
                                                         
  

  کنندهکنشھای کوانتومی برھمای بر اساس لاپلاسی چگالی الکترونی و اتمپیوندھای تترلی؛ مطالعھ
  

  و سحر سلطانی راد * کیامرث اسکندری
  84156-83111دانشکده شیمی، دانشگاه صنعتی اصفھان، اصفھان، ایران، 

  )31/2/1400:       تاریخ پذیرش16/1/1400: تاریخ دریافت( 
  

در این پѧژوھش، . دھددھنده رخ میو یک گونھ الکترون)  جدول تناوبی14ھای گروه اتم(کنشی غیرکوالانسی است کھ میان مولکولی دارای اتم تترل ند تترل برھمپیو      
. گیѧردتѧرل مѧورد بررسѧی قѧرار مѧیھایی از پیوند تبھ عنوان نمونھ) باشد میGe یا C ،Siھای  یکی از اتمTکھ در آنھا  (ClH3T…NCH و FH3T…NCHھای کمپلکس

" ھѧول-لومѧپ"ھѧای توان پیوندھای تترل را ھمچون پیوندھای ھالوژنی و نیکوژنی در دسѧتھ بѧرھمکنشدھد کھ میھا نشان میتوزیع لاپلاسی چگالی الکترونی این کمپلکس
 NCH در ) ناحیѧھ انباشѧتگی الکتѧرون(توانѧد بѧا لومѧپ وجود دارد کھ مѧی) ھول(ون ای با تھی شدگی الکترھا، ناحیھدر لایھ ظرفیت اتم تترل این مولکول. طبقھ بندی نمود

         نیتѧروژن-ھѧای تتѧرلدھد کھ برھمکنش جفت اتѧمکننده نشان میھای کوانتومی برھمکنشھا در مقیاس اتمی و بر پایھ روش اتمبررسی برھمکنش. کنش جاذبھ ایجاد کندبرھم
 ھѧای و ھیѧدروژنNCH میان اتم نیتروژن برھمکنش. کنندھا بازی میباشد و اثرھای کوانتومی سھم ناچیزی در جاذبھ میان این اتماتیکی میطور عمده جاذبھ الکتروستبھ

FH3T  کنش کمک کیل برھمھا در کمپلکس کربن از طریق جاذبھ الکتروستاتیک کلاسیک بھ تشکنشاین برھم. کنندھای تترل بازی مییز نقش پر رنگی در تشکیل کمپلکس
  .شوندھای سیلیسیم و ژرمانیم با سھم کوانتومی خود منجر بھ پایداری بیشتر کمپلکس میکھ کمپلکسکنند، در حالیمی
  
ھای کوانتومی برھمکنش کننده، پیوند تترل، پیوند غیرکوالانسی، لاپلاسی چگالی الکترونیاتم :كلید واژه 

  
  مقدمھ

  
ای از پیوندھای شیمیایی است کھ بر خلاف  گونھپیوند غیر کووالانسی      

در . آیدوجود نمیھا بھپیوندھای کوالانسی، از بھ اشتراک گذاشتن الکترون
پیوندھای ]. 4-1[مولکولی ھستند حقیقت، این پیوندھا ناشی از نیروھای بین

شѧѧѧامل پیونѧѧѧدھای کئوردیناسѧѧیونی بѧѧѧا قѧѧѧدرت -غیرکوالانѧѧسی بѧѧѧازه وسѧѧیعی 
- کنش از صدھا کیلوژول تا پیوندھای ضعیفی ھمچون برھمپیوندی متجاوز

اگرچھ . شوند را شامل می-ھای واندروالس با قدرت پیوند در حد چند ژول
در بین پیوندھای غیرکوالانسی، پیوندھای ھیدروژنی بیشترین توجھ را بѧھ 

تѧѧѧѧوان از اھمیѧѧѧѧت دیگѧѧѧѧر پیونѧѧѧѧدھای انѧѧѧѧد، امѧѧѧѧا نمѧѧѧѧیخѧѧѧѧود اختѧѧѧѧصاص داده
، ]10-8[، نیکѧѧѧوژنی ]7-5[ پیونѧѧѧدھای ھѧѧѧالوژنی غیرکوالانѧѧѧسی ھمچѧѧѧون

ایѧѧن پیونѧѧدھا . پوشѧѧی کѧѧردچѧѧشم] 20-16[و بریلیѧѧومی ] 15-11[کѧالکوژنی 
شѧیمی، شѧیمی ھای مختلف دانش ھمچون زیستنقش بسیار مھمی در شاخھ

کننѧد ھا، مھندسی بلور و زیست شناسی مولکѧولی بѧازی مѧیمولکولدرشت
 یک نمونھ دیگر از این پیوندھا کھ بین در این مقالھ، بھ بررسی]. 21-26[

-ھای گروه چھاردھم جدول تناوبی از یک طرف و یک گونѧھ الکتѧروناتم
-کѧنشمعمѧولا بѧرھم. شود، خواھیم پرداختدھنده از طرف دیگر ایجاد می

ھѧای دھنѧده الکتѧرون، ھѧا یѧا مولکѧولھѧای ایѧن گѧروه بѧا آنیѧونھای میان اتѧم
تѧرین شѧدهشناختھ کربن   اتم]. 29-27 و 14[شود نامیده می" پیوند تترلی"

کشندگی ھایی با قدرت الکترون ھنگامی کھ بھ گروه-عنصر گروه چھاردھم
کنش و پیوند دھنده برھمھای الکترونتواند با گونھشود، میزیاد متصل می

برخѧی شѧواھد تجربѧѧی نیѧز وجѧود چنѧѧین ]. 31 و 30[تترلѧی را ایجѧاد نمایѧѧد 
ھای آلکیل بھ دلیل فراوانی گروه]. 32-34 و 30[کند د میپیوندھایی را تایی

ھѧای زیѧستی و کشندگی بالا در مولکولھای با قدرت الکترونمتصل بھ اتم
ھای تترل، ھر چند ضعیف، متداول بѧوده و نقѧش مھمѧی را آلی، برھمکنش

دیگر اتم ھѧای گѧروه ]. 36و35[ھا بر عھده دارند در عملکرد این مولکول
نند سیلیسیم و ژرمانیم نیز ھمانند اتم کربن توانѧایی تѧشکیل پیونѧد چھارده ما

  ].27[تترلی را دارند 
  

  ir.ac.iut.cc@eskandari.k :ایمیل نویسنده مسئول

  
. انѧѧدھѧای پژوھѧشی زیѧادی ماھیѧѧت پیونѧدھای تترلѧی را بررسѧی کѧردهگѧروه

 و (MEP)ھѧای پتانѧسیل الکتروسѧتاتیک مولکѧولی شینر با استفاده از نقѧشھ
 این پیوندھا را بررسی (NBO)ھای پیوندی طبیعی ھمچنین روش اوربیتال

 محѧѧسوب (σ-hole)و بѧا دیگѧѧر پیونѧѧدھایی کѧھ جѧѧز پیونѧѧدھای حفѧره سѧѧیگما 
مѧѧانی و آرونѧѧان بѧѧا اسѧѧتفاده از روش ]. 37[شѧѧوند، مقایѧѧسھ نمѧѧوده اسѧѧت مѧѧی

انѧد  این پیوندھا را مطالعھ نموده(QTAIM)ھا ھا در مولکولکوانتومی اتم
ھѧѧѧای کوانتѧѧѧومی گیѧѧѧری از اتѧѧѧمپنѧѧѧداس و ھمکѧѧѧارانش نیѧѧѧز بѧѧѧا بھѧѧѧره]. 38[

دھنده  انرژی اتصال میان تعدادی مولکول الکترون(IQA)کننده برھمکنش
]. 39[انѧد ھای دارای اتم تترل را محاسѧبھ و تحلیѧل نمѧودهو برخی مولکول

 الکترونی، شود با استفاده از توزیع لاپلاسی چگالیدر این مقالھ، تلاش می
چگونگی تѧشکیل ایѧن پیونѧدھا بررسѧی و بѧا دیگѧر پیونѧدھای غیرکوالانѧسی 

ھѧای پایѧھ اتѧمھمچنین ماھیت این پیوندھا در مقیاس اتمی و بѧر. مقایسھ شود
در اینجا، نѧھ انѧرژی اتѧصال میѧان . کننده بررسی گرددکنشکوانتومی برھم

مولکول در تشکیل ھای مختلف دو مولکول، بلکھ برای درک بھتر نقش اتم
  .ھای میان اتمی مورد ارزیابی قرار خواھد گرفتپیوند، برھمکنش

  
  بخش نظری و محاسبات 

  
بھینѧѧھ گردیѧѧد و ] 40 [09افѧѧزار گوسѧѧین سѧѧاختارھاي مولكѧѧولی بѧѧا نѧѧرم      
برای یافتن بھترین ساختار ھندسی، . دست آمدندھای موج مورد نیاز بھتابع

پیش از این، نشان داده . انتخاب شد MP2/aug-cc-pvTZسطح محاسبات 
شده بود کѧھ ایѧن سѧطح از محاسѧبات، نتѧایج قابѧل قبѧولی را بѧرای پیونѧدھای 

محاسѧѧѧبھ لاپلاسѧѧی چگѧѧالی الکترونѧѧی و رسѧѧѧم ]. 27[دھѧѧد تتѧѧرل ارایѧѧھ مѧѧی
. انجام گرفتھ است] AIMALL] 41کانتورھای آن با استفاده از نرم افزار 

-گیѧري روي بیѧسینای انتگѧرالبѧر] PROMOLDEN] 42کد محاسباتی 
از  .کار گرفتھ شدکننده بھکنشھای کوانتومی برھمھاي اتمي و محاسبات اتم

کننѧده تنھѧا کѧنشھѧای کوانتѧومی بѧرھمآنجا کھ در حال حاضر، محاسبات اتم
فѧاک و تعѧداد محѧدودی از -دسѧت آمѧده از روش ھѧارتریبرای تابع موج بھ

           آمѧѧѧده دسѧѧѧت ھѧѧѧای مѧѧѧوج بѧѧѧھتѧѧѧابعباشѧѧѧد،  امکѧѧѧان پѧѧѧذیر مѧѧѧیDFTروشѧѧѧھای 
  ھای اتم ھای جملھ  محاسبھ  برای M06-2X/aug-cc-pvTZ   سطح   در

1400، سال اول، شماره چھارمجلد /سلطانی راد و اسکندری  
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  . کار رفتبھ کنندهکنشکوانتومی برھم

  لاپلاسی چگالی الکترونی و توپولوژی آن
چگالی الکترونی کھ بھ سادگی از تابع موج یک سامانھ مولکولی قابل       

ѧѧت، تѧتنتاج اسѧدی در اسѧѧسیار مفیѧات بѧھ دارای اطلاعѧѧت کѧکالری اسѧابع اس
اما چگالی الکترونی تنھѧا تѧابعی . ھای سازنده آن استمورد مولکول و اتم

         ھѧѧا مѧѧورد اسѧѧتفاده قѧѧرارھѧѧا در مولکѧѧولنیѧѧست کѧѧھ در روش کوانتѧѧومی اتѧѧم
گیرد؛ لاپلاسی چگالی الکترونѧی تѧابع اسѧکالر دیگѧری اسѧت کѧھ آن ھѧم می
ھا و  اطلاعات ارزشمندی در مورد اتم- در کنار چگالی الکترونی-تواندمی

لاپلاسی چگالی الکترونی بھ شکل زیر . ھا در اختیار ما قرار دھدمولکول
  :شودتعریف می
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ر حقیقѧѧت، لاپلاسѧѧی چگѧѧالی الکترونѧѧی، ویѧѧژه مقѧѧدارھای مѧѧاتریس ھѧѧسین د

  .باشدچگالی الکترونی می
- دھد کھ آن تابع در ھر نقطھ انباشتھلاپلاسی ھر تابع اسکالر نشان می      

دھنѧده  نѧشان      لاپلاسی با مقدار منفی در یک نقطھ. شدهشده است یا تھی
د نظر، بیشتر از میانگین مقدار تابع در آن است کھ مقدار تابع در نقطھ مور

بھ عبارت دیگر، آن تѧابع در ایѧن نقطѧھ انباشѧتگی . ھمسایگی آن نقطھ است
اما مقدار مثبت لاپلاسی یک تابع در یک نقطھ حاکی از این است کھ . دارد

مقدار تابع در آن نقطھ کمتر از مقدار میانگین نقѧاط ھمѧسایھ اسѧت، یѧا تѧابع 
پѧѧس، در اینجѧѧا کѧѧھ تѧѧابع مѧѧورد نظѧѧر چگѧѧالی . ه اسѧѧتشѧѧددر آن نقطѧѧھ تھѧѧی

الکترونѧѧی اسѧѧت، لاپلاسѧѧی آن نѧѧشان مѧѧی دھѧѧد کѧѧھ در کѧѧدام بخѧѧش مولکѧѧول 
توزیع . انباشتگی چگالی الکترونی و در کدام بخش تھی شدگی آن را داریم

آزاد یѧѧا در (ای ھѧѧر اتѧѧم توانѧѧد سѧѧاختار لایѧѧھلاپلاسѧѧی چگѧѧالی الکترونѧѧی مѧѧی
کѧھ منطبѧق بѧر لایѧھ (آخѧرین لایѧھ از آن . یان سازدخوبی نمارا بھ) مولکول

پوسѧѧتھ ظرفیѧѧت بѧѧا : از دو بخѧѧش تѧѧشکیل شѧѧده اسѧѧت) باشѧѧدظرفیѧѧت اتѧѧم مѧѧی
 کھ مقدار لاپلاسی چگالی بار در آنجا منفی است و (VSCC)انباشتگی بار 

 کѧھ لاپلاسѧی چگѧالی الکتѧرون در  (VSCD)شѧدهپوستھ ظرفیت با بار تھی
  . آنجا مثبت است

  بجای تابع Lھای مرتبط با شیمی، عموما از تابع تنی است در نوشتھگف      
ρ2در واقع تابع ]. 43[شود  استفاده میL منفی تابع ρ2باشد؛ یعنی  می 
ρL = -2 . ابعѧѧتL یѧѧود مѧѧژه خѧѧوژی ویѧѧیدارای توپولѧѧھ مѧѧد کѧѧد باشѧѧتوان

تѧѧѧوان از فراتѧѧѧر از آنچѧѧѧھ کѧѧѧھ مѧѧѧی- را اطلاعѧѧѧات شѧѧѧیمیایی مھѧѧѧم و مفیѧѧѧدی
دانان قرار دھد  در اختیار شیمی-توپولوژی چگالی الکترونی استخراج کرد

 بѧѧر اسѧѧاس نقѧѧاط Lھماننѧѧد چگѧѧالی الکترونѧѧی، توپولѧѧوژی تѧѧابع ]. 45 و44[
 اسѧت، نقطѧھ L = 0بѧھ نقѧاطی کѧھ در آن (شѧود بحرانѧی آن توصѧیف مѧی

، و r اینجا نیز ھر نقطھ بحرانی بر اساس مرتبھ، در). شودبحرانی گفتھ می
ھای غیر تعداد ویژه مقدار r. گرددتوصیف می (r,s)، آن و با نماد sنشان، 

با توجھ بھ نقش عمده . باشد جمع جبری علامت ویژه مقدارھا میsصفر و 
پوسѧѧتھ  در Lھѧѧا، توپولѧѧوژی تѧѧابع ھѧѧا در شѧѧیمی مولکѧѧوللایѧѧھ ظرفیѧѧت اتѧѧم

بھ طѧور . ای برخوردار استھا از اھمیت ویژه اتمشتگی بارظرفیت با انبا
 ھر اتم وجود پوستھ ظرفیت با انباشتگی بارکلی سھ گونھ نقطھ بحرانی در 

  " لومپ" کھ  (3-,3)  بحرانی یک نقطھ. (1+,3)و  (1-,3) ،(3-,3): دارد

  
 باشѧد و نѧشان دھنѧده انباشѧتگی بѧار میLشود، یک بیشینھ در نیز نامیده می

           ھѧѧѧر دو نقѧѧѧاط زینѧѧѧی(1+,3)و  (1-,3)نقѧѧѧاط بحرانѧѧѧی . در آن نقطѧѧѧھ اسѧѧѧت
شѧѧدگی تھѧѧی  دھنѧѧده یѧѧک کمینѧѧھ و نѧѧشان(1+,3)نقطѧѧھ بحرانѧѧی . باشѧѧندمѧѧی

نیز " ھول"باشد و بھ آن  اتم میپوستھ ظرفیت با انباشتگی بارالکترونی در 
  .شودمی گفتھ 

  
 کنندهکنش ھای کوانتومی برھماتم

یک ] 47 و42 ،46 [(IQA) کنندهکنشھای کوانتومی برھماتموش  ر      
. باشد می  ھای یک مولکولھای انرژی اتمروش دقیق برای محاسبھ جملھ

  43 ،48 [ (QTAIM)ھѧاھѧا در مولکѧولاین روش از نظریھ کوانتومی اتم
بھ عنوان مبنایی برای تعریفی کوانتومی از اتم در مولکول اسѧتفاده ] 49 و

گیѧری از تعریѧف  با بھرهکنندهکنشھای کوانتومی برھماتمدر واقع . کندمی
ھای مولکول و کنش میان اتماتم در مولکول، ابزاری مفید برای درک برھم

  . کندچگونگی تشکیل پیوند میان آنھا فراھم می
 انѧرژی مولکѧول بѧھ دو بخѧش درون کننѧده،کѧنشھای کوانتومی برھماتمدر 

  :گرددتمی تقسیم میاتمی و میان ا
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Aکھ در آن 

selfEانرژی اتم - خودAاتمی ھای تکباشد و شامل ھمھ سھم می
 ستھ اتѧم ھѧا و ھѧکنش الکتѧرون، برھمTA) (انرژی، یعنی انرژی جنبشی اتم

)AA
enV( ھای اتمکنش میان الکترونو بر ھم) AA

eeV(باشد می :  

                                            
      AA

ee
AA
en

AA
self VVTE                                                 )3(  

 
ABEint(کنش میان دو اتم انرژی برھم

  :باشدشامل چھار انرژی پتانسیل می) 
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ee
AB
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AB
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AB
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AB VVVVE int
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ABدر اینجا، 

nnVھای ھ اتمھست- دافعھ ھستھAو  Bد میѧباش . AB
neV رژیѧان 

AB . دھد را نشان میBھای و الکترون Aجاذبھ میان ھستھ اتم 
enV انرژی 

AB است و بالاخره، آخرین جملھ، Bو ھستھ اتم A ھای جاذبھ الکترون
eeV ،

توانѧد جملھ آخر، خѧود مѧی. دھدھای دو اتم را نشان میدافعھ میان الکترون
Cبѧѧھ دو سѧѧھم کѧѧولنی، 

eeVادلیѧѧستگی، -، و تبѧѧھمبXC
eeV ،رددѧѧسیم گѧѧن . تقѧѧای

- کنش میان دو اتم را بھ سھمسازد کھ انرژی برھمبندی ما را قادر میبخش
، )یѧѧѧا کوانتѧѧѧومی(، و غیѧѧѧر کلاسѧѧѧیکی clVھѧѧѧای الکتروسѧѧѧتاتیک کلاسѧѧѧیکی، 

XCVتقسیم کنیم ،:  
  

      AB
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AB
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AB VVE int
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  :بھ صورت زیر است clVکھ در آن، 
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 نتایج و بحث روی نتایج

  
 ھول-کنش لومپبرھم
بینѧѧی رتمنѧѧدی بѧѧرای پѧѧیشتوزیѧѧع لاپلاسѧѧی چگѧѧالی الکترونѧѧی ابѧѧزار قد      

- ھایی از مولکول کھ توانایی تشکیل پیوندھای ضعیف را دارند، میجایگاه
اند کھ اتم تترل در برخѧی ھای مختلف نشان دادهپیش از این، بررسی. باشد

 در این . ھایی با بازھای لوییس برقرار کنندتوانند برھمکنش ھا میمولکول
  CH3F ،SiH3Fھѧای ونی در مولکولبخش، توزیع لاپلاسی چگالی الکتر

ھا تنھا گفتنی است کھ این مولکول. گیرد مورد بررسی قرار میGeH3Fو 
ھای تترل کربن، سیلیسیم و  ژرمانیم ھای اتمھایی از ترکیببھ عنوان نمونھ

دھنѧده تѧشکیل پیونѧد تتѧرل دھنѧد، انتخѧاب ھѧای الکتѧرونتوانند با گونھکھ می
عنѧوان بѧاز لѧوییس اسѧتفاده  بѧھNCHش، از مولکѧول در ایѧن پѧژوھ. اندشده

 انجام شد، نѧشان MP2/aug-cc-pvTZمحاسباتی کھ در سطح . شده است
 و FH3C…NCH ،FH3Si…NCHھѧѧѧѧѧѧѧѧای دھѧѧѧѧѧѧѧѧد کѧѧѧѧѧѧѧѧھ کمѧѧѧѧѧѧѧѧپلکسمѧѧѧѧѧѧѧѧی

FH3Ge…NCHھای پایداری بوده، دارای بسامد موھومی  ھمگی کمپلکس
، 0/2رتیѧب بѧھ ت) BSSEپѧس از تѧصحیح (کѧنش آنھѧا نبوده و انѧرژی بѧرھم

ھمچنѧѧین، گѧѧراف مولکѧѧولی ایѧѧن . باشѧѧد کیلوکѧѧالری بѧѧر مѧѧول مѧѧی4/4 و 8/3
و ) BP(وجود یک مسیر پیوند ) را ببینید] 27[ مرجع 1شکل (ھا کمپلکس

 را تایید NCH میان اتم تترل و اتم نیتروژن (BCP)نقطھ بحرانی پیوندی 
با قرار دادن . رددتواند نشانی از تشکیل پیوند تترلی تعبیر گکھ می نمایدمی

یابد ھا اندکی کاھش میکنش در کمپلکساتم کلر بجای فلوئور، قدرت برھم
ھѧای در کمپلکس )BSSEپس از تصحیح (کنش بھ طوری کھ انرژی برھم

ClH3C…NCH ،ClH3Si…NCH و ClH3Ge…NCH بھ ترتیب برابر 
  .باشد کیلوکالری بر مول می0/4 و 7/3، 9/1با 

ھѧایی از مولکѧول تواند بخشپلاسی چگالی الکترونی میاز آنجا کھ لا      
شѧѧدگی الکتѧѧرون ھѧѧستند را بѧѧھ خѧѧوبی نمایѧѧان سѧѧازد، دور از کѧѧھ دارای تھѧѧی

 انتظار نخواھد بود کھ با بررسی توزیع لاپلاسѧی چگѧالی الکترونѧی بتѧوان
. دلیلی برای توانایی مرکزھای تترل در تشکیل پیوند غیرکووالانسی یافѧت

 ClH3F در مولکѧول Lبعѧدی تѧابع  کѧانتور و نقѧشھ سѧھ2 و 1ھای در شکل
-ای از مولکول کھ شامل اتѧم در صفحھLکانتورھای . نشان داده شده است

. باشѧد، رسѧم شѧده اسѧتھای ھیدروژن میھای کربن، فلوئور و یکی از اتم
را  Lخطوط آبی و قرمز در این کانتور بھ ترتیب مقدارھای منفی و مثبت 

 (VSCC)شѧود، در لایѧھ ظرفیѧت طور کھ مѧشاھده مѧی ھمان.دھندنشان می
در شѧکل بѧا پیکѧان آبѧی رنѧگ ( منفی وجѧود دارد Lاتم کربن، یک ناحیھ با 

شدگی چگالی الکترونی در ایѧن بخѧش کھ نشان از تھی) مشخص شده است
" ھول"یا  (1+,3)این ناحیھ در واقع ھمان نقطھ بحرانی . از مولکول دارد

وجѧود ) 2شѧکل  (Lنقشھ سھ بعدی از تابع . م کربن استدر لایھ ظرفیت ات
در حقیقت وجود ھول . دھدھول در لایھ ظرفیت اتم کربن را بھتر نشان می

توانѧد بѧھ عنѧوان اسѧید لѧوییس دھد کھ اتم کربن در این مولکول مینشان می
از . دھنده تشکیل یک کمپلکس پایدار دھدھای الکترونعمل کرده و با گونھ

 وجѧود یѧک نقطѧھ NCHر، لاپلاسѧی چگѧالی الکترونѧی مولکѧول سوی دیگ
دھѧد را در لایھ ظرفیت اتѧم نیتѧروژن نѧشان مѧی" لومپ"یا  (3-,3)بحرانی 

 دارای یѧѧک ناحیѧѧھ بѧѧا انباشѧѧتگی NCHیعنѧѧی اتѧѧم نیتѧѧروژن در ). 3شѧѧکل (
در . توانѧد بѧھ عنѧوان بѧاز لѧوییس عمѧل کنѧدباشد کѧھ مѧیچگالی الکترون می
، لومѧѧپ اتѧѧم نیتѧѧروژن بѧѧا ھѧѧول اتѧѧم FH3C…NCHکس ھنگѧѧام تѧѧشکیل کمѧѧپل

در واقع موقعیت لومپ در بѧاز لѧوییس و ھѧول در . کندکنش میکربن برھم
  برھمکنش . کند تعیین می  را  نھایی کمپلکس  کھ ساختار اسید لوییس است

  
.  نشان داده شѧده اسѧت4 در شکل FH3C…NCHھول در کمپلکس -لومپ

ѧѧѧک توزیѧѧѧا کمѧѧکل و بѧѧѧین شѧѧѧھ ھمѧѧی بѧѧѧالی الکترونѧѧѧی چگѧѧشکیل ع لاپلاسѧѧѧت
، FH3Si…NCH ،FH3Ge…NCHھѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧای تتѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧرل کمѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧپلکس

ClH3C…NCH ،ClH3Si…NCH و ClH3Ge…NCH اѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧѧرا ب 
ھѧѧای سیلیѧѧسیم و ژرمѧѧانیم مѧѧرتبط  ھѧѧول در اتѧѧمNCHبѧѧرھمکنش لومѧѧپ در 

پѧѧیش از ایѧن نѧѧشان ).  را در پیوسѧت ببینیѧد2- و پ1-ھѧѧای پشѧکل(دانѧست 
، ]51 و 50[ھѧایی ھمچѧون پیونѧدھای ھѧالوژنی داده شده بود کھ بѧرھمکنش

کѧѧنش تѧѧوان بѧѧرھمرا مѧѧی] 20[یѧѧا پیونѧѧد بریلیѧѧومی ] 8[پیونѧѧدھای نیکѧѧوژنی 
تѧوان پیونѧدھای تتѧرل را ھѧم بѧھ ایѧن فھرسѧت ھѧول نامیѧد، اکنѧون مѧی-لومپ

  .اضافھ نمود
 

 
  خطوط قرمز و آبی رنگ . CH3F در مولکول L کانتور تابع .1شکل 

  . دھند را نشان میLتور بھ ترتیب مقدارھای مثبت و منفی کان             
  .پیکان آبی رنگ بھ محل ھول در اتم کربن اشاره دارد      

  
 

 
  پیکان . CH3Fدر مولکول  Lبعدی مقدارھای مثبت تابع  نقشھ سھ.2شکل 

  .آبی رنگ بھ محل ھول در اتم کربن اشاره دارد             
  
 

 
  خطوط قرمز و آبی رنگ . NCH در مولکول Lکانتور تابع . 3شکل 

  . دھند را نشان میL کانتور بھ ترتیب مقدارھای مثبت و منفی            
  .پیکان قرمز رنگ بھ محل لومپ در اتم کربن اشاره دارد        

  

1400، سال اول، شماره چھارمجلد /دسلطانی را و اسکندری  
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در کمپلکس  ھول - لومپ  برھمکنش  وL کانتور تابع .4شکل    

FH3C…NCH               .رمز و آبی رنگ کانتور بھخطوط ق  
  .دھند را نشان میL ترتیب مقدارھای مثبت و منفی                     

  
گفѧѧتن ایѧѧن نکتѧѧھ نیѧѧز لازم اسѧѧت کѧѧھ اگѧѧر چѧѧھ رسѧѧم پتانѧѧسیل الکتروسѧѧتاتیک 

    بینѧѧѧی توانѧѧѧایی توانѧѧѧد جھѧѧѧت بررسѧѧѧی و پѧѧѧیشنیѧѧѧز مѧѧѧی) MEP(مولکѧѧѧولی 
 کѧѧار رود، از آنجѧѧا کѧѧھ ھѧѧا در تѧѧشکیل پیونѧѧدھای غیرکوالانѧѧسی بѧѧھمولکѧѧول
پتانѧѧѧسیل کامѧѧѧل ) بѧѧѧر اسѧѧѧاس قѧѧѧضیھ ویریѧѧѧال(چگѧѧѧالی الکترونѧѧѧی  لاپلاسѧѧѧی

کھ در  (MEPتواند در مقایسھ با ، می]43[گیرد کوانتومی را در نظر می
تѧری نتѧایج دقیѧق) شودآن تنھا پتانسیل الکتروستاتیکی کلاسیکی منظور می

  ].50  و8[را ارایھ نماید 
  

  کنندهھای کوانتومی برھمکنش اتمپیوند تترلی از دید
ایѧن کننѧده ھای کوانتومی برھمکنشاتمگونھ کھ پیشتر اشاره شد، ھمان      

کنش میѧان ھای یک مولکول و یا برھمسازد کھ ویژگیامکان را فراھم می
چند مولکول را در مقیاس اتمی بررسی کرد و انرژی سامانھ را بھ اجزای 

ѧودشدرون اتمی و میان اتمی بخѧدی نمѧرھم. بنѧش، بѧن بخѧان در ایѧنش میѧک
FTH3)  ھ در آنѧکT ایѧی از اتمھѧیک C ،Si اѧی Geیѧد مѧول ) باشѧѧو مولک
NCHمѧرھمکنش با دیدی اتمی و از منظر اتѧومی بѧای کوانتѧورد ھѧده مѧکنن

یعنی (ھای دارای کلر ھمچنین برای مقایسھ کمپلکس. گیردمیبررسی قرار 
ClH3T…NCH(دهѧد نیز مطالعھ شѧرھمکنش. انѧرژی بѧانانѧای میѧی، ھѧاتم

ABEint اختارھایѧѧدر س ،FH3T…NCHدولѧѧای  در جѧѧا 1ھѧѧده 3 تѧѧآورده ش 
ABھѧای کلاسѧیکی،  جملѧھھمچنѧین سѧھم. اسѧت

clV ،ومیѧو کوانت ،AB
XCV در ،

گفتنѧی . ھا نشان داده شده استکنش ھر زوج اتم در این جدولانرژی برھم
  FH3Tکѧنش میѧان دو جѧزء است از آنجا کھ در این بخش بھ بررسی بѧرھم

-ھѧای میѧان اتѧمکѧنش، تنھا برھم3 تا 1ھای پردازیم، در جدول میNCHو 
 جѧزءھای درون ھر ھای میان اتمکنشھای این دو آورده شده است و برھم

  .ه نشده استنشان داد
 با علامت ABEint(کنش جاذبھ در ھر سھ کمپلکس فلوئوردار، یک برھم      
 کھ در گراف N و Tیعنی (میان دو اتم اصلی درگیر در پیوند تترل ) منفی

قابѧل . وجѧود دارد) 5اند، شکل  بھ یکدیگر متصل شدهBPمولکولی با یک 
) تѧر منفѧیABEint(کѧنش تѧرین بѧرھمن سѧھ سѧاختار، قѧویتوجھ است کھ در ای

 قѧѧرار دارد و در N و Geباشѧѧد، پѧѧس از آن  مѧѧیN و Siمربѧѧوط بѧѧھ زوج 
ھمین . باشد میN و Cھای  زوج اتم کنش متعلق بھترین برھمآخر، ضعیف

توان قیقت، میدر ح. گرددھای دارای کلر نیز مشاھده میروند در کمپلکس
کѧѧѧѧѧنش کلاسѧѧѧѧѧیکی  را بѧѧѧѧѧھ بѧѧѧѧѧرھمN و Siتѧѧѧѧѧر میѧѧѧѧѧان کѧѧѧѧѧنش قѧѧѧѧѧویبѧѧѧѧѧرھم

کѧѧѧѧنش بѧѧѧѧرھم). 2جѧѧѧѧدول (تѧѧѧѧر در آن نѧѧѧسبت داد بѧѧѧѧزرگ) الکتروسѧѧѧتاتیکی(
ABکلاسیکی میان دو اتم، 

clVبھ دو بخش انتقال بار،  توان ، را میAB
CTVو ،   

  
ABقطبش، 

PolVجملھ ]. 53 و52[ ، تقسیم نمودABEintبھ شکل :  

 
      

AB

BAAB
CT R

QQV  )7(                                                               

              
 RAB و B و Aھای بھ ترتیب بار اتمQB  و QAگردد کھ در آن تعریف می

ABبدین ترتیب، جملھ . باشدفاصلھ آنھا در مولکول می
PolVعبارت است از :  

 
      AB

CT
AB
cl

AB
Pol VVV  )8(                                                         

       
ھѧѧѧای ھѧѧѧای تتѧѧѧرل در کمѧѧѧپلکسشѧѧѧده بѧѧѧر روی اتѧѧѧمبارھѧѧѧای اتمѧѧѧی محاسѧѧѧبھ

FH3T…NCHزرگ نشان میѧھ بѧد کѧسیم دھѧم سیلیѧھ اتѧوط بѧار مربѧرین بѧت
و کѧѧѧربن +) 08/2(باشѧѧѧد و پѧѧѧس از آن بѧѧѧھ ترتیѧѧѧب ژرمѧѧѧانیم مѧѧѧی+) 97/2(
از آنجا کھ اتم نیتروژن در ھر سѧھ کمѧپلکس دارای . قرار دارند+) 63/0(

-کنش جفت سیلیѧسمقریبا یکسانی است، جملھ انتقال بار در برھمبار منفی ت
نیتѧѧروژن از ھمѧѧھ بیѧѧشتر بѧѧوده و ھمѧѧین موضѧѧوع پتانѧѧسیل الکتروسѧѧتاتیک 

بѧا . نیتѧروژن بیѧشتر نمѧوده اسѧت-ھѧای تتѧرلآن را از دیگر جفѧت کلاسیکی
-جایگزین کردن فلوئور با کلر نیز تغییر معناداری در ایѧن رونѧد رخ نمѧی

ھѧای کلѧردار انѧدکی  بѧار مثبѧت اتѧم تتѧرل در ھѧر سѧھ کمѧپلکساگر چھ. دھد
تر شدن جملѧھ الکتروسѧتاتیک کھ این خود باعث کوچک(کاھش یافتھ است 

ترین برھمکنش الکتروستاتیکی متعلѧق ، اما ھمچنان قوی)شودھا میدر آن
  ). پیوست1-جدول پ(نیتروژن است -بھ زوج سیلیسم

ABتبادلی، -      برخلاف پتانسیل کلاسیکی، جملھ کوانتومی ھمبستگی
XCV ،

- بزرگ. کندنیتروژن بازی می-اتمی تترلنقش ناچیزی در برھمکنش میان
ABمقدار ) ترینمنفی(ترین 

XCVن. نیتروژن است- متعلق بھ جفت ژرمانیمѧای 
در  نیتѧروژن تقریبѧا برابѧر و-نیتѧروژن و کѧربن-ھای سیلیسیمجملھ در جفت

ABدر حقیقت، جملھ . باشد میa.u. 005/0حدود   
XCV صلتѧاری از خѧمعی 

ھای بھ کنش است و بھ نوعی متناسب با تعداد الکترونکوالانسی یک برھم
ABبѧودن بنابراین، بیشتر]. 54[باشد  میشده میان دو اتماشتراک گذاشتھ

XCV 
ھѧای بѧودن تعѧداد الکتѧرونتѧوان بѧھ بیѧشترنیتروژن را می-در جفت ژرمانیم

 و جѧدول 3 تѧا 1ھѧای در ستون آخر جѧدول. اشتراکی میان آن دو نسبت داد
این نمایھ تعѧداد .  شده است، آوردهDAB نمایھ عدم استقرار الکترون، 1-پ

       ]. 48[دھѧѧѧد شѧѧѧده میѧѧѧان دو اتѧѧѧم را نѧѧѧشان مѧѧѧیھѧѧѧای بѧѧѧھ اشѧѧѧتراک گذاشѧѧѧتھاتѧѧѧم
 الکترون 07/0 حدود N و Geگردد، میان دو اتم طور کھ مشاھده میھمان

نیتروژن و -ھای سیلیسیمبھ اشتراک گذاشتھ شده است در حالی کھ در جفت
بھ ھر حال، در ھمھ . باشد الکترون می03/0نیتروژن این عدد حدود -کربن

کنش میان اتم تترل و اتѧم نیتѧروژن بѧھ طѧور عمѧده دارای ھا، برھمکمپلکس
. باشѧدماھیت الکتروستاتیک بوده وسھم کوالانسی در آنھا بسیار نѧاچیز مѧی

تѧѧر ماھیѧѧت ھѧѧر چنѧѧد ایѧѧن ھمѧѧھ مѧѧاجرا نیѧѧست و بѧѧرای درک بھتѧѧر و کامѧѧل
ھѧѧا را ھѧѧم در نظѧѧر کѧѧنش میѧѧان دیگѧѧر اتѧѧمبایѧѧست بѧѧرھمپیونѧѧدھای تتѧѧرل، مѧѧی

  .گرفت
 و NCHھѧای ھѧای انѧرژی میѧان ھمѧھ اتѧم، جملѧھ3 تا 1ھای در جدول      

 طѧورھمѧان. ھای مربوطھ آورده شده است در کمپلکسFTH3ھای ھمھ اتم
 با علامت ABEint(کننده ھا نقش پایدارکنششود برخی از برھمکھ مشاھده می

           در)  بѧѧا علامѧѧѧت مثبѧѧѧتABEint(کننѧѧѧده و برخѧѧѧی دیگѧѧѧر نقѧѧش ناپایѧѧѧدار) منفѧѧی
  کنش نیتروژن ودر این میان، برھم. کنندمی  بازی   تترل  کمپلکس تشکیل

1400، سال اول، شماره چھارمجلد /… ای بر اساس لاپلاسی تترلی؛ مطالعھپیوندھای   
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-کѧنش نیتѧروژنھѧای بѧرھمانرژی.  جالب توجھ استFTH3ھای ھیدروژن

ѧѧѧѧدروژن در کمѧѧѧѧپلکس ھیFH3C…NCHستندѧѧѧѧی ھѧѧѧѧت منفѧѧѧѧدارای علام ،  
-کنѧشھای نیتѧروژنبھ عبارت دیگر، در این سھ کمپلکس بѧرھم). 1جدول (

. گردنѧѧدشѧدن کمѧѧپلکس مѧیھیѧدروژن از نѧوع جاذبѧѧھ بѧوده و باعѧѧث پایѧدارتر
ھѧا اگرچھ پتانسیل انتقال بار عامل اصلی جاذبھ میان نیتروژن و ھیѧدروژن

، اما از )ھا مثبت و بار اتم نیتروژن منفی استبار اتمی ھیدروژن(باشد می
. تѧوان چѧشم پوشѧی کѧردنیز نمѧی) کوالانسی(ھای کوانتومی کنشنقش برھم

ھیѧدروژن ناشѧی از سѧھم -کنش ھر جفت نیتѧروژن درصد برھم37بیش از 
  .باشدتبادلی می-ھمبستگی

ھѧای دارای ھیѧدروژن در کمѧپلکس-ھای نیتروژنکنشرفتار برھم
در ایѧѧن . کѧѧاملا متفѧѧاوت اسѧѧت) 3جѧѧدول (یѧѧا ژرمѧѧانیم ) 2جѧѧدول (سیلیѧѧسیم 
ھای ھیدروژن منفی است کھ ھا، ھم بار اتمی نیتروژن و ھم بار اتمکمپلکس

AB(کѧѧنش الکتروسѧѧتاتیک دافعѧѧھ ایѧѧن خѧѧود منجѧѧر بѧѧھ بѧѧرھم
clVتѧѧان )  مثبѧѧمی

AB کوانتѧومی اگرچѧھ بѧرھمکنش. شودھا مینیتروژن و ھیدروژن
XCV انѧمی 

ھا از نوع جاذبھ است، امѧا بѧھ قѧدر کѧافی بѧزرگ نیѧست تѧا بѧر دافعѧھ این اتم
ھیدروژن در -ھای نیتروژنکنشبنابراین، برھم. الکتروستاتیکی غلبھ نماید

 دافعѧѧѧھ بѧѧѧوده و عامѧѧѧل FH3Ge…NCH و FH3Si…NCHھѧѧѧای کمѧѧѧپلکس
  .باشندکس میکننده کمپلناپایدار

سازد کننده این امکان را فراھم میھای کوانتومی برھمکنش      روش اتم
گروھѧی را نیѧز ھѧای میѧانکنشاتمی، برھمھای میانکنشکھ علاوه بر برھم

- کنشھای کوانتومی برھمگروه"در این حالت، معمولا بھ آن . محاسبھ نمود
   کوانتومی ھای در روش گروه ھا رابطھ تمام. شود گفتھ میIQF)(" کننده

  
  

  و نمایھ ) ھارتری برحسب (IQAاتمی ھای میان انرژی ھای جملھ.1جدول 
  ھا بر اساس شماره اتم. (عدم استقرار الکترون در کمپلکس کربن             

  )باشد می5شکل               
  

Atom 
A 

Atom 
B 

ABEint  AB
clV  AB

XCV  DAB 

C1 N6 -0.100 -0.095 -0.005 0.033 
H2 N6 -0.006 -0.004 -0.002 0.014 
H3 N6 -0.006 -0.004 -0.002 0.014 
H4 N6 -0.006 -0.004 -0.002 0.014 
F5 N6 0.091 0.091 0.000 0.005 
C1 C7 0.072 0.072 0.000 0.002 
H2 C7 0.003 0.003 0.000 0.001 
H3 C7 0.003 0.003 0.000 0.001 
H4 C7 0.003 0.003 0.000 0.001 
F5 C7 -0.070 -0.070 0.000 0.000 
C1 H8 0.013 0.0125 0.000 0.000 
H2 H8 0.000 0.0004 0.000 0.000 
H3 H8 0.000 0.0004 0.000 0.000 
H4 H8 0.000 0.0005 0.000 0.000 
F5 H8 -0.013 -0.0125 0.000 0.000 

 0.086 0.013- 0.003- 0.016- مجموع

  

 
   ھمراه با شمارهFH3T…NCHھای گراف مولکولی کمپلکس. 5شکل 

  .ھای بحرانی پیوندی ھستندھای سبزرنگ نقطھنقطھ. ھااتم                
 

  
    و ) برحسب واحد اتمی (IQAاتمی  میان ھای انرژی ھای جملھ.2جدول    

  ھا شماره اتم. (مایھ عدم استقرار الکترون در کمپلکس سیلیسیمن               
  )باشد می5بر اساس شکل                 

  
Atom  

A 
Atom 

B 
ABEint  AB

clV  AB
XCV  DAB 

Si1 N6 -0.577 -0.572 -0.005 0.030 
H2 N6 0.132 0.140 -0.008 0.051 
H3 N6 0.132 0.141 -0.008 0.051 
H4 N6 0.132 0.141 -0.008 0.051 
F5 N6 0.121 0.121 0.000 0.006 
Si1 C7 0.427 0.427 0.000 0.002 
H2 C7 -0.105 -0.105 0.000 0.004 
H3 C7 -0.106 -0.105 0.000 0.004 
H4 C7 -0.106 -0.105 0.000 0.004 
F5 C7 -0.093 -0.093 0.000 0.001 
Si1 H8 0.071 0.071 0.000 0.000 
H2 H8 -0.017 -0.017 0.000 0.000 
H3 H8 -0.017 -0.017 0.000 0.000 
H4 H8 -0.017 -0.017 0.000 0.000 
H8 F5 -0.0167 -0.017 0.000 0.000 

 0.205 0.032- 0.008- 0.040- مجموع
 

  
ھѧѧѧای کوانتѧѧѧومی در اتѧѧѧم) 8(تѧѧѧا ) 2(ھѧѧѧای کننѧѧѧده ماننѧѧѧد معادلѧѧѧھکѧѧѧنشبѧѧѧرھم

- دھنده گروه نشانB و Aباشد با این تفاوت کھ در اینجا کننده میبرھمکنش
 و NCHشده در این پژوھش، ھای بررسیدر کمپلکس. ھای مختلف ھستند

FTH3)  یاClTH3 (د کنشبھ عنوان دو گروه برھمѧکننده در نظر گرفتھ ش
.  آنھا محاسѧبھ گردیѧدکننده میانکنشھای کوانتومی برھمگروه ھای و جملھ

کننѧده در ھѧر کمѧپلکس، کѧنشھѧای کوانتѧومی بѧرھمدر واقع ھر جملѧھ گѧروه
. باشѧدکننده مربوطھ مѧیکنشھای کوانتومی برھمھای اتممجموع ھمھ جملھ

        کننѧده باعѧѧثکѧنشھѧای کوانتѧѧومی بѧرھمگѧروه ھѧѧای بѧھ عبѧارت دیگѧر جملѧھ
   میان ھاکنشاثر ھمھ برھم تترل،    پیوند  ماھیت  بررسی  در  کھ شودمی

1400، سال اول، شماره چھارم جلد/سلطانی راد و اسکندری  
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  و   ) برحسب واحد اتمی (IQA اتمی  میان ھای انرژی ھای جملھ.3جدول 

  ھا شماره اتم. ( ژرمانیم  در کمپلکس نمایھ عدم استقرار الکترون             
  )باشد می5بر اساس شکل              

  
Atom 

A 
Atom 

B 
ABEint  AB

clV  AB
XCV  DAB 

Ge1 N6 -0.413 -0.400 -0.013 0.072 
H2 N6 0.080 0.086 -0.006 0.039 
H3 N6 0.080 0.086 -0.006 0.039 
H4 N6 0.080 0.086 -0.006 0.039 
F5 N6 0.104 0.104 0.000 0.007 

Ge1 C7 0.298 0.298 0.000 0.004 
H2 C7 -0.065 -0.064 0.000 0.003 
H3 C7 -0.065 -0.065 0.000 0.003 
H4 C7 -0.065 -0.065 0.000 0.003 
F5 C7 -0.080 -0.080 0.000 0.001 

Ge1 H8 0.050 0.050 0.000 0.000 
H2 H8 -0.011 -0.011 0.000 0.000 
H3 H8 -0.011 -0.011 0.000 0.000 
H4 H8 -0.011 -0.011 0.000 0.000 
H8 F5 -0.015 -0.015 0.000 0.000 

 0.212 0.0329- 0.0104- 0.0433- مجموع

  
   

NCH و FTH3 ) اѧѧیClTH3 (رددѧѧور گѧѧѧھ. منظѧѧدار جملѧѧѧف مقѧѧѧای مختلѧѧѧھ
 در FH3T…NCHھای  برای کمپلکسکنندهکنشھای کوانتومی برھمگروه

 نتѧایج  .آورده شѧده اسѧت" مجمѧوع" با عنوان 3 تا 1ھای ردیف آخر جدول
 پیوسѧت قابѧل 1-نیز در جدول پ ClH3T…NCHھای مپلکسمربوط بھ ک
  .مشاھده است

 FH3T…NCH و NCH میان دو گѧروه کنشدر ھمھ کمپلکس، برھم      
کنش کلی میان این اما نکتھ قابل توجھ آن است کھ برھم. از نوع جاذبھ است

کѧنش الکتروسѧتاتیک نقѧش دو گروه بیشتر از نѧوع کوانتѧومی اسѧت و بѧرھم
تبѧѧѧѧѧادلی در کمѧѧѧѧѧپلکس -جملѧѧѧѧѧھ ھمبѧѧѧѧѧستگی. کنѧѧѧѧѧدرا بѧѧѧѧѧازی مѧѧѧѧѧینѧѧѧѧѧاچیزی 

FH3C…NCH صاص  درصد از برھم76 حدودѧود اختѧھ خѧل را بѧنش کѧک
ھѧای سیلیѧسیم و ژرمѧانیم از ایѧن ھѧم سھم ایѧن جملѧھ در کمѧپلکس. داده است

در واقع، اگѧر چѧھ در . رسد درصد می82 و 80بیشتر بوده و بھ ترتیب بھ 
اتمѧی، سѧھم جملѧھ الکتروسѧتاتیک بѧسیار انھای میتک برھمکنشمورد تک

ھѧѧѧای باشѧѧد، امѧѧا از آنجѧѧѧا کѧѧھ جملѧѧھتبѧѧѧادلی مѧѧی-بیѧѧشتر از جملѧѧھ ھمبѧѧستگی
باشѧند، ھای مختلف دارای علامت متفاوت میالکتروستاتیک میان جفت اتم

کنند و باعث کѧاھش مقѧدار عѧددی جملѧھ کلاسѧیکی در یکدیگر را خنثی می
- بنابراین، اگرچھ بھ طور معمول برھم. گردندکنش میان دو گروه میبرھم
ھای تترل ھمانند دیگر پیوندھای غیرکوالانѧسی در دسѧتھ پیونѧدھای بѧا کنش

ھای گروهگردند، اما محاسبات بندی میمنشآ الکتروستاتیک کلاسیکی طبقھ
ھѧای کوانتѧومی نѧھ سازد کѧھ سѧھم جملѧھ نمایان میکنندهکنشکوانتومی برھم

  . باشدیست بلکھ بیشتر از الکتروستاتیک نیز میپوشی نتنھا قابل چشم

 
 نیز FTH3 و NCHمقدار نمایھ عدم استقرار الکترون میان دو گروه       

بیشترین تعداد الکترون بѧھ اشѧتراک .  آورده شده است3 تا 1ھای در جدول
)  الکترون21/0(ھای ژرمانیم شده میان دو گروه مربوط بھ کمپلکسگذاشتھ

ھѧای در کمѧپلکس کѧربن تعѧداد الکتѧرون. اسѧت)  الکترون21/0(و سیلیسیم 
در کمѧѧѧѧپلکس . باشѧѧѧѧد الکتѧѧѧѧرون مѧѧѧѧی08/0اشѧѧѧѧتراکی کمتѧѧѧѧر و در حѧѧѧѧدود 

FH3C…NCHربنѧرون-، جفت اتم کѧھم را در الکتѧشترین سѧروژن بیѧنیت-
 درصѧѧѧد از کѧѧѧل 38 دارنѧѧѧد؛ حѧѧѧدود FCH3 و NCHھѧѧѧای اشѧѧѧتراکی میѧѧѧان 

در کمѧѧپلکس . باشѧدتѧروژن مѧѧینی-ھѧای اشѧѧتراکی مربѧوط بѧѧھ کѧربنالکتѧرون
FH3Ge…NCH دودѧѧѧز حѧѧѧرون34 نیѧѧѧد از الکتѧѧѧتراک  درصѧѧѧھ اشѧѧѧای بѧѧѧھ

امѧѧا در کمѧѧѧپلکس . نیتѧѧروژن اسѧѧѧت-شѧѧѧده متعلѧѧق بѧѧѧھ جفѧѧت ژرمѧѧѧانیمگذاشѧѧتھ
FH3Si…NCH ت  درصد از الکترون15، تنھاѧھای اشتراکی از سوی جف

ھѧѧѧای میѧѧѧان نیتѧѧѧروژن و کѧѧѧنشبѧѧѧرھم. نیتѧѧѧروژن تѧѧѧامین شѧѧѧده اسѧѧѧت-سیلیѧѧѧسیم
ای در اشتراک الکترون میان دو گروه  نیز نقش عمدهFTH3ھای دروژنھی

 FH3Si…NCHایѧن موضѧوع بѧھ ویѧژه در مѧورد کمѧپلکس . کننѧدبازی می
ھѧѧا در اشѧѧتراک ھیѧѧدروژن-قابѧѧل توجѧѧھ اسѧѧت کѧѧھ سѧѧھم ھرکѧѧدام از نیتѧѧروژن

در ایѧن کمѧپلکس . نیتروژن ھѧم بیѧشتر اسѧت-الکترون حتی از سھم سیلیسیم
 و NCHشѧده میѧان ھѧای بѧھ اشѧتراک گذاشѧتھ از الکتѧرون درصѧد75حدود 

FH3Siاین در حالی است . باشدھیدروژن می-ھای نیتروژن متعلق بھ جفت
-، سѧھم سѧھ بѧرھمFH3Ge…NCH و FH3C…NCH ھایکھ در کمپلکس
  .باشد درصد می55 و 50ھیدروژن بھ ترتیب حدود -کنش نیتروژن

  
  نتیجھ گیری 

  
 و FH3Tھѧѧѧѧای ترونѧѧѧѧی در مولکѧѧѧѧولبررسѧѧѧѧی لاپلاسѧѧѧѧی چگѧѧѧѧالی الک

ClH3T)  کھ در آنھاTھای  یکی از اتمC ،Si یا Ge ی) باشدمیѧنشان م-
ھا و در راستای پیوند این اتم  در این مولکولTدھد کھ در لایھ ظرفیت اتم 

ایѧن ناحیѧھ . شدگی الکترونی وجود داردای با تھی، ناحیھ)یا کلر(با فلوئور 
دھنѧده بخѧشی از شود در واقع نѧشان یاد میھول کھ معمولا از آن بھ عنوان

ھѧایی تواند بھ عنوان اسید لوییس عمل کرده و با بخشمولکول است کھ می
ھستند ) محلی با انباشتگی الکترون (لومپاز یک مولکول دیگر کھ دارای 

ھѧای ساختار بھینھ شده کمѧپلکس. باز لوییس را ایجاد نمایند-کنش اسیدبرھم
- نیز این موضوع را تایید می) ClH3T…NCHیا  (FH3T…NCHتترلی 

)  Cl-Tیا (F-Tدھد کھ پیوند تترل دقیقا در راستای پیوند نماید و نشان می
توان پیوند تترلی از این دید، می. گرددھول ایجاد می-کنش لومپو از برھم

را قابل مقایسھ با دیگر پیونѧدھای غیѧر کوالانѧسی ھمچѧون پیونѧد ھѧالوژنی، 
  . یکوژنی و پیوند بریلیومی دانستپیوند ن
، کننѧدهکѧنشھѧای کوانتѧومی بѧرھماتѧمدر سطح اتمی و از دیدگاه روش       
ای در تѧѧѧشکیل تبѧѧѧادلی نقѧѧѧش عمѧѧѧده-ھѧѧѧای کوانتѧѧѧومی ھمبѧѧѧستگیکѧѧѧنشبѧѧѧرھم

این درحالی اسѧت کѧھ سѧھم جملѧھ کلاسѧیکی . کنندمیپیوندھای تترلی بازی 
اتمѧی بیѧشتر از سѧھم جملѧھ  میѧانھѧایکѧنشتک بѧرھمالکتروستاتیک در تک

ھѧای ھѧای کلاسѧیکی در جفѧت اتѧمکѧنشاما از آنجا کھ برھم. کوانتومی است
برخѧѧی جاذبѧѧھ و برخѧѧی دافعѧѧھ (باشѧѧند مختلѧѧف دارای رفتѧѧاری متفѧѧاوت مѧѧی

سѧѧѧѧازند و ھمѧѧѧѧین باعѧѧѧѧث کѧѧѧѧاھش سѧѧѧѧھم ، یکѧѧѧѧدیگر را خنثѧѧѧѧی مѧѧѧѧی)ھѧѧѧѧستند
کنش کلی میѧان دو تبادلی در برھم-الکتروستاتیک در برابر سھم ھمبستگی

کѧنش اگرچھ در تشکیل کمپلکس تترلی بѧرھم. گرددمولکول اسید و باز می
توان از اثر دیگر باشد، اما نمی میNCHاصلی میان اتم تترل و نیتروژن 

  نقش  در این بین، .  چشم پوشی کرد  دیگر ھایجفت اتم  میان  ھاکنشبرھم
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 از دیگѧر FH3Tھѧای ھیѧدروژن و NCH نیتروژن ھای میان اتمکنشبرھم
ھای کنش در جفتجالب توجھ است کھ برھم. گیرتر استھا چشمکنشبرھم

ھیدروژن در کمپلکس کربن بیشتر از طریق سھم الکتروستاتیکی -نیتروژن
ھѧای سیلیѧسیم و کѧھ در کمѧپلکسگردد، در حالیباعث پایداری کمپلکس می

تبѧادلی میѧان -کѧنش ھمبѧستگیگذاری الکتѧرون و بѧرھمژرمانیم، بھ اشتراک
ھѧا بѧازی ھѧا نقѧش پررنگѧی در پایѧداری ایѧن کمѧپلکسنیتروژن و ھیدروژن
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