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   دهیچک

و پارامترهای سلول    n/12P  ییگروه فضا  سیستم مونوکلینیک با  در  P2O)5H6[(C]2Cl)2CH2(CH2[NH[(O)(O)آنیونی  -ترکیب کاتیون

تبلور  م Z = 4 و a  = Å  (6 )98592/11،  b = Å  (4 )77154/8، c = Å  (9 )35156/17، ꞵ = °(5 )4856/93، V = 3Å (2  )88/1820  واحد

شوند.  ی م  مجتمع  N–H⋯O  ی نسبتاً قو   یدروژنی ه  یوندهای پ  قیاز طر  bدر امتداد محور    یخط  شی آرا  کیها در  مولکول   ستال،یدر کرد.  شومی

 . استنیز    C–H⋯O  یمولکول  نیب  یدروژنی ه  یوندهای شامل پ  یساختار سه بعد

 . پیوند هیدروژنی، ساختار بلوریفسفات،  ها: کلیدواژه 
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Abstract  

 
The cation-anionic compound [NH2(CH2CH2Cl)2][(C6H5O)2P(O)(O)] crystallizes in the monoclinic 

system with P21/n space group and unit cell parameters a = 11.98592 (6) Å, b = 8.77154 (4) Å, c = 

17.35156 (9) Å, ꞵ = 93.4856 (5)°, V = 1820.88 (2) Å3 and Z = 4. In the crystal, molecules are assembled 

in a linear arrangement along the b axis through relatively strong N–H⋯O hydrogen bonds. The three-

dimensional structure also includes intermolecular C–H⋯O hydrogen bonds . 
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   مقدمه   -1

بار  شدهتیتقو  ی دروژنیه  ی وندهایپ  برخ  ،با  آن  ونآنی-ونیکات  باتیاز ترک  یدر   ژن اکسی-بر فسفر  یمبتن  یهاونیکه شامل 

شده مشاهده  زمینه،  اند.  هستند،  این  آن  ی ی هامثالدر  اسکلت  ییهاون ی شامل  ،  P(O)(O)  ،(C)₂P(O)(O)(O)(S)  ی هابا 

(C)(N)P(O)(O)    و(O)P(O)(S)(S)  است شده  بلور  نای  در[.  4–1]  گزارش  ساختار    بیترک  یمقاله، 
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][(C₆H₅O)₂P(O)(O)]2Cl)2CH2(CH2NH[ هیدروژنی  یوندها یشده و پ   یبررس  O⋯H–N  و  O⋯H–C   آن    یبلور  یبنددر بسته

 مورد بحث قرار گرفته است. 

 هاروش  و   مواد -2

  ل یات  یو تر  هیدروکلرید  نی( آملیکلرو ات-2)سیشامل ب  یکلرو فسفات در کلروفرم خشک، محلول  لیفن  یاز د  یبه محلول

واکنش    اتیساعت محتو  4شد. پس از گذشت    زدهو هم  اضافه  2:1:1  یصفر درجه با نسبت مول  ی در همان حلال در دما  نیآم

شود. جامد به دست آمده با آب   ریواکنش تبخ  لالقرار داده شد تا در زمان چند روز ح  طیمح ی بشر منتقل شد و در دما  کیبه  

تبلور گذاشته   ی( برایحجم-یحجم  1به    4هپتان )به نسبت  -nمقطر شسته شد و پس از خشک شدن، در مخلوط کلروفرم و  

 شد. 

 
1H NMR (300.81 MHz, DMSO-d6, 295.3 K, TMS): δ = 3.30 (t, J = 6.4 Hz, 4H), 3.87 (t, J = 6.3 Hz, 4H), 7.03 (t, 

J = 7.2 Hz, 2H), 7.17 (d, J = 8.4 Hz, 4H), 7.28 (m, 4H), 9.51 (s, 2H).  31P{1H} NMR (121.78 MHz, DMSO-d6, 

295.5 K): δ = –11.64 (s). 

 

 بحث   -3

و پارامترهای سلول    n/12P  با گروه فضایی   مونوکلینیکبلوری    سیستمدر    2Cl)2CH2(CH2[NH[₂P(O)(O)(C₆H₅O)][ترکیب  

  Zو   a   =Å (6 ) 98592/11 ،b  =Å (4 )77154/8 ،c   =Å (9 ) 35156/17 ،ꞵ   =°(5 )4856/93 ،V    =3Å  (2 )88/1820واحد 

ساختار    (. σ2˃  I(I))  است  802/0بازتاب    3340برای  نهایی    Rمقدار    باشد.می  20/0×15/0×15/0  متبلور شد. ابعاد بلور  4=  

 نشان داده شده است. 2در شکل  به صورت بیضوی های دمایی و ساختار  1در شکل  ییایمیش
 

 
 P(O)(O)]2O)5H6][(C2Cl)2CH2(CH2[NHساختار شیمیایی  1شکل 

 

شده است. اتم   لیتشک [P(O)(O)2O)5H6(C]– ونیآن کی و   [2Cl)2CH2(CH2NH]+ ونیکات  کیاز این ترکیب تقارن بیواحد 

به   P1–O2و    P1–O1  برای  در قطعه فسفواستری  اکسیژن-در آنیون، طول پیوند فسفر.  است  یهندسه چهاروجه  یفسفر دارا

  Åو    Å  (10  )4858/1برابر    O4–P1و    O3–P1  برای  [P(O)(O)]–و در قطعه    Å  (9  )6186/1و    Å  (10  )6016/1برابر  ترتیب  

و اتم فسفر یک هندسه چهاروجهی   است  41/119  (6)°  تا  87/97  (5)°  در بازه  O–P–O  وندی پ   یایزوا  باشد. می  4825/1(  10)

 C–H⋯O  و  N–H⋯O هیدروژنی های پیوند  ، مولکولی این ترکیب  بین  هایترین برهمکنشمهم  گیرد.یافته را به خود میانحراف 

به یکدیگر متصل    bیک بعدی در راستای محور    آرایشی  در   N–H⋯O  نسبتا قوی  پیوند هیدروژنی  ها از طریقمولکول   .است

با در نظر  د.  نشوبین کاتیون و آنیون دیده میباشد که  می  N1–H1A⋯O4و    N1–H1B⋯O3  شامل  هابرهمکنشاین    .شوندمی
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–C14سه پیوند هیدروژنی د.  باشمی  bcدو بعد و در راستای صفحه  ها در  مولکول   تجمعالگوی    C–H⋯Oگرفتن پیوندهیدروژنی 

H14A⋯O4  ،C15–H15A⋯O4  و  C14–H14B⋯O3  بین آنیون و کاتیون و یک پیوند  C5–H5⋯O3،  بین آنیون و   برهمکنش

   . باشدمیآنیون 

زوا  لیفن  یحلقه هابندی  صورت  اساس  نظر گرفته    C–O–P–O  یچشیپ   یایبر  فن  و  شددر    های بندیصورت   لیدو گروه 

+sp+ap    و+sc–sc    یچشیپ   یاینظر گرفتن زوابا در  C1–O1–P1–O3/C1–O1–P1–O4  (88°/156    59/24°و)  و  C7–O2–P1–

O3/C7–O2–P1–O4  (32°/62–    22/70°و  )صورتبندیبخش کاتیونی    .دهند نشان می  –ap–sc–ap–sc   بر اساس زوایای پیچشی

Cl1–C14–C13–N1/C14–C13–N1–C15/C13–N1–C15–C16/N1–C15–C16–Cl2  (54°/173–  ،39°/65–  ،43°/175 –  

 . دارد ( –46/66°و 

 
 .است شده   نشان داده  H ریغ یاتم ها  برای  (% 50)احتمال   گرماییهای یضویو ب گذاری با شمارهقارن  تبیواحد   2شکل 

 

 
با    آنیون با خط چین نشان داده شده است. C–H⋯Oو  N–H⋯O هیدروژنی هایپیوندها در ساختار. ها و آنیونشمایی از آرایش کاتیون. 3شکل 

 کاتیون با رنگ سبز مشخص شده است. رنگ آبی و  

 



 
 گیری نتیجه -4

و  n/12P  یی در گروه فضا  P(O)(O)]2O)5H6][(C2Cl)2CH2(CH2[NHنمک   آن  هاون یکات  دارد  پیوندهای    قیاز طر  هاونیو 

   .شونددر آرایشی یک بعدی متصل می ینسبتا قو H…O–N هیدروژنی

 

 تقدیر و تشکر  -5

 .61053/3فردوسی مشهد به دلیل حمایت از طرح پژوهشی شماره   تشکر و سپاس از دانشگاه     
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