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  چكيده

دهد  مينشان  ... اطلاعاتي مانند بار قراردادي روي اتمها، نوع پيوند، هيبريداسيون، مقادير رزونانسي، درجة پيوند و NBO تجزيه و تحليل   

نوع اربيتالهـاي هيبريـدي شـركت     NBOتجزيه و تحليل   .توان با توجه به عدد اشغال، درجة پيوند را در يك تركيب به دست آوردطرفي مياز

قرارگرفتـه   يد بررس ـرمـو  متانل يتروزين و نيل اميب متين مقاله دو تركيدر ا.كنده در پيوند و سهم هر اربيتال را در هيبريد مشخص ميكنند

ساختار .شده است سبهمحا 0/0441-ودر كربن 0/0897- ترون ين ين مشخص شده است بار قرار داديل امياتمها در مت يرو يبار قرار داد .است

 ياتمها بـرا  ميايييش فتير شيمقاد.د مشخص شده است يبريدر ه يونديتال پيوند و سهم هر اربينوع پ.رسم شده است متان ليزترويس نيلوو

 ـ .محاسبه شده اسـت متان  ليتروزيرنده در نيده وپذنده يتالهاياندركنش ارب يهايژانر.ن محاسبه شده استيل اميمت دو  متـان  لي ـتروزين يراب

  .سم شده استرشتر است يه بيصد انها از بق، كه در يساختار رزونانس

  

  سيو،عدد اشغال،اربيتال لو)CH3NH2(نيل امي، مت)CH3NO(متانل يتروزي، ن)اربيتال پيوندي طبيعي  NBO (:واژگان كليدي

  

 مقدمه

يكي از نظريه .ه مي گردد، از توابع موج الكتروني كه بر پاية اربيتالهاي لوويس اشغال شده و غيرلوويس استوار است، استفادNBOدر نظريه 

توان اطلاعاتي راجع به انرژي و قدرت پيوند هيدروژني به  دست آورد و تركيبات را مورد مقايسه هاي بسيار جديدي كه با استفاده از آن مي

اختلال مرتبه دو انرژي  توان با استفاده از نظريهبه عنوان مثال مي ،در اين روشها [1].  است NBOقرار داد، نظريه اربيتال پيوندي طبيعي

 اندركنش
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با استفاده از عدد  ..را تخمين زد و قدرت پيوند هيدروژني را مورد ارزيابي قرار داد (no)و زوج الكترون ناپيوندي اكسيژن  

دامنة  .مقايسه قرار داد ا ساختار مزدوج بررسي كرده و مورديتوان عدم استقرار الكتروني را در حلقة كيليت مي σ و π اشغال اربيتالهاي پيوندي

به طوري كه از تفسير  [2]،، دو قطبي شدن، انرژي، سازگاري متقابلي وجود داشته است NMRبا  NBOوسيع بوده و بين  NBO كاربردپذيري 

سي انها مي بريم بنابراين با توجه به اهميت اين اربيتالها،به توصيف وبررهاي كميت بعدي پي ميهاي يك كميت به خواص و ويژگيداده

  اربيتالهاي طبيعي ، اربيتالهاي واحدي هستند كه به وسيلةتوابع موج خودشان كه به بهترين  .پردازيم

  

، به عنوان ويژه اربيتالهاي عملگر دانسيته Ψيك تابع موج  φ از نظر رياضي اربيتالهاي طبيعي .شوند، انتخاب ميكندوجه آنها را توصيف مي

)كاهش يافته مرتبه اول  Γ  شوندبه صورت زير تعريف مي ( 

نشان مي Ψ را براي عملگر دانسيته الكتروني مولكول از تابع ΘK ، جمعيت الكتروني يا عدد اشغال ويژه تابعρκدر اين معادله ويژه مقدار

  [3].دهد
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