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 چکیده

، (I)کتو آمین تواند به سه فرم تاتومری مختلف به عنوان یک شیف باز می (PDQ)اون-(1H) 4 -هیدرو کودینازولین-1و2فنیل -R- 2ترکیب      

انجام گرفته است.  111-5/B3LYP(++d,p)در سطح محاسباتی PDQتمام محاسبات برای  .وجود داشته باشد (III)، انول آمین (II)انول ایمین 

تایید   HNMRتجربی پایدارتر از دو فرم دیگر است. همچنین طیف (I)کتو آمین کنند که فرم ساختار و انرژی تایید می محاسبات تئوری مانند

درجه  999تا  199تغییرات خواص ترمودینامیکی این مولکول در محدوده . باشدبه فرم کتو می DMSOکنند که ترکیب مورد بحث در حلال می

منظوربررسی  به پذیری برای مولکول مورد بحث در چند حلال بدست آورده شد.های کلی واکنشکلوین برای فاز گازی تخمین زده شد. پارامتر

در دمای  keto(I)↔enol(II)برای تعادل  eqKمقدار  رسم شد. (MEP)ستاتیک مولکولیشیمیایی مولکولی، سطح پتانسیل الکترواپذیری واکنش

مربوط  مقداردهد که جهت تعادل به نفع فرم کتو است. همچنین د شده است، که این نتایج نشان میبرآور 099/1×19-9درجه کلوین برابر 19/209

 براورد شد. kcalmol15/49)-1(در فاز گازی IIبه  Iبه انرژی فعال سازی برای تبدیل تاتومر 
 

.انتقال پروتون درون مولکولی،  DFTهای کلیدی: شیف باز، تاتومری، واژه

 . مقدمه1

تحقیقات زیادی روی  .باشند بر کسی پوشیده نیستمولکولی این پیوند می بیناهمیت پیوند هیدروژنی در ترکیباتی که قادر به تشکیل نوع      

بی شک یکی از  ها کههستند. این مولکولها شیف بازترین آنها، شاید جالب ترین ترکیبات بررسی شده واین موضوع انجام گرفته است که مهم

و  . این ترکیبات خواص مختلف فوتوکرومیکاند، کاربردهای فراوانی در شیمی آلی و معدنی دارندهای ترکیبات تاتومریترین شاخهمعروف

دهند. بسته به نوع تاتومرها ها دو فرم تاتومری از خود نشان میبه شیف باز .]1-1[دهنداز خود نشان مییی و دارو یکیولوژیب تیفعالترموکرومیک و 
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. در این پروژه ترکیب ]4و9[ایمین-در فرمانول N...H–Oدر فرم کتو آمین و  O...H–Nشود: دو نوع پیوند هیدروژنی در این شیف بازها دیده می

R- 2- 4 -هیدروکودینازولین-1و2فنیل (1H)-اون (PDQ)  ر گرفته است.طالعه قرامورد م 

 های محاسباتیروش. 2

بدون هیچ محدودیتی گرفته شده است.در مرحله ی بعد محاسبات تئوری تابع چگالی  Xهندسه ی مولکولی به طورمستقیم ازنتایج پراش اشعه      

(DFT)هیبریدی B3LYP ]9-5[ (و با توابع پایهd,p)G++6-311که با بسته نرم افزاری Gaussian09شده است انجام]ساختار حالت گذار به  .]9

 .]0-11[استفاده شد (PCM)ی قطبی برای محاسبات مربوط به اثر حلال از مدل پیوسته محاسبه شد. QST3روش 

 هانتایج و تجریه و تحلیل داده. 9

 سازی ساختار مولکولی. مطالعه صورت بندی و بهینه9-6

 (1.)شکل می توان در نظر گرفتایزومر در فرم های انولی و کتونی را  1، (PDQ)ازلحاظ نظری برای مولکول     
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 .(III)، انول آمین (II)، انول ایمین (I): کتو آمین PDQفرم های تاتومری برای . 6شکل 

انجام شده است.  Ultrafine =INTو VeryTight = OPTبا کمک دستور  PDQتمام محاسبات مربوط به بهینه سازی ساختار برای مولکول 

در فاز گازی و محلول محاسبه شده  PDQبرای هر سه ساختار تاتومری انجام شده است. مقادیر انرژی برای هر سه ایزومز ترکیب  DFTمحاسبات 

 11/19 (Kcal/mol)در فاز گازی به ترتیب Iتومرمی باشد. تا II, III( بسیار پایدارتر از دو تاتومر Iارائه شده اند. تاتومرکتو آمین ) 1و در جدول 

در شکل  Iساختار بهینه شده ایزومر  یابد.باشد. این مقدار اختلاف در انرژی با افزایش قطبیت حلال افزایش میمی II, IIIپایدارتر از  14/19و 

 نشان داده شده است. 2شماره 

 .966-1/B3LYP(++d,p)محاسبه شده در سطح محاسباتی PDQترکیبI,II, III))چند ویژگی مولکولی انتخاب شده برای فرم های تاتومری .6جدول 

  گاز  تترا کلرید کربن  اتانول  استونیتریل

I II III  I II III  I II III  I II III 

91/5 95/2 52/4  91/5 95/2 52/4  91/5 95/2 52/4  15/9 91/1 49/1 µ(debye) 

99/9 40/12 99/14  99/9 40/12 99/14  99/9 40/12 99/14  99/9 19/11 19/14 ΔE(Kcal/mol) 

99/9 09/19 25/12  99/9 09/19 25/12  99/9 09/19 25/12  99/9 95/0 44/12 ΔG(Kcal/mol) 
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 PDQگذاری شده ترکیب های شماره. ساختار هندسی بهینه شده تئوری با اتم2شکل

کاملاً  DMSOدر محلول  PDQاین شکل نشان می هد که ترکیب (. 1ثبت شده است )شکل  DMSOدر حلال  PDQترکیب  HNMRطیف 

  در فرم کتو وجود دارد.

 

 PDQترکیب HNMR. طیف تجربی 9شکل 
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شود. این می Kcal/mol92/12ب باعث کاهش مقدار انرژی به اندازه ( این ترکی4دیمر شدن )شکل شماره به دلیل تشکیل پیوند هیدروژنی، 

 باشد.دهد که فرم دیمری کاملا پایدارتر از فرم مونومری میدیر به وضوح نشان میمقا

 
 .966-1/B3LYP(++d,p). ساختار هندسی بهینه شده دیمردر سطح محاسباتی 9شکل

 اویه و دوطول، زه شده )بهین کند. پارامتر های ساختارتشکیل پیوند هیدروژنی را در فرم دیمر پیشنهاد می (I)تفاوت انرژی بین فرم دیمر وفرم کتو

محاسبات  نکهیا لیدلبه  .]12[مقایسه شده است X-rayآورده شده و با داده های تجربی 2زاویه ای( برای ترکیب مورد بحث در جدول شماره 

 نیو تعاملات ب یدروژنیه یها وندیپ لیاز تشک یممکن است تفاوت داشته باشند با فاز جامد، ناش شودیمربوط به ساختار در فاز بخار محاسبه م

 دیآیبدست م یتئور قیرط زکه ا وندیطول پ نیب یا سهیمقا یوجود دارد. وقت یبا تجرب یتئور جینتا نیب یولبوجود تطابق قابل ق نیبا ا ،یمولکول

 C-C نیب وندیمورد بحث، طول پ بیترک یدارند. برا یتجرب ریبا مقاد یکم یلیانحراف خ یتئور یکه پارامترها دیتوان فهمیم X-ray جیبا نتا

که  مریدر فرم د (Å 1.236) محاسبه شده O=C وندیقرار گرفته است. طول پ (Å 1.34) دوگانه C=Cو(Å 1.54) گانهیC-C نیدر حلقه بنزن ما ب

با  مریدو فرم مونومر و د یبرا یتئور جینتا نیب یا سهیدارد. اگر مقا  (Å 1.247)یتجرب جیبا نتا یشتریگزارش شده است مطابقت ب 2در جدول 

)فرم  یستالیردر ساختار ک دارد یبهتر یهم خوان یتجرب جیبا نتا مریحاصل از فرم د یگرفت که داده ها جهیتوان نت یانجام شود، م یتجرب جینتا

 Å1.866برابر  مریفرم د یدروژنیه وندیدر پ O…H. فاصله باشندیمتصل م گریکدیبه  N–H...O یدروژنیوندهیپ لیتشک قی(، مولکولها از طرمرید

 221/1و  911/1 راست که نسبت به حالت مونوم 215/1و 12929برابر با  بیبه ترت بیترک نیا مریدر فرم د C=Oو  N-Hیطول ها نیاست.همچن

 .است Ј1/194محاسبه شده برابر N-H…O یاتم ها نیب یوندیپ هیبلندتر شده اند.زاو
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 966-1/B3LYP(++d,p)محاسباتی در سطح PDQهای هندسی بهینه شده ترکیب . پارامتر2جدول 

 

 b.تجربی دیمر مونومر aپارامترها b.تجربی دیمر مونومر aپارامترها

Bond lengths (Å)        

C2-C1 499/1  491/1  495/1  N15-C11 459/1  451/1  451/1  

C1-C4 495/1  490/1  495/1  C11-H20 194/1  199/1   

C4-C9 109/1  109/1  109/1  C11-N19 459/1  451/1  499/1  

C1-N19 101/1  190/1  191/1  C11-C19 914/1  451/1  949/1  

N19-H9 991/1  911/1  999/9  C19-C40 101/1  109/1  102/1  

C4-C19 499/1  499/1  499/1  C19-C29 109/1  109/1  499/1  

C19-O19 221/1  215/1  249/1  RN—H 911/1  929/1  999/9  

C19-N15 190/1  151/1  140/1  RO…N _ 901/2  945/2  

    RH…O _ 955/2  099/2  

Bond angles (°)      

A(2,1,4) 2/110  2/110  4/122  A(19,15,14) 5/114  4/115  0/110  

A(2,1,19) 5/110  1/122  4/122  A(19,15,11) 9/121  9/122  0/121  

A(1,4,9) 0/110  9/129  1/129  A(19,11,15) 0/195  5/199  9/195  

A(1,4,19) 0/110  4/110  1/110  A(19,11,19) 2/111  5/119  4/111  

A(1,19,11) 4/115  0/115  9/119  A(19,11,20) 9/119  9/190   

A(1,19,9) 9/144  9/119  4/119  A(15,11,19) 2/111  5/111  0/119  

A(4,19,19) 0/121  1/122  4/122  A(11,19,10) 1/129  1/129  9/110  

A(4,19,15) 1/114  5/119  9/119  A(N–H…O) - 1/194  9/194  

Dihedral angles (°)      

D(2,1,19,11) 1/191  2/191  4/199  D(19,15,11,19) - 9/49  - 9/44  − 99/49  

D(2,1,4,19) 4/195  5/199  0/191  D(1,19,11,19) 9/192  2/192  9/159  

D(1,4,19,19) - 9/191  - 1/150  − 10/155  D(19,15,11,19) - 4/199  - 1/155  − 04/151  

D(1,4,19,15) 4/9  9/9  1/11  D(15,11,19,1) 1/91  1/99  9/99  

D(4,1,19,11) - 5/20  - 9/20  − 09/25  D(15,11,19,10) - 9/119  - 1/129  0/129  

D(4,19,15,11) 5/21  9/15  9/19  D(19,11,19,29) - 0/95  - 4/90  − 29/91  

D(19,19,15,11) - 1/151  - 9/159  − 40/159      

 a بر اساس شماره اتم های شکل 2

 b رفرنس[62].
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 . حالت گذار و سینتیک9-2

در سطح  TSبدست آمد. ساختار بهینه شده برای  QST3با استفاده از روش  IIو Iبرای تعادل تاتومری (TS)ساختار حالت برانگیخته      

(. ساختار برانگیخته با ظاهر شدن یک فرکانس موهومی تایید می شود. محاسبات 9محاسبه شد )شکل  111-5/B3LYP(++d,p)محاسباتی 

 یکی را فراهم میکند.فرکانس اجازه بدست آوردن بساری از کمیت های ترمودینام

 
 966-1/B3LYP(++d,p). ساختار بهینه شده حالت گذار در سطح محاسباتی6شکل

 

دست آمد و در ب و انرژی آزاد گیبس مولی در دماهای مختلفار بهینه شده، آنتالپی، آنتروپی بعد از آنالیز فرکانس های ارتعاشی برای ساخت

 ند.لیست شد 1جدول 
 

 .966-1/B3LYP(++d,p)محاسبه شده در(Enol1)و محصولات(TS)، حالت گذار(Keto)آنتالپی مولی برای واکنش دهنده. آنتروپی و 9جدول 

Temp(K) Keto TS Enol 1 

 
S 

(calmol-1K-1) 

H 

(kcalmol-1) 

S 

(calmol-1K-1) 

H 

(kcalmol-1) 

S 

(calmol-1K-1) 

H 

(kcalmol-1) 

299 90/199  - 21/499949  19/00  - 41/499990  95/192  - 99/499919  

199 01/114  - 29/499941  21/199  - 91/499994  90/119  - 54/499912  

199 19/124  - 24/499919  10/119  - 91/494009  91/110  - 94/499925  

499 24/111  - 10/499919  19/125  - 09/494001  91/129  - 19/499929  

499 29/142  - 91/499922  99/119  - 49/494094  99/119  - 54/499912  

 

باشد بر  1اگر فرض بر این باشد که ضریب انتقال برابر  .]11[محاسبه شد (TST)بر اساس نظریه حالت برانگیخته  K(T)ثابت سرعت مرتبه اول 

 اساس معادله زیر می توان ثابت سرعت را می توان محاسبه کرد.
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بر  GΔ#ثابت های بولتزمن و پلانک می باشند. hو  Bkانرژی آزاد گیبس برای انتقال بین مواد اولیه و محصولات می باید و  GΔ#جایی که 

 اساس معادله زیر بدست می آید: 
### STHG D-D=D 

 .)4جدول (اسبه شد درجه کلوین مح 299-499به منظور بررسی بیشتر تاثیر دما بر روی واکنش، ثابت سرعت در محدوده دمایی 

 مختلف یدر دماها یثابت سرعت فاز گاز. 9جدول 

 

Temp(K) 
ΔS# 

(J/mol K) 

ΔH# 

(kJ/mol) 

ΔG# 

(J/mol) 

Rate constant 

(cm3molecule-1s-1) 
-log(k) 1999/T Slope 

Activation energy 

(kcalmol-1) 

299 9491/25  - 259/152  - 519/159090  99/2 E+52 - 495/52  999/4  

9/99  49/15  

199 9199/29  - 541/151  - 152/199945  12/5 E+95 - 999/95  111/1  

199 9022/29  - 999/151  - 595/191159  19/5 E+92 - 901/92  999/2  

499 9925/20  - 590/159  - 249/192999  95/5 E+40 - 919/40  999/2  

499 9999/19  - 115/159  - 190/191599  29/1 E+49 - 912/49  222/2  

با افزایش دما، ثابت سرعت نیز بدست می آید.  T1999/محاسبه شده در مقابل –klogدار وبه انرژی فعال سازی بر اساس رسم نممقدار مربوط 

یک روش برای  می یابد. مرتبه افزایش 1919درجه کلوین افزایش می یابد، ثابت سرعت تقریبا  499درجه تا  299وقتی که دما از  افزایش می یابد.

معادل تغیرات  GΔ، که RTGΔ-=eeqK/، است که براساس انرژی آزاد گیس بدست می آید eqKتاتومر پایدار، محاسبه ثابت تعادلبدست آوردن 

محاسبه شده در سطح  GΔمقدار  .]14[آل استثابت گاز ایده Rمی باشد،  Tانرژی آزاد گیبس بین محصولات و مواد اولیه در دمای 

برای تعادل  eqKآید. مقدار بدست می kJ/mol 295/42در حدود IIو  Iبرای تعادل تاتومری  111-5/B3LYP(++d,pمحاسباتی)

keto(I)↔enol(II)  برآورد شده است، که این نتایج نشان می دهد که جهت تعادل به نفع فرم 009/1×19-9درجه کلوین برابر  209219در دمای

 کتو است.

 . توابع ترمودینامیکی9-9

p,m(ترمودینامیکی استاندارد عبارتند از ظرفیت گرماییتوابع      
ěC(،  آنتروپی)

0

mS(  آنتالپی ،)
0

mH(  و انرژی مولکولی)E(  که در سطح

(d,p++)111-5/B3LYP های دماییدر محدودهK 199  تاK 999 تحلیل ارتعاشی در اند. نتایج به دست آمده بر اساس تجزیه و محاسبه شده

، ظرفیت گرمایی، آنتروپی، آنتالپی و انرژی مولکولی به علت دمادهنده این است که با افزایش اند. این نتایج نشانبه نمایش در آمده 9جدول 

 .[19یابد ]افزایش شدت ارتعاشات مولکولی افزایش می

 

 
 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                         1104 زمستان، 15، شماره پنجمسال                                                                  61

 
( JQCS ) 

 966-1/B3LYP(++d,p)سطح محاسباتیهای مختلف در در دما PDQ. توابع ترمودینامیکی ترکیب 6جدول 

T(K) o
mpC , (Cal mol-1 K-1) o

mS (Cal mol-1 K-1) o
mH (kcal mol-1) E (kcal mol-1) 

199 00/29  12/99  91/9  01/145  

199 11/29  49/99  12/11  95/149  

299 91/15  95/05  51/19  49/140  

299 99/49  90/199  49/25  92/191  

199 09/94  01/114  49/14  04/191  

199 14/54  19/124  41/41  92/195  

499 99/92  24/111  20/91  14/159  

499 54/99  29/142  92/54  99/151  

999 99/99  14/191  99/99  99/159  

999 12/04  91/190  90/99  49/192  

599 99/00  29/159  09/199  29/199  

599 90/194  44/195  59/114  22/192  

999 49/190  19/194  99/120  49/199  

999 95/111  99/101  95/144  05/102  

999 29/119  91/100  52/192  51/109  

 

 5اند و شکل مربوط به آنها در شکل ادامه آورده شده 111-5/B3LYP(++d,p)معادلات درجه دوم مربوطه بدست آمده در سطح محاسباتی 

 است.نشان داده شده 

2410×1-2287.0+.7343-=0
, TTmpC              (R

2=9/0095) 

2510×3-2004.0+747.57=0 TTmS                      (R
2=9/0000) 

2410×2+0744.0+.93981-=0 TTmH                   (R
2=9/0000) 

2510×7+098.0+8.144= TTE                       (R
2=9/0009) 

0رمایی پردازیم، خواص ترمودینامیکی ظرفیت گترکیب مورد مطالعه و دیگر ترکیبات میبرای مثال هنگامی که به بررسی برهمکنش بین 
,mpC(

m(، آنتالپی )měS(، آنتروپی(
ěS(  و انرژی مولکولی(E) تواند با این معادلات بدست آید و سپس برای محاسبه انرژی آزاد گیبس این می

 گیرد.برهمکنش مورد استفاده قرار می
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 .966-1/B3LYP(++d,p)در سطح محاسباتی PDQنمودار همبستگی خواص ترمودینامیکی و دما برای ترکیب .1شکل 

تفاده قرار استوان در فاز محلول مورد توجه شود که تمامی محاسبات مربوط به خواص ترمودینامیکی در فاز گازی بدست آمده اند و آنها را نمی

 داد.

 (MEP). سطح پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی9-9

سازی بااستفاده از بهینهPDQ مولکول (MEP)شیمیایی مولکولی، سطح پتانسیل الکترواستاتیک مولکولیپذیری به منظوربررسی واکنش

و توصیف بسیارمفیدی دردرک استمربوط به تراکم الکترونیکی  MEPرسم شده است. 111-5/B3LYP(++d,p)ساختارالکترونیکی در سطح 

را بر اساس MEPنقشه سطح محاسباتی مشاهده شده 9.شکل [15]هایالکتروفیلی ونوکلئوفیلی وهمچنین عملکرد پیوند هیدروژنی است بخش

افزایش پتانسیل  ترتیب .مختلف ارائه شده است دهد. مقادیرمختلف پتانسیل الکترواستاتیک درسطح بارنگهاینشانمیV(r)پتانسیل الکترواستاتیک

 به این صورت است: 

 .آبی >سبز >زرد >نارنجی >قرمز

ها ین بخشپذیری نوکلئوفیلی است. امربوط به واکنش(آبی) پذیری الکتروفیلی ومناطق مثبتمربوط به واکنش MEP( رنگقرمز) مناطق منفی

بخشی که امکان  9گذارد. در شکل های درون مولکولی داشته باشند در اختیار میند برهم کنشتواناطلاعاتی در مورد مناطقی از مولکول که می

بیشترین مقدار پتانسیل الکترواستاتیک منفی در این بخش الکتروفیلی . 17Oدارد درآنجا حملات الکتروفیلی رخ دهد مربوط میشود به اتم اکسیژن 

الکترواستاتیک عبارت است  ای برای این پتانسیلباشد. بار نقطهمی -419/22د محاسبه شده است در حدو 111-5/B3LYP(++d,p)که در سطح

ازد. نقشه سهای هیدروژن مشخص شده است که امکان حمله نوکلئوفیلی را میسر میهمچنین بیشترین تراکم بار مثبت بر روی اتم. -519/9 از:

MEP ت در اطراف هایی با پتانسیل مثبپتانسیل منفی بر روی اتم های الکترونگاتیو قرار دارند و همچنین بخشهایی با دهد که بخشنشان می

وجود دارد که مشخصاَ احتمال حمله 9H-19Nهای هیدروژن قرار دارند. به هر حال یک ناحیه مشخص شده با بیشترین ناحیه مثبت بر روی پیونداتم
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[. بر اساس شکل می توان تشکیل 19ترین گزینه برای شناسایی فعل و انفعالات درون و بین مولکولی است ]به MEPدهد. نوکلئوفیلی را نشان می

 پیوند هیدروژنی بین مولکولی را در فرم دیمر این ترکیب پیش بینی کرد.

 
 

 .PDQ. سطح پتانسیل الکترواستاتیک مولکول5شکل 

 جبهه ایپذیری و اوربیتالهای های کلی واکنش. پارامتر9-6

سازی در سطح داده شده است. برای بررسی پایداری تاتومری، محاسبه بهینه 1در شکل  PDQترکیب  OH (I)و NH (II)فرایند تاتومری 

(d,p++)111-5/LYP3B  برای فرم هایNH  وOH ای مولکولی های جبهههای اوربیتالترکیب مورد نظر انجام شد. انرژی)LUMO, EHOMO(E ،

)، پتانسیل الکتروشیمیایی)LUMOE –HOMOE(های پیوندی انرژیاختلاف  )LUMOHOMO
2

1
EE +=mالکترونگاتیوی ،

( )LUMO+HOMO
2

1
EE-=-=mcسختی کلی ،( )LUMO-HOMO

2

1
EE=h نرمی کلی ،

h2
1

=S
های ، و شاخص

الکترون دوستی
h
m

w
2

2
 آورده شده است. 5در جدول  PDQ[ برای ترکیب 19] =

بزرگی  HOMO– LUMOهایی که دارای اختلاف انرژیسختی شیمیایی به طور کلی برای توضیح پایداری شیمیایی مناسب است. مولکول

کوچکی هستند، دارند  HOMO–LUMOهای نرمی که دارای اختلاف انرژی پذیری کمتری نسبت به مولکولهستند، پایداری بیشتر و واکنش

بالاتر است، همچنین سختی شیمیایی فرم کتو نسبت به فرم (NH)نسبت به فرم کتو  (OH)، انرژی کلی برای فرم انول 5[. با توجه به جدول 10]

 پایداری بیشتری نسبت به فرم انول در فاز گازی دارد. PDQانول بزرگتر است، که نشان دهنده این است که فرم کتو ترکیب 
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 .966-1/B3LYP(++d,p)در سطح PDQ. مقادیر انرژی، پتانسیل شیمیایی، سختی، نرمی، الکترونگاتیوی و الکتروفیلی محاسبه شده ترکیب 1جدول 

 (Keto)استونیتریل (Keto)اتانول (Keto)تترا کلرید کربن (Keto) گاز (Enol1)گاز 

Etotal (hartree) - 551/929  - 590/929  - 599/929  - 502/929  - 501/929  

EHOMO (eV) -9/929 -5/901 -5/900 -5/129 -5/120 

ELUMO (eV) -1/102 -1/499 -1/490 -1/990 -1/951 

EHOMO–LUMO gap (eV) -4/411 -4/595 -42549 -4/950 -4/955 

Chemical potential (µ) -1/590 -1/949 -1/990 -1/944 -1/945 

Global hardness (η) 2/219 2/141 2/129 2/299 2/291 

Global softness (S) 1/199 1/192 1/159 1/142 1/142 

Elecronegativity (χ) 1/590 1/949 1/990 1/944 1/945 

Electrophilisity indices (ω) 2/019 2/009 1/999 1/211 1/249 

محاسبات در حلال های تترا کلرید کربن، اتانول و  PDQعلاوه بر این به منظور ارزیابی اثر حلال بر روی خواص ذکر شده در بالا برای ترکیب 

، 5ارائه شده است. با توجه به جداول  5انجام شد و نتایج آن در جدول  PCMبا استفاده از مدل  111-5/B3LYP(++d,p)استونیتریل در سطح

ل کاهش می یابد، همچنین سختی با افزایش با افزایش قطبیت حلا PCMبا روش  PDQتوان نتیجه گرفت که انرژی کلی بدست آمده مولکول می

 با تغییر فاز از گاز به محلول، کاهش می یابد. PDQقطبیت حلال کاهش پیدا کرده است. بر طبق نتایج، پایداری ترکیب 

های انتخابی مولکول برای انجام واکنش، های مختلف، از نظر واکنش پذیری و بخشمقدار واکنش پذیری در درک بهتر درجه سمیت آلاینده

 است.گیرنده -توصیفی از فعالیت بیولوژیکی و فعل و انفعالات بین دارو PDQ[. شاخص الکتروفیلی محاسبه شده در ترکیب 29سودمند است ]

شدگی در [. مزدوج21لی است]های بحرانی تعیین خواص انتقال الکترون مولکویکی از پارامتر LUMOو HOMOهای فاصله انرژی بین اوربیتال

از انتقال (LUMO-HOMO)پایین ترین اوربیتال اشغال نشده  -های دوگانه توسط جدایی بالاترین اوربیتال اشغال شدههای دارای نوارمولکول

 شود.درون مولکولی از گروه الکترون دهنده به گروه الکترون کشنده توصیف می

 مزدوج از بخشی از سیستم که دهنده الکترون است به بخشی که -ʌهای یک ترکیب آروماتیک دارای پیوند در بیشتر بخش 1EDبنابراین انتقال 

 دهد.کشنده الکترون است رخ می

های خالی و بعد از آن در ترین اوربیتالپایین +1LUMOو LUMOهای پر و ما قبل آن و بالاترین اوربیتال -1HOMOو  HOMOهای اوربیتال

-توصیفی برای تراکنش انتقال بار در این مولکول است. فاصله انرژی اوربیتال LUMOو  HOMOفاصله انرژی بین  اند.یش در آمدهبه نما 9شکل 

بدست آمد. این فاصله انرژی زیاد 111-5(++d,p)با استفاده از مجموعه پایه  TD-DFTدر روش PDQ ،eV5995/4ای در مورد ترکیب های جبهه

 [.22بسیار پایدار است ]PDQباز تار شیفگویای این است که ساخ

 

 

                                                 
1. Electron Distribution 
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 PDQ. توزیع دانسیته الکترونی ترکیب5شکل 

 نتیجه گیری. 9

وجود داشته (III)، انول آمین (II)، انول ایمین (I)کتو آمین تواند به سه فرم تاتومری ترکیب شیف باز مورد بحث در این مطالعه می     

باشد. مقایسه بین نتایج می (I)کنند که ترکیب مورد بحث به فرم کتوتایید می  HNMRساختار وطیف تجربی.محاسبات تئوری شامل انرژی، باشد

اوت فتئوری برای دو فرم مونومر و دیمر با نتایج تجربی نشان می دهد که داده های حاصل از فرم دیمر با نتایج تجربی هم خوانی بهتری دارد. ت

شکیل پیوند هیدروژنی را در فرم دیمر پیشنهاد می کند. ساختار حالت برانگیخته، ثابت تعادل و انرژی فعالسازی ت(I)انرژی بین فرم دیمر وفرم کتو

می توان تشکیل پیوند هیدروژنی بین مولکولی را در فرم دیمر این ترکیب پیش بینی   MEPبدست آمد. بر اساس شکل IIو Iبرای تعادل تاتومری

 (NH)نسبت به فرم کتو  (OH)بررسی شد. انرژی کلی برای فرم انول  K 999تا  K 199های دماییکی در محدودهکرد. تغییرات توابع ترمودینامی

، PDQای در مورد ترکیب های جبههفاصله انرژی اوربیتال بالاتر است، همچنین سختی شیمیایی فرم کتو نسبت به فرم انول بزرگتر است. 

eV5995/4 در روشTD-DFT  با استفاده از مجموعه پایه(d,p++)111-5 .بدست آمد 
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