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  چكيده
ــه ــستگی hybrid-DFT (B3LYP/Def2-TZVPP) و روش NMRتحليــل : مقدم ــرای بررســی همب  ب

 دی گالان و دی ايندان به منومرهای مربوطـه مـورد            ، دی آلان  ،بعدی و انرژی های تفکيک دی بوران       -٣آروماتيسيته

  .استفاده قرار گرفته است

 دی گالان و دی ايندان ، دی آلان،دی بوران خاصيت آروماتيکی و انرژی های تفکيک       همبستگی بين : هدف

  .به منومرهای مربوطه مورد بررسی قرار گرفته است
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. که خاصـيت آرومـاتيکی از دی بـوران بـه دی اينـدان کـاهش مـی يابـد                 نتايج حاصل نشان می دهد    : نتايج

 NICS(0), NICS(0.2), NICS(0.4)]خاصيت آروماتيکی ترکيبات مذکور با جابجايی شيميايی هسته غير وابسته 

and NICS(0.6)]نشان داده می شود .  

 صفحه در بـر گيرنـد       ،σyy يعنی (σ22ارتباط معنی داری بين کاهش اجزای جابجايی شيميايی         : نتيجه گيري 

   .  و انرژی های تفکيک ديمرها به منومرها وجود داردNICSمقادير ) اتم های هيدروژن در موقعيت پل

  

  

  

  ن، دی آلان، دی گالان، دی ايندانرا، دی بوhybrid-DFT ،NICS محاسبات : واژه هاي كليدي

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir

