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فنیل -1-آمینو-3-دی متیل-4و 4ترکیبمطالعه ساختار و قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی 

 (DFT)به کمک نظریه تابعی چگالی  پنتان دی اون
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 99/1/9112 ، تاریخ پذیرش قطعی: 21/8/9112 ، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده:91/8/9112 تاریخ ثبت اولیه:

 

 چکیده

 (DFT)به کمک نظریه تابعی چگالی  فنیل پنتان دی اون-9-آمینو-1-دی متیل-1و 1 ترکیبساختار، پایداری، و قدرت پیوند هیدروژنی      

مقایسه شد. طبق محاسبات انجام شده، مشخص  فنیل پنتان دی اون-9-آمینو-1ترکیب مشابه آن  نتایج به دست آمده با 0مورد بررسی قرار گرفت

 AIMنتایج  همچنین .است E1 گونهپایدارتر از  kcal/mol 22/0 میزانبه  E2 یگونهکه ی پایدار برای این ترکیب وجود دارد شد که دو گونه

ی بین ترکیبات مورد مطالعه نشان داد که جایگزینی مقایسه است. E2 یبیشتر از گونه E1 یدهد که قدرت پیوند هیدروژنی در گونهمی نشان

 مورد تائید است. NBOگروه متیل با ترشری بوتیل موجب افزایش قدرت پیوند هیدروژنی می شود که با نتایج 

 
پیوند هیدروژنی درون مولکولی، نظریه تابعی چگالی، هاکتوآمین-β کلیدی: واژه های

  . مقدمه9

ی است که بین یک گروه دهنده و یک گروه گیرنده در یک یا چند مولکول به وجود اهذباکووالانی و جغیر کنش برهمپیوند هیدروژنی یک      

در این نوع پیوند، فاصله بین دو اتم . لکول قرار دارندوروی یک مر دهنده و پذیرنده ب هایدر پیوند هیدروژنی درون مولکولی، گروهآید. می

تند و پیوندهای هیدروژنی درون مولکولی خطی نیساست. اغلب درت پیوند هیدروژنی درگیر در پیوند هیدروژنی وسیله مناسبی برای تشخیص ق

نواع از ا .دهند یپنج، شش و هفت عضو هایتشکیل حلقه توانندبه طور کلی، پیوندهای هیدروژنی درون مولکولی می .حالت خمیده دارند

ی پیوند های دارا. در برخی از سیستماشاره نمود هاآمینکتو-βو  هاتونکدی-βسیس انولی به فرم  توانپیوندهای هیدروژنی درون مولکولی می

ش گذارد. با افزایگردد که این رزونانس تاثیر مستقیم بر روی قدرت پیوند هیدروژنی میهیدروژنی درون مولکولی، رزونانس مشاهده می

ها، مینآکتو-βو  هاکتوندی-βیابد. مطالعات فراوانی روی پیوند هیدروژنی درون مولکولی در رزونانس قدرت پیوند هیدروژنی افزایش می

.  پیوند هیدروژنی  [9-6]های مختلف طیف سنجی و محاسبات کوانتومی انجام گرفته است ها با استفاده از روشتوتومری، و انتقال پروتون در آن

ها دارای نام دیگری تحت کتوآمین-βها است. کتوندی-β تر از پیوند هیدروژنی درن و ضعیفنامتقار ،(N-H…O)ها کتوآمین-βموجود در 
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 کتوانامین-β باشد که ممکن است N-C=C-C=Oسیستم مزدوج  دارایکه  اطلاق می شود یاتترکیبهستند. کتوانامین به ها نیز کتوانامین-βعنوان 

[. 2]نده داشتند مورد بررسی قرار گرفتاین ترکیبات برای اولین بار شناسایی شدند و به دلیل خواص مهمی ک، 9812باشد. در سال  انامینواستر-β یا 

-99]شودها نگه داشته میتوسط این گروه αهای و مارپیچ βها در صفحات های فراوانی هستند. ساختار دوم پروتئیناین پیوندها دارای کاربرد

8.]β -هنده و چاشنی د ها در صنایع غذایی، به عنوان طعمهای مهمی در صنایع غذایی، شیمی و پزشکی هستند. کتوآمینکاربردها دارای آمین انکتو

[. در پزشکی، به عنوان داروهای ضد 91]روندی خوردگی فلزات و لحیم کاری به کار می عنوان مهارکننده[. در شیمی،  به92]شونداستفاده می 

[. 92-91]مالاریا نیز مورد استفاده هستند [. و همچنین به عنوان ضد باکتری و ضد91-96]د تشنج دارای اهمیت هستندردگی وضتومور، ضد افس

 t-But ترشری بوتیل که دارای استخلافات بوده،دی کتون نامتقارن -βیک  (،DMAPD)فنیل پنتان دی اون -9-آمینو-1-دی متیل-1و 1ترکیب

قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی حائز ساختار و بر روی  است،و فنیل است. حضور همزمان این دو استخلاف که دارای خواص متفاوت 

 است. فتهقرار گربررسی این ترکیب مورد قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی و حاضر، ساختار، انرژی،  یاهمیت است. بنابراین در مطالعه

 [.20شده است] مقایسه (APBO)فنیل پنتان دی اون -9-آمینو-1این ترکیب با ترکیب مشابه آن شتر اثر استخلافات، جهت بررسی بی

 . روش محاسبات2

با توابع   ]22،21[ B3LYPسطح در  DFTها تحت نظریهانجام شده است. تخمین ]29 [01محاسبات کوانتومی با استفاده از نرم افزار گوسین      

 صورت پذیرفته است. **G++311-6و   ، **31G** ،6-311G-6پایه 

 بحث نتایج و . 3

های نسبی ساختار، انرژی ،(9پایدار برای این ترکیب وجود دارد. شکل ) یهای مختلف این ترکیب، مشخص شد که دو گونهبا بررسی گونه     

( 9) است. جدول E1 گونهپایدارتر از  kcal/mol 22/0به اندازه  E2 ینشان داد که گونه گونهدهد. انرژی این دو ها را نشان میگذاری اتمو نام

 دهد.با توابع پایه مختلف را نشان می B3LYPدر سطح  O…Nهای این دو کنفورمر به همراه انرژی نسبی و فاصله پیوند انرژی
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 .DMAPDهای پایدار گونهساختار  .1شکل

دآوری شده است. گر APBOو DMAPDپایدار  گونهو انرژی پیوند هیدروژنی دو  ،های توپولوژیک(، ساختار هندسی، پارامتر2در جدول )

قدرت  مشخص شد که جدولاین بر طبق همچنین است.  E2 یبیشتر از گونه E1 یدهد که قدرت پیوند هیدروژنی در گونهنشان می AIMنتایج  

نیز مطابقت  iH-Nو   N…O  ،  iO…Hهایاست. که با طول پیوند APBOبیشتر از ترکیب  DMAPDترکیب ی پیوند هیدروژنی در دو گونه

 نقاط بحرانی  در چگالی و گرادیان چگالیبا مقایسه مقادیر های چگالی در نقاط بحرانی و گرادیان چگالی نیز گویای این مطلب است. دارد. داده
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است. بنابراین می بایست قدرت  APBOترکیب بیشتر از DMAPD مشخص شد که این مقادیر در ترکیب  APBOبا ترکیب  DMAPDترکیب 

 نماید.گیری را تایید می بیشتر باشد. بررسی نتایج ساختاری نیز این نتیجه DMAPDپیوند هیدروژنی در ترکیب 
 

 .با توابع پایه مختلف B3LYP، بررسی شده در سطح N…O، انرژی پایداری و طول پیوند DMAPDپایدار  گونه(. انرژی دو 1جدول )

 

 

 

 

 

:E    انرژی بر حسب هارتری; :R  طول پیوند;O…N :ΔE  بر حسب  گونهانرژی نسبی نسبت به پایدارترینkcal/mol 

وجود ندارد، به استثناء  APBOبا ترکیب  DMAPDتغییرات محسوسی بین میانگین سایر طول پیوندها در ترکیب دهد که نشان می (2)جدول 

 DMAPDدر ترکیب  NC8C9 یاست. زاویه  APBOدر ترکیب 3CH-Cکه بیشتر از طول پیوند  ،DMAPDدر ترکیب  Butt-Cطول پیوند 

است. این تغییرات با نتایج مرتبه  APBOبیشتر از زوایای مشابه در  C7C8C9 ،iONH یزاویههمچنین، است.   APBOکوچکتر از مشابه آن در 

 مطابقت دارد. نیز ( 1پیوند )جدول

 
 **B3LYP/6-311++G در سطح APBOو  DMAPDی پایدار های توپولوژیکی دو گونهساختار هندسی و پارامتر. 2جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                     Avg a: میانگین

 kcal/mol بر حسب EHB ،ρBCP (e au-3) ،2ρBCP (e au-5) :AIM واحد نتایج  b                  

 

  E1  E2  

  E R  E R ΔE 

B3lyp/6-31G**  61522/615- 698/2  61521/615- 620/2 16/0 

B3lyp/6-311G**  22618/615- 610/2  22220/615- 612/2 15/0 

B3lyp/6-311++G**   28565/615- 619/2  28608/615- 615/2 22/0 

     DMAPD   
APBO 

  E1 E2 Avg.  

Bond length(Å)       

iH-N   320/1 323/1 321/1  320/1 

oH-N  330/1 330/1 330/1  330/1 

C=O  202/1 202/1 202/1  200/1 

Ph-C7  032/1 032/1 032/1  032/1 

C-C  002/1 002/1 002/1  002/1 

C=C  020/1 021/1 022/1  022/1 

3But/CHt-C9  001/1 002/1 002/1  030/1 

C-N  000/1 002/1 003/1  003/1 

iH-O  212/1 201/1 220/1  220/1 

oH-O  002/0 000/0 001/0  020/0 

O…N  301/2 300/2 300/2  302/2 

αH-C  322/1 323/1 322/1  322/1 

 Angle(°)       

N…O-iH  2/100 3/100 0/100  3/102 

C7-C8-C9  2/120 1/120 2/120  3/122 

iH-N-C9  1/113 2/113 0/113  2/113 

0H-N-C9  2/121 2/121 2/121  1/121 

C8-C9-N  3/123 3/123 3/123  0/122 

C7-C8-O  2/122 3/120 2/122  0/122 
b

(BCP)ρ  3022320/3 3030030/3 3023232/3  3000000/3 
b

(BCP)ρ2  3023203/3- 3021221/3- 3020031/3-  3033022/3- 

HBE   20/13 22/2 31/13  30/2 
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 **B3LYP/6-311++Gدر سطح  APBOو  DMAPDهای مربوط به ترکیبات (. برخی مرتبه پیوند3جدول )

 

 

 

 

 

 

 

بایست اهمیت خاصی در قدرت در گروه آلکیل است. بنابراین اثر ممانعت فضایی می APBOبا  DMAPDاز آنجایی که تنها تفاوت بین ترکیب 

بیشتر از  DMAPDهای ممانعت فضایی، مشخص شد که انرژی کل ممانعت فضایی در ترکیب پیوند هیدروژنی داشته باشد. با بررسی انرژی

های آلکیل با ( انرژی ممانعت فضایی بین گروه1است. جدول ) DMAPDدر ترکیب  t-Butاست که مربوط به وجود گروه  APBOترکیب 

 دهد.نشان میرا لیتی کی یحلقه

 
 **B3LYP/6-311++G در سطح APBOو  DMAPDهای ممانعت فضایی مربوط به ترکیبات برخی انرژی .4جدول

 
 

 

 

 

APBO   DMAPD        

 Avg. E2 E1   

203/3 203/3 203/3 203/3   iH-N 

202/3 222/3 203/3 220/3  oH-N 

000/1 002/1 030/1 003/1  C=O 

312/1 313/1 312/1 313/1  Ph-C4 

232/1 233/1 122/1 210/1  C-C 

020/1 022/1 031/1 022/1  C=C 

320/1 222/3 222/3 223/3  3But/CHt-C9 

012/1 013/1 222/1 020/1  C-N 

302/3 300/3 300/3 302/3  iH-O 

330/3 330/3 330/3 330/3  oH-O 

302/3 302/3 303/3 302/3  O…N 

220/3 212/3 212/3 221/3   αH-C 

APBO DMAPD             

 E2 E1       

21/0 02/0 30/0   C 9- C10 σ ↔ C 7- C 8 σ 

 20/3 31/0  C10- C11 σ ↔ C 8- C 9 σ 

 33/0 22/1  C10- C13 σ ↔ C 8- C 9 σ 

 00/0 23/0  C10- C12 σ ↔ C 8- C 9 π 

  22/0  C10- C13 σ ↔ C 8- C 9 π 

22/2 03/2 22/2  C 9- C10 σ ↔ αH -C 8 σ 

 10/2 01/1  C13- H σ ↔ αH -C 8 σ 

 0/0 03/0  C11- H σ ↔ C 9- C10 σ 

 00/0 22/0  C12- H σ ↔ C 9- C10 σ 

 00/0 21/0  C13- H σ ↔ C 9- C10 σ 

 22/0 02/3  N -iH σ ↔ C 9- C10 σ 

 22/2 02/2  oH -N σ ↔ C 9- C10 σ 

 20/1 00/0  C10- C11 σ ↔ C 9- N σ 

 00/0 20/3  C10- C13 σ ↔ C 9- N σ 

 22/0 31/0  C10- C11 σ ↔ C 8- C 9 π 

 30/2   C13- H σ ↔ αH -C 8 σ 

02/2    C10- H10 σ ↔ C 8- C 9 σ 

00/0    C10- H10 σ ↔ C 8- C 9 π 

22/2    C10- H10 σ ↔ C 9- N σ 

23/13 33/02 32/01           Total 
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 نتیجه گیری. 4

از نقطه نظر قدرت پیوند هیدرژنی و ساختار با استفاده از نظریه های تابعی چگالی، اتمها  فنیل پنتان دی اون-9-آمینو-1-دی متیل-1و 1ترکیب 

-1 در مولکول و اربیتالهای پیوندی طبیعی مورد بحث و بررسی قرار گرفت. خصوصیات مورد مطالعه در این ترکیب با مولکول مشابه آن یعنی

ات نشان می دهند که جانشین سازی گروه متیل با ترشری بوتیل قدرت پیوند هیدرژنی را مقایسه گردید. این مطالع فنیل پنتان دی اون-9-آمینو

  به میزان زیادی افزایش می دهد. 
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