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اون به -5هپتن-4آمینو-1تترامتیل- 6و6و2و2ساختار و قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی ترکیب 

 (DFT)کمک نظریه تابعی چگالی 

 
 

 مهنوش حکیمی تبار، راهله افضلی، *محمد وکیلی
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 21/90/9111 ، تاریخ پذیرش قطعی: 91/90/9111 ، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده:25/1/9111 تاریخ ثبت اولیه:

 

 چکیده

 (DFT)به کمک نظریه تابعی چگالی  TMAHD)) اون-5هپتن-1آمینو-1تترامتیل- 6و6و2و2ساختار، پایداری، و قدرت پیوند هیدروژنی ترکیب 

مقایسه شد. طبق محاسبات انجام شده، مشخص  APO)) اون -2پنتن  -1آمینو -1ترکیب مشابه آن  نتایج به دست آمده با 0مورد بررسی قرار گرفت

 هپایدارتر از گون kcal/mol11/0، 01/0 ،10/0 تقریبا  میزانترتیب به به  E4ی که گونهی پایدار برای این ترکیب وجود دارد شد که چهار گونه

که این  استچهار کنفورمر دیگربیشتر از  E3 کنفورمردهد که قدرت پیوند هیدروژنی در نشان می AIMنتایج  . همچنیناستE1 ،E2 ، E3 های

 .می تواند به دلیل وجود اثرات ممانعت فضایی و رزونانسی باشد

 
.پیوند هیدروژنی درون مولکولی، نظریه تابعی چگالی، هاکتوآمینبتا  کلیدی: واژه های

  . مقدمه9

از قویترین و معمولترین انواع پیوند غیرکوالانی است که دارای اهمیت فراوان درسیستم های بیولوژیکی و شیمیایی پیوند هیدروژنی یکی      

نده و پذیرنده های دههیدروژنی درون مولکولی، گروه است. این برهم کنش به دو دسته درون مولکولی و برون مولکولی تقسیم شده که در پیوند

ها با نها، توتومری، و انتقال پروتون در آآمینهیدروژنی درون مولکولی در بتا کتو ند. مطالعات فراوانی روی پیوندبر روی یک مولکول قرار دار

 یاهمیت داروشناخت دارای )بتاانامینونها( هابتا کتوآمین .]9-6های مختلف طیف سنجی و محاسبات کوانتومی انجام گرفته است ]استفاده از روش

در پزشکی، هم چنین  می باشند. ]90 [وترکیبات هتروسیکل ]1 [، پپتیدها]8 [ساختاری سنتزی مفیدی برای تهیه آمینو اسیدها قطعات و بوده ]1[

برای اولین بار 9182شناسایی آنها در سال  [.99-91ضد تشنج دارای اهمیت هستند ] و ضد باکتری، به عنوان داروهای ضد تومور، ضد افسردگی
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 ،آمین ها، مشتقات آمونیاک، آمین های نوع اول و دوم با بتا دی کتونها هستند. این مواد، نسبت به رطوبت بسیار حساسندکتو  انجام گردید.

بتا دی کتونها به دو فرم انولی و کتونی وجود دارند و به هر دو فرم می توانند با آمونیاک و یا  بنابراین تهیه آنها باید دور از رطوبت انجام گیرد.

یبات، این ترک دست آید.ه کتو آمین ب ،ی نوع اول و دوم واکنش داده ومحصول واسطه تولید نمایند و پس از حذف آب از واسطه مربوطهآمین ها

پروتئین ، DNAدر سیستمهای زیستی مثل جفت بازهای  N-H…O هستند. پیوندهای هیدروژنی N-H…Oقادر به تشکیل پیوند هیدروژنی نامتقارن 

  توآمین ها می توانند تعادل توتومری بین اشکال آمینوکتون، کتوایمین و انول ایمین ایجاد کنند. وجود دارند. ک ها

است  t-Butکه دارای دواستخلاف ترشری بوتیل  بوده،متقارن  آمینو کتون، یک TMAHD)) اون-5هپتن-1آمینو-1تترامتیل-6و6و2و2 ترکیب

ر ساختار و قدرت پیوند از نظکه  که می توانند به صورتهای مختلف پوشیده وناپوشیده درترکیب قرار گرفته وکنفورمرهای مختلفی را ایجاد کنند

رکیب تی حاضر، ساختار، انرژی، و قدرت پیوند هیدروژنی درون مولکولی این بنابراین در مطالعه هیدروژنی درون مولکولی با یکدیگرمتفاوتند.

شده  مقایسه (APO)  اون-2پنتن -1آمینو -1جهت بررسی بیشتر اثر استخلافات، این ترکیب با ترکیب مشابه آن ومورد بررسی قرار گرفته است. 

  .است

 

 . روش محاسبات2

با   ]96،91[ B3LYPدر سطح  DFTنظریه با استفاده ازها انجام شده است. تخمین ]95 [01محاسبات کوانتومی با استفاده از نرم افزار گوسین      

 صورت پذیرفته است. **G++311-6و   **311G-6توابع پایه

 

 بحث و بررسی. 1

های (، ساختار، انرژی9ی پایدار برای این ترکیب وجود دارد. شکل )گونه چهارهای مختلف این ترکیب، مشخص شد که با بررسی گونه     

( 9پایدارتر از سه کنفورمر دیگر است. جدول ) E4ی دهد. انرژی این چهار کنفورمر نشان داد که گونهمی ها را نشانگذاری اتمنسبی و نام

 دهد.با توابع پایه مختلف را نشان می B3LYPدر سطح  O…Nهای این چهار کنفورمر به همراه انرژی نسبی و فاصله پیوند انرژی

 

 .با توابع پایه مختلف B3LYP، بررسی شده در سطح N…Oانرژی پایداری و طول پیوند  ،TMAHDترکیب پایدار  گونهجهار (. انرژی3جدول )

 

 Levels 
E1  E2  E3  E4 

E R ΔE   E R ΔE   E R ΔE   E R 

B3lyp/6-

311G** 

-

561.96540 2.634 0.507  

-

561.96616 2.621 0.032  

-

561.96558  0.398  

-

561.96621  
B3lyp/6-

311++G** 

-

561.97255 2.638 0.382   

-

561.97309 2.624 0.048   

-

561.97271 2.621 0.285   

-

561.97317 2.640 

 

E  :انرژی بر حسب هارتری; :R  طول پیوند;O…N :ΔE  بر حسب  گونهانرژی نسبی نسبت به پایدارترینkcal/mol 

 

 

 



     

 

 

 33  9111 مستانز، 92، شماره چهارمسال                            و همکاران وکیلی

 
( JQCS ) 

 

 

 
 .های پایدارگونه. ساختار 3شکل

 

دآوری شده گر APOو TMAHDترکیب پایدار  گونه چهارو انرژی پیوند هیدروژنی  ،توپولوژیکهای (، ساختار هندسی، پارامتر2در جدول )

-Nو هم چنین زاویه پیوندی  N-Hکوتاهتر و طول پیوند  E3در گونه  N…Oنشان داده شده است، طول پیوند  2همان طور که در جدول  است.

H…O  در این کنفورمر نسبت به کنفورمرهای دیگر این ترکیب افزایش یافته است. در نتیجه، قدرت پیوند هیدروژنی در گونهE3  نسبت به سایر

 C-و طول پیوند   TMAHD در Butt-Cطول پیوند هم چنین با مقایسه نیز این مطلب را تایید می کند.  AIMکنفورمرها باید بیشتر باشد که نتایج 

3CH ر دAPO  طول پیوند مشخص گردیدکهButt-C در TMAHD 3بلندتر از طول پیوندCH-C  درAPO   است. این در حالی است که سایر

 C8C9C10 و  C6C7C8کاهش و زوایای پیوندی  C7C8Oو C9NH ,C8C9N, طول پیوندها تغییر محسوسی نشان نداده است. اما زوایای پیوندی

را به اثر ممانعت فضایی   APOترکیب  نسبت به  TMAHD  در ترکیب وان بیشتر بودن قدرت پیوند هیدروژنی افزایش یافته است. در نتیجه می ت

ر نقاط د چگالی و گرادیان چگالیبا مقایسه مقادیر های چگالی در نقاط بحرانی و گرادیان چگالی نیز گویای این مطلب است. داده ارتباط داد.

است. بنابراین می بایست قدرت  APOترکیب بیشتر از  TMAHDخص شد که این مقادیر در ترکیب مش APOاین ترکیب با ترکیب بحرانی 

 بیشتر باشد. مذکور پیوند هیدروژنی در ترکیب 

 

 نتیجه گیری .4

نشان می دهد که با توجه به انرژی های به دست آمده در محاسبات نظری، از بین  TMAHDنتایج محاسبات بهینه سازی کنفورمرهای ترکیب      

 AIMپایدارتر نسبت به سایر کنفورمرها است. هم چنین بررسی ساختار هندسی و نتایج حاصل از  E4چهارکنفورمر محتمل این ترکیب، کنفورمر 
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 TMAHDورمرهای دیگر این ترکیب افزایش یافته است. با مقایسه ترکیب نسبت به کنف E3نشان می دهد که قدرت پیوند هیدروژنی در کنفورمر

 است. که آن را می توان به اثر ممانعت فضایی نسبت داد.   APOبیشتر از  TMAHDمشخص شد که قدرت پیوند هیدروژنی در ترکیب  APOبا 

 

 

 **B3LYP/6-311++G در سطح APOو  TMAHDی پایدار گونه چهارهای توپولوژیکی (، ساختار هندسی و پارامتر2جدول )   

    TMAHD 
APO 

  E1 E2 E3 E4 Avg.a 

Bond length(Å)         

N-Hi  92029 92029 92021 92091 92029 92091 

N-Ho  
92001 92001 92001 92001 92001 92005 

C=O  92211 92215 92218 92212 92211 92212 

C7-tBut/CH3  
92559 92552 92559 92559 92559 92591 

C-C  92119 92119 92116 92116 92119 92111 

C=C  92182 92181 92186 92180 92181 92118 

C9-tBut/CH3  
92512 92518 92519 92518 92510 92505 

C-N  92116 92111 92111 92150 92116 92118 

O-Hi  
92819 92891 92805 92812 92821 92810 

O-Ho  
12551 12511 12518 12569 12550 12600 

O…N  22618 22621 22629 22610 22586 22661 

C-Hα  
92011 92015 92011 92011 92011 92089 

 Angle)°(        

N-Hi...O  
91121 91122 91121 91226 91122 91021 

C7-C8-C9  92125 92129 92129 92121 92121 92129 

C9-N-Hi  
99622 99625 99521 99621 99621 99129 

C8-C9-N  92021 92026 92026 92021 92026 92222 

C8-C7-O  92225 92225 92221 92226 92225 92129 

C6-C7-C8  99821 92025 92026 99829 99121 99121 

C8-C9-C10  92920 92122 92920 92122 92229 92926 

b
(BCP)ρ  

020166 0201161 0201111 0201565 0201115 0201292 

b
(BCP)ρ2  

0292801 0291982 0291181 0292668 0291015 0299595 

EHB   1280 69022   29.01  1121   90292  8292 

 Avg a: میانگین

kcal/mol بر حسب EHB ،ρBCP (e au-3) ،2ρBCP (e au-5) :AIM واحد نتایج  b   
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