغیѧѧر از تѧѧراز برانگیختѧѧھ دارای چنѧѧدگانگی 
ھѧѧای الکترونѧѧی کѧѧھ دارای بیѧѧشترین مقѧѧدار ایѧѧن، آرایѧشبѧѧرعѧѧلاوه. گѧѧرددمѧی

باشѧند،  مѧیB2u و تѧراز برانگیختѧھ A1gھای وزنی برای تراز پایھ ضریب
دھنده این واقعیت است کھ یک انتقال الکترون از اوربیتالی با خوبی نشانبھ

این واقعیت، منطق . دھد رخ میa1g بھ اوربیتالی دیگر با تقارن b2uتقارن 
ѧѧھانتخѧѧال بѧѧضای فعѧѧبھاب فѧѧھ در محاسѧѧار رفتѧѧای کѧѧھCASCFھѧѧرا توجی         
، A4ھѧѧای مربѧѧوط بѧѧھ ھѧѧر پѧѧنج حلقѧѧھ ھمѧѧسان مجموعѧѧھ رخدر نѧѧیم. نمایѧѧدمѧѧی

 و Eu و Egبرانگیختѧھ چندگانѧھ گردد کھ ترازھای انرژی حالتمشاھده می
 و تѧѧراز A1gپایѧѧھ  کѧѧھ بѧѧین تѧѧراز حالѧѧتB2gھمچنѧѧین یѧѧک تѧѧراز برانگیختѧѧھ 

   مورد مطالعھ در PJTE در معرفی   اساسی  نقش  البتھ  کھB2uختھ برانگی

1399، سال دوم، شماره سومجلد /...ای ھای حلقھبررسی دلیل نامسطح بودن ساختار ترکیب  
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 تلѧر -یѧانتوان گفت کھ اثر شѧبھپس می. اندھای بالا دارند، واقع شدهسامانھ
             شѧѧѧدن تѧѧѧراز پایѧѧѧھ و تѧѧѧراز انѧѧѧѧرژیھѧѧѧا بѧѧѧرای جفѧѧѧѧت کѧѧѧھ در ایѧѧѧن ترکیѧѧѧب

. b2u (1A1g + 1B2u) رخ داده، عبارتѧѧست از B2uبرانگیختѧѧھ  حالѧѧت
           ،B2u و A1gروشѧѧن اسѧѧت کѧѧھ دیگѧѧر ترازھѧѧای برانگیختѧѧھ بѧѧین ترازھѧѧای 

شѧده، مѧشارکت  تلѧر مѧشاھده-یѧاندلیل عѧدم تطѧابق تقارنѧشان در اثѧر شѧبھ بھ
  .فعال و تاثیرگذاری نخواھند داشت

        ، لازم اسѧتA4موعѧھ  تلѧر مربѧوط بѧھ مج-یѧانبرای توضѧیح اثѧر شѧبھ      
   پایھ  تراز  با در تعامل  کھ  راB2u برانگیختھ  انرژی ترین تراز کھ پایین

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

. دھѧیمگردد را مورد توجѧھ قѧرارالکترونی است و موجب ناپایداری آن می
 Egمل ترازھای  و شش تراز انرژی برانگیختھ شاA1gپایھ پس، تراز حالت

 کѧѧھ دارای B2u و B2g دارای چنѧѧدگانگی دوگانѧѧھ و دو تѧѧراز یکتѧѧایی Euو 
ھѧѧای  تѧѧرین فاصѧѧلھ انѧѧرژی بѧѧا آن بودنѧѧد، بѧѧرای ھریѧѧک از ترکیѧѧبنزدیѧѧک

 در آرایѧش A4 (A = O, S, Se, Te, Po)ھѧای ھمѧسان مجموعѧھ حلقѧھ
 ھای مربوطھ دررخ انرژیسازی کامپیوتری گردید کھ نیممسطحشان شبیھ

 راستای کوردیناسیون
ubQ

2
  : معرفی شده است2 آنھا در شکل 

             ترتیب  بھB2u برانگیختھ   تراز  وA1gپایھ   موج تراز حالت ھایاگر تابع

   عادی در  ھای برای آرایش مسطح و ساختار تعادلی خمیده، بسامد خیالی و شیوهA4 (A = O, S, Se, Te, Po)ھای   ترکیبھای ھندسی سنجھ.1جدول 
   کارتزینzراستای محور             

  

ھامولکول  

O4 S4 Se4 Te4 Po4 ھندسی ھایویژگی

ھای ترکیب  

ای ھمسانحلقھ  

آرایش 

 مسطح

(D4h) 

ساختار 

 تعادلی

(D2d) 

یش آرا

 مسطح

(D4h) 

ساختار

 تعادلی

(D2d) 

آرایش 

 مسطح

(D4h) 

ساختار 

 تعادلی

(D2d) 

آرایش 

 مسطح

(D4h) 

ساختار 

 تعادلی

(D2d) 

آرایش 

 مسطح

(D4h) 

ساختار

 تعادلی

(D2d) 

پیوندطول  

)انگسترم(  
46/1  48/1  10/2  14/2  37/2  38/2  80/2  81/2  98/2  98/2  

پیوندیزاویھ  

)درجھ(  
00/90  83/87  00/90  15/89  00/90  74/89  00/90  94/89  00/90  98/89  

 زاویھ دووجھی

)درجھ(  
00/0  ± 22/10  00/0  ± 35/5  00/0  ± 90/2  00/0  ± 91/1  00/0  ± 40/1  

 بسامد خیالی

(cm-1) 
6/310  - 8/174  - 1/87  - 6/53  - 4/36  - 

ھای عادی در شیوه

 zراستای محور 
± 1250/0  - ± 0883/0  - ± 0563/0  - ± 0443/0  - ± 0346/0  - 

 
  
  

  
  

    کھD2d و ساختار تعادلی خمیده با تقارن کاھش یافتھ D4h ناپایدار با تقارن بالاتر   در آرایش مسطحO4 نمایش ھندسھ ساختاری مولکول .1شکل 
  تایی ھمسان موردایی چھار حلقھA4 (A = S, Se, Te, Po)ھای  دیگر ترکیب. است  پایدار می باشد، در دو جھت متفاوت قابل مشاھده           
  .دھند را از خود نشان میO4 مطالعھ نیز شرایط مشابھی با مولکول                  

 

1399، سال دوم، شماره سومجلد /ایلخانی  
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صѧѧورت  بѧѧھ
gu AB 12  اخѧѧتلاف انѧѧرژی بѧѧین 2 شѧѧوند واده نمѧѧایش د ,

            آنھا باشد، در آن صورت شرط ناپایداری تراز انرژی پایھ از معادلھ زیѧر
  :آیددست میبھ

      
0

2
21 )(

K
F uBgA                                                           )1  (  

          
، عبارت)1(در معادلھ 

ug BAF
21

 تѧراز  شدگی ارتعاشی خطѧی بѧین دوجفت 

توان آنرا بھ کمک معادلھ باشد کھ میمیB2u پایھ و برانگیختھ انرژی حالت
  . بندی نمودفرمول) 2(

      
uguBgA B

Q
HAFF 2

0
121 











                                    )2 (  

                     
ای جѧایی ھѧستھترتیѧب عملگѧر ھѧامیلتونی و جابѧھبѧھQ  و Hدر معادلھ بѧالا 

گѧردد  بھ عنوان ثابت نیروی اولیھ معرفی میK0ھمچنین، سنجھ . باشندمی
  .یابی استقابل دست) 3(کھ از معادلھ 

      
gg A

Q
HAK 1

0
2

2

10 










                                               )3 (  

  
 شѧدگی ارتعاشѧی بѧین ترازھѧای انѧرژی پایѧھ و برانگیختѧھ بѧا عبѧارت جفت

Kگردداست، کھ با معادلھ زیر تعریف مینمادگذاری شده:  
  

      



2

21
0

)( uBgAF
KK                                                    )4(  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ѧѧرط ناپایѧѧاس شѧѧادبراسѧѧدگی ایجѧѧای داری و خمیѧѧده، انحنѧѧشK ل ازѧѧھ حاصѧѧک 
PJTE ،تѧѧی اسѧѧست مѧѧھ بایѧѧراز پایѧѧرای تѧѧبA1gتایѧѧدر راس 

uBQ
2

دارای  

   کѧھ تعѧداد ترازھѧای برانگیختѧھ در یѧک سѧامانھاز آنجѧا. انحنایی منفѧی باشѧد
شھ ترازھای نھایت تراز باشد، پس ھمیتواند شامل بیصورت نظری میبھ

          مѧѧѧورد مطالعѧѧѧѧھ ھمحѧѧѧѧوانیPJTEای کѧѧѧѧھ از نظѧѧѧر تقѧѧѧѧارن بѧѧѧѧا برانگیختѧѧѧھ
شوند کھ قادر ھستند با تѧراز انѧرژی پایѧھ در راسѧتای باشند، یافت میداشتھ

رو، لازم است کھ تصحیحی در معادلѧھ از این.  جفت گردند b2uناپایداری 
. گѧردد، انجѧام شѧودفѧی مѧیمعر p تلر سѧامانھ کѧھ بѧا -یانمربوط بھ اثر شبھ

 شود، با شѧکل تѧصحیح شناختھ میKھای نیروی اولیھ کھ با بنابراین، ثابت
گفتنѧی اسѧت کѧھ . شѧود اسѧت، جѧایگزین مѧیK0 -   pi شѧده آن کѧھ عبѧارت 

، نظریھ  piبرای تعیین مقدارھای.  باید در اینجا رعایت گرددpi > 0شرط 
بѧھ صѧورت  B2u و A1g  تѧرازاختلال مرتبھ دوم انرژی ھای مربѧوط بѧھ و

 ھای  این معادلھ دیرپای برای ترکیب. یک معادلھ دیرپای معرفی می شود
A4است و بیانگر 2×2چھارتایی ھمسان بھ صورت یک ماتریس  ایحلقھ 

         آورده ) 5(کѧѧѧھ در معادلѧѧѧھ ] 36 و35[باشѧѧѧد  مربوطѧѧѧھ مѧѧѧیPJTE مѧѧѧسالھ
  .استشده

  

      
0

)(
2
1

)(
2
1

2
22

2
11










QpKFQ

FQQpK       )5(     

             
  :گرددھای معادلھ حاصل میپس از حل معادلھ دیرپای بالا، ریشھ

  

  
  

  ھای ھمسان در راستای  شامل حلقھA4 (A = O, S, Se, Te, Po)ھای   برای ترکیب(eV)دررو بر حسب طوح انرژی پتانسیل بی س.2شکل 
 .رخ توجھ نماییدھای انرژی برای ھر نیمبندی ھای موجود بین درجھبھ تفاوت.  بر حسب انگسترومb2uگیری خمیدگی جھت              

1399، سال دوم، شماره سومجلد /...ای ھای حلقھبررسی دلیل نامسطح بودن ساختار ترکیب  
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  و A1g) ( در تراز پایھ A4 (A = O, S, Se, Te, Po) ھمسان حلقھ  ھای  آنھا برای ترکیب ھای وزنی بھ ھمراه ضریب  آرایش الکترونی اصلی.2جدول 
  انرژی ترین سطح شش تراز چندگانھ و یکتایی حالت برانگیختھ با پایین            

 

O4 S4  Se4 Te4 Po4 رنتقا  

  ترازھا

 
 الکترونیآرایش

ضریب 

 وزنی
 الکترونیآرایش

ضریب 

 وزنی
 الکترونیآرایش

ضریب 

 وزنی

ضریب 

 وزنی
 ضریب وزنی

eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
2 0.9733 eu

2 eu
2 b2u

2 0.9912 eu
2 eu

2 b2u
2 0.9902 0.9891 0.9872 

eg(1)
2 eu

2 eu
2 -0.0281 eg(2)

2 eu
2 eu

2 -0.0611 eg(2)
2 eu

2 eu
2 -0.0642 -0.0670 -0.0747     A1g 

eg
2 eg

2 eu(1)
2 -0.0281 eg(1)

2 eu
2 eu

2 -0.0611 eg(1)
2 eu

2 eu
2 -0.0642 -0.0670 -0.0747 

eg
2 eg

2 eu(1)
2 0.6137 eg(2)

2 eu
2 eu

2 0.6350 eg(2)
2 eu

2 eu
2 0.6256 0.6196 0.6119 

eg(1)
2 eu

2 eu
2 0.6137 eg(1)

2 eu
2 eu

2 0.6350 eg(1)
2 eu

2 eu
2 0.6256 0.6196 0.6119 

eg
-1 eg

1 eu(1)
2 b2u

2 0.1180 eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
2 -0.1426 eg(1)

2 eu(1)
2 b2u

2 -0.1520 -0.1577 -0.1590 Eg 

eg
1 eg

-1 eu(1)
2 b2u

2 -0.1180 eg(2)
2 eu(2)

2 b2u
2 -0.1426 eg(2)

2 eu(2)
2 b2u

2 -0.1520 -0.1577 -0.1590 

eg(1)
2 eu

2 eu
2 0.1549 eg(2)

2 eu
2 eu

2 0.6592 eg(2)
2 eu

2 eu
2 0.6539 0.6513 0.6473 

eg
2 eg

2 eu(1)
2 0.1549 eg(1)

2 eu
2 eu

2 -0.6592 eg(1)
2 eu

2 eu
2 -0.6539 -0.6513 -0.6473 

eg
-1 eg

1 eu(1)
2 b2u

2 -0.4652 eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
2 0.1187 eg(1)

2 eu(1)
2 b2u

2 0.1253 0.1220 0.1324 Eg 

eg
1 eg

-1 eu(1)
2 b2u

2 -0.4652 eg(2)
2 eu(2)

2 b2u
2 -0.1187 eg(2)

2 eu(2)
2 b2u

2 -0.1253 -0.1220 -0.1324 

eg(1)
2 eu(1)

1 b2g
-1

 b2u
2 0.5011 eg(2)

-1 eu
2 eu

2 b2g
1 -0.4028 eg(1)

1 eu
2 eu

2 b2u
-1 -0.6880 -0.6864 -0.6822 

eg(1)
2 eu(1)

-1 b2g
1
 b2u

2 -0.5011 eg(2)
1 eu

2 eu
2 b2g

-1 0.4028 eg(1)
-1 eu

2 eu
2 b2u

1 0.6880 0.6864 0.6822 

ag
1 eg(1)

-1 eu(1)
2
 b2u

2 0.4139 eg
1 eg

1 eu
2eu

-1 b2u
-1 -0.3318 eu

2 eu
1 b2g

-1
 b2u

2 -0.1270 -0.1297 -0.1284 
Eu 

ag
-1 eg(1)

1 eu(1)
2
 b2u

2 -0.4139 eg
-1 eg

-1eu
2 eu

1 b2u
1 -0.3318 eu

2 eu
-1 b2g

1 b2u
2 0.1270 0.1297 0.1284 

eg(1)
1 eu(1)

2 b2g
-1

 b2u
2 0.5011 eg(1)

-1 eu
2 eu

2 b2g
1 -0.4028 eg(2)

-1 eu
2 eu

2 b2u
1 0.6880 0.6864 0.6822 

eg(1)
-1 eu(1)

2 b2g
1
 b2u

2 -0.5011 eg(1)
1 eu

2 eu
2 b2g

-1 0.4028 eg(2)
1 eu

2 eu
2 b2u

-1 -0.6880 -0.6864 -0.6822 

ag
1 eg(1)

2 eu(1)
-1

 b2u
2 0.4139 eg

1 eg
1 eu

-1eu
2 b2u

-1 -0.3318 eu
1 eu

2 b2g
-1

 b2u
2 -0.1270 -0.1297 -0.1284 Eu 

ag
-1 eg(1)

2 eu(1)
1
 b2u

2 -0.4139 eg
-1 eg

-1eu
1 eu

2 b2u
1 -0.3318 eu

-1 eu
2 b2g

1
 b2u

2 0.1270 0.1297 0.1284 

eg
2 eg

-1 eu(1)
1 b2u

2 0.4208 eg
-1 eg

1 eu
2 eu

2 -0.6528 eg
-1 eg

1 eu
2 eu

2 -0.6430 -0.6375 -0.6270 

eg
2 eg

1 eu(1)
-1 b2u

2 -0.4208 eg
1 eg

-1 eu
2 eu

2 0.6528 eg
1 eg

-1 eu
2 eu

2 0.6430 0.6375 0.6270 

eg(1)
-1 eu

2 eu
1 b2u

2 0.4208 eg
1 eg

-1 eu(2)
2 b2u

2 -0.1299 eg
1 eg

-1 eu(2)
2 b2u

2 -0.1399 -0.1456 -0.1536 
B2g 

eg(1)
1 eu

2 eu
-1 b2u

2 -0.4208 eg
-1 eg

1 eu(1)
2 b2u

2 0.1299 eg
-1 eg

1 eu(1)
2 b2u

2 0.1399 0.1456 0.1536 

a1g
1
 eg(1)

2 eu(1)
2 b2u

-1 0.6653 a1g
-1

 eu
2 eu

2 b2u
1 0.4586 a1g

-1
 eu

2 eu
2 b2u

1 0.4799 0.4820 0.5025 

a1g
-1

 eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
1 -0.6653 a1g

1
 eu

2 eu
2 b2u

-1 -0.4586 a1g
1
 eu

2 eu
2 b2u

-1 -0.4799 -0.4820 -0.5025 

a1g
1 eg

-1 eg
-1 eu(1)

2 b2u
1 -0.0887 eg(1)

1 eu
-1 eu

2 b2u
2 0.3764 eg(1)

1 eu
-1 eu

2 b2u
2 0.3627 0.3617 0.3471 B2u 

a1g
-1 eg

1 eg
1 eu(1)

2 b2u
-1 -0.0887 eg(1)

-1 eu
1 eu

2 b2u
2 -0.3764 eg(1)

-1 eu
1 b2u

2 eu
2 -0.3627 -0.3617 -0.3471 
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 بѧѧین ترازھѧѧای (2)دار اخѧѧتلاف انѧѧرژی  شѧѧاھد کѧѧاھش معنѧѧی2در شѧѧکل 

          ھѧѧѧѧѧستیم، کѧѧѧѧѧھ از A4 بѧѧѧѧѧرای مجموعѧѧѧѧѧھ B2uانѧѧѧѧѧرژی پایѧѧѧѧѧھ و برانگیختѧѧѧѧѧھ 
. رسد میPo4ولت در ترکیب  الکترون29/2 بھ O4ولت در  الکترون12/6

نگر میѧѧزان ایѧѧن، بیѧѧشترین مقѧѧدار انحنѧѧای تѧѧراز پایѧѧھ، کѧѧھ خѧѧود بیѧѧابѧѧرعѧѧلاوه
ناپایداری حلقѧھ ھمѧسان در راسѧتای 

ubQ
2

باشѧد، بѧھ میѧزان زیѧادی از  مѧی

          یابѧѧد و ایѧѧن بѧѧا  در مجموعѧѧھ مѧѧورد بررسѧѧی کѧѧاھش مѧѧیPo4  بѧѧھO4ترکیѧѧب 
 ھѧای عѧادی در راسѧتایھای حاصل از تغییرھای بسامد خیѧالی و شѧیوهداده

ایѧѧن، میѧѧزان انحنѧѧای بѧѧرافѧѧزون. وانی کامѧѧل دارد کѧѧارتزین، ھمخzѧѧمحѧѧور 
 ھѧѧای مجموعѧѧھ، کѧѧھ در اثѧѧر  ترکیѧѧبB2uشѧѧده در تѧѧراز برانگیختѧѧھ مѧѧشاھده

     PJTEمسالھ مربوط    Qb2u (1A1g + 1B2u) پایھ شدگی آن با ترازجفت

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

   . کاھش یافتھ استPo4  بھO4طور ملموسی از ترکیب دھد، نیز بھرخ می
  

   A4ھای خمیده بازیابی ساختار مسطح حلقھ
شدن ساختار آنھѧا بѧا ھا بدون شکستھ دستیابی بھ آرایش مسطح ترکیب      

بѧѧرای . ]37[اسѧѧت افѧزودن یѧѧا کنѧѧدن الکتѧѧرون از آنھѧѧا، پیѧѧشتر بررسѧѧی شѧѧده
، حلقھ آنھا با A4 (A = O, S, Se)ھای   تلر در  ترکیب-یانحذف اثر شبھ

بѧدین . شѧوند سѧاندویچ مѧی +Ar یѧا+He+ ، Neو کѧاتیون گѧاز خنثѧی ماننѧد د
ھا از طریق شبیھ سازی در بالا و پایین صفحھ افقی فرضی گونھ کھ کاتیون

. شوندصورت متقارن قرار داده می بھ σh)صفحھ(گذرنده از حلقھ ھمسان 
جھѧѧت ] 58-60 [[cc-pVTZ در مجموعѧѧھ پایѧѧھ ]DFT ]68ھѧѧای محاسѧѧبھ

شѧѧده  سѧѧازی سѧѧاختار و محاسѧѧبھ بѧѧسامدھای ھمѧѧساز کمѧѧپلکس طراحѧѧیبھینѧѧھ
(A4NG2)2+رمѧک نѧھ کمѧزار ، بѧافMOLPRO 2015دѧام گردیѧن .  انجѧای

کѧѧردن دو کѧѧاتیون، سѧѧاختار خمیѧѧده حلقѧѧھ  ھѧѧا نѧѧشان داد کѧѧھ سѧѧاندویچمحاسѧѧبھ
 در PJTEرا دوباره بھ حالت مسطح اولیھ خود باز گردانده و A4 ھمسان 

  .گرددمجموعھ خنثی می

  
  کردن حلقھ با دو دھد با ساندویچ کھ نشان میA4 (A = O, S, Se)مجموعھ  در b2u (1A1g + 1B2u) تلر ناشی از مسالھ -یان اثر شبھ.3شکل 

  .شودتار مسطح آن بازیابی میکاتیون از گازھای نجیب خنثی گردیده و ساخ                    
  
  

   در (A = O, S, Se)ھای چھارتایی ھمسان حلقھ+2(A4He2)ھای ھای وزنی آنھا برای کمپلکسھای الکترونی اصلی بھ ھمراه ضریب آرایش.3جدول 
  B2u) (و تراز حالت برانگیختھ A1g)  (حالت پایھ  تراز             

 

(O4He2)2+ (S4He2)2+ (Se4He2)2+  تقارن

ضریب  آرایش الکترونی ترازھا

 وزنی

ضریب  آرایش الکترونی

 وزنی

ضریب  آرایش الکترونی

 وزنی

eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
2 a1g

2 0.9826 eu
2 eu

2 b2u
2 a1g

2 0.9970 eu
2 eu

2 b2u
2 a1g

2 0.9902 

eg(1)
2 eu

2 eu
2 a1g

2 -0.0173 eg(2)
2 eu

2 eu
2 a1g

2 -0.0221 eg(2)
2 eu

2 eu
2 a1g

2 -0.0642 A1g 

eg
2 eg

2 eu(1)
2 a1g

2 -0.0173 eg(1)
2 eu

2 eu
2 a1g

2 -0.0221 eg(1)
2 eu

2 eu
2 a1g

2 -0.0642 

eg(1)
1 eg(2)

2
 eu(1)

-1 b2u
2 a1g

2 0.6804 e1g(1)
-1

 eu
2 eu

2 b2u
1 a1g

2 0.7020 b2g
-1

 eu(1)
1 eu(2)

2 b2u
2 a1g

2 0.3398 

eg(1)
-1 eg(2)

2
 eu(1)

1 b2u
2 a1g

2 -0.6804 a1g(1)
1

 eu
2 eu

2 b2u
-1 a1g

2 -0.7020 b2g
1

 eu(1)
-1 eu(2)

2 b2u
2 a1g

2 -0.3398 

eg(1)
2 eg(2)

-1
 eu(1)

1 b2u
2 a1g

2 0.0665 eg(2)
-1 b2u

2 eu
2 eu

1 a1g
2 0.1039 eg(1)

2 eg(2)
-1

 eu(1)
1 b2u

2 a1g
2 0.2375 B2u 

eg(1)
2 eg(2)

1
 eu(1)

-1 b2u
2 a1g

2 -0.0665 eg(2)
1 b2u

2 eu
2 eu

-1 a1g
2 -0.1039 eg(1)

2 eg(2)
1
 eu(1)

-1 b2u
2 a1g

2 -0.2375 
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                        ھѧѧѧѧѧای بѧѧѧѧѧرای توجیѧѧѧѧѧھ چگѧѧѧѧѧونگی بازیѧѧѧѧѧابی سѧѧѧѧѧاختار مѧѧѧѧѧسطح حلقѧѧѧѧѧھ      

                                کѧѧѧѧѧردن آنھѧѧѧѧѧا بѧѧѧѧѧا دو کѧѧѧѧѧاتیونخمیѧѧѧѧѧده چھارتѧѧѧѧѧایی ھمѧѧѧѧѧسان بѧѧѧѧѧا سѧѧѧѧѧاندویچ
                                        ھѧѧѧѧѧѧایھѧѧѧѧѧѧای الکترونѧѧѧѧѧѧی بѧѧѧѧѧѧرای کمѧѧѧѧѧѧپلکسگازھѧѧѧѧѧѧای نجیѧѧѧѧѧѧب، آرایѧѧѧѧѧѧش

(A4He2)2+ A4 (A = O, S, Se)ی آرایش.  محاسبھ گردیدѧای الکترونѧھ
 و A1gھѧای وزنѧی آنھѧا بѧرای دو تѧراز حالѧت پایѧھ اصلی بھ ھمراه ضریب

تلر معرفی شده در این -یان کھ نقش اساسی در اثر شبھB2uتراز برانگیختھ 
  تعیین شد کѧھ نتѧایج مربѧوط بѧھ2پژوھش دارند، در شرایط مشابھ با جدول 

  . است شده  آورده3آن در جدول 
پایѧھ و برای داشتن یک ترکیب مبتنی بر اصول تقارن بین تراز حالت      

، مѧی بایѧست Qb2u (1A1g + 1B2u) تلر -یانتراز برانگیختھ برای اثر شبھ
b2u حتما امکان انتقال الکترون از اربیتال پر 

 بھ A1gحالت پایھ در تراز 2
a1gاربیتѧѧال خѧѧѧالی 

 ѧѧھ  در تѧѧѧراز برانگیختB2u تھѧѧѧود داشѧѧد وجѧѧافھ. باشѧѧѧاض               
                                 ھѧѧѧѧѧای چھارتѧѧѧѧѧایی ھمѧѧѧѧѧسان  بѧѧѧѧѧھ حلقѧѧѧѧѧھ +Heشѧѧѧѧѧدن دو الکتѧѧѧѧѧرون کѧѧѧѧѧاتیون 

A4 (A = O, S, Se)پلکسѧای  در کمѧھ(A4He2)2+ یѧاختار الکترونѧس ،
اشѧغال شѧدن ایѧن تѧاثیر بѧھ صѧورت . دھѧدآنھا را تحت تѧاثیر خѧود قѧرار مѧی

a1gاربیتѧال 
 B2u و نیѧѧز در تѧѧراز برانگیختѧѧھ A1gپایѧھ در ترازھѧѧای حالѧѧت 2

بھ بیان دیگر، دو تک الکتѧرون .  قابل مشاھده است3ھا در جدول کمپلکس
a1g در اربیتѧال  +Heمربوط بѧھ دو کѧاتیون 

 و نیѧز A1gدر ترازھѧای پایѧھ  2
در حѧالی اسѧت بѧѧر ایѧѧن . یافѧتھѧا، اسѧѧتقرار خواھѧدکمѧپلکس B2uبرانگیختѧھ 

eg(1)، آرایѧش   2اساس جѧدول 
2 eu(1)

2 b2u
پایѧھ حالѧت در ترازالکترونѧی 2

A1gشѧزدوج و آرایѧای مѧھ a1g
1

 eg(1)
2 eu(1)

2 b2u
 در تѧراز برانگیختѧھ 1-

B2u، ازندهѧѧر، سѧѧارت بھتѧѧھ عبѧѧا بѧѧی و یѧѧریب وزنѧѧشترین ضѧѧای دارای بیѧѧھ
 در اربیتال +Heون شدن دو الکترپس با اضافھ. باشنداصلی این ترازھا می

a1g،ھѧرون بѧال الکتѧان انتقѧارج و امکѧترس خѧال از دسѧورت  این اربیتѧص  
← b2u a1g

          گѧѧردد و اثѧѧر سѧѧلب مѧѧیA4 حلقѧѧھ ھѧѧای چھارتѧѧایی ھمѧѧسان  از 
   .گرددمی تلر سرکوب -یانشبھ

 
  نتیجھ گیری

  
ھѧѧѧای حلقѧѧѧوی چھارتѧѧѧایی ھمѧѧѧسان  در راسѧѧѧتای درک سѧѧѧاختار ترکیѧѧѧب      

سѧازی سѧاختار و ھѧای بھینѧھروه شانزدھم جدول تنѧاوبی، محاسѧبھعناصر گ
نتѧایج حѧاکی از .  انجام پذیرفت A4 (A = O, S, Se, Te, Po)بسامد در 

 را از D4hھا، آرایش مѧسطح خѧود بѧا گѧروه تقѧارنی  آن بود کھ این ترکیب
. دھنѧد تغییر شکل میD2dشدن بھ ساختار تعادلی دست داده و ضمن خمیده

             ھѧѧا دررو مربѧѧوط بѧѧھ ایѧѧن ترکیѧѧب بѧѧھ سѧѧطوح انѧѧرژی پتانѧѧسیل بѧѧیبѧѧا توجѧѧھ
 در راستای ناپایداری

ubQ
2

 b2u (1A1g + 1B2u) تلر -یان، مسالھ اثرشبھ

عنوان تنھا دلیل این ناپایداری و تغییر ساختار از مسطح بھ خمیده معرفی بھ
، مجموعѧھ A4 (A = O, S, Se)تار مѧسطح  جھѧت بازیѧابی سѧاخ. گردیѧد

اثر ساندویچ گردید و در نتیجھ آن، اثر حلقھ آنھا با دو کاتیون از گازھای بی
 بѧѧھ حالѧت اولیѧѧھ A4شѧѧده حѧذف شѧѧد تѧا سѧѧاختار خمیѧده  تلѧѧر مѧشاھده-یѧانشѧبھ

  .مسطح خود بازگردد
  

  سپاسگزاری
  

د یزد و پشتیبانی این پژوھش با حمایت مالی دانشگاه آزاد اسلامی واح      
 انجѧام پѧذیرفت، (NSERC)طبیعی و مھندسѧی کانѧادا انجمن تحقیقاتی علوم

  از ھمکاری و مساعدت  ھمچنین  . است  تشکر فراوان کھ موجب  تقدیر و

  
  . تشکر ویژه بھ عمل می آیدAlex Brown ھمھ جانبھ پرفسور
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