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  رشفلدیه سطح آنالیز،ساختاري بررسی ،شناسایی ،تهیه

 یوفسفر تدي  جدید ترکیبخواص ضد باکتریایی  و

 P(S)(S)(N)(C)با اسکلت 
 

 +افشین سعادت
 ۵۶۵۱۷-۶۳۷۶۴صندوق پستی  ،ایران ،گرمی ،دانشگاه آزاد اسلامی ،واحد گرمی ،گروه شیمی

 
 پاتریک مک آردل

 ایرلند ،گالوی ،گالوی NUI دانشگاه ،انستیتو شیمی

 
 2NH(Me)2CH2(NHCH )3CH-p-4H6OC)(S)P(–[(S(+[فرمول  با فسفرهایو ت دیترکیب جدیدی از ،در این پژوهش :چکیده
 ،(H NMR1 C,13 P,31تشدید مغناطیس هسته ) ،(IR-FT) زیر قرمز طیف سنجی تبدیل فوریه هایروشبا استفاده از و  تهیه شد

 و گروه تک میلاین ترکیب در سیستم بلوری  و پراش پرتو ایکس نمونه تک بلور شناسایی گردید. (CHN)تجزیه عنصری 

 آن به صورت دو مولکولی می باشد بی تقارن ساختار کریستالی ترکیب نشان داد که واحدمتبلور شده است.  c/12P ییفضا
  H...S=P-N در ساختار بلوری پیوندهای هیدروژنی .قرار دارد  P(S)(S)(N)(C)اتم فسفر در محیط چهاروجهی و

𝑅2های می کند، این الگو شامل موتیفایجاد   bمحور  ها در راستاییک ساختار یک بعدی از مولکول
𝑅2 و (7)2

 می باشد. (8)2
 کریستال برنامه از استفاده با مولکولی بین هایبرهمکنش از برآمده دوبعدی انگشت اثر نمودار و رشفلدیه هایسطح

 هابررسی شود. می استفاده افزار نرم به ورودی عنوان به  (cif)بلورنگاری هایداده از آن برای که شود می ایجاد اکسپلورر

 %  ۱/۵۱ مجزا در ترکیب مورد نظر دارای سهمی به میزان مولکول دو به مربوط H…Hی ها برهمکنش که می دهد نشان
 سودوموناس کلی، اشیریشیا هایباکتری روی بر شده سنتز ترکیب ضدباکتریایی فعالیت این بر علاوه می باشند. % 9/۵0و 

  گرفت. بررسی مورد اورئوس استافیلوکوکوس سرئوس، باسیلوس آئروژینوزا،
 

 فعالیت ضد باکتری ،هیرشفلد سطح ،ساختار بلوری ،پیوند هیدروژنی ،ریوفسفت دی :کلیدی واژه های
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 مقدمه
های فراوان توسط بسیاری از مزیتبه خاطر ها یوفسفرشیمی ت

 به ویژه پژوهشگران در زمینه ،گران مورد مطالعه قرار گرفته استپژوهش
 

 اتدار مکاتبعهده                                                                                                                                                  +E- mail: Afshinsaadat2008@gmail.com 

های از این ترکیبات تلاش ثرداروسازی برای سنتز داروهای مو
 با توجه به تعداد پیوندهای مستقیم  .[1 ،2[اندزیادی را انجام داده
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 يو فسفرهاتدی ساختار شيميايي مشتقات  -1 شکل

 

 
 2NH(Me)2CH2)(NHCH3CH-p-4H6)(S)P(OC–[(S (1)(+[سنتز ترکيب  -2شکل 

 

بیشتر شناخته  1فسفر سه نوع از ترکیبات دی تیو فسفرها -کربن 
مشتقات فلزی فسفر دی تیوئیک دارای (. 1شده هستند )شکل 

 آن ها به عنوان افزودنی در  ،باشندکاربردهای مهم عملی می
 ،]6-4[های استخراج کننده  عامل ،]3[روان کننده  هایروغن

 های عامل ،]9-7[واکنشگرها برای جداسازی فلزات سنگین 
 علف کش و  ،و به عنوان حشره کش ]2[آنتی تومور در پزشکی 

 مشتقات فلزی دی تیو ارگانو ای دارند.کاربرد ویژه ]12-10[ضد قارچ 
فسفر اسیدها همچنین به خاطر تنوع زیاد در ترکیبات و ساختارشان 

باشد فلز می -های گوناگون برهمکنش گوگرد که ناشی از حالت
ساختارهای فراوانی از  ،تاکنون کنند.زمینه علمی خاصی را ارائه می

مطالعه  ارگانوفسفرها توسط پراش پرتو ایکس دی تیومشتقات 
ها مطالعات بیشتر به تعیین ساختار ر اکثر آناما د ،]20-13[اند شده

 ،2های کریستالو گرافیبا توسعه روش اند.مولکول محدود شده
ها علاقه برای آنالیز انباشتگی مولکولی در ساختار کریستالی آن

 های گوناگونی افزایش پیدا کرده است. در این راستا حالت
که نتیجه آن تشکیل  ،انداز تجمعات مولکولی تشخیص داده شده

 
(۱)  Dithiophosphorus 

(2)  Crystallography 

(۳)  Lawesson’s reagent 
(۴)  Ion pair 

 . دی تیو فسفرها ]23-21 [باشدساختارهای سوپرامولکولی می
 [،18 ،20[( تهیه شوند 2)شکل  (LR) 3توانند از معرف لاوسونبه آسانی می

 وسیله یک حمله نوکلئوفیلی حلقه زیرا تحت شرایط مناسب به
 هم به عنوان حلال و هم  ،هاچهار عضوی آن باز می شود. الکل

 توانند به حلقه معرف لاوسون حمله کنند به عنوان واکنشگر می
و باعث باز شدن حلقه شوند. واکنش بین آمین ها و معرف لاوسون 

 شود و با توجه به وجود در یک حلال بی اثر انجام می
تواند پروتون اسیدی را جذب کرده نیتروژن آمین می ،پروتون اسیدی

 . در این کار ما ترکیب جدید [21 ،24[دهد  4یل زوج یونو تشک
]+)2NH(Me)2CH2)(NHCH3CH-p-4H6)(S)P(OC–[(S (1)،  را با

های سنتز کردیم و با استفاده از تکنیک استفاده از معرف لاوسون
IR، C NMR13، H1، P31،  آنالیز عنصری و کریستالوگرافی شناسایی

کرده و ساختار کریستالی آن را مورد بررسی قرار دادیم. همچنین 
 ،5کلی های اشیریشیااثر ضد باکتریایی ترکیب سنتز شده بر روی باکتری

 8اورئوس استافیلوکوکوس ،7سرئوس باسیلوس ،6آئروژینوزا سودوموناس
 مورد مطالعه قرار گرفت. 

 (۵) Escherichia coli 
 (۶) Pseudomonas aeruginosa 

(۷)  Bacillus cereus 
(8)  Staphylococcus aureus 

(۱)  Dithiophosphorus     (2)  Crystallography 

(۳)  Lawesson’s reagent     (۴)  Ion pair 

 (۵) Escherichia coli      (۶) Pseudomonas aeruginosa 
(۷)  Bacillus cereus     (8)  Staphylococcus aureus 
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 بخش تجربی
 مواد شیمیایی و دستگاهها

N, N-1سیگما آلدریچ %( از 98) دی امین ندی متیل اتیل، 
فسفر پنتا  ،2مرک %( از شرکت 99آنیسول ) ،%( 99)تولوئن حلال 

 تهیه مرکاز شرکت %(  99)سولفوکسید  دی متیل ،%( 96)سولفید 
معرف لاوسون مطابق منبع موجود تهیه پیش ماده . شدند استفاده و

 دستگاه و KBrقرص  از استفاده با قرمز مادون طیف. ]25[ شد
 عنصری آنالیز .است شده ثبت Brukerشرکت  ساخت FT-IR سنجیطیف

 گزارش و ثبت CHN Perkin-Elmer 2400دستگاه  از استفاده با
 اسپکترومتر دستگاه وسیله بهترکیب  NMRهای طیف .است شده

(AVANCE DRS 400مدل بروکر گرفته شده است. نقطه ) ذوب 

 ذوب نقطه اندازه گیری دستگاه از استفاده با سرباز لوله موئین در

 .است شده تعیین SMP3مدل  الکتروترمال
 

 2NH(Me)2CH2)(NHCH3CH-p-4H6)(S)P(OC–[(S (1)(+[سنتز ترکیب 

 LRمیلی مول( معرف لاوسون 1گرم ) 4/0لیتری میلی 50در یک بالن 
 بصورت سوسپانسیون با هم مخلوط شدند. تولوئنمیلی لیتر  30با 

 مین آدی متیل اتیلن دی -N, Nمیلی مول(  4)گرم  35/0سپس 
 به مدت یک شبانه روز مخلوط و به مخلوط سوسپانسیون اضافه گردید
 ساعت رسوب سفید رنگی  24در دمای اتاق هم زده شد.بعد از 

 مده با آرسوب به دست  مد که با کاغذ صافی جدا شد.آبه دست 
ئن نوبلور گردید و سپس بر روی دی اتیل اتر شستشو ودر حلال تولو

10O4P 511این ماده در دمای  .شد خشک خلاء دسیکاتور یک در و-
 ذوب گردید.  سلسیوسدرجه  110

Yield: 66%. m. p.= 110-115 °C. Anal. Calc. for 

C11H19N2OPS2 (290.39): C, 45.50; H, 6.59; N, 9.65; 

Found: C, 45.64; H, 6.47; N, 9.92 %.1H NMR (400.13 

MHz, DMSO-d6, 25°C): δ= 2.75 (s, 6H, CH3), 2.95 (m, 

2H, C H2), 3.05 (t, 2H, 3JHH= 7.4 Hz, CH2), 3.74 (s, 3H, 

CH3-OAr), 6.84 (dd, 2H, 4JPH=2.8, 3JHH= 8.8 Hz, Haromatic), 

7.92 (dd, 2H, 3JPH=11.6, 3JHH= 5.4 Hz, Haromatic). 13C NMR 

(CDCl3, 25oC): δ= 39.8 (d, 2JPC= 12.0 Hz, CH2), 42.7 (s, 

CH3), 51.0 (s, CH3-O-Ar), 54 (d, 3JPC= 6.4 Hz, CH2), 112.4 

(d, 3JPC= 16.8 Hz, Caromatic), 125.7 (d, 1JPC= 61.6 Hz, 

Caromatic), 130.9 (d, 2JPC=13.2 Hz, Caromatic), 159.9 (s, 

Caromatic).31P{1H} NMR (DMSO-d6, 25°C, H3PO4 

external); δ= 80.09 (s) ppm. FT-IR (KBr, cm-1): 3331(s) 

for υas(N-H), 1591(m), 1450(m), 1244(s), 1101(vs) for 

υas(C-N), 1018 (s) for υas(P-N), 655(s), 565(s) for υas(P-S). 
 

(۱)  Sigma-Aldrich 
(2)  Merck 

 روش بررسی فعالیت ضد باکتریایی

  شده ترکیب سنتز برای باکتری ضد فعالیت پژوهش این در
 ،(ATCC 25922) کلی اشیریشیا منفی گرم باکتری دو بر روی

و دو باکتری گرم مثبت  (ATCC 27853) آئروژینوزا سودوموناس
 سرئوس باسیلوس و (ATCC 1431) اورئوس استافیلوکوکوس

)1015(ATCC   بررسی مورد 3دیسک دیفیوژن روش از استفاده باو 
 عنوان به 4جنتامایسین از نتایج، مقایسه منظور به همچنین .گرفت قرار

 دیسک دیفیوژن در روش .گردید استفاده استاندارد میکروبی ضد داروی
 حلال حاوی لیتری میلی 1 ویال نمونه در گرم از 005/0ر مقدا

 سپس دیسک بلانک آغشته  و شد سولفوکسید حل دی متیل
مدت  به و به نمونه در فاصله مناسب از دیواره پلیت قرار داده شد

 شدن پس از سپری ،شدندانکوباسیون  C 37˚دمای  در ساعت 24الی  20
متر دوره انکوباسیون قطر هاله رشدنکردن باکتری بر حسب میلی

 .گیری و ثبت شداندازه
 

 ایکس اشعه با کریستالوگرافی

 از استفاده با کلوین 298 دمای در 1 ترکیب ایکس اشعه پراش هایداده
 شده مجهز SMART Bruker پراش دستگاه در اسکن امگا تکنیک

 Mo Kα (λ = 0.71069 Å)گرافیتی  ساز و تکفامCCD آشکارساز  یک به
 نرم افزار در مستقیم روش از با استفاده آمده دستهب ساختارجمع آوری شد. 
SHELXS-97 از استفاده با هیدروژنی غیر هایاتم کلیه .[26]شد  حل 

نرم افزار  از استفاده با 2Fپایه  بر کلی مربعات ماتریکس مجذور
SHELXS-97 هایهیدروژن کلیه .شد آورده دستهب آنیزوتروپی صورتهب 

 گرفت قرار شد، آورده دستهب محاسباتی طورهب که هاییمکان در ،باقیمانده
(Cii) for methyl groups])eqU1.5C(i) or eqU1.2(H) = iso[U.)  

 

 بحث و نتیجه ها
 سنجی طیف و سنتز

N, N –  معرف لاوسونبا  2 شکلدی متیل اتیلن دی آمین مطابق 
 نیتروژن گروه آمین نوع اولدهد و واکنش میبی اثر )تولوئن(  در حلال

 2S2(P(چهار عضوی  حلقه شکسته شدن ثباعبا حمله نوکلئوفیلی 
 به خاطر وجود یک گروه( 1دست آمده )ترکیب بهشود. در ترکیب می LR در

 شدهجذب ژن دوم ن اسیدی توسط نیتروژهیدروآن آمین نوع دوم در ساختار 
این ترکیب با استفاده  ساختارشود. و باعث تشکیل یک زوج یون می

 ( 4و  3)شکل  H1، C13، P NMR31 ،های مادون قرمزاز تکنیک

 (۳) Disk Diffusion 
 (۴) Gentamycin 

(۱)  Sigma-Aldrich      (2)  Merck 
 (۳) Disk Diffusion       (۴) Gentamycin 
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 های مادون قرمز )الف( طيف -3شکل 

 (1و رزونانس مغناطيس هسته پروتون )ب( ترکيب )
 

 
 های رزونانس مغناطيس هسته کربن )الف( طيف -4شکل 

 (1و رزونانس مغناطيس هسته فسفر )ب( ترکيب )

 1طیف مادون قرمز ترکیب  تایید گردید. Xوکریستالوگرافی اشعه 
 دهدمی نشان را 655 و cm 3331، 1018-1در  مشخص هایپیک

  P-S و N-H ، P-Nعاملی گروه های به مربوط ترتیببه  که
 ترکیب یک پیک یکتایی  P NMR31طیف . [21 ،72 [باشدمی

نشان داد که این دلیلی بر خالص بودن ترکیب  ppm 80در ناحیه 
مربوط به ترکیب مورد نظر در حلال  H NMR 1 طیفدر باشد. می

  بازه جابجایی شیمیاییدی متیل سولفوکساید پیک یکتایی در 
 مربوط متصل به اتم نیتروژن  (3CHمتیل ) به دو تا گروه 7/2

آلیفاتیک متصل  (2CH) متیلن های مربوط به دو گروهپیکشود. می
به صورت دو پیک سه تایی  4/3-8/2های نیتروژن در ناحیه به اتم

 همچنین پیک مربوط به گروه متیل متصل به مجزا دیده شدند. 
به صورت پیک یکتایی مجزا  7/3در ناحیه  (3OCHاتم اکسیژن )

 های آروماتیکی های مربوط به هیدروژنمشاهده گردید. پیک
 مشاهده شدند.  9/7-8/6در ناحیه 

 
 بلوري ساختار بررسی

آمد.  دست به اتاق دمای در آرام تبخیر از ترکیب این بلورهای
 از لحاظ کریستالوگرافی( Bو  A) واحد بی تقارن شامل دو مولکول مستقل

 های کریستالوگرافی و جزئیات داده .(5 ل)شک مشاهده گردید
طول پیوندها و زوایای منتخب آورده شده است.  1در جدول  Xاشعه 

اتم فسفر با زوایای در محدوده آورده شده است.  2در جدول 
( برای Aدرجه )52/102-82/114و  (Bدرجه ) 90/119-68/106

  از ساختار تتراهدرال میزان کمی انحراف یافته است. 1ترکیب 
  P2–S3 (1B)و  P1–S1 (1A)های پیوندی در طول 1در ترکیب 

 Bو  Aدر  P–N(. طول پیوندهای Å 975/1) باشندبرابر میبا هم 
 تر ازدست آمد که اندکی کوتاههب Å 665/1و  Å 680/1 به ترتیب برابر

 به دلیل لااکه این احتم باشد( میÅ 77/1) P–Nطول پیوند معمولی 
اثرات الکترواستاتیکی پیوندهای قطبی ایست که با پیوند سیگمای 

P–N اطراف  هایاتم مجموع زوایای .]28[ همپوشانی داردN1  
های درجه با میانگین 1/345و  64/347به ترتیب  Bو  Aدر  N3و 

های مربوط به پیوند دادهدست آمد. درجه به 03/115و  88/115
اند. اتصال پیوندهای هیدروژنی آورده شده 3هیدروژنی در جدول 

P(S)…H–N  بعدی شده است یک آرایشمنجر به تشکیل،  
𝑅2  هایهای هیدروژنی منجر به تولید حلقهکنشاین برهم

𝑅2  و(7)2
2(8) 

 (.6شکل )شود می
 

Archive of SID.ir

Archive of SID.ir



  1402، 1، شماره 42دوره ... و هيرشفلد سطح آناليز،ساختاری بررسي ،شناسايي ،تهيه نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 77                                                                                                                                                    علمي ـ پژوهشي                                        

 1های کريستالي و پارامترهای ساختاری ترکيب داده -1جدول 

 C11H19N2OPS2 فرمول تجربی

37/290 وزن مولکولی  

  مونوکلینیک سیستم بلوری

 P21/c گروه فضایی

  298 دما)کلوین(

a)آنگستروم(, α)6328/19(15)و 00/90 )درجه  

b)آنگستروم(, β )درجه(  9867/15(12)و 121/103(12)   

c)آنگستروم(, γ )درجه(  5048/9(18)و 00/90    

V (Å3)  (7 )3/2905   

Z 8 

46/0 (mm-1)ضریب جذب  

50/0 (mm) اندازه بلور  × 40/0  × 20/0  

برای جمع آوری داده ها  θمحدوده   48/3-04/28  

 محدوده شاخص ها

–12 ≤ h ≤ 23 

–12 ≤ k ≤ 19 

–11 ≤ l ≤ 6 

 full-matrix least-squares روش پالایش

on F2 

740/0 ماکزیمم و مینیمم جذب , 000/1  

measured, independent and 

observed [I > 2σ(I)] 

reflections 

7296, 4444, 3576 

Rint 028/0  

R1 [F2 > 2σ(F2)], wR2 (F2)  043/0 , 123/0  

 4444 تعداد بازتاب های مستقل

 329 تعدادپارامترها

Δρmax, Δρmin (e/Å3) 30/0 , – 40/0  

 

 
 1ساختار مولکولي ترکيب  -5شکل 

 .های پيوندیزاويهای از طول و گزيده -2 جدول

 )آنگسترم(طول های پیوندی  (◦های پیوندی)زاویه

(13)88/101 N(1)–P(1)–S(1)  (10)9755/1 P(1)–S(1) 

 (12)10/109 N(1)–P(1)–S(2)  (13)9686/1 P(1)–S(2) 

 (11)73/108 C(1)–P(1)–S(2) (3)680/1 P(1)–N(1) 

 (12)54/111 N(1)–P(1)–S(1)  (3)809/1 P(1)–C(1) 

 (9)96/109 C(1)–P(1)–S(1) (12)9762/1 P(2)–S(3) 

 (6)82/114 S(2)–P(1)–S(1) (10)9857/1 P(2)–S(4) 

 (14)68/106 N(3)–P(2)–C(12) (3)665/1 P(2)–N(3) 

 (11)06/108 N(3)–P(2)–S(3) (3)810/1 P(2)–C(12) 

(11)52/107 C(12)–P(2)–S(3) (1)364/1 O(1)–C(4) 

(10)14/106 N(3)–P(2)–S(4) (4)413/1 O(1)–C(7) 

(9)87/107 C(12)–P(2)–S(4) (4)457/1 N(3)–C(19) 

(5)90/119 S(3)–P(2)–S(4) (4)459/1 N(1)–C(8) 

 
 ترکيب (◦و Å ) موقعيت پيوندهای هيدروژني -3جدول 

D-H d(D-H) d(H····A) < DHA d(D····A) 

N1–H1…S4 i 85/0  96/2  25/164  79/3  

N3–H3…S1 ii 83/0  60/2  05/153  37/3  

N4–H4…S4 iii 85/0  50/2  81/157  30/3  
C21–

H21B…S3 iv 
96/0  81/2  27/146  64/3  

C3–H3…O2 v 93/0  59/2  56/141  36/3  
Symmetry codes: (i) x, 1+y, z; (ii) x, 1/2-y, 1/2+z; (iii) x, 

3/2-y, 1/2+z; (iv) x, 1/2-y, 1/2+z; (v) x, 1+y, z 

 

 
 1نمايش موتيف های پيوندهای هيدروژني در ترکيب  -6شکل 
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 رشفلد یتحلیل سطح ه

مولکولی  بینامروزه علاقه زیادی برای بررسی برهمکنش های 
وجود دارد.  1رشفلدیستالی از طریق آنالیز سطح هساختارهای کری

 تجسم و درک منظور به عالی روشی رشفلدیه سطح آنالیز
  ترکیبات بلوری در انباشتگی موجود مولکولی بینهای کنشبرهم

 برای رشفلدیه سطوح محاسبه روش این در ].29 [رودمی شمار به
 یکدیگر مجاور هایتقریبی اتم فاصله از تصویری مولکول، هر
 کمک به که کندمی ایجاد هاآن مولکولی بین هایکنشبرهم و

 همچنین .شودمی داده نشان بعدی سه مولکولی هایشکل
 محاسبات سطوح انجام از حاصل 2دوبعدی انگشت اثر نمودارهای

 هاکنش برهم از یک هر درصد و نوع یدهنده نشان رشفلد،یه
 رشفلدیه سطح با استفاده از آنالیز همین راستا در .هستند در ترکیب

 افزارنرم یوسیله به 1 ترکیب بلوری انباشتگی در موثر هایکنش برهم
 بعدی دو انگشت اثر نمودارهای. ]03[ شد انجام 3اکسپلورر کریستال

 استاندارد محدوده دربرای دو مولکول مستقل از نظر تقارنی 
بررسی سطح هرشفلد برای این ترکیب رسم شد.  -846/1-308/0

ها و درصد مشارکت حضور پیوندهای هیدروژنی و سایر برهمکنش
در آنالیز سطوح مشخص نمود.  1آنها را در انباشتگی ترکیب 

های بین مولکولی در ساختار رشفلد به منظور مقایسه برهمکنشیه
 بر اساس  ،normd، سفید - آبی – وری از طرح نمادین قرمزبل

 رنگ قرمز نواحی طرح این درشود. شعاع واندروالسی استفاده می
 شعاع مجموع از ترکوتاه فواصل در هاییکنشبرهم نشانگر

 به نزدیک هاییکنشنشانگر برهم رنگ سفید نواحی واندروالسی،
 دهنده نشان رنگ آبی نواحی و واندروالسی شعاع مجموع

  .باشندمی شعاع واندروالسی مجموع از بزرگتر هاییکنشبرهم
 Bو  Aشامل دو مولکول  1رشفلد ترکیب یسطوح ه 7 در شکل

شود نواحی طور که در شکل مشاهده میهماننشان داده شده است. 
 باشد.های هیدروژنی در ساختار میکنشقرمز رنگ نشانگر وجود برهم

 A مولکولیک های ایجاد شده بین کنشالف نشانگر برهم 7 شکل
به وسیله  N-H…S هایکنشبرهم باشد.می Bو  Aبا دو مولکول 

ها کنشدهند این برهمنشان میرشفلد یناحیه قرمز روی سطوح ه
های قرمز باشند. ناحیهها میشاخص ترین برهمکنش بین مولکول

 هایکنشبه ترتیب مربوط به برهم 5و  4، 2، 1رنگ نشان داده شده با 
N2H2…S2 ،N2H2…S1 ،N3H3…S1  وC20H20B…S1  

 های قرمز روشن )کم رنگ( نشان داده شده با و همچنین ناحیه

 
 (۱) Hirshfeld surface 
 (2) 2D Fingerprint 

  N1H1…S4 ،هایکنشبه ترتیب بیانگر برهم 7و  6، 3
سمت ب ق 7شکل هستند.  C8H8B…H9Aو  C14H14…C4 و

 Aهای با مولکول Bیک مولکول های تشکیل شده بین کنشبرهم
 های های نشان داده شده با برچسبناحیهدهد. را نشان می Bو 
 هایکنشبه ترتیب مربوط به برهم 6و 5، 4، 3، 2، 1

C21H21B…S3، N4H4…S4 ،N1H1…S4 ،N3H3…S1 ،
C20H20B…S1 ،C14H14…C4 9 و 8 هایشکل باشد.می 

 Bو A هایمولکول برای ترتیب به دوبعدی انگشت اثر نمودارهای
 گوناگونهای کنشبرهمدرصد توزیع  8در شکل  .دهدمی نشان را

 S…H  %(2/27 ،)C…Hنشان داده شده است که  Aدر مولکول 
 %(3/12 ،)H…H  %(1/51 و )O…H  %(9/7 ) .هستند 

نشان داده شده  9طور که در شکل همان Bمولکول همچنین برای 
 O…Hو  S…H  %(29 ،)C…H  %(8/12،) H…H  %(9/50)است 

دهد می نشان نمودارها این تحلیل و تجزیه و بررسی هستند. (9/3)% 
را  سهم بیشترین H…Hهای کنشبرهم مولکول دو هر در که

 ها با کمی شاخک جفت .دارند هاکنشبرهم دیگر به نسبت
های کنشبرهم به مربوط انگشت اثر نمودارهای در تقارن عدم

S…H (ب 9 و 8 شکل )هایکنشبرهم نشان دهنده که هستند 
  جفت همچنین .است B و A هایمولکول سطح در متقارن
های کنش)ث( مربوط به برهم 9 لشک نامتقارن در هایشاخک
O…H  .است 

 

 باکتریایی ترکیب تهیه شده  ضد فعالیت بررسی

 باکتری 4 روی بر شده سنتز ترکیب باکتریایی ضد فعالیت
 مورد مثبت گرم باکتری 2 و منفی گرم باکتری 2 شامل گوناگون

  داروی جنتامایسین از نتایج مقایسه جهت و گرفت بررسی قرار
 مربوط به این بخش شد. نتایج  استفاده استاندارد عنوان به

 4آورده شده است. با توجه به نتایج به دست آمده از جدول  4در جدول
 گیری کرد که ترکیب سنتز شده دارای فعالیت توان نتیجهمی

 اورئوس و باسیلوس ضد باکتریایی بالایی نسبت به استافیلوکوکوس

 (1دست آمده از فعالیت ضد باکتریایی ترکیب )هباشد. نتایج بسرئوس می
. این مقایسه ]31[با نتایج حاصل از ساختارهای مشابه  مقایسه شد 

نشان داد که ترکیب سنتز شده همانند ترکیبات دارای استخلاف 
 هستند دارای فعالیت ضد باکتریایی بهتری نسبت  (P-N)آمینی 

 باشد. می (P-O)به ترکیبات دارای استخلاف الکلی 

 (۳) Crystal Explorer (۱) Hirshfeld surface      (2) 2D Fingerprint 
 (۳) Crystal Explorer 
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 .های ايجاد شدهکنشهمراه با برهم 1در ترکيب  Bو  Aهای مولکول از يک هر برای norm dفاصله  با شده ايجاد هيرشفلد سطوح -7شکل 

 

 
 O…Hکنش )ث( برهم ،H…Hکنش )ت( برهم ،C…Hکنش )پ( برهم ،S…Hکنش )ب( برهم ،کنش: )الف( کل برهمAمولکول  انگشت اثر نمودار -8شکل 

 

 
 O…Hکنش )ث( برهم ،H…Hکنش )ت( برهم ،C…Hکنش )پ( برهم ،S…Hکنش )ب( برهم ،کنشبرهم: )الف( کل Bمولکول  انگشت اثر نمودار -9شکل 
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 (.Zone Of Inihibitionهای مربوط به فعالیت ضد باکتریایی )داده -4جدول 

 ترکیب
Gram-negative 

bacteria 

Gram-positive 
bacteria 

E. coli P. aeruginosa S. aureus B. cereus 

1 14 15 21 19 

Gentamycin 40 29 27 28 

DMSO - - - - 

 

 نتیجه گیري
 یو فسفونیک اسیدها ترکیب جدیدی از دی ت پژوهش، این در

 از استفاده با شده سنتز ترکیب .شد در حلال خشک تولوئن سنتز
ساختار  .شد بررسی و شناسایی شیمیایی فیزیکو گوناگون هایروش

کریستالی ترکیب نشان داد که سلول واحد آن به صورت دو مولکولی 
باشد. اتم فسفر در ترکیب مورد نظر به صورت چهار وجهی بود. می

ساختار کریستالی ترکیب نشان داد که الگوهای پیوند هیدروژنی 
 هایکنشبرهم همچنین بستگی به نوع اتم اتصال یافته به فسفر دارد.

 سطوح مورد نظر توسط بلوری ترکیب ساختار در مولکولی بین
در هر دو  .شد بررسی دوبعدی انگشت نمودارهای اثر و هیرشفلد

 بیشترین سهم را H…Hهای کنشمولکول ایجاد شده در ساختار برهم
 باکتریایی ضد فعالیت بررسی نسبت به برهمکنش های دیگر داشتند.

 مثبت گرم هایباکتری روی بر آن فعالیت که داد نشان ترکیب سنتز شده
 .ست ا منفی گرم از بیشتر

 

 تکمیلی اطلاعات
 .است شده ثبت CCDدر پایگاه  CCDC 1020441با کد  1ترکیب 

 اینترنتی پایگاه در 1ترکیب  با بطهرا در ساختاری تکمیلی اطلاعات
www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif باشد می دسترس قابل. 
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 فناوری و پژوهشی معاونت مالی هایحمایت از مقاله نویسنده

 .دنمای می تشکر صمیمانه آزاد اسلامی واحد گرمی دانشگاه
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