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 چکیده

ارتعاشیِ برخی از مشتقات آنترانیلیک  ی ساختار هندسی، پیوند هیدروژنی درون مولکولی و فرکانسهدف از این مطالعه تحقیق درباره     

محاسبات مطالعات تئوری این ترکیبات با استفاده از  شناخته شده اند. داروهای ضد التهابی اسیدها است. مشتقات آنترانیلیک اسیدها به عنوان

محاسبات اوربیتال پیوندی طبیعی  انجام شده است. G**++311-6و  با استفاده از سری پایه  B3LYPدر سطح ( DFTی تابعی چگال )نظریه

(NBO) ،ها به منظور بررسی ها برای تمامی مولکولهای فضایی و عدم استقرار الکترونبرهم کنش بار طبیعی، جهت بررسی مرتبه پیوند

ی قدرت پیوند ی تمامی ترکیبات به منظور مقایسهبرا NMRعلاوه بر این محاسبات  مولکولی انجام شده است.هیدروژنی درون پیوندهای

 هیدروژنی درون مولکولی انجام شد.

 
 

 .درون مولکولی، اوربیتال طبیعی پیوندی، نظریه تابعی چگالی پیوند هیدروژنی ،نیلیک اسید آنترا :واژه های کلیدی
 

 

 

 

 

 . مقدمه1

است. از این ترکیب با خاصیت  N O7 H7 C  آمینو بنزوئیک اسید یک ترکیب آروماتیکی با  فرمول  -2  نیلیک اسید یا آنترا     

از  .[1شیرین یاد می شود و گاهی اوقات نیز به نام اسید آمینه ذکر می شود ] با طعم  1Lآمفوتری و رنگ سفید به عنوان ویتامین 

mailto:Zahedi@alzahra.ac.ir


 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1396 پاییز، 23سال هفتم، شماره                                                                54

 
( JQCS ) 

این ماده به عنوان  کلروبنزوئیک اسید اشاره کرد.-4کربوکسی فنیل( آمینو-4)-2توان به مینو بنزوئیک اسیدها میمشتقات آ دیگر

)پیریدین(  با فعالیت  . در حال حاضر برخی  مشتقات آکریدون]2[گیردمورد استفاده قرار می 1حد واسط در سنتز آکریدون ها

-دی اتیل آمینو-2)-1اتوکسی( و  -دی متیل آمینو -2)-6-کلرو-3ها می توان به  اند که از جمله آنمختلف دارویی شناخته شده

در  .]3[کلرو آکریدون به عنوان آرام بخش نام برد-2شناخته شده و  2آکریدون( که به عنوان داروی بالقوه ضد مالاریا-اتیل(

 ن ترکیب  نوعی پروتئین مقاوم سرطان پستان است. ای ABCG2  یون های جدید به عنوان مهار کنندهمطالعات جدید سنتز آکرید

 4با نام غیر اختصاصی بین المللی  3کلرو بنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-2ا  ترکیب دیگر از آنترانیلیک اسیده . ]4[است 

رو هم از لحاظ این دا. لوبنزاریت شناخته شده است. این ترکیب دارویی از گروه داروهای ضد التهابی غیر استروئیدی است 

در و سرکوب کننده سیستم ایمنی بوده این دار ، شباهت زیادی به مفنامیک اسید دارد.ختاری و هم از لحاظ خاصیت داروییسا

آرتروز یک بیماری است که سبب التهاب مفاصل شده و  شود.)التهاب مفاصل( استفاده می 6و آرتریت روماتوئید 5درمان آرتروز

 .]5[کنداختلالات متابولیکی و زخم ایجاد می سفتی، ،عفونت تورم، و ناتوانی، درد
    

 محاسباتی روشهای. 2

کلروبنزوئیک اسید و -4-کربوکسی فنیل آمینو -4-2در این پژوهش قدرت نسبی پیوند هیدروژنی درون مولکولی مولکول های      

 B3LYPدر سطح   DFTبا روش  09گوسین  از نرم افزار  مفنامیک اسید و  لوبنزاریت بررسی خواهد شد. محاسبات نظری با استفاده

 محاسبات انجام شده عبارتند از: .]6[انجام  شده  است G**311-6++با توابع پایه 

 انتخاب بهترین سطح محاسباتی . تعیین پارامترهای ساختاری ترکیبات که شامل طول پیوند و زوایای پیوند و1

 برای مقایسه پیوندهای هیدروژنی درون مولکولی  DMSOفاز گازی و  محلول  در NMRجایی شیمیایی در طیف . جابه2

 های دوتره شدههای اصلی و مولکولدر مولکول IRهای ارتعاشی در طیف . بررسی و مقایسه فرکانس3

 برای توصیف بهتر پیوند های هیدروژنی درون مولکولی  NBO. بررسی و آنالیز 4

 

 . نتایج و بحث3

 اختار هندسی مولکولیبررسی س. 3-1

، لوبنزاریت و مفنامیک اسید با استفاده از سطح کلروبنزوئیک اسید -4-فنیل آمینو کربوکسی-4-2بهینه سازی مولکول های      

B3LYP   ی و سری پایه++G**311-6   انجام شده است. ساختار هندسی و شماره گذاری اتم های هر سه ترکیب به ترتیب در

 نشان داده شده اند. 3و  2، 1های شکل

                                                 
1  . Acridon 

2  . Antimalaria 

1.2-[(2-Carboxyphenyl)amino]-4-chlorobenzoic acid)  .3 

4  . International Nonproprietary Name (INN) 

5  . Osteoarthritis 

6. Rheumatoid Arthritis 



     

 

 

 55  1396 پاییز، 23سال هفتم، شماره                           برقی و زاهدی تبریزی

 
( JQCS ) 

 

 
کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2. ساختار بهینه شده  مولکول 1شکل  

 

 
)لوبنزاریت( کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-2. ساختار بهینه شده  مولکول 2شکل  

 

 
 سید )مفنامیک اسید(بنزوئیک ا ])دی متیل فنیل(آمینو-3و2)[-2. ساختار بهینه شده مولکول 3شکل
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با توجه به نتایج  .ها بررسی شده استطح محاسبه شده و نتایج حاصل ازآنبهینه سازی هندسی برای مولکول مورد نظر در سه س

با کمترین میزان انحراف  B3LYPاز داده های تجربی و نظری محاسبه شد و روش  1میانگین مطلق میزان انحراف  2و1 جدول های 

 .بات بعدی مورد استفاده قرار گرفتبرای محاس میانگین مطلق،

میزان انحراف میانگین مطلق از رابطه زیر به دست آمده که به ترتیب برای روش های یاد شده مقادیر زیر را دارا هستند که کمترین 

 است.  B3LYPآنها مربوط به روش 

 

                              B3LYP/6-311++G**= 0076/0     , MP2++= 0086/0      , MP2d= 0083/0                                                           

 
کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2برخی پارامترهای ساختاری مولکول  .1جدول   

 

MP2d 

6-31G(2d,p)  

MP2++ 

6-311++G**   

B3LYP 

6-311++G** 

X-ray 

(experimental) 

Bond Lenghts 

( Å) 

746/1 734/1 754/1 73/1 6Cl-5C 

223/1 223/1 222/1 22/1 12O-11C 

354/1 353/1 354/1 30/1 13O-11C 

377/1 380/1 376/1 38/1 2C-15N 

398/1 403/1 400/1 39/1 17C-15N 

213/1  213/1 210/1 21/1 28O-27C 

359/1 359/1 360/1 32/1 29O-27C 

482/1 486/1 479/1 46/1 22C-27C 

474/1 476/1 469/1 47/1 11C-1C 

386/1 389/1 382/1 37/1 3C-5C 

 

کلروبنزوئیک اسید  -4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2شود که پیوند هیدروژنی درون مولکولی در مولکول مشاهده می 1در شکل    

. با تشکیل پیوند هیدروژنی  درون مولکولی ساختار شبه ( تشکیل شده استC=O( و اکسیژن گروه کربونیل )N-Hبین گروه آمین )

های آزاد اکسیژن شود. جفت الکترونجاد شده و سبب پایداری مولکول میاتیک( ایی کیلیتی شبه آرومشش عضوی )حلقه  حلقوی

طرف دیگر  . ازشودایجاد می 2های مزدوج سبب رزونانس در حلقه شده و پیوند هیدروژنی تقویت شده با رزونانسبا الکترون

 افزاید.ند هیدروژنی درون مولکولی میپیو گروه کلر نیز این رزونانس را تشدید کرده و بر قدرتخاصیت الکترون کشندگی 

 

                                                 
1. Average Absolute Deviation (AAD) 

2. RAHB)Resonance assisted hydrogen bond ) 
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 کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2. برخی پارامترهای ساختاری مولکول 2جدول 
 

Bond Angles 

 

X-ray 

(experimental) 

B3LYP 

6-311++G** 

MP2++ 

6-311++G** 

MP2d 

6-31G(2d,p) 

O13-C11-O12 45/120  299/121  375/121  109/121   

O13-C11-C11 81/114  884/113  084/113  990/112  

O12-C11-C1 72/123  814/125  539/125  900/125  

C7-C5-Cl6 41/118  940/118  588/119  160/119 

C3-C5-Cl6 74/118  647/118  718/118  696/118  

C17-N15-C2 65/132  810/129  508/125  255/127  

C25-C17-N15 36/125  687/121  260/122 764/122  

C3-C2-N15 40/122  687/121  198/120  081/121  

C3-C2-N15 64/113  026/113  548/112  347/112  

C22-C27-O29 17/125  221/125  880/124  048/125  

C22-C27-O28 

 
17/121  751/121  570/122  604/122  

 

. نکته ی جالب تشکیل می شود  N-16…H26O 15و   N-16…H12O 15های  دو پیوند هیدروژنی درون مولکولی بین گروه  2در شکل 

لیتی شبه آروماتیک ی کیهیدروژن یکسانی دارند که دو حلقهاین است که  این دو گروه پیوند هیدروژنی درون مولکولی گروه  

  N-16…H12O 15بیشتر از   N-16…H12O 15قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی  4جدول  . با توجه بهدهندمی کنار هم  تشکیل

که در موقعیت متا نسبت به نیتروژن قرار دارد و سبب رزونانس هر ه الکترون کشندگی گروه کلر باشد است که ممکن است مربوط ب

 دهد.  و قدرت پیوند هیدروژنی را افزایش می  چه بیشتر گروه شبه آرومات شده
 

 مقایسه پیوند هیدروژنی درون مولکولی  سه ترکیب. 3-2

  O-Hو یا  N-Hکاهش یافته و طول پیوند  N…Hیا  O…Hکلی برای تشکیل یک پیوند هیدروژنی باید طول پیوند به طور     

زاویه پیوند نیز یک  .شتافزایش یابد و هرچقدر این کاهش و افزایش کم یا زیاد شود در قدرت پیوند هیدروژنی تاثیر خواهد دا

یا   COH بیشتر باشد یا زاویه  OHNمولکولی است. هرچقدر زاویه  پارامتر مهم ساختاری در تعیین قدرت پیوند هیدروژنی درون

CNH 7-8[کمتر باشد پیوند هیدروژنی قوی تر خواهد بود[ . 

ی فنیل کربوکس-4-2در مولکول  H16…O12شود که طول پیوند هیدروژنیمشاهده می 5و  4، 3جدول های  به طور کلی در

پس قدرت پیوند  .استدر مولکول لوبنزاریت کمتر  H16…O12 نسبت به طول پیوند هیدروژنیکلروبنزوئیک اسید -4-آمینو

زاویه  از طرفی  کلروبنزوئیک اسید بیشتراز لوبنزاریت خواهد بود.-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2هیدروژنی درون مولکولی مولکول

O12…H16-N15      به  کلروبنزوئیک اسید  نسبت-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2در مولکول  O12…H16-N15  9˚بیشتر بوده  و 
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شود و دلیل محکمی است برای این که اثبات شود قدرت پیوند هیدروژنی ه یک تفاوت قابل ملاحظه محسوب میتفاوت دارد ک

 کلروبنزوئیک اسید  نسبت به لوبنزاریت بیشتر است.-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2درون مولکولی مولکول
 

 پیوند هیدروژنی درون مولکولیکلروبنزوئیک اسید مرتبط با  -4-وکربوکسی فنیل آمین-4-2برخی پارامترهای ساختاری مولکول . 3جدول
 

Structural parameter 

             

 X-ray 

(experimental) 

 

B3LYP/6-311++G** 

Bond length(Å)       O12….N15 63/2  681/2 

 O12….H16 89/1  852/1 

 N15 H16 86/0  013/1  

Bond angle( )       N15 H16…O12 144 137 

 C2 N15 H16 111 113 

 

 لوبنزاریت مولکولمرتبط با پیوند هیدروژنی  پارامترهای ساختاری برخی  .4جدول
 

B3LYP/6-311++G**  Structural parameter              

102/2 26…O16H )      ÅBond length( 

963/1 12…O16H  

707/2 15N-12O  

771/2 15N-26O  

537/127 15N-16...H12O )      Bond angle( 

215/121 15N-16…H26O  
 

 مولکول مفنامیک اسیدمرتبط با پیوند هیدروژنی  ری پارامترهای ساختابرخی   .5جدول
 

B3LYP/6-311++G**  Structural parameter 

867/1 1…O19H )            ÅBond length( 

690/2 1O-3N  

015/1 19H-3N  

91/135 3N-19…H1O )               Bond angle( 

41/114 19H-3N-4C  

 

کلروبنزوئیک -4-ی فنیل آمینوکربوکس-4-2با تفاوت اندک از مولکول    O1…H19-N3اسید زاویه پیوند در مولکول مفنامیک 

کلروبنزوئیک اسید -4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2تر نسبت به مولکول ی پیوند هیدروژنی ضعیفاسید کمتر است که  نشان دهنده

کمتر بوده که بیانگر پیوند هیدروژنی ضعیف این مولکول   H16-N15نسبت به طول پیوندN3-H19  است  و همچنین طول پیوند 
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نسبت به مولکول اولی است. پس قدرت پیوند هیدروژنی در مولکول اول بیشتر از لوبنزاریت و با تفاوت اندک بیشتر از مفنامیک 

 .اسید بوده و قدرت پیوند هیدروژنی لوبنزاریت از مفنامیک اسید نیز کمتر است

 

 NMRبینی بررسی طیف . 3-3

فرکانس رزونانس مغناطیسی پروتون های یک مولکول شبیه هم نیستند و براساس نوع و محیط شیمیایی تغییر مکان متفاوتی        

ها با تشکیل پیوند پروتون دهد.به نوع و مشخصه پروتون ارائه می اطلاعاتی راجع  هامقدار تغییر مکان شیمیایی پروتون دارند.

اتم )که معمولا اکسیژن یا ها معمولا به یک هترودهند. این پروتونبسیار متغیری را در طیف از خود نشان می یدروژنی موقعیته

جا به جایی شیمیایی پروتون درگیر در پیوند هیدروژنی برای بیان میزان قدرت پیوند هیدروژنی به کار  متصل هستند. نیتروژن است(

جایی شیمیایی  شوند، بنابراین جابهپروتونها ظاهر می )فرکانس بالاتر( نسبت به سایر یین تریمی رود. این پروتون ها در میدان های پا

و سری پایه  B3LYPدر سطح  GIAOبا روش  NMRمحاسبه  ها دلیل بر تشکیل پیوند هیدروژنی است.بالاتر این پروتون

++G**311-6 ولی و برای دو مولکول دیمر برای تعیین پیوند برای هر سه مولکول در تعیین قدرت پیوند هیدروژنی درون مولک

و  σ (isotropic)در این محاسبات با استخراج  انجام شده است.DMSO هیدروژنی بین مولکولی هم در فاز گازی و هم در حلال 

 مقدار جابه جایی شیمیایی پروتون ها به دست می آید. )TMSσ (متیل سیلان کم کردن مقدار آن از  ماده شاهد تترا

تمام پروتون های تترا متیل سیلان از لحاظ شیمیایی معادل هم هستند و بیشترین اثر محافظت را نسبت به اکثر ترکیبات داشته و در 

 .میدان قوی و فرکانس بسیار ضعیف رزونانس داده و به عنوان مرجع هستند

 G**311-6++و سری پایه  B3LYPدار آن در سطح اندازه گیری شده و مق  نیز با توجه به سطح و سری پایه مشخصه  TMSσ  مقدار

 ،971292/31=TMSσ  است.   
 

 جابه جایی شیمیایی پروتون درگیر پیوند هیدروژنی در سه ترکیب در فاز گازی و محلول .6جدول 
 

 لوبنزاریت مفنامیک اسید
-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-4

 کلروبنزوئیک اسید

Parameter 

 

56/9 22/11 36/10  
 از گازیدر ف

45/9 12/11 19/10  
 در فاز محلول

 

نسبت به کلروبنزوئیک اسید -4-فنیل آمینو کربوکسی-4-2پروتون های مولکول جابه جایی شیمیایی بیشتر 6براساس نتایج جدول

 مفنامیک اسید نشان دهنده پیوند هیدروژنی قوی تر آن است.

این مطلب در مورد این که  .نزاریت نسبت به دو ترکیب دیگراستلکول لوباز دیگر نتایج این جدول جابه جایی شیمیایی بیشتر مو
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دهد کاملا صحیح است ولی چون همین یوند هیدروژنی ضعیف تری تشکیل میمولکول لوبنزاریت نسبت به دو مولکول دیگر پ

رود که جابه جایی شیمیایی می انتظار پروتون علاوه بر موقعیت مورد نظر ما با اکسیژن دیگری نیز درگیر پیوند هیدروژنی است

با افزایش پیوند های هیدروژنی پروتون بیشتر به سمت میدان های ضعیف تر )فرکانس و جابه جایی بالاتر( می  .بیشتری داشته باشد

ی شدن م شده و اثر سپردر ترکیب اصلی اثر الکترونگاتیویته گروه کلر باعث شده تا دانسیته الکترونی اطراف هیدروژن ک .]9[رود

  فرکانس بالاتر جا به جا شود.  یا  به میدان ضعیف تر  شود  هیدروژنسبب می کهکاهش یابد 

، گروه متیل که به عنوان دهنده القایی است سبب شده تا هیدروژن به سمت میدان بالاتر جا به جا شود، در مولکول مفنامیک اسید

از طرف دیگر در مولکول اصلی کلر در فاصله دورتری نسبت به پیوند ولی چون اثر القایی الکترون دهندگی متیل کم بوده و 

 هیدروژنی قرار دارد این جابجایی ها قابل ملاحظه نیستند.
 

 بررسی طیف ارتعاشی. 3-4

های درگیر در پیوند هیدروژنی را در ل صفحه و خمشی خارج صفحه( پروتونخمشی داخ های ارتعاشی)کششی،فرکانس     

 تعیین کرده و نتایج حاصله را مورد بررسی قرار دادیم. G**311-6++سطح

   .انجام شده است  G**311-6++با سری پایه B3LYPمحاسبات فرکانس برای هر سه ترکیب و نمونه های دوتره شده آن در سطح 

ثابت نیروی این  ،بلندتر شود N-Hبنابراین اگر پیوند  .است N-H، بلندتر شدن طول پیوند یکی از معیارهای پیوند هیدروژنی قوی

هر  گردد.می NDυ( NHυ(یابد و در نتیجه انرژی کمتری برای به ارتعاش در آمدن نیاز دارد که این امر باعث کاهشپیوند کاهش می

پیوند  یبیشتر باشد، نشان دهنده NDδ(NH δ (و هر چه باشدتر میپیوند هیدروژنی قوی یکمتر باشد، نشان دهنده NH υ)NDυ (چه 

نسبت به نمونه دوتره شده  در هر سه ساختار N-Hهای کششی کششی و نسبت فرکانس حرکات ر است. فرکانست هیدروژنی قوی

 در شدن دوتره اثر در N-H صفحه خارج یخمش ارتعاش به مربوط ینوارها ،7 جدول جینتا طبق .آورده شده است 7 در جدولها آن

-4-2 مولکول یکشش فرکانس .باشد یم یمولکول درون یدروژنیه وندیپ وجود بر یلیدل که دشونیم ظاهر ترنییپا یهافرکانس

 بودن یقو بر لیدل که شودیم ظاهر  یترنییپا فرکانس در دیاس کیمفنام به نسبت دیاس کیکلروبنزوئ-4-نویآم لیفن یکربوکس

-4-فنیل آمینو کربوکسی-4-2ل صفحه مولکول همچنین فرکانس خمشی داخ .است بیترک نیا یمولکول درون یدروژنیه وندیپ

نسبت به مولکول لوبنزاریت و مفنامیک اسید بیشتر است که دلیل بر قوی بودن پیوند هیدروژنی درون مولکولی کلروبنزوئیک اسید 

 این ترکیب است.

وبنزوئیک اسید  نسبت کلر-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2در مورد فرکانس خمشی خارج صفحه نیز، مشاهده می شود که مولکول 

صحت روند  به مفنامیک اسید و مفنامیک اسید نسبت به لوبنزاریت به ترتیب در فرکانس های بیشتری ظاهرمی شوند که دلیل بر

 قدرت پیوند هیدروژنی این ترکیبات است.
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 cm-1ارتعاشات پروتون های درگیر در پیوند هیدروژنی و نمونه های دوتره شده برحسب  .7 جدول
 

N-D N-H ترکیب پارامتر 

2483 3387 υ 2-4-کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو 
486 688 γ  

1117 1624 δ  
2474 3374 υ لوبنزاریت 

464 639 γ  

1079 1545 δ  

2502 3414 υ مفنامیک اسید 

458 639 γ  

1115 1617 δ  
 

 NBOتحلیل. 3-5

توان از آن برای ارائه بهترین توصیف از پیوند هیدروژنی استفاده تر بوده و میتر و دقیقینانقابل اطم NBOنتایج بدست آمده از       

و سری  B3LYPو سطح 09و انرژی اختلال است که با استفاده از نرم افزار گوسیناسبات شامل محاسبات مرتبه پیوند این مح کرد.

انجام شده  05NBOی  های فضایی نیز با استفاده از برنامهکنشتمی طبیعی و برهم . بار اانجام شده است  G**311-6++پایه 

 .]10-11[است
 

 طبیعی آنالیز بار .3-5-1

 آورده شده است. 8ی درگیر در پیوند هیدروژنی درون مولکولی در جدول بار طبیعی روی اتم ها   
 

 G**311-6++و سری  B3LYP. آنالیز بار برای سه ساختار در سطح 8جدول 

 بار طبیعی لوبنزاریت بار طبیعی مفنامیک اسید بار طبیعی
-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-4

 کلروبنزوئیک اسید

221/0- 9C 206/0- 1C 215/0 1C 

235/0 4C 234/0 2C 239/0 2C 

615/0- 3N 613/0- 15N 594/0- 15N 

435/0 19H 467/0 16H 436/0 16H 

794/0 10C 790/0 11C 796/0 11C 

654/0- 1O 694/0- 13O 686/0- 13O 

144/0 11C 614/0- 12O 645/0 12O 

458/0 33H 214/0 17C 183/0 17C 

225/0- 12C 221/0- 23C 251/0- 25C 

253/0- 5C 274/0- 3C 278/0- 3C 
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دارای بیشترین  O12کلروبنزوئیک اسید -4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2نشان می دهد که در مولکول   8نتایج درج شده در جدول  

می باشد. در مولکول لوبنزاریت    O12…H16-N15هیدروژنیی پیوند ار مثبت را داراست که نشان دهندهبیشترین ب H16بار منفی و 

H16  از دو طرف پیوند هیدروژنی تشکیل داده پس بار مثبت روی هیدروژن بیشتر از مولکول اول خواهد بود ولی بار منفی روی

O16 کمتر کلروبنزوئیک اسید -4-فنیل آمینو کربوکسی-4-2روژنی این ترکیب نسبت به ترکیببه علت ضعیف بودن پیوند هید

است که در تشکیل پیوند هیدروژنی شرکت   O1و بیشترین بار منفی روی H33است. در مفنامیک اسید نیز بیشترین بار مثبت روی 

 دارند. 
 

 

 بررسی مرتبه ی پیوند .3-5-2

 آورده شده است. 9انجام شده و نتایج آن در جدول   G**311-6++یبرگ برای هر سه ترکیب در سطح محاسبات مرتبه پیوند و          
 

 مرتبه پیوند ویبرگ محاسبه شده برای تعدادی از پیوندها در سه ترکیب .9جدول 
 

-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-4

 کلروبنزوئیک اسید
 پیوندمرتبه  مفنامیک اسید مرتبه پیوند لوبنزاریت مرتبه پیوند

N15-H16 710/0  N15-H16 744/0  N3-H19 742/0  
O12..H16 035/0  O12..H16 024/0  O1..H19 032/0  

O12..N15 025/0  O12..N15 019/0  O1..N3 027/0  

N15-C2 158/1  N15-C2 139/1  N3-C4 183/1  

N15-C17 067/1  N15-C17 088/1  N3-C11 011/1  

C11-O12 638/1  C11-O12 689/1  C10-O1 564/1  

C1-C2 265/1  C1-C2 278/1  C9-C4 261/1  

C1-C11 074/1  C1-C11 056/1  C9-C10 085/1  

O13-H14 740/0  O13-H14 741/0  O2-H33 743/0  

C17-C18 347/1  C17-C29 3/1  C11-C16 362/1  

C2-C3 318/1  C2-C3 324/1  C4-C5 306/1  

C17-C25 347/1  O26..H16 015/0  C11-C12 370/1  

C18-H16 200/0  O26..N15 013/0  C16-C17 031/1  

 

کلروبنزوئیک اسید  بیشتر -4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2در مولکول 15N-16…H12O نشان می دهد که درجه پیوند  9نتایج جدول 

19H..1O-از دو ساختار بعدی است که  حاکی از پیوند هیدروژنی قوی در این مولکول است. همچنین در مفنامیک اسید مرتبه پیوند 

3 N  15بیشتر ازN-16…H12O .در لوبنزاریت است که حاکی از قوی بودن پیوند هیدروژنی این ترکیب می باشد 
 

 اثرات غیر مستقر بودن .3-5-3

ا برای سه ساختار )پر( و غیر لوئیسی)خالی( رهای لوئیسی ی دوم برهم کنشبرخی از انرژی اختلال مرتبه 12و11،10جدول های     

 د. دهنشان می
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 کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2 ساختار انرژی اختلال مرتبه دوم  .10جدول 
 

Donor NBO   Type Acceptor NBO Type E2 kcal/mol 

C1-C9 π C2-C3 π* 46/23  
C1-C9 π C11-O12 π* 08/29  

C2-C3 σ N15-H16 σ* 11/2  

O13-H14 σ C1-C11 σ* 79/3  

N15-H16 σ C2-C3 σ* 53/4  

C18-C20 σ N15-C17 σ* 59/3  

O12 Cr(1) C11 RY* 11/6  

N15 Cr(1) H16 RY* 9/0  

O12 LP(1) C11-O13 σ* 21/31  

O12 LP(2) N15-H16 π* 45/8  

O13 LP(2) C11-O12 σ* 54/43  

N15 LP(1) H16 RY* 51/0  
 

 

 بنزوئیک اسیدکلرو-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-2 ساختار انرژی اختلال مرتبه دوم  .11جدول
 

Donor NBO Type Acceptor NBO Type E2 kcal/mol 

C1-C2 σ N15-C17 σ* 43/3  
C1-C2 σ N15 RY*(1) 95/0  

C1-C2 π C11-O12 π* 19/24  

C1-C11 π O12 RY*(1) 09/1  

C2-C3 σ N15-H16 σ* 27/2  

C2-N15 σ N15-H16 σ* 91/0  

C7-C9 π C3-C5 π* 36/24  

C17-C23 σ N15-H16 σ* 92/1  

C18-C20 π C17-C49 π* 46/17  

O12 CR(1) C11 RY*(1) 28/6  

O12 LP(1) N15-H16 σ* 42/5  

 

-4-2در مولکولN-H   برهم کنش بین جفت تنهای اکسیژن گروه کربونیل با ضدپیوندی 12و11،10 هایبه نتایج جدول با توجه

ی برهم کنش است که نشان دهنده 97/7اسید با مقدار ر از مفنامیکبیشت 45/8  با مقداروئیک اسید کلروبنز-4-کربوکسی فنیل آمینو

بوده که تفاوتی محسوس   42/5. در مورد مولکول لوبنزاریت این عدد هیدروژنی قوی تر این مولکول است قوی تر و در نتیجه پیوند

ول کمتر از دو ساختار قبلی بوده و پیوند در این مولک H-Nو  12Oدهد که برهم کنش بین ت به مفنامیک اسید است و نشان میتر نسب

                       هیدروژنی ضعیف تری دارد. 
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 بنزوئیک اسید ])دی متیل فنیل(آمینو-3و2)[-2 ساختار انرژی اختلال مرتبه دوم  .12 جدول

 

     Donor NBO    type  Acceptor NBO type kcal/mol2 E 

19H-3N σ 5C-4C 
*σ 58/4 

5C-4C σ 19H-3N 
*σ 39/2 

9C-4C σ 2O-10C 
*σ 83/1 

6C-5C π 4C (1)*LP 59/52 

9C-8C σ 9C-4C 
*σ 27/4 

12C-11C σ 19H-3N 
*σ 38/1 

16C-11C π 19H-3N 
*σ 78/1 

16C-11C π 13C-12C 
*π 92/19 

1O LP(2) 19H-3N 
*σ 97/7 

2O LP(2) 1O-10C 
*π 76/42 

3N LP(1) 19H RY*(2) 60/0 

 

 بررسی اثرات فضایی .3-5-4   

باشد که به صورت تغییرات انرژی ( میNLMO) های مولکولی مستقرها بین اوربیتالکنشبرهماثرات فضایی شامل       

 ( سنجیده می شود.∆ijEفضایی)

 ک اسیدکلروبنزوئی-4-کربوکسی فنیل آمینو-4-2تغییرات انرژی و برهم کنش های اوربیتال های مولکولی مستقر مولکول .13جدول
 

NLMO(i)     Type NLMO(j) type ∆Eij(kcal/mol) 

C1-C2 σ N15-H16 σ 43/4  
C1-C2 σ O12 LP(2) 57/1  

C18-C17 σ N15 LP(1) 16/2  

C11-O12 σ N15-H16 σ 60/0  

C11-O13 σ O12 LP(2) 79/13  

N15-H16 σ N15 LP(1) 35/2  

C2-C3 π N15 LP(1) 61/14  

N15-H16 σ O12 LP(2) 25/11  

 

-4-فنیل آمینو کربوکسی-4-2شود که تغییرات انرژی در مولکولبه وضوح مشخص می 15و 14، 13ی جدول های با مشاهده

-4-2شود. این تغییرات انرژی بین مولکوله منجر به پیوند هیدروژنی قوی مینسبت به لوبنزاریت بیشتر است ککلروبنزوئیک اسید 

کربوکسی -4-2سید و مفنامیک اسید با تفاوت اندک مفنامیک اسید ضعیف تر از مولکول کلروبنزوئیک ا-4-کربوکسی فنیل آمینو

 کلروبنزوئیک اسید و قوی تر از لوبنزاریت می باشد.-4-فنیل آمینو
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 کلروبنزوئیک اسید-4-کربوکسی فنیل آمینو-2-2 تغییرات انرژی و برهم کنش های اوربیتال های مولکولی مستقر مولکول .14جدول 
 

NLMO(i) Type NLMO(j) type ∆Eij(kcal/mol) 

69/3 Σ 
16H-15N σ 2C-1C 

70/0 LP(1) 12O σ 13O-11C 

91/13 LP(2) 12O σ 13O-11C 

16/8 LP(2) 12O σ 16H-15N 

93/1 LP(1) 12O σ 16H-15N 

08/1 LP(1) 15N π 3C-2C 

 

 بنزوئیک اسید ])دی متیل فنیل(آمینو-3و2)[ -2ساختار تقر مولکولتغییرات انرژی و برهم کنش های اوربیتال های مولکولی مس .15 جدول 
 

NLMO(i) Type NLMO(j) Type (kcal/mol)ijE∆ 

4C-9C σ 19H-3N Σ 76/3 

4C-9C σ 12O LP(2) 61/1 

1O-10C σ 19H-3N Σ 64/0 

2O-10C σ 1O LP(2) 95/13 

19H-3N σ 1O LP(1) 33/2 

19H-3N σ 1O LP(2) 86/10 
12C-11C π 3N LP(1) 88/5 

 
 

 . نتیجه گیری4

 ، مفنامیک اسید وکلروبنزوئیک اسید-4-ی فنیل آمینوکربوکس-4-2در ترکیبات  هیدروژنی درون مولکولی بررسی پیوند     

 قدرت این پیوند نشان می دهد : تغییر در را زیر لوبنزاریت روند

 لوبنزاریت   <مفنامیک اسید   <کلروبنزوئیک اسید  -4-کربوکسی فنیل آمینو-2-4

انجام شده است. نتایج حاصله با محاسبات   NMR، طیف ارتعاشی و طیفدرنظرگرفتن ساختار قدرت پیوندهای هیدروژنی با مقایسه

NBO   لذا تشکیل   .هیدروژنی درون مولکولی است پیوند به تشکیل دو لازم به ذکراست که ترکیب لوبنزاریت قادر شده است.تایید

تواند اثرقابل میباتوجه به اینکه قدرت پیوند هیدروژنی  .است بررسی تاثیرگذارمورد روژنی دهی روی قدرت پیوند دوم بر پیوند

 پژوهشهای دارویی مورد استفاده قرارگیرد.  است که این تحقیق در ، امیدی دارویی این ترکیبات داشته باشدواکنشها ملاحظه ای در
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