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  ] پروپلان 1،1،1كربن مركزي معكوس شده در [-استفاده از اتم ميونيوم براي بررسي پيوند كربن
  2شانت شهبازيان ،1محمد گلي 

 تهرانهاي بنيادي، گروه شيمي نانو، پژوهشكده علوم نانو، پژوهشگاه دانش 1

  دانشكده شيمي، دانشگاه شهيد بهشتي، تهران  2
   چكيده

] پروپلان قادر به جذب اتم ميونيوم بوده در نتيجه قابل بررسي با استفاده از طيف سنجي رزونانس اسپيني 1،1،1دهد كه مولكول [محاسبه آغازين كوانتومي نشان مي
 ميوني است.   

 
بنيادي ر به ظاهاند كه اين قاعده هايي سنتز شدهايده اتم كربن چهار وجهي هسته اصلي نظريه ساختاري در شيمي آلي است. با اين وجود، هيدروكربن     

هاي چهاروجهي داراي اتمها هستند كه به جاي اتم كربن ها نمونه بسيار جالبي از اين هيدروكربنپروپلانرا نقض كرده ولي هنوز پايدار هستند. خانواده 
  نمايش داده شده است. 1كه در شكلاست  ] پروپلان1،1،1[ كوچكترين و در عين حال جالبترين عضو اين خانواده 1كربن با هندسه معكوس شده هستند.

  
هاي خاكستري روشن هاي كربن و گويرنگ اتمهاي خاكستري پر .گويو نمايش شماتيك آن (سمت چپ) (سمت راست) ] پروپلان1،1،1ساختار هندسي مولكول [ -1شكل
  كربن مركزي به وضوح متصل كننده دو چهاروجهي معكوس شده است. -اند. پيوند كربنها نيز به شكل ميله نمايش داده شدههاي هيدروژن هستند. پيوندهاي بين اتماتم
 

از سوي  5-2اند.هاي گوناگوني براي توصيف آن ارائه شدهنظري بوده و مدل هايها محل بحث و مناظره شيميدانماهيت پيوند معكوس شده براي دهه     
دهد كه با وجود آنكه چگالي الكتروني قابل توجهي بين دو اتم كربن پيوند معكوس ديگر مطالعات تجربي تفرق اشعه ايكس از بلور اين ماده نشان مي

 7و6ن يگانه ندارد.كرب-بوده در نتيجه اين پيوند مشابهت چنداني با يك پيوند معمولي كربنشود، علامت لاپلاسي چگالي الكتروني مثبت شده مشاهده مي
هاي معكوس شده حمله كرده و به آنها متصل شوند. از اين نظر نيز پيوند ها به كربندهد راديكالهاي شيميايي اين مولكول نشان ميمطالعه واكنش

  رسد ماهيت دقيق اين پيوند هنوز نياز به مطالعه بيشتري دارد.در نتيجه به نظر مي 11-8گانه ندارد.كربن ي-معكوس شده شباهتي به يك پيوند كربن
هيدروژن گسترش يافته و اطلاعات جالبي از ساختار الكتروني از طريق  "ايزوتوپ سبك"هاي مثبت به عنوان در چند دهه اخير استفاده از ميون     

 اي در طي چند مرحله ذره هايبه طور مشخص انرژي جنبشي ميون قطبيده توليد شده در شتابدهنده 12آمده است. ها بدستقرارگيري ميون در مولكول
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مانند  شود و سپسهاي گرمايي كاهش يافته و با جذب يك الكترون از محيط مادي پيرامون تبديل به اتم ميونيوم ميورود به محيط مادي به حد انرژي
ر بررسي شوند كه دواپاشيده مي ها با توجه به ناپايداري ذاتي به ذرات سبكتر از خود مانند پوزيتروندهد. ميونها واكنش ميلكوليك راديكال آزاد با مو

ش به گذارند. اين روبا آشكارسازهاي پوزيتروني اطلاعات دقيقي در مورد برهمكنش مغناطيسي ميون با الكترون جفت نشده در مولكول در اختيار مي
ن وسنجي رزونانس اسپيني ميوني معروف است و در چند سال اخير از اين روش براي مطالعه پيوندهاي اشباع نشده و مراكز اتمي داراي جفت الكتر طيف

    19-13اي ونكوور استفاده گسترده شده است.ها) در شتابدهنده ذرهها و سايلنآزاد (مانند كاربن
ا پيوندهاي هاي كربن بد مركز يا پيوند اشباع نشده است ولي با توجه به آنكه مطالعات تجربي نشان دهنده تمايل اتمفاق ] پروپلان1،1،1در نگاه اول [     

ررسي اين ها باشد. براي برسد كه اتم ميونيوم قادر به اتصال به اين كربنهاي راديكالي هستند، اين احتمال منطقي به نظر ميمعكوس شده براي واكنش
هاي انتخاب شده در يك مولكول را نه به عنوان ذره لخت بلكه به صورت ذرات كوانتومي در نظر كه پروتون NEOسبات كوانتومي آغازين امكان از محا

هاي مثبت نيز گسترش يافته است و با توجه به جزئيات ارائه شده در هاي حاوي ميونبه تازگي براي مولكول NEOروش  22-20گيرند، استفاده شد.مي
 25-23شود.اين روش در نوشتار قبلي از تكرار آن در اينجا صرف نظر مي مورد

هندسه ها بهينه شد. در بررسي هاي آغازين مختلف با ذره لخت فرض كردن همه هستهبا روش ] پروپلان1،1،1در مرحله اول هندسه مولكولي [     
)،  Å1.61پلست مرتبه دوم (-كربن معكوس شده در سطح روش اختلال مولر-ربنتوان ديد كه طول پيوند بدست آمده براي پيوند كمولكولي بهينه مي

در نتيجه اثر همبستگي الكتروني  28-26) همخواني دارد. Å~1.6)، با مقدار بدست آمده از مطالعات تجربي مختلف ( Å1.55(فوك -برخلاف روش هارتري
 هاي مختلف اضافه گرديد ودر بررسي محاسباتي اين مولكول قابل صرف نظر كردن نيست. در مرحله بعدي يك اتم هيدروژن به اين مولكول در جهت

 Å1.81يوند معكوس شده افزايش يافت (شود. در اين حالت طول پهاي كربن با پيوند معكوس شده متصل مينشان داده شد كه اتم هيدروژن تنها به اتم

پلست مرتبه دوم، با در نظر گرفتن -) در سطح روش اختلال مولر Å1.10هيدروژن (با طول حدود -) و انرژي تفكيك محاسبه شده براي اين پيوند كربن
ا فرض آنكه ميون يك موج كوانتومي باشد و نه كيلوكالري برمول بدست آمد. در مرحله دوم يك اتم ميونيم، ب 28  انرژي نقطه صفر ارتعاشي، در حدود

هندسه مولكول بهينه  NEOپلست مرتبه دوم توسعه يافته در چاچوب -مولراضافه شده و با استفاده از روش  ] پروپلان1،1،1يك ذره لخت، به مولكول [
) بدست  Å1.17(يون تا هسته اتم كربن متصل به آن حدود گشت. در نتيجه اتم ميونيوم به مولكول متصل شد و فاصله متوسط موج كوانتومي وابسته به م

). نتيجه اين محاسبه به روشني نشان مي دهد كه اتم ميونيوم مايل  Å1.80آمد، در حاليكه فاصله دو اتم كربن با پيوند معكوس شده تقريباً تغيير نيافت (
طيف سنجي رزونانس اسپيني ميوني اين مولكول بايد اطلاعات دقيقي در مورد هاي كربن درگير در پيوند معكوس شده است و در نتيجه به اتصال به اتم

  پيوند معكوس شده كه در همسايگي ميون قرار دارد در اختيار قرار دهد.
 

          نتيجه گيري
تمايل به جذب اتم ميونيوم دارد و در نتيجه ساختار الكتروني پيوند نامتعارف  ] پروپلان1،1،1دهد مولكول [محاسبه آغازين توصيف شده نشان مي     

   طيف سنجي رزونانس اسپيني ميوني است.  آن قابل بررسي بر اساس
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