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  تقديم به دستان پرمهر
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  :چکيده 

اين ترکيبات و .  توسط پيتروبيگينلي گزارش شد۱۸۹۳ها اولين بار در سال هيدروپيريميدينوندي-۴،۳ سنتز 

-دي-۴،۳ابتدا برخي از ترکيبات , در اين پروژه. محصولات حاصل از اکسايش آنها اهميت داروئي زيادي دارند

سپس اکسايش اين ترکيبات توسط بنزوئيل پراکسيد تحت شرايط , هاي استري و کتوني سنتز گرديدههيدروپيريميدينون

  .گرددحرارتي و تابش امواج ريزموج مورد بررسي قرار داده شد که در زيل به ذکر نتايج اشاره مي

هاي استري و کتوني توسط بنزوئيل پراکسيد در حلال استونيتريل خشک در ينونهيدروپيريميداکسايش دي

ها با راندمان بالا و زمان پايين بدون تشکيل محصول جانبي شرايط حرارتي منجر به تشکيل محصولات پيريميدينون

  .گرديد

 ۵ستخلاف در موقعيت ي اين است که اثر اهاي اکسايشي هر دو دسته از ترکيبات نشان دهندهي دادهمقايسه

  .دهد تحت تأثير قرار مي۴بيشتر سرعت اکسايش را نسبت به استخلاف موقعيت ) استري و کتوني(

ها توسط بنزوئيل پراکسيد در حلال اتانول تحت تابش امواج ريزموج نشان هيدروپيريميدينوناکسايش دي

, ستخلاف نيز همانند واکنش حرارتي مشاهده گرديدباشد و اثر اي تشکيل محصولات مشابه با شرايط حرارتي ميدهنده

با اين تفاوت که تحت تابش امواج ريزموج مدت زمان واکنش اکسايش به ميزان قابل توجهي کاهش پيدا کرد و واکنش 

  .به طور کامل انجام گرديد

در , ليد شدهراديکال بنزوئيل اکسي تو. باشد ميO-Oي شکست هموليتيک پيوند مکانيسم اکسايش دربردارنده

  .نمايدعمل اکسايش را شروع مي, ي سرعت واکنشي تعيين کنندهمرحله

  

تابش امواج , شرايط حرارتي, بنزوئيل پراکسيد, اکسايش, پيريميدينون, هيدروپيريميدينوندي-۴،۳ :هاي کليدي واژه

. ريزموج
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۲)H۱(- اون)l۴۲............................................(...................................................................................................۶۱  

  -هيدروپيريميديندي- ۴،۳- )اتيلفنيل- ۱(- ۴- متيل-۶- استيل- ۵ اکسايش                -۲-۱۳- ۲-۸

۲)H۱( - اون)m۴۲..........................(..................................................................................................................۶۲  

  -هيدروپيريميديندي-۴،۳ -)تينيل- ۲´(- ۴-متيل-۶- استيل- ۵  اکسايش                 -۲-۱۴- ۲-۸

۲)H۱(- اون)n۴۲.......................................................(......................................................................................۶۲  

ي  بنزوئيل   ها  به  وسيلهاون- )H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي- ۴،۳   اثر   حلال  روي  زمان  اکسايش  - ۲-۹

  ۶۳.................................................................................................................................. پراکسيد تحت تابش امواج ريزموج

  ۶۴................................................................... بهينه سازي مقدار بنزوئيل پراکسيد تحت تابش امواج ريزموج- ۲-۱۰

ها   به   اون- )H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي-۴،۳مان   اکسايش    قدرت   اجاق   ريزموج   روي   ز تأثير - ۲-۱۱

  ۶۵...................................................................................................................................................بنزوئيل پراکسيد يوسيله

  ۶۶.........................................ها تحت تابش امواج ريزموجاون-)H۱(۲-ميدينييرهيدروپدي-۴،۳ اکسايش - ۲-۱۲

  ۶۶.................روش عمومي: ها اون- )H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي- ۴،۳ اکسايش مشتقات استري - ۱- ۲-۱۲

  ۶۷.................روش عمومي: ها اون-)H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي- ۴،۳ اکسايش مشتقات کتوني - ۲- ۲-۱۲

  بحث و نتيجه گيري: فصل سوم 

  ۷۰................................................................................... تأثير حلال روي سرعت اکسايش تحت شرايط حرارتي- ۳-۱

  ۷۱.............................................................................................................................. تأثير دما روي سرعت اکسايش- ۳-۲

ها تحت شرايط اون- )H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي-۴،۳سرعت اکسايش ترکيبات ي  مقايسه- ۳-۳

  ۷۲....................................................................................................................................................................................حرارتي

  ۷۸........................................................................... تأثير حلال روي سرعت اکسايش تحت تابش امواج ريزموج- ۳-۴

ها تحت شرايط اون-)H۱(۲- ميدينيهيدروپيردي- ۴،۳يش   ترکيبات   ي   سرعت   اکسا   مقايسه- ۳-۵

  ۸۰............................................................................................................................................حرارتي و تابش امواج ريزموج

  ۸۵................................................................................................................................................................................هاپيوست

  ۱۰۶......................................................................................................................................................................منابع و مآخذ

  

  



 

  ح 

  هافهرست شکل

    صفحه        عنوان                                                                                                                          

  ۱......................................اون طي واکنش تراکمي-)H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ ترکيبات  سنتز- ۱-۱شکل 

- هيدروپيريميديندي- ۴،۳- فنيل- ۴-متيل-۶اتيل  )  ي   ترکيبات   الف    ساختار   بهينه- ۲- ۱شکل 

۲)H۱(-هيدروپيريميديندي- ۴،۳-فنيل- ۴-متيل-۶- استيل- ۵)      کربوکسيلات      و      ب-۵- اون -

۲)H۱(-اون    از    سطحB3LYP/6-31G(d,p)..............................................................................................................۳  

  ۴...........................................................................................................................۴ و ۳ و ۲ ساختار ترکيبات - ۳-۱شکل 

  ۴...........................................................................................................................۷ و ۶ و ۵ ساختار ترکيبات - ۴-۱شکل 

  ۵..........................................................................................................................۱۰و  ۹ و ۸ ساختار ترکيبات - ۵-۱شکل 

  ۶...........................................................................................................۱۲ و ۱۱ ساختار آلکالوئيدهاي دريايي - ۶-۱شکل 

  CaF2..........................................................۷ي هاي کاتاليز شده به وسيلههيدروپيريميدينون سنتز دي- ۷-۱شکل 

  ۸........................................................فسفينفنيل با استفاده از کاتاليست تريDHPMs سنتز ترکيبات - ۸-۱شکل 

  ۹.................آبي- در سيستم دوفازي آليTBAB مکانيسم پيشنهادي واکنش بيگينلي با استفاده از - ۹-۱شکل 

  ۱۰..........تابش امواج ريزموجه از اون با استفاد- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي-۴،۳ترکيبات  سنتز - ۱۰-۱شکل 

  ۱۱.................................................................نانواييمخمر استفاده از ها باهيدروپيريميدينون سنتز دي- ۱۱-۱شکل 

  CAN.................................................................۱۲ي  به وسيلهDHPMگزين مشتقات  اکسايش مکان- ۱۲-۱شکل 

  ۱۲.............................................................................................لي پيريميدينون در محلو توتومري حلقه- ۱۳-۱شکل 

  ۱۳............................  و در دماي بالاCANوالانهاي بيشتر با تعداد اکي DHPM اکسايش ترکيبات - ۱۴-۱شکل 

  Co(NO3)2.6H2O/K2S2O8..............................................۱۳ي  به وسيلهDHPM اکسايش مشتقات - ۱۵-۱شکل 

  ۱۴.............................................................................هاهيدروپيريميدينونزدايي اکسايشي دي هيدروژن- ۱۶-۱شکل 

  Cu(II)...................................................................۱۵زدايي توسط  مکانيسم پيشنهادي براي هيدروژن- ۱۷-۱شکل 

  ۱۶.............سولفاتديپراکسيها با استفاده از پتاسيمDHPM مکانيسم پيشنهادي براي اکسايش - ۱۸-۱شکل 

NO+BF4ي ي اکسندهها به وسيلهDHPM اکسايش ترکيبات - ۱۹-۱شکل 
-.......................................................۱۷  

  ۱۷........................................................................................................... مکانيسم عملکرد يون نيتروزونيوم- ۲۰-۱شکل 

  ۱۸........................................................................................................................... ساختار بنزوئيل پراکسيد- ۲۱-۱شکل 

  ۱۸....................................................................ي بنزوئيل پراکسيد به راديکالهاي بنزوئيل اکسي تجزيه- ۲۲-۱شکل 

بوتيل   الکل   در  اتمسفر  نيتروژن  و  -nد    در    ي    بنزوئيل    پراکسي     سرعت    تجزيه-۲۳- ۱شکل 

  oC۷۵ ..........................................................................................................................................................۲۲دماي   هوا  در



 

  خ 

                                                                                                               صفحه                      عنوان 

  ۲۳................................................................ها کاهش قدرت اکسيدکنندگي بنزوئيل پراکسيد در الکل- ۲۴-۱شکل 

   يک   هيدروپراکسيد   جديد   با   قدرت   اکسيدکنندگي   بيشتر   در  اثر واکنش    ايجاد-۲۵- ۱شکل 

  ۲۳....................................................................................................................................................................اکسيژن با حلال

  ۲۵....................................................................................ي بنزوئيل پراکسيد محصولات حاصل از تجزيه- ۲۶-۱شکل 

  ۲۵..............................................................................................................ي نوري بنزوئيل پراکسيد تجزيه- ۲۷-۱شکل 

  ۲۷.....................................................ي عمر آغازگرهاي گوناگون به صورت تابعي از دما زمانهاي نيمه- ۲۸-۱شکل 

  ۲۷...........................................................ها و کربن تتراکلريد به آلکنHBrمارکونيکوف -  افزايش آنتي- ۲۹-۱شکل 

  ۲۸.............................................................بوتيل پراکسيد- t آليل  SHi- واکنش افزايش درون مولکولي- ۳۰-۱شکل 

   که  به  ترتيب  منجر  به  تشکيل  BPOي      به  وسيله۲۵  و  ۲۴  اکسايش  ترکيبات  - ۳۱- ۱شکل 

  ۲۹...........................................................................................................................................شوند مي۲۷  و۲۶محصولات 

آزاد     پيشنهادي     براي     اکسايش      ترکيب     -اي     راديکال      مکانيسم     زنجيره-۳۲- ۱شکل 

  BPO.....................................................................................................................................................۲۹ي  به وسيله    ۲۴

  BPO........۲۹ي  به وسيله۲۵اي راديکال آزاد پيشنهادي براي اکسايش ترکيب  مکانيسم زنجيره- ۳۳-۱شکل 

  ۳۰.............ها توسط معرف راديکال آزاد بنزوئيل پراکسيدهيدروپيريديندي-۱،۴ آروماتيک شدن - ۳۴-۱شکل 

-هيدروپيريديندي-۱،۴آزاد     پيشنهادي     براي      اکسايش      -      مکانيسم      راديکال- ۳۵-۱شکل 

  BPO....................................................................................................................................................۳۱ ي ها      به وسيله

  BPO/AIBN................................................۳۲ي معرف آلکن به وسيله- Eآلکن به - Z ايزومره شدن - ۳۶-۱شکل 

  ۳۳ ...................................................................زايي راديکالي اکسايشيحلقه پيشنهادي براي انيسممک - ۳۷-۱شکل 

  ۳۴................................................................ها در حضور و غياب ميدان الکتريکيگيري دوقطبي جهت- ۳۸-۱شکل 

فنيل   نايترون     با     دوقطبي     -α- متيل-Nدوقطبي     -۱،۳زايي       واکنش     حلقه     - ۳۹- ۱شکل 

  ۳۷......................................................................................................................................................فلوئوردار شده دوستهاي

  ۳۷........................................دوقطبي نايترون با آلکن بدون استفاده از حلال- ۱،۴زايي  واکنش حلقه- ۴۰-۱شکل 

  DDQ......................................................۳۷ي  به وسيلههاهيدروپيريديندي- ۱،۴ اکسايش ترکيبات - ۴۱-۱شکل 

   TBPDC.................................................۳۸ي  به وسيلههاهيدروپيريديندي- ۱،۴ ترکيبات  اکسايش- ۴۲-۱شکل 

  K2S2O8......................۳۸ي  به وسيلههااون- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ اکسايش ترکيبات - ۴۳-۱شکل 

  ۳۹...............................................................................هااپوکسي کتون- αي  باز شدن کاتاليزوري حلقه- ۴۴-۱شکل 

  ۴۲.........................................................................اون-)H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ سنتز مشتقات - ۱-۲شکل 



 

  د 

  صفحه                                                                                                                                    عنوان 

  ۴۹........................هااون-)H۱(۲- هيدروپيريميديندي-۴،۳ي کلي اکسايش مشتقات استري  معادله- ۲-۲شکل 

  ۵۷.........................اهاون- )H۱(۲- ريميدينهيدروپيدي- ۴،۳ي کلي اکسايش مشتقات کتوني  معادله- ۳-۲شکل 

  ۶۶....................................................ي کلي اکسايش مشتقات استري تحت تابش امواج ريزموج معادله- ۴-۲شکل 

  ۶۸.....................................................ي کلي اکسايش مشتقات کتوني تحت تابش امواج ريزموج معادله- ۵-۲شکل 

ها   اون- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي-۴،۳ي    کلي    اکسايش    مشتقات    استري        معادله- ۱- ۳شکل 

  ۷۲............................................ي اوليه و بنزوئيل پراکسيد از ماده۵/۳ به ۱ي شرايط حرارتي با نسبت بهينه تحت

ها   اون- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ي    کلي     اکسايش     مشتقات   کتوني       معادله-۲-۳شکل 

  ۷۴............................................ي اوليه و بنزوئيل پراکسيد از ماده۵/۳ به ۱ي شرايط حرارتي با نسبت بهينه تحت

ها   توسط   بنزوئيل  اون- )H۱(۲-هيدروپيريميديندي- ۴،۳  سازوکار  اکسايش   ترکيبات   -۳- ۳شکل 

  ۷۵..............................................................................................................................يتريل خشک در حلال استونپراکسيد

يميدينون  توسط  راديکال  بنزوئيل  اکسي  و  هيدروپير ترکيب  دي  H-4 جدا   شدن   اتم   - ۴- ۳شکل 

  ۷۶.......................................................................................................................................................پايداري راديکال حاصله

 a۴۲و ) سمت چپ (a۴۱ي هتروسيکل در ترکيبات  حلقه از سطحC4 و N1هاي  انحراف اتم-۵- ۳شکل 

  ۷۸.....................................................................................................................................)..................................سمت راست(

  ۷۹......................اکسياکنش اتيل الکل و ايزوپروپيل الکل با راديکال بنزوئيل راديکالهاي حاصل از و- ۶-۳شکل 

  ۸۱....................... ارتباط بين انرژي فعالسازي و قطبيت مولکول تحت تابش امواج ريزموج و حرارتي- ۷-۳شکل 

ي   از ماده۲  به  ۱ي  بهينه  اکسايش  مشتقات  استري  تحت  تابش  امواج  ريزموج  با  نسبت  -۸- ۳شکل 

  ۸۱......................................................................................................................................................اوليه و بنزوئيل پراکسيد

ي   از ماده۲  به  ۱ي  ريزموج  با  نسبت  بهينه  اکسايش  مشتقات  کتوني  تحت  تابش  امواج  - ۹-۳شکل 

  ۸۳......................................................................................................................................................بنزوئيل پراکسيد اوليه و

  

  

  

  

  

  

  

  



 

  ذ 

  هافهرست جدول

            صفحه                                                                                                                     عنوان      

  ۱۹.......................... مولار بنزوئيل پراکسيد در حلال بنزن۱/۰ي محلول  تأثير دما بر سرعت تجزيه- ۱-۱جدول 

  oC۸/۷۹...........................۲۰ بنزوئيل پراکسيد در الکلها در دماي M۱۹۷/۰ي محلول تجزيه درصد - ۲-۱جدول 

  ۲۱.......................... بنزوئيل پراکسيد در اترها در زمانهاي متفاوتM۱۹۷/۰ ي محلول درصد تجزيه- ۳-۱جدول 

  oC۸۰........................................................۲۴ الکتريک دري واکنش با ثابت دي ارتباط سرعت و درجه- ۴-۱جدول 

  n۴۱-a۴۱(......۴۳(اون - )H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ نتايج حاصل از سنتز مشتقات استري - ۱-۲جدول 

  n۴۲-a۴۲ ....(۴۴(اون - )H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳ نتايج حاصل از سنتز مشتقات کتوني - ۲-۲جدول 

  ۴۷................................................. نتايج حاصل از بهينه کردن نسبت مواد اوليه تحت شرايط حرارتي- ۳-۲جدول 

  ۴۸........................................... بهينه کردن شرايط جوي براي واکنش اکسايش تحت شرايط حرارتي- ۴-۲جدول 

  ۴۸......................ي مواد اوليه با مقادير بهينهoC۱۰۰رگون در دماي  بهينه سازي حلال تحت گاز آ- ۵-۲جدول 

ي   بنزوئيل   پراکسيد   تحت    به   وسيله  a۴۱   اثر   حلال   روي   زمان  اکسايش  ترکيب   -۶- ۲جدول 

  ۶۴...............................................................................................................................................................تابش امواج ريزموج

  ۶۵............................. نتايج حاصل از بهينه کردن مقدار بنزوئيل پراکسيد تحت تابش امواج ريزموج- ۷-۲جدول 

  ۶۵........................................................................................... اثر قدرت اجاق ريزموج روي زمان اکسايش- ۸-۲جدول 

) n۴۱-a۴۱(اون - )H۱(۲-هيدروپيريميديندي- ۴،۳ نتايج حاصل از اکسايش مشتقات استري -۹-۲جدول 

  ۶۷....................................................................................................................................................تحت تابش امواج ريزموج

) n۴۲-a۴۲(اون - )H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳ نتايج حاصل از اکسايش مشتقات کتوني - ۱۰- ۲جدول 

  ۶۹....................................................................................................................................................تحت تابش امواج ريزموج

) n۴۱-a۴۱(اون - )H۱(۲-هيدروپيريميديندي- ۴،۳ نتايج حاصل از اکسايش مشتقات استري -۱-۳جدول 

  ۷۳............................................................................................................................................................تحت شرايط حرارتي

) n۴۲-a۴۲(اون - )H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳ نتايج حاصل از اکسايش مشتقات کتوني - ۲-۳جدول 

  ۷۴............................................................................................................................................................تحت شرايط حرارتي

  ۸۲................................................هااون- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي-۴،۳ اکسايش مشتقات استري - ۳-۳جدول 

  ۸۳.................................................هااون- )H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ کتوني اکسايش مشتقات - ۴-۳جدول 
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  هافهرست پيوست

        صفحه        عنوان                                                                                                                      

   DMSO-d6...........................................................................۸۵ در حلال k۴۱ ترکيب 1H-NMR طيف -۱- شکل پ

  k۴۱............................................................................................................................۸۵ ترکيب Mass طيف -۲- شکل پ

  k۴۱..................................................................................................................................۸۶ ترکيب IR طيف -۳- شکل پ

  DMSO-d6.........................................................................۸۷ در حلال m۴۱ ترکيب 1H-NMR طيف -۴- شکل پ

  DMSO-d6.........................................................................۸۷ در حلال m۴۱ ترکيب 1H-NMR طيف -۵- شکل پ

  m۴۱...........................................................................................................................۸۸ ترکيب Mass طيف - ۶- شکل پ

  m۴۱................................................................................................................................۸۸ ترکيب IR طيف -۷- شکل پ

   DMSO-d6........................................................................۸۹ در حلال m۴۲ ترکيب 1H-NMR طيف -۸- شکل پ

  m۴۲..........................................................................................................................۸۹ ترکيب Mass طيف -۹- شکل پ

  m۴۲.............................................................................................................................۹۰ ترکيب IR طيف -۱۰- شکل پ

  DMSO-d6.......................................................................۹۱ در حلال n۴۲ ترکيب 1H-NMR طيف -۱۱- شکل پ

  n۴۲........................................................................................................................۹۱ترکيب  Mass طيف -۱۲- شکل پ

  n۴۲..............................................................................................................................۹۲ ترکيب IR طيف -۱۳- شکل پ

  DMSO-d6.......................................................................۹۳ در حلال g۴۳ ترکيب 1H-NMR طيف -۱۴- شکل پ

  g۴۳........................................................................................................................۹۳  ترکيبMassطيف  -۱۵- شکل پ

  g۴۳..............................................................................................................................۹۴ ترکيب IR طيف -۱۶- شکل پ

  DMSO-d6......................................................................۹۵ در حلال h۴۳ ترکيب 1H-NMR طيف -۱۷- شکل پ

  h۴۳........................................................................................................................۹۵ ترکيب Massطيف  -۱۸- شکل پ

  h۴۳..............................................................................................................................۹۶ ترکيب IR طيف -۱۹- شکل پ

  DMSO-d6......................................................................۹۷ در حلال k۴۳ ترکيب 1H-NMR طيف -۲۰- شکل پ

  DMSO-d6......................................................................۹۷ در حلال k۴۳کيب  تر1H-NMR طيف -۲۱- شکل پ

  k ۴۳......................................................................................................................۹۸ ترکيب Massطيف  -۲۲- شکل پ

  k ۴۳............................................................................................................................۹۸ ترکيب IRطيف  -۲۳- شکل پ

  DMSO-d6.....................................................................۹۹ در حلال m۴۳ ترکيب 1H-NMR طيف -۲۴- شکل پ

  m۴۳.......................................................................................................................۹۹ترکيب  Massطيف  -۲۵- شکل پ
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  صفحه                                                                                                                                   عنوان 

  m۴۳..........................................................................................................................۱۰۰ ترکيب IR طيف -۲۶- شکل پ

  DMSO-d6...................................................................۱۰۱ در حلال n۴۳ ترکيب 1H-NMR طيف -۲۷- شکل پ

  n ۴۳....................................................................................................................۱۰۱ ترکيب Massطيف  -۲۸- شکل پ

  n ۴۳..........................................................................................................................۱۰۲ ترکيب IR طيف -۲۹- شکل پ

  DMSO-d6....................................................................۱۰۳ در حلال n۴۴ ترکيب 1H-NMR طيف -۳۰- شکل پ

  DMSO-d6....................................................................۱۰۳ل  در حلاn۴۴ ترکيب 1H-NMR طيف -۳۱- شکل پ

  n ۴۴....................................................................................................................۱۰۴ ترکيب Massطيف  -۳۲- شکل پ

  n ۴۴..........................................................................................................................۱۰۴ ترکيب IR طيف -۳۳- شکل پ

  m ۴۴...................................................................................................................۱۰۵ ترکيب Massطيف  -۳۴- شکل پ

m۴۴.........................................................................................................۱۰۵  ترکيبIR طيف - ۳۵- پشکل 



 

 فصل اول                                                                                                                

 مقدمه و تئوري                                                                   

 
 
 

 
 

  اون -)H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳بات ي تركي تاريخچه-۱-۱

 ٢هااون-)H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳ براي اولين بار سنتز تركيبات ١ پيترو بيگينلي۱۸۹۳در سال 

)DHPMs() براساس اين گزارش تركيبات دي. را از طريق واكنش تراكمي ساده گزارش کرد) ۱تركيب-

 اوره و اتيل استواستات و کاتاليست اسيدي در يك محلول ،ها از تراكم يك آلدهيد آروماتيكهيدروپيريميدينون

  .]١) [۱-۱شكل (شوند اتانولي ساخته مي
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 واکنش تراکمياون ط-)H۱(۲- هيدروپيريميديندي- ۴،۳ سنتز ترکيبات - ۱-۱کل ش

                                                
1 Pietro Biginelli 
2 3,4-Dihydropyrimidin-2(1H)-ones (DHPM) 



 

 

٢

 

-دي-۴،۱ عمدتاً به ارتباط ساختاري نزديك آنها به ترکيبات هيدروپيريميدينوناهميت تركيبات دي

هميت ا ٣هاي كانال كلسيمشود، اين ترکيبات به عنوان مسدود كننده مربوط مي٢  از نوع نيفديپين١هيدروپيريدين

   .]٢[درماني يا پزشكي قابل توجهي دارند 

  

  اون-)H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳ صورتبندي تركيبات -۱-۲

  B3LYP/6-31++ G در سطح ab initioبا استفاده از نتايج به دست آمده از روشهاي محاسباتي از 

  :ي به صورت زير توضيح داد ها را به طور جزئهيدروپيريميدينوني تركيبات ديتوان ساختارهاي بهينهمي

  از C4 و N1كند كه در آن  را اختيار مي٤هيدروپيريميدينون يك صورتبندي قايقيي دي  حلقه–الف 

  . در کف قايق قرار دارندC6 و C5 و N3  و C2اند و اتمهاي حالت مسطح خارج شده

اتم و مخصوصاً به موقعيت متصل به اين ) فنيل( از حالت مسطح به گروه آريل C4  ميزان انحراف -ب

  .ي فنيل بستگي دارداستخلاف اضافي موجود بر روي حلقه

 عامل کربونيل گروه استيل يا عامل كربونيل گروه استري نسبت به پيوند ٥ي دووجهي  زاويه–ج 

  . بستگي داردC4 به استخلاف موجود بر روي اتم C5=C6 ي دوگانه

  گروههاي ٦يیبه اثرات الكتروفضا C2'-C1'-C4-N3هاي ي دووجهي موجود بين اتم زاويه-د

 بستگي C4ي فنيل در  و همچنين به موقعيت استخلاف اضافي روي حلقهC5كربواتوكسي يا استيل موجود در 

  . دارد

-۵-اون-)H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳-فنيل-۴-متيل-۶ي تركيبات اتيل  ساختار بهينه۲-۱شكل 

  را با استفاده از ٨اون-)H۱(۲-هيدروپيريميديندي-۴،۳-فنيل-۴-متيل-۶-استيل-۵            و      ٧کربوکسيلات

  ].٣[دهد   نشان مي B3LYP/6-31G(d,p)روش محاسباتي

  

                                                
1 1,4-Dihydropyridines 
2 Nifedipine 
3 Calsium channel blocker 
4 Boat conformation 
5 Dihedral angle 
6 Stereoelectronic 
7 Ethyl 6-methyl-4-phenyl-3,4-dihydropyrimidin-2(1H)-one-5-carboxylate 
8 5-Acetyl-6-methyl-4-phenyl-3,4-dihydropyrimidin-2(1H)-one 


