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پژوهش،   این  بنزآمید  -4-فسفریل(ایل(  -4-مورفولینو)  )بیس -Nدر  بلوری    تهیه متیل  ساختار  روش آن  و  از  استفاده  با 

متبلور شده و   n/12P رکیب در گروه فضایی مونوکلینیکاین ت  .مطالعه شدکلوین    293در دمای    ایکس پرتو  کریستالوگرافی

،  Å  (5  )6377/10  = a، Å  (5 )3419/9  = bاز  است. پارامترهای بلوری عبارتند    مستقلیک مولکول    تقارن آن شاملبیواحد  

Å  (7  )3116/18=  c    555/99(  3)°و  =  β    باZ = 4  .  واحدNH   جهت گیری  sp–   نسبت به گروهP(O)  کند و  اتخاذ می

 وییک موتیف حلقبا تشکیل    OP⋯NHها به صورت دیمرهای دارای مرکز تقارنی از طریق دو پیوند هیدروژنی مشابه  مولکول 

𝑅2پیوند هیدروژنی  
در ساختار فرامولکولی سه بعدی مشاهده    π⋯Hو    O⋯H—C  ،H⋯Hهای  اند. تماستجمع یافته  (8)2

 های هیرشفلد استفاده شد. سطح  آنالیز  های بین مولکولی ازاز تعاملجامع شدند. برای ارائه تصویری 
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Abstract  
In this study, N-(bis(morpholino-4-yl)phosphoryl)-4-methylbenzamide was synthesized, and studied 

by X-ray crystallography at 293 K. The compound crystallizes in the monoclinic space group P21/n 

and the asymmetric unit contains one molecule. The crystal parameters are a = 10.6377 (5) Å, b = 

9.3419 (5) Å, c = 18.3116 (7) Å, and β = 99.555 (3)° with Z = 4. The NH unit adopts a –sp 

orientation with respect to the P(O) group, and molecules are assembled as centrosymmetric dimers 

through two equal NH⋯OP hydrogen bonds, forming an 𝑅2
2(8) hydrogen-bond ring motif. The C—

H···O, H···H, and H···π contacts are observed in the three-dimensional supramolecular structure. To 

illustrate a comprehensive view of the intermolecular interactions, Hirshfeld surface analysis was 

employed. 
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  مقدمه  -1

کنند بلکه  گیری مشخص نه تنها پایداری ساختارهای بلوری را تقویت می به دلیل استحکام و جهت  پیوندهای هیدروژنی

با بهرهفسفریک تری .  [3–1]   شونددهی بسیار موثری در مهندسی بلور محسوب میعناصر طراحی و سازمان  گیری از آمیدها 

مولکولی دارند و در طیف وسیعی از کاربردها از جمله فرا، تاثیر زیادی بر عملکرد و پایداری ساختارهای  این پیوندهاقابلیت ایجاد  

 . [5،4] گیرند ها و تشکیل ساختارهای پیچیده مورد استفاده قرار میدر شناسایی آنیون

های های سنتی مبتنی بر فاصلهمولکولی را فراتر از تحلیلهای بین هیرشفلد، امکان بررسی دقیق برهمکنش تحلیل سطح  

  نقش  بهتر  درک  به  مولکولی،  بین  های تماس  تمامی  از  گرافیکی  تصویری   ی ارائه  با  روش  این.  کند می  فراهم  گیرنده-دهنده

اند که اثر تجمعی این نشان داده  های پیشین همطالع .  [7،6]  دکنمی  کمک  بلوری   ساختارهای   پایداری   در  ضعیف  های برهمکنش 

ی تواند به اندازه، میπ⋯πی  هاکنش ، نیروهای واندروالسی و برهمغیرکلاسیکهای ضعیف، نظیر پیوندهای هیدروژنی  برهمکنش 

 . [9،8] پیوندهای هیدروژنی قوی در تثبیت بلور مؤثر باشد

( تهیه و با استفاده از بلورشناسی پرتو ایکس شناسایی  1نوین از خانواده فسفریک تری آمید )شکل  در کار حاضر، یک ترکیب  

های های موجود در ساختار این ترکیب با استفاده از تجزیه و تحلیل سطح هیرشفلد بررسی شد و تاثیر گروهشد. برهمکنش 

 عاملی مختلف بر پایداری ساختاری و انباشتگی فرامولکولی مورد ارزیابی قرار گرفت. 

 

 هاروش و مواد -2

گیری ای بالا برخوردار بودند. ساختار بلوری ترکیب هدف با بهره تمامی مواد مورد استفاده در این پژوهش از خلوص تجزیه

.  [10،11]  حل گردید SHELXT کلوین تعیین شد و با استفاده از برنامه   293مولیبدن در دمای   Kα از پراش پرتو ایکس و تابش

. بلورهای مناسب برای [12]   اند، سنتز شدخانواده خود که در مطالعات پیشین گزارش شدهاین ترکیب، مشابه سایر اعضای هم

 .حاصل گردیدند 1:5هپتان با نسبت حجمی -n تحلیل ساختاری از طریق تبخیر تدریجی محلول کلروفرم و

 بحث  -3

  n/12Pمتیل بنزآمید در گروه فضایی مونوکلینیک  -4-ایل(فسفریل(-4-)بیس)مورفولینو-Nدهد که  های بلوری نشان میداده

دیگر    نشان داده شده است.  1مدل بیضوی دمایی این ترکیب در شکل  متبلور شده و دارای یک مولکول در واحد بی تقارن است.  

های در قسمتهای پیوندی و همچنین پیوندهای هیدروژنی  اطلاعات مرتبط با ساختار بلوری شامل برخی از طول پیوندها، زاویه

   .اندبعدی مورد بحث قرار گرفته

 



 
 .% 50با احتمال  ییدما یهایضویبه صورت ب P(O)2N)8H4C(O)NH)(OC4H6C-3CH-(4 از ساختار ییشما 1شکل 

و طول    O(P  (Å  45/1)(بلندتر از طول پیوند دوگانه نرمال   (Å  (16)4760/1)  اکسیژن-طول پیوند فسفر در این ترکیب،

مرتبط با یک  نیتروژن  -فسفر  کاهش طول پیوند ( است؛  Å  77/1نیتروژن )-تر از پیوند ساده فسفرکوتاه   هانیتروژن- پیوند فسفر

القا شده توسط    یالکترون  ی اثرها   .همپوشانی داردنیتروژن  -فسفر  الکترواستاتیکی )پیوند قطبی( است که با پیوند سیگمای اثر  

  تروژنین-فسفر  وندینسبت به دو پ  N3—P1  وندیطول پ  شیها باعث افزاالکترون  عیدر توز  رییاز آن، تغ  تیو به تبع  لیگروه کربون 

های پیرامون اتم فسفر به این صورت است که  زاویه  و  یافته استدارای پیکربندی چهاروجهی انحرافاتم فسفر    شده است.  گرید

 .  باشدی م  P1—(N1—(N2 24/107  (10)°  ها برابر باکمینه زاویه  و  O1)—N1)—P1 95/113(  10)°  ها برابر بابیشینه زاویه

های بین مولکولی مختلف به یکدیگر متصل شده و یک شبکه بلوری سه بعدی ها با برهمکنشدر ترکیب مورد نظر مولکول 

  –spگیری  نسبت به گروه فسفریلی یک جهت  NH، گروه  C(O)NHP(O)در قطعه  ، قسمت الف(.  2دهند )شکل  را تشکیل می

–گیری  جهتگزیند.  ( را برمی -87/163°)با زاویه پیچشی    –ap( و نسبت به گروه کربونیل موقعیت -25/22°)با زاویه پیچشی  

sp    زمینه را برای تشکیل یک دیمر با مرکز تقارنی و ایجاد یک موتیف حلقوی پیوند هیدروژنی𝑅2
بین دو مولکول مجاور    (8)2

پیوندهای هیدروژنی نده  های مورفولین، پذیرکربونیل و یکی از حلقههای اکسیژن گروه  اتم(.  بقسمت    ،2کند )شکل  فراهم می 

کنند که به  بعدی به هم متصل می دو  و دیمرها را در یک شبکه    باشندهای مجاور می حلقه H—C های ضعیف از سمت گروه

اند به ترتیب  نشان داده شده  تو    پهای  قسمت  2. دو نوع برهمکنش نزدیک دیگر که در شکل  قرار دارد  bcموازات صفحه  

)کربن متعلق به گروه   H1Bو    C8  های بین اتم  π⋯Hبرهمکنش  یک جفت  هستند.    H⋯H  و  π⋯Hمربوط به برخوردهای  

به تشکیل یک   منجر  bو    a  محورهای در موازات    H⋯Hاند و سه برهمکنش متفاوت  کربونیل( تشکیل یک دیمر را سبب شده 

 .شودمی ها پرداخته شوند که در قسمت تحلیل سطح هیرشفلد به آن صفحه می 

 

پیوندهای هیدروژنی ( ب)مولکولی، های بینتمامی برهمکنش الفP(O)2N)8H4C(O)NH)(OC4H6C-3CH-(4 :)  ترکیب مولکولیبین های برهمکنشنمایش  2شکل 

 .H···H هایبرهمکنش( ت) و ···πH هایبرهمکنش( پ) کلاسیک،



 
های  بعدی و نمودارهای اثر انگشت دوبعدی است، به عنوان یکی از روشکه شامل بررسی سطوح سه  (HS)  رشفلدیتحلیل سطح ه

به برای  بیندستکارآمد  تعاملات  از  دقیق  اطلاعات  میآوردن  شناخته  مطالعهود.  شمولکولی  این  از  بهره با    در  گیری 

. گفتنی است که نواحی [13]  شدند  ایجاد  normd پارامتر  بر مبنای   رشفلد ی، سطوح ه5/21نسخه    CrystalExplorer افزارنرم

فاصله اتم   مربوط به  deو    فاصله اتم داخلی  de  (diو    diدهد که مجموع دو مقدار  های هیرشفلد نشان می قرمز رنگ در سطح

تعامل های ضعیف تر ( کمتر از شعاع واندروالسی و نواحی سفید و آبی رنگ که با  تولید شده است  سطح هیرشفلد تا    خارجی

که در  ترکیب تهیه شده  مولکولی  ترین تعاملات بین مهم   باشند.مرتبط هستند به ترتیب برابر و بیشتر از شعاع واندورالسی می

قرمز مشخص شده سمت چپ   3شکل   نواحی  تعامل،  اندبا  فاصله  O⋯H—Nیکسان    دو   ( I)برچسب    آنگستروم  83/1ی  با 

برهمکنش هست شکل،  این  در  همچنین  کلاسیک  ند.  غیر  هیدرژنی  که    O3⋯H16A—16Cو    O4⋯H12B—12Cهای 

  IIIو برای    II  54/2برای    O⋯H اند )فاصلهمشخص شده  III  و  IIهای  با برچسب  تر از دو تعامل ذکر شده قبلی هستندضعیف

ترین برخوردهای این ترکیب هستند  که از شاخص  H⋯Hهای بین مولکولی  . برای به تصویر کشیدن تعاملآنگستروم است(  60/2

زاویه از  هیرشفلد  شماره  سطح  شکل  در  متفاوت  برچسب    3ای  است.  شده  داده  نشان  راست  برخورد   IVسمت  به  مربوط 

H10B⋯H1C  ی  با فاصلهÅ  28/2،    برچسبV    مربوط به برخوردH15A⋯H7  ی  با فاصلهÅ  35/2  برچسب    وVI    مربوط به

 است.  Å 17/2ی با فاصله  H15B⋯H6برخورد 

 
هیدروژنی کلاسیک و پیوندهای  مربوط به سمت چپشکل   .P(O)2N)8H4C(O)NH)(OC4H6C-3CH-(4ترکیب  دو نمای متفاوت از سطح هیرشفلد 3شکل 

 باشد.می  H⋯H  های برهمکنشسمت راست مربوط به شکل غیرکلاسیک و 

 گیری نتیجه  -4

تهیه و ساختار بلوری آن با استفاده    متیل بنزآمید-4-فسفریل(ایل(  -4-مورفولینو)  )بیس-N  در پژوهش حاضر، ترکیب نوین

نسبت  ،  O⋯H—Nمشابه  بین مولکولی    برهمکنشدو  از بلورنگاری پرتو ایکس بررسی شد. تحلیل سطح هیرشفلد نشان داد که  

برهمکنش سایر  دارندبه  بیشتری  قدرت  برهمکنش ها  این،  بر  پیوندهای  د  ···πH  و   H···O—C،  H···H  های . علاوه  کنار  ر 

 کنند. هیدروژنی کلاسیک، آرایش سه بعدی ساختار را تقویت می 

 تشکر و تقدیر -5
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