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  چكيده

در زمينه تركيبات  پرداز نظريهشيميدانان مورد توجه  جذابموضوعي بسيار هاست كه به عنوان  سالارتباط بين رنگ و ساختار مولكولي مواد رنگزاي آلي 
 يـار  رنـگ  و سـاز  رنگهاي  گروه در مورد  از زمان ارائه اولين نظريهكهاست  باعث شده  موضوع جذابيت و كاربردي بودن همين    . و مواد رنگزا قرار دارد    آلي  

چشمگير اين حوزه   پيشرفت  حقيقتاً    اما .شود مختلف منتشر  در نشريات علمي     همقالبيشماري   تعداد    تاكنون، )يشتقريباً بيش از يك قرنِ پ      (ويت توسط
امروزه متخصصين قادرنـد  . توان در جهت طراحي مواد رنگزاي جديد استفاده كرد     ها مي  آغاز شد و با توسعه اين نظريه      نظريه كوانتوم   علم، پس از توسعه     

 هاي كروموژني گونهاز برخي هاي خواص، در مورد  بيني اين پيش. بيني كنند اي مختلف حتي با ساختارهاي پيچيده را نيز پيشكه طيف جذبي مواد رنگز 
 بـا تكيـه بـر تحقيقـات     پيشرفت مبحث ارتباط رنگ و ساختارروند هدف اين مقاله مروري، بررسي تاريخچه و . تطابق بسيار مناسبي با طيف تجربي دارد  

  .باشد ميها پس از وي  ريفيتس و معتبرترين تحقيقات ساير گروهپروفسور جان گ
  

   كليديهاي واژه

  .هاي اوربيتال مولكولي هاي نيمه تجربي، روش  رنگزاي آلي، شيمي محاسباتي، روش، مواد موادرنگ و ساختارارتباط بين 
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Abstract 
Color and molecular structure of organic dyes have long been a highly attractive topic to theoretical chemists in the field of 

organic compounds and dyes. As a consequence, numerous publications on this subject have been published, since Witt first 

proposed his theory of chromophores and auxochromic groups more than a century ago. But remarkable progress in this 

field of science, began after the development of quantum theory. Regarding to advancement of these theories design of 

novel dyes were conceivable. Nowadays specialists are able to predict absorption spectrum of different dyes even those of 

complex structures. These predictions of property in some chromogenes have a great adaptation with experimental results. 

The aim of this review is going to survey the history and progress of issues about color and constitution of organic dyes 

relying on Professor John Griffith’s researches and most credible other research groups after him. 
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  مقدمه -1

ــال  ــوان  1976در س ــا عن ــابي ب ــيلادي كت ــاختار  " م ــگ و س ــاط رن ارتب
ــول ــي  مولك ــاي آل ــاوين    ]1[ "ه ــا عن ــروري ب ــه م ــين دو مقال  و همچن

 "هاي اخير در زمينه ارتباط رنگ و ساختار مـواد رنگـزاي آلـي              پيشرفت"
 رنــگ بينــي پــيش عملــي هــاي جنبــه" مــيلادي و 1981 در ســال ]2[

 مـيلادي توسـط     1982 در سـال     ]3[ "يآل ـ رنگـزاي  مـواد  هـاي  مولكول
در اين منابع، تحقيقات انجام شـده در      .  منتشر شدند  1پروفسور گريفيتس 

زمينه ارتباط رنگ و ساختار مولكولي مواد رنگزاي آلي بـه طـور منـسجم       
 1952 و   1950هـاي      دو مقاله در سال    2همچنين دوار . ارائه گرديده است  

ط رنگ و ساختار مواد رنگزاي بازيك ميلادي ارائه نمود كه به ترتيب ارتبا     
شـايان ذكـر    . ]4 ,5[ هاي آروماتيك را بررسي نموده اسـت        و هيدروكربن 

زمان در   به طور هم4 و داهنه3است پژوهشگران ديگري همچون كلسينجر    
 ميلادي مقالات جـامع ديگـري در خـصوص ارتبـاط رنـگ و          1978سال  

 موجـود در ايـن زمينـه،         از ميـان منـابع     .]6 ,7[ انـد   ساختار ارائه نمـوده   
همچنـين  . اند مجموعه تحقيقات ذكر شده مبناي تدوين مقاله حاضر بوده   

براي كمك به درك و انتقال بهتر مطالب تعدادي از مقالات اين مراجع و              
ه در مـتن نيـز بـراي اسـتفاده          همچنين مقالات ديگري مطالعه شـده ك ـ      

  .مندان ارائه شده است علاقه
  

  اختار و جذب نور مواد رنگزاي آلي تاريخچه ارتباط س-1-1

ارتباط بين ساختار شيميايي و رنگ تركيبات آلي، شيميدانان را علاقمند           
 سـالگرد در    دو،  1976در سـال    .  درك ساختار شيميايي نمـوده اسـت       به

 يكصد سال قبل اولي،. رنگ و ساختار شيميايي وجود داشتارتباط زمينه 
 انــشكده فنــي دانــشگاه   در د1876در ســال  5ويــتاز ايــن تــاريخ،  

نگ بـا عنـوان، نظريـه     اولين نظريه جامع در مورد ر   ، آلمان 6شارلوتنبورگ
 سال  50، سپس   ]8[  را به چاپ رساند    8يارها رنگ و   7سازها رنگهاي   گروه
بـا عنـوان   اي  خلاصـه  10دريسدن آلماندر دانشگاه فني ] 9[ 9كونيگبعد 
مي مواد رنگزاي ناشي    متيني و فرمولاسيون عمو    مفهوم مواد رنگزاي پلي   "

در .  را ارائـه نمـود     "شده از آن به عنوان اصول شيمي مواد رنگزاي جديد         
 1925 سـال     در 12 ويزينگـر   و 11ديلتـاي   ويلهلـم  ادامه قوانين رنگ توسط   
، شـيميدان آلمـاني   ،13 بِرنـد آيـشترت  هاي بعد ارائه شد و سپس در سال

از آن پـس    . ]6[ هـا را توسـعه داد     هاي شيميايي رنـگ و كـاربرد آن        نظريه
و هاي مختلفـي در زمينـه سـاختارهاي تركيبـات غيراشـباع آلـي                نظريه

                                                           
1 J. Griffiths 
2 Michael J. S. Dewar 
3 M. Klessinger 
4 Dähne 
5 O. N. Witt 
6 Charlottenburg 
7 Chromophores 
8 Auxochromes 
9 W.König 
10 Dresden University of Technology 
11 W.Dilthey 
12 R. Wizinger 
13 Bernd Eistert 

 مفهـوم مزومريـسم   1930سـال  ادامه در در . هاي رنگ ارائه گرديد    نظريه
 اوربيتـال مولكـولي  - مدل تركيب خطي اوربيتال اتمـي هوكلارائه شد و 

)LCAO-MO (          را براي حالت پايدار از لحاظ انـرژي تركيبـات آروماتيـك 
را ) VB(  مدل پيوند ظرفيت14پاولينگ كارل سپس لينوسمعرفي نمود و 

 علاقمنـد بـه درك و       ، دانشمندان 1950 و   1940هاي   در دهه . ودارائه نم 
 ارتباط رنگ با ساختار تركيبات آلي از طريـق اسـتفاده از اصـول               دانستن

هاي محاسـباتي شـيمي كوانتـوم        توسعه روش  .]7[ شيمي كوانتوم بودند  
منطقي طول موج و شدت جذب نوارهاي جذبي        و نتايج   حاسبات   م مكانا

  .سازد ميسر ميتركيبات آلي را 
  

هاي اربيتال مولكولي و منشأ نظريه شيمي   نظريهمباني -1-2

  رنگ

 كه به سطوح انـرژي  توانايي جذب نور، ويژگي خاص يك ماده رنگزا است   
ياز جهت تهيـيج    انرژي مورد ن  . باشد ميوابسته  حالت پايه و برانگيخته آن      

الكترون برابر اختلاف انرژي حالت پايه و برانگيخته بـوده و طبـق قـانون               
با فركانس رابطه مستقيم و بـا طـول مـوج رابطـه      ) 1 رابطه(بور  -انيشتين

  .عكس دارد
  
 )1(  E=hν=hc/λ∆  

  
ــور يــك مولكــولطيــف   جــذبي متعــدد نوارهــاي متــشكل از ،جــذب ن

 انتقـالات   هـا حاصـل     ايـن جـذب    .است مختلف   هاي  پوشاننده با شدت   هم
اساسـاً  نور ماده رنگزا    جذب  . دنباش يمختلف م از ترازهاي انرژي    الكتروني  

كه بـه عنـوان نمونـه     گيرد قرار مي nm 800-400 در محدوده مرئي بين
  .]6[  اشاره نمود1توان به شكل  مي
  

  
 

اد رنگزاي مختلف و  توسط موnm 800-400  جذب نور در محدوده-1شكل 
 .]6[ جذبمحدوده  بر πهاي  ثير الكترونتأ

  
                                                           

14 Linus Carl Pauling 
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ي امبن ـ را   منشأ نظريه شـيمي رنـگ     ميلادي   1913 در سال    1ايسمايلسكي
ال و تعريف واژه مزوتروپيسم جهت توصيف حالات         ايده 2كرومووجود حالت   

 )ب-الف و ا- ا(تعريف نمود  ساختار نهايي كلاسيك 2واسط مولكولي بين 

. 

H2N CH NR

  

NH2 CH NR

  
  الف-1  ب-1

  

هـاي    واژه مزوتروپيسم در مقالات با واژه      ) ميلادي 1923سال   ( سال بعد  10
 1933( سال پـس از آن تـاريخ         20. مزومريسم يا رزونانس جايگزين گرديد    

با استفاده  با استفاده از شيمي كوانتوم و       ) مزومريسم(، اين موضوع    )ميلادي
 ثابت شده و بر روي مفاهيم اساسي شيمي آلي تـا بـه      لايه ظرفيت از نظريه   

 نظريـه  ]11[ كونيگها،   جدا از اين پيشرفت    .]7[ امروز تأثيرگذار بوده است   
متيني گنجانده و بـه طـور قابـل           را در تركيبات آلي رنگي پلي      كروموحالت  

اول . نظر تأثير گذاشته اسـت م دوتوجهي بر روي توسعه آينده اين زمينه از        
بر اسـاس سـاختار     شناخته شده   اينكه در آن زمان تمامي مواد رنگزاي آلي         

 πهـاي داراي   بيانگر گـروه  Me كه در آن     بوده است،  2ساختار  با  متيني   پلي
هاي انتهايي زنجيره    گروهبيانگر   'Pe و   SR‗، Pe-و   ‗CH‗، -N-  از قبيل  مزدوج
  .باشد  ميK و CR2–و  NR2 ،-O– از جملهمتيني  پلي

  

  
)2(  

 

 مشخـصه ضـروري ايـن    ،دوم اينكه توزيع يك در ميان بار در طول زنجير   
هـا   متين  فرضيه تناوب بار در پلي     .فرض شده است  متيني   ساختارهاي پلي 

 و با اسـتفاده از مـدل الكتـرون آزاد           3هانس كوهن  توسط   1949در سال   
-LCAO و با اسـتفاده از روش        4مايكل دوار  سال بعد توسط     يكتوجيه و   

MO  بـا  ولـين دسـتاورد تجربـي       مـيلادي ا   1963در سـال    .  اثبات گرديد
ــتفاده از ــف روش اس ــنجي طي ــد  NMR س ــه ش ــس از آن  و]10[ ارائ  پ

هاي رنگي تركيبات آلـي غيراشـباع        توسعه نظريه هاي زيادي جهت      تلاش
  نظريـه و مبـاني در شروع دومين قرن از نظريه علمي رنگ،  .به وجود آمد

در جهـت روشـن شـدن ارتبـاط بـين رنـگ و              دي  كارآم عملي   تجهيزات
 بندي تركيبات آلي غيراشباع با توجه به خواص فيزيكـي           تقسيم ساختار و 

  .]7[ باشد  ميدر دسترسها شيميايي كلي آن -
  

   اهداف مطالعات در زمينه ارتباط رنگ و ساختار-1-3

  از نظـر   چيست؟ دلايل نياز به مطالعه در زمينه ارتباط رنگ و ساختار            اما
توانـد عـدم     دلايل مي  صنعت رنگ، يكي از اين       علاقمند به يك شيميدان   

                                                           
1 V.A.Ismailsky 
2 Chromo 
3 Hans Kuhn 
4 Michael J. S. Dewar 

بـه روش سـعي و      جديد  رنگزاي   سنتز مواد    براينياز به آزمايشات فراوان     
هاي كمي و كيفـي جهـت    ا كه با استفاده از اين علم، روشباشد، چر خطا  
نظريـه  ايـن  از لحـاظ  . بيني خواص رنگي يـك مولكـول وجـود دارد        پيش
 مختلفي جهت تعيين خواص رنگي يك ماده رنگزاي مشخص          هاي  كميت

 به عنـوان اهـداف اوليـه مطالعـات در ايـن             بايست  كه مي  تأثيرگذار است 
همانطور كه گفته شد رنـگ يـك مولكـول بـه             .زمينه در نظر گرفته شود    

 nm در محـدوده طـول مـوج   نـور   جذب امواج الكترومغنـاطيس   چگونگي
 مشاهده شده يرنگخواص تر،  ت دقيقبه صور. باشد وابسته مي 800-400
  .وابسته استنوار و يا نوارهاي جذبي مولكول هاي  ويژگيبه 

 :]2[ هاي جذبي عبارتند از هاي مهم اين نوار ويژگي
 موقعيت نوار و يا نوارهاي جذبي در طيف مرئي �

 λmaxبيني موقعيت نوار جذبي كه به صورت كلـي بـا تعيـين مقـدار                 پيش

مواجهه با چنـدين نـوار      . اي برخوردار است   هميت ويژه از ا  باشد همراه مي 
 داشتن اطلاعات در ايـن زمينـه بـسيار مهـم     و پذير بوده   نيز امكان جذبي  
  .است
 شكل نوار جذبي �

مـوثر اسـت    هاي وارده به چشم       نوار جذبي بر روي توزيع طول موج       شكل
ك نوجذبي  نوارهاي  . كامل اتفاق افتاده است   بعد از جذب انتخابي نور      كه  

 بـا خطـوط رنگـي بـالا       هـاي درخـشان و       تيز و باريك نشان دهنده رنـگ      
مواد رنگزاي داراي نوارهاي جذبي غير متقارن و پهن بـه طـور             . باشند مي

 λmaxقابل توجهي داراي رنگ متفاوتي نسبت به مـواد رنگـزاي بـا مقـدار               

تـوان   در برخـي مـوارد مـي      . باشـند  كسان اما نوارهاي جذبي متقارن مي     ي
ي هنـوز  هاي كم  روشاگرچهبيني نمود  ار را به لحاظ كيفي پيش     عرض نو 

  .باشند در حال بررسي و آزمايش مي
  جذبينوارشدت  �

البتـه بـه جـز در       ( گـذارد   جذبي بر روي رنگ ماده تأثير نمـي        شدت نوار 
هـاي جـذب نـسبي       هاي داراي چندين نـوار جـذب كـه شـدت           كروموژن
بينـي شـدت جـذب بـراي         پـيش ، اما با اين حال،      )باشند  مي كننده تعيين

 مـواد    زيـرا  باشـد  ز اهميت زيادي برخوردار مـي     شيميدانان رنگ صنعتي ا   
  .بيشتري هستندرنگزاي با شدت جذب بالا داراي مزايا و بهره اقتصادي 

  جذبينوارهايپلاريزاسيون  �

 تغيير جهت گيري مولكول نسبت به  در اثر اين ويژگي نوارهاي جذبي كه      
 گذارد،  است بر شدت جذب تأثير مي     ور تابيده شده    بردار الكتريكي موج ن   

 تحت شرايط بـه     دست بررسي بوده است، زيرا    براي مدت زمان زيادي در      
ظهـور  . اسـت با استفده از نور پلاريزه قابل مـشاهده         اي   دقت كنترل شده  

نتيجه ايـن    صفحات نمايش رنگي      و  مايع بلورهاي صفحه نمايش     سيستم
برخي همچنين   .شده است  حاضر تجاري     در حال  تحقيقات بوده است كه   

انجـام  هاي اوربيتـال مولكـولي موجـود         ها با استفاده از روش     بيني از پيش 
  .شده است

 تأثير محيط اطراف بر روي موقعيت نوار جذبي �

هاي مولكول موثر بوده كه نتيجه آن بر نوار جذبي  محيط اطراف بر ويژگي
 سـنجي   طيـف رفتـار   محيطـي بـر     تأثيرات  بيني    پيش. قابل سنجش است  
رنگ برخي از مـواد     . حائز اهميت است   هاي مواد رنگزا  مولكولي در كاربرد  
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 وابـسته بـوده و  شـده  جنس محيطي كه بر روي آن اعمال      به   بسياررنگزا  
 برخي از خـواص  ترتيببدين . مورد توجه استبراي مواد رنگزاي نساجي  
  .استبيني  شپيقابل ها   كروموژنپوشي حلالمواد رنگزا از قبيل خواص 

  

  بيني رنگ ماده رنگزا هاي پيش  روش-2

هاي  رنگي مولكولبيني برخي از اين خواص   پيشبرايهاي مختلفي   روش
  :]2[ اند شده دسته زير تقسيم سهوجود دارد كه به آلي 
 1 تجربي رنگ با ساختارارتباط .1

 مواد رنگزا    ساختار و تجربي رنگ    هاي  ارتباطاز  برگرفته   هاي تجربي   روش
مواد رنگزا مـورد اسـتفاده قـرار         اغلب توسط شيميدانان صنعتي      ست كه ا

 كاملاً بر مبناي قوانين كيفي منتج شده از شواهد ها برداشت اين .گيرد مي
هـاي   روابط كمي با اسـتفاده از اسـتدلال  تجربي و يا كم و بيش بر اساس        

بـل  انـد قا   نتايج خوبي داشته  ها كه    با اين حال برخي از روش     . استنظري  
  .گردد ها استفاده مي به صورت محدود از اين روشو  بوده استفاده

 2قوانين كيفي كاربردپذيري عمومي .2

هاي رنگ و ساختار، جهت ارائه       بيني ين عمومي كيفي مربوط به پيش     قوان
 .شـوند   هاي نظريه ارائه مـي      براساس استدلال يك درك اساسي از موضوع      
 مشكل بوده   روشاين  فاده از    است هاي پيچيده  بديهي است كه در سيستم    

ي قابـل   هـاي علم ـ    رويكردهايي اگرچه داراي شايـستگي     و بنابراين چنين  
  .باشند هاي كمي مفيد نمي توجه بوده اما به اندازه روش

 3هاي كمي اوربيتال مولكولي روش .3

هاي اوربيتال مولكولي با سـطوح مختلـف پيچيـدگي، جهـت      امروزه روش 
باشـد كـه بـا        در دسترس مـي    كولمحاسبه مشخصات جذب نور يك مول     

  مـوثر  عوامـل اسـتفاده از    لكـول و    وهاي ساختاري اصلي م    دانستن ويژگي 
هـا، موقعيـت و شـدت نـوار جـذبي و             برخي از ايـن روش    . باشد همراه مي 

. كنند بيني مي  پيشقابل قبوليخواص پلاريزاسيون مربوطه را با اطمينان     
تدر، دلالت بر اهميت عملي اي مقه وشافزايش استفاده بي سابقه از اين ر   

هـا در   بسياري از پيـشرفت  .ها در جستجو براي مواد رنگزاي جديد دارد      آن
بيـشتر  هاي اخير    بيني شيمي رنگ در سال     اين سه حوزه عمومي از پيش     

 بـه صـورت خلاصـه    ادامهها در  كه موارد مهم آن    اند  مورد توجه قرار گرفته   
هاي خاصـي از مـواد       ت گروه ها جه  استفاده از اين روش   . رده شده است  آو

  .هاي بعدي بررسي شده است در بخشنيز رنگزا 
  

   تجربي رنگ با ساختارارتباط -2-1

 ]1[ 4جـان گـريفيتس   بنـدي تجربـي پيـشنهادي توسـط          بر طبق طبقـه   
  :هاي زير تقسيم گردند توانند به گروه هاي آلي رنگي مي مولكول

*هاي  كروموژن - 
π→n 

 گيرنده-هاي دهنده كروموژن - 

 اني هاي پلي موژنكرو - 

 هاي سيانيني كروموژن - 

                                                           
1 Empirical Colour-Structure Relationship 
2 Qualitative Rules of General Applicability 
3 Quantitative Molecular Orbital Methods 
4 John Griffiths 

باشند و بنابراين  گيرنده مي- از نوع كروموژن دهندهاغلب مواد رنگزاي آلي
ساختار، در  جاي تعجبي نيست كه بيشتر مطالعات تجربي ارتباط رنگ با           

ي ها دارا اين نوع كروموژن. ت پذيرفته باشدها صور مورد اين نوع كروموژن
، يك يا چند )هاي دهنده گروه( هاي تنها وج الكترونيك يا چند گروه با ز
 سيستم الكترون بابوده كه ) هاي گيرنده گروه(الكترون  گروه جذب كننده

π مهـاجرت   تحـت تـأثير   جذب نور   . باشند متصل مي ) مزدوجپل   ( مزدوج 
هاي دهنده به گيرنده بوده و انرژي انتقال اين           از گروه  π ي الكترون چگالي

رنده و  هاي دهنده و گي    آشكار وابسته به قدرت نسبي گروه      فرآيند به طور  
بي بر اساس بيشتر مطالعات كمي تجر   . باشد همچنين نوع پل ارتباطي مي    

جاذبـه  (و قـدرت گيرنـدگي      ) هاي يونيزاسـيون   پتانسيل(قدرت دهندگي   
حداكثر طول موج جـذبي     و ارتباط اين مقادير با      ) الكتروني، ثوابت هامت  

درت ده از اطلاعـات پتانـسيل يونيزاسـيون، ترتيـب ق ـ    بـا اسـتفا   . باشد مي
  :نشان داده شده است 2رابطه  درهاي  الكترون دهندگي برخي از گروه

  
 )2(  OAc < OH <NHAc ≈ OMe < SH < NH2 < SMe   

< NHMe < NMe2 < O
-

<NH-  
  

افـزايش قـدرت    طـور كلـي بـا        گيرنده به -نين رنگ كروموژن دهنده   همچ
يك مثال در مورد ارتباط خطي بين       . گردد ر مي ت الكترون دهندگي عميق  

هـاي دهنـده در مـشتقات        ج جذب و پتانسيل يونيزاسيون گـروه      طول مو 
تركيبـات  . ]11[ باشـد  مـي  2در موقعيت    دهنده   هاي  گروهبا  آنتراكينوني  

ضايي و  ، به دليل تأثيرات ممانعت ف ـ     1 در موقعيت    هاي  استخلافمشابه با   
 تفـسير ارتبـاط   بـراي  مواردبيشتر در  . دندگر پيوند هيدروژني پيچيده مي   

ها استفاده  گروه) σ( قدرت الكترون گيرندگي و طيف جذبي از ثابت هامت
ن حالت نتايج متوسطي   طور كلي اين ارتباطات در بهتري      به. ]12[ شود  مي

دسـت آمـده بـراي تركيـب داراي          هدهند چرا كه ثابت هامت ب      را ارائه مي  
ن با حالـت  گيري شده و امكان ارتباط آ       اندازه روه گيرنده، در حالت پايه    گ

يك نوع  ) 3ساختار  ( آمينوبنزنآزوتركيبات  . باشد برانگيخته بسيار كم مي   
براي   λmaxو   گيرنده بوده و ارتباط بين ثابت هامت-هاي دهنده از كروموژن

ت بـاتو بـا افـزايش ثابـت          نشان از شـيف    Xاين تركيب با گروه جايگزيني      
 قابـل تـوجهي از      يگزيني دارد، امـا نمودارهـا انحـراف       هاي جا  هامت گروه 

 .]13[دهند  حالت خطي نشان مي
 

N N

X

NR2

  
)3(  

 

دست آمده است كه به طـور       هدر موارد مشخصي، ارتباطات خطي خوبي ب      
باشد، همانند تهييج    ي كروموژن مي  كلي مربوط به خواص اوربيتال مولكول     

هايي از   مثال. باشد اً شامل گروه گيرنده الكترون نمي     الكتروني كه مستقيم  
 هـا  آنتراكينون آمينو آريل-، ا ]14[ ها آژولن آزو آريل-1اين قبيل عبارتند از،     

 بـا دقـت   6تـاپزوم  و 5براونليز. ]16[  سبز هاي مالاكيت و استخلافات    ]15[
                                                           

5 Brownlese 
6 Topsom 
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 زيادي ادعاهاي مطرح شده در مقالات زيادي در مـورد ارتباطـات خطـي             

max-συ  آنها در اين بازبيني به جاي استفاده از ثابـت هامـت            . اند  را آزموده
تنها، تأثيرات الكتروني ناشي از گروه استخلافي را با توجه به تأثير القايي             

)σi (   و رزونانسي)σr (سـپس در جـستجو بـراي       . اند ها در نظر گرفته    گروه
 ρr و ρi.σi+ρr.σr) ρi و مجموع اين مقـادير       maxυبهترين ارتباط خطي بين     

متغيرها به صـورت تجربـي جهـت        . اند بوده) باشند متغيرهاي مستقل مي  
حصول بهترين ارتباط خطي انتخاب شده و ميزان اهميت نسبي تـأثيرات   

. دهـد   را نـشان مـي     سـاز  گروه رنگ القايي و رزونانسي گروه جايگزيني در       
هـا    تـأثير از اهميـت يكـساني در همـه سيـستم           2بديهي است كـه ايـن       

اي را بـر      دوگانـه  عامل روش   1و همكارانش  ياگوپلسكي. نيستندبرخوردار  
آنهـا ارتبـاط    ). 4سـاختار   ( انـد  هاي سيانيني اعمال نمـوده     روي كروموژن 
  .اند به دست آورده 3 رابطهخطي به فرم 

  
νx - νH (cm

-1) = 67 – 1170 (σi + 5.28 σr) ) 3( 

  

S

N
+

CH C CH

X S

N

RR  
)4(  

  
  : استخلافاتبراي

X = F, Ph, CF3, CN, NH2, NHAc, NO2, CO2Et, CO2H, CO2
-, SO3

-  
با اين حال زمانيكـه     . اند دست آورده  ه ب =r2 993/0 يك ضريب همبستگي برابر   

 مـورد نظـر   Me, Et, MeO, PhO هاي الكترون دهنده ديگـري از قبيـل   گروه
ها كاسته شـده اسـت      نآ ضريب همبستگي    دارد و باشد رابطه بالا نياز به بهبود       

هاي استخلافي بسيار بيـشتر از اثـر القـايي آن بـر         مشخصه رزونانسي گروه   لذا
) 2-2-3قـسمت    (دواربـا توجـه بـه قـانون         . باشد  موثر مي  ،روي رنگ تركيب  

در موقعيت بدون ستاره تركيـب، موجـب   )  مثبتσ(هاي الكترون گيرنده   گروه
و پديـده تغييـر رنـگ قابـل     ) σ( تارتباط بين ثابت هام .شوند شيفت باتو مي

 توان به ارتباط خطي بـين ثابـت هامـت          باشد كه در اين زمينه مي      بررسي مي 
)σ (    و تغييرات طول موج جذب)λ∆ (   ،اشـاره  در بين دو فـرم در حـال تعـادل 

هاي اسيدي پروتونه شده و بـه   ها در محلول به عنوان نمونه آمينوآزوبنزن  . نمود
β-  دست آمـده نـسبت بـه        ه آزونيوم ب  هاي   كاتيون ،دنردگ آزونيتروژن تبديل مي

ارتباطـات  . دنباش ـ خصوصيات جذب نور متفاوت مي     ماده رنگزاي خنثي داراي   
خطي منطقي بين تغيير نوار جذبي مـاده رنگـزا در محلـول اسـيدي و ثابـت                  

ايـن ارتباطـات در يـافتن مـواد         . دست آمده اسـت    ه ب Xهامت براي استخلاف    
 همچنين اخـتلاف رنگـي   .باشند  مهم ميpH يت شناساگررنگزاي جديد با قابل  

ها در حـضور   هيدرازون  و تغييرات رنگي آريل]17[ بين آزو و توتومر هيدرازون    
 جهـت   2 لبَهـارت  توسـط ديگـري   روش تجربـي    . ]18[  است بررسي شده قليا  

هاي چند اسـتخلافه بـه كـار بـرده      پيش بيني رنگ و شدت جذب آنتراكينون    
                                                           

1 Yagupol’skii 
2 Labhart 

بـات   استفاده از مشتقات تـك اسـتخلافي بـه عنـوان تركي       با .]19[ شده است 
طوريكه در تركيبات چند   هاي جايگزيني ارجاع داده به      را به گروه   عواملنمونه،  

 و حـداكثر طـول مـوج جـذبي    بينـي    پـيش  طي يك مرحله اضافي   استخلافي  
در بيـشتر مـوارد، تطـابق خـوبي بـين نظريـه و              . گردد ميميسر  شدت جذب   

  .ده استدست آم هآزمايش ب
  

  هاي كيفي عمومي ارتباط رنگ با ساختار روش -2-2

. توانند كيفي و يا كمـي باشـند     هاي عمومي مربوط به رنگ و ساختار مي        روش
 ي يا كاهش  ي افزايش اثربيني   هاي كيفي، شيميدانان رنگ را قادر به پيش        نظريه

طول موج كروموژن ناشناخته نسبت به خصوصيات كرومـوژن شـناخته شـده             
بسياري از قوانين تخصصي در     . كنند  استفاده از هيچ گونه محاسباتي مي      بدون

اوايل پيدايش شيمي رنـگ توسـعه يافتـه انـد كـه بيـشتر ايـن قـوانين را در                   
هـاي عمـومي     ايـن نظريـه   . توان درك نمود   تر مي  هاي عمومي  چارچوب نظريه 

متفـاوت  باشند كه اغلب در فرمولاسـيون يـا ارائـه        نسبتاً گوناگون و متعدد مي    
بـه طـور كلـي پذيرفتـه شـده محـدود          بوده، لذا در اينجا بحـث را بـه مـوارد            

  .نماييم مي
  

   نظريه رزونانس-2-2-1

كند كه يك مولكول آلي      ترين فرم خود بيان مي     نظريه رزونانس، در ساده   
 فرم استاندارد متفاوت ارائـه گـردد،        دواشباع نشده به عنوان هيبريدي از       

موجب كاهش فاصله بين حالت پايـه و برانگيختـه          دو فرم   نزديكي انرژي   
اين فرض . گردد ب شيفت باتوكروم در نوار جذبي ميگرديده و نهايتاً موج

  هـاي رزونانـسي    فـرم . باشـد   مكانيك كوانتومي قابل تفـسير مـي       از طريق 
ه در  باشـد ك ـ   مواد رنگزاي نوع سـيانيني مـي      مثالي از    )ب-5( و   )الف-5(

بينـي   انـد و بنـابر نظريـه رزونـانس پـيش           تهسطح انرژي يكسان قرار گرف    
.  بالا جـذب داشـته باشـند   هاي  كه اين گونه از مواد در طول موج    شود مي

باتوكروميـك  ها بيشترين شـيفت      نتايج تجربي، اين نوع از كروموژن     طبق  
را  بـا انـدازه مولكـولي يكـسان          π→π*هاي آلي    در بين تمامي كروموژن   

هـاي يكـسان از لحـاظ انـرژي      راي فـرم  دا،هـا  مروسيانين .دهند نشان مي
ها با اندازه     بررسي سيانين  و در تطابق با نتايج       )ب-6الف و   -6 (باشند نمي

 و  ها  مروسيانين در   . جذب دارند  يهاي كمتر  ، در طول موج   زنجيره يكسان 
هاي وابسته به آن، حالت پايه نزديك به حالـت متنـاظر خنثـي               كروموژن

هـاي   نه به صورت يك در ميان در سيـستم        بوده و پيوندهاي يگانه و دوگا     
 هـاي   فرم،  )7ساختار  (هاي هيدروكربني  ان پلي .شود  نشان داده مي   مزدوج
در انـرژي   ) الـف -7( فـرم    دهند، بـه عنـوان مثـال        ارائه مي  متفاوتيكاملاً  
از خود نشان داده    ) باردار( با بارهاي جدا  ) ب-7( نسبت به فرم     يتر پايين

. دهند هاي هيپسوكروم از خود نشان مي      ها شيفت  و بنابراين اين كروموژن   
بين  بارزيهاي عمومي كيفي ارتباط رنگ با ساختار، اختلاف  تمامي روش

بـه حالـت    ) 5سـاختار   (ي  متين ـ آل پلي  انتقال يك كروموژن از حالت ايده     
  .دهد را تشخيص مي) 7ساختار ( ان پلي
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  پ-8 <ب-8 < الف-8  3رابطه 
A

D

D  

A

D

D

  

A

D

D  

  الف-8  ب-8  پ-8

  
زونانـسي بـا انـرژي پـايين        طور كلي فرض شده است كه هر چقدر فرم ر          به

براي يك مولكول وجود داشته باشد شيفت باتوكروم بيشتر خواهـد شـد و              
هاي نقضي نيز معرفـي     اما مثال  .كند   فرضيه در موارد بسياري صدق مي      اين
چند فرم رزونانسي با انرژي پايين در ساختار هيبريدي ها  اند كه در آن  شده

هاي مختلف بـا    در حقيقت فرم، درصورتيكهداده شده است مولكول شركت   
كت داشته و ناديده گرفتن    انرژي بالا در حالت تهييج يافته يك مولكول شر        

گـردد،   هـاي جـذبي بـا انـرژي بـالا مـي           بيني نوار  نجر به پيش  ها م  اين فرم 
يكي از ايـن    .  است مشاهده شده انتقالات با انرژي پايين     در عمل   درحاليكه  

توزيع " با قوانين 1 كافمن رزونانس توسطبيني نظريه   در پيش  ءاستثناموارد  
نيز توضيح و بسط داده شده       3 ويزينگر  گرديده و توسط   معرفي "2يارها رنگ
بـه   D و Aكه (بوده ) 8(اين قوانين در مورد استخلافات بنزني از نوع   .است

را براي   λmaxو ترتيب نسبي مقادير     ) هاي گيرنده و دهنده بوده     ترتيب گروه 
كـه در حقيقـت     اسـت   بينـي نمـوده      پـيش  3طابق رابطـه    مها   اين سيستم 

 همچنـين اسـتخلافات دي     .باشـد   رزونـانس مـي    بيني نظريه  معكوس پيش 
بي از  هاي خو  مثال) 10 و   9ساختارهاي  (بنزن يونيزه شده     آزو هيدروكسي 

ص نظريـه   اينق ـهمچنـين    .باشد رنگي مي هاي   اعمال اين قوانين در سيستم    
 با جزئيـات  يار، در مطالعات ديگر و      هاي رنگ  وهو تأثير موقعيت گر   رزونانس  

 در مجمـوع،    .اند گرديده بحث   ]22-20[ 5 هايلبرونر و 4گرينتر توسط   بيشتر
نظريه رزونانس ارزش قابل تـوجهي      عليرغم موارد استثناء    مشاهده شده كه    

                                                           
1 Kauffmann 
2 Distribution of auxochromes 
3 R. Wizinger 
4 Grinter 
5 Heilbronner 

هـاي   درك خـواص رنگـي و سـاختاري كرومـوژن       در راستاي كمك بـه      
 .باشد  دارا ميني به دليل سادگي مفهوميسياني

  

  6نظريه اختلال اوربيتال مولكولي -2-2-2

بيني بـا ارزش     روش پيش يك   ،)PMO (نظريه اختلال اوربيتال مولكولي   
 ]23[ باشد  شيمي آلي مي    و  فيزيك  علمي از قبيل   هاي در تمامي شاخه  

. و ارزش خود را در مطالعه رنگ و سـاختار قاطعانـه ثابـت كـرده اسـت             
 جهت پيش بيني كمـي طيـف جـذب          PMO اگرچه ممكن است نظريه   

 ولي در اينجا كاربردهاي كيفي اين روش را بيـشتر        ]23[ استفاده گردد 
 ساختار الكتروني يك    PMOدر اصل روش    . گرفته است مورد توجه قرار    

تر در  بود يا اختلال يك مدل تركيب ساده      مولكول پيچيده را ناشي از به     
توان به الحـاق گـروه       نمونه مي  زمينه اختلال به عنوان      در. گيرد نظر مي 

استخلافي بر روي ساختار مدل و يا جايگزيني يك اتم كربن در مولكول 
 پـر با توجه بيشتر بر روي بالاترين اوربيتـال   با يك هترواتم اشاره نمود

 قـادر بـه   دوار، )LUMO(تـرين اوربيتـال خـالي     و پايين ) HOMO( شده
 تغيير ساختار بر روي     تأثيربيني   اي از قوانين جهت پيش     ايجاد مجموعه 
لي يك مولكول متناوب به مولكو. ]24[ هاي متناوب گرديد رنگ مولكول

سيـستم  (پوشـاننده     هـم  πهاي اتمـي     كه شامل يك سيستم با اوربيتال     
 متصل شده تا زنجيره باز يا       مه  كننده به  هاي شركت  كه اتم ) πالكتروني  

اگـر هـر اتـم      . شـود  ميداد اتم زوج تشكيل دهند، گفته       هاي با تع   حلقه
هـا مـشخص و      ن اتـم  دار كردن يـك در ميـا       كننده توسط ستاره   شركت
هـا هـيچ دو اتـم        گردد كه در ايـن سيـستم       دار گردد، مشاهده مي    نمايه

                                                           
6 Perturbational Molecular Orbital (PMO) Theory 
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 موقعيت انتهايي سيـستم   از "كردن دار ستاره". اوري نمايه يكسان ندارند   مج
هـاي   د اتـم  هـاي متنـاوب فـرد تعـدا         در سيستم  .شود  مي شروع   πالكتروني  

 مربوط بـه  دوارقوانين . باشد داقل يكي بيشتر از بدون ستاره مي     دار ح  ستاره
اي در موضـوع ارتبـاط رنـگ بـا سـاختار             هاي فرد از اهميـت ويـژه       متناوب

گيرنده و سيانيني   -هاي دهنده  طور كه بيشتر كروموژن    برخوردار بوده همان  
 .باشند از اين نوع مي

N NO2N

O
-

O
-

 
)9( 

λ max (EtOH) =  655 nm 

 سبز-رنگ آبي

N NO2N

O
-

O
-

  
)10(  

λmax (EtOH) =  574 nm 

  رنگ بنفش

  
 تغيير اندكي كرده و به صورت زير خلاصـه          به مرور  ]24[ دوارقوانين اوليه   
  :گرديده است

 ـ          .1 ر تغيير الكترونگاتيويته يك اتم در سيستم متنـاوب زوج تـأثير كمـي ب
 .روي اولين طول موج جذب دارد

  :شود  فرد قوانين زير به كار گرفته ميهاي متناوب براي سيستم
دار توسـط يـك هتـرواتم بـا      يني يك اتم كربن در موقعيت ستاره   جايگز .2

گـردد  الكترونگاتيويته بيشتر موجب شيفت هيپسو در اولين نوار جذبي مي         
كننـده شـيفت     دار ايجـاد   هستار  موقعيت غير  گزيني مشابه در  در حاليكه جاي  

 .گردد باتو مي
M+(افزودن يك گروه الكترون دهنـده        .3

I+ و   1
دار  در موقعيـت سـتاره    ) 2

گردد در حاليكه جايگزيني      باتوكروم در اولين نوار جذبي مي      موجب شيفت 
 .گردد جب شيفت هيپسو ميهمين گروه در موقعيت بدون ستاره مو

دار  در موقعيـت سـتاره    ) I-و   M-(افزودن يـك گـروه الكتـرون گيرنـده           .4
گـردد در حاليكـه      هيپسوكروم در اولين نوار جـذبي مـي       موجب شيفت   

دون ستاره موجب شيفت بـاتوكروم    جايگزيني همين گروه در موقعيت ب     
 .گردد مي

مانند فنيل، ) ±M( خنثي مزدوجاضافه نمودن يك گروه استخلافي  .5
ك كروموژن موجب شيفت باتوكرومي در هر موقعيتي در ،وينيل
دد بوده آميز اين قوانين بسيار متع هايي از كاربرد موفقيت مثال .گردد مي

هاي اين  ود اما اشاره به برخي از محدوديتش كه در اينجا گنجانده نمي
بيش از حد به اعتماد روش مفيد بوده و موجب احتياط بيشتر در 

                                                           
1 Mesomeric (مزومري) 
2 Inductive (القايي) 

يكي از مشكلات مشخص در  .گردد بيني اين روش مي يي پيشناتوا
باشد، كه   گروه دهنده و گيرنده الكترون مينه تعريف دقيقاين زمي

توانند هر دو خاصيت را در مولكول  هاي استخلافي مي برخي از گروه
به عنوان نمونه گروه متوكسي وقتي در موقعيت . از خود نشان دهند

دهندگي   داشته باشد داراي خاصيت الكترون حلقه فنيلي قراريپارا
در . باشد  اين گروه، برجسته ميM+صيت بوده و در اين مورد خا

 داراي ، حلقه فنيليمقابل، همين گروه استخلافي در موقعيت متا
 I–خاصيت ضعيف الكترون گيرندگي بوده و در اين موارد خاصيت 

، OHهاي استخلافي از قبيل  بيشتر گروه. باشد جسته و موثر ميبر
NH2 ،F ،Cl در . ستنده داراي تأثير مزومريك و القايي مخالف

دار تحت تأثير  هاي غيرستاره هاي سيانيني، موقعيت كروموژن
هاي  گروه. هستند مستقيم با بار مثبت سيستم سيستم مزدوج

ها   باشند در اين موقعيتآزاداستخلافي كه داراي زوج الكترون 
بنابراين طبق . شوند مي )I–بر خاصيت غالب ( M+موجب تأثير 

وان گروه الكترون طور معمول به عنجملات قبلي، يك گروه كه به 
صل دار به سيستم مت گردد اگر در موقعيت غيرستاره گيرنده تلقي مي

هاي  اين گروه. نمايد دهنده رفتار مي گردد، همانند يك گروه الكترون
باشند، وقتي در   خود مي ازI–استخلافي كه تمايل به ارائه خاصيت 

سيستم تباط مستقيم دار قرار گيرد، ديگر در ار موقعيت ستاره
 . با بار مثبت نيستندمزدوج

دهندگي و گيرندگي  بر روي خواص الكترونلعات مستقيم چند مطا هر
دار و  هاي ستاره تخلافي متداول زمانيكه در موقعيتهاي اس گروه

 با رفتارهايها  رفته است، اما برخي از مثالباشند، انجام نپذي دار مي غيرستاره
هيدرل آبي هاي   سرياز. اند  و مورد بحث قرار گرفتهناخته شده ش،غيرعادي
 جايگزيني .توان نام برد هاي جالب مي به عنوان نمونه) 11ساختار ( 3ميشلر

 البته .نمايند مي پيروي دوار قانون 5-3دار از موارد  در اتم مركزي غيرستاره
الكترون  شبيه گروه به غير از اتم فلوئور كه خلاف رفتار معمولي خود به نظر

 باشد در اسيد X=H زمانيكه 11 تركيب ،بنابراين. نمايد دهنده عمل مي
 CH3NO2 باشد در X=F جذب داشته در صورتيكه اگر nm 607 استيك در

مانند هاي كلر و برم ه اتم. دهد جذب از خود نشان مي nm 558 در
  .كنند ميهاي معمولي رفتار  گيرنده الكترون

  

C

X

NMe2Me2N

+

  
)11(  

 
هـاي متنـاوب     شدن ويژه هيدروكربن   ناي خواص جفت   بر مب  دوارقوانين  

بوده و تا زمانيكه ساختارهاي مواد رنگزاي داراي هتـرواتم مـشابه ايـن              
بـا ايـن حـال،    . دهنـد  اشند اين قوانين به خـوبي جـواب مـي    تركيبات ب 

ن تـر شـامل چنـدي      هـاي پيچيـده    دارد كـه در سيـستم     شواهدي وجود   
انـي، قيـاس و شـباهت بـين ايـن            واتم و داراي برخي خـواص پلـي       هتر

                                                           
3 Michler's Hydro1 Blue 
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رود و   از بـين مـي     الكتروني   πهاي متناوب فرد ايزو      ها و هيدروكربن   سيستم
 بـا  يهـا   آمينـوآزوبنزن  دراين مطلـب    . دنقوانين غير قابل اجرا مي باش     اين  

 -Y=Xدر اين سـاختار گـروه     . به خوبي نشان داده شده است     ) 12(ساختار  

 الكتـرون  π بوده كه ايزو NO2, CN, CHOدهنده گروه گيرنده مانند نشان 
بينـي    پيش 3قانون شماره    .باشد مي) 13(با آنيون هيدروكربن متناوب فرد      

در ) OMe  ،NHAc  ،Meمانند  (هاي الكترون دهنده    كند كه اتصال گروه    مي
موجـــب شـــيفت ) دار ســـتاره موقعيـــت غيـــر (12 ســـاختار 2موقعيـــت 

 اين تغييرات ساختاري موجب     در عمل گردد در حاليكه     يهيپسوكروميك م 
دليل اتصال گـروه الكتـرون       ه قوانين ب  مطابق. شده است شيفت مناسب باتو    
حاليكـه ايـن     درگـردد   بينـي مـي     باتو پيش  جابجايي 2گيرنده در موقعيت    

قوانين به همـان انـدازه   . گردند ات همواره موجب جابجايي هيپسو مي   تغيير
قابـل اجـرا   غيرنيـز  ) 12(أثيرات جانشيني در حلقه گيرنـده   تبيني    پيشدر  
  .باشند مي
  

6'5'

1'4'

2'3'

N N
1

2

6

3

5

4 NXY

R

R

  
  

)12(  
  

*

*

*

CH
*

CH
*

*

*

CH2

-

*
CHCH2

*

  
  

)13(  
  

هـاي الكتـرون گيرنـده در        ، گـروه  4ونه، بر طبق قانون شـماره       به عنوان نم  
كـه  حاليگـردد در   موجب جابجـايي هيپـسوكروم مـي    6' يا   2'هاي   موقعيت

 ايـن حقيقـت بـوده كـه ايــن     دهنـده  بيـشتر مـواد رنگـزاي تجـاري نـشان     
در مطالعات ديگـري نظريـه       .گردد ها موجب شيفت باتوكروم مي     جايگزيني

PMO   هـاي سـيانيني بـا     ات تجمع فضايي در كرومـوژن    جهت بررسي تأثير
  .]25[ موفقيت قابل توجهي مورد استفاده قرار گرفته است

  

 ]6 ,7[ 1داهنهانه گ  سه نظريه-2-2-3
 ـ         ايده داهنه،  1965در سال    ه اساسـي رنـگ و      هـاي خـود را در مـورد نظري

ها را تحت عنوان كلي      اين نظريه هاي آلي توسعه داد و       ساختار در كروموژن  
نمـاي كلـي موضـوع، اساسـاً بيـان          .]7[ كـرد  جمع آوري    "گانه  سه نظريه"

هـاي متنـاوب     كربن هيـدرو  ديگري از اوربيتال مولكولي و خواص الكترونـي       
 رنگـزاي داراي   سـاختارهايي از قبيـل مـواد   براي گسترش اين اصول    .است

 چندين گـروه دهنـده و       بهگيرنده  -هاي پيچيده دهنده   هترواتم و كروموژن  
هاي بـسياري بـين ايـن نظريـه و           بديهي است كه شباهت   . باشد گيرنده مي 

                                                           
1 The Triad Theory of Dähne 

ال  الـت ايـده    ح سه داهنهبر طبق نظريه    .  وجود دارد  دوارروش اختلالي   
  .براي تركيبات غيراشباع وجود دارد

  آروماتيكيساختار .1

 بوده كه ساختار الكتروني يداراي رزونانس) مانند بنزن( اين نوع ساختار 
 يكسان در   π الكترون   چگالي طول پيوند و     منجر به را پايدار گردانيده و     

  .شده استها  اتمتمامي 
 

 اني  پليساختار .2

 مـزدوج نـسي ثابـت و مشخـصي در سيـستم           در اين سيستم هيچ رزونا    
. باشـد  دوگانه بـسيار بـالا مـي      - يگانه وجود نداشته و بنابراين تناوب نوار     

ها يكسان بوده و تهيـيج الكترونـي       در تمامي موقعيت   π الكترون   چگالي
 πبه اولين حالت برانگيخته يكتايي منجر به تغيير زياد در طـول پيونـد           

  .ان باشد اند بوتاديتو يك مثال متداول مي. گردد مي
  
 متيني  پليساختار .3

هاي هيدروكربني متنـاوب     ها و آنيون   ساختارهاي اين نوع شامل كاتيون    
اوب زوج هـاي متن ـ  ان نين راديكال، آنيون و كاتيون پلي   فرد بوده و همچ   

اين سيستم داراي انرژي رزونانسي بـالا،   . گيرند نيز در اين گروه قرار مي     
. باشد  به شدت متناوب ميπ الكتروني چگالياي  برابر و دارπطول پيوند 

 در π الكترونـي  چگـالي بيـشترين تغييـر در     منجـر بـه     تهييج الكتروني   
را ) 14( براي اين گونه مواد فرمـول كلـي          داهنه. گردد ها مي  تمامي اتم 
  .ارائه نمود

  
….. (N±1) π. … 

X-(Y)N-2-X′ 
)14(  

  
تواند مطابق ايـن     اشباع مي ، تمام تركيبات آلي غير    نظريه داهنه بر طبق   

آل و يا برخي شرايط بين ايـن حـالات در نظـر گرفتـه         ساختارهاي ايده 
 بـر طبـق ايـن       ي مورد نيـاز   ها بيني قوانين رنگ و ساختار و پيش     . شوند

 .آيند دست مي  هاشباع ب يرهاي آلي غ    مولكول هايمشخصات كلي ساختار  
گيرنده -اي دهنده ه هاي سيانيني باردار و كروموژن     با توجه به كروموژن   

 قوانين مفيدي جهت پيش بيني رنگ و داهنه، )ها متيني يا پلي(بدون بار
 ـ  تأثيرات ساختار بر روي اين سيستم      دسـت آورده كـه در زيـر بـه           هها ب

  :صورت خلاصه آورده شده است
متيني با جايگزيني يك اتـم كـربن توسـط يـك            اگر در سيستم پلي    .1

دار  شـاخه "( اسـتخلافي اضـافه گـردد       و يا  هترواتم اختلالي ايجاد گردد   
متـين را حفـظ كنـد،         بار پلـي   چگالي شاخصو چنين تغييري    ) "شدن

هـاي   ده و يا به مقدار كمي به طول موج        اولين نوار جذبي بدون تغيير بو     
هاي نهـايي    اد داد عنوان اين ساختار     پيشنه داهنه. يابد كمتر انتقال مي  

 . ناميده شوندهاي متناوب متين پلي
 بـار   چگالي شاخصغيير ساختار ذكر شده در بالا موجب تغيير         اگر ت  .2

بـه  (متين گردد، در نهايت كروموژن حاصل در طول مـوج بـالاتري              پلي
 .نسبت به ساختار اوليه جذب خواهد داشت) مقدار قابل توجه
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بـه  . باشـد  مـي  دوارتأثيرات جايگزيني كربن با هترواتم دقيقاً مشابه قوانين         
در .  را در نظر بگيريد    16 و   15 شاخه دار شدن، تركيبات      عنوان مثال، تأثير  

ــشان داده شــده، 15 ــا در نظــر گــرفتن بارهــاي ن  ســاختارهاي مختلــف ب
در . رود ه از حالت پايه مولكول انتظار ميرزونانسي، همان بارهايي هستند ك

تعيين بار براي . باشد  اتم ميدو، زنجيره شاخه داراي 16دار  تخلاف شاخهاس
) يعني شروع بـا علامـت منفـي       ( ها متيني  طريقه معمول براي پلي    شاخه به 

 اعمـال  2بنـابراين قـانون   . گـردد  اي مي نجر به برخورد بارها در اتم شاخه    م
اين مطلب دقيقاً همان    . شود و يك شيفت باتوكروم بزرگ ديده مي      گرديده  
ــيش ــانون  پ ــي ق ــرون گي دواربين ــروه الكت ــصال گ ــت  در ات ــده در موقعي رن
كه داراي بـار     در موقعيتي    16اتمي در    دو   اگر شاخه . باشد دار مي  ارهست غير

 و شـيفت هيپـسو   شـد  نمـي گرفت، تناوب بار گسـسته   منفي بودند قرار مي 
  .گرديد بيني مي پيش

N N
R

R

R

R

**

  
  

)15(  

  

N N
R

R

R

R

**

  
  

)16(  
  

توانـد سـاختار آروماتيـك        مـي  غيرمتنـاوب  يـا    متنـاوب متـين    اگر يك پلـي    . 3
هاي كمتر نسبت بـه      تر را اتخاذ نمايد، كروموژن عموماً در طول موج         مطلوب

 .اي متناظر جذب خواهد داشت شاخه متيني غير كروموژن پلي
.  به عنوان نمونه آورده شـده اسـت        18 و   17اين مطلب توسط ساختار سيانيني      

 در طـول    17بوده، تركيـب     π10هاي سيانيني با     چه هر دو ساختار سيستم     اگر
توانـد   تايي مـي 5، حلقه  18در تركيب   . نمايد  جذب مي  18موج بيشتر نسبت به     

داشـته باشـد در حاليكـه       ) 19(انيـدي    تار آروماتيك آنيوني سـيكلوپنتادي    ساخ
  .تواند اين چنين ساختاري داشته باشد  نمي17ساختار 

اني  ر آروماتيكي يا پلي   متيني به ساختا   ال پلي  انتقال تدريجي از ساختار ايده     . 4
اين مطلـب در مـورد دوم توسـط    . گردد منجر به شيفت فزاينده هيپسوكروم مي   

باشــد كـه بــا افــزايش   هــا نـشان داده شــده اســت و مـشخص مــي   مروسـيانين 
 افـزايش   هايكنـواختي پيونـد   ،  زنجيـر ابتدا و انتهاي    دهندگي و گيرندگي     قدرت
 .يابد انتقال ميهاي بالاتر  و نوار جذبي به طول موجيافته 

 در رويكـرد رنـگ و تـأثيرات سـاختار،     داهنـه شايد انتقاد اساسي وارده به روش     
متينـي   گيرنده با مفهوم پلي   -هاي دهنده  تلاش براي تفسير رفتار همه كروموژن     

هاي اشـتباه گرديـده و يـا بـا      بيني موارد منجر به پيش   برخي  در  زيرا  . استبوده  
اسـتثنائاتي كـه در مـورد       . شـده اسـت   ي همراه   ا كننده هاي غيرمتقاعد  استدلال
عـلاوه بـر ايـن،    . باشـد   قبلاً ذكر شده نيز در اينجا قابـل اعمـال مـي         دوارقوانين  

متينـي    بـا رويكـرد پلـي   20گيرنده مانند سـاختار  -هاي دهنده  تطبيق كروموژن 
تنـاوب بـار   در ايزومـر متـا       و ايزومـر ارتـو آن،        21 برخلاف ساختار    .استدشوار  

با وجود اين، ساختارهاي نوع دهنده      . تواند كشيده شود    سيستم نمي  سرتاسر
- در حـلال آب 20 تركيـب  .اند  نشان داده هاي بالاتر جذب     متا در طول موج   

  nm  در حلال مـشابه در 21 جذب داشته و ساختار nm 447 اكسان در دي
ها جاي  متين گيرنده كه در گروه پلي-هاي دهنده كروموژن . جذب دارد442
باشـند، سـاختارهاي يـون       گيرند ولي داراي جذب در طول موج بالا مي         ينم

 nm باشند كه در بنـزن در طـول مـوج     مي23 و 22 مانند "1ثابت"دوقطبي  
در نظـر    ،متـين نقص روش پلي   . نانومتر جذب دارند   450 و در اتانل در      568

بـراي   . است  گسسته هاي  بخشهاي دهنده و گيرنده به صورت         گروه گرفتن
 جذب داشـته  nm388 در ) R=H و 24تركيب (نه، استخلافات سيانيني نمو

 nm  483 در متانل در) R=CN و 24تركيب ( سيانو آنو تركيب مشابه دي
گيرنـده، بـه ايـن دليـل        -اين پديده مطابق نظريه تجربي دهنده     . جذب دارد 

سيانووينيل گيرنده بهتري نسبت به گروه سـيانووينيل         باشد كه گروه دي   مي
متينـي، اضـافه نمـودن گـروه دوم      با اين حال، از لحاظ نظريه پلـي       . باشدمي

گردد كه البته   دار منجر به شيفت هيپسو مي       در كربن ستاره   24سيانويي در   
شواهد موجود در زمينـه      .باشد نيز در اين مورد گمراه كننده مي       واردقوانين  

باشد كـه   ضوع مي سري مواد رنگزاي مروسيانيني نيز پيشنهاد دهنده اين مو        
 اتم دهنده متصل به كربن يكسان منجر به شيفت باتو بيـشتر نـسبت بـه     دو

 .باشـد  مـي  داهنـه باشد كـه مجـدداً در تـضاد بـا نظريـه             يك اتم دهنده مي   
باشـند امـا    متينـي مـي   هاي ديگر كه به وضوح داراي مشخصه پلـي        سيستم
تم داشـته   توانند بارهاي مثيت و منفي را يـك در ميـان در كـل سيـس               نمي

-6باشـند ماننـد تركيبـاتي از قبيـل          هـاي غيرمتنـاوب مـي     باشند، سيستم 
  ).25( هاآمينوفولون
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ان الكتـرون  طول موج جذب بالاي اين تركيبات به گروه فولون كه بـه عنـو     
كند مربوط بوده كه به دليل تمايل تـشكيل سيـستم           گيرنده قوي عمل مي   

، 3بـر طبـق قـانون شـماره          .باشـد انيدي مي سيكلوپنتاديپايدار  آروماتيك  
 آروماتيك منجـر بـه شـيفت هيپـسو          تمايل مولكول در تغيير فرم به حالت      

 آروماتيك يش حالت پايه ساختارگردد، درحاليكه عواملي كه موجب افزا    مي
هـاي  هاي الكترون گيرنده در حلقه فولون و يـا گـروه  مانند گروه(گردند   مي

همـانطور كـه    . گردندهاي باتوكروم مي  موجب شيفت ) الكترون دهنده قوي  
هاي پل ارتباطي مشابه هم نبـوده و طبـق   باشد، بار بر روي اتم  مشخص مي 
 ديگو در زايلـن در    اين ـ( رود  يك شيفت باتو بزرگ انتظار مي      2ه  قانون شمار 

nm 595  با اين حال، اگر اين تفـسير صـحيح باشـد، سـاختار     ).  جذب دارد
تر هاي به مراتب بزرگ   كه در طول موج   ) 26(رود  وينيلي اينديگو انتظار مي   

 در طول موجي مـشابه اينـديگو        26در حقيقت تركيب     .جذب داشته باشد  
)nm 600 (   سـاختار وينيلـي    حتي بر خـلاف انتظـار،       . در زايلن جذب دارد

. تيواينديگوييدها در طول موج كمتر نسبت به تيواينـديگو جـذب دارد           
)  ترانس-مانند ايزومرهاي سيس  (فضاييارائه اين مشاهدات با تأثيرات      

 داراي خواص منحصر بـه      ساز رنگ-Hآيد كه   پيچيده نبوده و به نظر مي     
 توسـعه   زسـا رنگ-Hمطالعات بيشتر در زمينه     . باشدفرد ديگري نيز مي   

گانـه  به صورت خلاصه، نظريه سـه      .باشداي مي ته داراي اهميت ويژه   ياف
 روش ساده مفهومي و مفيدي جهت درك منشأ رنگ در تركيبات    داهنه

هاي ديگر در اين زمينـه،      مشابه تمام نظريه  . دهدآلي غيراشباع ارائه مي   
اين روش نقاط ضعف خود را داشته كه البته بـه طـور واضـح مـشخص                 

اسـتفاده از مفهـوم     . كاهند  و اين نقاط ضعف از ارزش روش نمي        اندشده
 كمك به غلبه بر بيشتر  داهنهگيرنده در تركيب با نظريه  -تجربي دهنده 

  .نمايداين مشكلات مي
  

  هاي اوربيتال مولكولي عدديروش- 2-3

هـاي  هاي انتقـال و شـدت     هاي موفق در زمينه محاسبه انرژي     اغلب روش 
هـاي  يده آلي بر اسـاس نظريـه تركيـب خطـي اوربيتـال     هاي پيچ مولكول
هاي مولكـولي   باشد كه در آن فرض شده اوربيتال      مي) LCAO (1مولكولي

تــوان توســط تركيــب خطــي يــا مجمــوع  يــك ســاختار مــشخص را مــي
با محاسـبه انـرژي   . هاي اتمي مجزاي حاضر در سيستم ارائه نمود      اوربيتال

هاي انتقـالي بـراي هـر انتقـال         انرژيهر اوربيتال مولكولي امكان محاسبه      
هـاي خـالي ديگـر بـا        الكترون از اوربيتال با سطح انرژي پايين به اوربيتال        

 مربوط بـه    LCAOعلاوه بر اين، با استفاده از فرم        . انرژي بالاتر وجود دارد   
. كننده در انتقال، امكان تعيين شدت جذب وجود دارد          اوربيتال شركت  دو

تواننـد  هـاي بـازبيني شـده مـي       سازي بوده و روش   ادهالبته اين فراتر از س    
يكـي از اولـين    . را محاسـبه نماينـد     2پيكربنـدي  تعامـل اسپين الكترون و    

 مولكول غيراشباع بوده و توجـه       π و   σهاي  فرضيات، جدايي رفتار اوربيتال   
همچنـين،  . باشـد  با انـرژي بـالا مـي       πهاي  مستقيماً تنها بر روي اوربيتال    

 الكتروني نيز ناديده گرفتـه شـده كـه بـا انتخـاب مناسـب                تأثيرات دافعه 
 هـاي الكتـرون آزاد    در ايـن سـطح، روش      .گردد  تجربي جبران مي   شرايط

)FEMO (  هوكل  و)HMO (           هـا بـه    وجـود داشـته كـه هـر دو ايـن روش
پاپـل  -پـار -در روش پـاريزر   . توانند بهبود داده شوند    هاي مختلف مي   روش

شـته امـا اسـپين الكتـرون و تـأثيرات            وجود دا  σ-πكماكان فرض جدايي    
تـرين روش    كه در حال حاضر موفق    . شوددافعه الكترون در نظر گرفته مي     

در . باشـد هاي مـواد رنگـزاي آلـي مـي       براي محاسبه طيف جذبي سيستم    
 را با هـم در نظـر   π و σهاي   هاي پيشرفته اوربيتال مولكولي الكترون    روش
 معـروف   "3هـاي ظرفيـت   الكتـرون تمـام   "هاي  گيرند و به عنوان روش    مي
هـاي سيـستم را چـه پيونـدي و چـه            نهايتاً اگر تمامي الكترون   . باشند مي

  .باشندمعروف مي 4از آغازهاي غيرپيوندي مد نظر قرار بدهند به روش
  
  

                                                           
1 Linear combination of atomic orbitals (LCAO) 
2 Configuration Interaction 
3 All valence electron 
4 Ab initio 
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آوري تطابق بين نتايج تجربي  به صورت شگفت 1جدول ارائه شده در  نتايج  
 ارتباط رنگ و ساختار     ]5[ وارده دوم   در مقال  .دهد   را نشان مي   و محاسباتي 
در اين  . شده است  ارائه   1952هاي آروماتيك بررسي و در سال       هيدروكربن

مقاله طيف جذب برخي از تركيبات مورد بحث قرار گرفتـه و دلايـل ارائـه                
در . ت آمـده اس ـ   4 تقريباً برابـر     logε با   بيشينهشده جهت شناسايي انتقال     

بيني شده و مـشاهده شـده در مـورد طـول      اينجا توافق بين نتايج پيش   
 ـ           بـسيار مناسـب   موج   دسـت آمـده از      ه بـوده و حتـي بهتـر از مقـادير ب
در ادامه به عنـوان نمونـه نتـايجي از ايـن             .باشد مي LCAO-MOنظريه

  .گرديده است ارائه 2 در جدول روش در مورد تركيبات هيدروكربني

 

 .]4[ج طول موج جذب محاسباتي و تجربي براي تركيبات مختلف نتاي-1جدول 
  

 )nm(تجربي  λmax )nm(محاسباتي  λmax تركيب

Me2-NH
+=CH-CH=CH-NH-Me2 

n=1 
3163 3090 

n=2 )4390-2310( )4090-2530( 

n=3 )5120-2900-1950( )5110-3050-2660( 

 )3000- 3600-6100( )3440-4020-5850( ميشلر هيدرول آبي

 6160 6080 مالاكيت سبز

Bindschedler  7400 7740 سبز 

 )2500-3050-5450-5910( )2590-3250-3680-5590(  سبزبلور

 4910 4320 آسريدين نارنجي

 5130 5520 آزينيومفنآمينو دي7 و 2هاي نمك

 2900 2660 استندار استيلمشتقات سديم

 2800 2660 هيدرورزورسينولدار ديمشتقات سديم

NaO –(–CH=CH-)2-CH=N –(–CH=CH-)2-CHO 5680 5500 

  

  .]5[هاي آروماتيك جذب نور هيدروكربن-2جدول 
 

    )نانومتر( λaطول موج جذب     )نانومتر( λaطول موج جذب 

  ساختار  Secular Equation  PMO  تجربي  ساختار  Secular Equation  PMO  تجربي

293  343 328 

 

208 208 208 

  

319 304 308 

  

275 337 259 

  

329 439 320 

  

375 503 364 

 

340 - 326 

  

474 618 454 

 

364 467 360 

  

581 950 589 

 

433 - 406 

  

693 - 714 

 

589 - 588 

  

-  - 883 
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  1 روش اوربيتال مولكولي الكترون آزاد2-3-1

باشد و در مـورد      محاسبات اوربيتال مولكولي مي    روشترين   آسان FEMOروش  
متيني بدليل دارا بودن درجه بـالاي يكنـواختي پيونـد در كـل      هاي پلي سيستم

 روش ارتبـاط بـا ايـن   ر  اصـلاحات بـسياري د    . باشـد  مي ، مناسب محور مولكولي 
هاي به مراتب برتر،    پيشنهاد شده است اما به دليل در دسترس بودن ساير روش          

بوده تـا ارزش عملـي داشـته    مورد توجه  آكادميك از منظراين اصلاحات بيشتر    
هاي فـسفردار  ها، آنالوگ شامل رفتار طيف سيانينيي در اين زمينه مقالات. باشند

  .]2[چاپ شده است ها و آزاسيانينيها سيانيني و مروسيانيني
  

  HMO(2( هوكل روش اوربيتال مولكولي -2-3-2

 به ندرت جهت محاسبه طيـف اسـتفاده          آن نيز،  ترين فرم  در ساده  HMOروش  
تـر   كـاربردي  FEMO به طور كلي نسبت به روش        HMOاگرچه روش   . گرددمي
الات الكترونـي را     مانند عدم در نظر گرفتن فعـل و انفع ـ         اي  اما معايب عمده   بوده

 و بـا    مناسب بـوده  هاي سيانيني روش پايه     با اين حال، در سيستم    . باشددارا مي 
بينـي   يابي به توافق خوب بين نتايج پيش امكان دستعوامل موثر انتخاب مناسب   

اين روش بـه طريـق      .  طول موج جذب وجود دارد     زمينهشده و آزمايشگاهي در     
ر خاص با انجام محاسبات متـوالي بـر روي           به طو  .تواند اصلاح گردد  مختلف مي 
 در هـر مرحلـه جهـت     عوامـل مـوثر   ن  و تعيـي  ) پايـدار به صـورت    (يك مولكول   

نهايتاً همگرايي  .  بار توسط محاسبات انجام گيرد     چگاليبيني طول پيوند و      پيش
 ـ   هاي بار و طول پيوند    چگالياز عدم اختلاف     دسـت   هها بين دو محاسبه متوالي ب

توان گرفته كه به عنوان نمونه مي      ميمورد استفاده قرار    پيشتر  ش  اين رو  .آيدمي
دار  هتـرواتم  سيـستم مـزدوج   هاي   زيادي از مولكول    و هدبه محاسبه طيف گستر   

 .]2[  اشاره نمود4ها و رتينال3ها شامل پرفيرين
 

(PPP)پاپل -پار-پاريزر  روش-2-3-3
5
 

 نـوار جـذبي آن در طيـف         وسيله مكان  هطور كلي رنگ يك ماده رنگزاي آلي ب        به
اما ساير خواص طيف جذبي آن از قبيل شدت، شكل و           . گردد مرئي مشخص مي  

فعـل و   . هاي پلاريزاسيون پيك نيز از لحاظ عملي مورد توجه مـي باشـند             جهت
هــاي مــاده رنگــزا و محــيط اطــراف آن از قبيــل تــأثير  انفعـالات بــين مولكــول 

 هـيچ روش  اگر چه هنـوز  .باشد  ميلواتوكروميك و تجمع ماده رنگزا نيز مهموس
باشد امـا، روش     بيني تمامي اين مقادير موجود نمي      نظري به تنهايي جهت پيش    

پيشرفت زيادي در جهت ارائه روشي مناسب و اسـتفاده           PPP اوربيتال مولكولي 
 و پـاريزر  به صورت مستقل توسـط    1953اين روش در سال     .  است كردهروزمره  

 پيكربنـدي  كـنش  بـرهم ئه شده و زمانيكه شامل بهبود     ارا ]27[ پاپل و   ]26[ پار
بينـي قابـل    با پيشهمچنين  .ها تبديل گرديدگرديد، به يكي از مفيدترين روش 

اد هـاي پيچيـده مـو     روشي مناسب در مورد طيف جـذبي سيـستم        به  اطمينان،  
گـزاي آلـي مـورد توجـه        بينـي رنـگ مـواد رن       موضوع پيش . رنگزا تبديل گرديد  

اشد و نتايج چنين تحقيقاتي نه تنها از لحاظ علمي بلكه از ديـد              ب شيميدانان مي 
                                                           

1 The Free Electron (FEMO) Model 
2 Hückel 
3 Porphyrins 
4 Retinals 
5 Pariser-Parr-Pople molecular orbital (PPP-MO) 

البته بعد از پيدايش نظريـه كوانتـوم و بـا      . اقتصادي نيز بسيار ارزشمند است    
توجه به درك فرآيند جذب نور پيشرفت سريعي در مطالعه رنگ و سـاختار               

مولكـولي موجـب   ربيتـال  وپيشرفت ثانويه در زمينـه نظريـه ا       . صورت گرفت 
نـور گرديـده و امـروزه در        بيني كمي خواص جـذب       ولت در زمينه پيش   سه

 ـ         بيني رنگ  مقام پيش  صـورت منطقـي و بـا        ه هـر مولكـول مـاده رنگزايـي ب
هاي  باشد كه پيشرفت   همچنين لازم به ذكر نمي    . مباشي  مي توانمنداطمينان  

هـاي   تر موجـب ترغيـب بـه اسـتفاده از روش           كامپيو فناورياخير در زمينه    
بررسـي پيـشينه و     هدف اين مقالـه     . ال مولكولي در صنعت شده است     اوربيت

بينـي رنـگ     پـيش همچنـين    هاي مبحث ارتباط رنگ و سـاختار و       پيشرفت
 طبـق . دهـيم مـي  را مورد توجه قرار "بيني رنگ  پيش"ابتدا معناي   . باشد مي

بايست شامل تمام جوانب     بيني رنگ مي   ديدگاه كاملاً كاربردي محض، پيش    
توانيم خواص زيـر   بنابراين مي. ول ماده رنگزا باشدوسط يك مولك جذب نور ت  

  :]3[ دست آورد ه را با توجه به انتخاب خود بپيشتر اشاره شده استكه 
كه معيـار متـداولي جهـت مـشخص         :  جذب نور مرئي   بيشينهطول موج    -

 .باشد راين دلالت بر فام ماده رنگزا مينمودن موقعيت پيك جذبي و بناب
يري بر فام ماده رنگزا نـدارد،   تأث عواملدر حاليكه اين    : شدت پيك جذب   -

گيري گرديده و از     جذب اندازه  بيشينهقعيت طول موج    طور كلي در مو    به
يي مـاده  دهنـده كـارا   باشد چرا كه نشان وجه ميلحاظ تجاري نيز مورد ت  
 .آميزي مي باشد رنگزا به عنوان عامل رنگ

رد توجـه محققـين بـوده     مـو قبلاً فقـط    : جهت پلاريزاسيون پيك جذبي    -
هاي اخير خواص ايـن بـردار، از نظـر فنـي در ارتبـاط بـا                  در سال . است

 . مايع اهميت پيدا كرده استبلورتجهيزات 
  :باشد عبارتند از ثر از رنگ ميأساير خواص مهمي كه مت

 شكل پيك جذب -

پهنا و عدم تقارن پيك، به دليل كنترل روشنايي و خلوص طيفـي، تـأثير               
  .روي رنگ دارندمهمي بر 

 تجمع -

تعـداد  )  رنگدانـه  بلوردر مورد   (تعامل بين چندين مولكول ماده رنگزا، و يا         
تيجه تغييـر رنـگ     هاي اسپكتروسكوپي مهم و در ن      نهايت، باعث شيفت   بي
 رنگزاي حساس  ها و مواد    پديده از لحاظ فني، جهت رنگدانه      اين. گردد مي

 ، و موفـق تعيـين رنـگ       بينـي معمـول    پـيش . باشد عكاسي بسيار مهم مي   
هاي  بيني گردد، البته پيش    اول ذكر شده در بالا انجام مي       سه عامل توسط  

  تجمع نيز در مورد مـواد رنگـزاي حـساس انجـام           تاثير مفيد با استفاده از   
ينـي  ب اي از اين مبحث مربوط به پيش       بنابراين، بخش عمده  . گرديده است 

هـاي پلاريزاسـيون     هاي جذب و جهـت     ، شدت بيشينهمقدار پيك جذبي    
طـور خلاصـه در نظـر         ديگر بـه   عواملباشد و     مي PPP-MOتوسط روش   

 اساساً شبيه روش هوكـل     PPPهاي رياضي روش     نظريه .گرفته شده است  
هـاي   شايان ذكر اسـت كـه برنامـه   . گردد بوده و در اينجا به آن اشاره نمي    

 كامپيوتري به راحتي در دسترس بوده و در حـالي كـه ممكـن اسـت در                
 عوامـل جزئيات كوچك متفاوت به نظـر بياينـد امـا همگـي بـستگي بـه                 

بهبـود  . دهنـد  طلاعات اوليه يكسان نيز ارائه مـي      ورودي يكسان داشته و ا    
ناپذير از    به صورت معمول جزء جدايي     پيكربندي كنش برهمتوسط روش   
جهـت  . باشـد   مـي  λmaxها جهت بهبود قابليت اطمينان مقـدار        اين برنامه 
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بايـست مـشخص      ماده رنگزا، ابتدا سـاختار آن مـي        ك جذبي يك  محاسبه پي 
بـه عنـوان   .  مورد نياز استعواملساير باشد و در مرحله دوم طيف وسيعي از       

  .]3[  آورده شده است2مثال، يك مولكول ساده ماده رنگزا در شكل 
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  .]PPP-MO ]3  آمينوآزوبنزن جهت محاسبات3مراكز اتمي  -2شكل 
 

-π فقـط بـا قـسمت        PPPبايست اين نكته را مدنظر قرار داد كـه روش            ابتدا مي 

هـاي   زي اطلاعات ورودي، اتـم سا ولكول سر و كار داشته و جهت ساده الكترون م 
 15،  2گردند كه در شـكل شـماره         گذاري مي   شماره πكننده در سيستم     شركت

پيوندهايي كردن زوايا و طول     ساختار مولكول توسط مشخص     . شود اتم ديده مي  
در بيشتر مـوارد، يـك مولكـول        . گردد باشد، معلوم مي    اتم مي  15كه شامل اين    

 درنظـر   بـا اي نيز    هاي غيرصفحه   اما مولكول   فرض مي گردد   مسطح يماده رنگزا 
 كـه بـه     عواملي .شوند اي به كار گرفته مي     گرفتن زواياي پيوندهاي خارج صفحه    

  .]3[ باشند  مي الكتروني و انرژيعاملباشند  طور اساسي مورد نياز مي
 

 ـ      بيني بررسي پيش  -2-3-3-1 وسـيله   ههاي طول موج جـذب ب

  هاي مختلف مواد رنگزا براي گروه PPPروش 

   مواد رنگزاي آزو2-3-3-1-1

باشـند و در     ترين گروه از مواد رنگزاي تجـاري مـي         مواد رنگزاي بر پايه آزو، مهم     
بـه  . ين نوع مواد رنگزا بايد مورد توجـه ويـژه باشـد          نتيجه محاسبات رنگ براي ا    

آور است كـه تعـداد بـسيار كمـي از كاربردهـاي              همين دليل تا حدودي تعجب    
. اعمالي بر مواد رنگـزاي آزو در مقـالات گـزارش شـده اسـت               SCF-MO نظريه
هايي با مواد رنگزاي آمينوبنزن با استفاده از رويكـرد           موفقيت 2كيكوچيو   1كاگو

β توان با اسـتفاده از روش       با اين حال، نتايج قابل قبولي را مي       . اند ت آورده دس هب
مــواد رنگــزاي . دســت آورد  بــه1 جــدول نتــايجو بــا اســتفاده از  PPP ابتــدايي

باشـند و در   هيـدرازون مـي  -هيدروكسي آزو برخي مواقع شامل توتومرهـاي آزو      
ست بـسيار مهـم      گرفتن توتومر در   هنگام محاسبه رنگ برخي تركيبات، در نظر      

هاي توتومر آزو و هيـدرازون بـه         لافات طيفي كاملاً واضح، بين فرم     اخت. باشد مي
باشد همانطور كه به صـورت نمونـه         بيني مي  قابل پيش  PPP خوبي توسط روش  

                                                           
1 Kago 
2 Kikuchi 

 مــواد رنگــزاي آزو در زمينــه .]3[  آورده شــده اســت26 و 25در تركيبــات 
بات آمينوآزو، بـه كـار بـردن        معمولي كه مشكل توتومر ندارند، به ويژه تركي       

در . پـذيرد   داراي پيچيدگي خاصي نبوده و به راحتي انجـام مـي           PPPروش  
اين تركيبات تأثيرات فضايي كمترين بوده و مولكول به صـورت منطقـي در              

البته براي مواد رنگزا، هميشه شكل فضايي تـرانس  . باشد اي مي  حالت صفحه 
بينـي شـده توسـط     مقادير پيش. گردد تحت شرايط عادي كاربري لحاظ مي     

كـه  ) 29سـاختار  (  براي اين نوع ماده رنگزا بـا سـاختار كلـي زيـر    روشاين  
دهد، در شـكل    محاسبه شده و مشاهده شده را نشان مي   λmaxارتباط مقادير   

  . آورده شده است3
  

N
N

OH

CONHPh

Cl

Cl

  
)27(  

λmax (C6H12)=425 nm 
λmax (calc)=409 nm 

  

NH
N

O

CONHPh

Cl

Cl

  
)28(  

λmax (C6H12)=503 nm 
λmax (calc)=506 nm 

  

N

N NRR'

X

X'

Y  
)29(  

X,X′ = H, NO2, CN, MeO, CH3CO, OH 

Y = H, MeO, OH 

R,R′ = H, Me, Et 

  

  
 

Y

X N

N NEt2

MeO 

Y

X N

N

O

NEt2

H

 

)31( )30( 
 X=Ac, Y=H )الف(

 X=NO2, Y=H )ب(

 X=Y=NO2 )پ(
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دهنده اختلاف ميان جفت ماده رنگزاهاي  خطوط خط چين نشان). 31(-)29( براي مواد رنگزاي بر پايه آزو λmax مقايسه مقادير محاسبه شده و آزمايشگاهي -3شكل 
 .]3[باشد مي) اي گروه متيل بدون پيوند هيدروژني ماده رنگزاي دار (31و  )كه داراي پيوند هيدروژني (30شماره 

  

MeO N N NH N N NO2

  
)32(  

λmax (C6H12)=  452 nm 

λmax (calc)=  449 nm 
  

 توافـق بـسيار كمـي بـين       )پ-الف (30، در مورد مواد رنگزاي      3مطابق شكل   
وكـسي  اين مواد داراي گـروه هيدر     . گردد نتايج نظريه و آزمايشات مشاهده مي     

در موقعيت ارتو نسبت به گروه آزو بوده و منـتج بـه پيونـد هيـدروژني داخـل       
ايـن پيونـد هيـدروژني منجـر بـه شـيفت            . مولكولي بسيار قوي گرديده است    

گردد كه باعث اختلاف در مقدار نظريه و عملي مي           باتوكروم در نوار جذبي مي    
ط به اتـم اكـسيژن    به دليل اينكه پارامترهاي مربوPPPگردد چرا كه در روش  

گروه هيدروكسيل و اتم نيتروژن گـروه آزو را بـدون شـناخت و لحـاظ پيونـد                
-الف (30براي مواد رنگزاي     λmaxمقدار صحيح   . هيدروژني در نظر گرفته است    

تحقيقات كمي  . دست خواهند آمد   ه با در نظر گرفتن پارامترهاي مناسب ب       )پ
و اخيراً يك نـوع از ايـن مـواد بـا          بر روي مواد رنگزاي ديس آزو انجام گرديده         

 بـا اسـتفاده از ايـن روش مـورد بررسـي قـرار گرفتـه اسـت كـه                     32ساختار  
 .]3[ دست آمده است   هو هم شدت جذب ب     λmaxبيني بسيار خوبي هم در       پيش

همانطور كه در مورد مواد رنگزاي نيتروفنيلن دي آمين اشـاره شـد، تغييـرات            
ــا تغييــر موقعيــت گــروه  نــده و گيرنــده الكتــرون در هــاي ده نــوار جــذبي ب

دي اتيل آمينو بنـزن، بـه خـوبي    -4-هاي بر پايه آزو مانند دي سيانو      كروموژن
  .باشد  قابل محاسبه ميPPPتوسط روش 

  

   مواد رنگزاي سيانيني2-3-3-1-2

رنگـي بـا     عكاسـي    ، بـه عنـوان نمونـه      به دليل اهميت مواد رنگزاي سـيانيني      
ار در ايـن    ها، مطالعـات رنـگ و سـاخت        روسيانين هاليدهاي نقره و م    استفاده از 

اي تمايـل جهـت كـاربرد روش     در سطوح پايـه  . باشد زمينه بسيار گسترده مي   
PPP            متـاني جهـت     آريـل   بر روي مواد رنگزاي نوع سيانيني از نوع دي و تـري

 3. ها مورد استفاده قرار گرفتـه اسـت   وين روش پارامترهاي كلي در سيستم تد
  بـنفش  بلـور و  ) 34(  سـبز  مالاكيـت ،  )33(يشلر هيدرول آبي  اي م   پايه ساختار

هـا،  ح بـراي آن   ، به عنوان تركيبات مدل انتخاب و با فرض هندسـه مـسط            )35(
غيرقابل قبول  ) 3جدول شماره  (Me2Nپارامترهاي نرمال اتم نيتروژن در گروه       

  .]3[ دهد  كمتر از مقادير تجربي ارائه ميλmaxبوده و مقادير 
لايلي از جمله، مسطح فـرض كـردن مولكـول، مخـصوصاً در             اين موضوع به د   
 و حالـت    NMe2 و مقدار زياد بار مثبت بر روي گـروه           35 و   34مورد تركيبات   
 ـ          sp2هيبريداسيون   دليـل تـأثيرات حـلال       ه آنهـا و همچنـين عـدم قطعيـت ب

هـاي غيرقطبـي      در حـلال   35-33هـاي     چـرا كـه طيـف مولكـول        ،باشـد  مي
تطابق بين نظريـه و نتـايج تجربـي در تركيبـات            . شوندگيري   توانند اندازه  نمي

توانـد بـه     بالا، كمتر رضايت بخش بوده است كـه مـي     سيستم مزدوج مشابه با   
هـاي كـاتيوني     دليل انحراف بيشتر از مسطح بودن مولكـول در ايـن سيـستم            

 مـورد   PPPچندين نوع مواد رنگزاي مختلف نيز توسـط روش           همچنين   .باشد
تـوان بـه عوامـل روشـن كننـده           انـد كـه از آن جملـه مـي          بررسي قرار گرفته  

هـا و مـواد رنگـزاي بـر پايـه            فلوئورسنت، اينديگوييدها، كاروتنوئيدها، فولـون    
  .سيانووينيل ها اشاره نمود

  

R

NMe2
+

Me2N

  
R = H 33 :  

R = Ph 34 :  

R = p-Me2N.C6H4 35 :  
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  هاي جذب بيني شدت پيش -2-3-3-2

بينـي شـدت جـذب مـاده          كرد كه پيش   ثابتتوان   اي مي  كننده اعدطور متق  به
ايـن  . باشـد  ارا مـي  بيني رنـگ آن د     زا ارزش عملي بيشتري نسبت به پيش      رنگ

داري از مـاده رنگـزا مـورد توجـه      بـر  در موارد تجاري كه كاربرد و بهره      موضوع  
بنابراين تعيين شدت جذب مـواد رنگـزا   . دهد باشد نمود بيشتري نشان مي   مي

شـايان ذكـر اسـت توسـط ايـن      . باشد  بسيار مورد توجه مي PPPتوسط روش   
بـه مـساحتي از نـوار جـذبي         گردد كه مربوط     ارائه مي ) f(روش قدرت نوسان    

 شدت جذب محاسبه شده و آزمايشگاهي براي برخـي از           4در شكل   . باشد مي
تا شـدت جـذب بـسيار       ) نيتروفنيلن دي آمين  ( مواد رنگزا از شدت جذب كم     

  .]3[ اند مقايسه گرديده) تري آريل متان (دزيا
  

  
  

 ارتباط بين شدت هاي جذب محاسباتي و تجربي براي مواد رنگزاي -4 شكل
 مواد رنگزاي :●آمين، مواد رنگزاي كويينوني، فنيلن دي-پارا- نيترو:○( مختلف

  .]3[ )مواد رنگزاي كاتيوني دي و تري آريل متان :□ بر پايه آمينوآزو،
  

اي از مواد رنگـزا يافـت        هاي گسترده  عقول و منطقي براي كلاس    ارتباط م 
كننـده   راهالبته در يك طبقه خاص همبستگي ضعيف و اغلب گم ـ         . گرديد
  .باشد اي مواد رنگزاي آزو قابل توجه ميبه ويژه اين مورد بر. باشد مي
  

  ديگر خواص موثر در تعيين رنگ -2-3-3-3

 بر رنگ   نيز، عوامل ديگري    في شده معربه غير از تمام موارد موثر بر رنگ         
به صورت كلي، تـلاش بـراي كـاهش ايـن     . كروموژن تأثيرگذار مي باشند  

. سفانه وجـود نـدارد    أهاي كمي مت   بيني در جهت پيش  اثرات به يك شكل     
هاي اوربيتال مولكـولي     با تحقيق در زمينه كاربرد نظريه      رود كه  انتظار مي 

شده از ايـن نـوع، توانـايي       ناخته  يكي از آثار ش   . گردداين وضعيت اصلاح    
 بـا   يهـا   در حـلال   بيـشينه رات در پيك جـذبي      ها در بروز تغيي    كروموژن

ثـر توسـط پيونـد      ايـن ا  . باشـد   مـي  )سولواتوكروميـسم ( قطبيت متفـاوت  
هاي مختلف از كروموژن پيچيده  هاي خاص و قسمت هيدروژني بين حلال

 مطالعـه حـذف شـود،       گردد، اما اگر پيوند هيدروژني حلال به عمد از         مي
اگـر  . گـردد  هاي كمـي مـي     بيني واتوكروميسم بيشتر متمايل به پيش    سول

تلقـي  ) حـلال ( كروموژن به عنوان يك دو قطبي در دي الكتريك يكسان         
 كـه شـيفت سـولواتوكروميك بـين         دهد گردد، سپس نظريه پيشنهاد مي    

  .]3[  ارائه گردد3 رابطهوسيله  ه بB و Aهاي  حلال
λA.B = KA.B/r∆  4 رابطه

3.µ0(µ*-µ0)  

  

 شعاع موثر مولكـول     B  ،r و   Aهاي    تفاوت قطبيت بين حلال    kA,Bكه در آن    
باشـند كـه     وژن در حالت پايه و برانگيخته مي       گذار دوقطبي كروم   µ* و   0µو  

دسـت   ه و ساير موارد توسط نتايج تجربي ب       PPPمورد آخر توسط محاسبات     
 بر روي تغييـرات      تأثيرات حلال  توان  مي PPPبنابراين توسط روش    . آيند مي

 UVكننده   هاي ساده جذب   بيني نمود كه براي مولكول     طيف جذبي را پيش   
 حـال، رابطـه بـالا بـر روي     بـا ايـن  . به خوبي ايـن روش نتيجـه داده اسـت      

مناسب ها  آزو و كويينوند رنگزاي آزو، ديس  هاي بزرگ از قبيل موا     كروموژن
هـاي   ، شـيفت 37 و   36 رنگزاي مـرتبط      ماده 2به عنوان نمونه، براي     . ناست

هاي سيكلوهگزان و نيترومتان به ترتيـب برابـر          سولواتوكروميك براي حلال  
nm 31   باشد در صورتيكه با استفاده از روش         مي 5 وPPP  0 ( براي(µ*-µ0µ 

 ـ       37:36 براي   1:3.3به نسبت     مـاده رنگـزا     2راي   بوده و همچنـين شـعاع ب
  .باشد ه ميدست آمد ههاي ب متناقض با شيفت

  

N

N

Et2N

CHO

  
)36(  

N

N

Et2N

C(CN)=C(CN) 2

  
)37(  

  
يكي از دلايل شكست رابطه بالا، تقريب فعل و انفعال يكنواخـت حـلال بـا                

هـاي كوچـك     اين تقريـب بـراي مولكـول      . باشد تمام مولكول ماده رنگزا مي    
وع فعـل و انفعـال حـلال بـا          دليل تن  همناسب اما براي مولكول هاي بزرگ ب      

برخي از اين فعل    . باشد هاي مختلف مولكول ماده رنگزا مناسب نمي       موقعيت
هاي باتوكروم و يا هيپسوكروم بـر طبـق محـل و             و انفعالات منجر به شيفت    
گردند كه سولواتوكروميسم مشاهده شـده نتيجـه    ذات نوع فعل و انفعال مي   

ك رويكرد به شدت ساده شـده جهـت   در اين زمينه ي . باشد اين تأثيرات مي  
فـرض  . مشاهده هر گونه بهبود در رابطه بالا مورد بررسي قرار گرفتـه اسـت     

 الكترون بالا يا پـايين      چگالي كه تنها فعل و انفعال حلال با مراكز با           گرديده
هاي اتمي نزديك به هم در        مراكزي از قبيل يك اتم يا گروه        مانند كروموژن

سـاختار   (5 اين به عنوان مثال، در ماده رنگزاي شـكل        بنابر. نظر گرفته شود  
  .]3[ شوند هاي آمينو، آزو و نيترو در نظر گرفته مي ، تنها گروه)38
  

N NMe2N NO2

  
)38(  

131/0-  206/0-  327/0+  Q 

450/0+  124/0+  339/0-  Q∆  

059/0-  025/0-  111/0-  Q. ∆Q  

∑Q.∆Q = 195/0-  
  

- 4'دي متيل آمينو -4براي ) Q∆(  بارچگاليو تغيير در ) Q(ار بچگالي -5شكل 
  .]3[ نيترو آزوبنزن
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هاي اخير در زمينه ارتباط رنـگ و سـاختار مـواد           پيشرفت -3

  رنگزاي آلي

اهميـت شـيمي محاسـباتي و ضـرورت اسـتفاده از آن در              به طور كلي امروزه     
 ـ              گستره ه خـوبي    دنياي شيمي و رنگ بر محققين و متخصصين ايـن حـوزه ب

تر ذكر شد، با پيشرفت علـوم مختلـف در     همانطور كه پيش  . ]28[ آشكار است 
هاي بسيار مختلفي در زمينه شيمي محاسباتي موجود بـوده           روشاين زمينه،   

: هـاي هاي نيمه تجربي در اين زمينه شامل روش       كه به عنوان نمونه تنها روش     
ني ديفرانسيلي دو پوشا پوشي از هم روش چشم ،(EHMO) هوكل توسعه يافته

روش ابقـاء جزئـي    ،(AMI) (MNDO) تصحيح شده به روش ،(NDDO) اتمي
پوشـي از   روش اصلاح شده چشم ،(PRDDO) پوشاني ديفرانسيلي دو اتمي    هم
پوشـي   ، روش اصـلاح شـده چـشم   (MNDO) پوشاني ديفرانسيلي دو اتمي  هم

 از پوشـي كامـل   ، روش چـشم   (MINDO) پوشـاني ديفرانـسيلي    متوسط از هم  
  پوشاني ديفرانسيلي  پوشي از هم   روش چشم  ،(CNDO) پوشاني ديفرانسيلي  هم

(INDO)روش اوربيتــال مولكــول هوكــل ، (HMO) روش اوربيتــال مولكــول ،
 -، روش هـارتري     (PPPMO)  پاپـل  - پـار  -، روش پاريز  (FEMO) الكترون آزاد 

تـرين   در همين زمينه يكي از مهم .باشد مي(DFT)  فاك، نظريه تابعي چگالي
هاي موجود در زمينه ارتباط رنگ و ساختار مـواد رنگـزا             روش ترينو پركاربرد 

  كه روش نظريـه تـابعي چگـالي        ]28[ بوده) DFT(روش نظريه تابعي چگالي     
(DFT)   عنوان يـك روش محاسـباتي مناسـب بـراي محاسـبه همبـستگي              به

لـت جامـد   براي استفاده در فيزيك حا DFT در آغاز. الكتروني رواج يافته است
در بعـضي   (بسط داده شده بود و انرژي همبستگي الكترون         ) فيزيك جامدات (

مهمتـرين  . دي ـگرد به عنوان تابعي از چگالي محاسبه مـي       ) موارد انرژي تبادلي  
هـا بعـداً بـه عنـوان      كميت در اين نظريه چگـالي الكترونـي اسـت و اوربيتـال            

شـوند در ايـن    يم ـ هاي جنبشي معرفـي  اي جهت محاسبه دقيق انرژي وسيله
روش همه خواص يك سيستم از جمله انرژي الكتروني حالت پايه يك اتم يـا               

چگالي الكتروني مربـع تـابع      (شود   مولكول بر حسب چگالي الكتروني بيان مي      
به طور كلي مواد رنگـزاي مـصرفي در صـنعت رنگـرزي بـر                ).باشد موجي مي 

دي، مـستقيم،   خمـي، اسـي   (اساس ساختار شـيميايي و يـا فرآينـد رنگـرزي            
-TD كه به عنوان نمونه مطالعـات        ]29-34[ گردندبندي مي دسته) ديسپرس

DFT 28 ,35-60[  آورده شده است3 بر اساس ساختار شيميايي در جدول[.  

  

  .]28[ هاي مختلف با استفاده از روشسازهاي رنگ گروه بر رويTD-DFT مطالعات -3جدول 
 

  شماره مرجع  يزان خطاي مطلقمتوسط م  روش  ذات  سازگروه رنگنوع 

  π - π*  B3P86/6-311+G(d,p)  25/0  35  آنتوسيانين
  π - π*  PBE0/6-31G(d,p)  09/0  36  آنتراكينون

  Cyanine/charge-transfer  BMK/6-311+G(2d,p)  18/0  37  آزا
  n - p* and π - p*  CAM-B3LYP/6-311+G(d,p)  10/0  38  آزوبنزن
  n - p*  PBE0/6-311+G(d,p)  06/0  39  آزوآلكان
  π - p*  PBE0/6-311+G(2d,2p)  18/0  40  كومارين
  Cyanine  B3LYP/6-311G(d)  31/0  41  سيانين

  π - p*/charge-transfer  PBE0/6-311++G(2d,p)  06/0  42  آنيلينفنيلدي
  π - π*  Tuned-CAM-B3LYP/6-311G(d,p)  03/0  43  اتنانيلتيدي

  π - π*  M06/6-311G(d,p)  06/0  44  فولگايد
  π - π*  PBE0/6-311+G(2d,p)  12/0  45  هيدرازون
  π - π*  B3LYP/6-311+G(2d,p)  02/0  46  اينديگو

  π - π*  PBE0/6-311+G(2d,p)  10/0  47  نفتوكويينون
  n - π*  PBE0/6-311++G(3d,3p)  05/0  48  نيتروزو
  π - π*/cyanine  M06/6-311++G(d,p)   08/0  49 اكسازين

  π - π*  B3LYP/6-31G(d)  11/0  50 فتالوسيانين
  π - π*  B3P86/6-311+G(d,p)  19/0  51 )فلاونوئيد( فنلپلي

  π - π*  B3LYP/6-31G(d)  07/0  52 پرفيرين و مشتقات
  π - π*  B3LYP/cc-pVTZ  22/0  53 پيرين
  n - π* and π - π*  PBE0/6-311++G(2d,2p)  20/0  54 آزولنپيريديل
 Cyanine TPSSh/6-311+G(2d,p) 24/0 55 )ايزومر باز( اسپيرواكسازين

 n - π*  B3LYP/6-311+G(2df,p) 07/0 56 تيوكربونيل

 π - π*  PBE0/6-311+G(2d,p) 03/0 57 تيواينديگو

 π - π*  PBE0/6-311+G(2d,p) 11/0 58 آزينتري

 Charge-transfer BHandHLYP/6-311+G(2d,2p) 28/0 59 (DSSC)  آمينفنيلتري

 π - π*/cyanine PBE0/6-311G(d,p) 27/0 60 كربوكاتيونيكفنيلتري
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  گيري  نتيجه-4

موضوع ارتباط رنگ و ساختار، منبع غنـي جهـت مطالعـه علمـي بـوده و            
هـاي آلـي    كمك زيادي به درك بيشتر مـا از خـواص الكترونـي مولكـول             

مطالعه در اين زمينه در ارتباط با توسـعه مـواد رنگـزاي             . كندپيچيده مي 
هـاي كيفـي    نظريـه . باشـد اي برخوردار مـي   تجاري جديد از اهميت ويژه    
هاي گذشته به مرحله توسعه نهـايي خـود         ارتباط رنگ و ساختار در سال     

هاي بعدي جهت ارائه مفهوم ساده و كلي از ارتباط رنـگ  رسيده و بررسي 
. باشدهاي محاسبه مي  هاي ساده بدون نياز به روش     بيني  و ساختار و پيش   

هـاي اخيـر   هاي اوربيتـال مولكـولي كمـي در سـال      حالت ديگر، روش  در  
هـاي  بيني طيف مرئي مولكول   به طور معمول جهت پيش      كه توسعه يافته 

هاي تمام روشرسد، به نظر مي. استپيچيده اغلب با موفقيت همراه بوده 
گيـر    داراي آينـده بـسيار چـشم   CNDO/Sالكترون لايه ظرفيت از قبيـل      

چه شرايط كنوني در مبحث ارتبـاط رنـگ و سـاختار بـراي         اگر. دنباش مي

باشـد امـا    شيميدان و محقق در زمينه مواد رنگزا بسيار رضايت بخش مي          
بـه  . باشـد هاي بيـشتر مـي   هنوز مشكلاتي وجود داشته كه نياز به بررسي       

بيني شدت جـذب مـواد       مشكلات در زمينه پيش   توان به   عنوان نمونه مي  
موقعيت . يشتر در قسمت تجاري بسيار اهميت دارد      رنگزا اشاره نمود كه ب    

فعلي از اين لحاظ كه با داشتن پارامترهاي موجود در مدت زمـان كـم و                
 مـاده  توان رنگ هر گونـه مولكـول   دون نياز به دانستن مطالب خاص مي     ب

در . باشـد  بخش مـي   بيني نمود بسيار رضايت    رنگزا را در حد منطقي پيش     
هاي جديد وابـسته بـه خـوش          كروموژن ال حاضر تحقيقات جهت خلق    ح

باشد بلكه يك خودكار، كاغذ و يـك         ه گسترده سنتزي نمي   اقبالي يا حمل  
تواند ما را با استفاده از       استفاده از يك كامپيوتر متوسط مي     ذهن خلاق با    

در پايان كاملاً بـديهي     . روشي با صرفه بسيار اقتصادي به هدفمان برساند       
نه رنـگ و تـأثيرات سـاختار، حـوزه فعـالي در      باشد كه مطالعه در زمي  مي

  .تحقيقات در آينده در هر دو قسمت علمي و صنعتي خواهد بود
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