
انُحٕ انزي تحذدِ انجهٕساد ثبلأشعخ انسٍٍُخ ، ٔيشتقبد حًط  عهى

انًشكضي سُذاد جٍى جٍى  91-8ثُبئً انسطح حٕل يٍضح  يٍهذسٔو صٔاٌب

ثذائم  RHN سٔاثػ ٍْذسٔجٍٍُخ ثٍٍ. دسجخ 83ٔ  3يضدٔجخ ثٍٍ = 

تطبنت  Sterically ثذائم. ثلاَبسٌتً ٔانًجًٕعبد شجّ انكشثٍَٕم صبنح

كًب ْٕ انحبل  zwitterionic ٔانٍٓبكم صبنح صٔاٌب ثُبئً انسطح انكجٍشح

الاتفبق يًتبصح يع انجٍبَبد  حسبثبد انٍٓبكم ًْ فً AM1 .02فً صٍغخ 

ًٌٔكٍ  .(ε = 40) عبصنخ انتجشٌجٍخ نلأشعخ انسٍٍُخ ، ثششغ إدساج حقم

ٔيٍ . انجضٌئبد قطجٍخ (zwitterionic) إسجبع رنك إنى انطجٍعخ نهغبٌخ

استقشد فً  انًتٕقع كزنك أٌ جًٍع ْزِ انجضٌئبد ، ثًب فً رنك تهك انتً

 شكم يستٕ ثٕاسطخ سٔاثػ ٍْذسٔجٍٍُخ ظًجضٌئً عبيم ظًٍ انجضٌئ ،

فً دسجخ = ٔانخعٕع انتُبٔة انسشٌع حٕل انٕسطى انسُذاد جٍى جٍى 

ثً سً )إدساج حقم ًَٕرج عبصنخ حسبثبد تجٍٓض انذٔائش . انغشفخ حشاسح

 91يًتبصح يع انتشتٍت شجّ عًٕدي يٍ أنكٍٍ شبسدح فً  فً اتفبق( إو

 . معشض انقبيٕط انًفص -نهكهًبد انقبيٕط  الاستًبع قشاءح صٕتٍخ

 

 

 

As determined by X-ray crystallography, Meldrum's acid 

derivatives 8-19 feature dihedral angles around the 

central C=C double bonds between 3 and 83°. Hydrogen 

bonds between substituents RHN and the carbonyl 

groups favour near-planarity. Sterically demanding 

substituents favour large dihedral angles and 

zwitterionic structures as in formula 20. AM1 

calculations of the structures are in excellent agreement 

with the experimental X-ray data, provided a dielectric 



field is incorporated (ε = 40). This can be ascribed to the 

highly polar (zwitterionic) nature of the molecules. It is 

further predicted that all these molecules, including 

those that are stabilised in a planar form by 

intramolecular hydrogen bonds, undergo rapid rotation 

about the central C=C bonds at room temperature. DFT 

calculations incorporating a dielectric field model (PCM) 

are in excellent agreement with the near-perpendicular 

arrangement of the alkene moiety in 19.  


