


 دانشگاه تربيت مدرس
 پايه دانشكــده علوم

 شيمی گرايش معدنی در رشته دکتری جهت اخذ درجه رساله

 : مشتقات جديد فسفرآميد و فسفراستر
 ، تهيه کمپلکس ، سنتز، مطالعات طيفی، تعيين ساختاربلوري

 بررسي اثرات بيولوژيکي و محاسبات کوانتومی

 : نگارنده
 نسرين اروج زاده

 : استاد راهنما
 خدايار قلی وند دكتر

۱۳۸۸ تيرماه



 : : تقديم به تقديم به

 پيشگاه پروردگار بي همتا

 اساتيد معنوي بزرگوار

 والدين عزيز
 و

همسر حمايتگر مهربانم



 تقدير و تشکر

 ، عميقا و با اکنون که در سايه الطاف الهی رساله خويش را به اتمام می رسانم
 و ء رحمات، برکات، عشق و توجه خداوند متعال، اوليا نهايت خضوع و ايمان، از

 بر خود لازم می دانم مراتب تقدير و همچنين . اساتيد معنوي سپاسگزاري مي کنم
 سپاس خود را نثار عزيزانی نمايم که انجام اين تحقيق مرهون زحمات و کمکهای

 : بی دريغ آنان است

v اين فصل زندگيم که در وند ي قل خدايار جناب آقای دکتر يم گرام استاد راهنمای 
 . از ايشان بسيار آموختم

v داور دکتر ، صفری ناصر دکتر ، پورامينی مصطفی اساتيد بزرگوار جناب آقايان دکتر 
 . تقبل فرمودند مطالعه و داوری رساله را زحمت که و دکتر علي مرسلي ي ع بقا
v ی و دلگرميها ها پشتيبانی ، با کمکها همسر عزيزم که همواره صبورانه و فداکارانه 

 . ياور هر لحظه زندگيم بوده است خود
v مرا مورد لطف هميشه با دعاي خير و حمايتهايشان والدين، خواهر و برادرم که 

 . ند ه ا قرار داد
v دکتر افشار و شريعتي دکتر خانمها و دوستان گرامی بويژه آزمايشگاه همکاران . 
v رکار خانم رحماني س مسئولين آزمايشگاهها به ويژه جناب آقاي بيژن زاده و . 
v کليه مسئولين آموزش و پژوهش دانشگاه تربيت مدرس .



 : چکيده
 در ايـن کـار تحقيقـاتی، چهــار گـروه جديـد ا ز مــشتقات فـسفر آميـد و فــسفر اسـتر بـه فرمولهــاي

] R1R2 [ RC(O)NHP(O) ــا  و R1R2 [ pCH3C6H4(O)P(O) [ و ) C5H4N) , R=2,4Cl2C6H3 بـــــ

2 ) R2 ( R1NHP(O) که در آنها R1 و R2 آمينهاي آليفاتيک و آروماتيک هستند، سـنتز و کمپلکـسهاي 

 تـک ۲۵ تركيـب جديـد و ۶۷ براي شناسـايي . تهيه گرديد Sn(IV) و Hg(II) و Ag(I) برخي از آنها با

 و بلور نگاري به وسيله اشـعه CHN ، NMR ، Mass ، UV ، IR : بلور بدست آمده در اين رساله، از فنون

X طيفي و ساختاري، در مقايسه با نتايج مربوط به ترکيبات مشابه به فرمولهاي استفاده شد و نتايج 

4ClC6H4) , (R= C6H5 : ] R1R2 [ RC(O)NHP(O) تبـديلات جهت بررسي . مورد مطالعه قرار گرفت 

 تاتومري و کنفورمري در برخي از محصولات و يافتن مناسبترين روش محاسباتي از محاسبات مکانيک

 همچنين، اثرات بيولوژيکي برخي از ترکيبات، بـر آنـزيم اسـتيل کـولين اسـتراز . شد کوانتمي استفاده

 . انساني، بررسي و با اثر نيکوتين آميد آزاد بر اين آنزيم، مقايسه گرديد

 در مشتقات با گروههاي آميني يکسان، با افزايش تعداد هالوژنهاي اسـتخلافي ) ۱ : نتايج نشان دادندکه

 قـويتر و در اکثـر مـوارد، هـسته فـسفر C=O کربوکسيل آميـدي ، پيونـد روي حلقه فنيلي در بخش

 و تعـويض CH بـه جـاي شـبه عنـصر N همين نتـايج بـا جانـشين شـدن عنـصر . شود پوشيده تر مي

) (R=C6H5 با (R=C5H4N) داراي فسفر آميد تهيـه شـده برخي از ترکيبات ) ۲ . ، نيز  بدست مي آيد ، 

 هستند که اين پديده،  براي اولين بـار J(P,H)Ar 5,6,7 و J(H,H)Ar 4 لبي با ثابتهاي کوپلاژهاي دوربرد جا

 فسفرآميدهاي تهيه شـده از نيکـوتين آميـد، نـسبت بـه ) ۳ . است که در فسفرآميدها مشاهده مي شود

 نيکوتين آميد آزاد، مهارکننده هاي قويتري  براي  آنزيم استيل کولين استراز  بـوده و بنـابراين سـمي

 هـاي داراي نتايج هماهنگ با داده ( بر طبق نتايج محاسبات کوانتمي، بهترين روش محاسباتي ) ۴ . رند ت

 . باشد مي **HF/6311G براي ترکيبات ما، روش ) تجربي

 تبـديلات تـاتومري و فسفر آميد، فسفر اسـتر، کمـپلکس، تـک بلـور، محاسـبات مکانيـک کـوانتمي، : کلمات کليدي

. کولين استراز ، نيکوتين آميد، شبه عنصر، كوپلاژ هاي دوربرد کنفورمري، آنزيم استيل



 أ

 فهرست مطالب
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۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱ ( N ‐ يل نيکوتين ‐ N",N' بيس ) ٤٨ .......................... ) ۳۵ ( آميد ی فسفريک تر ) دي اتيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۲ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N",N' بيس ) ٤٨ ..................... ) ۳۶ ( آميد ی فسفريک تر ) دي پروپيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۳ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N",N' بيس ) ٤٩ .............................. ) ۳۷ ( آميد ی فسفريک تر ) دي بوتيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۴ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N",N' بيس ) ٤٩ ................ ) ۳۸ ( آميد ی فسفريک تر ) دي ايزو بوتيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۵ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٤٩ ................ ) ۳۹ ( آميد ی فسفريک تر ) ترشيو بوتيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۶ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥٠ ............... ) ۴۰ ( آميد ی فسفريک تر ) پيروليدينيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۷ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥٠ ............... ) ۴۱ ( آميد ی فسفريک تر ) پيپريدينيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۹ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥٠ .... ) ۴۳ ( آميد ی فسفريک تر ) متيل پيپريدينيل ‐ ۴ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۰ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥١ ............ ) ۴۴ ( آميد ی فسفريک تر ) مورفولينيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۱ ( N ‐ نيکوتينيل ‐  N″,N′ بيس ) ٥١ ........... ) ۴۵ ( آميد ی فسفريک تر ) سيکلوپروپيل



 ه

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۲ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥١ ............ ) ۴۶ ( آميد ی فسفريک تر ) سيکلوپنتيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۳ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥٢ ............ ) ۴۷ ( آميد ی فسفريک تر ) گزيل سيکلوه 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۴ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) N ‐ ٥٢ .... ) ۴۸ ( آميد ی فسفريک تر ) متيل سيکلوهگزيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۵ ( N ‐ ل نيکوتيني ‐  N″,N′ آميد ی بنزيل فسفريک تر ی د ) ٥٢ ............................... ) ۴۹ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۶ ( N ‐ نيکوتينيل ‐  N″,N′ بيس ) N ‐ ٥٣ ............ ) ۵۰ ( آميد ی فسفريک تر ) بنزيل متيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۷ ( N ‐ نيکوتينيل ‐  N″,N′ بيس ) α ‐ ٥٣ ........... ) ۵۱ ( آميد ی فسفريک تر ) متيل بنزيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۸ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ بيس ) ی فسفريک تر ) آمينومتيل پيريدينيل ‐ ۳ 

 ٥٣ ............................... ................................ ................................ ................................ ................................ ) ۵۲ ( آميد

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۱۹ ( N ‐ نيکوتينيل ‐ N″,N′ بيس ) ٥٣ ......................... ) ۵۳ ( آميد ی فسفريک تر ) فورفوريل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۰ ‐ ۲۰ ( N ‐ نيکوتينيل ‐  N″,N′ بيس ) ٥٤ .. ) ۵۴ ( آميد ی فسفريک تر ) آمينوپيريدينيل ‐ ۳ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۱ ( N'',N',N ‐ تريس ) ٥٤ ............ ................................ ) ۵۵ ( آميد ی فسفريک تر ) آمينوپيريدينيل ‐ ۳ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۲ ( N ‐ سيکلوهگزيل ‐ N'',N' ‐ بيس ) ٥٤ ............... ) ۵۶ ( آميد ی فسفريک تر ) آمينوپيريدينيل ‐ ۳ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۳ ( N ‐ ) ۲ ‐ آمينوپيريدينيل ( ‐ N'',N' ‐ آميد ی دي بنزيل فسفريک تر ) ٥٥ . ................................ ) ۵۷ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۴ ( N ‐ ۴ ‐ نيتروفنيل ‐ N″,N′ ‐ بيس ) ٥٥ ....................... ) ۵۸ ( آميد ی فسفريک تر ) سيکلوهگزيل 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۵ ( N,N′ ‐ بيس ) ٥٦ ............. ) ۵۹ ( استر ) متيل فنيل ‐ ۴ ( ‐ فسفرآميديک اسيد ) آمينوپيريدينيل ‐ ۴ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۶ ( N,N′ ‐ بيس ) ٥٦ ............ ) ۶۰ ( استر ) متيل فنيل ‐ ۴ ( ‐ فسفرآميديک اسيد ) آمينوپيريدينيل ‐ ۳ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۷ ( N,N′ ‐ بيس ) ٥٦ ........... ) ۶۱ ( استر ) متيل فنيل ‐ ۴ ( ‐ فسفرآميديک اسيد ) آمينوپيريدينيل ‐ ۲ 

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۸ ( N,N′ ‐ بيس ) متيل فنيل ‐ ۴ ( ‐ فسفرآميديک اسيد ) نيترو پيريدينيل ‐ ۵ ‐ آمينو ‐ ۲ ( 

 ٥٧ ..... ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) ۶۲ ( استر

۳ ‐ ۳ ‐ ۱۹ ( N, N', N" ‐ بنزيل فسفريل تري آميد ) ٥٧ ................ ................................ ................................ ) ۶۳ 

 ٥٧ ........ ................................ ................................ ................................ ................................ پلکس تهيه کم ) ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳

 ٥٨ ......................... ) ۶۴ ( Ag{C5H4NC(O)NHP(O)[NC(CH)3]2}2NO3 کمپلکس ) ۱ ‐ ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳

 ٥٨ .......................... ) ۶۵ ( Hg2{C5H4NC(O)NHP(O)[NC(CH)3]2}2Cl4 کمپلکس ) ۲ ‐ ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳

٥٩ .................. ) ۶۶ ( Sn{C5H4NC(O)NHP(O)[NC(CH)3]2}2Cl2Me2 کمپلکس ) ۳ ‐ ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳



 و

 ٥٩ ................... ) ۶۷ ( NO3{Ag[C5H4NC(O)NHP(O)(NHC6H11)2]2 } کمپلکس ) ۴ ‐ ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳

 ٥٩ ............................ ................................ ) ۶۸ ( Sn[C5H4NC(O)NH2]Cl2Me2 کمپلکس ) ۵ ‐ ۲۰ ‐ ۳ ‐ ۳

 بر روي اندازه گيري ميزان بازدارندگي و پارامترهاي سينتيکي برخي از ترکيبات سنتز شده ) ۴ ‐ ۳

 ٦٠ ...... ................................ ................................ ................................ ................................ آنزيم استيل کولين استراز

 ٦٢ ..... ................................ اندازه گيري فعاليت آنزيم استيل کولين استراز در غياب مهار کننده ) ۱ ‐ ۴ ‐ ۳

 زدارندگي آنزيم استيل کولين استراز توسط برخي ترکيبات سنتز شده تخمين قدرت با ) ۲ ‐ ۴ ‐ ۳

 ٦٢ ............... ................................ ................................ ................................ ................................ ) IC50 تعيين مقدار (

 ٦٣ تخمين پارامترهاي سينتيکي واکنش آنزيم استيل کولين استراز با ترکيبات مهار کننده ) ۳ ‐ ۴ ‐ ۳

 بحث و نتيجه گيري : فصل چهارم
 ٦٥ ....................... ................................ ................................ ترکيبات سنتز شده ی نتايج طيف ی بحث و بررس ‐ ۱ ‐ ۴

 آميد با بنزوئيل فسفر ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات ( ۲ و ۱ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۱ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٦٦ ............. ................................ ................................ ................................ ................................ Cl و OH هاي استخلاف

 فسفر آميد با بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات ( ۳ ‐ ۱۱ نتايج ترکيبات ی بررس ‐ ۲ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٦٨ ...... ................................ ................................ ) داخل يا خارج حلقه N استخلاف آمين آليفاتيک حلقوي با

 فسفر آميد و بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات ( ۳۱ و ۱۲ ‐ ۱۵ نتايج ترکيبات ی بررس ‐ ۳ ‐ ۱ ‐ ۴

N ‐ ٧٢ .. ................................ ) فسفر آميد با استخلاف آمين آليفاتيک خطي وشاخه دار نوع دوم بنزوئيل 

 فسفر آميد با بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات ( ۱۶ ‐ ۱۸ نتايج ترکيبات ی بررس ‐ ۴ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٧٥ ................... ................................ ................................ ) استخلاف آمين آليفاتيک خطي و شاخه دار نوع اول

 دي ‐ ۴ و ۲ ان از مشتقات دي آزافسفول و دي آزا فسفرين ( ۱۹ ‐ ۲۲ نتايج ترکيبات ی بررس ‐ ۵ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٧٧ ............................... ................................ ................................ ................................ ) فسفر آميد بنزوئيل ‐ N ‐ کلرو

 فسفر بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات فسفرآميدي و ( ۲۳ ‐ ۳۰ نتايج ترکيبات ی بررس ‐ ۶ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٨١ ................... ................................ ................................ ................................ ) آميدي با استخلاف آمين آروماتيک

 فسفر آميد با استخلافهاي نيکوتينيل ‐ N مشتقات ( ۳۲ ‐ ۳۴ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۷ ‐ ۱ ‐ ۴

Cl , OH, OMe ( ................................ ................................ ................................ ................................ ..................... ٨٥
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 فسفر آميد با استخلافهاي نيکوتينيل ‐ N مشتقات ( ۳۵ ‐ ۳۹ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۸ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٨٩ ........................ ................................ ................................ ................................ ) آمين آليفاتيک خطي وشاخه دار

 و يک فسفر آميد نيکوتينيل ‐ N مشتقات ( ۵۸ و ۴۰ ‐ ۴۸ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۹ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٩٢ ............................ ) ا خارج حلقه داخل ي N با استخلاف آمين آليفاتيک حلقوي با مشتق فسفرآميدي

 فسفر نيکوتينيل ‐ N مشتقات فسفرآميدي و ( ۴۹ ‐ ۵۷ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۱۰ ‐ ۱ ‐ ۴

 ٩٦ ................... ................................ ................................ ................................ ) آميدي با استخلاف آمين آروماتيک

 ١٠١ ............ ................................ ) مشتقات فسفراستري ( ۵۹ ‐ ۶۲ نتايج طيفي ترکيبات ی بررس ‐ ۱۱ ‐ ۱ ‐ ۴

 ١٠٤ ...... ................................ ................................ ................................ نتايج طيفي کمپلکسها ی بررس ‐ ۱۲ ‐ ۱ ‐ ۴

 کمپلکسهاي فلزي تهيه شده از ترکيب ( ۶۴ ‐ ۶۸ رکيبات نتايج طيفي ت ی بررس ‐ ۱ ‐ ۱۲ ‐ ۱ ‐ ۴

 ١٠٤ . ................................ ................................ ................................ ................................ ) و نيکوتين آميد ۳۹،۴۷

 ١٠٩ ........................... ................................ ................................ ................................ X نتايج بلور نگاري با اشعه ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٠٩ ........... ................................ ................................ ................................ با پرتو ايکس ی ر روش بلورنگا ‐ ۱ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١١٠ ............ ................................ مشترک براي بلورهاي بدست آمده در اين کار ی نتايج بلورنگار ‐ ۲ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١١١ .......... ................................ ................................ ۱۱ و ۷ (Sn) ، ۷ ، ۵ ، ۴ ترکيبات ی نتايج بلورنگار ‐ ۳ ‐ ۲ ‐ ۴

 فسفر آميد با بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتقات ( ۱۲ ‐ ۱۵ ترکيبات ی نتايج بلورنگار ‐ ۴ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١١٨ ................ ................................ ................................ ) استخلاف آمين آليفاتيک نوع دوم خطي وشاخه دار

 بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتق دي آزافسفول از ( ۲۰ ترکيب ی نتايج بلورنگار ‐ ۵ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٢٢ .............................. ................................ ................................ ................................ ................................ ) فسفر آميد

 فسفر آميدي با بنزوئيل ‐ N ‐ دي کلرو ‐ ۴ و ۲ مشتق ( ۲۴ ترکيب ی نتايج بلورنگار ‐ ۶ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٢٤ ... ................................ ................................ ................................ ................................ ) آمين آروماتيک استخلاف

 فسفر آميد با استخلافهاي نيکوتينيل ‐ N مشتقات ( ۳۸ و ۳۵ ترکيبات ی نتايج بلورنگار ‐ ۷ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٢٥ ..... ................................ ................................ ................................ ) آمين آليفاتيک نوع دوم خطي وشاخه دار

 با فسفر آميد نيکوتينيل ‐ N مشتقات ( ۴۸ و ۴۶ و ۴۱ ‐ ۴۳ ترکيبات ی نتايج بلورنگار ‐ ۸ ‐ ۲ ‐ ۴

١٢٩ ... ................................ ................................ ) داخل يا خارج حلقه N استخلاف آمين آليفاتيک حلقوي با



 ح

 ١٣٥ .................... ................................ ۶۳ و ۶۱ فسفرآميد ترکيبات فسفر استر و ی نتايج بلورنگار ‐ ۹ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٣٨ .......... ) ۳۹ کمپلکسهاي فلزي تهيه شده از ترکيب ( ۶۴ ‐ ۶۶ ترکيبات ی نتايج بلورنگار ‐ ۱۰ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٤٤ ........................... ) ۴۷ کمپلکس فلزي تهيه شده از ترکيب ( ۶۷ يب ترک ی نتايج بلورنگار ‐ ۱۱ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٤٧ ...................... ) کمپلکس فلزي تهيه شده از نيکوتين آميد ( ۶۸ ترکيب ی نتايج بلورنگار ‐ ۱۱ ‐ ۲ ‐ ۴

 ١٤٨ ............................ ................................ ................................ ................................ ................................ اسبات مح ‐ ۳ ‐ ۴

 بررسي تاثير افزايش طول زنجير ( ۱۴ و ۱۳ ، ۱۲ ترکيبات ی محاسبات از اساس برا ‐ ۱ ‐ ۳ ‐ ۴

 ١٤٨ . ................................ ................................ ................................ ................................ ) مولکول ی بر پايدار ی آمين

 ١٥٣ ..... ................................ ................................ II و I ات از اساس بر روي ساختار ترکيبات محاسب ‐ ۱ ‐ ۳ ‐ ۴

 ١٥٩ ...................... ................................ بررسي اثر برخي از ترکيبات بر روي آنزيم استيل کولين استراز ‐ ۴ ‐ ۴

 ١٦٥ ....................... ................................ ................................ ................................ ................................ نتيجه گيري ‐ ۵ ‐ ۴

 ١٦٨ .......................... ................................ ................................ ................................ ................................ پيشنهادات ‐ ۶ ‐ ۴

 ١٦٩ ................. ................................ ................................ ................................ ................................ فهرست منابع و مآخذ

 ضمائم
 ١٨٥ ...................... ................................ ................................ لاصه نتايج طيفي ترکيبات سنتز شده خ : ضميمه الف

 ٢٠٦ ..... ................................ ................................ ................................ x جداول نتايج بلورنگاري با اشعه : ضميمه ب

٢٠٦ ..... ................................ ................................ برخي از ترکيبات سنتز شده IR و NMR طيفهاي : ج ضميمه
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 جداول فهرست
 صفحه عنوان

 ٣٣ ............................ ................................ ................................ مورد استفاده در اين پژوهش ی حلالها . ۱ ‐ ۳ جدول

 ٣٣ .... ................................ ................................ ................................ مواد مورد استفاده در اين پژوهش . ۲ ‐ ۳ جدول

 ٣٥ .................... ................................ ................................ ................................ هاي مورد استفاده دستگاه . ۳ ‐ ۳ جدول

 ٦٨ ................... ................................ و ساختارهاي مشابه ۱،۲ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۱ ‐ ۴ جدول

 ٧٠ ............... ................................ و ساختارهاي مشابه ۳ ‐ ۱۱ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۲ ‐ ۴ جدول

 ٧٣ ... ................................ و ساختارهاي مشابه ۳۱ ، ۱۲ ‐ ۱۵ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی رخ ب . ۳ ‐ ۴ جدول

 ٧٦ ............ ................................ و ساختارهاي مشابه ۱۶ ‐ ۱۸ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۴ ‐ ۴ جدول

 ٨٠ ............ ................................ و ساختارهاي مشابه ۱۹ ‐ ۲۲ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۵ ‐ ۴ دول ج

 ٨٥ ............ ................................ و ساختارهاي مشابه ۲۳ ‐ ۳۰ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۶ ‐ ۴ جدول

 ٨٧ ............. ................................ وساختارهاي مشابه ۳۲ ‐ ۳۴ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۷ ‐ ۴ جدول

 ٩١ ............ ................................ و ساختارهاي مشابه ۳۵ ‐ ۳۹ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۸ ‐ ۴ جدول

 ٩٥ .... ................................ ساختارهاي مشابه ۵۸ و ۴۰ ‐ ۴۸ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۹ ‐ ۴ جدول

 ٩٨ ....... ................................ و ساختارهاي مشابه ۴۹ ‐ ۵۷ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۱۰ ‐ ۴ جدول

 ١٠٣ ..... ................................ و ساختارهاي مشابه ۵۹ ‐ ۶۲ ترکيبات ی طيف ی از داده ها ی برخ . ۱۱ ‐ ۴ جدول

 ١٠٧ .............. در مقايسه با ليگاند مربوطه ۶۵ و ۶۴ کمپلکسهاي ی مهمترين تغييرات طيف . ۱۲ ‐ ۴ جدول

 ١٠٧ . ................................ در مقايسه با ليگاند مربوطه ۶۶ کمپلکس ی مهمترين تغييرات طيف . ۱۳ ‐ ۴ جدول

 ١٠٨ ............................... در مقايسه با ليگاند مربوطه ۶۷ کمپلکس ی مهمترين تغييرات طيف . ۱۴ ‐ ۴ جدول

 ١٠٨ ............................... در مقايسه با ليگاند مربوطه ۶۸ کمپلکس ی مهمترين تغييرات طيف . ۱۵ ‐ ۴ جدول

 به دست آمده از (Deby) قطبي و گشتاورهاي دو ( kcal mole 1) بهينه شده ی انرژيها . ۱۶ ‐ ۴ جدول
 ١٤٩ ......... ۱۲ ‐ ۱۴ براي ترکيبات **HF/6311G و **B3LYP/6311G ی محاسبات در دو سطح نظر

 بارهاي موليکن برخي از اتمهاي انتخابي، بدست آمده از محاسبات در دو سطح . ۱۷ ‐ ۴ ل جدو
١٥٠ .............. ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ی نظر
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 و محاسبات X به دست آمده از بلورنگاري اشعه ی انتخاب ی پيوند ی طول و زوايا . ۱۸ ‐ ۴ جدول
 ١٥١ ...... ................................ ۱۲ براي ترکيب **B3LYP/6311G و **UHF/6311G ی در دو سطح نظر

 و محاسبات در دو X به دست آمده از بلورنگاري اشعه ی انتخاب ی پيوند ی طول و زوايا . ۱۹ ‐ ۴ جدول
 ١٥٢ .................... ................................ ۱۳ براي ترکيب **B3LYP/6311G و **UHF/6311G ی سطح نظر

 و محاسبات در دو X به دست آمده از بلورنگاري اشعه ی خاب انت ی پيوند ی طول و زوايا . ۲۰ ‐ ۴ جدول
 ١٥٣ .................... ................................ ۱۴ براي ترکيب **B3LYP/6311G و **UHF/6311G ی سطح نظر

 رها براي توتوم (zeropoint energy) انرژيهاي محاسباتي تصحيح شده با انرژي نقطه صفر . ۲۱ ‐ ۴ جدول
 ١٥٥ .................. ................................ ................................ kcal mol –1 بر حسب I و صورتبندهاي مختلف ترکيب

I ) A انتخابي ساختارهاي بهينه شده توتومرهاي اصلي (°) و زواياي (Å) طول پيوندها . ۲۲ ‐ ۴ جدول , 

B ( در فاز گازي ) محاسبه شده با B3LYP/6311++G** ( و محلول ) محاسبه شده با 
PCM/B3LYP/6311++G** ( ................................ ................................ ................................ ........................... ١٥٦ 

 انتخابي براي ساختارهاي بهينه شده در فاز گازي (°) و زواياي (Å) طول پيوندها . ۲۳ ‐ ۴ جدول
 ١٥٨ ...... ................................ ................................ **HF/6311G ،محاسبه شده با II توتومرهاي اصلي ترکيب

 ، نيکوتين آميد و ۵۲ ، ۳۸ ، ۳۵ ترکيبات ی برا ی و آنزيم ی از پارامترهاي طيف ی برخ . ۲۴ ‐ ۴ جدول
١٦٢ .............................. ................................ ................................ ................................ ................................ ترکيبات مشابه



 ك
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 صفحه عنوان

 ٢٢ ..................... ................................ ) آزاد شدن كولين ( مكانيسم عمل آنزيم استيل كولين استراز . ۱ ‐ ۲ شکل

 ٢٣ ... ................................ ) آزاد شدن استيل از آنزيم ( مكانيسم عمل آنزيم استيل كولين استراز . ۲ ‐ ۲ شکل

 ٢٦ .. مدل جايگاه فعال آنزيم استيل كولين استراز و مهار آن توسط يك تركيب اورگانوفسفر . ۳ ‐ ۲ شکل

 ٢٨ ............................... سفر با آنزيم استيل کولين استراز شمايي از سينتيک واکنش ترکيبات ف . ۴ ‐ ۲ شکل

 ١١٢ ........................ ................................ ................................ ۴ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۱ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی ريق پيوندها که از ط ۴ با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۲ ‐ ۴ شکل

H…OP ١١٣ ...................... ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 با خطوط نقطه چين نشان داده ی هيدروژن ی پيوندها ( ۴ ياخته يکه در ترکيب ی انباشتگ . ۳ ‐ ۴ شکل
 ١١٣ .......... ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) شده اند

 ١١٤ ........................ ................................ ................................ ۵ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۴ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۵ با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۵ ‐ ۴ شکل

H…OP ١١٤ ...................... ................................ ................................ ................................ اند به يکديگر متصل شده 

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۵ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۶ ‐ ۴ شکل
 ١١٤ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١١٥ ..................... ................................ ................................ ۱۱ وري و شماره اتمهاي ترکيب ساختار بل . ۷ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۱۱ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۸ ‐ ۴ شکل
 ١١٥ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١١٥ ........................ ................................ ................................ ۷ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۹ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۷ با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۱۰ ‐ ۴ شکل

H…OP ١١٦ ...................... ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۷ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۱۱ ‐ ۴ شکل
 ١١٦ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

١١٧ ............ ................................ ................................ ۷ (Sn) ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۱۲ ‐ ۴ شکل
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  ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۷ (Sn) با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۱۳ ‐ ۴ شکل

NH…OP ١١٧ ................ ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 ١١٨ ................. ................................ ................................ ۷ (Sn) ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۱۴ ‐ ۴ کل ش

 ١١٩ .................. ................................ ................................ ۱۲ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۱۵ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۱۲ در بلور ترکيب ياخته يکه ی انباشتگ . ۱۶ ‐ ۴ شکل
 ١٢٠ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٢٠ .................. ................................ ................................ ۱۳ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۱۷ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۱۳ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۱۸ ‐ ۴ کل ش
 ١٢٠ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٢١ .................. ................................ ................................ ۱۴ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۱۹ ‐ ۴ شکل

 ١٢١ ....................... ................................ ................................ ۱۴ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۲۰ ‐ ۴ شکل

 ١٢١ .................. ................................ ................................ ۱۵ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۲۱ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۱۵ با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۲۲ ‐ ۴ شکل

H…OP ١٢٢ ...................... ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 ١٢٢ ....................... ................................ ................................ ۱۵ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۲۳ ‐ ۴ شکل

 ١٢٣ .................. ................................ ................................ ۲۰ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۲۴ ‐ ۴ شکل

 ١٢٣ ....................... ................................ ................................ ۲۰ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۲۵ ‐ ۴ شکل

 ١٢٤ ................... ................................ ................................ ۲۴ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۲۶ ‐ ۴ شکل

 ١٢٥ ....................... ................................ ................................ ۲۴ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۲۷ ‐ ۴ شکل

 ١٢٧ .................. ................................ ................................ ۳۵ شماره اتمهاي ترکيب ساختار بلوري و . ۲۸ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۳۵ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۲۹ ‐ ۴ شکل
 ١٢٧ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٢٨ .................. ................................ ................................ ۳۸ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۳۰ ‐ ۴ شکل

 مولکول مجزا ۴ که شامل ۳۸ از ياخته يکه ترکيب ) از لحاظ تقارني ( بخشي مستقل . ۳۱ ‐ ۴ شکل
 ١٢٨ ............. ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ميباشد

١٢٨ ....................... ................................ ................................ ۳۸ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۳۲ ‐ ۴ شکل
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 ١٣٠ .................. ................................ ................................ ۴۱ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۳۳ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۴۱ با مرکز تقارن ترکيب ی ا ديمره . ۳۴ ‐ ۴ شکل

H…OP ١٣١ ...................... ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۴۱ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۳۵ ‐ ۴ شکل
 ١٣١ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) ه شده اند داد

 ١٣٢ ................... ................................ ................................ ۴۲ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۳۶ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۴۲ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۳۷ ‐ ۴ شکل
 ١٣٢ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٣٢ .................. ................................ ................................ ۴۳ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۳۸ ‐ ۴ شکل

 N ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۴۳ با مرکز تقارن ترکيب ی ديمرها . ۳۹ ‐ ۴ شکل

H…OP ١٣٣ ...................... ................................ ................................ ................................ به يکديگر متصل شده اند 

 ١٣٣ ....................... ................................ ................................ ۴۳ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۴۰ ‐ ۴ شکل

 ١٣٣ ........................... ................................ ۴۶ ساختار بلوري و شماره اتمهاي دو کنفورمر ترکيب . ۴۱ ‐ ۴ شکل

 را نشان ی بين مولکول ی هيدروژن ی که پيوندها ۴۶ بلور ترکيب ی قطعه اي از انباشتگ . ۴۲ ‐ ۴ شکل
 ١٣٤ .............. ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ميدهد

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۴۶ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۴۳ ‐ ۴ شکل
 ١٣٤ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٣٤ .................. ................................ ................................ ۴۸ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۴۴ ‐ ۴ شکل

 به هم NH…OP ی بين مولکول ی هيدروژن ی که از طريق پيوندها ۴۸ ترکيب ی ديمرها . ۴۵ ‐ ۴ شکل
 ١٣٥ ............................... ................................ ................................ ................................ ................................ متصل شده اند

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۴۸ يب ياخته يکه در بلور ترک ی انباشتگ . ۴۶ ‐ ۴ شکل
 ١٣٥ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٣٧ ................... ................................ ................................ ۶۱ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۴۷ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۱ ياخته يکه در بلور ترکيب ی شتگ انبا . ۴۸ ‐ ۴ شکل
 ١٣٧ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

١٣٨ ................... ................................ ................................ ۶۳ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۴۹ ‐ ۴ شکل
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 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۳ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۵۰ شکل
 ١٣٨ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 ١٤١ ................... ................................ ................................ ۶۴ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۵۱ ‐ ۴ شکل

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۴ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۵۲ ‐ ۴ شکل
 ١٤١ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 درون مولکولي با خطوط ی هيدروژن ی دها پيون ( ۶۵ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۵۳ ‐ ۴ شکل
 ١٤٢ ............................... ................................ ................................ ................................ ) نقطه چين نشان داده شده اند

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۵ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۵۴ ‐ ۴ شکل
 ١٤٢ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 درون مولکولي با خطوط ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۶ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۵۵ ‐ ۴ شکل
 ١٤٣ ............................... ................................ ................................ ................................ ) نقطه چين نشان داده شده اند
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 ١٤٦ ............................. ) وارونه شده به سمت مرکز Ag اتمهاي ( موقعيتهاي فضايي خاص اشغال شده است

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۷ کيب ياخته يکه در بلور تر ی انباشتگ . ۵۹ ‐ ۴ شکل
 ١٤٦ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند

 درون مولکولي با خطوط ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۸ ساختار بلوري و شماره اتمهاي ترکيب . ۶۰ ‐ ۴ شکل
 ١٤٨ ............................... ................................ ................................ ................................ ) نقطه چين نشان داده شده اند

 با خطوط نقطه چين نشان ی هيدروژن ی پيوندها ( ۶۸ ياخته يکه در بلور ترکيب ی انباشتگ . ۶۱ ‐ ۴ شکل
 ١٤٨ . ................................ ................................ ................................ ................................ ................................ ) داده شده اند
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 ١٥٧ .......................... ................................ II ولکولي پايدارترين فرمهاي توتومري ترکيب مدلهاي م . ۶۴ ‐ ۴ شکل

١٦٠ ..................... ................................ ۳۵ براي ترکيب Log [I] نسبت به V/V0 نمودارتغييرات . ۶۵ ‐ ۴ شکل
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 ١٦٠ ...................... ................................ ۳۸ براي ترکيب Log [I] نسبت به V/V0 ات نمودارتغيير . ۶۶ ‐ ۴ شکل
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