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  تقدير و تشكر
خود دفاع  كتري تخصصيد ة، از پايان نام)ع(الطاف امام رضا  ةاينك كه با ياري خداوند متعال و در ساي   

عزيزم، به ويژه مادر و پدر مهربانم كه بي شك موجبات  ةدانم از زحمات خانوادام، بر خود واجب مينموده
تجربه و اما اگر . آسايش و آرامش مرا فراهم نمودند، تشكر نموده و اين پايان نامه را به ايشان تقديم نمايم

بود، موفقيت و پيشرفت كنوني نمي سيد فرامرز طياري دكتر  جناب آقاياستاد ارجمند، نظير بيهاي راهنمايي
و زاده، استاد مشاور اين پروژه ي دكتر محمد رحيميدانم از جناب آقاهمچنين بر خود لازم مي. شدمحقق نمي

 فراهم خود، موجبات ارتقا كيفيت اين رساله را دلسوزانه و حكيمانة ةكه با مشاور رياست محترم دانشكدة علوم
شك، تلمذ در محضر اين چهرة ماندگار كشور از مواهب الهي بود كه نصيب اين حقير بي. آوردند، تشكر نمايم

   .نمايممي مسألت را از خداوند متعال ارجمنددو استاد  نو تشكر ويژه، موفقيت و سلامتي اي ارادت عرض با. گرديد

تجارب علمي و دانشگاهي ارزشمند و همكاري بي نظير، موجبات  در ادامه بايد از خواهر و برادر مهربانم كه با   
در ادامه بايد از مشاوره و همكاري استاد . اينجانب را فراهم نمودند، تشكر و تقدير نمايم كارهايتسهيل در 

جناب آقاي دكتر جناب آقاي دكتر محمد وكيلي و عزيزم  انو دوست ،ارجمند جناب آقاي دكتر حسين عشقي
اما . آمدنميبه دست هاي اين عزيزان، موفقيت كنوني هرگز مسلما، بدون راهنمايي. تشكر نمايمعلي شيري 

گروه (بايد اعتراف نمايم كه اگر همكاري و دلسوزي استاد ارجمند و برادر عزيزم، جناب آقاي دكتر امير لكزيان 
همچنين، لازم به . شدپذير نمينبود، امكان ادامة تحصيل در اين مقطع امكان) خاكشناسي دانشكدة كشاورزي
:     پوشي نمايماين عزيزان چشم ةبديل و سخاوتمندانهاي بيتوانم از همكاريذكر است كه به آساني نمي

استاد (جناب آقاي دكتر علي ابراهيمي  ،)مدير پژوهشي دانشگاه فردوسي(جناب آقاي دكتر مهرداد مهري 
      استاد (پور حسنجناب آقاي دكتر محمدرضا جليليان  ،)فيزيك دانشگاه سيستان و بلوچستانشيمي
استاد راهنماي مقطع كارشناسي ارشد (سركار خانم دكتر الهه گوهرشادي ، ))س(فيزيك دانشگاه الزهرا شيمي

كه حضور من در اين مقطع با عنوان دانشجوي استعداد درخشان مقطع كارشناسي ارشد، به واسطة  اينجانب
جناب آقاي دكتر  ،)استاد گروه فيزيك دانشكدة علوم( هماسبيطجناب آقاي دكتر شاه ،)زحمات ايشان است

حسن انتظاري جناب آقاي دكتر محمد دخت و پور، جناب آقاي دكتر محمدرضا حسينجلال شخص امامسيد 
 مسؤول آزمايشگاه(، جناب آقاي حسنعلي ميرشاهي )فيزيك دانشگاه فردوسي مشهدشيميمحترم اساتيد (

جناب آقاي دكتر ، )معاون پژوهشي دانشكدة علوم(پور جناب آقاي دكتر كريم ،)فيزيك دانشكدة علومشيمي
جناب آقاي دكتر محمدحسن ارباب زوار، جناب آقاي دكتر  ،)معاون آموزشي دانشكدة علوم(بهنام رحيمي 

ديران گروه شيمي در م(، جناب آقاي دكتر حسين عشقي مهدي بكاولي، جناب آقاي دكتر سيد محمد سيدي
جناب آقاي دكتر غلامحسين ظهوري، سركار خانم دكتر راضيه جلال و جناب آقاي سيد احمد ، )ادوار مختلف

سركار خانم كنگرلو، سركار خانم پسند، جناب آقاي ، )معاونان محترم گروه شيمي در ادوار مختلف(ضيافتي 
، )دانشكدة علوم در ادوار مختلف آموزش ين ادارةمسؤول( زهرا لاريخانم سركار غفوريان، جناب آقاي جواهري، 

امور عمومي دانشكدة  قبلي و فعلي مسؤول( حسيني اولسيد هادي آقاي جناب زاده و جناب آقاي كوچك
مهرانه غلامي، سركار خانم زيبا سركار خانم  ،)مسؤول حسابداري دانشكدة علوم(چيان جناب آقاي پيله ،)علوم
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    علي آقاي جناب ، )پژوهشي دانشكدة علوم امورمسؤولين ( النجاهصادقطاهره خانم عبدالشاهي و سركار 
جناب جناب آقاي احمد سليمي، پوريزديان، سركار خانم سكينه حبيبي، مهندس جعفر ، جناب آقاي زادهتقي

، جناب )در ادوار مختلف دانشكدة علومآموزش  انكارمند( ، جناب آقاي دهقانزادآقاي محمدحسين قندهاري
مسؤول دفتر رياست (جناب آقاي مرتضي اسدزاده هروي  ،)امين اموال دانشكدة علوم(درودي احمد آقاي 

كلاني، جناب آقاي مهندس كاهاني، جناب آقاي مهندس محمدرضا جناب آقاي مهندس ، )دانشكدة علوم
باني رايانة دانشكدة علوم پشتي(عليرضا اعتضادي، جناب آقاي مهندس مهدي برفرزا، سركار خانم مهندس ثقفي 

سركار خانم پروين دوست، پور، سركار خانم بهنام، جناب آقاي نظامجناب آقاي قاسم، )در ادوار مختلف
 دوستجناب آقاي ابراهيم امامو  ظهورياننرجس خاتون سركار خانم نفيسه دهستاني، سركار خانم مهاجرنيا، 

كارپردازي دانشكدة (اصغرزاده و جناب آقاي محسن معصومي  جناب آقاي عباسعلي، )كتابخانة دانشكدة علوم(
- جناب آقاي علي، )حسابداري دانشكدة علوم(جناب آقاي صفرعلي باوندي و جناب آقاي فرشاد فرشيد ، )علوم

آزمايشگاه  تكنسين(جناب آقاي صادق قياسي ، جناب آقاي )تكنسين آزمايشگاه شيمي تجزيه(اكبر تقوي 
 ،)ة علومحفاظت فيزيكي دانشكدكارمند بخش انتظامات و ( حلاص جناب آقاي حسيني، )آليمعدني و شيمي 

ة دبيرخانة دانشكد( آباديحسن غلاميانزهرا سركار خانم  و زاده...كيا، سركار خانم ليلا اسداجناب آقاي داوودي
 وديجناب آقاي حميدرضا فن ،)بصري دانشكدة علوم-مسؤول سمعي(جناب آقاي محمد نخعي  ،)علوم

 ،)خانة دانشكدة علومتلفن(سركار خانم سيده پروين بينش و جناب آقاي محمد كهن ، )انتشارات دانشكدة علوم(
، )فيزيككارشناسان آزمايشگاه شيمي(سركار خانم طاهره ضيائي سيستاني و سركار خانم معصومه طهماسبي 

زو ، جناب آقاي معصوم)دوار مختلفمسؤولين انبار شيمي در ا(جناب آقاي سيد حسن كاظمي و حسن طاهري 
 يدفترامور سؤولين قبلي و فعلي م( شجاعيمژگان و سركار خانم  خانم بيدوئيسركار و  )خدمات گروه شيمي(

  .اتكاي اينجانب و موجب آرامش من در اين راه سخت بود ةوجود اين عزيزان، نقط). گروه شيمي

 دكتر مينا جامي الاحمدي، جناب آقاي خانم سركار ه ويژه دوستان و همكاران عزيزم، ب ةدر پايان از كلي   
    دكتر عبدالرضا نكوئي، جناب آقاي دكتر عليرضا سليمي، جناب آقاي دكتر مسعود ميرزايي، سركار خانم 

، انداد ، سركار خانم سميه شعبانيابرده دكتر سميه لاله، سركار خانم راهله افضلي، سركار خانم مليحه غفاري
 هاي تحقيقاتي، تمامي دانشجويان آزمايشگاهزادهنم نشاط خورشيدي، جناب آقاي سيد جليل مهديسركار خا

و هيأت علمي و پرسنل محترم گروه شيمي، مسؤولين  محترم  تمامي اعضايو  آلي فيزيك و شيميشيمي
سازمان مركزي  حوزة پژوهشي دانشگاه،  محترم گروه شيمي، دانشكده علوم، دفتر تحصيلات تكميلي،كارمندان 

اند، قدرداني نموده و سلامتي و دانشگاه فردوسي مشهد و تمامي كساني كه مرا در انجام اين تحقيق ياري نموده
  .نمايملت ميأمسموفقيت آنان را از خداي بزرگ 

  ضا برنجيعلير - با تشكر فراوان                                                                             
 1391 بهمن                                                                              
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 چكيده

  

  مولكولي مشتقاتبررسي قدرت پيوند هيدروژني درون

 بيني ارتعاشي و محاسبات كوانتوميمتيل استواستات با استفاده از طيف

  :مؤلف

  رضا برنجيعلي

  
   و قدرت پيوند هيدروژني) زيرقرمز و رامان(هاي ارتعاشي ، بررسي ساختار و طيفهدف از اين پژوهش   

-3-بنابراين دو ماده متيل. است هاانامينون-βمولكولي بعضي از مشتقات متيل استواستات از خانوادة درون

ه و و مشتقات دوترة آنها تهي) MMAB(بوتنوآت - 2-)آمينومتيل(-3-و متيل) MAB(بوتنوآت -2-آمينو

 MMABبلور . ثبت گرديد) CCl4(در تترا كلريد كربن و رامان جامد و محلول آنها ) IR(هاي زير قرمز طيف

    براي  B3LYP/6-311++G(d,p)از سطح . به عمل آمد) X(تهيه و از آن بلورنگاري پرتوي ايكس 

اي ساختاري در سطح همچنين، پارامتره. هاي ارتعاشي استفاده شدسازي ساختار و محاسبة طيفبهينه

MP2/6-311++G(d,p) عددموجهاي ناهماهنگ در سطح. نيز محاسبه گرديدند                 

B3LYP/6-311G(d,p) مدل . محاسبه شدند تا اختلاف بين عددموجهاي نظري و تجربي كاهش يابد

انتخاب  CCl4محلولهاي ) SCRF(براي محاسبات ميدان واكنش خودسازگار ) PCM(پذير پيوستار قطبش

در سطح  SCRFگويي اثرات حلال بر ساختار و عددموجهاي ارتعاشي هماهنگ، محاسبات براي پيش. شد

B3LYP/6-311++G(d,p)  و به كمك مدلPCM انتساب عددموجهاي تجربي به ارتعاشات . انجام شدند

از مرتبط كردن عددموجهاي و رامان، با استفاده  IRمختلف بر مبناي عددموج نوارها و شدتهايشان در طيفهاي 

ها در چگالي الكتروني در نقاط بحراني پيوند هيدروژني مطابق با نظرية اتم. تجربي و محاسباتي تأييد شدند

  . محاسبه شد MP2/6-311++G(d,p)در سطح ) AIM(ها مولكول
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گروه متوكسي در  به خصوص با جايگزيني. نتايج حاصل از اين محاسبات توافق خوبي با نتايج تجربي داشت   

اون -2-پنتن-3- آمينو- 4در مقايسه با  MMABو  MABمولكولي قدرت پيوند هيدروژني درون ،βموقعيت 

)APO (دليل آن، قرارگيري . كنندگويي ميي اين نكته را پيشيابد كه محاسبات، به خوببه شدت كاهش مي

. شودليتي ميدر حلقة كي πهاي ونكاهش عدم استقرار الكترباعث است كه  βگروه متوكسي در موقعيت 

هاي ، باعث افزايش اندك عدم استقرار الكترونNH2جاي هيدروژن بيروني همچنين، قرارگيري گروه متيل به

π شودمولكولي ميو به دنبال آن، افزايش قدرت پيوند هيدروژني درون.  

فحة مولكول قرار ندارند كه اين در ص MABدر  NH2هاي گروه محاسبات ساختاري نشان داد كه هيدروژن   

مولكولي و رزونانس و به دنبال آن كاهش قدرت پيوند هيدروژني درون πهاي به كاهش عدم استقرار الكترون

  .انجامدمي

        مشخص شد كه در اين تركيب هم پيوند هيدروژني  MABهاي جامد و محلول از مقايسة طيف   

بر روي پيوند  CCl4هاي اين ماده در تغيير غلظت محلول. وجود داردمولكولي مولكولي و هم بروندرون

  .شودجايي نوار مربوطه و همچنين تغيير شكل آن ميهيدروژني بين مولكولي اثر گذاشته و موجب جابه

، به لحاظ كيفي، در تشخيص )DFT(همراه نتايج حاصل از نظريه تابعي چگالي  AIMنتايج حاصل از    

اين محاسبات مشخص نمودند كه قدرت پيوند . مولكولي ارزشمند هستندروژني درونقدرت پيوند هيد

  .كيلوكالري بر مول است 5/5-2/7در حد متوسط و در گسترة  MMABو  MABمولكولي هيدروژني درون
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  1فصل 

 مهمقد
 

  

  پيوند هيدروژني 1-1

در پيوند ن اياهميت بنيادين آن به علت نقش . همتا در شيمي و بيوشيمي استاي بيپديده ،پيوند هيدروژني   

. يل ترموديناميكي و هم دلايل سينتيكي داردهم دلا ،اهميت عملي آن. ها در كنار يكديگر استمولكولتجمع 

مناسب، توانايي تنظيم و هدايت ساختار  گيري، پيوند هيدروژني به علت قدرت و جهت1هادر شيمي ابرمولكول

 2هايكنشانرژي پيوند هيدروژني بين برهم ةاينكه گستر توجه به اب. هاي مختلف مولكولي را داردپيكربندي

 رةتاين گس .برخوردار استشناسي قرار دارد، از اهميت حياتي در زيست 4كووالانسي ايهو پيوند 3واندروالسي

اين قابليت دوگانه، . شوند شكستهشود پيوندهاي هيدروژني در دماي محيط به سرعت ايجاد و انرژي موجب مي

شده، موضوع به دلايل ذكر . هاي بيوشيميايي استواكنش ةكه لازم آوردرا به وجود مي كنش مشخصيبرهم

   ديدهشيمي و بيوشيمي  ةهر پژوهشي در زمين درپيوندهاي هيدروژني از اهميت خاصي برخوردار است و 

  .]1[ شودمي

  يپيوند هيدروژن ةپيشين 1-1-1

بيان كرد شود گفته ميپيوندهاي هيدروژني به آن  مفهومي كه امروزه توان براي پيشينةن مرجعي كه مياولي   

اي به نام ظرفيت ، از واژه)1910در (] 3[ 6و هانتش) ميلادي 1902در (] 2[ 5ورنر. قرار دارددر متون آلماني 

در مقاله ارائه . )1- 1شكل (كند ، را توصيف مي1كه موقعيت پيوند در نمكهاي آمونياك،  استفاده كردند 7دوم

و  C=Oهاي راي گروهپذيري مواد دا، به عنوان دليل كاهش واكنش1913در سال ] 4[ 8شده توسط فايفر

OH وي براي توصيف چنين  .مطرح شد) 1-1شكل ( 2ها و هيدروكسيدها، ساختار شماره همجوار با آمين

                                                                                                                                                                   
1 Supramolecular chemistry          2 Interactions                  3 van der Waals                4 Covalent                                             

5 Werner                                        6 Hantzsch                      7 Nebenvalenz                  8 Pfeiffer 
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اين مقاله ممكن است اولين گزارش از پيوند هيدروژني در مواد آلي . بهره گرفت 1اي آلمانياي از واژهپديده

نسبت  تر تري اتيل آمونيوم هيدروكسيداص بازي ضعيفبراي توصيف خو، ]5[ 3يلمو وين 2، مور1912در . باشد

براي بحث ] 6[ 6و رودبوش 5لاتيمر .استفاده كردند 4»اتحاد ضعيف«ي مونيوم هيدروكسيد، از واژهآبه تترا متيل 

هاي آزاد مولكول آب، ممكن است به يكي از جفت الكترون"پيشنهاد كردند كه ) 1-1شكل( 3در مورد ساختار 

و در ادامه مطرح كردند كه  "مولكول ديگر نيرو وارد كند و موجب اتصال دو مولكول شودي از هايهيدروژن

  ."كندمي قرار دارد، پيوندي ضعيف ايجاد 7تاييكه بين دو اتم با لايه ظرفيت هشت يهيدروژن ةهست"

هاي بعد، علاقه به لتر كووالانسي، يوني و فلزي در ساپيوندهاي خيلي قوياما با توسعه مطالعات در مورد    

تايي هشت ةعدص قاشيميدانان را مجبور كرد تا به نقاحتمالا درك مفهوم كووالانسي،  .كاهش يافت وضوعاين م

  .توجه نشان دهند

  

  .اندپيوندهاي هيدروژني مختلفي كه توسط پيشگامان مطالعه شده ).1-1(شكل 

  چهار مقاله چاپ شده طي، ]7[ 8جفري .شد مشاهدهميلادي، تغييرات مهمي  1930 ةده ةدر ميان   

در ] 8[ 10پاولينگ ةها، مقالآنمهمترين . كرده استمعرفي  9»تعيين كننده«به عنوان  راميلادي  36-1935

يخ را به حساب  11ةاستفاده كرد تا انتروپي باقيماندبراي اولين بار » پيوند هيدروژني«بود كه از عبارت  1935

ارت پيوند هيدروژني ذكر شده هم عب] 10[ 13و گلايسين] 9[ 12كتوپيپرازيندر مورد دي در مقالات ديگر. آورد

استفاده شده  17براي استاميد »N-H-O 16هايپل«از عبارت ] 11[ 15و هاركر 14سنتي ةكه در مقالدرحاليبود؛ 
                                                                                                                                                                   
1 Innere Komplexsalzbildung          2 Moore         3 Winmill          4 Weak union          5 Latimer    

6 Rodebush         7 Octets        8 Jeffrey        9 Definitive         10 Pauling       11 Residual entropy   

12 diketopiperazine        13 Glycine        14 Senti        15 Harker        16 Bridges        17 Acetamide        

1 

2 

3 
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 .تا كنون ادامه دارد 2ني آنهاي آلمابرگرفته شده بود و استفاده از معادل] 12[ 1ينزگاز كار ها» پل« واژة. بود

كنش پيوند هيدروژني برهم ةطبيعت پيچيد ةآنها ممكن است بيان كنند .ت حاوي مطالب جالبي استااين عبار

  .كندذهن خطور مي به» پيوند« ةهاي غلطي كه از كلمبرداشت ةو همچنين بيان كنند باشند

 ، ]13[ پيوند شيميايي ماهيت به نام خود هايبااز كتفصلي راجع به پيوند هيدروژني در يكي پاولينگ در اما    

را به  پيوند ةوي واژ. موضوع پيوند هيدروژني را به عنوان يكي از مطالب مورد بحث در علم شيمي مطرح كرد

تحت شرايط خاصي، اتم هيدروژن توسط نيروهايي كه به نسبت قوي "برد ر ميوضوح و بدون ابهام به كا

بين آنها رسد شود به طوري كه به نظر ميديگر، نه فقط به سوي يكي از آنها، جذب مي به سوي دو اتمهستند 

به  لغوي بيشتر براي رساندن مفهوم پيوندشود، كلمه همانطور كه از متن برداشت مي ."پيوند ايجاد شده است

اتم هيدروژن ، X-H···Aدر موقعيتي مانند  .مفهوم شيميايي آن به خوبي نمايان است اما ،كار برده شده است

از كردن  با توجه به چنين تفسيري، استفاده .H···Aنه وجود  شودمياست كه به عنوان جايگاه پيوند مطرح 

ضروري كنشي پيوند هيدروژني است چنين برهمآيا است و بحث بر سر اينكه  اعتراضبه سختي قابل  پلي واژه

شناخته شود،  Aو  Xساز يا پيونددهنده بين عناصر امل پلبه عنوان ع Hدر نهايت، اگر اتم  .رسدبه نظر نمي

  .تعريف خوبي براي پيوند هيدروژني خواهد بود

  ]13[ عناصر 3الكترونگاتيوي ).1-1(جدول 

  

. است 4ستاتيكياكنشي الكترومهبرآيد اين است كه پيوند هيدروژني از نظر پاولينگ بر مي اي كهدومين نكته   

 ،)s1 اربيتال(كنون مشخص شده است كه اتم هيدروژن كه داراي يك اربيتال پايدار است ا": كنداو اظهار مي

                                                                                                                                                                   
1 Huggins   2 Wasserstoffbrückenbindung و Wasserstoffbrücke   3 Electronegativity   4 Electrostatic 
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و تنها بين تنها توانايي برقراري يك پيوند كووالانسي را دارد، و پيوند هيدروژني تا حد زيادي خصلت يوني دارد 

بحث ه شدت مورد تحقيق و هايي از پيوند هيدروژني بچنين توصيف ."شودايجاد مي هاالكترونگاتيوترين اتم

در ايجاد  Hستاتيكي پيوند هيدروژني و در حقيقت توانايي منحصر به فرد اتم االكترو طبيعت. قرار گرفته است

 Xو  Hدر بين  مختلف هاي زمانيدر بازه Hگيرد كه تك الكترون اتم ت ميأچنين تجمعي، از اين حقيقت نش

اگر پاولينگ فرض كرد كه . شودمي 1يدهپوشناي طور فزايندهه ب Hاتم ، Xقرار دارد و با افزايش الكترونگاتيوي 

و  Hستاتيكي بين اخود، جاذبه الكترو ةو به نوب Hخيلي الكترونگاتيو باشند، بدون پوشش شدن  Aو  X فقط

A ايط در شر .دپيوند هيدروژني ناميتوان ميكنشي را چنين برهمدر اين حالت اي زياد خواهد شد كه به اندازه

شود محدود ميخاصي  X-H···Aكنش پيوند هيدروژني به برهم ةپديدمفهوم اين سخن آن است كه ، عملي

   .باشند Iو  F ،O ،Cl، N ،Brتوانند هر يك از عناصر مي Aو  X در آن كه

  تعريف پيوند هيدروژني 1-1-1-1

. تصحيح شدند] 14[ 3كللانو مك 2لكه توسط پيمنت ه بودهايي براي تعريف پيوند هيدروژني ارائه شدايده   

شاهدي بر وجود ) 1(پيوند هيدروژني هنگامي وجود دارد كه : اين پديده بود معرفياين اولين تعريف نوين براي 

شود كه تقريبا مياتم هيدروژني بطور فضايي شامل كه اين پيوند يافت شود شاهدي ) 2(پيوند موجود باشد، و 

اي هيچ فرضيهدر آن كللان اين است كه مهم در تعريف پيمنتل و مك ةنكت .به اتم ديگري متصل شده است

 As-Hو  C-H ،P-Hهايي مثل وجود ندارد و همچنين ارزيابي پيوند هيدروژني گروه Aو  Xراجع به ماهيت 

به علت اينكه تك الكترون اتم هيدروژن درگير پيوند  .نمايدمي پذيرمكانرا ا π۴هاي و همچنين پذيرنده

 .است X اتم زدايي صرف نظر از ماهيتاين پوشش .است، اين اتم همواره بدون پوشش است X-Hكووالانسي 

پيوند هيدروژني است، حتي زماني كه  ةدهندبالقوه  X-Hهمواره گروه اما آيا معني جملات قبلي اين است كه 

، اين ]15[ر گدي، جفري و سائنميلا 1991در سال شود؟ مييافت ن Xهيچ تجمع چگالي الكتروني بر روي اتم 

اينكه  با وجوديك پيوند هيدروژني در نظر گرفت، را  C-H∙∙∙O=Cكنش برهمآيا بايد ": مطرح كردندسؤال را 

جواب  ،با تعريف پاولينگ ثبت روي آن قرار داشته باشد؟مو حتي ممكن است بار اتم كربن الكترونگاتيو نيست 

 6رگو سائن 5تصحيح تعريف اخير توسط اشتاينر ."جواب مثبت است ،كللانمنفي و با تعريف پيمنتل و مك

كنش هر نوع برهم": آنها پيوند هيدروژني را به اين حالت در نظر گرفتند. به تعريف جديدي منجر شد] 16[

                                                                                                                                                                   
1 Deshielded          2 Pimentel           3 McClellan         4 -acceptors           5 Steiner           6 Saenger 
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باشد و بار ) كاملجزئي يا بطور (حامل بار منفي  Aحامل بار مثبت و  Hدر آن كه   X-H···A 1ةچسبانند

ايجاد  يمزاحمت ،Xبار مثبت روي اتم بايد به اين نكته توجه كنيم كه  ."باشد Hتر از بار روي فيمن Xروي 

و در  نمايدستاتيكي پيوندهاي هيدروژني را برجسته ميااين تعريف كامل نيست و فقط جنبه الكترو. كندنمي

اي انواع مختلف پيوندهاي توان از اين تعريف بربا اين همه، هنوز مي. كندمواردي محدوديت ايجاد مي

  .شوند استفاده كردهيدروژني كه امروزه مطالعه مي

پيوند كتاب معتبر  ،مهمترين آنها. درباره پيوند هيدروژني به چاپ رسيده است 2موضوعيچندين كتاب تك   

ترين و عمومي .نگاشته شده است] 15[ر گاست كه توسط جفري و سائن هيدروژني در ساختارهاي زيستي

اي بر پيوند مقدمهبه نام ] 7[طور خلاصه و مبسوط در كتابي از جفري ه ترين مطالب اين كتاب باربرديك

از . پيوند هيدروژنيبا عنوان ] 17[ 3ينراميلادي، كتابي توسط ش 1997در سال  .ارائه شده است هيدروژني

 از كارهاي تجربي ،ن مقطع زمانيدر آبه موقع مطالبي در مورد نتايج محاسباتي ارائه كرد كه  نظري ديدگاه

، 4توسط نيشيو CH/πكنش برهمپيوندهاي هيدروژني ضعيف هم كتابي با عنوان  ةدر زمين .بود ترسريعخيلي 

مختلف مورد اي از فنون گسترهكنش خاص با به چاپ رسيده است كه يك برهم] 18[ 6و يومزاوا 5هيروتا

وجود دارد كه  C-Hهاي گروه ازحاصل پيوندهاي هيدروژني ه نام تر باما كتابي قديمي .گيردبررسي قرار مي

بردن از اين كتاب علت نام. بيني تاكيد داردطور عمده بر روش طيفه نوشته شده است و ب] 19[ 7توسط گرين

ضعيف اختصاص به پيوندهاي هيدروژني طور خاص ه بكه بود تنها كتابي متمادي،  يانبراي سالاين است كه 

  .ديافته بو

  اي هندسي و تعريف آنهاپارامتره 1-1-2

در اين بخش، در  .آن توجه داردو هم به انرژي  مباحث ساختاريپيوند هيدروژني هم به  ةمفاهيم نوين دربار   

  .مورد توصيف هندسي پيوندهاي هيدروژني مطالبي ارائه خواهد شد

  ها و زوايافاصله 1-1-2-1

به شكل  شود، و در اين تحقيقتشكيل مي Aو يك گيرنده  X-Hنده پيوند هيدروژني معمولا بين يك ده   

X-H···A اين پيوند ممكن است بر حسب نشان داده شده است، ) 2-1(همانطور كه در شكل . شودمطرح مي

                                                                                                                                                                   
1 Cohesive interaction     2 Monograph     3 Scheiner     4 Nishio     5 Hirota      6 Umezawa     7 Green 
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d ،D ،θ  وr قديمي، تمركز بر  متوندر . ها مستقل هستندپارامترواضح است كه سه تا از اين . توصيف شود

مرتبط  Hري كه با اتم پارامتمولا سه عامروزه م .قابل تعيين نبود Hبود زيرا مكان اتم  D تريناتم سنگ ةفاصل

اگر  .تاس كمكي پارامتر يك Dشوند و مستقل در نظر گرفته ميهاي پارامتربه عنوان  ،rو  d، θهستند، يعني 

، H···A-Y زاوية يعني ،ي گيرنده زاويه، X-H···A-Yپيوند هيدروژني به سمت گيرنده توسعه يابد، 

رهاي مستقل پارامتپيوند هيدروژني، مستلزم استفاده از  ةهندستوصيف دقيقي از  .شود ارائهممكن است 

براي توصيف كاملي از جفت مولكول دو  .كه تعداد و ماهيت آنها به همان سيستم بستگي دارد بيشتري است

ها به پارامتر تعداد، H···Aگرفتن زاويه پيچش حول نشان داده شده است، با در نظر ) 2- 1(شكل اتمي كه در 

قراردادهاي ديگري هم مورد  كردن، وضعAهاي چند اتمي، براي تعريف مكان پذيرنده در .رسدعدد پنج مي

هاي فنيلي، مركز حلقه ، و در حلقه)M(شوند گيري ميفواصل از مركز پيوند اندازه، گانهدر پيوند سه .نياز است

 .شودمرجع انتخاب مي ةطبه عنوان نق

 

  

  براي پيوند هيدروژني و  d ،D، r، θرهاي هندسي پارامتتعريف  ).2-1(شكل 

  

تواند ميدر آن واحد  X-Hهايي از نوع برد بلند هستند، گروه كنشبه دليل اينكه پيوندهاي هيدروژني برهم   

دو هيدروژني پيوند د داشته باشد، به آن وجو 2Aو  1A ةاگر دو پذيرند. متصل شود A ةبه بيش از يك پذيرند

پيوندهاي هيدروژني كه داراي سه به همين ترتيب، . ))2-1(شكل ( شودگفته مي X-H) 2A،1A( 1شاخه

و  1θ، 2θو زواياي  2dو  r ،1dبا فواصل  هيدروژني دو شاخه پيوندهاي . ندناممي 2سه شاخهپذيرنده هستند را 

3θ شوندمشخص مي.  

بهتر است زيرا » مركزيسه«نامناسب است و استفاده از كلمه » دو شاخه« ةواژ] 15[ر گري و سائنبه نظر جف   

برتري دارد؛ زيرا » دو شاخه«معتقدند كه ] 1[و اشتاينر  3اما دسيراجو. شودبه سه اتم ديگر متصل مي Hاتم 
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