
                                                         
  

-)لیتروفنین-4(-3- )لیفنیاتوکس- 2(- 1 مولکول یر خطی و غی خطیھای نور و ویژگییھای ساختاربررس
  نی آزیتر

  
  و ھما شفیعی خانی* فاطمھ مستغنی

  دانشکده علوم پایھ، دانشگاه پیام نور، تھران، ایرانشیمی، گروه 
  )26/12/1399:       تاریخ پذیرش11/6/1398: تاریخ دریافت(

  
ھای نوری غیر خطی بالا جھت کاربرد در ابزارھای ، بھ عنوان یک ترکیب با ویژگی)ENT(آزین، تری)نیتروفنیل-4(-3-)اتوکسی فنیل-2(-1ش، ترکیب در این پژوھ      

ا استخلافھای ساختاری و نوری خطی و غیر خطی تریبرای این منظور، ویژگی. نوری مورد بررسی قرار گرفتھ است ارن ب ن نامتق دآزی ای دھن رون ھ شنده الکت ه و ک
فشده و ساختار و ویژگيآزین سنتزتری)نیتروفنیل-4(-3-)اتوکسی فنیل-2(-1در ابتدا، ترکیب . بررسی شد ا نقطھ ذوب و طی اي آن ب انس سنجیھ ز و رزون ای زیرقرم ھ

تفاده از رابطھ ت-سپس، طیف فرابنفش. مغناطیسی ھستھ ھیدروژن شناسایی گردید زان مریی ترکیب ثبت و با اس ھ می ب ب ن ترکی رژی ای اف ان رون4/2ائوک، گ ت  الکت ول
ھای ، تجزیھ و تحلیل اوربیتال)NBO(پذیری و اوربیتال مولکولی طبیعی ھای قطبشھای پویایی مولکولی، محاسبھافزار گوسین و محاسبھسپس با کمک نرم. محاسبھ گردید

سانگردی  و سوم قطبشمولکولی پیشتاز، گشتاور دوقطبی، پذیرفتاری مرتبھ اول دوم زان ناھم ذیری و می د) α∆(پ ام گردی شتاز و بررسی. انج ال مولکولی پی ای اوربیت ھ
ھای ھای بالا و نیز نتایج انتقالپذیری ھای مرتبھھای ھومو و لومو، مقدارھای بالای گشتاور دوقطبی و قطبشدست آمده از اختلاف انرژی اوربیتالمحاسبھ گاف انرژی بھ

ھای نوری غیر خطی ھای الکترونی درون مولکولی و در نتیجھ ایجاد ویژگی نشانگر میزان بالای انتقالNBOھای آمده از محاسبھدستبھ) ICT(درون مولکولی الکترونی 
  . د در ابزارھای نوری استھای نوری غیرخطی و نیز کاربرھای بعدی در مورد ویژگی نامزد خوبی برای بررسیENTبنابراین . باشددر ترکیب مورد مطالعھ می

  
ھای بالاھای نامتقارن، ویژگی نوری غیرخطی، پذیرفتاری مرتبھآزینتریآریل دی:كلید واژه

  
  مقدمھ

  
ھ مح اعمالیکیدان الکتریط بھ میپاسخ مح       ا قطبش محیشده ب ط یط، ب
ستگنیبستھ بھ ا. شود یف میتوص ھ میکھ واب ا ی است یدان خطی قطبش ب

 یرخطیا غی یط با نور در دو حوزه نوری خطیبرھمکنش مح، یرخطیغ
ھ  ی رخ می وقتیرخطیده نوری غیپد. شود ی میبررس اده ب دھد کھ پاسخ م

ھ زیرخطیک ارتباط غیدان نوری بھ صورت یم د رابط ا می مانن دان یر ب
وی .  باشدیاعمال ی ق دان الکتریک اثیر یک می اگر یک محیط مادی تحت ت

ن صو رد، در ای د قرار گی ر خواھ ھ زی ابق رابط ی مط رت قطبش غیرخط
  .بود
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 و ی خطیرفتاریبھ عنوان پذ) 1( میزان قطبش، ثابت تناسب Pکھ در آن 
ا تیکم ھ ترت) 3(و ) 2 (یھ ذیب وان پ ھ عن ا یرفتاریب ب وری یھ  ن
ھ دوم ویرخطیغ وم معرف مرتب وند ی می س ھ، تول. ش وان نمون ھ عن د یب

وان  ھ عن گ دوم ب ع میرخطیده غیک پدیھماھن ھ مرب ھ ب وری ی ک دان ن
وری غ. دھد ی دارد، رخ می بستگیاعمال رھمکنش ن ھ دوم یرخطیب  مرتب

ا زییفقط در بلورھ ارن مرک ھ تق د، رخ می ک را. دھد ی ندارن ایب ا، عی م ھ
زشھ کی مانند شیگازھا و جامد آمورف ارن مرک ا تق  وجود دارد، یھ در آنھ

)2 (ال ت، در ح فر اس ا یص ھ ب وم ک ھ س وری مرتب رھمکنش ن ھ ب ) 3(ک
زییھاطیتواند در مح یشود، م یف میتوص ارن ی ی با تقارن مرک دون تق ا ب

 و یکیندھاي الکترونی از فرای، ناشیرخطیندھاي غیفرا.  رخ دھدیمرکز
ند ی میکیرالکترونیغ گیتول. باش ھ د ھماھن وم نمون اي دوم و س ا ھ        ییھ

  ن یاند کھ در آنھا برھمکنش ب یکیندھاي الکترونی از فرای ناش ندھايیاز فرا
  

  com.yahoo@mostaghnif :ایمیل نویسنده مسئول

 
ری نوري بسیکیدان الکتریھاي فعال و م الکترون ھ پ(ع یار س کو یاز مرتب

ای جاد کننده ویژگیی کھ ایکیرالکترونیندھاي غیفرا. افتد یاتفاق م) ھیثان ھ
ل یب شکست محیرھای ضریی از تغیاند، ناش یرخطینوری غ ط است، مث
  .ییرھای دماییھا و تغ ري مولکولیجھت گ

دھاي مختلفیفرآ       اد پاسخی ممکن است عامل این اي غ ج  در یرخطیھ
وری باشد واد ن امل قطبش الکترونیبرخ. م دھا ش ن فراین ر  (یکی از ای اث

ت وری اش اي فیژگیر در ویی، تغ)اركن ت و یکیزیھ ا، غلط ھ دم  از جمل
ا  رھمکنش ب خ غیک باریب وري و پاس ھ ن ھ میرخطیک ا دامن اده ب         دانی م

اد یند باعث ایا چند فرآیک یش از یشتر مواد ممکن است بیدر ب. باشدمی ج
  ].1[ گردد یرخطیاثرھای غ

ان       ھ ھم ھ در رابط شاھده م1طورک ود، در  ی م ا دهیف پدیتوصش  یھ
ش کلیرخطینوری غ ان یدی قطبش نق ھ زم ستھ ب ھ قطبش واب  دارد، چراک

وان  یم ھ عن د ب ع جدیتوان امل میک منب ھ ش ادانید ک اطیھ س ی الکترومغن
د  ل کن ت، عم وری غیپد]. 2[اس ف یرخطیده ن واع مختل ار ان اس ک  اس

ا ورییابزارھ شانکیکی الکترون- ن ردازش ن ھ پ وري و  از جمل ای ن ھ
امانھودمحد وری س اي ن ده ھ ورکنن اط ن ای ارتب وئیھ ای و س وریچ ھ        ی ن

  ]. 3[باشد یم
ب آن ی و ترکی در ھر ماده با توجھ بھ ساختار اتمیرخطینوع رفتار غ      

ت اوت اس دھاي مختلفیفرآ. متف ل این ت عام ن اس خی ممک اد پاس اي ج ھ
داد ز.  در مواد نوری باشدیرخطیغ واد دارایادیتع ور ی از م ار ن  یرفت
 یریپذ قطبشییل توانای بھ دلیھای آلبیان، ترکین میاز ا.  ھستندیرخطیغ

یی و در نتیجاد تنوع ساختاری کھ باعث ایبالا و تنوع سنتز ای جھ ویژگ ھ
 از پژوھشگران قرار دارند یاریگردد، مورد توجھ بسی میرخطی غینور

]4.[ 
امانھ یھای آل	ن، ترکیبیعلاوه بر ا       زدوج گسترده و دارا  با س  یم

رد،  بھ منحصریل انتقال بار درونیکشنده الکترون بھ دل- دھندهیگروھھا ف
  د ین حوزه مورد توجھ شدیع در ای و واکنش سری ذاتی الکترونیختگیبرانگ

 1399ه دوم، سال جلد سوم، شمار/ی خانیعیشف و یمستغن
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 نوری ی از ابزارھاین مواد در انواع مختلفیر، ای اخیھادر سال. باشندیم

 اثر یستورھای، ترانز]5 [ی نشر نور آلیاودھی از جملھ دیکیالکترو نوری
 پمپ یزرھایو ل] 8 و 7 [یی فوتوولتایدی خورشیھا، سلول]6 [یدان آلیم

ور ده] 9 [ین تفاده ش داس شھا. ان ھ در زمیدر پژوھ ام گرفت ھ ی انج ن
ھ 	، ترکیبیرخطی غیھای نور ویژگیی دارایھای آل¬ترکیب ای آزو ب ھ

ایدل بشییل توان ذ قط الایریپ ھ ب صری مرتب ھ منح الا از اھمب رد و ب   تیف
 ].11 و 10[ای برخوردار ھستند ویژه
ش مھم       ل آزو نق ودن پ ییبھ ھر حال، مسطح ب ور در ویژگ ای ن  یھ

ن، اثرھای انتقال یابرعلاوه]. 12[ باشد یھا دارا م¬ن ترکیبی ایر خطیغ
رھمکنشی قویمولکولبار درون ضور ب ھ ح وط ب ھ مرب ا ک ی یھ  الکترون

ھ یکشنده است، باعث افزا- دھندهیھا استخلافیمولکولوندر ل توج ش قاب
 ].14 و 13[شوند یھا من ویژگییا

ییدر ا       ژوھش، ویژگ اختارن پ ای س وریھ  یرخطی و غی خطی و ن
ر تخلافیآزیت ا اس ارن ب ان نامتق وردی گیھ رون م شنده الکت ده و ک                            رن

رار میبررس بیا. دریگی ق روه د	ن ترکی ضور گ ا ح ا ب وی آزوآمیھ                   ن
)-N=N-NH- (ا ت پای مییشناس ولا در حال ھ معم وند ک ش یھ در آرایش

رار دارد  رانس ق را]. 16 و 15[ت ور ترکی ایب س-2(-1ب ین منظ  یاتوک
ر)لیتروفنین-4(-3-)لیفن تفاده از ط) ENT(ن یآزیت ا اس نتز و ب ف یس

افیفرابنفش م رژزان گ ا کمک . دیب محاسبھ گردین ترکی ای ان سپس، ب
ل یھ و تحلی، تجزیعی طبیتال مولکولیھای اوربافزار گوسین، محاسبھنرم

ھ اول دوم یرفتاریشتاز، گشتاور دوقطبی، پذی پی مولکولیتالھایاورب  مرتب
ھای با استفاده از محاسبھ) ∆α (یگردزان ناھمسانی و میریپذوسوم قطبش

  . انجام شدیپویایی مولکول
  

  قیروش تحق
  

  مواد و وسایل
ی تعی، براین کار پژوھشیدر ا       سنج  از دستگاه طیفیف جذبین طی

رک-فرابنفش دا یمریی پ دل لامب ر م رای طیف 25ن الم ا و ب اخت آمریک  س
ف تگاه طی ون از دس سی پروت انس مغناطی س رزون ر آوان نج بروک  300س

رم اھمھ محاسبھ. دیاستفاده گرد ا ن ا ب زار گوسین ھ ھ ٠9ف وان برنام ھ عن  ب
در انجام . انجام گرفتھ است٠۵ویو  گوسی و نرم افزار رسم مولکولیاصل

سازي ساختارھا در سطح بھینھ. ھا نظریھ تابعی چگالی استفاده شدمحاسبھ
ر ا ینظ الی ب ت چگ ھ ) Becke 3-Lee-Yang-Parr B3LYP( عاملی ک

راي ملکول ھ یک روش مناسب ب ي ب اي آل ژه ھ ستھ  مولکولوی ھ ب اي لای ھ
  ]. 17[  انجام گرفت G(dp)++31-6ھ یباشد، و با کاربرد مجموعھ پا مي

  
ب  نتز ترکی ل-2(-1س سی فنی ل-4(-3-)اتوک ری)نیتروفنی ن، ت آزی

)ENT( 
ل-4(-3-)اتوکسی فنیل-2(-1ترکیب        ری)نیتروفنی ا استفاده از ت ن ب آزی

محلول ]. 18[تز گردید ھا و بھ صورت زیر سنشده در مقالھروش گزارش
روآنیلین -4 ول، 1/0(نیت رم69/0 م الی)  گ ا چگ ید ب دریک اس     در کلری

خ 10بھ مخلوطی از )  گرم61/3 مول، 1/0(لیتر میلیبر گرم18/1 رم ی  گ
ی25در الن  میل ود در ب ر آب موج ی100لیت فر  میل ای ص ا دم ھ ت ری ک لیت

د زوده ش ود، اف ده ب رد ش ھ س د. درج ول س پس دو محل تس                یم نیتری
ی5( ول، میل رم35/0 م ول 10در )  گ ر آب در ط ی لیت ھ و15 میل         دقیق
   و در   دقیقھ30  در طول) لیتر میلی68/0  مول، میلی5( اتوکسی آنیلین -2

  

 
  ینآزتری)نیتروفنیل- 4(-3-)اتوکسی فنیل-2(-1 ساختار ترکیب .1شکل 

               )ENT(.  
  

  
افھ شد نش اض وط واک ھ مخل دید ب زدن ش ال ھم دیم . ح ول س ان، محل در پای

لیتر آب بھ مخلوط افزوده و  میلی45در )  گرم76/14 مول، 18/0(استات 
رسوب نارنجی رنگ .  دقیقھ با ھمزن مغناطیسی بھ ھم زده شد45بھ مدت 

الص راي خ اف و ب ده ص ت آم ھ دس شتر دب ازي بی لال س                       ر ح
لدی د متی ازی گردی سید نوبلورس ازده (سولفوک د،72ب                      درص
°C 101-102 =m.p. .(  

-سنجی  نقطھ ذوب و طیفتوسط )1شکل  (آمده دست ساختار محصول بھ
  .ھای زیرقرمز و رزونانس مغناطیسی ھستھ ھیدروژن شناسایی گردید

IR (KBr): 3389, 3325, 2984, 1600, 1519, 1468, 1343, 
1253, 1209, 1113, 1045, 894, 739 cm-1. 1H NMR 
(DMSO): δ 1.37 (CH3, 3), 4.13 (CH2, 2), 6.94-8.06 
(phenyl protons, 8), 12.89 (NH, 1). CHN: (C14H14N4O3) 
C: 58.66%, H: 4.82%, N: 19.52%. 
 

 نتایج و بحث روی نتایج
  

 ونی ھای الکترویژگی
ول        یمیایی مولک داری ش و مسئول پای و و لوم ولی ھوم ال مولک اوربیت

ستند ایی دادن . ھ و بیانگرتوان ولی ھوم ده مولک ال پرش الاترین اوربیت ب
ونش  سیل ی ا پتان الکترون می باشد و انرژی این اوربیتال بھ طور مستقیم ب

ت اط اس ایین. در ارتب و پ شا لوم ول و ن الی مولک ال خ رین اوربیت ده نت دھن
رژی . باشد توانایی پذیرش الکترون می ا ان انرژی لومو درارتباط مستقیم ب

رون تالکت واھی مولکول اس اف . خ و گ و و لوم ین ھوم رژی ب تلاف ان اخ
اده سخت. انرژی ماده است شتر باشد، م ن اختلاف بی ھ  ھرچھ ای ا ب ر و ی ت

ایین ذیری پ ت و واکنش پ دارتر اس اده پای ارتی م ری دارد عب ن ھرچ. ت ھ ای
ا در آن دشوارتر استجایی الکتروناختلاف بزرگتر باشد جابھ اھش . ھ ک
رژی سبب قطبش انگاف ان ذیری آس یپ ر مولکول م اف . شود ت اه گ ر گ ھ

. پذیری بالایی می باشدانرژی کوچک باشد، ماده نرم است و دارای قطبش
ادتر π ھایاز سویی، ھرچھ الکترون ر مولکول زی  غیر مستقر در سرتاس

شتر است،  پذیری غیرباشد، گاف انرژی کمتر و قطبش خطی مرتبھ اول بی
بش رژی و قط اف ان ین گ ھ ب را رابط تزی س اس ورت عک ھ ص ذیری ب . پ

د نمایش داده شده2ھای ھومو و لومو در شکل تصویرھای اوربیتال در . ان
شان داده شده  ز و سبز ن ای قرم ا رنگھ ی ب ت و منف ای مثب کل فازھ این ش

ان. است یھم ھ مشاھده م ھ طور ک و ب و و لوم ال ھوم ر دو اوربیت شود، ھ
ر مستقر شده دمیزان زیادی در کل مولکول غی دارھای محاسبھ. ان شده مق

ونش  سیل ی رژی، پتان اف ان راه گ ھ ھم ال ب رژی دو اوربیت               ،)I(ان
رون واھیالکت ختی )A( خ ھ و س ھ ) (، الکترونگاتیویت ا نظری ول ب مولک

  .  شده است  داده  نشان 1و در جدول ] 19[محاسبھ ) 1ھای بطھرا(کوپمن 
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ھای الکترونی بیشتری ھر چھ میزان گاف انرژی ترکیب کمتر باشد، انتقال

با توجھ بھ میزان سختی . یابدھای نوری آن افزایش میانجام شده و ویژگی
  .پذیری بالایی دارد یک ترکیب نرم بوده و قطبشENTپایین، ترکیب 
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  تجزیھ و تحلیل اوربیتال مولکولی طبیعی

بھ       ی محاس رای بررس وبی ب ی روش خ ولی طبیع ال مولک ای اوربیت ھ
رھمکنش ولی و ب ار درون مولک ال ب دھا، انتق ین پیون ی ب ای الکترون ھ
ھای بھ ھمین منظور، بھ کمک محاسبھ. شدگی استھای فراجفتبرھمکنش

ب کوانتمی ر روی ترکی ی ب  با نرم افزار گوسین، اوربیتال مولکولی طبیع
ENTت ام گرف رھمکنش.  انج دهب ای دھن ال -ھ اس اوربیت ر اس ده ب  پذیرن

رژی  ی و ان وک بررس ھ دوم ف مولکولی طبیعی با استفاده از ماتریس درج
بھ  شاش محاس ھ دوم اغت ھ درج تفاده از نظری ا اس ول ب ل مولک داری ک پای

ھای مولکولی طبیعی  مقدار انرژی پایداری برای اوربیتالدر پایان، .گردید
د  بھ گردی ھ دوم محاس شاش درج تفاده از روش اغت ا اس ده ب ده و پذیرن دھن

]20.[  
رھمکنش       ادی از ب داد زی متع ھ ھ وط ب ا مرب ین ھ الی ب انی اوربیت پوش

ال ای اوربیت ھ *(C-C) و (C-C) و *(C-C) و  (C-C)ھ  در حلق
ی درون مولکولی باعث ھای آروماتی ال الکترون اد انتق ا ایج ھ ب ک است ک

ھای درون علاوه بر این، تعدادی از برھمکنش. پایداری مولکول شده است
 آورده شده 2آمده بھ ھمراه انرژی پایداری در جدول دستمولکولی قوی بھ

  .است
یھای جدول قابل مشاھده طور کھ از دادهھمان       شترین عدم م باشد، بی

استقرار الکترونی مربوط بھ برھمکنش ابرجفت شدگی زوج الکترون غیر 
 N12 و زوج الکترون غیر پیوندی N33-O35(( با اوربیتال O34پیوندی 

ال  ا اوربیت ب  (N10-N11(ب ھ ترتی دارھای ب ا مق              و39/657 ب
و ژول28/179 ر کیل تب ول اس ن، د. م ر ای لاوه ب یع دگی الکترون                     ھن

ی  ھ بنزن ھ حلق ل ب روه اتی سیژن گ م اک                                       ) * C1-C2 Lp O24(ات
رژی  ا ان و ژول98/137ب ر  کیل ال ب رون اوربیت شندگی الکت ول و ک                             م

روه  زن توسط گ ھ بن رژی) NO2 )* N33-O35  C18-C20حلق ا ان                               ب
و ژول18/135 ر کیل یب شھود م املا م ول ک ھم د، ب تباش ھ حرک وری ک                                     ط

ولیدرون رون مولک ماره  الکت ھ ش ا از حلق ماره 2ھ ھ ش ھ حلق                                                                1 ب
)Lp N12* N10-N11 و * N10-N11   C3-C4 ( قابل توجھ بوده

ت ده اس ول ش الا در مولک ی ب شتاور دوقطب اد گ ث ایج ت . و باع ن حرک ای
یمولکولی الکتروندرون زایش ویژگ ا در مولکول باعث اف وری ھ ای ن ھ

  .شود میENTغیرخطی در مولکول 
  

 ویژگی نوری خطی
دازه       ری ان ای جذبی مبت گی اربرد ھ ی، ک رابنفش و مرئ ابش ف ر ت ی ب ن

ھ گسترده ادی از گون داد زی دنی  ای در شناسایی و تعیین تع ی و مع ای آل ھ
ام روش-پیدا کرده ھ  ًاند و احتمالا بیشترین کاربرد را در بین تم ای تجزی ھ

  ًجذب تابش فرابنفش یا مرئی معمولا . ھای شیمی دارند کمی در آزمایشگاه

 
ھای  طول موج پیک. شود ھای پیوندی حاصل می ناز برانگیختن الکترو

ی ذبی را م ال ج واع انتق ا ان وان ب ولت دھا در مولک واع پیون ا و ان ا و  ھ ھ
  .ھای آلی و معدنی ارتباط داد ترکیب

ھ در ENTبراي تعیین گاف انرژي ترکیب         ، طیف جذب نوری نمون
دست آمده  بھ جذبی  طیف.  نانومتر ثبت شد800  تا 200موج محدوده طول

د نشان می  نانومتر399 و 276دو پیک جذبی بیشینھ را در  کل (دھ ). 3ش
اف  ین گ رای تعی وان یک روش خوب ب ھ عن ائوک ب تا بھ امروز، رابطھ ت

ف استفاده شده است  انرژی در ترکیب ای مختل وری ]. 21-23[ھ اف ن   گ
و  24[محاسبھ شد ) 2 رابطھ( با استفاده از رابطھ تائوک، ENT ترکیب 

ی ]. 25 ر حسب 1/2(h)بھ این صورت کھ منحن  رسم شد و خط h ب
ھ ذب ب شینھ ج ی در بی ر منحن اس ب ا مم د ت داد داده ش در امت د و آنق دست آم

آمده، گاف انرژی ترکیب دستانرژی بھ.  قطع کند = 0 را در hمحور 
ENTاست .  

    

      2)()(
n

gEhBh   )2(                                                   

  
ھ  ن رابط ریب جذب، αدر ای ت جذب و B ض وری Eg ثاب رژي ن اف ان  گ

ھ .  است4 و غیر مستقیم 1 برای گاف نوری مستقیم nمقدار . است ا توج ب
  .ولت است الکترون4/2، مقدارھای گاف نوری غیر مستقیم 4بھ شکل 

  
  ویژگی نوری غیرخطی 

ی  الکتریک بھ موادی گفتھ می یمواد د       دار الکتریک شود کھ در یک م
ره در برابر عبور جریان الکتریکی مقاومت می ایی ذخی د و توان ازی  کنن س

الکتریک در معرض یک  ھنگامی کھ یک ماده دی. بارالکتریکی را دارند
ی از خود  میدان الکتریکی قرار می ار داخل الی ب ر چگ ا تغیی اده ب رد، م گی

ی. دھد ن میواکنش نشا شوند و دو  بارھای مثبت و منفی از ھمدیگر جدا م
ی ی قطب اد م ی ایج ای داخل ردد ھ بش. گ شتاور قط شکیل گ درت ت ذیری ق پ
ھ ی لحظ ی از ویژگ ھ یک ت ک یای اس اده م ای م د ھ بش. باش ذیریقط             پ
اثیر ھمسان امانھ تحت ت گرد خطی بیانگر تغییر ظرفیت چگالی بار یک س

م ھمسانقطبش. باشد ی میمیدان خارج ذیری ات ی راستای پ رد است، یعن گ
یچش یکسان است ھ باشد، واپ شترقطبش. میدان الکتریکی ھرچ ذیری بی              پ

دان دارد و در ھا ناھمسانمولکول ھ راستای می ستگی ب ی ب رد است، یعن گ
ف دارد دارھای مختل ف مق تاھای مختل ی. راس ر ویژگ د دیگ س مانن ای پ ھ

ور(گرد نناھمسا یک ) مانند گشتاور لختی یک مولکول و رسانایي یک بل
انگین قطبش. خاصیت تنسوری است ی می ال بزرگ ر ح ذیری، بھ ھ ، و پ

ھ)(گرد پذیری ناھمسانقطبش ای قطبش  با استفاده از مولف ھ ھ ذیری ب پ
  :شود یر محاسبھ میصورت ز

  
      

)(3
1

zzyyxx
e 

 
                                              (3) 

  
       21222 )()()(

2
1

zzyyzzxxyyxx         (4) 

  
، کھ اغلب با استفاده از تولید ھماھنگ دوم ()پذیری مرتبھ اول، ابرقطبش

 :شود گردد، با معادلھ زیر محاسبھ می در محلول مطالعھ می
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  .ENTب ی ھومو و لومو ترکیھاتالیر اوربی تصو.2شکل 

  
  

  ENTھای ساختاری ترکیب  سنجھ.1جدول  
  

 انرژی ھومو

)eV( 

انرژی لومو 

)eV( 

انرژی کل 

)eV( 

ممان دوقطبی 

)Debye( 

الکترون خواھی 
1-)kJ mol( 

پتانسیل یونش 
1-)kJ mol( 

گاف انرژی 

)eV( 

الکترونگاتیویتھ 

)eV( 

  سختی

)eV( 

83/5- 80/2- 65/26844 33/7 15/270 49/562 03/3 31/4 5/1 
             

  
  

  ال مولکولی نتایج تحلیل نظریھ اغتشاش درجھ دوم ماتریس فوک بر اساس اوربیت.2جدول                                        
  ENT طبیعی ترکیب                                                   

  

E(2) 
1-)kJ mol( 

  NBOدھنده NBOپذیرنده 

2359/107 * N10-N11  C3-C4 

3321/110 * C18-C20  C14-C16 

1850/135 * N33-O35  C18-C20 

0796/170 * C14-C16 Lp N12 

2844/179 * N10-N11 Lp N12 

9883/137 * C1-C2 Lp O24 

3901/657 * N33-O35 Lp O34 
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   تولید  از  استفاده  با ، اغلب() مولکول،  ابر قطبش غیرخطی مرتبھ دوم

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 : شود  میھماھنگ سوم در محلول مطالعھ
 
       )(2

5
1

yyzzxxzzxxyyzzzzyyyyxxxxzzzz      

                                                                                         (6) 
 

 
  .DMF در حلال ENTب ی ترکیف جذبیط. 3شکل 

  
  
  

 
.نمودار تائوک برای گاف نوری غیر مستقیم .4شکل   

  
  

 گردی و ناھمسان(β , )ھای بالاتر  مرتبھ ھایپذیری، ابرقطبش(α)پذیری خطی ، قطبش(μ) مقدارھای گشتاور دوقطبی .3جدول        
()                     برای ENT  

  

  

(debye) 

  

(10-40 C2 m2 J-1 ) 

  

(10-40 C2 m2 J-1) 

  

(10-51 C3 m3 J-2 ) 

  

(10-62 C4 m4 J-3 ) 

3316/7 4024/21- 0911/90 0622/13 4595/29- 
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ی،  شتاور دوقطب دارھای گ بش(μ)مق ی،  ، قط ذیری خط ر(α)پ          ، اب

الاتر ھای مرتبھپذیریقطبش ردی،  و ناھمسان(β,)ھای ب رای ()گ ، ب
  . گزارش شده است2 محاسبھ و در جدول ENTترکیب 

ی کل دو عامل پذیری مولکولی، بزرگی قطبش       ، و گشتاور دوقطب
ی ی م وری غیرخط امانھ ن دی در س ان. باشند کلی دول ھم ھ در ج  2طور ک

ذیری دارای قطبشENTشود، ترکیب  مشاھده می ی  پ ا و گشتاور دوقطب ھ
رر مطالعھ ویژگیتواند د بالاست و می اربرد داشتھ ھای نوری غی ی ک خط

  .باشد
  

 گیري نتیجھ
  

ا استفاده از تری)نیتروفنیل-4(-3-)اتوکسی فنیل-2(-1ترکیب        آزین، ب
ب  روآنیلین و -4دو ترکی سی-2نیت ف اتوک تفاده از طی ا اس نتز و ب ین س آنیل

ب مح-فرابنفش ن ترکی رژی ای اف ان زان گ اسبھ مریی و معادلھ تائوک، می
پذیری و گشتاور ھای قطبشافزارگوسین، محاسبھسپس با کمک نرم. گردید

ھای مولکولی دوقطبی، اوربیتال مولکولی طبیعی، تجزیھ و تحلیل اوربیتال
بش وم قط ھ اول دوم وس ذیرفتاری مرتب شتاز، پ ذیریپی زان  پ             و می

نتایج . ی انجام گردیدھای پویایی مولکولگردی با استفاده از محاسبھناھمسان
ھ تب ی دس شتاور دوقطب ده، گ شان داد33/7آم ول ن رای مولک ای را ب .  دب

ال علاوه بر این، محاسبھ الای انتق زان ب ھای اوربیتال مولکولی طبیعی، می
ار درون یب اد ویژگ ھ ایج ولی و در نتیج ی در مولک وری غیرخط ای ن ھ

  .ترکیب را تایید نمود
بش       بھ قط ذیریمحاس ھھپ دارھای ای مرتب الا مق ای ب ، -8087/129ھ

رای قطبش را بھ-8679/4724 و 3921/407 ب ب ذیریترتی ھ پ ای مرتب ھ
مریی و کاربرد -با استفاده از طیف فرابنفش. اول، دوم و سوم را نشان داد

ر  ستقیم براب ر م اف غی ائوک، گ ھ ت رون4/2رابط ب الکت رای ترکی ت ب         ول
ار پایین بود. دست آمد بھ ن گاف انرژی نیز تایید دیگری بر آسانی انتقال ب

ب درون باتی.  استENTمولکولی ترکی ی و محاس ایج تجرب ان، نت   در پای
ھ تب یدس شان م ده ن ب  آم ھ ترکی د ک یENTدھ وری  دارای ویژگ ای ن ھ

ی رای بررس بی ب ورد مناس وده و م ھ ب ل توج ی قاب وری غیرخط ای ن ھ
  . خواھد بودغیرخطی و کاربرد در ابزارھای نوری
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