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 چکیده
-N-نیدیریپ پایهبر تال یونیکوکریسیک و  نمک پنجروی رشفلد یو آنالیز سطوح ه DFTدر این سخنرانی محاسبات پیشرفته 

آمینوپیریمیدین -2(، tataتری آزین )-5،3،1-تری آمینو-6،4،2 بازهای آلی: ( وH2pydco) دیاس کیلیکربوکسید-5،2-دیاکس

(2a˗pym ،)2-م-6-آمینو( 2تیل پیریدینa˗6mpy ،)10،1-( فنانترولینphen و )آمینو-9( 9آکریدینa˗acr )مورد بررسی قرار می-

نظریه  کمکبه C–H·∙∙Oو  O–H·∙∙O ،N–H·∙∙O ،N–H·∙∙Nکنش های انرژی برهم ،تال یونیکوکریسها و . در این نمکگیرد

 یهاگونه نیب N–H·∙∙Nکنش برهم، 1در ترکیب دهد که نتایج نشان میکه  گیردمیمورد بررسی قرار " اتم در مولکول"کوانتومی 

ن مشخص شده همچنی است.مول(  بر یکالر لویک 0/4 پایدارسازی برابر با ی)انرژالکتروستاتیک -صورت آنتیبه با بار مثبت  ملامینیم

 آنالیزبا استفاده از نیست.  ی بدون بارپیوند هیدروژن دارای انرژی بهتری نسبت بههمیشه کمک بار ت شده بهیتقوی است که پیوند هیدروژن

 دست آمده ازی بههامورف یپلچنین هم .شد بررسیها در توزیع فراوانی تماس pydco حالت پروتون دار شده قطعهاثر  رشفلد،یه حوسط

 مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت. یانتقال پروتون درون مولکول

اتم در مولکول، مهندسی ، نظریه کوانتومی انتقال پروتونمکانیسم رشفلد، ی، آنالیز سطوح هDFT: محاسبات پیشرفته هاکلید واژه

 .تال یونیکوکریسکریستال، 
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Abstract 

Five salts and one ionic co-crystal based on pyridine˗N˗oxide-2,5˗dicarboxylic acid (H2pydco) as an organic 

acid and 2,4,6‐triamino‐1,3,5‐triazine (tata), 2˗aminopyrimidine (2a˗pym), 2˗amino˗6˗methylpyridine 

(2a˗6mpy), 1,10˗phenanthroline (phen) and 9˗aminoacridine (9a˗acr) as organic bases have been investigated by 

DFT calculation and Hirshfeld surface analysis. In these salts and one ionic co-crystal, the energies of O–H·∙∙O, 

N–H·∙∙O, N–H·∙∙N and C–H·∙∙O interaction has been estimated using the quantum theory of “atoms-in-

molecules”, which led us to identification of the energetically favorable anti-electrostatic N–H···N hydrogen 

bonds (stabilization energy of 4.0 kcal.mol
-1

) between positively-charged melaminium species in 1. It has been 

also established that charge-assisted hydrogen bonding does not always offer energetic advantage over “non-

charged” hydrogen bonds. With the use of Hirshfeld surface (HS) analysis we have also explored the influence 

of protonation state of pydco species on the composition of contact contributions, as well as established specific 

properties of their 2D Fingerprint plots. Finally, a comment is provided on the applicability of HS analysis for 

exploration of polymorphs featuring intramolecular proton transfer. 

Keywords: High level DFT Computation, Hirshfeld Surface Analysis, Proton Transfer Mechanism, Atoms-

in-Molecules Theory, Crystal Engineering, Ionic Co-Crystal. 
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 مقدمه -1

 چونهم یمولکول نیب هایکنشبرهماز  یادیها با استفاده از انواع زکه مولکول رندیگیشکل م یهنگام ی موادستالیکر حالت

-دهندهو  سین در والا، ویونیجفت کنش های برهم ،گی ، انباشتیهالوژن وندی، پکیکلاسریو غ کیکلاس یدروژنیه وندیپ

با  یبیترک کسبشود که هدف ما یبرجسته م یزمان ستالیکر یمهندس تیشوند. اهم مرتبمنظم  اریبس یبه روش پذیرنده

 ایباشد  یساختار موتیف ای دست آمدههبی ستالیفقدان آن( شبکه کر ای) پایداریحالت جامد مورد نظر، درک  اتیخصوص

 یکیمنظور،  نیا یبرا "؟گیردی چگونه صورت میمواد جامد بلورخود تجمعی ": سؤال است نیهدف ما پاسخ دادن به ا یوقت

آمده با به دست جیو تقابل نتا یساختار تجرب نییتع یبراX ی استفاده از پراش پرتو ،هاروش نیو کارآمدتر نیترشرفتهیاز پ

دارای ، اما ندیآیبه دست م متفاوت یستالیکر یکه ساختارها یدر موارد است. ستالیدانش کسب شده توسط مهندسان کر

 با استفاده از آناست که  قیتحق یهاروش نیاز موثرتر یکی یستالیساختار کر بررسی، ( استمورفیسمپلی دهی)پد بیترک یک

مانند  یمتفاوتخواص  یها دارامورف ی، پلیبه طور کل کرد. بررسیرا  متفاوت یهاگونه یمولکول طیمح قیدق اتیتوان جزئیم

های سمیمورف یپل ریشاخه نظ ریها در چند زمورف یهستند. پل رهیو غ یستالیکر خصلت، ی، چگالیدارینقطه ذوب، پا

 یفقط به ساختارها پلی مورفیسم، نیا افزون بر شوند.یم یبندطبقه رهیو غ یساختار ،ینتونیس کانفورماسیونی، انباشتگی،

در واقع،  هستند. مورفیسمپلی یساختارها لیتشک یبرا ای بالقوهزمینهها شود. در عوض، نمکیتک جزء محدود نم یبلور

 تیآنها مانند حلالو بالینی  یئایمیش-یکیزیف هایویژگی تیداروها به منظور تقو دیتول یتواند براینمک م لیتشک یاستراتژ

( به APIفعال در بازار ) ییاز مواد دارو یمیحداقل ن استفاده شود. رهیو غ سازی، قرصیئایمیش یداری، پادر آب، سرعت انحلال

شود و منجر به یم جادیا بازبه  دیانتقال پروتون اس مکانیسم قیاز طر ی که، نمکیبه طور کل شوند.یم زینمک تجو صورت

. با توجه کاربردهای شاخص در زمینه شود ی( مدِپروتون شده دی)اس باز مزدوج( و دار شدهپروتون باز) مزدوج دیاس لیتشک

شناسایی ساختاری ن روی سنتز و و همکارا ئیرزایدهه گذشته، م کیدر طول و غیره، ، جاذب گاز HIVضدسرطان، ضد های 

متمرکز اسید  کیلیکربوکسیدنیدیریپ مشتقاتها برپایه آنهای و کمپلکس ترکیبات سوپرامولکولی انتقال پروتون دار شده

 اند.شده

-نیدیریپبرپایه  تال یونیکوکریسو آنالیز سطوح هیرشفلد روی پنج نمک و یک  DFTدر این سخنرانی محاسبات پیشرفته 

N-دیاس کیلیکربوکسید-5،2-دیاکس (H2pydco :و بازهای آلی )5،3،1-تری آمینو-6،4،2-( تری آزینtata ،)2-

( 9a˗acrآمینوآکریدین )-9( و phenفنانترولین )-10،1(، 2a˗6mpyتیل پیریدین )م-6-آمینو-2(، 2a˗pymآمینوپیریمیدین )

 تروژنیو اتم ن آروماتیک دیاس COOH نیب pKaتفاوت  کیاست که اگر شده رفتهیپذ یبه طور کل گیرد.مورد بررسی قرار می

Nی یونی دروژنیه وندیدهد و پیانتقال پروتون رخ م دهیوجود داشته باشد، پد آروماتیک نیآم
+
−H···O

 کند.یم جادیرا ا −

احتمالاً به که  تشکیل نشد یآل-فلز یهاکمپلکساما متأسفانه  ،دست آمده( بIIمنگنز ) ونینمک در حضور پنج  یهاستالیکر

در حضور انتقال  فیضع کنش های غیرکووالانسیبرهم ریو سا یدروژنیه گسترش یافته پیوندهایشبکه  یریشکل گ لیدل

-5،2-اکسید-N-نیدیریپبا  کمپلکستنها چهار ( نشان می دهد که CSDبررسی پایگاه اطلاعات داده کمبریج ) پروتون است.

نمک و یک  5) جدید باز-دیاس یشیافزا بیترکشش ، توزیع نیدر اوجود دارد.  دهایو لانتانوئ دیاس کیلیکربوکسید

ورد مآنها  یمولکولسوپراو رفتار  شدگزارش  دیاس کیلکربوکسی¬ید-5،2-اکسید-N-نیدیریپ هیبر پا (تال یونیکوکریس

و درون  نیب یدروژنیه وندیپ یشناخته شده که از الگوها یسوپرامولکول یهافیموتبه طور ویژه چنین هم .قرار گرفتبررسی 

 وندیحلقه پ نییشامل تع کیساختار کلاس فیخواص با استفاده از توص نیا نشی. ببررسی شدشوند، یم ایجادآنها  یمولکول

 DFT محاسبات پیشرفتهبا  یمشاهدات تجرب .دیآیدست مهب رشفلدیسطح ه آنالیز نیو همچن یریزنج موتیف ،یدروژنیه

 یواحدها نیب نیو همچن همراه یها ونی نیکه بی دروژنیه یوندهایپ یانرژ یابیارز یبرا است یکه فرصت شده است دییتأ

 . شده است لی( تشکونیآن···ونیآنکاتیون و ···ونیعلامت )کات هم
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 هامواد و روش -2

بیشتر  خالص سازیو بدون  از مواد شیمیایی مرک خریداری شد کلیه مواد شیمیایی و حلال های مورد استفاده برای سنتز

 قرمززیر یها فیطسنتز شد.  در مقالات منتشر شده شده ارائه( مطابق با روش H2pydco) یآل دیاس گرفت.مورد استفاده قرار 

cm  دامنه در
( CHN) یه عنصریثبت شدند. تجز Buck 500 زیرقرمز سنج فیبا استفاده از ط و KBr قرص با 400 - 4000 1–

مورد نظر  هایتک بلور یبر رو Xی با پرتو یبلورنگار انجام شد. Thermo Finning Flash˗1112EA زریکروآنالایاستفاده از م با

نرم  به کمکساختار  نییحاصل از پراش و تع یها داده زی. آنالانجام گرفت Agilent یو با تکنولوژ CrysAlis PROبا روش 

در  Gaussian-16با استفاده از برنامه  DFT پیشرفته تمام محاسبات .انجام شد SHELXL˗2017و  SHELXS97 هایافزار

 هیدروژن یهااتم تیانجام شد )فقط موقع یستالوگرافیو با استفاده از مختصات کر B3LYP-D3/def2-TZVP یسطح تئور

 انجام شد. AIMAllاستفاده از برنامه  اب و تئوریدر همان سطح ( AIMاتم در مولکول ) آنالیز(. شد نهیبه

 بحثنتایج و  -3

 تال یونیکوکریس کیپنج نمک و . سنتز 3-1

آورده  1در شکل  6تا  1های ساختار مولکولی ترکیبو  ]1[های اشاره شده بر پایه مقاله منتشر شده سنتز شد سنتز ترکیب

 شده است.

 
 اند.رسم شده %50با احتمال  ها یضویبیی، گرما یها یضویبه صورت ب 6-1های . ساختار مولکولی ترکیب1شکل 

 سیهای غیرکووالانکنش . مطالعه تئوری برهم3-2

 به منظور آنالیز QTAIM محاسبات، 6-1های بررسی قدرت پیوندهای هیدروژنی موجود در ترکیبوجود و  دییبه منظور تأ

 شود.که به طور مجزا بررسی می شدانجام  هاکنشروی این برهم یالکترون یچگالتوزیع 

که از طریق کنار  وجود دارند C–H···Nو  N−H···O ،N–H···Nهای درون مولکولی کنشی از برهممتفاوت، انواع 1در ترکیب 

نیز تشکیل  N–H···Oکنش از طریق دو برهم نمک-کنش پل. یک برهمتشکیل شده است ملامینیمکاتیون  3هم قرارگیری 

( و CP) ینقطه بحران کی به کمک هیدروژنی وندیدهد که هر پینشان م وندیپ یرهایو مس ینقاط بحران عیتوزشده است. 
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های اتصال بر حسب انرژی کند.یمتصل م اتم نیتروژن یا اکسیژن را به هیدروژن شود که اتمی( مشخص مBP) وندیپ ریمس

است که  حقیقت دهنده ایندست آمده نشانهنشان داده شده است. مقادیر ب 2کنش در شکل کیلوکالری بر مول برای هر برهم

 تر هستند.، قویباشد یا نباشد( CP5) اکسید-N قطعه اینکه مربوط بهبدون توجه به  N–H···O از نوع پیوندهای هیدروژنی

که بین واحدهای کاتیونی ملامین ایجاد شده است با نقاط بحرانی  N–H···Nکنش آنتی الکتروستاتیک که برهم جالب است

CP6  وCP7 به علت دخالت گروه دهنده  کیلوکالری بر مول است. 0/4اند و دارای انرژی مطلوب مشخص شدهC–H 

 .(2)شکل  است کیلوکالری بر مول 0/1بوده و دارای انرژی  فیضع C–H···N کنشآروماتیک، نتایج نشان داد که برهم

در اثر که  شدمطالعه ( CP3)مشخص شده با  C–H···Oکنش متقارن برهمدو  نیپل و همچن-نمک کنشبرهم، 2در ترکیب 

 ی( به طور قابل توجهCP2و  CP1نمک )مشخص شده با -پل کنشبرهم یانرژایجاد شده است. ( Hpydco)− آنیون دواتصال 

بار  عدم استقرار بسیار کوچک لیبه دل روداحتمال میکه  استتر قوی( نیملام ونی)کات 1 کنش موجود در ترکیببرهماز 

N، قتیدر حق است. ملامینیمبا  سهیدر مقا مآمینوپیریمیدنی˗2 ونیمثبت در کات
+
–H···O خارج حلقه  وندیاز پN–H···O  در

 1ترکیب در  بار مثبتبیشتر تایید کننده عدم استقرار  نیشود، بنابرایمشاهده م 1تر است و برعکس آن در ترکیب قوی 2

و  47/1دارای انرژی  ،استشده جادیا یونیآن یهاقسمت نیکه ب C–H···O کیالکتروستات آنتی کنشبرهم، هر در آخر است.

 (. 2کیلوکالری بر مول هستند )شکل  74/1

 

 

 کیتفک هاییانرژ .2و  1 هایبیترک در کنش هاناشی از نقاط بحرانی موجود در اثر تجمع برهم AIM عیتوز .2شکل 

)برحسب کیلوکالری ( G(r)( و انرژی جنبشی لاگرانژین )V(r)مقادیر چگالی انرژی پتانسیل ) با استفاده ازپیوندهای هیدروژنی 

 .تشده اس محاسبهچپ -ر گوشه بالابرمول( د

Nکنش هیدروژنی متعلق به ترین برهمقوی، 2مشابه ترکیب ، 4و  3های در پلی مورف
+
–H···O پل-( نمکCP3.است )  حضور

و  41/1) کندیمتقویت  C–H···O یاضاف کنشبرهم کی را به کمک یپل نمک لیتشک، نیدیرینوپیدر حلقه آم لیگروه مت کی

 یکیلیبا گروه کربوکس یونیبخش کات کنشمورف، حضور برهمیهر دو پل نیب یتفاوت اصل(. CP4کیلوکالری بر مول،  66/1

دوتایی با کنش برهم کی دهندهنشان QTAIM آنالیز، 3در  است. اکسید-N قطعه کنش درون مولکولی بابرهمدر شده  ریدرگ

CH کنش به کمک حضور یک ، برهم4 بیکه در ترکیحال درنیتروژن پروتون دار شده است، نسبت به اتم پارا  تیدر موقع

هستند ترکیب هر دو  کنش دربرهم نیترفیضع C–H···Oکنش های برهم، . در هر صورتشدمشخص  BPو  CPباند یگانه 

 .(3مطابقت دارد )شکل  یقبل جیکه با نتا

 لاتیدر عوض، گروه کربوکسوجود ندارد.  کنش بود،برهم نیترکه مطلوب پیشینهای برخلاف ترکیب نمک پل، 5در ترکیب 

منتظره  ریبطور غکنش دارد. م تک پروتون دار شده برهمفنانترولینی-10،1 ونیو کات H2pydco یبا هر دو قطعه خنث یونیآن

N یبه جا کنشبرهم نیتری، قویا
+
–H···O (CP2متعلق به برهم ،) کنشO–H···O (CP1 ).عی، توزدر آخر نیز است CP  و
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BPکنش اضافی و ضعیف برهم کیوجود  دهندهها نشانC–H···O  89/0و  69/0با انرژی ( کیلوکالری بر مولCP3است )  که

 است.  کیلیو گروه کربوکسم فنانترولینی-10،1 آروماتیک در کاتیون CH شامل گروه

 CP2و  CP1 یکند که با نقاط بحران یم جادی( اHpydco)- کنش هیدروژنی با واحدهایی دو برهمنیآم گروه، 6ترکیب 

 است. CP1تر از  ی( قولاتی)کربوکس پذیرنده پیوند هیدروژنی یونیآن تیماه لیبه دل CP2هیدروژنی  وندیپ .شدمشخص 

کنش مربوط برهم نیتریرود، قویطور که انتظار مهماناست.  CPبا چهار  πانباشتگی  دارای نی( همچنHpydco)- هایواحد

Nکنش به برهم
+
–H···O

 .(3ترین فاصله است )شکل با کوتاه –

 

 
 کیتفک هاییانرژ .6تا  3 هایبیترککنش ها در ناشی از نقاط بحرانی موجود در اثر تجمع برهم AIM عیتوز .3شکل 

)برحسب کیلوکالری ( G(r)( و انرژی جنبشی لاگرانژین )V(r)مقادیر چگالی انرژی پتانسیل ) با استفاده ازپیوندهای هیدروژنی 

 .تاس محاسبه شدهبرمول( 

 د. آنالیز سطوح هیرشفل3-3

 نیب یها کنشمطالعه برهم یمناسب برا یاثر انگشت آنها روش یدو بعد یرشفلد و نمودارهایه یسطوح مولکول زیآنال

از  یکی کنش های سوپرامولکولی،دیدگاه بررسی برهماز  .باشد یم یستالیکر یدر ساختارها یانباشتگ یو چگونگ یمولکول

 یطور که در بخش قبل. همانکندادغام میاست که آنها دو جنبه انتقال پروتون را  نیا 6-1های بیجالب ترک اریبس یهایژگیو

 ی)به استثناکه همه دارای ویژگی انتقال پروتون بین مولکولی هستند ها هستند نمک طبقهمتعلق به  هابیترک نی، اشد اشاره

باعث  اکسید-N قطعه این، حضور یک گروه کربوکسیلاتی کنار افزون بر. است( تال یونیکوکریسیک که به عنوان  5 ترکیب

بر این اساس آنالیز سطوح هیرشفلد به  تومریسم را منجر شد.شود که پدیده تومولکولی می ایجاد یک انتقال پروتون درون

های بین مولکولی را کنشبرهم هر یک فراوانیتوزیع میزان ، 1پردازد. جدول بررسی تاثیر هر دو نوع پدیده انتقال پروتون می

 دهد.نشان می 6تا  1های در ترکیب
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 6تا  1های های بین مولکولی در ترکیبکنشمیزان توزیع فراوانی برهم: 1جدول 

 5A 5B 6 4 3 2 1 برهمکنش
O•••H 42/3 47/4 45/3 46/7 51/0 51/6 49/5 
H•••H 16/4 15/1 21/9 21/0 14/5 15/3 22/8 
C•••H 9/6 11/1 9/3 9/3 6/9 12/8 10/1 
C•••O 12/3 8/1 11/1 10/8 4/4 10/6 4/5 
C•••C 3/2 5/9 5/6 5/6 13/8 2/9 6/0 
N•••H 5/7 4/5 2/1 2/1 3/0 0/7 3/2 
O•••O 3/7 3/5 0/7 0/6 1/8 2/2 2/3 
N•••C 5/2 3/0 2/2 2/2 4/4 2/0 0/3 

 

− ی آنیونیگونه هاابتدا 
Hpydco (A5و ) خنثی pydco2H (B5 )یک  ونه شدهپروت متفاوت یهاحالتحضور  .شد بررسی

-گرفتن در مجاورت هم ایجاد شده اند را میکه در اثر قرار  متفاوتکنش های مقایسه برهماجازه  بلوریشبکه  کیدر مولکول 

، آن نشان می دهد که حالت پروتونه شده تاثیر قابل توجهی بر گرفترا در نظر  O···Hسهم فراوانی برهمکنش بتوان اگر  دهد.

-توزیع تماساختلاف در  نیترشیب واقع،در  (.B5 برای ٪6/51 مقابل در A5برای  ٪0/51کنش ندارد )توزیع نسبی این برهم

تفاوت  کیبه عنوان مثال، . شوددیده نمی (N···Hو  O···Hکنش های هیدروژنی قوی )رهمدر ب ،پروتونه شدن علتها به 

 ٪8/12 مقابل در A5برای  C···H (9/6٪(، B5 برای ٪9/2 مقابل در A5برای  8/13٪) C···Cتماس های  یبرا ریچشمگ

نمایش  4ها در شکل موقعیت این تماسشده است.  مشاهده( B5 برای ٪6/10 مقابل در A5برای  4/4٪) C···Oو ( B5 برای

− داده شده است.
Hpydco  درA5  انباشتگی درπ-π از تماس  ییسهم بالا دارایکه  مینینترولانتقویت شده با بار با کاتیون ف

با  یکیلیکربوکس یگروهها کنشبرهماز  یقبل یهاکه تماس دیتوجه داشته باش کند. ی، شرکت ماست C···Cو  C···O یها

بزرگ به  آروماتیکمولکول  نیبا چن π-π گی، انباشتگرید یاز سو شود.یم یناش آروماتیک یهاونیکات مزدوج شده πصفحات 

Hpydcoطور مؤثر 
قابل  A5 در C···H یکند که به وضوح در سهم کمتر تماس هایمحافظت م CH···πبرهمکنش  از را −

 است.مشاهده 

های کنشهای زیادی هستند. برهمدارای تفاوت B5 و A5شود، نمودارهای اثرانگشت دیده می 4طور که در شکل همان

-های دهنده برهمقوی با شاخک قابل مشاهده است که در قسمت پایین هر نمودار وجود دارد. شاخک بالاتر متعلق به قسمت

تر مربوط به بخش پذیرنده اکسیژن این که شاخک پاییناست، در حالی OH∙∙∙Oو  CH∙∙∙O ،NH∙∙∙Oهای هیدروژنی کنش

-، تفاوت(B5 برای ٪6/51 مقابل در A5برای  0/51٪) O∙∙∙H سهم تقریبا یکسانرغم  یواضح است که علها است. کنشبرهم

 ملاً واضح است.های مستقل پروتونه شده در نقشه اثر انگشت کا
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کنش ها با فلش نشان داده ترین برهممهم. B5و  A5پلی مورف های  یبرا normdشده با فاصله  جادیرشفلد ایسطوح ه .4شکل 

است )چپ(. نمودارهای اثرانگشت  O···Hشده است، همه مناطق قرمز که در شکل مشخص نشده است، مربوط به تماس های 

A5  وB5 .)راست( 

 نتیجه گیری -4

( و H2pydco) دیاس کیلکربوکسی¬ید-5،2-اکسید-N-نیدیریپ هیبرپا تال یونیکوکریس کیبه طور خلاصه، پنج نمک و 

 O–H·∙∙O ،N–H·∙∙O ،N–H·∙∙N شامل 6تا  1های ی موجود در ترکیبکنش هابرهم یانرژ شد. شناساییو  سنتز یآل یبازها

کنش ، برهم1 بیدهد که در ترک ینشان م جیکه نتا گردید محاسبه "اتم در مولکول" یکوانتوم هنظری کمک¬به C–H·∙∙Oو 

N–H·∙∙N بر  یکالر لویک 0/4برابر با  یدارسازیپا ی)انرژ کیستاتالکترو-یبا بار مثبت به صورت آنت ملامینیم های¬گونه نیب

نسبت  یبهتر یانرژ دارای همیشه بار کمک¬شده به تیتقو یپیوند هیدروژندهد که چنین نشان میمحاسبات هممول( است. 

Nبرهمکنش  2در ترکیب به طور مثال،  .ستیبدون بار ن یبه پیوند هیدروژن
+
–H···O  قوی تر ازN–H···O  خارج حلقه است

کنش مربوط به برهم نیتریاست که قو 5 ترکیباز  گریمثال د کمشاهده شد. ی 1که رابطه معکوسی در ترکیب در حالی

Nکنش تقویت شده نسبت به برهم O–H···Oکنش برهم
+
–H···O بررسی  یممکن است برا یمطالعه انرژ به طور کلی، .است

با استفاده از آنالیز سطوح  باشد. دیمف دیاس کیلکربوکسی¬ید-5،2-اکسید-N-نیدیریمشتقات پ شده تالیکوکریس هایحالت

گونه  سطوح هیرشفلدتفاوت در  همچنین قرار گرفت. یبررس مورد pydco یگونه ها دار شدن نوپروت تیوضع ریتأثهیرشفلد، 

Hpydco یها
نسبت به  C···Hو  C···C ،C···Oتماس های ثانویه ای همچون در  به طور عمده، ی، از نظر کمH2pydco و −

 یگونه ها نمودارهای اثرانگشتدر  ریتأث نیترشی، بگرید یاز سو قابل مشاهده است. N···Hو  O···Hکنش های قوی تر برهم

Hpydco
 یحاو پلی مورفیسم یساختارها نیچنهم است. O···H ی از تماس هایمتفاوتمربوط به مجموعه  H2pydco و −

که عمده  دهدنشان مییافته ها  .مقایسه شدندبا کمک آنالیز سطوح هیرشفلد  یبا انتقال پروتون درون مولکول ییهاگونه

انتقال پروتون  لیبه دل واست  ستالیکر متفاوت یهاطیفقط مربوط به مح اثر انگشتسطوح هیرشفلد و در  یفیک یهاتفاوت

 وتومریت یساختارها زیتما یبرا حساسابزار  کآنالیز سطوح هیرشفلد یکه  شد شنهادیپاساس،  نی. بر استین یدرون مولکول

 .ستیمشابه ن یستالیکر یها طیدر مح
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