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چكيده:

اين طرح مربوط به تعيين انرژي سينگلت و تريپلت و همچنين پايداري نسبي C4H4M براي حالت X=C و مقايسه آن با حالتي که X= Si, Ge, Sn, Pb ميباشد. تعيين پايداري نسبي و خصلت آروماتيسيته C4H4M به ترتيب از طريق واکنش هاي ايزودسميک و NICS انجام مي‌شود. 
اختلاف انرژي آزاد گيبس، ΔGs–t، بين حالت سينگلت و تريپلت تركيبات C4H4M با تغيير اتم مركزي M بصورت زير مي‌باشد.

C4H4Pb:  > C4H4Sn: > C4H4Ge: > C4H4Si: > C4H4C: 
اختلاف انرژي آزاد گيبس، ΔGs–t، بين حالت سينگلت و تريپلت تركيبات C4H4M از طريق واکنش‌هاي ايزودسميک تائيد شد.

محاسبات  NICS(0.4) براي حالت سينگلت C4H4M نشان مي‌دهد كه تركيب C4H4C خصلت آروماتيسيته جزئي دارد. در حاليكه تركيبات C4H4M(M = Si, Ge, Sn, Pb) خصلت آروماتيسيته ندارند. محاسبات NICS(0.4) براي حالت تريپلت C4H4M نشان مي‌دهد كه تركيبات C4H4M (M = Si, Ge, Sn, Pb) خصلت آروماتيسيته جزئي دارد. در حاليكه تركيب C4H4C خصلت آروماتيسيته ندارد. با توجه به مقادير انرژي‌هاي بدست آمده از واكنش‌هاي ايزودسميك و همچنين مقادير بدست آمده از NICS براي تعيين ميزان خصلت آروماتيسيته مي‌توان نتيجه گرفت كه ميزان خصلت آروماتيسيته در پايداري تركيبات C4H4M نقشي ايفا نمي‌كند.

اختلاف انرژي آزاد گيبس، ΔGs–t، بين حالت سينگلت و تريپلت براي سه سيستم حلقوي پنج عضوي C4H6M, C4H4M   C4H8M, با تغيير اتم مركزي M بصورت زير مي‌باشد.

C4H4Pb:  > C4H4Sn: > C4H4Ge: > C4H4Si: > C4H4C: 
مقادير نشان مي‌دهد كه پايداري حالت سينگلت يا ناپايداري حالت تريپلت براي C4H8C بيشتر از C4H6C و C4H4C مي‌باشد. بعلاوه، بجز براي M = C، تغييرات اختلاف انرژي آزاد گيبس، ΔGs–t، بصورتC4H6M > C4H8M > C4H4M مي‌باشد. اين ترتيب تغييرات  ΔGs–t نشان مي‌دهد كه پايداري حالت سينگلت يا ناپايداري حالت تريپلت براي C4H6M بيشتر از C4H8M  و C4H4M مي‌باشد.
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