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 چکیده

 CHN و آناليز عنصري FT-IR، 1H-NMRهاي ليگاندهاي باز شيف جديدي با بازده بالا سنتز شدند. ساختار محصولات توسط طيف سنجي    

 روشانجام شده است که اين دو  B3LYPو  HFهاي روش و با  GIAOو  CGSTدر دو مدل  1H-NMRو  FT-IRشناسايي شدند. محاسبات 

  FT-IRانجام شده است. با بررسي نتايج تطابق بسيار خوبي بين محاسبات **G++311-6و **31G* ، 6-311G* ،6-311+G-6 پايه هاي سريبا 

 تجربي مشاهده مي شود.   1H-NMRو  FT-IRتئوري و  1H-NMRو 

 
.NMR، طیف DFTباز شیف، لیگاند،  کلیدي: هايواژه

 

 . مقدمه9

بازهاي شيف ترکيباتي هستند که از واکنش تراکمي آمين نوع      

اول با يک ترکيب کربونيل دار حاصل مي شوند. گروه عاملي 

مي باشد که ايمين ناميده مي  -R'-N=CRمشخصه بازهاي شيف 

واکنش تهيه شود که داراي پيوند دوگانه بين کربن و نيتروژن است.

کربونيل آمين به عنوان  باز شيف داراي دو مرحله تعادلي است که

حدواسط شناخته مي شود. ترکيبات باز شيف در صورتي که يک 

و... در مجاورت محل تراکم  OH، SHگروه عاملي مناسب مانند 

ي خوب مورد داشته باشند، مي توانند به عنوان يک کي ليت دهنده

در دهه هاي اخير ليگاندهاي باز شيف به  .[4] استفاده قرار بگيرند

ويژگي خاص کوئوردينانسيوني و کاربرد مشتقات آنها بسيار علت 

 [. 8] مورد بررسي قرار گرفته اند

کمپلکس هاي فلزي با ليگاندهاي باز شيف نقش مهمي را در      

شيمي کوئوردينانسيون بازي مي کنند. بسياري از کمپلکس هاي باز 

شيف به عنوان مدل هايي براي گونه هاي مهم زيستي محسوب مي 

شوند و برخي از آنها فعاليت ضد تومور و ضد  قارچ از خود نشان 

، مي توانند علت انعطاف پذيري بالا داده اند. ليگاندهاي باز شيف به

مپلکس هايي با ک با انواع يون هاي فلزي پيوند تشکيل داده و

ترکيبات خاصيت مناسب ايجاد کنند. روش هاي آسان سنتز اين 

ها به راحتي و با قيمت کم براي باعث شده مقادير زياد آن

 باز شيف  کمپلکس هاي  از  بسياري  کاربردهاي صنعتي تهيه شود.
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اکسايش ردن نامتقارن وک کاربردهاي کاتاليستي در اپوکسيد 

  از  يکي  (DFT)نظريه تابعيت چگالي  [.3] اولفين ها دارند

 از[. اهميت اين نظريه 1-2] مباحث شيمي محاسباتي است  مهمترين

ن جهت مي باشد که در آن به کليه سهم هاي تعويض و همبستگي آ

تنها سهم  Ab initio در حاليکه در محاسباتپرداخته مي شود. 

در اين از سهم همبستگي صرفنظر مي شود.  تعويض محاسبه شده و

فرکانس هاي ارتعاشي محاسبه شده است و  FT-IRمقاله در قسمت 

اتم هاي مشخص شده مورد جابجايي شيميايي  1HNMRدر بخش 

 محاسبه قرار گرفته شده است.

روش هاي  ءجز B3LYP روش به طور کلي از آن جايي که     

نظريه  تابعيت چگالي مي باشد و پارامتر هاي تعويض وهمبستگي به 

براي محاسبه  روشدقت محاسبه مي شود، در اين تحقيق نيز از اين 

 1HNMRو جابجايي شيميايي در  FT-IRدر  هاي ارتعاشيفرکانس

استفاده شده است. و نتايج تئوري به طور قابل ملاحظه اي با نتايج 

 تجربي همخواني دارد.

در اين مقاله سه ليگاند باز شيف جديد سنتز شده و توسط آناليز     

شناسايي  1H-NMR و FT-IRهاي و طيف سنجي CHNعنصري 

راي اين ترکيبات  ب 1H-NMRو   FT-IRمحاسبات شدند و سپس 

 مورد بررسي قرار گرفته است. 

 

 هامواد و روش. 8

مواد شيميايي که در اين تحقيق استفاده شدند عبارت بودند از،      

، مرک(، استواستانيليد %44مرک(، استونيتريل ) ،%44متانول )

هيدروکسي بنزآلدهيد  -8، مرک(، %44)مرک(، بنزهيدرازيد )

متيل پيريدين  -8، مرک(، %44آلدهيد)، مرک(، ساليسيل 44%)

کمپلکس ها پس از خالص سازي و  IRطيف هاي  کتون )مرک(.

در  FT-IR Mattson 1000 با استفاده از دستگاه KBrتهيه قرص 

با دستگاه  1HNMRگرفته شد. طيف  cm 1111-111-1 ناحيه

250MHz Bruker در  فرکانس هاي ارتعاشي.شد تهيهFT-IR  و

به وسيله بسته نرم افزاري  1HNMRجابجايي هاي شيميايي در 

 هاي روشمحاسبه شده است. اين ساختارها توسط  2003گوسين

HF   وB3LYP  بهينه شده است و محاسبات FT-IR  هايسريبا 

و **G++311-6 و **31G* ،6-311G*،6-311+G-6پايه

 پايه هايسريبا CGST و GIAOدر دو مدل   1HNMRمحاسبات 

6-31G*،6-311G*،6-311+G** 311-6 و++G** انجام شده

همچنين سعي بر آن شده است که با استفاده از سري هاي  .است

پايه مختلف مقايسه اي بر روي دقت وتطابق آنها بين نتايج 

سري پايه محاسباتي وتجربي صورت بگيرد. بطور مثال استفاده از 

6-31G*  به اين علت است که کليه اثرات قطبيت را براي کليه اتم

اين در حالي است  و مي دهدها به جز هيدروژن مورد محاسبه قرار 

قطبيت را  کليه اثرات نفوذ و **G++31-6 سري پايهکه استفاده از 

اين  ،مي دهدمحاسبه قرار از جمله هيدروژن  براي همه اتم ها و

 است. بيان شده 41 مقايسه در جدول

 

  بخش تجربی .9

 H2L1بنزيلیدين( بنزوهیدرازيد  –هیدروکسی  -8سنتز لیگاند ). 9-9

ميلي ليتر متانول حل  45بنزهيدرازيد را در  (mmol 4)گرم 432/1

هيدروکسي بنزآلدهيد به آرامي اضافه  -8گرم 488/1به آن کرده و 

کس شد. پس از تبخير . مخلوط نهايي به مدت دو ساعت رفلاشد

 ٪43بازده  حلال و شستشوي رسوب با متانول، رسوب زردرنگي با

(g3/1) نقطه ذوب  وC˚ 478.حاصل شد 

 
 H2L3بنزويل هیدرازونو( فنیل بوتانامید  -8) -9سنتز لیگاند . 8-9

ميلي مول( 4گرم )477/1ميلي مول( بنزهيدرازيد و 4گرم )432/1

ميلي ليتر متانول به  41 استواستانيليد در يک بالن ته گرد همراه با

سه ساعت رفلاکس شد که محلول بي رنگي به دست آمد. مدت 

 45 به مدت  اين محلول به درون ارلن منتقل شد و در دماي محيط

داري شد. پس از تبخير حلال، رسوب به دست آمده ساعت نگه

 بعد از خشک شدن، ه شد.و با حلال متانول شستشو داد صاف شد

به  C˚ 441( و نقطه ذوب g 88/1) ٪75رسوب سفيد رنگي با بازده 

 دست آمد.
 
 

ايل( اتیلیدن(بنزوهیدرازيد   -8 -)پیريدين -9سنتز لیگاند ). 9-9
HL2 

 

گرم 11/1متيل پيريدين کتون و  -8ميلي مول(  3/1گرم )1328/1

ميلي 41ميلي مول( بنزهيدرازيد در يک بالن ته گرد همراه با  3/1)

ساعت رفلاکس شد. محلول بي رنگي تشکيل  3ليتر متانول به مدت 
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 به مدت شد. اين محلول به درون ارلن منتقل شد و در دماي محيط

اري شد. پس از تبخير حلال، رسوب به دست آمده دساعت نگه 45

بعد از خشک  سپس و با حلال متانول شستشو داده را صاف نموده

( و نقطه ذوب g 1327/1) ٪58ده شدن، رسوب سفيدرنگي با باز

C˚ 451  .به دست آمد 
 

 

 

 

 نتايج وبحث .4

هيدروکسي بنزآلدهيد و  -8از رفلاکس مخلوط H2L1 ليگاند     

 در حلال متانول تهيه شد. شکل 4:4بنزهيدرازيد با نسبت هاي مولي 

 دهد.مسير سنتز اين ليگاند را نشان مي 4

( بییر اسییام نییام 3 )شییکل  1L2Hليگانیید  1H NMRتفسییير طيییف 

NH (a )به اين صورت است که هيدروژن گروه  (8شکل ) گذاري

)يکتايي(، هيیدروژن   2/2δدر  CH=N (b)–هيدروژن   δ 14/48در 

OH (c)  84/44درδ  هيییدروژن موقعيییت ،d    دوتییايي( بییه همییراه(

)سییه تییايي( بیا سییطی زيییر پيییک دو   δ 4/2در  fهيیدروژن موقعيییت  

بیا سیطی زيیر     δ 5/7در  gو  j، iهيدروژن، هيدروژن هیاي موقعيیت   

 )دوتايي(  δ 4/7در  hپيک چهار هيدروژن، هيدروژن هاي موقعيت 

 )سه تايي( ظاهر مي شوند. 84/7δدر  eو هيدروژن هاي موقعيت 

از رفلاکس مخلیوط بنزهيدرازيید و استواسیتانيليد بیا      H2L3ليگاند 

مسير سینتز   1 شکلدر حلال متانول تهيه شد،  4:4ولي نسبت مولي م

 اين ليگاند را نشان مي دهد.

 

 

 

 

 

 

 

  

 .H2L1مسیر سنتز لیگاند   -9 شکل
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 .H2L1 نام گذاري هیدروژن هاي لیگاند -8لشک
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( بر اسام نام گذاري 2)شکل  L2H 3ليگاند H NMR1تفسير طيف 

   در OH (k)به اين صورت است که هيدروژن گروه  5شکل 

32/41δ  هيدروژن گروهNH (b)  37/44درδ  هيدروژن موقعيت

(d) 17/8درδ هيدروژن گروه ،NH (a)  52/3در δ  و هيدروژن

ظاهر مي شوند. در طيف اين ترکيب هيدروژن  5δ( در cموقعيت )

  ظاهر مي شوند. ppm 85/2تا  12/7هاي  δهاي آروماتيک در 

متيل پيريدين کتون و -8رفلاکس مخلوط  از 2HL ليگاند

 شکلدر حلال متانول تهيه شد.  4:4بنزهيدرازيد با نسبت هاي مولي 

 1H NMRتفسير طيف دهد.مسير سنتز اين ليگاند را نشان مي 7

به اين  (2 شکل)( بر اسام نام گذاري 4 )شکل HL2ليگاند 

، هيدروژن δ 52/41در  NH (a)صورت است که هيدروژن گروه 

3CH (b ) 1/8در δ هيدروژن ،CH  (f)  25/2در δ  .ظاهر مي شوند

تا  1/7هاي  δدر طيف اين ترکيب هيدروژن هاي آروماتيک در 

ppm 17/2 .ظاهر مي شوند 
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 .H2L3 نام گذاري هیدروژن هاي لیگاند -5شکل   

 

 .H2L3لیگاند  1H NMR( MHz 250طیف ) -6شکل 

 

 .HL2نام گذاري هیدروژن هاي لیگاند - 2شکل 
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مورد محاسبه  B3LYPو HF سه ليگاند باز شيف توسط روش هاي 

و  IRقرار گرفته اند. در اين قسمت فرکانس هاي ارتعاشي در 

 4 تا 4 جداولتوان در را مي 1HNMRجابجايي شيميايي در 

 مشاهده کرد.

 3lCDCدر حلال  H-Nاتم  1HNMRدر H2L1بطور مثال در مورد 

در دو مدل  **HF/6-311++G ديده شده است و در  14/48 در

GIAO و در  42/48 درCGST  مشاهده شده است. 54/44در 

 12/48در GIAOدر دو مدل  **B3LYP/6-311++Gهمچنين در 

مشاهده شده است. اطلاعات مربوطه را مي  17/48در  CGSTو در 

  مشاهده نمود. 8و   4توان در جداول 

فرکیانس   N-H گروه عیاملي  FT-IRدر محاسبات  H2L1در ليگاند 

مي باشد و اين در حیالي اسیت کیه     3824ارتعاشي مشاهده شده در 

و  HF/6-311++G** ،3261فرکییییییانس مشییییییاهده شییییییده در  

مي باشید. اطلاعیات مربوطیه را     B3LYP/6-311++G** ، 3822در

نتايج تئیوري بیه شیکل قابیل      که مشاهده نمود 3 جدول مي توان در

ملاحظه اي با نتايج تجربي هم خواني دارد.  با توجه به اين که برنامه 

ي گوسين کليه محاسبات خیود را در فیاز گیازي و شیرايط     محاسبات

STP   انجیام مییي دهیید) دمییاK842  وفشییارatm4(  فرکییانس هییاي

و ايین در  نيز بر همیين مبنیا محاسیبه شیده اسیت      ارتعاشي ذکر شده 

حالي است که در تجربي کليه فرکانس ها در حالت جامید محاسیبه   

رسم شیده انید    Chem3Dشده است. شکل ليگاند ها که با نرم افزار 

 مشاهده نمود. 48و  44 ،41را مي توان در شکل هاي 

 همچنين براي نشان دادن تطابق بين نتايج تئوري وتجربي بر يکديگر

 و تئوري  آناليز خطي  براي(R2)   خطي  همبستگي ضريب  توسط 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

نشان داده شده  41 براي هر سه ليگاند در جدول 1HNMRتجربي 

 است.
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 .1HNMR باH2L1 محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و -9جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

  .1HNMR با H2L1  محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و  -8جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

           Atom 

NMR 

(CDCl3) 

HF/6-31G* 

GIAO    CGST 

HF/6-311G* 

GIAO     CGST 

HF/6-311+G** 

GIAO      CGST 

HF/6-311++G** 

GIAO      CGST 

NH (a) 14/48  44/48  81/48  47/48  15/48  28/44  14/48  42/48  54/44  

-CH=N (b)   28/2  81/2  22/2  74/2  34/2  24/2  37/2  14/2  12/2  

OH (c) 84/44  14/44  14/44  32/44  52/44  44/44  45/44  81/44  34/44  

H (d)-H (f) 41/2  25/2  74/2  15/2  58/2  51/2  22/2  

 

24/2  71/2  

H (I,j,g) 51/7  14/7  52/7  14/7  58/7  58/7  14/7  11/7  58/7  

H (h)   41/7  42/7  24/7  21/7  24/7  41/7  48/7  44/7  41/7  

H (e) 84/7  84/7  85/7  38/7  88/7  42/7  87/7  37/7  34/7  

 

       Atom 

NMR 

   (CDCl3)         

B3LYP/6-31G*                 

GIAO     CGST 

B3LYP /6-

311G*                 

GIAO      CGST 

B3LYP /6-

311+G**           

GIAO     CGST            

B3LYP /6-

311++G** 

 GIAO         CGST 

NH (a) 14/48 18/48  44/44  23/44  44/48  81/48  11/48  12/48  17/48  

-CH=N (b) 24/2 54/2  38/2  44/2  15/2  21/2  24/2  54/2  57/2  

OH (c) 84/44 87/44  81/44  12/44  87/44  41/44  81/44  38/44  44/44  

H (d)-H (f) 41/2 12/2  72/2  54/2  15/2  38/2  24/2  24/2  24/2  

H (I,j,g) 51/7 17/7  51/7  18/7  13/7  53/7  54/7  17/7  58/7  

H (h) 41/7 24/7  44/7  42/7  41/7  24/7  24/7  21/7  24/7  

H (e) 84/7 87/7  14/7  83/7  85/7  84/7  82/7  42/7  31/7  
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 .H2L1 اي براي لیگاند مشاهده ارتعاشی محاسباتی ومقايسه طول موج هاي  -9جدول

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Assignments 

 
FT-IR 

HF 

    6-31G*      6-311G*       6-311+G**   6-311++G** 

 

B3LYP         

 6-31G*      6-311G*      6-311+G**    6-311++G** 

 
C-O Phenole-enole 4824,43 4812,43 4851,43 4888,43 4811,43 4837,43 4851,43 4857,43 4821,43 

C=C 4148 4128 4124 4187 4172 4141 4138 4141 4122 

C=O 4272 4271 4252 4212 4278 4223 4254 4277 4273 

C=N 4245 4521 4248 4521 4521 4542 4578 4241 4211 

N-N 4412 4444 4434 4474 4431 4411 4422 4434 4434 

aromatic(str)H-C 714 244 718 221 228 744 224 242 715 

OH 3532 3525 3531 3554 3514 3534 3537 3882 3588 

aromatic(str)H-C 3153 3151 3152 3174 3155 3151 3123 3112 3114 

-NH 3824 3824 3824 3824 3824 3854 3851 3821 3822 

=C-N- 4532 4532 4518 4532 4584 4511 4537 4511 4532 

 

  .1HNMR باH2L3 محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و  -4جدول 

  

 

Atom 

NMR 

   (CDCl3)         

HF/6-31G*                 

  GIAO         CGST 

HF/6-311G*                 

      GIAO            CGST 

HF/6-311+G**           

   GIAO          CGST 

HF/6-311++G** 

  GIAO          CGST 

NH (b) 37/44  31/44  51/44  33/44  18/44  18/44  87/44  33/44  38/44  

-CH=N (b) 21/2  27/2  18/2  51/2  22/2  54/2  11/2  25/2  12/2  

OH (k) 32/41  52/41  15/41  58/41  37/41  35/41  24/41  38/41  38/41  

H (d) 17/8  43/8  14/8  42/8  87/8  38/8  87/8  12/8  41/8  

NH(a) 52/3  27/3  37/3  51/3  53/3  11/3  22/3  72/3  57/3  

H (c) 5 45/5  74/1  31/5  44/5  48/5  88/5  24/1  41/5  

Haromatic 12/7 - 85/2  12/7 - 85/2  14/7 - 38/2  82/7 - 11/2  44/7 - 27/2  42/7 - 54/2  18/7 - 12/2  44/7 - 82/2  82/7 - 54/2  
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( JQCS ) 

  

 .1HNMR باH2L3  محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و  -5جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

           Atom 

NMR 

   (CDCl3)         

B3LYP/6-31G*                 

    GIAO          CGST 

B3LYP /6-311G*                 

GIAO          CGST 

B3LYP /6-311+G**           

   GIAO             CGST 

B3LYP /6-311++G** 

   GIAO            CGST 

NH (b) 37/44  87/44  31/44  85/44  84/44  38/44  17/44  84/44  34/44  

-CH=N 

(b) 
21/2  14/2  17/2  52/2  47/2  23/2  22/2  52/2  53/2  

OH (k) 32/41  41/41  51/41  81/41  82/41  18/41  14/41  47/41  88/41  

H (d) 17/8  84/8  44/8  44/8  44/8  82/8  37/8  14/8  13/8  

NH(a) 52/3  37/3  71/3  21/3  14/3  15/3  22/3  37/3  57/3  

H (c) 5 88/5  44/5  72/1  42/5  47/5  43/1  44/5  84/5  

Haromatic 34/2-12/7  31/2-84/7  11/2-43/7  18/2- 87/7  37/2-44/7  22/2-42/7  85/2-44/7  48/2-42/7  11/2-83/7  

 

 .H2L3 اي براي لیگاند مقايسه طول موج هاي ارتعاشی محاسباتی و مشاهده  -6جدول 

 
 

Assignments    FT-IR 
HF 

      6-31G*              6-311G*            6-311+G**        6-311++G** 

 

B3LYP         

      6-31G*              6-311G*            6-311+G**        6-311++G** 

 
C-O Phenole-

enole 
4824,4324 4314,4874 4381,4822 4358,4871 4351,4827 4357,4821 4352,4821 4384,4841 4352,4877 

C=C 4128 4154 4114 4123 4123 4121 4174 4117 4174 

C=O 4227 4274 4214 4251 4274 4271 4251 4252 4223 

C=N 4211 4247 4288 4241 4231 4241 4244 4241 4248 

N-N 4143 4123 4124 4128 4122 4143 4128 4174 4122 

aromatic(str)H-C 744 747 742 743 783 744 741 748 784 

OH 3514 3514 3553 3513 3511 3511 3538 3517 3512 

aromatic(str)H-C 3123 3122 3152 3171 3171 3151 3152 3121 3177 

-NH 3851 3822 3824 3821 3873 3858 3814 3852 3824 

=C-N- 4584 4534 4535 4587 4551 4531 4581 4534 4532 
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 .1HNMR باHL2  محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و  -7جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Atom 

NMR 

   (CDCl3)         

HF/6-31G*                 

    GIAO          CGST 

HF/6-311G*                 

 GIAO              CGST 

HF/6-311+G**           

  GIAO            CGST 

HF/6-311++G** 

   GIAO           CGST 

NH (a) 25/41  84/41  85/41  37/41  34/41  43/41  25/41  21/41  22/41  

CH3 (b) 1/8  47/8  32/8  24/4  22/4  44/8 42/4  44/4  38/8  

CH (f) 52/2  21/2  24/2  21/2  25/2  37/2  34/2  24/2  23/2  

H(d)-Haromatic 17/2-1/7  47/2-4/7  41/2-8/7  47/2-8/7  82/2-2/7  34/2-7/7  44/2-1/7  84/2-1/7  12/2-5/7  

 

 .1HNMR باHL2  محاسباتی جابجايی شیمیايی لیگاند اندازه هاي تجربی و  -2جدول 

 
 

 

        Atom 

NMR 

   (CDCl3)         

B3LYP/6-31G*                 

    GIAO         CGST 

B3LYP /6-311G*                 

GIAO        CGST 

B3LYP /6-311+G**           

   GIAO       CGST 

B3LYP /6-311++G** 

     GIAO       CGST 

NH (a) 25/41  24/41  23/41  74/41  72/4  81/41  81/41  88/41  24/41  

CH3 (b) 1/8  43/4  42/4  3/8  1/8  87/8  31/8  34/8  38/8  

CH (f) 52/2  83/2  84/2  44/2  47/2  54/2  22/2  84/2  52/2  

H(d)-Haromatic 17/2-1/7  48/2-8/7  13/2-4/7  44/2-3/7  44/2-1/7  48/2-3/7  82/2-1/7  17/2-8/7  14/2-1/7  

 

 .HL2 مقايسه طول موج هاي ارتعاشی محاسباتی و مشاهده اي براي لیگاند  - 1جدول 

 
 

Assignments FT-IR 
HF 

6-31G*        6-311G*        6-311+G**     6-311++G** 

B3LYP 

6-31G*        6-311G*        6-311+G**     6-311++G** 

C-O Phenole-

enole 
4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 4824,4324 

C=C 4141 4122 4172 4121 4154 4122 4171 4174 4122 

C=O 4222 4247 4224 4278 4272 4274 4223 4222 4222 

C=N 4244 4288 4241 4287 4234 4254 4247 4234 4212 

N-N 4482 4484 4437 4411 4482 4487 4412 4434 4434 

aromatic(str)H-C 744 741 785 741 743 745 742 744 741 

alpgaticeCH 8222 8223 8254 8224 8252 8222 8248 8252 8272 

aromatic(str)H-C 3158 3112 338 3152 3124 3117 3124 3112 3151 

-NH 3824 3815 3811 3811 3811 3857 3817 3851 3851 
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( JQCS ) 

 

 

 

 

 .براي هر سه لیگاند 1HNMRتجربی  جهت آنالیز خطی تئوري و R)2(ضريب همبستگی خطی  -91جدول

 

 
B3LYP HF Basis sets Molecules 

CGST            GIAO     CSGT    GIAO               
4441/1 4448/1 4424/1 4444/1 6-31G* Ligand H2L1 
4443/1 4427/1 4443/1 4448/1 6-311G*  

4472/1 4444/1 4422/1 4444/1 6-311+G**  

4448/1 4442/1 4423/1 4443/1 6-311++G**  

      
4427/1 4471/1 4474/1 4424/1 6-31G* Ligand H2L3 
4443/1 4424/1 4418/1 4444/1 6-311G*  

4474/1 4421/1 4454/1 4427/1 6-311+G**  

4422/1 4454/1 4444/1 4443/1 6-311++G**  

      
4423/1 4442/1 4443/1 4222/1 6-31G* Ligand HL2 
4428/1 4454/1 4472/1 4418/1 6-311G*  

4444/1 4422/1 4442/1 4248/1 6-311+G**  

4441/1 4473/1 4425/1 4424/1 6-311++G**  

 

 

 نتیجه گیري . 5

-FTهمانطور که مشاهده شد، محاسبات فرکانس هاي ارتعاشي      

IR 1  و جابجايي شيميايي درHNMR  در دو مدلGIAO و CGST 

مورد محاسبه قرار گرفته شده  B3LYP و HFروش هايتوسط 

نتايج تئوري کاملا به نتايج تجربي نزديک و منطبق است.  و است

تئوري در محاسبات  بطور کلي مي توان بيان کرد با توجه به اين که

محاسبات تجربي در فاز جامد مي توان فاز گاز صورت مي پذيرد و 

وجابه جايي هاي  FT-IRاختلافاتي را در فرکانس هاي ارتعاشي 

مشاهده نمود. تطابق بسيار نزديک نتايج تجربي  1HNMRشيميايي 

 وتئوري مي تواند تاييدي بر سنتز ليگاند هاي مورد نظر باشد.
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