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رتبه دوم پژوهش های بنیادی

• پژوهشگر: مهدی بيات
•عنوان طرح: مطالعات نظری بر واكنش هاي تراكمي بين تعدادي از پلي آمين ها و دي كتون ها يا دي آلدئيدها و

 پروتون خواهي كمپلكس هاي مربوط و همچنين بررسي خصلت پيوند در تعدادي از كمپلكس ها
•استاد راهنما: دكتر صادق صالح زاده 

•استاد مشاور: دكتر حسن كی پور
•مؤسسه های همكار: دانشگاه بوعلی سينا همدان - دانشگاه ماربورگ آلمان

چكيده طرح: 
امروزه تكنيك هاي شيمي محاسباتي مي تواند به توصيف خصلت تشكيل پيوندهاي شيميايي و همچنين ساختار 
تركيبات شيميايي به نحو بسيار خوب و با صحت خوبي بپردازد. در اين ط��رح گزارش مطالعات مختلف نظ��ری بر روي 
چندين تركيب و يا فرايندهاي شيمياييارائ��ه می گ��ردد. در ابتدا مطالعه ساختار و پايداري تعدادي از كمپلكس ه��ای 
ح��اوی ليگاندهای چن��د بازی پرداخته و رابطه بين ثابت پايداری اين تركيبات در فاز گاز با ثابت پايداری آن ها پروتونه 
ش��دن آن ها در فاز محلول به دس��ت می آيد. سپس واكنش تراكمي » 1+1« و » 2+2 « بين تعدادي از دي آمين هاي 
مختلف با 6 ،2  دي استيل پيريدين در حضور يون ه��اي منيزيم )II(  و سرب )II(  مطالعه مي شود. در ادامه مطالعه 
ساختار و پروتون خواهي تعدادي از كمپلكس هاي بزرگ حلقه نوع  CR  كه داراي بازوي آمينو آلكيلي ميباشند ارائه 
مي شود همچنين به مطالعه اهميت مونو شيف باز به عنوان يك حد واسط در واكنش تمپليت تشكيل كمپلكسهاي 
اخير پرداخت��ه می شود.  همچنين    به   مطالعه خصلت پيون��د  در سه سري از كمپلكس هاي فلزي كه حاوی پيوندهای 
ايمين - فلز و فلز اكسيم هستند پرداخته شده  و سهم اربيتال هاي سيگما  σ و پاي π را در پيوندهای فلز-  ايمين براي 

بيشتر كمپلكس هاي اخير محاسبه ميشود. 


