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 چكيده

ي ن داراي ناحيههلوجكه بين اتم  بوده دارجهت يكووالانس ريكنش غبرهم هلوجني يك رابطه
 صورتبهكه معمولاً  ،شودغني از الكترون (نوكلئوفيل) برقرار مينوع حفره سيگما و  روفيل ياالكت

R–X···Y شود كه در آن نشان داده ميX  عبارت از اتم هلوجن داراي حفره سيگما وR 
اساسي در  اين برهمكنش .عبارت از جز نكلئوفيل است Yو  Xعبارت از  گروپ متصل به 

 در   بررسي نقش حفره سيگمادارد. هدف اين مطالعه كاربرد ينيري بلور طراحي  دوا و انج
منابع معتبر  ليبا تحلي، بود است.  اين تحقيق به روش كتابخانه نيلوجرابطه هپايداري و شدت 

با استناد بر مقالات  هاي نظري و عوامل مؤثر بر پايداري و شدت رابطه هلوجنيعلمي، جنبه
ني به عواملي جدهد كه شدت و پايداري رابطه هلوها نشان مييافتهشده است. انجام معتبر

يل شتانوهاي جانشين، و توزيع پن، نوع و ماهيت  گروپلوجهاتم  يريچون  قطبيت پذمختلفي 
اما نقش حفره سيگما يا توزيع پوتانشيل  وابسته است.ي رابطه ريگجهت، زاويه و الكتروستاتيكي 

، به دليل  قطبيت آيودين تر مانندن سنگينلوجهاي هاتم است. تربرجستهالكتروستاتيكي مثبت 
ل يشكت را تريتري ايجاد كرده و رابطه قويتر و مثبتبالاتر، حفره سيگماي بزرگ يريپذ
و  يل مثبت حفره سيگما، بر پايداريشتانوتر با افزايش پهاي الكترون كشندهدهند.  گروپمي

چنين بيانگر آن است كه در كنار جاذبه نتايج هم يند.افزامي اين رابطه شدت استحكام
نقش مهمي در تقويت  مثبت يا حفره سيگما، انتقال چارچ و  قطبيت پذيري  الكتروستاتيكي

، دوا ي را به ابزاري كليدي در طراحيلوجنرابطه ه حفره سيگما، كهيدرحالرابطه هلوجني دارند، 
ها، كرده است. باوجود پيشرفت لي پيشرفته تبديلكويلاهاي مسيستم يمهندسي بلور و توسعه

تر براي تبيين جامع سازوكار اين رابطه وجود همچنان نياز به مطالعات نظري و تجربي دقيق
 .دارد
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Abstract 
Halogen bonding is a directional noncovalent interaction established between a 
halogen atom possessing an electrophilic region, known as the σ-hole, and an 
electron-rich species (nucleophile). It is commonly represented as R–X•••Y, where 
X denotes the halogen atom bearing the σ-hole, R is the substituent group 
covalently bonded to X, and Y is the nucleophilic moiety. This interaction plays a 
fundamental role in drug design and crystal engineering. This study aimed to 
review the role of the σ-hole in determining the stability and strength of halogen 
bonding, drawing on evidence from reliable sources. The findings indicate that the 
strength and stability of halogen bonds depend on several factors, including the 
polarizability of the halogen atom, the type and nature of substituent groups, the 
distribution of the electrostatic potential, as well as the bond angle and geometry. 
Among these, the role of the σ-hole (i.e., the localized positive electrostatic 
potential) is particularly critical. Heavier halogen atoms, such as iodine, generate 
larger and more positive σ-holes due to their higher polarizability, thereby forming 
stronger halogen bonds. Moreover, electron-withdrawing substituents enhance the 
positive potential of the σ-hole, thus increasing the bond strength and stability. The 
results further demonstrate that, in addition to the electrostatic attraction arising 
from the σ-hole, charge-transfer interactions and polarizability effects play 
significant roles in reinforcing halogen bonding. Collectively, these features make 
halogen bonds a key tool in drug discovery, crystal engineering, and the 
development of advanced molecular systems. Despite notable progress, further 
rigorous theoretical and experimental investigations are still required to provide a 
comprehensive understanding of the mechanisms governing halogen bonding. 
Keywords: halogen bonding, electrostatic potential, sigma-hole 
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 مقدمه

ي است كه در آن كووالانسهاي غور ي شامل بخش بزرگ از برهمكنشطوركلبهرابطه هلوجني 

ي رابطه هلوجني) با اتم ديگري (دهنده دوستالكتروناسيد لوئيس يا گونه  عنوانبهاتم هلوجن 

ي رابطه هلوجني) قلوي لوئيس يا پذيرنده( دسترسقابلو  يرابطه ريغن كه داراي جفت الكترو

هاي كه ي شامل هلوجنكووالانسدهد. در كل براي برهمكنش غير باشد برهمكنش انجام مي

 ,Amonov & Scheiner( شود.استفاده مي XBكنند، عبارت عمل مي دوستالكترون عنوانبه

٢٠٢٣; Inscoe et al., ٢٠٢١; Kellett et al., ٢٠٢٠; Liu & Yang, هاي اين پديده در سال .)٢٠٢٥

تمركز مطالعات و  خود نقش مهمي در كيميا ايفا كرده فردمنحصربههاي اخير به دليل ويژگي

برخي  ست.داده ا ها سوق كنشگيري از اين برهمپيشرفته با بهرههاي يستمبه سمت طراحي س

قرار دارند.  مطالعات بيانگر اين است كه  موردبحث و مناقشه هنوزاين رابطه  اساسي هايويژگي

 ;Costa, 2017; De & Nag, 2025( ع رابطه در عوامل مختلف مؤثر استقدرت و پايداري اين نو

Rezac & de la Lande, 2016(.   

و در جريان يك  نيلوجهروابط  ينهيدرزم كلارك بار توسط نخستين  حفره سيگما مفهوم

در متون علمي كيميا منتشر  ٢٠٠٧، هرچند تا سال ارائه شد ٢٠٠٥كنفرانس علمي در سال 

طور ني هنوز بهلوجير كامل ماهيت الكتروستاتيكي رابطه ه. تفس(Donald et al., 2023) نشد

 ,.Inscoe et al(هاي متفاوتي در اين زمينه وجود داردو ديدگاه نشدهرفتهيپذو جهاني كامل 

 .رسديقات نوين و دقيق در اين حوزه همچنان ضروري به نظر ميرو، انجام تحقازاين .)2021

ي و سازخالص رامونيپگزارش تحقيقي خويش را  ١م فردريك گاتري١٨٦٣در سال 

 بنام آيودايد آيودامونيم مسمي كرد. آن راارايه نمود. ايشان  I3NH.2ي مركب بندفرمول

اين نوع  انجام داد. ٢كالين امي  قبلاي موصوف اين كار خويش را بر پايه سلسله كاره كهيدرحال

بود و در قرن  شدهييشناساتجربي كيميا دانان تر در قرن نوزدهم توسط ها پيشكنشبرهم

. در اين مطالعات نقش كليدي داشت بلورشناسي كه گرفت، قرار گسترده يموردمطالعهبيستم 

 Politzer(بود نشده درك درستيبه هامدت تا هلوجني رابطه شيميايي فيزيكو بنيان ،حالنيباا

& Murray, 2017(. ي الكتروندهندهك از ي » چارچ انتقال«ها در قالب كنشاغلب، اين برهم 
                                                           
1 Fredrick Guthrie 
2 M.Colin 
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 & Amonov( .شدندن) تبيين ميلوج(اتم ه پذيرنده) به يك يرابطه ريغ جفت الكترون(مانند 

Scheiner, 2023; Inscoe et al., 2021; Politzer & Murray, 2017(.  .انجام تحقيق،  هدف اين

بر پايه لوجني پايداري رابطه ه نقش حفره سيگما در اساييمنظور شنيك مطالعه مروري به

. در اين مقاله آخرين تحقيقات اي استمند مقالات معتبر علمي با رويكرد كتابخانهبررسي نظام

 گردد.منسجم مدون مي صورتبهپيرامون حفره سيگما 

در ميان عناصر  را بالاترين الكترونگاتيويدر هر دوره از جدول تناوبي،  لوجن، هحالنيباا

ن كه تنها يك رابطه كووالانسي دارد، معمولاً لوج، يك اتم هيطوركلبههمان دوره داراست و 

شود كه چرا چنين شود. بنابراين، اين پرسش مطرح ميدر نظر گرفته مي ماهيت منفيداراي 

ود رابطه ، وجرونيازاكنش جاذب برقرار كند؟ برهم چارچ الكتروني يدهندهاتمي بايد با يك 

كه تمركز مطالعات ييتاجا .گرديدتلقي مي معماعنوان يك ان بهمحققني براي بسياري از لوجه

ه است. اما ها سوق يافتكنشگيري از اين برهمپيشرفته با بهرههاي يستمبه سمت طراحي س

منبع اصلي آن، و نقش اجزاي مختلف انرژي ، اين رابطه خصوصيات اساسيبرخي  هنوز

 Cavallo et al., 2016; Politzer) توجه محققان نظري و تجربي قرار دارنددر محراق همچنان 

)& Murray, 2019  .ي هلوجن را به زيبايي و هااتمرفتار  و همكارانشبا  ٣پوليتزرقرار دارند

ني جوله وابططور گسترده در تحليل رهب هنوز كردند كهرا توجيه  عنوان الكتروفيلبهمؤثري  

داراي رابطه  كه  اندشدهگزارش هايكمپلكساز  ،  چندين نمونهكهيدرحالشود، استفاده مي

 ,Costa(كرد توضيح σ-hole اتكا به مفهوم تنهاها را هاي آنويژگي توانينمبوده اما   يجنهلو

sta et al., 2019; Rezac & de la Lande, 20162017; Co(و  ٥ماري، ٤. همچنان، برينك

توانايي برقراري برهمكنش جذبي با گونه غني از الكترون   )R – X(؛ بيان نمودند كه  پوليتزر

عبارت از گونه قلوي لوئيس يا جز  B و X = Cl, Br, Iكه در آن   R – X ---B. يعني رادارند

 ارائه د. در كل اولين نظريه روي اين پديده توسط برينك، ماري و پوليتزرباشنوكلوفيل مي

، اندوصلي كووالانسرابطه كه در هايي. ايشان بيان نمودند هلوجن)Costa et al., 2019(شد

در قسمت نوك اتم  هك يطور، شوديمناهمسانگرد توزيع  صورتبهپوتانشيل الكتروستاتيكي 

                                                           
3 (Politzer 
4 Brinck 
5 Murray 
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شود، كه بعداً ي حاوي چارچ مثبت ايجاد مي) در راستاي رابطه كووالانسي ناحيهXهلوجن (

كنش برهم عنوانبهگفت كه رابطه هلوجني  توانيمي شد. لذا گذارنامسيگما  -منطقه حفره

 ي مثبت (الكتروفيل) و ناحيهالكتروستاتيك بين ناحيه برجذبي مبتني كوولانسغير 

در اين است كه  σ-hole اهميت مفهوم .)Frontera & Bauzá, 2021(استمنفي(نوكلوفيل) 

 & De). باشند دارجهتتوانند هاي الكترواستاتيكي در سطح اتمي ميكنشدهد برهمنشان مي

Nag, 2025)  هدف اين تحقيق، بررسي جامع نقش حفره سيگما در پايداري رابطه هلوجني

شناخت دقيق نقش حفره   ازآنجاكهحفره سيگما است.   جاديبر ا مؤثربوده  و تبيين عوامل 

اربرد تيوريكي اهميت دارد بلكه اين نوع رابطه ك ازنظر تنهانهسيگما در پايداري رابطه هلوجني 

ي ماليكولي در بندبستهي در طراحي ماليكولي دارد. اين پديده در كنترول  چيدمان و گسترده

تواند بلورشناسي و طراحي مواد كريستال نقش كليدي داشته و تحليل دقيق حفره سيگما مي

 براي درك بهتر روابط غير كوولانسي كمك كند.

روش تحقيق 

است. براي  شدهانجام يخانهكتابده كه با رويكرد بومطالعه مروري از نوع  تحقيقاين 

جستجو گرديد. پس از  هدفمند صورتبههاي معتبر علمي ها، نخست پايگاهي دادهآورجمع

دقيق بررسي و اطلاعات كليدي شامل نوع رابطه هلوجني  صورتبهگردآوري مواد، مقالات علمي 

 موضوع در چارچوب منسجم تدوين گرديد.و عوامل مؤثر بر پايداري آن استخراج شد. در آخر 

 رابطه هلوجني

شود كه براي وجود يك تعامل رابطه هلوجني زمان تشكيل مي ٦IUPACمطابق به تعريف 

(الكتروفيليك) مربوط به اتم هلوجن دريك ساختار  خواهالكتروني جذاب خالص در بين ناحيه

 همان ايساختار ماليكولي ديگر و  ي غني از الكترون يا نوكلئوفيلك درماليكولي و ناحيه

–Rصورت به نقطهسهبه  معمولاًماليكول، شواهد مدلل وجود داشته باشد. يك رابطه هلوجني را 

X···Y مذكور دهند. در رابطه نمايش ميR – X ي رابطه هلوجني بوده كه در آنهدهند X 

گروپ عبارت از  Rو باشد  )تواند هراتم هلوجني داراي ناحيه الكتروفيليك (فقير الكترونيمي

ي متصل كووالانس صورتبه Xتواند ماهيت عضوي و يا غيرعضوي داشته باشد كه با است كه مي
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ي كووالانسگروپ به بيش از يك  Xاتم  گاهي ممكن است البته .)Pisati et al., 2025( است

يك ساختار ماليكولي بوده كه  عمدتاً  Yچند رابطه هلوجني باشد.  ليتشكصل و قادر به مت

ي رابطه هلوجني يك ناحيه غني از الكترون (نوكلئوفيلك) را دارا بوده كه بنام پذيرنده حداقل

) ١شماي رابطه هلوجني در شكل (. )De & Nag, 2025; Mendez et al., 2017(شودياد مي

 است. شدهدادهنمايش 

 
 (Y) پذيرنده گونهكيو  دهنده رابطه تيبا خاص (X) نلوجميان يك اتم ه لوجنيكنش هبرهم ) نمايش١شكل (

 .(Cavallo et al., 2018) شده استنشان داده

نظري و يا تلفيق از هردو تجربي، محاسبات  بر شواهدتواند مبتني وجود رابطه هلوجني مي

ه كه تحت عنوان معيارهاي ها و خصوصيات مشخص. شاخص)Ward et al., 2023(به اثبات برسد

معيارهاي جامع قبول كرد،  ثيمن ح توانينماگرچه  رونديمشناسايي اين نوع رابطه به بكار 

ها توانند در تشخيص اين برهمكنش مؤثر واقع شوند و هرچند اين تعداد اين ويژگياما مي

 .)Mendez et al., 2017(سازد مي تريقوبيشتر باشد، احتمال جود رابطه هلوجني را 

 ي هلوجنيماهيت دوگانگي رابطه

هد كه، اتم ميي كثافت الكتروني در اطراف يك اتم هلوجن نشانناهمسانگردتوزيع  درواقع

دهند رابطه هلوجني و پذيرنده رابطه هلوجني عمل  عنوانبهزمان هم طوربههلوجن قادر است 

 ,.Inscoe et al( هستندبرهم ديگر عمود  عمدتاًاين است كه هردو نوع تعامل  توجهجالبكند. 

) نقش گمايس -ي داراي پوتانشيل مثبت (حفرهنواحست كه همچنان مطالعات مؤيد آن ا. )2021

 ;Varadwaj et al., 2025(كنديمرابطه هلوجني را بازي  و شدتي ريگشكلمهمي در 

Varadwaj et al., 2019(. هاي ماليكول ٧گاه بر توزيع كثافت الكتروني در حالت پايهددي نيدر ا

 ر روي دهنده رابطه هلوجنيمناطق با كاهش كثافت الكتروني ب .تمركز دارد اوليه و مستقل
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(XB donor) ي جذب الكترواستاتيكي ميان عنوان نتيجهشوند و رابطه هلوجني بهشناسايي مي

در يك  (Li et al., 2021).شوداين نواحي كم الكترون و پذيرنده كثافت الكتروني تفسير مي

 (CSD)و همكارانش در پايگاه داده ساختارهاي كمبريج ٨تحقيق كه توسط پي ماري رست

صورت اتم هلوجن  به، نشان داده است كهاست تحت عنوان تحليل ساختارهاي بلوري انجام شد

د. باشنيك (هم دهنده و هم گيرنده) ميرمفوتابسته داراي ماهيت دوگانه يا  يكووالانس

)Saccone & Catalano, 2019( .طور خاص الكتروفيل تمايل دارند كه نسبت به رابطهبهC – X ،

  C−Xبا رابطه ٩ها در امتدادتمايل دارند با نوكلئوفيل كهيوارد شوند، درحال صورت عمودبه

براي  (X) در اتم هالوژن يكووالانس ريكووالانسي و غ روابطكنش داشته باشند. زاويه بين برهم

 ١٨٠تا  ١٦٠ها در بازه درجه و براي نوكلئوفيل ١٢٠تا  ٩٠ ◌ٔ ها در بازهكنش با الكتروفيلبرهم

پوليتزر و همكارانش توانستند در اين راستا به  .)Cavallo et al., 2016(درجه قرار دارد

ي جاذبه كنشهمبردر  ويالكترونگاتهاي توضيحات منطقي كه عبارت از قادر بودن هالوجن

عمومي توزيع  صورتبه؛ كه دهديمنشان . مطالعات )Costa, 2017(دهند  ارائه هادوستهسته

ي متوسط داراي تقارن طوربه، اشهيپاكثافت الكتروني در اطراف اتم هلوجن آزاد در حالت 

ي اتم بر ميدان الكتروستاتيكي، نسبت به اثرات ه دليل غالب بودن اثر هستهكروي است، ب

 استمثبت   Xدر اطراف اتم  جادشدهيا يكيالكتروستاتشده، پوتانشيل هاي پخشالكترون

)Baykov et al., 2019( .اما  افتهيكاهشي كووالانسراستاي رابطه  دركثافت الكتروني  كه يطور

لوجن هاي هاتم كهكند. در ين حالت است ي افزايش پيدا ميكووالانسدر جهت عمود بر رابطه 

وقت در راستاي رابطه تر همه. طوري كه شعاع كوتاهدينمايمشكل فشرده را به خود اختيار 

شود. گفته مي ١٠به اين حالت ( فشردگي قطبي) ).كه اصطلاحا١ًشكل ( رديگيقرار م يكووالانس

در  يا حفره سيگما ي با پوتانشيل الكتروستاتيكي مثبتكه ناحيه دهدينتايج حاصله نشان م

 & Lapp(شود تشكيل ميقسمت خارجي سطح اتم هلوجن در  C – X يراستاي رابطه كووالانس

Scheiner, 2021(شده كه داراي پوتانشيل . اين حفره توسط مناطق كمربندي احاطه
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 ;Cavallo et al., 2016() ٢ل ( شك استي عمود كووالانسبوده و بر رابطه  الكتروستاتيكي منفي 

De & Nag, 2025; Leduc et al., 2019(. 

 

 

كووالانسي و  رابطههاي هلوجن داراي الكتروني در اطراف اتم كثافت غيريكنواختتوزيع  كينمايش شما ت. ٢شكل 
 .)  (Cavallo et al., 2016شدهحاصل هايكنشالگوي برهم

 ميكانيزم اثر حفره سيگما در پايداري رابطه هلوجني

ي بوده كه بين يك اتم الكتروفيل كووالانسهاي غير سيگما نوع از برهمكنش -برهمكنش حفره

و مركز  ي با اتم ديگراستكووالانسي رابطه ريدرگكه  ١٧تا  ١٤هاي عمدتاً عناصر گروپ

 گمايس -حفرهانجامد. ي يا يك انيون، ميرابطه اتم داراي زوج الكترون غير مثلاً نوكلوفيل 

 ,Varadwaj(شودگفته مي σ در امتداد محور رابطه) مثبت(دوست يا ي الكترونبه ناحيه معمولاً

ر ، د R – Xنسبي است كه در امتداد رابطه  نسبتاً چ چارسيگما منطقه از  -يعني حفره .)2024

قرار دارد. اين ناحيه به دليل كم بود كثافت الكتروني در آن  (X)بخش اتم هلوجن نيتريرونيب

يا اتم با زوج الكترون غير  ونينا مثلاً و موجب برهمكنش جذاب با يك نكلئوفيل،  جادشدهيا

كه متذكره  ايناحيه. )Saccone & Catalano, 2019; Wang et al., 2016(شود ي ميرابطه

 گرددياد مي سيگما -حفرهعنوان باشد، به پتانسيل الكترواستاتيكي سطحي مثبتداراي 

.(Varadwaj et al., 2025)  ن در تشكيل لوجهاي هدهند كه اتمنشان مينيز محاسبات نظري

ل الكترواستاتيكي مثبت در دورترين وتانشياي با پني مشاركت دارند، داراي ناحيهلوجرابطه ه

شناخته   σ-hol عنواناين ناحيه به هستند كه R−X محور در امتداد، بخش خارجي خود

را در نظر بگيريد، در آن  R – C- Xرابطه از نوع  مثلاً.  )Amonov & Scheiner, 2023( شودمي
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C  اتم كارين، وX ب)؛ ٤اتم هلوجن باشد (شكلR  يك  مثلاًيك  گروپ الكترون كشنده است؛

 گذاشتهكه جفت الكترون مشترك  آن است دهديمگروپ اروماتيك. آنچه در اين حالت رخ 

اتم هلوجن  zPهاي لبُ دوردستناحيه  جهيدرنتشود. به سمت اتم كاربن كشيده مي Cو  Xبين 

 چارچ الكتروني كنواختيريغب). لذا اين توزيع ٤گردد (شكل الكتروني ميكثافت  دچار كاهش

كه به  شوديممثبت  نسبتاًي با چارچ ( كثافت چارچ) در اطراف اتم هلوجن باعث تشكيل ناحيه

مثبت، اين امكان  شود. بناءً وجود چنين حفره با خاصيت چارج نسبتاًسيگما ياد مي -بنام حفره

 مجاور تر ويالكترونگاتهاي ي اتمهاي غير رابطههلوجن با جفت الكترون اتمكهسازد را ميسر مي

ي هابا اتمغير كووالانسي  صورتبهخود برهمكنش برقرار نمايد. طور مثال اتم هلوجن قادر است 

هلوجن رابطه برقرار كند. كه چنين  گريدهاي مثل اكسيجن، نايتروجن، سلفر يا حتي اتم

 .)Mendez et al., 2017(شود ام رابطه هلوجني يا ميهاي را بنكنشبرهم

 

 
 (الف)

  

 سيگما حفرهو (ب) نمايي از جزئيات فرآيند تشكيل اين » سيگما حفره«(الف) شِمايي از ايجاد  .٣شكل (ب)

)Mendez et al., 2017( 

ي از كثافت الكتروني با ناحيه تواندميكه يگما است س -حفرهظهور . (الف) بيانگري ٣در شكل 

گونه  يازنظر الكترون )R – X( ياهلوجن كنش كند. در اينجا، اتم موجود در يك اتم ديگر برهم
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و بوده  الكتروني كثافتداراي ) Y. (ِِكندعمل ميلوجني ي رابطه هعنوان دهندهبوده و به فقيري

سيگماي دهنده و -حفره ني بين لوجدين ترتيب رابطه هعنوان نوكلئوفيل عمل كرده و ببه

 گري(ب) نمايي د شود.كامل مي كندعمل مي گيرنده عنوانبهكه  يغير رابطهجفت الكترون 

ربن و ابين اتم ك (C–X) رابطه كووالانسي. دهدمي توضيح را گمايس -حفرهتشكيل  اتيجزئ

  zP ربن را با يك الكترون از اوربيتالاكيك الكترون از ) ، به رنگ زردسيگما رابطههلوجن (

 كثافتمنجر به كاهش  R-C گروپ  رندهيالكترون گ تيماه .كندن جفت ميلوجلانس هو

اي ، اين پديده منجر به ايجاد ناحيهتيدرنها .شودن ميلوجاتم ه zp الكتروني در اوربيتال

شده و  سيگما -رابطه حفره(به رنگ آبي) و كاهش شعاع اتمي در ناحيه مقابل  فالكتروپوزيتي

مانند و باعث تشكيل يك حلقه الكترونگاتيف شده باقي مي شدهاشغالكاملاً  x,yPي هاتالياورب

 .)De & Nag, 2025; Mendez et al., 2017(استكووالانسي عمود  بر رابطهكه اين حلقه 

 مناقشه 

بسيار  هاي اخير موردتوجهطي دهه غير كووالانسي ترين برهمكنشنوان مهمعبه رابطه هلوجني

صورت  درك ماهيت اين رابطهزياد براي هاي پيشرفت نكهي. باوجودااست قرارگرفته محققان از

گيري و پايداري درباره سازوكارهاي اصلي شكل يينظرها، هنوز سوالات و اختلافگرفته است

 .ها پرداخته شدرد كه در اين مطالعه به آنها وجود داكنشاين برهم

عنوان يك منطقه است كه به يكي از نكات مهم در بحث رابطه هلوجني، نقش حفره سيگما

توسط  كه شودهلوجن شناخته مي اتمييل الكتروستاتيكي مثبت روشتانوالكتروفيليك با پ

ين مفهوم، چارچوبي بسيار ا كهيگردد. درحالالكتروني ايجاد مي ي كثافتتوزيع ناهمسانگرد

، آوردهاي نوكلئوفيل فراهم ميهلوجن به گونه اتميكيمؤثر براي توضيح جذب الكترواستات

، شواهدي وجود دارد كه در برخي حالنيكنش هلوجني بوده است. باابيين برهمت عمدتاً 

كنش را توضيح برهمي اين هايژگيتمام و σ-hole توان تنها با اتكا به نظريهها نميكمپلكس

هاي صرفاً الكتروستاتيكي ممكن است كامل نباشند و دهد كه مدلداد. اين مسئله نشان مي

نيز در نظر گرفته ي اوربيتالي كوانتمي هابرو همكنشچون انتقال چارچ و بايد عوامل ديگري 

نفي، ، رابطه هلوجني علاوه برجذب الكتروستاتيكي بين نواحي مثبت و مگريدعبارتبه .شوند

شامل انتقال جزئي الكترون از پذيرنده به دهنده نيز است كه اين امر منجر به تقويت رابطه و 
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ن نظرات متفاوتي درباره محققاشود. اين واقعيت باعث شده است تا پايداري بيشتر آن مي

كنشي عمدتاً الكتروستاتيكي ماهيت غالب رابطه هلوجني مطرح كنند؛ برخي آن را برهم

نقش  ضمناً  .ددارنديتأك چارچ و برخي ديگر بر نقش اساسي تعاملات اوربيتالي و انتقال دانندمي

كننده در پايداري رابطه هلوجني است. اتم هلوجن نيز از ديگر عوامل تعيين يريقطبيت پذ

هاي الكترون كشنده باعث تقويت حفره اتم هلوجن و حضور  گروپ يريافزايش  قطبيت پذ

شود كه مستقيماً به افزايش شدت رابطه هلوجني ب الكتروستاتيكي ميسيگما و افزايش جذ

است كه نشان  دشدهييهاي محاسباتي و تجربي متعددي تأگردد. اين موضوع با دادهمنجر مي

 .است  I > Br > Cl > F صورتدهد ترتيب افزايش قدرت رابطه هلوجني بهمي

بطه هلوجني نشان داده است كه در را شدهليهاي تشكعلاوه بر اين، بررسي زاويه

دهنده ماهيت درجه، نشان ١٨٠نوكلئوفيل در زواياي نزديك به -هاي الكتروفيلكنشبرهم

ها است كه بر پايه مدل حفره سيگما قابل تبيين است. همچنين، كنشبرهماين دار جهت

دهنده توانايي هاي الكتروفيل، نشاندرجه در تعامل با گونه ١٢٠تا  ٩٠هاي نزديك به زاويه

 .هاي هلوجن استمفوتريك اتما و يچندوجه

عنوان به تنها ها، همچنان اين بحث وجود دارد كه آيا رابطه هلوجني بايديافته نيباوجودا

 چارچ انتقال مثلاً؛كانيزم يكنش الكتروستاتيكي در نظر گرفته شود يا تركيبي از چند ميك برهم

حتمالاً در تركيب چندين مدل و تحليل دقيق هر سيستم است. پاسخ ا يريو اثرات  قطبيت پذ

 .خاص نهفته است

مند و تلفيقي تحقيقات نظري و ، اين مطالعه ضمن تأكيد بر اهميت مرور نظامتيدرنها

رابطه  يهنيتر درزمتجربي، ضرورت گسترش مطالعات محاسباتي پيشرفته و تجربيات دقيق

 صورتبهوابط ر بر پايداري و خصوصيات اين رتا عوامل مؤث كندرا پيشنهاد ميهلوجني 

 درك گردد.تري كامل
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 گيرينتيجه

عنوان اسيد كنش غير كووالانسي است كه بين اتم هلوجن بهعبارت از برهم (XB) رابطه هلوجني

غني الكترون (قلوي لوئيس يا  نوعسيگما) و  -لوئيس (جزء الكتروفيل موسوم به حفره

 يرد.گنوكلئوفيل) شكل مي

كثافت الكتروني در  كنواختيريغشده، توزيع سيگما كه توسط پوليتزر معرفي -مفهوم حفره

اي با پوتانشيل الكتروستاتيكي مثبت (حفره دهد و وجود ناحيهاطراف اتم هلوجن را توضيح مي

ث كند و باعدهد كه نقش اسيد لوئيس را ايفا ميسيگما) را در امتداد رابطه كووالانسي نشان مي

عنوان دهنده رابطه هلوجني و تواند هم بهاتم هلوجن مي .شودهاي نوكلئوفيلي ميجذب گونه

ها نقش كنشها و توزيع فضايي اين برهمكنشعنوان گيرنده آن عمل كند. زاويه برهمهم به

 .كليدي در تثبيت ساختار دارند

با برومين و كلورين)،  پذير تر باشد (مانند آيودين در مقايسه قطبيت هرچه اتم هلوجن

تري هاي هلوجني قويكنشتر شده و برهمتر و قويمنجر به تشكيل حفره سيگماي بزرگ

توانند برشدت حفره سيگما و درنتيجه قدرت مي ترهاي الكترون كشندهپگرو.گيردشكل مي

تركيب توزيع پتانسيل الكتروستاتيكي: الكترونگاتيويتي و  .رابطه هلوجني تأثيرگذار باشند

هاي اطراف هلوجن بر توزيع پوتانشيل الكتروستاتيكي تأثير گذاشته و باعث تغيير كيمياوي اتم

شود كه تغيير پوتانشيل الكتروستاتيكي گيري نواحي مثبت و منفي ميدر توزيع چارچ و شكل

 .كنش هلوجني اثرگذار استنوبه خود بر قدرت برهمبه

تاكنون تفسير جامع و قطعي كه؛ آيا كاملاً ي ماهيت دقيق رابطه هلوجني درباره

الكتروستاتيكي است يا نقش انتقال چارچ و اثرات  قطبيت پذيري نيز تأثير دارد، وجود نداشته 

هاي با توجه به ويژگي .بلكه هنوز اين موضوع موردبحث و بررسي گسترده محققان است

دواها،  همي در طراحي كنش نقش مو پايداري رابطه هلوجني، اين برهم فردمنحصربه

 .كندايفا مي ماليكولي پيشرفته هايسيستمها، ليگاندها و كريستال

مفاهيم  همآنبا  ،پيچيده است يكووالانس ريكنش غرابطه هلوجني يك برهم كهييازآنجا

هاي هلوجن كمك بزرگي به درك اين رابطه مفوتريك اتماكليدي مانند حفره سيگما و ماهيت 

هلوجن،  گروپ متصل به آن و  يرييداري و شدت رابطه هلوجني تابع  قطبيت پذاند. پاكرده
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شرايط الكتروستاتيكي محيط است. اگرچه تفسيرهاي متعددي درباره ماهيت اصلي اين رابطه 

و   چارچ وجود دارد، اما اجماع كلي بر اهميت تعاملات الكتروستاتيكي به همراه نقش انتقال

عنوان ابزاري كليدي در اند رابطه هلوجني بهها باعث شدهژگياست. اين وي يريقطبيت پذ

و مهندسي مواد مطرح باشد و تحقيقات بيشتري براي درك بهتر آن ضروري كيمياي ماليكولي 

 .است
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