
 ابِ ًام خذ

 بِ عٌَاى شاخصی بزای ارسیابی آرٍهاتیغیتِ تزکیبات حلقَی NICS )جابجایی شیویایی هغتقل اس ّغتِ ) 

لذا تعییي  پزکاربزد ّوَارُ هَرد تَجِ شیویذاًاى بَدُ اعت. آرٍهاتیغیتِ بعٌَاى یکی اس هفاّین بغیار هْن ٍ

س ا ت.شیوی فیشیک آلی اع یاًجام شذُ در شاخِ حقیقات اخیزهقذار ایي هفَْم تا اًذاسُ سیادی هَضَع ت

ایي خاصیت ٍیضگی کلی اس تزکیبات، جْت تعییي هقذار ۴، ی شیویابتذای ٍرٍد هفَْم آرٍهاتیغیتِ بِ عزصِ

 اًذ:هَرد تَجِ قزار گزفتِ

 ٍیضگیْای هغٌاعیغی -۴ ٍاکٌش پذیزی-۳ اًزصی تزکیب -۲ تزکیب عاختار-۱

هغٌاعیغی تزکیب بزای اًذاسُ گیزی دقیق آرٍهاتیغیتِ بیش اس عایز هَارد کاربزد ٍیضگیْای کِ در ایي هیاى 

 دارد.

یکی اس  ٍ پیشٌْاد شذُ اعت Schleyer تَعظ 6991درعال   NICSیا ّغتِاس جابجایی شیویایی هغتقل

اس سهاى  .هی باشذ رٍشْایی اعت کِ بزای اًذاسُ گیزی آرٍهاتیغیتِ عیغتن بز اعاط ٍیضگی هغٌاعیغی تزکیب

بِ  ،تزکیبات غیتٍِ آًتی آرٍهاتی آرٍهاتیغیتٍِ اًذاسُ گیزی  گغتزدُ بزای شٌاعاییبِ عَر  شاخص ایي هعزفی،

 ت.شذُ اعزدُ کار ب

ر یک هیذاى کِ تَعظ الکتزًٍْای غیز هغتقز داعت جزیاى حلقِ هختلف حلقِ،در ًقاط  NICSهبٌای عٌجش 

تزکیب را ًشاى هیذّذ، هقادیز ًشدیک بِ صفز ٍ ى آرٍهاتیک بَد NICSهقادیز هٌفی  .شَدهغٌاعیغی ایجاد هی

اسجولِ هشایای ایي  صفز غیزآرٍهاتیک بَدى تزکیب ٍ هقادیز هثبت بِ آًتی آرٍهاتیک بَدى تزکیب اشارُ دارد.

 :تکٌیک 

 ًیاس بِ اعتاًذاردّای هزجع ًذارد -۱

 ٍابغتِ اعت πدّذ ٍلی بِ تعذاد الکتزًٍْای ٍابغتگی ًاچیشی بِ عایش حلقِ ًشاى هی -۲

دیگز ٍبا دیگز شاخص ّای آرٍهاتیغیتِ بز پایِ اًزصی، ٌّذعِ فضایی،  NICSدر چٌذیي هَلکَل  -۳

 .ّوبغتگی خَبی داردهعیارّای هغٌاعیغی 

۴-NICS  ُشیوی کَاًتَم اس قبیل هحاعباتی بزًاهِ ّای اسبا اعتفادGaussian  ِاعت بِ آعاًی قابل هحاعب 

آرٍهاتیغیتِ کوی آرٍهاتیغیتِ ٍ آًتی گیزیبِ عٌَاى یک تکٌیک بزتز در اًذاسُ  NICSدر ایي عویٌار بِ هعزفی

 بِ هَارد سیز پزداختِ هی شَد: شَد ٍ عپظتزکیبات پزداختِ هی

۱-σ- Aromaticity and σ-Antiaromaticity  

۲-Aromaticity in Metal Clusters 

۳-A Computational NICS Characterization of C60-nSin Heterofullerenes  

 π-extended tetraoxa[8]circulenesبزرعی آرٍهاتیغیتِ در  -۴


