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بنزیلیدن( نیکوتینو -هیدروکسی-2-فلورو-4)-'N-(E)پیوند هیدروژنی درون مولکولی 

   ی نظری تابعی چگالیمطالعه :هیدرازید
 

 

  1 و* زینب موسوی تکیه
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 خلاصه 

بنزیلیدن( -هیدروکسی-2-وفلور-4)-'N-(E) رکیبماهیت پیوند هیدروژنی درون مولکولی ت

 G**/B3LYP++311-6( با استفاده از نظریه تابعی چگالی در سطح نظری 4F)نیکوتینو هیدرازید 

 پارامترهای مرتبط به پیوند هیدروژنی برای پیوند هیدروژنی .مورد مطالعه و بررسی قرار گرفت

O-H···N  بنزیلیدن( نیکوتینو -هیدروکسی-2ن استخلاف آن؛ )بدو با پارامترهای معادل آن در ترکیب

جایی شیمیایی و برخی هجاب ،OHهای ارتعاشی نتایج  فرکانس ( مقایسه شد.2HBNH)هیدرازید 

پیش  2HBNHرکیب تنسبت به  4Fترکیب تری را برای پارامترهای ساختاری پیوند هیدروژنی قوی

با در نظر گرفتن خواص چگالی الکترونی محاسبه شده با روش  و ارتعاشی ساختارینتایج بینی می کند. 

AIM ها، محاسبه شده در روش اوربیتالها و انرژی برهمکنش مرتبه دوم و بار طبیعی اتمNBO  توضیح

  داده شد.
 

آنالیز  ها در مولکول،پیوند هیدروژنی درون مولکولی، نظریه تابعی چگالی، نظریه اتم کلمات کلیدی:

 هیدرازیدنیکوتینوبنزیلیدن( -هیدروکسی-2-فلورو-4)-'N-(E) پیوندی طبیعی، اوربیتال

 

 

 مقدمه   .1

ست. علت علمی ابا این وجود، هنوز هم موضوع بسیاری از تحقیقات  سال پیش کشف شد 111پیوند هیدروژنی تقریباً 

ای از ترکیبات شیمیایی از ترکیبات ی گستردههای هیدروژنی برای ساختار، عملکرد و دینامیک دستههمیت پیوندین پدیده، اا

 [. 1معدنی تا ترکیبات دارویی و بیولوژیکی مواد است ]

ای هبدان پرداخته شده است. پیوند تر از آن چیزی است که درگذشتهست که پیوند هیدروژنی فراامروزه، مشخص شده ا 

ه ضعیف های هیدروژنی کهای کووالانسی در بسیاری از خصوصیات شبیه هستند و دیگر پیوندهیدروژنی بسیار قوی، به پیوند

لب گردند. این پدیده با نوعی انتقال بار همراه است و غاهای واندروالس متمایز میکنشبه شمار می روند به سختی از برهم

ا صدق هبودن خاصیت الکترواستاتیک پیوند هیدروژنی تنها برای چند پیکربندی معتبر است درحالی که برای دیگر پیکربندی

های مختلف از یک مولکول نیز وجود های مختلف، بلکه بین بخشهای هیدروژنی نه فقط بین مولکول. پیوند2کند نمی
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