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บทคัดย่อ: งานวิจัยนี้ศึกษานิกเกิล บิส(ไดฟอสฟีน) [Ni(PPh2NC6H52)2] ซึ่งทำหน้าที่เป็นตัวเร่งปฏิกิริยาในปฏิกิริยาไฟฟ้าเคมีของการสังเคราะห์ไฮโดรเจน ศึกษาคอนฟอร์เมอร์ที่เสถียรของโครงสร้างแบบตัดถอน [Ni(PH2NH2)2] ด้วยวิธีเดนซิติฟังก์ชัน และใช้
เบสิตเซตดังนี้ Ni ใช้ Stuttgart-Dresden (SDD) ร่วมกับ effective core potential (ECP); P ใช้ LANL2DZdp ร่วมกับ ECP; N ใช้ 6-31++G(d,p); และ สำหรับ C และ H ใช้ 6-31G(d) พิจารณาทิศทางการจัดเรียงตัวของหมู่อะมิโนทั้งสี่หมู่พบว่าคอนฟอร์เมอร์ที่เป็นไปได้มีทั้งสิ้น 16 คอนฟอร์เมอร์ได้แก่ DDDD, DDDU, DDUD, DDUU, DUDD, DUDU, DUUD, DUUU, UDDD, UDDU, UDUD, UDUU, UUDD, UUDU, UUUD, และ UUUU โดย U และ D บอกทิศทางของไนโตรเจนซึ่งอยู่ด้านบนและด้านล่างของระนาบ P-Ni-P ตามลำดับ ผลการคำนวณพบว่าคอนฟอร์เมอร์แบบตัดถอนที่เสถียรที่สุดคือ UUDD  ซึ่งมีโครงสร้างแบบสี่เหลี่ยมแบนราบแสดงดังภาพ 1a และยังพบอีกว่ามีคอนฟอร์เมอร์บางคอนฟอร์เมอร์มีพลังงานเท่ากัน และจากการศึกษาคอนฟอร์เมอร์ของนิกเกิล บิส(ไดฟอสฟีน) [Ni(PPh2NC6H52)2] พบว่า UUDD เป็นคอนฟอร์เมอร์ที่เสถียรที่สุดเช่นเดียวกับโครงสร้างแบบตัดถอนแต่มีโครงสร้างแบบสี่เหลี่ยมแบนราบที่บิดเบี้ยว โครงสร้างเกิดการบิดเบี้ยวเนื่องจากความเกะกะของหมู่ฟีนิลแสดงดังภาพ 1b
Abstract: Nickel bis(diphosphine) [Ni(PPh2NC6H52)2], the electrochemically catalyst for hydrogen production was studied. First, we determined the most stable conformer of the truncated model [Ni(PH2NH2)2] by density functional study. Stuttgart-Dresden (SDD) effective core potential (ECP) basis set was used for Ni; LANL2DZdp with ECP was used for P; 6-31++G(d,p) was used for N; and 6-31G(d) was used for C and H. Considered relative orientation of four amino groups in diphosphine, all possible sixteen conformers of the nickel complex were investigated: DDDD, DDDU, DDUD, DDUU, DUDD, DUDU, DUUD, DUUU, UDDD, UDDU, UDUD, UDUU, UUDD, UUDU, UUUD, and UUUU, where U and D stand for nitrogen pointing up and down the P-Ni-P plane, respectively. The calculations showed that the square planar structures are obtained and UUDD (Figure 1a) is the most stable structure. Some of the conformers are actually found identical. Finally, we calculated the conformers of full model complex [Ni(PPh2NC6H52)2]. The structures become twisted square planar due to the steric hindrance from added phenyl groups and UUDD (Figure 1b) is also the most stable structure.
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