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  خلاصه
 

- 2در حضور  لاتیکربوکس يد لنیاست لیمت يد د،یانیزوسیا لیهگز کلویس نیواکنش ب سمیمکان ق،یتحق نیدر ا
قرار گرفته است. با توجه  یمورد بررس  g(d,p)++311-6هیو مجموعه پا B3LYPمرکاپتوبنزوکسازول با استفاده از روش 

کننده سرعت  نییشد و مرحله اول واکنش به عنوان مرحله تع شنهادیواکنش پ يبرا یمنطق سمیمکان کی ،يتئور جیبه نتا
 يداریپا زانیم یابیشد. به منظور ارز ینیب شیمحصول پ يو ساختار برا ریمس نیمطلوب تر نظري دگاهیشناخته شد. از د

و  يحلال، تمام ساختارها در فاز گاز کیالکتر ياثر ساختار و ثابت د یاز ساختارهاي سهیم در واکنش و نیز بررس کیهر 
  .شده اند نهیکلرومتان به يدر حلال د

 
 مرحله تعیین کننده سرعتاثر حلال، ثابت دي الکتریک،  دها،یانیزوسیا لیواکنش، آلک سمیمکانکلمات کلیدي: 

 
  مقدمه   .1

ها  دیانیهستند که با س یتیمهم با اتم کربن دو ظرف یبا گروه عامل داریپا یآل باتیاز ترک يدسته ا دهایانیزوسیا
 لیالکتروف هاي¬ان¬دي¬با هترو ییحلقه زا هاي¬در واکنش دهایانیزوسیا لیشوند. به طور معمول آلک یمحسوب م زومریا

و  ییچند جز هاي¬در اکثر واکنشها مخصوصاً واکنش دیانیزوسیا باتیدر ترک یتی. کربن دو ظرفکنند¬یمزدوج شرکت م
 یو الکترون دوست یهسته دوست یشیدر هر دو واکنش افزا یتیکربن دو ظرف نیکند. ا یشرکت م ییحلقه زا هاي¬واکنش

ها ) و الکترون دوست لیها (نوکلئوف هسته دوست يآسان با هردو بیترک يبرا دهایانیزوسیا یی. توانا[3-1]کند¬یشرکت م
 .       استفاده شود دیجد یچندجزئ يتوسعه واکنش ها يدهنده محبوب برا واکنش کیعنوان  ) باعث شده تا بهلی(الکتروف

) R1( دیانیزوسیا لیکلوهگزی. واکنش س[4]انجام شده است دهایانیزوسیا یچند جزئ يواکنش ها يبر رو يادیمطالعات ز
مشتقات  دی) منجر به تولR3مرکاپتوبنزوکسازول (-2 دیاس-NH) در حضور R2( لاتیکربوکس يد لنیاست لیمت يو د

واکنش  حیصح سمیمکان يمستدل برا يتا شواهد میقصد دار ی، با محاسبات کوانتومتحقیق نی. در ا[5]شود  یمالئات م
  قرار گرفته است. ينظر یواکنش مورد بررس نیا د،یمف یکینتیبه اطلاعات س یابیدست ي. لذا برامیارائه ده

 

                                                
* Corresponding author: Mohammad Zakarianezhad 
Email: bmakiabadi@yahoo.com&bmakiabadi@sirjantech.ac.ir 


