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 چکیده

 NMRتانسورهای     بر روی    ،(  MPH)متیل فنیدات    مختلف ساختار داروی  وقعیتمدر دو    استخلاف  هار  چجایگزینی  اثرات    ،در این مطالعه     

کربن  NQR   و های  اکسیژن    ،  هسته  و  شدنیتروژن  با    .ندبررسی  آمده  بدست  ازنتایج  پیوندی    تحلیل  محاسبات  استفاده  های  اوربیتال 

شده در برهمکنش های    جایگزین  ها بیان کردند که با افزایش مشارکت استخلاف هاییافته    ساختار اتمی تفسیر شدند.  بر پایه   و    (NBO)طبیعی

بر روی  اثرگذاری آنها  بررسی شده   NQR   و   NMRتانسورهای    درون مولکولی،  یافزایش    هسته های  الکترون    ،  بنابراین.  ابدمی  استخلافات 

بMPHساختار    9R و    7Rکشنده در موقعیت های   بیشترین مشارکت در  با  بیشترین افزایش را در برهمکنش  ،  رهمکنش های درون مولکولی، 

ایجاد نمودند بنزن  اتم های مجاور و کربنباعث    و    های رزونانسی حلقه  بر روی  بار منفی  بنزن    های  کاهش  تانسورهای    شده وحلقه  مقادیر 

NQR ندداد کاهش پوشیدگی شیمیایی اطراف هسته های مجاور و کل حلقه بنزن را  و.   
 

 

 
 

 . NBO  آنالیز،  NQRتانسورهای پوشیدگی شیمیایی همسانگرد،  ، متیل فنیدات : یدیکل واژه های

 

 . مقدمه 1

این دارو استمحرک سیستم عصبی مرکزی  و    بودهها    ن تامیاز ترکیبات مشابه آمف   (   نام تجاری ریتالین )ت  اداروی متیل فنید       .

مورد استفاده قرار   (Narcolepsy) حمله خوابو  در کودکان    (ADHD)بیش فعالی  یا    اختلال کم توجهی،    افسردگیبرای درمان  

اریترو  یافت می شود. اما،   -Lو    Dترئو و    -Lو    Dهار ایزومر نوری  رت چت دو مرکز کایرال دارد و به صومتیل فنیدا  .[1]می گیرد
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نوری   ایزومرهای  از  راسمیکی  مخلوط  به صورت  دارو  عنوان  به  فنیدات  -ترئو  -Dریتالین  فنیدات  -ترئو   -L  و  متیل  بازار    متیل  به 

شود می  ت  .[2]عرضه  از  زیادی  به  حقیق تعداد  تجربی  و  تئوری  کریستالات  ساختارهای  کانفورماسیونی  مطالعه  آنالیز  و  و   MPHی 

نیز   IRو  NMR در این راستا از تکنیک های طیف سنجی    .[3-7]آنالوگ های آن در حالت های جامد و محلول اختصاص یافته اند  

نیز توسط گیلبرت و همکارانش با استفاده    ی خنثی و پروتونه شده متیل فنیداتآنالیز کانفورماسیونی فرم ها  .[8-9]ه استاستفاده شد

به یک اتم کربن است که  هر دو  لقه  شامل دو ح  MPHساختار    .[10]انجام شده است کوانتومی  از روش های مکانیک مولکولی و  

یتهای مختلف دو  استخلاف در موقعپیپریدین است.  شش ضلعی  حلقه    ی (. یکی از  حلقه ها، بنزن و دیگر1)شکل    متصل شده اند

 .[11] که بسیاری از آنها سنتز شده و مورد مطالعه قرار گرفته اند را ایجاد می کند MPH آنالوگ هایحلقه تعداد زیادی از 
 

 
 

 و شماره گذاری اتمی مورد استفاده در این کار. متیل فنیدات. ساختار شیمیایی 1شکل 

 

بر روی فعالیت بیولوژیکی آن   MPHدر موقعیت های مختلف ساختار    استخلافیاثرات جانشینی یک یا چند گروه  ،  از سوی دیگر

گرفبررسی  مورد  نیز   نیز  کارهای  .]12[استته  قرار  زمینه    زیادی  و  کانفو آنالیز  در  کریستالوگرافیمطالعه  رماسیونی    ساختارهای 

است.   شده  انجام  آن  مشتقات  و  ساختار  تاکنون    اماریتالین  مختلف  های  موقعیت  در  استخلاف  جانشینی  اثرات   ،MPH   روی بر 

 MPH    ساختار  مختلف  در دو موقعیت  هاتخلاف  تغییر اس، اثرات  تحقیقبنابراین در این    نشده است.  مطالعه   NMR/NQRتانسورهای  

)  NQR  و  NMRتانسورهای    رویبر   تابعیت چگالی  نظریه  از روش های  استفاده  نتایج بدست    DFT)با  و  قرار گرفته  مطالعه  مورد 

  تفسیر شدند.اتمی    ساختار بر پایه (NBO)اوربیتال های پیوندی طبیعی تحلیلبا استفاده از  آمده

 

 ی محاسباتی اه روش. 2

انجام    B3LYP/6-311++G(d , p)محاسباتی  ( در سطح2شکل  ،  1-5ترکیبات  آن )    قاتمشت و    MPHبهینه سازی های هندسی       

در    .[15-16]شدند هارمونیک  های  فرکانس  محاسبه  با  نظر  مورد  ساختارهای  برای  ایستا  نقاط  بهینه  مشابه    باتیمحاسسطح  طبیعت 

  .شدندتعیین شد. برای ساختارهای حالت کمینه ، تنها مقادیر واقعی فرکانس پذیرفته  سازی
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 1-5ترکیبات  9Rو  7Rدر موقعیت های  آنهاجانشینی  حلمو ها (. نوع استخلاف 1-5و مشتقات بررسی شده آن )ترکیبات  متیل فنیداتساختار شیمیایی . 2شکل

 .ه استنشان داده شددر شکل 

 ( ای  هسته  مغناطیسی  از روش  NMRمحاسبات رزونانس  بهره گیری  با   )  GIAO  همچنین و  ( الکتریکی  میدان  در  EFGگرادیان   )

انجام    های بر روی ساختار   B3LYP/6-311++G(d, p)نظری   سطح   پوشیدگی شیمیایی هسته های   .ندشدبهینه    کربن،  تانسورهای 

 : ]23[داز فرمول های زیر محاسبه شدن 1-5بات ترکی  اختارس در و کلر اکسیژن ،نیتروژن

 33+ σ 22+ σ 11= 1/3 ( σ isoσ (                                                     (isoσ) پوشیدگی شیمیایی همسانگرد  -1

 22+ σ 11σ(1/2) (  – 33= σ isoΔσ (                                      (isoΔσ)پوشیدگی شیمیایی ناهمسانگرد  -2

                                                                                     (ƞپارامتر عدم تقارن)  -3

آمده    iiqمقادیر   محاسبات    بدست  استفاده   EFGاز  ای  هسته  های کوپلینگ چهارقطبی  ثابت  محاسبه  برای   ،لبغ ا  .]24[شدند  نیز 

 و واحد فرکانس را دارند: می شوندبه صورت تجربی به عنوان ثابت کوپلینگ چهارقطبی هسته ای گزارش  NQRپارامترهای 

2
( ) /Q MHZ e Qq h

CC zz
= =

 

تانسورهای   به    NQRپارامتر عدم تقارن  تانسور    و   صورت زیر تعریف می شودنیز  تقارن محوانحراف  الکتریکی از  ری را  گرادیان 

 گیری می کند: اندازه

( ) /Q yy xx zzq q q = −                               0 1Q 
 

( ) /Q yy xx zzq q q = −
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قبیل   )از  اسپین واحد  با  ای  ای  N14برای هسته  فرکانس رزونانس چهارقطبی هسته  اینرو سه  از  انرژی داریم.  ما سه سطح  خواهیم  ( 

 : ]25[داشت

 zz
2

1
0 =

           و                          
3

(1 )
4 3

zz


 − = و                        −
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اوربیتال   )های  تحلیل  طبیعی  سطح  نیز  (  NBOپیوندی  بهینه    B3LYP/6-311++G(d, p)  نظریدر  ساختارهای  روی    صورتبر 

 . ]28[گوسین انجام شدند ر از نرم افزابا استفاده  وتمامی محاسبات در فاز گازی  .]27-26[گرفت

 

 ث و بح ایج تن .3

  NMR/NQR  نتایج محاسبات . 1-3

از    NQRو     NMR تانسورهای  نتایج محاسبات      نیتروژن، اکسیژن و کلر  هسته های کربن برخی  در موجود    و تمامی هسته های 

که مقادیر   کردندبیان  یافته ها  .  اند  گزارش شده  1جدول  در    B3LYP/6-311++G(d, p)در سطح محاسباتی     1-5  ترکیبات ساختار  

مقادیر   ،بنابراین .  لی و محیط شیمیایی اتم قرار داشتندهسته های بررسی شده، تحت تاثیر ساختار مولکو  NQR و    NMRتانسورهای   

  وههای استخلافی در  ترکیبات کسیژن های گر) برای مثال، ابودآنها در هسته هایی که موقعیت شیمیایی مشابهی داشتند، تقریبا مشابه  

1  (3HC2=CO9R  و  )5    (2=NO7R  )(.  نتایج  ( دادند که هسته کلر  ترکیب  7Clنشان  در  همسانگرد ،    4(  پوشیدگی  مقدار  بالاترین 

ppm ) 689.30=iso(σ  2گروه    های  و اکسیژنNO    کمترین مقدار  5در ترکیبiso  σ   ppm ) 308.52-=iso(σ  بین هسته های    را در 

مقدار ثابت کوپلینگ چهار قطبی    بیشترین   ، 5در ترکیب    2NO  های    اکسیژن  که  بیان کردند  EFG   محاسبات .  داشتند  دهبررسی ش

در .  داشتند  1-5ترکیبات    های  اکسیژنرا در بین     χدر همان ترکیب، کمترین مقدار    10O( و هسته    =MHZ  14.154642  χهسته ای )  

را در بین هسته    χو    iso σنیز کمترین مقدار 5یب در ترک  2NOگروه   7Nو هسته   χن مقدار بیشتری 3کیب در تر 14Nهسته   این راستا،

   .تروژن در ساختار پنج آنالوگ داشتهای نی

  1C اطراف هسته های    isoσ، بیشترین تاثیر را بر روی    HMP  ساختار   9R و     7Rدر موقعیت های    نشان دادند که تغییر استخلاف  نتایج

در   isoσروند تغییرات مقادیر  (.    8C و    1C هسته های  به ترتیب برای    ppm  6 /20و    23ه است ) محدوده تغییرات  د نمودایجا     8C و  

همچنین، روند تغییرات   .است  3>4>5>1>2و      3>1>2>4>5   به صورت  ،به ترتیبتغییر استخلاف،  با    8C و    1C اطراف هسته های  

با تغییر استخلا های  ته  ایی اطراف هس مجموع مقادیر پوشیدگی شیمی  بنزن،  روند   عکس و    1>3>2>4>5ف به صورت  کربن حلقه 

که استخلافات الکترون کشنده در موقعیت    نشان دادند  ها  یافتهبنابراین،    .(الف  -3)شکل    تغییرات ممان دوقطبی پنج آنالوگ است

  پوشیدگی شیمیاییهمچنین  و    NQRانسورهای  ، مقادیر ت هدشخود  الکترونی هسته های اطراف  تضعیف ابر    باعث،    9R و    7Rهای  

به فاصله اتم تا موقعیت استخلاف    ،اثر کاهشی   این   .دادندکاهش  و کل حلقه بنزن را    8C و    1C ،  به ویژه  اطراف هسته های مجاور
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تاثیر را بر روی ن  خلاف کمتری تغییر است   از سوی دیگر،  .  می یابدکاهش    ،قعیت استخلافتا مو  اتمبا افزایش فاصله  بستگی داشته و  

 1>4>5مشابه و به صورت  در اطراف این هسته ها   χو  isoσروند تغییرات مقادیر  و داشته  11Oو   10O  ته های  اطراف هس  isoσ  مقادیر

   و   تاس   5>4>1>2>3و      5>4>1>2به صورت    ، نیز به ترتیب     14N و    9C در اطراف هسته های    isoσتغییرات مقادیر  روند    است.

 است.  3>5>2>4>1 تبه صورنیز  14N  هسته   χدیر  ییرات مقاروند تغ

 

  NBO  آنالیزنتایج . 2-3

و   2ول  ادر جد  B3LYP/6-311++G(d, p)ساختار ریتالین و آنالوگ های آن در سطح محاسباتی     NBOنتایج حاصل از آنالیز       

 9Cو اتم کربن  بالاترین مقدار بار منفی     2در ترکیب  (    14N  )  ه پیپریدین لقح  بیان کردند که اتم نیتروژن  یافته هاگزارش شده اند.    3

در بین اتم های اکسیژن موجود در  .   شده داشتند( بالاترین مقدار بار مثبت را در بین اتم های بررسی  1در ساختار ریتالین )ترکیب

نشان دادند که تغییر   نتایج  .داشتند  نفی را بار م  مقادیرکمترین    5در ترکیب     2NO  استخلاف های  نیز، اکسیژن    1-5ساختار ترکیبات  

) محدوده تغییرات ایجاد کرده است  8C و    1C بیشترین تاثیر را بر روی مقادیر بارهای اتمی    9R و    7Rلاف در موقعیت های  استخ

 . ( 8C و  1C واحد بار الکتریکی به ترتیب برای هسته های   5/0و  28/0بارهای اتمی 
 

 

 منتخبمحاسبه شده برای هسته های  NQR(، پارامترهای  ηو پارامتر عدم تقارن ) (Δσiso(، ناهمسانگرد ) σisoمسانگرد )گی شیمیایی همقادیر پوشید. 1جدول 

 B3LYP/6-311++G(d, p) در سطح محاسباتی 1-5ترکیبات در 

 0ν - ν + ν zzχ  isoΔσ isoσ Nuclei Compound  

 MHZ  ppm   

         1 
- - - - - 568/0  48/169  38/51  C1  
- - - - - 781/0  34/11  54/117  C8  
- - - - - 355/0  85/107-  67/1  C9  
138/0  663552/0  894659/6  560011/7  637647/9  485/0  25/314  27/94-  O10  

375/0  88813/1  617245/6  506158/8  082269/10  458/0  19/30  03/125  O11  

333/0  212565/4  731545/4  114119/0  838864/5  264/0  11/62-  22/207  N14  
         2 

- - - - - 823/0  23/48-  19/51 C1  

- - - - - 693/0  7501/6  60/114  C8  

- - - - - 699/0  47/45  58/5-  C9  

430/0  958926/0  866406/2  825332/3  461159/4  676/0  66/23-  57/83-  N10  

119/0  349571/0  216811/4  566382/4  462855/5  121/0  46/26-  86/204  N14  
         3 

- - - - - 121/0  01/63  23/52  C1  

- - - - - 359/0  20/125  22/135  C8  
102/0  301560/0  270929/4  572489/4  895612/5  228/0  79/30-  17/199 N14  
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         4 

- - - - - 577/0  51/137-  05/35  C1  

- - - - - 061/0  02/484  30/689  Cl7  

- - - - - 757/0  35/14  99/118  C8  

- - - - - 272/0  10/86-  59/1  C9  
131/0  628097/0  876717/6  504814/7  587689/9  831/0  33/438  15/96-  O10  
366/0  837744/1  605663/6  443407/8  032521/10  453/0  83/91-  36/123  O11  

009/0  027296/0  374887/4  402183/4  851380/5  470/0  52/28  81/207  N14  
         5 
- - - - - 879/0  24/107-  85/28  C1  
405/0  771092/0  565950/0  337142/1  268661/1  595/0  40/256  86/143-  N7  

203/0  303719/4  464122/8  767841/12  154642/14  360/0  23/634  52/308-  O7-1  
610/0  317410/4  449181/8  766591/12  438481/14  259/0  25/628  39/307-  O7-2  
- - - - - 426/0  02/13  44/118  C8  
- - - - - 297/0  35/52-  61/2  C9  
133/0  912857/1  223016/6  135873/8  572398/9  656/0  07/400-  48/98-  O10  
483/0  244563/7  880374/3  124936/11  003539/10  854/0  64/89-  77/122  O11  
126/0  114848/1  849089/3  639369/4  875350/5  570/0  18/28  01/208  N14  

 

همانطور    است.  3>5>1>4>2و      3>2>1>4>5به صورت    ،به ترتیب  8C و    1C وند تغییرات مقادیر بارهای منفی بر روی اتم های  ر

الکترون کشنده   استخلافات  های  که ملاحظه شد،  موقعیت  اتم   9R و    7Rدر  منفی  بار    1C  هویژبه  ور خود  جام  های   باعث کاهش 

نکته جالب این    .است  1C اتم    ل حلقه بنزن نیز مشابه روند مشاهده شده تغییرات بار بر رویک  روند تغییرات بار منفی بر روی  .شدند

اتم   بار منفی و پوشیدگی شیمیایی را در ترکیب  ،    8C و    1C که هر دو  الکترون   3بیشترین مقدار  که عاری از هرگونه استخلاف 

   به ترتیب به صورتنیز    14N و    9C دیر بار منفی بر روی اتم های  روند تغییرات مقااست، داشتند.    9R و    7Rت های  نده در موقعی کش

  مشاهده شد  11Oو     01O  های   اتممنفی  مقادیر بار  در    اثر تغییر استخلاف هاکمترین در این حال،    است.  2>3>5>4>1و      1>4>5>2

مشابه روند تغییرات   ،  روند بدست آمده  .است  1>4>5مذکور مشابه و به صورت    اتم های  رویبر  بار منفی  روند تغییرات مقادیر   و  

 .بودهسته ها این    NQRپوشیدگی شیمیایی همسانگرد و تانسورهای 

به    تسبن  1-5ترکیبات     (ها   LP O)  اکسیژن های موجود در ساختار  که جفت الکترون های تنهای    بیان کردهمچنین    NBOآنالیز  

LP N    و    هاLP Cl   انرژی رزونانس   درون مولکولی داشته و  ای  مشارکت بیشتری در برهمکنش ه  ،   ها(E(2))    داشتندبالاتری را  .

های   برهمکنش  مقدار  های    رزونانسیبیشترین  برهمکنش  به  ترکیب    2NO  استخلاف  π*or σ* →  7LP Oمربوط  است)   5در 

برهمکنش  انرژی  اکس  یها   LP Oمجموع  دردو  مول    45/240  ،تخلافس ا  این   یژن  بر  کالری  انرژی روند    .است(کیلو  تغییرات 

با تغییر استخلاف   حلقه بنزندر    *BD ( 2) C - C→ σ* or πو  *BD ( 1) C - C → σ* or π  های  مرتبط با برهمکنش  برهمکنش  
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ا  5>4>1>2>3  تبه صور بار  تغییرات  برای  مشاهده شده  روند  دقیقا عکس  فوق  روند  اتم  است.  بنزن   کربن های  لکتریکی  حلقه 

روی مقادیر بیشترین تاثیر را بر    9R و    7Rتغییر استخلاف در موقعیت های  ، یافته ها نشان دادند که  از سوی دیگر  .(ب-3)شکل  است

 π*or σ* → 14LP Nمقدار تغییر در انرژی رزونانس مرتبط با برهمکنش های    .است  داشتهپیپریدین  حلقه    14LP Nانرژی برهمکنش  

در    isoσ، مشابه روند تغییرات مقادیر   ند تغییرات مقادیر انرژی برهمکنش روو    کیلو کالری بر مول بوده   85/1  برابرخلاف  یر استبا تغی 

نیز تقریبا مشابه بوده و   11LP O و     10LP O  انرژی رزونانس مرتبط با برهمکنش های  روند تغییرات مقادیر     .هسته استاین  اطراف  

بدست  مجموع نتایج  از  .  استاین دو هسته     NMR/NQRروند تغییرات بار منفی و مقادیر پارامترهای    و عکس   5>4>1به صورت  

موجود در ساختار ترکیبات بررسی شده، بار منفی و پوشیدگی  ی  ها  LP Oبا افزایش مشارکت    کرد که  بیان می توان اینگونه  آمده  

    .در اطراف این اتم ها کاهش یافتشیمیایی 
 

بر حسب کیلو  E(2)∑انتقالات الکترونی محاسبه شده )  کل نانسوانرژی رز وبار الکتریکی( ) بر حسب واحد  محاسبه شدهطبیعی بارهای اتمی ر مقادی .2جدول

 . B3LYP/6-311++G(d, p)   محاسباتی طحدر س 1-5ترکیبات  (کالری بر مول

Compound=1        

 C1 C8 C9 O10 O11 N10 N14 

∑E(2) LP(1) → σ* or π* - - - 61/3  48/10  - 01/21  

∑E(2) LP(1)N → σ* or π* - - - 49/50  02/56  - - 

Charge 2067/0-  3256/0-  8344/0  6163/0-  5484/0-  - 6896/0-  

Compound=2        
∑E(2) LP(1) N → σ* or π* - - - - - 01/13  89/19  

Charge 2084/0-  2978/0-  1702/0  - - 6168/0-  7046/0-  

Compound=3        
∑E(2) LP(1) N → σ* or π* - - - - - - 57/19  

Charge 2121/0-  3914/0-     - - - - 6933/0-  

Compound=4        
∑E(2) LP(1)  → σ* or π* - - - 62/3  47/10  - 15/21     

∑E(2) LP(2)  → σ* or π* - - - 3/50   58/56  - - 

Charge 0376/0-  3243/0-  8336/0     6155/0-  5478/0-    - 6901/0-  

Compound=5        
∑E(2) LP(1)   → σ* or π* - - - 63/3  51/10       - 42/21  

∑E(2) LP(2)  → σ* or π* - - - 00/51  74/56        - - 

Charge 0651/0  3302/0-  8318/0    6115/0-  5476/0-  - 6907/0-  
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بر حسب کیلوکالری بر  (E(2)انتقالات الکترونی محاسبه شده  سرزونانانرژی  و ) بر حسب واحد بار الکتریکی(به شده محاسطبیعی ی بارهای اتممقادیر  .3جدول

 . 311++G-B3LYP/6(d, p)   محاسباتی  طحدر س( 5و  4ترکیبات ) 7R گروههای استخلافی در موقعیت   (مول

Compound  Type Charge Intra-molecular Interactions E(2) 

4 Cl7 0059/0-    

 LP(1)Cl7  LP(1) Cl7 → BD*(1) C1 - C2   63/1  

   LP(1)  Cl7 → BD*(1) C1 - C6 63/1  

 LP(2)Cl7  LP(2) Cl7 → BD*(1) C1 - C2   09/4  
   LP(2)  Cl7 → BD*(1) C1 - C6 07/4  

 LP(3)Cl7  LP(3)  Cl7 → BD*(2) C1 - C6 05/12  
5     

 N7 4851/0    

 O7-1 3821/0-    

 LP(1) O7-1  LP(1) O7-1  → BD*(1) C1 - N7 20/4  

   LP(1) O7-1  → BD*(1) N7 - O7-2 34/2  
 LP(2) O7-1  LP(2)  → BD*(1) C1 - C2   68/0  
   LP(2) O7-1  → BD*(1) C1 - N7 07/12  
   LP(2) O7-1  → BD*(1) C5 - C6 53/0  
   LP(2) O7-1  → BD*(1) N7 - O7-2 99/18  
 O7-2 3833/0-    
 LP(1) O7-2  LP(1) O7-2  → BD*(1) C1 - N7 20/4  

   LP(1) O7-2 → BD*(1) N7 - O7-1 33/2  
 LP(2) O7-2  LP(2) O7-2 → BD*(1) C1 - C6 68/0  
   LP(2) O7-2  → BD*(1) C1 - N7 05/12  
   LP(2) O7-2  → BD*(1) C2 – C3 54/0  
   LP(2) O7-2  → BD*(1) N7 - O7-1 95/18  
 LP(3) O7-2  LP(3) O7-2  → BD*(1) N7 - O7-1 82/162  

 

 
مقادیر بار منفی کل حلقه  و ب( مجموع مقادیر پوشیدگی شیمیایی اطراف هسته های کربن حلقه بنزن، به عنوان تابعی از بی مقادیر ممان دوقطالف( . 3شکل 

 .1-5ترکیبات در  حلقه بنزن یپیوندهامکنش بنزن به عنوان تابعی از انرژی بره
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 نتیجه گیری  -4

در این تحقیق، تلاش شد تا نقش تغییر    کیبات داروئی است.، یکی از جنبه های مهم تحقیقاتی در شیمی تر بررسی اثر استخلاف     

ستگی بین  همب   به خوبی بدست آمدهنتایج  نشان داده شود.    NMR/NQRتانسورهای  بر روی    MPH  مختلف  استخلاف در دو موقعیت

ساختاری   را  پارامترهای  اتمی  بارهای  و  مولکولی  درون  های  برهمکنش  قبیل  دار  NMR/NQRتانسورهای  با  از  و   MPHوی  در 

با افزایش مشارکت استخلاف های بررسی شده در برهمکنش های درون مولکولی،  یافته ها بیان کردند که    نشان دادند.مشتقات آن  

بر   آنها  تانسورهااثرگذاری  استافزایش     NMR/NQRیروی  کلر    2NOاستخلافات    ،لذا.  یافته  بنزنو  حلقه  روی  بیشترین بر  با   ،

نشان   نتایجرون مولکولی، بیشترین افزایش را در برهمکنش های رزونانسی حلقه بنزن ایجاد نمودند.  در برهمکنش های د  مشارکت

، مقادیر شدهکاهش تجمع بار منفی بر روی اتم های مجاور    باعث  9R و    7Rاستخلافات الکترون کشنده در موقعیت های    که  دادند

  .دادندکاهش  خود و کل حلقه بنزن را   پوشیدگی شیمیایی اطراف هسته های مجاور و NQRتانسورهای 
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Abstract 

In this study, the effects of four substituents at two different positions of methylphenidate (MPH) drug structure were 

investigated on NMR and NQR tensors of carbon, nitrogen and oxygen nuclei. The obtained results were interpreted using 

Natural Bond Orbital (NBO) calculations based on molecular structure. The findings showed that with increasing 

participation of the studied substituents in intra-molecular interactions, their impact on NMR and NQR tensors of studied 

nuclei increased. Therefore, electron-withdrawing substituents at positions R7 and R9 of the MPH structure, with the 

highest participation in intra-molecular interactions, caused the greatest increase in the resonance interactions of the 

benzene ring. As a result, they reduced the negative charge, the NQR tensors and chemical shielding around the adjacent 

nuclei and the benzene ring carbons.  
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