
Uخدا نام به 

 ها زايی در فولرن بررسی کوانتومی حلقه
ای  صورت خوشه های کربن به در فولرن، اتم. آلوتروپ اتم کربن است ۵فولرن، يکی از 

اين دسته از ترکيبات به علت شباهت . دهند های قفس مانند می تجمع کرده و تشکيل مولکول

ن ها در طبيعت، در حي فولرن. اند معروف " بال باکی" بسيار زياد به توپ فوتبال به 

انگيز  ها و خواص شگفت ی فولرن سابقه شکل زيبا و بی. آيند سوزی و صاعقه پديد می آتش

پذيری، الکترونخواهی،  واکنش. خود جلب نموده است آنها، توجه بسياری از دانشمندان را به

ص قابل بررسی و بسيار های ديگر، از جمله خوا خواص الکتريکی و بسياری از پارامتر

 . مهم اين ترکيبات است

زايی  کنند، واکنش حلقه در آن شرکت می ها اين مولکول ی کههای مهم جمله واکنشاز 

زايی، روشی برای  واکنش حلقه. گيرد های افزايشی قرار می ی فرآيند که در دستهاست، 

اربرد به مشتقات بسيار پرک توان میرود، که با کمک آن  شمار می ها به ر کردن فولرندا عامل

 . ها دست پيدا کرد از اين مولکول

های  در بررسی. پردازيم می ها بال  زايی در باکی به بررسی کوانتومی حلقهدر اين سمينار 

را نسبت به  ۶ – ۶زايی  گيريم و حلقه بهره می AM1از روش  CR60Rزايی  محاسباتی حلقه

ان  بوتادی ٣و١آمده در طی حلقه زايی  های بدست ايزومرکنيم و  مقايسه می ۶ – ۵زايی  حلقه

هدف از تئوری فعلی، گسترش . نماييم میتا رسيدن به محصول نهايی بررسی را  CR60Rروی 

ان است که  بوتادی٣و١زايی ديلزآلدر  از حلقه Tsدانش اين روند از نظر سينتيکی با تعيين 

در واکنش بين ] ۴+٢[زايی  حلقهفرآيند ی بحث،  در ادامه. گردد منجر به هگزاافزايشی می

CR4RHR4RXR2R  ياCR2ROR2RXR2R  با قفسCR20R با کمک روش B3LYP  مورد بررسی قرار گرفته

پرداختيم و پايداری هر  CR20Rپايان نيز به بررسی کوانتومی ديمريزاسيون دو قفس در . است

بررسی  HFو  B3LYPتئوری روش دو يک از ايزومرهای اين واکنش را به کمک 

 . ، ايزومر قابل قبول از نظر سينتيکی و ترموديناميکی را بيابيمبتوانيم نموديم تا


