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از طریق  با روشی سبز سنتز شده دوتایی بازهای شیفبررسی خواص فیزیکوشیمیایی 

 جزیی تحت تابش فراصوت  های سه واکنش

 2، حسین نعیمی1،*خدیجه ربیعی

 ، دانشگاه صنعتی قم، قم، ایرانآلی استادیار گروه شیمی1
 استاد گروه شیمی آلی، دانشکده شیمی، دانشگاه کاشان، کاشان، ایران 2

 46/42/44تاريخ پذيرش:           61/40/44تاريخ تصحيح:              62/42/44تاريخ دريافت: 

 چکيده

 طریق ، ازطی روشی مناسب و سازگار با محیط زیست ،دی آمینوآلکان-1و1-هیدروکسی بنزیلیدن(-2بیس )-’N,N، دوتایی بازهای شیف ،در این پژوهش

با بازده  للادر شرایط بدون ح و تحت تابش فراصوت گوناگون آلدهید، آمونیوم هیدروکسید و آلدهیدهای آلیفاتیکجزیِی سالیسیل سه تک ظرف واکنش

 یگوناگون از قبیل رزونانس مغناطیس هستههای طیفی سنتز شده با کمک داده ،(4a-i)باز شیف بترکی نه عدد ساختار. بالا و در زمان کوتاه تهیه شدند

ی پژوهش خواص تهیه شده، در ادامه دوتاییبازهای شیف  شناسایی شد. با توجه به ساختارطیف سنجی جرمی  و ون قرمزپروتون و کربن، ماد

بازهای  تمام بینی گردید. طبق نتایج حاصل از این بررسی پیش Molinspiration محاسباتی بدست آمده با استفاده از سرور هایترکیبفیزیکوشیمیایی 

 باشندبرخوردار می ساندر بدن ان جذب، نفوذپذیری و نفوذ خوبیزتوانایی کنند و بنابراین ااز قاعده پنج گانه لیپنسکی تبعیت می دوتایی سنتز شدهشیف 

 جزیی، شیمی سبز.، فراصوت، فیزیکوشیمیایی، سهباز شیف دوتاییکلیدی:  کلمات

 مقدمه-1

 . [4]گزارش شدند 4681در سال  2اولین بار توسط هوگو شیفشوند که نامیده می باز شیفدارای گروه آزومتین  هایترکیب

های ال به یوندر اتص شیف بازباشند. پتانسیل بالای لیگاندهای دسته مهمی از لیگاندها در شیمی کئوردیناسیون میبازهای شیف 

ولت ، حلالیت مناسب، سهبا دامنه کاربرد فراوان شده است.خواص الکترونی باز شیفهای مختلف ی کمپلکسفلزی موجب توسعه

دارای  بازهای شیف. [2-8]ها موجب برتری این لیگاندها نسبت به سایر لیگاندها شده استتهیه و تنوع ساختاری این ترکیب

ریایی، باکت های گوناگون صنعت، پزشکی و سنتزهای شیمیایی هستند. خواص ضد میکروبی و ضدکاربردهای متنوع در زمینه

موجب  و دیگر کاربردها [7-41]و کاربرد در سنتزهای آلی، خواص فوتوکرومیک  کاتالیزگری یدان، خواصضد سرطان، آنتی اکس

 .[41-49]های دوجزئی شده استاز طریق واکنشبازهای شیف انواع مختلفی از  تهیهتوجه پژوهشگران به 

های چند جزئی از اهمیت یک ضرورت اجتناب ناپذیر است. در راستای این هدف، واکنش هاترکیبهای سنتز بهینه سازی روش

بسزایی برخوردار هستند که طی آنها سه یا چند جزء همزمان در یک ظرف واکنش داده و امکان تشکیل چند پیوند شیمیایی 

 
  rabiei@qut.ac.ir                                                              .، ایران، دانشگاه صنعتی قم، قمآلی استادیار گروه شیمی ل:ونویسنده مسئو.* 

2Hugo Schiff 
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چند جزیی ش از زمان گزارش اولین واکن. [21و  24]شودمیدر یک مرحله فراهم شده و در نهایت فراورده مورد نظر تشکیل 

صرفه جویی در مصرف حلال، سهولت . [22]ها معطوف شد جه پژوهشگران به توسعه این واکنشتو 4611در سال 4توسط استرکر

جه به وباشد. با تجزیی میهای چندهای واکنشداروها از بارزترین ویژگی بویژه ها با ساختار پیچیدهی مولکولفرایند، امکان تهیه

-14]های متعددی از سنتزهای شیمیایی طی روش چندجزیی منتشر شده استتاکنون گزارش جزییهای چنداهمیت واکنش

اساس کار امواج فراصوت . [12]گزارش شد 2های شیمی آلی اولین بار توسط لومیس. تاثیر تابش فراصوت بر سرعت واکنش[21

د. باشها و نهایت انفجارشان میها در اثر انتشار امواج و رشد تدریجی آنو حباب هاهزایی استوار است که شامل ایجاد حفربر حفره

های سونوشیمی بازده واکنش. [11و  11] شودمیها این فرایند موجب ایجاد گرما و فشار موضعی شده و باعث پیشرفت واکنش

ا را هتوان بازده واکنشکند. با کنترل این موارد مییچون فرکانس امواج، حلال و فشار اعمال شده تغییرمتحت پارامترهایی هم

رد و با توجه به کاهش انرژی مو را حذف نموده کاتالیزگراستفاده از تاثیر تابش فراصوت در بسیاری از سنتزها نیاز به  .تغییر داد

 درباشد. با توجه به نقش مهم امواج فراصوت در توسعه شیمی سبز میبه عنوان ابزار قدرتمندی  هانیاز برای انجام واکنش

 .[11-11]های متعددی در این زمینه منتشر شده استگزارشسنتزهای شیمی 

ظور ارایه روشی دیگر برای سنتز و به منهای گوناگون در زمینه هاترکیبو دامنه کاربرد این بازهای شیف باتوجه به اهمیت 

بازهای در این پژوهش  ،[48و26و16] بازهاشیف ی تابش فراصوت و نیز تهیهدر ادامه پژوهش بر روی تاثیر دوتایی،  بازهای شیف

 که دارای دو گروه ایمین متصل به یک کربن هستند ،دی آمینوآلکان-4و4-هیدروکسی بنزیلیدن(-2بیس )-’N,N دوتاییشیف 

ست. ا مورد بررسی قرار گرفتهبدون نیاز به استفاده از باز، تابش امواج فراصوت  در شرایط بدون حلال تحت ،جزییطی واکنش سه

تهیه شده با استفاده از سرور بازهای شیف ادامه خواص فیزیکوشیمیایی در ها و ساختار آن  هااین ترکیببا توجه به خواص 

Molinspiration  شدهای طیفی تایید تهیه شده با کمک داده هایفراورده. ساختار شدپیش بینی. 

 بخش تجربی-2

 هاي مورد استفادهمواد و دستگاه-6-1

مواد شیمیایی مورد نیاز برای این پژوهش از شرکت مرک خریداری و بدون خالص سازی استفاده گردید. نقطه ذوب محصولات 

با دستگاه  KBrترکیبات به صورت فیلم نازک یا قرص  IRبدون تصحیح ثبت شد. طیف  Yanagimotoتهیه شده توسط دستگاه 

 .گرفته شد Impact 400 Nicoletمدل  FT-IRو دستگاه  Perkin-Elmer781اسپکتروفوتومتر 

با شاهد داخلی تترامتیل  Bruker DRX-400های رزونانس مغناطیسی هسته کربن و هیدروژن توسط دستگاه طیف سنجی طیف

الکترون ولت  71با ولتاژ 44S MATبدست آمد. طیف جرمی به کمک دستگاه  3CDClو  MSODهای دوتره سیلان در حلال

 
1Strecker 
2 Loomis  
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 HDبدست آمدند. دستگاه فراصوت  Carlo ERBA EA1108با استفاده ازآنالیزور ( C, H, N)نالیز عنصری آگرفته شده است. 

3200 BANDELIN  با پروب مدلUS 70H  متر برای تولید تابش فراصوت در مخلوط واکنش مورد استفاده قرار میلی 8و قطر

باشد. پیشرفت واکنش از طریق کروماتوگرافی لایه کیلوهرتز می 21گرفت. فرکانس القا شده از پروب به مخلوط واکنش برابر 

 دنبال شد. SILG/UV 254توسط صفحات سیلیکاژل  (TLC)نازک 

 دي آمينوپروپان-1و1-هيدروکسي بنزيليدن(-6)بيس -’N,Nروش تهيه باز شيف -6-6

میلی 4) ، پروپانالدهیدمیلی مول( 2) ، مخلوطی از سالیسیل آلدهیدفراصوتبرای این منظور درون بالن ته گرد مجهز به پروب 

وات تنظیم و واکنش تحت تابش فراصوت  71اضافه شد. توان دستگاه بر روی عدد  میلی مول( 2)و آمونیوم هیدروکسید مول( 

شروع شد. پیشرفت واکنش به کمک کروماتوگرافی لایه نازک دنبال شد. بعد از تکمیل واکنش رسوب زرد کم رنگ بدست آمده 

ترکیب بدست آمده در محدوده دمایی  درصد بدست آمد. 98مورد نظر با بازده باز میلی لیتر اتانول نوبلور شد. شیف  1توسط 

. واکنش ذکر شده با شدمده با کمک اطلاعات طیفی تایید آ. ساختار محصول بدست شدگراد ذوب درجه سانتی 92-91

تهیه شده در ادامه  هایمحصول. اطلاعات مربوط به شدندمورد نظر سنتز بازهای شیف آلدهیدهای آلیفاتیک دیگر بررسی و 

 آورده شده است.

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminomethane (4a): m.p.: 116-118 0C; IR (KBr)/ (cm-1): 

3150-3450 (br,OH); 1620 (s, C=N), 1587, 1501 (Ar); 1H NMR (400 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 4.46 (s, 

2H, NCH2N), 6.9-7.6 (m, 8H, Ar), 8.6 (s, 2H, HC=N); 12.70 (s, 2 H, 2OH); 13C NMR (100 MHz, 

DMSO-d6)/δp.p.m: 85, 117.6, 119.9, 118.7, 133, 133.9, 61; MS: m/z = 255 (M++1, 7), 254 (M+, 8), 135 

(14), 134 (100), 91 (17), 77 (44) . Anal. Calcd for C, H, N: C, 70.87; H, 5.51; N, 11.02; Found: C, 71.01; 

H, 5.54; N, 11.10. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminoethane (4b):m.p.: 98-100 0C; IR (neat)/ (cm-1) 3200-

3450 (br, OH); 1625 (s, C=N), 1490.6, 1576 (Ar); 1H NMR (400 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 2.5 (d, 3H, 

CH3), 4.5 (q, 1H, NCHN), 6.9-7.6 (m, 8H, Ar), 8.7 (s, 2H, HC=N), 13.02 (s, 2 H, 2OH); 13C NMR (100 

MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 25.4, 84.2, 117.4, 119.4, 118.7, 132.9, 133, 161.3, 166; MS: m/z = 269 (M++1, 

6), 268 (M+, 10), 149 (25), 148 (100), 91 (27), 77 (30). UV (CHCl3)/max (nm) 323 (w), 262 (s); Anal. 

Calcd. For C. H. N.: C, 71.64; H, 5.95; N, 10.45. Found: C, 71.64; H, 5.97; N, 10.45. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminopropane (4c):m. p.: 92-94 0C; IR (KBr)/ (cm-1): 3150-

3450 (br, OH), 1625 (s, C=N), 1501, 1587 (Ar); 1H NMR(400 MHz, CDCl3)/δp.p.m: 4.8 (t, 1H, NCHN), 

0.9 (t, 3H, CH3), 1.99 (m, 2H, CH2), 6.9-7.39 (m, 8H, Ar), 8.47 (s, 2H, HC=N); 13.2 (s, 2 H, 2OH); 13C 

NMR (100 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 19, 20.2, 85, 116.4, 118.4, 119.6, 133, 133.7, 161.3; MS: m/z = 

283 (M+ + 1, 6%), 282 (M+, 10), 163 (13), 162 (100), 91 (35), 77 (45). Anal. Calcd for C, H, N: C, 72.34; 

H, 6.38; N, 9.93; Found: C, 72.37; H, 6.41; N, 9.93. 
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N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminobutane (4d):m. p: 72-74 0C; IR (KBr)/ (cm-1) 3100-3440 

(br, OH); 1625 (s, C=N), 1502, 1576 (Ar); 1H NMR(400 MHz, CDCl3)/δp.p.m: 0.9 (t, 3H, CH3), 1.4(m, 

2H, CH2), 1.9 (q, 2H, CH2), 4.99 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.7 (m, 8H, Ar), 8.7 (s, 2H, HC=N), 13.0 (s, 2OH); 

13C NMR(100 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 15.3, 18, 20, 84, 117.4, 118.8, 119, 133, 133.7, 161; MS: m/z 

= 297 (M++1, 6), 296 (M+, 7), 177 (15), 176 (100), 91 (17), 77 (39), 58 (55), 42 (15). Anal. Calcd for C, 

H, N: C, 73.55; H, 7.09; N, 9.03; Found: C, 73.60; H, 7.12; N, 9.05. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminopentane (4e): m. p: 82-84 0C; IR (KBr)/ (cm-1) 3250-

3430 (br, OH); 1625 (s, C=N), 1491, 1577 (Ar); 1H NMR (400 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 0.9 (t, 3H, 

CH3), 1.4 (m, 4H, 2CH2), 1.9 (q, 2H, CH2), 4.99 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.7 (m, 8H, Ar), 8.7 (s, 2H, HC=N), 

12.93 (s, 2OH); 13C NMR(100 MHz, DMSO-d6))/δp.p.m: 15.3, 17, 20, 82, 117, 118, 119, 133, 133.2, 

165; MS: m/z = 315 (M++1, 5), 314 (M+, 9), 191 (12), 190 (100), 91 (20), 77 (40),73 (30), 58 (55), 42 

(14). Anal. Calcd for C, H, N: C, 73.55; H, 7.09; N, 9.03; Found: C, 73.57; H, 7.10; N, 9.03. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminohexane (4f):m. p.:64-660C; IR (KBr)/ (cm-1) 3000-3350 

(br, OH); 1629 (s, C=N), 1486, 1573 (Ar); 1H NMR(400 MHZ, DMSO-d6)/δp.p.m: 0.9 (t, 3H, CH3), 

1.4 (m, 6H, 3 CH2), 1.9 (q, 2H, CH2), 4.99 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.7 (m, 8H, Ar), 8.5 (s, 2H, HC=N), 13.1 

(s, 2H, 2OH); 13C NMR(100 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 12.3, 19, 21, 86, 118, 119, 120.5, 133, 133.2, 

166; MS: m/z = 324 (M+ + 1, 3), 323 (M+, 5), 205 (20), 204 (100), 91 (30), 77 (35), 85 (40). Anal. Calcd 

for C, H, N: C, 74.07; H, 7.41; N, 8.64; Found: C, 74.11; H, 7.42; N, 8.64. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminoheptane (4g):m. p.:85-870C; IR (KBr)/ (cm-1): 3250-

3500 (br, OH), 1630 (s, C=N), 1491, 1571 (Ar); 1H NMR (400 MHz, DMSO-d6)/δp.p.m: 0.8 (t, 3H, 

CH3), 1.3 (m, 8H, 4CH2), 1.9 (q, 2H, CH2), 5.0 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.6 (m, 8H, Ar), 8.7 (s, 2H, HC=N), 

13.2 (s, 2H, 2OH); MS: m/z = 339 (M+ + 1, 10), 338 (M+, 15), 219 (20), 218 (100), 91 (29), 77 (50), 58 

(39),  42 (20). UV (CHCl3)/max (nm) 320 (w), 262 (s); Anal. Calcd for C, H, N: C, 74.56; H, 7.69; N, 

8.28; Found: C, 74.58; H, 7.71; N, 8.28. 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminoctane (4h): m. p:60-620C; IR (KBr)/ (cm-1) 3300-3500 

(br, OH), 1619 (s, C=N), 1490, 1582 (Ar); 1H NMR (400 MHz, CDCl3)/δp.p.m: 0.89 (t, 3H, CH3), 1.34 

(m, 10H, 5 CH2), 1.93 (m, 2H, CH2), 4.89 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.56 (m, 8H, Ar), 8.7 (s, 2H, HC=N), 

12.4 (s, 2 H, 2OH); MS: m/z = 353 (M+ + 1, 5), 352 (M+, 10), 233 (20), 232 (100), 91 (29), 77 (50), 

114 (25), 58 (39); UV (CHCl3)/max (nm) 320 (w), 262 (s). 

N,N-bis(2-hydroxybenzylidene)-1,1-diaminoisobutane (4i):m.p.: 73-750C; IR (KBr)/ (cm-1): 3250-

3520 (br, OH); 1625 (s, C=N), 1501, 1576 (Ar); 1H NMR (400 MHz, CDCl3)/δp.p.m: 0.8 (d, 6H, CH3), 

2.0 (m, 1H, CH), 4.4 (t, 1H, NCHN), 6.9-7.2 (m, 8H, Ar), 8.2 (s, 2H, HC=N), 12.9 (s, 2 H, 2OH); 13C 

NMR (100 MHz, CDCl3)/δp.p.m: 18.4, 35.2, 92, 117.4, 119.4, 119.7, 133, 133.7, 161.3; MS: m/z = 297 

(M+ + 1, 5), 296 (M+, 6), 177 (12), 176 (100), 133 (11), 132 (58), 91 (18), 77 (42), 58 (58). Anal. Calcd 

for C, H, N: C, 72.97; H, 6.76; N, 9.46; Found: C, 72.99; H, 6.79; N, 9.46. 
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 بحث و نتیجه گیری-3

دوتایی از طریق واکنش سه جزیی دو نوع آلدهید آروماتیک بازهای شیف ، در این پژوهش تهیه بازهای شیفبا توجه به اهمیت 

آمونیوم هیدروکسید در شرایط بدون حلال تحت تابش فراصوت مد نظر قرارگرفته است. با توجه به خواص  نمک و آلیفاتیک با

 شده بررسی شده است. سنتز هاییزیکوشیمیایی فراوردهدر ادامه تحقیق خواص ف بازهای شیف

ا نسبت مولی ببه ترتیب  هیدروکسیدمونیوم آو  آلدهیدهای آلیفاتیک مختلفواکنش سالیسیل آلدهید، بازهای شیف،  تهیهبرای 

 .(4شکل )در شرایط بدون حلال تحت تابش امواج فراصوت مورد بررسی قرار گرفت  2به  4به  2

 

ت تابش شرایط بدون حلال تحاز طریق واکنش سه جزیی سالیسیل آلدهید، آمونیوم هیدروکسید و آلدهیدهای آلیفاتیک در بازهای شیف ی تهیه-1شکل 
 فراصوت

سیل برای این منظور واکنش سه جزیی سالی .شد مطالعههای مختلف آمونیوم نمک ابتدا تاثیر به منظور بهینه سازی شرایط واکنش

به عنوان واکنش مدل مد نظر قرار  های آمونیوم مختلف در شرایط بدون حلال تحت تابش فراصوتآلدهید، پروپانال و نمک

 ورده شده است.آ( 4نتایج حاصل از این بررسی در جدول )ت. گرف

وات در  05های مختلف آمونیوم در واکنش سه جزیی سالیسیل آلدهید، پروپانال و نمک آمونیوم تحت تابش فراصوت با توان بررسی تاثیر نمک -1جدول
 شرایط بدون حلال

 

 

 

 

 

 

 

 

 )درصد( بازده )دقیقه( زمان نمک آمونیوم ردیف

4 OH4NH 41 81 

2 4SO2)4(NH 41 41 

1 OOCPh4NH 41 11 

1 OAc4NH 41 11 

1 3NO4NH 41 11 

8 24O7Mo6)4(NH 41 41 
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ست )جدول ا تشکیل شدهنتایج بدست آمده با استفاده ازآمونیوم هیدروکسید محصول بازشیف مورد نظر با بازده بالاتری  مطابق

های چندجزیی و به منظور بهینه سازی شرایط واکنش، در ادامه پژوهش، واکنشفراصوت در  تابش(. با توجه با تاثیر 4، ردیف (4)

حاصل از واکنش سه جزیی سالیسیل آلدهید، پروپانال و آمونیوم  شیف بازتاثیر تابش فراصوت بر روی بازده تشکیل محصول 

 ( خلاصه شده است.2. نتایج در جدول )شدهیدروکسید بررسی 

 و آمونیوم هیدروکسید در شرایط بدون حلال اصوت بر بازده واکنش سالیسیل آلدهید، پروپانالبررسی تاثیر تابش فر-2جدول 

 

 

 

 

 

 

-2بیس )-’N,N باز شیفافزایش توان دستگاه فراصوت موجب افزایش بازده تشکیل  شداز مشاهده نتایج بدست آمده معلوم 

 (.1ردیف  (،2)شود )جدول درصد می 91به  81دی آمینوپروپان از -4و4-هیدروکسی بنزیلیدن(

رسد تشکیل این گردد. به نظر میتدریجی آنها میها و حفرات و رشد انتشار امواج فراصوت در محیط واکنش موجب ایجاد حباب

که نه تنها گرمای ایجاد شده موجب تامین انرژی  دها باشدهندههایی برای واکنشتواند به همانند میکروسلها میحفرات و حباب

ه زمان و نیز بازد ،هاهشود بلکه از طریق افزایش تعداد برخوردها بین واکنش دهندلازم برای شکستن پیوندها در مواد اولیه می

های چندجزیی که در آن سه یا چند جزء همزمان گیرد. تاثیر تابش فراصوت در واکنشتشکیل محصول تحت تاثیر قرار می

 از اهمیت بیشتری برخوردار است. شودبایستی واکنش داده تا فراورده مورد نظر تشکیل 

یق حذف کاتالیزگر باز بود. طبق تحقشد صوت به محیط واکنش مشاهده تاثیر دیگری که در این پژوهش با استفاده از تابش فرا

، بدون استفاده از باز،بعد از گذشت دوساعت از انجام واکنش بازده باز شیف دوتایی سنتزانجام شده در گذشته واکنش سه جزیی 

 .[41]قابل قبولی حاصل نشد 

ر زمان د باز شیفدوتایی که با استفاده از آن فراورده ای شیف بازهبا توجه به تاثیر تابش فراصوت در واکنش سه جزیی تهیه 

 واکنش سه جزیی مورد نظر با استفاده از آلدهیدهای آلیفاتیک ها،این ترکیبیه شد، به منظور توسعه بسیار کوتاه با بازده عالی ته

مک های بدست آمده با کگردید. ساختار فراورده سنتزدوتایی بازهای شیف گوناگون تحت شرایط بهینه ذکر شده بررسی شده و 

 ( نشان داده شده است.1های طیفی و نقطه ذوب شناسایی شد. نتایج در جدول )داده

 بازده)درصد( زمان )دقیقه( توان دستگاه)وات( ردیف

4 11 6 81 

2 11 6 71 

1 81 6 91 

1 81 6 91 

1 71 6 91 

8 71 6 91 

 - 8 همزن مغناطیسی 7
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 زسنتهای کوتاه با بازده بالا در زمان بازهای شیفشود با استفاده از تابش فراصوت ، های جدول مشاهده میهمان طور که از داده

 شدند.

دوتایی با استفاده از واکنش سالیسیل آلدهید، آمونیوم هیدروکسید وآلدهیدهای گوناگون در شرایط بدون حلال تحت تابش  بازهای شیف سنتز -3جدول 
 وات 05فراصوت با توان 

آلدهید  ردیف

 آلیفاتیک

 نقطه ذوب محصول

C)0( 
 بازده )درصد( زمان واکنش )دقیقه(

 همزدن  فراصوت همزدن   فراصوت

 متانال 4

 

448-446 240 7 30 94 

 اتانال 2

 

96-411 240 7 30 95 

 پروپانال 1

 

92-91 240 8 45 95 

 بوتانال 1

 

72-71 240 8 45 96 

 پنتانال 1

 

62-61 240 4 50 97 

 هگزانال 8

 

81-88 240 3 45 95 

 هپتانال 7

 

87-85 240 3 55 96 

 اکتانال 6

 

81-82 240 5 40 94 

 ایزوبوتانال 9

 

75-71 240 2 60 98 

های حاصل از دی آمینوآلکان تهیه شده به کمک داده-4و4-هیدروکسی بنزیلیدن(-2بیس )-’N,Nدوتایی بازهای شیف ساختار 

 وارنشناسایی شد. در طیف مادون قرمز،  طیف سنجی جرمی و بنطیف بینی مادون قرمز، رزونانس مغناطیس هسته پروتون و کر

قوی ظاهر شده است که اثبات  بصورت سیگنالcm4846-4814-1 ی در عدد موجی محدوده، (C=N) ،بازهای شیفمشخصه 

بصورت  cm1411-1111-1باشد. فرکانس کششی مربوط به گروه هیدروکسیل در محدوده عدد موجیمیباز شیف کننده تشکیل 
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پیک مربوط به پروتون گروه هیدروکسیل بازهای شیف تهیه شده در محدوده  H NMR1شود. در طیف پهن مشاهده می نوار

 ppmجایی شیمیایی محدوده تایی ظاهر شده در جابهظاهر شده است. پیک یک ppm 21/11-41/42شیمیایی جاییجابه

-ppm 11/11جایی شیمیایی محدوده باشد. وجود پیک در جابهیهای مربوط به گروه ایمین می پروتونتایید کننده  71/11-6/6

 شیف رزونانس مغناطیس هسته پروتونطیف جرمی و طیف به عنوان نمونه، نماید. را تایید می NCHNپروتون مربوط به   1/1

  نشان داده شده است. 2ل در شک دی آمینوایزوبوتان-4و4-هیدروکسی بنزیلیدن(-2بیس )-’N,N باز

( a3CHهای متیل )پیک مربوط به پروتون (، 2ا ساختار نشان داده شده در شکل )( ب4iمربوط به باز شیف ) H NMR1در طیف 

( Hbپروتون )ظاهر شده است. هرتز  J=9/63بصورت پیک دوتایی با ثابت کوپلاز   ppm 58/0= δشیمیایی جاییجابه در

جایی در جابه J=4/83( بصورت دو شاخه با ثابت کوپلاز Hcاست. پروتون ) ظاهر شده   ppm 08/2= δبصورت پیک هشت شاخه در 

با ثابت کوپلاژ  ppm 74/8= δدر  (dd)( بصورت سه تاییHdهای حلقه اروماتیک )ظاهر شده است.پروتونppm 11/1= δ شیمیایی

8/7J=3 ( ،هرتزHe بصورت ) در دوتاییppm 61/8= δ  با ثابت کوپلاژJ=7/83 ،هرتز (Hf )(بصورت سه تاییdd در )ppm 41/7= δ 

اند. هرتز ظاهر شده J=7/83با ثابت کوپلاژ  ppm 46/7= δدر  دو تایی( بصورت gH)پروتون های هرتز و  J=7/83با ثابت کوپلاژ 

( بصورت یک Hiبصورت پیک یک تایی و پروتون های هیدروکسیل )  ppm 1/6= δ( در Hh) های مربوط به گروه ایمینپروتون

 (.1اند. ) شکل ظاهر شده  ppm 96/42= δتایی پهن شده در 

 
 (4iساختار باز شیف )-(2شکل )

 

 دی آمینوایزوبوتان-1و1-هیدروکسی بنزیلیدن(-2بیس )-’N,Nطیف جرمی و رزونانس مغناطیس هسته پروتون باز شیف -3شکل 
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 دي آمينوآلکان-1و1-هيدروکسي بنزيليدن(-6بيس )-’N,Nبررسي خواص فيزيکوشيميايي بازهاي شيف -2-1

در این  .تهیه شده برای پیش بینی پارامترهای جذب و نفوذ پذیری انجام شدهای پارامترهای تئوری فیزیکوشیمیایی ترکیب

، 1، تعداد پیوندهای قابل چرخش1های پیوند هیدروژنیدهنده، تعداد 2های پیوند هیدروژنی، تعداد گیرنده4مطالعه، وزن مولکولی

محاسبه  Molinspiration سروربررسی گردید. قواعد پنجگانه لیپینسکی از طریق  8، سطح قطبی مولکول1لگاریتم ضریب توزیع

تواند باشد که بیش از یک مورد نقض ترکیبی به عنوان داروی خوراکی خوب می.(نشان داده شده است1شده و نتایج در جدول)

 .[14]پنج معیار زیر را نشان ندهد 

OHNH≤5-ON≤10 and N-rotb ≤10,N-≤5, MW≤500,No/wlog P 

در اینجا  ی کهسطح قطب .سنتزی است هایترکیبپارامتر مهمی برای پیش بینی زیست دستیابی خوراکی  سطح قطبی مولکول

تروژن  های اکسیژن و نیشده است. این سطح قطبی در حقیقت سطوح اشغال شده توسط اتمنشان داده  به عنوان سطح توپولوژیک

جذب خوبی از طریق روده خواهند آنگستروم  411کمتر از  هایی با مقادیرسطح توپولوژیکمولکول باشد.متصل به هیدروژن می

 .[12]دهند خونی مغزی از خود نشان می نفوذ خوبی به سد آنگستروم 81کمتر از  باسطح توپولوژیکهایی داشت و ترکیب

سنتز شده در این پژوهش، جذب روده خوبی دارند و ممکن است از عبور خوبی از  هایترکیببا توجه به نتایج این مطالعه، تمام 

 مغزی نداشته باشند. -سد خونی 

نسبت غلظت ترکیب  Pشود وشناخته  میo/wlog Pکه با پارامتر است چربی دوستیای فاکتور دیگر برای پیش بینی جذب روده

 .[11و  11]باشددر فاز آلی و آبی در تعادل می

هند. ظرفیت پیوند هیدروژنی دای نشان میخوبی برای جذب روده چربی دوستیموجود در این تحقیق از  هایترکیبتمام 

و تعداد گیرنده  1ها نیز عامل مهمی برای نفوذ دارو است. در این خصوص، تعداد پیوند های هیدروژنی دهنده بایدکمتر از مولکول

های پیوند هیدروژنی به ترتیب کمتر از ده و ها و دهندهباشد. در این مطالعه تعداد پذیرنده 41های پیوند هیدروژن باید کمتر از 

 ای خوبی با توجه به پیوندهای هیدروژنی دارند.جذب رودههاترکیبام پنج پیوند است. بنابراین تم

 هاییترکیب .ها و همچنین زیست دستیابی خوراکی استتعداد پیوندهای قابل چرخش عامل مهمی برای اتصال به آنزیم ها و ناقل

سنتزی دارای پیوندهای قابل  یهاقپیوند قابل چرخش دارند زیست دستیابی خوراکی خوبی دارند. همه مشت 41که کمتر از 

 .وده هستندر چرخش مناسب برای زیست دستیابی خوراکی و عبور از جدار

 
1Molecular Weight. 
2Number of hydrogen-bond acceptors (O and N atoms). 
3Number of hydrogen-bond donors (OH and NH groups). 
4Number of rotatable bonds. 
5a Octanol–water partition coefficient, calculated by the methodology developed by using Molinspiration online 

property calculation server. 
6Polar surface area. 
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لیپینسکی  "قوانین پنج گانه"از  هاترکیبمورد مطالعه نشان داد که همه  هایتجزیه و تحلیل خواص فیزیکوشیمیایی تمام مشتق

شده از توانایی جذب ، نفوذ پذیری و نفوذ خوبی در  تهیهباز شیف  هایترکیبدهد که همه پیروی می کنند و نتایج نشان می

 .(1د )جدول بدن انسان برخوردار هستن

 خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات مورد مطالعه-4جدول

شماره 

 ترکیب

لگاریتم ضریب 

 توزیع

سطح 

 توپولوژیک

های تعداد گیرنده وزن مولکولی

 پیوند هیدروژنی

های تعداد دهنده

 هیدروژنیپیوند 

تعداد پیوندهای 

 قابل چرخش

 نقض

3a 19/2 46/81 26/211 1 2 1 1 

3b 81/2 46/81 11/211 1 2 1 1 
3c 82/2 46/81 11/262 1 2 1 1 

3d 68/2 46/81 18/298 1 2 8 1 

3e 19/1 46/81 19/141 2 1 7 1 

3f 12/1 46/81 12/121 1 2 6 1 

3g 11/1 46/81 11/116 2 1 9 1 

3i 68/2 46/81 18/298 2 1 1 1 

 نتیجه گیری -4

دوتایی طی واکنش سه بازهای شیف تعدادی از با استفاده از روشی مناسب و در راستای توسعه شیمی سبز، در این پژوهش 

تابش  تحت ، در غیاب باز،جزیی سالیسیل آلدهید، آمونیوم هیدروکسید و آلدهیدهای آلیفاتیک گوناگون در شرایط بدون حلال

فراصوت با بازده بالا در زمان کوتاه تهیه شدند. با توجه به کاربرد بازهای شیف در تهیه داروها و ساختار ترکیبات تهیه شده، در 

ادامه پژوهش خواص فیزیکوشیمیایی ترکیبات سنتز شده مورد بررسی قرار گرفت. با توجه به نتایج حاصل از این بررسی تمامی 

وذ پذیری شودازتوانایی جذب، نفتبعیت نموده و پیش بینی می یی تهیه شده از قواعد پنج گانه لیپینسکیدوتابازهای شیف 

 های طیفی تایید شد.تهیه شده با استفاده از داده هایترکیبو نفوذ خوبی در بدن انسان برخوردار باشند.ساختار 

 تشکر و قدردانی-5

 کنند.دانشگاه کاشان برای حمایت از این پژوهش قدردانی مینویسندگان مقاله از دانشگاه صنعتی قم و 
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