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 چکیده

ریمیدین و مقایسه ی داده های  یپ[a-2,1در این تحقیق، از محاسبات نظریه تابعیت چگالی، برای بهینه سازی ساختاری مشتقاتی از ایمیدازو]     

بهینه شدند. مقایسه   B3LYP/6-31+G(d,p)استفاده شد. تمام ساختارها با استفاده از روش محاسباتی    FTIRو    NMRنظری و تجربی طیف های  

سازی، ثابت تعادل و  ال  فع  سطح انرژی نشان داد که پیوند هیدروژنی می تواند نقش بسزایی در پایداری ایزومرها داشته باشد. همچنین، انرژی 

ثابت سرعت برای سه واکنش توسط بررسی سطح انرژی حالت گذار محاسبه شد. بررسی انرژی فعال سازی و همچنین ثابت سرعت نشان داد  

 رکت که ایزومرهای دارای عامل استر سریع تر از ایزومرهای دارای عامل اسید کربوکسیلیک در واکنش های جانشینی هسته دوستی آسیل ش

   .دادند نشان  تجربی  های داده  ، تطابق خوبی را با FTIRو  NMR هایکنند. همچنین، مقایسه ی داده های نظری و تجربی طیف   می
 

 

 
 

 [پیریمیدین، واکنش جانشینی هسته دوستی آسیلa-2,1واژه های کلیدی: نظریه تابعیت چگالی، نوآرایی دیمروث، ایمیدازو]
 

 مه . مقد1

  را   ایمیدازوپیریمیدین   ی  انجام شده است. حلقه [پیریمیدین a-2,1یعی بر روی مشتقات ایمیدازو]یر مطالعات وسدر سال های اخ       

مشتقات  [1-6]آورد    دست  به  پیریمیدین   ی  حلقه  روی  بر  هم  و  ایمیدازول  ی  حلقه  روی  بر  زایی  حلقه  واکنش   از  هم  توان  می  .

[پیریمیدین خواص بیولوژیکی خوبی را نظیر ضد قارچ، ضد باکتری، ضد التهاب و بازدارنده از آنزیم از خود نشان a-2,1ایمیدازو]
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است  [7-10]دادند   شده  انجام  ترکیبات  نوع  این  روی  بر  متعددی  نظری  مطالعات  سال  [14-11].  در  مشتقات    2018.  از  تعدادی 

[پیریمیدین با گروه عاملی استر  a-2,1، ترکیبات ایمیدازو]در یک مسیر.  [15]شدند  [پیریمیدین توسط سه مسیر سنتز  a-2,1ایمیدازو]

گروه عاملی استر به آمید تبدیل شد. اما در    سنتز شدند که در ادامه در حضور کلرید کلسیم به عنوان باز ضعیف و واکنشگر آمین، 

دیگر است   ،مسیر  ازبا  باز  فاده  نوآرایی    شرایط  هیدروکسید،  سدیم  مانند  تر  اسید  قوی  به  استر  عاملی  گروه  و  داد  رخ  دیمروث 

کربوکسیلیک تبدیل شد. نوآرایی دیمروث توسط نشاندار کردن اتم نیتروژن در حلقه ی ایمیدازول به اثبات رسید. در ادامه، گروه 

به   واکنشگرآمین  حضور  در  کربوکسیلیک  اسید  ایمیدازو]عاملی  از  مشتقاتی  هم  سوم  مسیر  در  شد.  تبدیل  آمید  -2,1عامل 

a به دست آمده توسط طیف سنجی    [پیریمیدین اول سنتز شدند. ساختار تمام ترکیبات  مسیر  باز ضعیف مشابه  با عامل آمید توسط 

 تایید شد. 

ایمیدازو] از  مشتقاتی  تحقیق،  این  جانشینی هست a-2,1در  واکنش  همراه  به  مرجع  [پیریمیدین  از  انتخاب شدند   [15]ه دوستی آسیل 

قرار  1)شکل   ارزیابی  مورد  و  پیشنهاد شد  واکنش  هر  برای  گذار  ساختار حالت  سازی شد.  بهینه  ایزومرها  تمام  هندسی  ساختار   .)

 ده های طیفی نظری و تجربی با هم مقایسه شدند. گرفت و انرژی ها محاسبه شدند. همچنین دا

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [پیریمیدینa-2,1ایمیدازو]ی نظری تعدادی از مشتقات مسیرهای انتخابی جهت بررس. 1شکل 

 

 دو  تا   بود شده  انجام اشاره شده ی مقاله در 3 و 1 ی  شماره واکنش های . باشند می دوستی آسیل  هسته  جانشینی  نوع از  واکنش  سه  هر

ایزومر   همچنین، .  بودند  شناسایی   لقاب   نیتروژن  اتم  کردن  دار  نشان  با  که،   یطور  به   شوند.  سنتز  دیمروث  نوآرایی   ایزومرهای  از   مشتق

ایزومرهای  .  تبدیل شد  5داد و به ایزومر    انجام  را  دیمروث  نوآرایی  اتانول  در  هیدروکسید  سدیم  محلول:  مانند  بازی قوی  محیط   در  3

  در  و  بوده پیشنهادی 2 ی شماره  ند. از طرفی، واکنش ، ایزومرهای حاصل از نوآرایی دیمروث می باش5و3و همچنین ایزومرهای  4و1

  می 3 با  2 سنتزی  مسیر سینتیکی  ی  مقایسه و آن سازی  فعال  انرژی محاسبه ی واکنش،  این  پیشنهاد  از  هدف. است نشده گزارش  مقاله 

  .باشد
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 روش های محاسباتی . 2

گوسین       افزار  نرم  توسط  تحقیق  این  در  شده  گزارش  ساختارهای  نظریGaussian 09)  09  تمامی  از  استفاده  با  و  تابعیت  (  ی  ه 

( محاسباتیDensity Functional Theoryچگالی  روش  به   )  B3LYP/6-31+G(d,p)    مدل در  متانول  حلال  فاز  بهینه    PCMدر 

 دند. در حلال کلروفرم به دست آم NMRبررسی شد. داده های نظری  QST3سازی شدند. حالت گذار برای هر واکنش توسط مدل 
 

 و بحث  نتایج  .3

    دسیپارامترهای هن. 1-3

 . (2است )شکل داده زوایا  و پیوندها طول با ارتباط در  را  خوبی اطلاعات 4 و 1 دوگونه ی در ساختار سازی بهینه     

 
 4و  1 ی. ساختار بهینه ی ایزومرها2شکل 

)  در   که   طور  همان   پیوند  طول :  مثال  طور  به .  است  یکسان  تقریبا   دوگونه   هر  در   زوایا  و  پیوندها  طول  شود،   می   مشاهده  (1جدول 

 پیوند  طول  همچنین،.  دارد  مطابقت Å 1/22 استاندارد  مقدار  با  که  باشد  می Å 1 /22 حدود  ایزومر   دو  هر  برای C13=O1 ی  دوگانه

C5=C6  حدود  بنزن  آروماتیک   ی   حلقه  در Å 1/40 ی   ساده  وندپی  طول.  دارد  تق ب مطا  آن  استاندارد  مقدار  با  که  باشد  می C9−O3 

 آمده  دست  به  مقدار  این   بنزن  ی  حلقه  با  رزونانس   و   OCH3−گروه  دهندگی  الکترون  اثرات  دلیل  به  هک  باشد  می Å 1/36 حدود

  در  ایمیدازوپیریمیدین   ی  حلقه  با  درجه   40  حدود  ی   اندازه  به  بنزن  ی  حلقه  که  دهد  می  نشان  4  و  1  ایزومر   دو  در  زوایا  است. بررسی

 (C11−C12−C13−O1) درجه  10 حدود  اول  ساختار  در  استری  لافتخ س ا  همچنین، (C3−C2−C5−C10) دارد  زاویه  رایزوم  دو  هر

  دهند  می  نشان  نتایج.  دارد  زاویه  اختلاف  ایمیدازوپیریمیدین   ی  حلقه  با  (C11−C12−C13−O2)   درجه  22  حدود  دوم  ساختار  در  و

 .سازد می زاویه  یلنف  و استر عامل  یعنی دیگر مسطح عاملی گروه دو با و بوده مسطح  ایمیدازوپیریمیدین  ی حلقه  که،
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 4و 1 ایزومرهای شده بهینه ساختاری پارامترهای .1جدول

 
 (.3هم به همین ترتیب بهینه سازی شده و مورد بررسی قرار گرفته است )شکل  5و  3ساختار دو ایزومر 

 
 5و3. ساختارهای بهینه شده ی ایزومرهای 3شکل
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ای  سنتز شده بودند و دار  4و    1اتیل متیل آمین به عامل استری در ایزومرهای    این دو ایزومر از واکنش جانشینی هسته دوستی آسیل

ایزومر   دو  در  ساختار  سازی  بهینه  است.  آمده  متن  ادامه ی  در  ها  آن  ساختاری  پارامترهای  هستند. جدول  آمید  عامل   5و    3یک 

( مشاهده می شود، طول پیوندها و زوایا 2جدول )  راطلاعات خوبی را در ارتباط با طول پیوندها و زوایا داده است. همان طور که د

می باشد که با    Å  25/1برای هر دو ایزومر حدود    C13=O1یکسان است. به طور مثال: طول پیوند دوگانه ی  در هر دو ایزومر تقریبا  

استاندارد   پیوند    Å  21/1مقدار  دارد. همچنین، طول  بنزن حدود    C5=C6مطابقت  آروماتیک  با    Å  40/1در حلقه ی  باشد که  می 

نشان می   5و    3می باشد. بررسی زوایا در دو ایزومر    Å  36/1حدود    C9−O2مقدار استاندارد آن مطاقت دارد. طول پیوند ساده ی   

ایزومر   در  که  با  3دهد  بنزن  ی  ی حدود    ایمیدازوپیریمیدین   ی  حلقه  حلقه  اندازه  دارد  40به  زاویه   (. C3−C2−C5−C10)  درجه 

و در ساختار دوم   (C11−C12−C13−O1)درجه    31در ساختار اول حدود    ایمیدازوپیریمیدین  ی  حلقه   ف استری باهمچنین، استخلا 

به   بوده  مسطح  ایمیدازوپیریمیدین   ی  نتایج نشان می دهند که، حلقه  (.C11−C12−C13−N4)اختلاف زاویه دارد    درجه  35حدود  

 سازد. می زاویه  آن به متصل های  استخلاف با طوری که

پیوند دوگانه ی    6ینه سازی ساختار  هب استاندارد    Å  23/1حدود    C13=O1نشان می دهد که، طول  مقدار  با  باشد که    Å  21 /1می 

می باشد که با مقدار استاندارد آن مطاقت    Å  40/1در حلقه ی آروماتیک بنزن حدود    C5=C6مطابقت دارد. همچنین، طول پیوند  

پیوند ساده ی   اندازه ی    Å  36/1  حدود  C9−O3دارد. طول  به  بنزن  نشان می دهد که حلقه ی  زوایا در ترکیب  بررسی  باشد.  می 

  1/0همچنین، استخلاف اسید کربوکسیلیک حدود    (.C10−C5−C2−C3)درجه با حلقه ی ایمیدازوپیریمیدین زاویه دارد    40حدود  

  ایمیدازوپیریمیدین   ی  نشان می دهند که، حلقه  جینتا(.  N3−C12−C13O1)  ایمیدازوپیریمیدین اختلاف زاویه دارد  ی  حلقه  درجه با

 (.4سازد )شکل  می  زاویه آن به متصل های  استخلاف با به طوری که بوده مسطح

 

 
 6. ساختار بهینه شده ی ترکیب 4شکل 

 



     

 

 
 17  1399 زمستان، 34، شماره دهمسال                            همکارانو  خاشی 

 
( JQCS ) 

 5و  3پارامترهای ساختاری بهینه شده ایزومرهای  .2جدول

 

 

 انرژی  سطح  محاسبه .3-2

 1  ایزومر  دو  بین  از  که،   دهد  می  بر حسب کیلوکالری بر مول نشان  ترکیبات   سازی   بهینه  از   آمده  دست  به   انرژی   سطح   ی   مقایسه      

 نشان  5  و  3  ایزومر  دو  انرژی   سطح  ی  مقایسه  همچنین،.  باشد  می  1  ایزومر  از  پایدارتر  ،kcal/mol/79/258 اندازه ی    به  4  ایزومر  ،4و

اندازه ی    5  ایزومر  که،  دهد  می به   پیوند  تشکیل  و  2H  اتم  به  1O  اتم  نزدیکی.  است  3  ایزومر  از  پایدارتر  kcal/mol   45/259هم 

 .باشد ها ایزومر این  بیشتر پایداری بر دلیلی تواند  می  هیدروژنی،
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 IRبررسی داده های تجربی و نظری طیف . 3-3

بررسی    شده است.  ( آورده3ول )دآن ها در ج   IRجهت بررسی طیفی انتخاب، و داده های نظری طیف    6و    3و    1سه ترکیب       

 cm-1(، فرکانس کششی  3مطابق با جدول )، دو فرکانس کششی قوی را نشان می دهد.  1مربوط به ساختار    IRطیف نظری  

می باشد. فرکانس کششی گروه    C13=O1مربوط به پیوند   cm 1706-1و فرکانس کششی    C13−O2مربوط به پیوند   1242

( درC=Oکربونیل  استرها  در  و    cm  1730-1750-1محدوده ی    (  دوگانه  پیوند  با  کربونیل  مزدوج شدن گروه  باشد.  می 

از عوامل مهم در کاهش فرکانس کششی گروه کربونیل است. در این ترکیب، عامل استری متصل پدیده ی رزونانس یکی 

دیگر داده های  د. بررسی  شبا  cm  1706-1  به حلقه ی آروماتیک می باشد که خود می تواند دلیلی بر کاهش فرکانس به  

)  IRنظری   جدول  اس3در  مقدار  با  نظری  ی  داده  برای  را  خوبی  مطابقت  مثال: (،  طور  به  دهد.  می  نشان  ها  آن  تاندارد 

پیوند   کششی  ی   C14−H10فرکانس  ناحیه  در  آلیفاتیک  نوع  پیوند    cm  3048-1  از  کششی  فرکانس  نوع    C8−H5و  از 

را نشان داده است. بررسی    cm  1570-1فرکانس    C4=N3. همچنین، پیوند  ر شده اندهظا  cm 3214-1آروماتیک در ناحیه ی  

، فرکانس های کششی قوی تا متوسطی را از لحاظ شدت نشان می دهد. مطابق با جدول 3مربوط به ساختار  IRنظری  طیف

می    C13=O1پیوند    مربوط به  cm  1631-1و فرکانس کششی    C9−O2مربوط به پیوند    cm  1264-1(، فرکانس کششی  3)

ظاهر می شود. بررسی دیگر    cm  1630-1680-1( در آمیدها در محدوده ی  C=Oباشد. فرکانس کششی گروه کربونیل )

به طور  3در جدول)  IRداده های نظری   استاندارد آن ها نشان می دهد.  با مقدار  (، مطابقت خوبی را برای داده ی نظری 

از نوع    H5-C8و فرکانس کششی پیوند    cm  3032-1یفاتیک در ناحیه ی  وع آلناز    C14−H10مثال: فرکانس کششی پیوند  

را نشان داده است. بررسی    cm  1568-1فرکانس    C4=N3ظاهر شده اند. همچنین، پیوند    cm 3214-1در ناحیه ی  آروماتیک  

نظری   ساختار    IRطیف  به  می  6مربوط  نشان  لحاظ شدت  از  را  متوسطی  تا  قوی  های کششی  فرکانس  فرکانس د،  هد. 

پیوند     cm  1142-1کششی   به  کششی    C13−O2مربوط  فرکانس  پیوند  مر  cm  1722-1و  به  باشد.   C13=O1بوط  می 

( کربونیل  گروه  کششی  ی  C=Oفرکانس  محدوده  در  کربوکسیلیک  اسیدهای  در   )1-cm  1700-1725   .شود می  ظاهر 

می دهد. به طور مثال: ی با مقدار استاندارد آن ها نشان ر ، مطابقت خوبی را برای داده ی نظIRبررسی دیگر داده های نظری  

پیوند   کششی  ی    −H10C14فرکانس  ناحیه  در  آلیفاتیک  نوع  پیوند    cm  3032-1از  کششی  فرکانس  نوع    C8−H5و  از 

 را نشان داده است. cm 1571-1فرکانس  C4=N3ظاهر شده اند. همچنین، پیوند  cm  3213-1آروماتیک در ناحیه ی 
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 IRری طیف ظفرکانس های کششی ن .3جدول

 
 

 CNMR13و  HNMR1بررسی داده های تجربی و نظری طیف   .3-4

ناحیه ی  ، پیک  1ساختار    HNMR1طیف نظری   به پروتون های    ppm  2-1=δهایی را در  نشان می دهد. این پیک ها مربوط 

( متیل  مقدار  C14−H8,9,10آلیفاتیک گروه  با  را  مطابقت خوبی  باشد که  نشان داده است )جدول  ت ( می  پیک ها4جربی آن  ی  (. 

ی   های  ppm  5-3  =δناحیه  پروتون  به  دلیل  OCH3−و   OCH−2−مربوط  به  که  باشند  اکسیژن   می  اتم  به  کربن  اتم  اتصال 

 ,H3, H4مربوط به حلقه ی بنزن )   ppm  7-8  =δالکترونگاتیو به سمت میدان ضعیف تر جابه جا شده اند. پروتون های ناحیه ی  

H5, H6  ی ناحیه  های  پروتون  و   )ppm  8-9  =δ  ( ایمیدازوپیریمیدین  هتروسیکل  حلقه ی  های  پروتون  به        (H1, H2, H7مربوط 

باشند. این ترکیب، تعداد    CNMR13داده های    می  با داده های نظری   16تجربی  را  مطابقت خوبی  نوع کربن را نشان می دهد که 

نظری مطابقت    ppm  160دیده شده است که با مقدار    ppm  163ناحیه ی حدود    بی دردر طیف تجر  C13=O1دارد. به طور مثال:  
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گروه کربونیل مقدار جا به جایی شیمیایی بیشتری را نشان می دهد. در طیف    بعد از کربن  C9−O3خوبی را نشان می دهد. همچنین،  

ت میدان های  جا به جایی این کربن به سم  دلیل  را نشان داده است.ppm  158و در داده های نظری مقدار    ppm  160تجربی مقدار  

 کم الکترون به دلیل الکترونگاتیوی بالای اکسیژن می باشد. 

نظری   ی  3ر  ساختا   HNMRطیف  ناحیه  در  را  هایی  پیک   ،ppm  1-2=δ     های پروتون  به  مربوط  ها  پیک  این  دهد.  می  نشان 

متیل   مطابقت خوب (  C17−H16,17,18) آلیفاتیک گروه  باشد که  نشان د  ی رامی  مقدار تجربی آن  ناحیه ی  با  پیک های  اده است. 

ppm  5-3  =δ    های پروتون  به  باشند    OCH3−و    −NCH2−و    NCH−3مربوط  های می  اتم  به  کربن  اتصال  دلیل  به  که 

پ  ppm  7-8  =δ  یاکترونگاتیونیتروژن و اکسیژن به سمت میدان ضعیف تر شیفت پیدا کرده اند. پیک های ناحیه   ن روتومربوط به 

بن  ی  حلقه  ی  (  H3, H4, H5, H6)زن  های  ناحیه  های  پیک  هتروسیکل    ppm  8-9  =δو  ی  حلقه  های  پروتون  به  مربوط 

باشند. داده های  (  H1, H2, H7)یدین  ایمیدازوپیریم تعداد    13CNMRمی  این ترکیب،  نشان می دهد که    17تجربی  نوع کربن را 

دیده شده است که    ppm  163در طیف تجربی در ناحیه ی حدود    C13=O1ثال:  ور ممطابقت خوبی را با داده های نظری دارد. به ط

بعد از کربن گروه کربونیل مقدار جا به جایی شیمیایی    C9−O2. همچنین،  نظری مطابقت خوبی را نشان می دهد  ppm  161با مقدار  

را نشان داده است. طیف نظری ppm  157مقدار  و در داده های نظری    ppm  160بیشتری را نشان می دهد. در طیف تجربی مقدار      

HNMR1    پیک هایی را در ناحیه ی  5ساختار ،ppm  2-1=δ   وط به پروتون های آلیفاتیک گروه نشان می دهد. این پیک ها مرب

پیک  (  C17−H16,17,18)متیل   نشان داده است.  مقدار تجربی آن  با  را  مطابقت خوبی  باشد که  ناحیه ی  می   ppm  3-5  =δهای 

های  م پروتون  به  اکسیژن   OCH3−و    NCH−2−و    NCH3−ربوط  و  نیتروژن  های  اتم  به  کربن  اتصال  دلیل  به  که  باشند  می 

 ,H3, H4)  مربوط به حلقه ی بنزن  ppm  7-8   =δسمت میدان ضعیف تر شیفت پیدا کرده اند. پیک های ناحیه ی  الکترونگاتیو به  

H5, H6)  نا پیک های  ب  ppm  8-9  =δحیه ی  و  ایمیدازوپیریمیدین  مربوط  پروتون های حلقه ی هتروسیکل  می (  H1, H2, H7)ه 

بن را نشان می دهد که مطابقت خوبی را با داده های نظری دارد. به  نوع کر  17تجربی این ترکیب، تعداد    CNMR13باشد. داده های  

نظری مطابقت خوبی را    ppm  158ر  دیده شده است که با مقدا  ppm  161در طیف تجربی در ناحیه ی حدود    C13=O1طور مثال:  

نشان می دهد. در طیف تجربی  بعد از کربن گروه کربونیل مقدار جا به جایی شیمیایی بیشتری را    C9−O2نشان می دهد. همچنین،  

 را نشان داده است. ppm 157و در داده های نظری مقدار  ppm 160مقدار 

هر دو ایزومرهای نوآرایی دیمروث می باشند، نشان از تفاوت محسوس  که    5و    3در دو ایزومر    RHNM1بررسی داده های تجربی  

برابر   5و برای ایزومر    ppm 58/8برابر  3در ایزومر    2Hجایی شیمیایی تجربی اتم  دارند. مقدار جا به    2Hجا به جایی شیمیایی در اتم  

ppm  90 /8    ثبت شده است. این تفاوت در داده های نظریHNMR1  یده می شود. مقدار جا به جایی شیمیایی  این دو ایزومر هم د

می باشد. بررسی ساختار بهینه شده ی این دو ترکیب    mpp  91/9برابر  5و برای ایزومر    ppm 09/9 برابر    3در ایزومر    2Hنظری اتم  
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ایزومر   ب   O1با    2Hاتم    5نشان می دهد که، در  پیوند هیدروژنی دارد  ایزومر  در گروه کربونیل  امکان وجود ای  3ه طوری که در  ن 

 لکترون تر است.بیشتر و به سمت ناحیه ی کم ا 5در ایزومر  2Hنداشته در نتیجه مقدار جا به جایی شیمیایی اتم 

 CNMR13و  HNMR1. داده های تجربی و نظری طیف های 4جدول 

 
 

 و انرژی فعال سازیواکنش جانشینی هسته دوستی آسیل: بررسی مکانیسم، حالت گذار . 5-3

( آمده است. بررسی طول  5افزایش هسته دوستی آسیل در شکل )  1برای واکنش شماره ی    TS Iبهینه شده ی حالت گذار    ساختار

پیوند   طول  که،  دهد  می  نشان  ساختار  این  از    C13−O3پیوندهای  و  یافته  افزایش  است،  بوده  استری  پیوند  یک  قبلا    1/ 34که 

  1/ 53با طول    C13−N4که در حال شکسته شدن است و پیوند جدید آمیدی    ستروم رسیده است. به طوریآنگ  2/ 28آنگستروم به  

چنین ساختار حالت آنگستروم در حال تشکیل شدن است. ساختار حالت گذار شباهت بسیار زیادی به محصول واکنش را دارد. هم 

 آنگستروم بر می گردد.  22/1با طول  2psلت دوگانه با هیبرید دوباره به حا C13=O1گذار نشان می دهد که با خروج اتانول پیوند 
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 1برای واکنش شماره  TS I. ساختار بهینه شده ی حالت گذار 5شکل 

 

( آمده است. بررسی طول  6در شکل ) 3ته دوستی آسیل شماره ی برای واکنش افزایش هس TS IIIساختار بهینه شده ی حالت گذار 

نشان   ساختار  این  پیوند  مپیوندهای  طول  که،  دهد  از    C13−O3ی  و  یافته  افزایش  است،  بوده  اسیدی  عامل  یک  قبلا    35/1که 

به   پیوند جدید آمیدی    22/2آنگستروم  به طوری که در حال شکسته شدن است و    1/ 55با طول    C13−N4آنگستروم رسیده است 

مچنین ساختار حالت محصول واکنش را دارد. ه  هآنگستروم در حال تشکیل شدن است. ساختار حالت گذار شباهت بسیار زیادی ب 

آنگستروم بر می   22/1با طول    2psدوباره به حالت دوگانه با هیبرید    C13=O1گذار نشان می دهد که با خروج مولکول آب، پیوند  

 گردد.

 
 3برای واکنش شماره ی  TSIIIتار بهینه شده ی حالت گذار . ساخ6شکل 
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ساز  فعال  انرژی  مقادیر  هست  یبررسی  افزایش  واکنش  سه  واکنش  در  سرعت  که  دهد  می  نشان  کربونیل  گروه  به  آمین  دوستی  ه 

دهنده ی کربونیل    (. دلیل این افزایش نوع واکنش 5می باشد )جدول    3بیشتر از واکنش    2و    1افزایش هسته دوستی در واکنش های  

، از نوع اسید  3ش شماره ی  کربونیل استری و در واکن  ، واکنش دهنده دارای گروه2و    1دار می باشد. در واکنش های شماره ی  

آلکوکسی   ی  شونده  ترک  گروه  خروج  واکنش،  مکانیسم  به  توجه  با  باشد.  می  هیدروکسیل    (OEt−)کربوکسیلیک  از  راحت 

(−OH)  تالپی  ن وه های آلکوکسی ترک شونده های بهتری نسبت به هیدروکسیل هستند. مقدار منفی تغییرات امی باشد. در واقع، گر

نشان می دهند که واکنش ها به صورت خود به خودی انجام پذیر   سه واکنش گرمازا هستند. مقادیر    نشان می دهد که هر

بیان می کنند که هر سه و باشند. مقادیر ثابت تعادل  بر این،  می  ناپذیرند. علاوه  اکنش به سمت محصول پیش می روند و برگشت 

 شند.ت بزرگتر از برگشت می بافمقادیر ثابت سرعت ر
 

 . مقادیر انرژی ،ثابت سرعت و ثابت تعادل واکنش ها در فاز حلال ) متانول(  5جدول 

 
 

 نتیجه گیری . 4

میدین به همراه واکنش های آن ها بوده است. این  [پیریa-2,1هدف از انجام این پروژه بررسی نظری تعدادی از مشتقات ایمیدازو]    

بودند. نتایج به دست    NMR و  IRالعه سطح انرژی و مقایسه ی داده های تجربی و نظری  مط  بررسی ها شامل بهینه سازی ساختارها، 

پ نشان داد که  انرژی  مقایسه ی سطح  دادند.  نشان  با داده های تجربی  را  تطابق خوبی  نظری  از محاسبات  یوند هیدروژنی می  آمده 

( داشته باشد. بررسی انرژی فعال سازی برای سه واکنش  4  و  1تواند نقش بسزایی در پایداری دو ایزومر حاصل از نوآرایی دیمروث )

( بسیار سریع تر از واکنش آن 4و    1( با ایزومرهای دارای عامل استری )2افزایش هسته دوستی نشان داد که واکنش اتیل متیل آمین )
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ه ترک شونده ی اتوکسی بسیار  روگ( پیش می رود. این نتیجه نشان می دهد که خروج  6ترکیب دارای عامل اسید کربوکسیلیک )با  

راحت تر هیدروکسیل می باشد. مقادیر انتالپی نشان از گرما زا بودن واکنش ها دارند. مقادیر انرژی آزاد گیبس نشان دادند که، برای 

نیاز است و علامت منفی آن نشان از خودبه خودی بودن واکنش ها بود. مقا  انرژی  3انجام واکنش شماره   ثابت    یردبیشتری مورد 

تعادل رفت   بر این، مقادیر ثابت  ناپذیرند. علاوه  تعادل نشان دادند که هر سه واکنش در جهت محصول پیش می روند و برگشت 

 ا نتایج تجربی تطابق بسیار نزدیک و خوبی داشتند. بزرگتر از برگشت بودند. در کل نتایج حاصل از محاسبات نظری ب
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Abstract 

In this research, density functional theory calculations were used to optimize the structure of imidazo[1,2-a]pyrimidine 

derivatives and for comparing the theoretical and experimental data of NMR and FTIR spectra. All structures were 

optimized using the B3LYP/6-31+G(d,p) computational level. Comparison of energy levels showed that the hydrogen 

bonds can play an important role in the stability of isomers. Also, the activation energy of the three reactions was calculated 

by evaluation of the transition state energy. The study of the activation energy showed that isomers with ester functional 

group were participated faster than isomers with carboxylic acid functional group in the reactions of nucleophilic acyl 

substitution. Also, comparison of theoretical and experimental data of NMR and FTIR spectra showed good agreement 

with experimental data. 
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