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 چکیده

انجام  NBOو  AIMو محاسبات  (DFT)به کمک نظریه تابعی چگالی  (CNAA)سیانو استیل استون -α ترکیبمطالعه قدرت پیوند هیدروژنی      

مقایسه شد. بر طبق محاسبات  (AA)استیل استون ترکیب  گردید. جهت بررسی بیشتر اثر سیانو بر قدرت پیوند هیدروژنی، نتایج به دست آمده با

ر این مقدار بیشتر از میزان قدرت پیوند هیدروژنی د است. CNAA ،kcal/mol 12/22انجام گرفته، مقدار قدرت پیوند هیدروژنی برای ترکیب 

AA ند هیدروژنی در این تواند دلیلی بر بیشتر بودن قدرت پیواست که با نتایج تجربی نیز تایید شده است. اثر الکترون کشندگی گروه سیانو می

 است. NBOترکیب نسبت به استیل استون باشد که همچنین در توافق با محاسبات 

 
.پیوند هیدروژنی درون مولکولی، نظریه تابعی چگالی سیانو استیل استون،-α کلیدی: واژه های

  . مقدمه9

 ها حاویدی کتون -1و9 ].9-1[ها از قرن بیستم از اهمیت خاصی برخوردار باشند شده که آن ها باعثکتوندی -βخواص منحصر به فرد      

شوند. این کربن، اغلب دارای استخلاف هیدروژن است. فقط از هم جدا می αهای کربونیل هستند که با یک اتم کربن تحت عنوان کربن گروه

دی  -βانولی  -پیوند هیدروژنی درون مولکولی در حالت سیسخلافات دیگر هستند. دارای است αها در موقعیت دی کتون -βتعداد کمی از 

ای که در این ترکیبات وجود دارد، قدرت پیوند ترین مسئلهمهم های شیمیایی دارای اهمیت است.در ساختار، عملکرد، و دینامیک سیستم هاکتون

بررسی شده است NMR و IRهیدروژنی است. تخمین قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی  و تغییرات آن با ساختار با استفاده از داده های 
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های الکترون تأثیر مهمی بر قدرت پیوند هیدروژنی دارند. گروه βو  αدهند که استخلافات موجود در موقعیت داده های تجربی نشان می  ].1-1[

 وژنی هستند، قدرت پیوند هیدر πهای الکترون دهنده و استخلافاتی که شامل کشنده، قدرت پیوند هیدروژنی را کاهش داده، در حالی که گروه

رهمگن های همگن و غیها به عنوان سوبسترا برای کاتالیستاز آن ها،دی کتون -β به علت وجود دو گروه کربونیل در[. 8-90دهند ]را افزایش می

بر  UVهای آرایشی جهت کاهش اثرات تابش در داروسازی، از این ترکیبات به عنوان افزاینده[. 99شود ]های بسپارش استفاده میو کاتالیست

دی  -β[. خاصیت کمپلکس دهندگی 91،91[ و همچنین به عنوان دارو برای درمان ریه، سرطان و دیابت قابل کاربرد هستند ]92روی پوست ]

 [.91،95ها برای تعیین غلظت آلودگی هوا و حفاظت محیط زیست استفاده شود ]ها باعث شده است که از آنکتون

و  AIMسیانو استیل استون با استفاده از محاسبات -αبر قدرت پیوند هیدروژنی  αف سییانو در موقعیت  هدف از این مطالعه بررسیی اثر اسیتخلا  

NBO .است. بدین منظور مقایسه ای بین ترکیب فوق با استیل استون نیز جهت بررسی بیشتر اثر استخلاف انجام شده است 

 

 . روش محاسبات2

انجام شده است. از نرم  **G++311-6پایه  تابعبا   ]98،91[ B3LYPسطح در  ]91 [01زار گوسیین  محاسیبات کوانتومی با اسیتفاده از نرم اف       

 نیز جهت بررسی قدرت پیوند هیدروژنی استفاده شده است.  ]29 [ AIM 2000و  ]NBO 5.0  ] 20افزارهای

 

 بحث نتایج و . 3
( نشان داده شده است. پارامترهای ساختاری بهینه شده به همراه 9ها در شکل )گذاری اتمبا نام CNAAساختار هندسی بهینه شده ترکیب      

( گردآوری شده است. بر طبق این جدول، 9در جدول ) (AA)و استیل استون  (CNAA)سیانو استیل استون -αپارامترهای توپولوژیکی ترکیب 

دهد که انرژی پیوند نیز نشان می AIMبه ترتیب کاهش و افزایش یافته است. نتایج AA نسبت به  CNAAدر ترکیب   O-Hو O…Oطول پیوند 

بیشتر از  CNAAتوان نتیجه گرفت که قدرت پیوند هیدروژنی در ترکیب است. بنابراین می AAبیشتر از ترکیب  CNAAهیدروژنی در ترکیب 

 CNAAانولی برای ترکیب  OHجایی شیمیایی مربوط به شود. جابهایید مینیز ت IRو NMRاست. این نتایج با نتایج تجربی مربوط به  AAترکیب 

برای  ]21 [cm 2100-1و  ]22 [ 2850نیز در  OHفرکانس کششی  گزارش شده است. ]21 [ppm 1/95برابر  AAو برای  ]ppm 1/91] 22برابر 

دهد که قدرت پیوند هیدروژنی نشان می AIM، نتایج ]21[به ترتیب، مشاهده شده است. همچنین بر طبق طبقه بندی روزاس  AAو  CNAAترکیب 

نسبت  CNAAدر ترکیب C-C و  C=Cهای دهد طول پیوند گروه( نشان می9در حد متوسط است. همانطور که جدول ) CNAAبرای ترکیب 

( نیز تایید 2های پیوند )جدول کاهش یافته است. نتایج مربوط به مرتبه C-Oو  C=Oلیکه طول پیوندهای افزایش یافته است. در حا AAبه ترکیب 

( 1)جدول  NBOتواند مربوط به اثر الکترون کشندگی گروه سیانو باشد که با نتایج مربوط به محاسبات کننده این تغییرات است. این نتایج می

است. انرژی برهمکنش بین  AAبیشتر از  CNAAدر ترکیب  C-Oو  C=Oبین گروه سیانو و پیوندهاینیز قابل تایید است. انرژی برهمکنش 

( مشخص شد 1است. با مقایسه بین بارهای طبیعی در جدول ) AAنیز بیشتر از  CNAAاکسیژن گروه کربونیل با هیدروکسیل انولی در ترکیب 

تر شدن هیدروژن گروه هیدروکسیل کاهش یافته است که باعث اسیدی AAترکیب  نسبت به CNAAکه بار روی اکسیژن انولی مربوط به ترکیب 

 و افزایش قدرت پیوند هیدروژنی شده است.  
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 .CNAA . ساختار ترکیب1شکل 

 

 .**B3LYP/6-311++G در سطح AAو    CNAAمربوط به ترکیبات  های توپولوژیکیساختار هندسی و پارامتر .1جدول

 

 

  

 

 

 

 
a              طول پیوند بر حسب(Å); سانتیگراد ی پیوند بر حسب درجه: زاویه .b

HBE  انرژی پیوند هیدروژنی بر حسبKcal/mol 

ρBCP (e au-3) ،2ρBCP (e au-5) :AIM واحد نتایج      

  

 

 

 .**B3LYP/6-311++G در سطح AAو    CNAAهای پیوند مربوط به ترکیبات مرتبه. 2جدول 

 

 

 

 

 

 

CNAA AA   

2.496 2.544 O…Oa 

1.570 1.633 O...Ha 

1.012 1.003 O-Ha 

1.241 1.246 C=Oa 

1.312 1.326 C-Oa 

1.391 1.37 C=Ca 

1.465 1.444 C-Ca 

149.7 148.6 OHOa 

  AIM resultsb 

22.42 18.12 EHB 

0.067115 0.057347 ρBCP 

0.153903 0.14598 2ρBCP 

CNAA AA   

0.600 0.627 O-H 

1.608 1.585 C=O 

1.222 1.160 C-O 

1.425 1.552 C=C 

1.120 1.185 C-C 

O O

H

C

N

1
6

5

32
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 .G**-B3LYP/6++311 در سطح AAو  AACNمربوط به ترکیبات  kcal/mol بر حسب E)(2)) دوم یهای برهم کنش مرتبهبرخی از انرژی . 3جدول

CNAA AA   Acceptor Type   Donor Type 

9.17 5.23  C=C BD*( 2)  C=C BD ( 2) 

31.79 31.88  C=O  BD*( 2)  C=C  BD ( 2) 

23.84 -  CN BD*( 3)  C=C BD ( 2) 

- 6.75  C- O BD*( 1)  C- Hα BD ( 1) 

3.89 -  C- O BD*( 1)  C3- C7 BD ( 1) 

- 4.34  C=O  BD*( 1)  C- Hα BD ( 1) 

7.66 -  CN BD*( 1)  C3- C7 BD ( 1) 

7.13 -  C3- C7 BD*( 1)  CN BD ( 1) 

6.63 -  C-C BD*( 2)  CN BD ( 3) 

6.08 6.07  C2 RY*( 1)  O1 CR ( 1) 

6.05 5.88  C4 RY*( 1)  O5 LP ( 1) 

6.66 6.74  C=C  BD*( 1)  O5 LP ( 1) 

54.25 48.5  C=C  BD*( 2)  O5 LP ( 2) 

12.06 12.71  C2 RY*( 1)  O1 LP ( 1) 

10.58 10.2  C- C BD*( 1)  O1 LP ( 2) 

34.97 27.46  O- H BD*( 1)  O1 LP ( 2) 

18.29 -  C7 RY*( 1)  N LP ( 1) 

10.91 -  C3- C7 BD*( 1)  N LP ( 1) 

 

 .**B3LYP/6-311++G ر سطحد AAو    CNAAمربوط به ترکیبات  برخی بارهای طبیعی( 4جدول )

 

 

 

 

 

 . نتیجه گیری4

و  AIMز محاسبات با استفاده ا سیانو استیل استون-αبر قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی ترکیب  αتاثیر استخلاف سیانو در موقعیت      

NBO  مورد بررسی قرار گرفت. نتایجAIM دهد که قدرت پیوند هیدروژنی برای ترکیب نشان میCNAA  در حد متوسط است. با مقایسه داده

است که با نتایج تجربی نیز تایید شده است.  AAبیشتر از CNAAو ساختاری مشخص شد که قدرت پیوند هیدروژنی در ترکیب  AIMهای 

یب روژنی در ترکقدرت پیوند هیدمی تواند دلیلی بر افزایش نیز تایید شده است،  NBOخاصیت الکترون کشندگی گروه سیانو که با محاسبات 

 مذکور نسبت به استیل استون باشد. 

 

CNAA AA   

0.529 0.486 C2 

-0.406 -0.475 C3 

0.572 0.552 C4 

-0.639 -0.661 O1 

-0.623 -0.641 O5 

0.506 0.495 H6 
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