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 گوناگونهای  اثر حلالمطالعه نظری 

 فلورواوراسیل با آدنین و گوانینـ   5کنش داروی ضدسرطان  همبردر 
 
 +آبادیلیلا حکم

 ، ایرانر، تهرانانشگاه پیام نو ، دعلوم پایه دانشکده ،  شیمی گروه  

 
 حیدر رئیسی  

    د، ایرانبیرجند، بیرجن، دانشکده علوم پایه، دانشگاه  شیمی گروه  

 
  B3LYPروش )آدنین و گوانین( به     RNAو      DNAفلورواوراسیل و بازهای پورینی   ـ   5کنش بین داروی ضدسرطان  برهم :  ه چكيد 

د و پارامترهای هندسی،  ش استون و متانول مطالعه      ،   کربن تتراکلرید های آب،  در فاز گاز و حلال   **G++311-6ی  با تابع پایه 
برهم  فرکانس انرژی  و  به کنش  هیدروژنی   پیوند  با  مرتبط  برهم های کششی  این  بهتر  منظور درک  به  آمد.   ها،  کنش دست 

پیوند هیدروژنی می  نوع  از  نظریّه که  اتم باشند،  بادر) ها در مولکول ی  به کار گرفته AIMهای  پیوندهیدروژنی  (  انرژی   شد و 
 های  با همان تابع پایه ذکر شده در محلول    M06-2xتک نقطه به روش   اسبه های مح همچنین   به روش اسپینوزا محاسبه شد. 

ترتیب پایداری     ولی کنش در این روش افزایش یافته است  نشان داد که انرژی برهم   نتیجه ها تتراکلرید و آب انجام شد.  کربن  
گانه قوی بین منومرها  دوگانه و سه  هیدروژنی مشخص شد که پیوندهای    است. های پیوندهیدروژنی تغییری نکرده کمپلکس 

  های محاسبه است. این مطلب، با استفاده از ده ش   ها تشکیل شده که منجر به تغییر پارامترهای هندسی و ساختار الکترونی ترکیب 
فاصل دانسیته  مقایسه  شد.  تأیید  الکترون  زا   ها ه ی  که  ه ه ی و و  داد  نشان  هیدروژنی  پیوند   ،  FUN-···HB(O)N پیوندهیدروژنی ای 

تر است. همچنین  قوی    BN-···HFUOکند، از پیوند هیدروژنی  ی پروتون عمل می عنوان دهنده به   فلورواوراسیل ـ    5که در آن  
 باشد. پیوندهیدروژنی می   بدون های  تر از فاز گاز و حلال های دارای پیوندهیدروژنی ضعیف ه شد که پیوند هیدروژنی در حلال دید 
 

 وهای ضد سرطان دار، نظریه تابعیت چگالی،  نیگوان ، نیآدن، لیفلورواوراس-5 :هاي كليديواژه
 
   KEYWORDS: 5-Fluorouracil, Adenine, Guanine, DFT, Anticancer drugs 
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DNA   اجزاء مهم ساختمان   اوراسیل یکی از .  بخشد میRNA     است و
دارو   ی ا ه   مشتق  تحویل  داروسازی،  در  و  1آن  آنزیم، کوآنزیم   ، سنتز 

  ( 5FUفلورواوراسیل ) - 5ا،  ه   . یکی از این مشتق [1]   شود کش استفاده می آفت 
طراحی و ساخته شد    2هیدلبرگر توسط    میلادی 1975در سال  است که  

عنوان داروی ضد سرطان به کار رفت. این دارو با جلوگیری از رشد  و به 
 . [2] د شو ها می تکثیر سلول سرطانی باعث تخریب آن و  

با  برهم  دارو  کوولانسی    DNAکنش  دو صورت  به  است   ممکن 
های کوولانسی بین بازهای  کنش برهم  کوولانسی صورت گیرد. و یا غیر 
DNA    از تحقیقات تجربی و نظری   بسیاری و داروهای ضد سرطان موضوع  

است. برای مثال ترمودینامیک و سنتیک اتصال داروی سیس پلاتین  بوده 
پورینی   بازهای  مطالعه   DNAبه  اولیه قرارگرفته   مورد  هدف   ی  است. 
از طریق پیوند کوولانسی با بازهای آدنین و    DNAاین دارو اتصال به  

ای  و تشکیل پل بین رشته   DNA  گوناگون ی  گوانین موجود در دو رشته 
و گسترش شیار    DNAاست. چنین پیوندهایی باعث باز شدن مارپیچ  

به مرگ    سرانجام د و  ن کن را مختل می   DNAکوچک آن شده، رونویسی  
نظری    پژوهش های [. از سوی دیگر،  3،4]  د ن شو سلول سرطانی منجر می 

همواره   بیومولکولی های  سامانه کوولانسی در  های غیر کنش بر روی برهم 
   ها رد تر مو بیش در  . از آنجا که  [5،6] ست ا ی دانشمندان بوده مورد علاقه 

DNA   باشد، مطالعه هدف اصلی داروهای ضدسرطان و آنتی بیوتیک می  
تر و  به طراحی منطقی داروهای قوی تواند  می     DNAـ    کنش دارو برهم 

نماید.  گزینش  شایانی  کمک  اثر  پذیرتر  حلال  وجود  گذشته،  این  از 
حجم    % 70آّب که    نمونه ها دارد؛ به عنوان  کنش ی در این برهم ناپذی انکار 

تشکیل  را  دانسیته  می   دهد می   سلول  و  ساختار  انرژی،  روی  بر  تواند 
پیوند هیدروژنی تشکیل شده بین دارو و    و در نتیجه    DNAالکترونی 

[. همچنین موادی که  7میزان تأثیر دارو نقش مؤثری داشته باشد] بر روی  
توانند بر روی میزان تأثیر دارو نقش  شوند می عنوان حلال دارو استفاده می به 

و    5FUکنش بین داروی ضدسرطان  ، برهم [8] پیشین   مقاله در  داشته باشند.  
ی  به مطالعه   پژوهش این    بررسی شد. در   RNAو    DNAبازهای پیریمیدینی  

حلال  پورینی،  برهم در    گوناگون های  اثر  بازهای  با  دارو  این  کنش 
برای این منظور، سه نوع  پردازیم.  ، می ( 1شکل  ) ( Gو گوانین)   ( Aآدنین) 

 هیدروژنی که  های دارای پیوند  : حلال ه است حلال در نظر گرفته شد 
کمپلکس  می با  برقرار  هیدروژنی  پیوند  مطالعه  مورد  و    کنند های  )آب 

متانول(، حلال فاقد پیوند هیدروژنی که باعنوان پذیرنده پیوند هیدروژنی،  
  باشد های مورد مطالعه می قادر به  تشکیل پیوند هیدروژنی با کمپلکس 

پیوند   تشکیل  به  قادر  که  هیدروژنی  پیوند  فاقد  حلال  و  )استون(  
 (. بدین منظور،کربن تتراکلریدباشد)هیدروژنی با حل شونده نیز نمی

 
1drug delivery 
2 Heidelberger 

 

 
 (  G(، گوانين)Aی آدنين)ساختمان بهينه شده  -1شکل 

 (5FUفلورواوراسيل)-5و 

 
  ( AIMها ) مولکول ها در  اتم   های و روش   ( DFTنظری تابعی چگالی)   های محاسبه 

 .  ند ا کار گرفته شده به 
 

 نظری  شبخ

 محاسبه ها  روش

  [9]   03کوانتوم مکانیکی با استفاده از نرم افزار گوسین    های محاسبه   همه 
های  کمپلکس   همه و  G و    5FU ،Aهای ساختاری  انجام شده و پارامتر 

  **G++311-6با کمک تابع پایه    B3LYPی  محاسبه ها در سطح  FU - باز 
  بالا   های های فرکانس نیز در سطح محاسبه است. محاسبه ه د ش بهینه  

  ( ZPVE)   بررسی شیوه های ارتعاشی و تصحیح انرژی ارتعاشی نقطه صفر   برای 
یک روش هیبریدی متداول و قابل اعتماد    B3LYPاست.  ده ش انجام  

برهم  مطالعه  و  هندسی  ساختار  بررسی  بین  کنش برای  گوناگون  های 
به شمار می مولکول  پیوند  10- 12] رود  ها  تشکیل  بررسی  منظور  به   .]

 AIMهای بادر به کمک نرم افزار  ها در مولکول ی اتم هیدروژنی از نظریه 

[ و مقادیر انرژی پیوند هیدروژنی به روش اسپینوزا  13استفاده شده]   2000
آمده  ازمدل [. همچنین  15و 14است] به دست  استفاده  با  محلول    اثرات 

بر این،    افزون  [. 16،17است]   شده ( محاسبه  PCMپذیر) قطبش    ـ  پیوستار 
  تتراکلرید کربن  برای دو محلول آب و    M06-2Xتک نقطه به روش    ها محاسبه 

با تصحیح نقطه صفر و تصحیح خطای برهم نهی مجموعه    پایه  همراه 
 شده است.   مقایسه    B3LYPاز روش   به دست آمده   های نتیجه انجام شده و با  

(1)  drug delivery      (2)  Heidelberger 
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 است.( )پيوند هيدروژني با نقطه چين نشان داده شده5FU های پيوند هيدروژني آدنين با کمپلکس -2شکل 

 

 
 است.( )پيوند هيدروژني با نقطه چين نشان داده شده5FU های پيوند هيدروژني گوانين با کمپلکس -3شکل 

 

 ها و بحث نتیجه
 کنش  های برهم ساختمان هندسی و انرژی

برهمکمپلکس ساختار از  حاصل  هیدروژنی  پیوند   کنش های 
  های ( در شکل G( و گوانین ) Aفلورواوراسیل و نوکلئوبازهای آدنین ) - 5
                          است.نشان داده شده 3 و 2

 شود، هر یک از بازهای پورینی و می   دیده   1  که در شکل   گونه همان 

5FU   ( سه جایگاه مناسب برای تشکیل پیوند هیدروژنی دارندS1  ،S2  ،S3  .)

هستند،   NH و   COهای  دارای گروه   Gو    5FUهای  از آنجا که مولکول 
  ها تشکیل شود. گانه بین آن دوگانه و سه رود که پیوند هیدروژنی قوی  انتظار می 
بودن   Aمولکول   دارا  با  الکترون غیرپیوندی    NHگروه    نیز     Nو جفت 

 باشد.  می   5FUقادر به تشکیل پیوند هیدروژنی دوگانه با  
هیدروژنی  کمپلکس   همه ساختار    DFT  های محاسبه  پیوند   های 

  و   FU-G4های  کمپلکس کند به جز  بینی می را مسطح پیش   پژوهش این    در 
FU-G5   (.  3)شکل  اند که به علت ممانعت فضایی از حالت مسطح خارج شده 
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 (  kJ/mol)برحسب   IEکنش  ای پيوند هيدروژني )برحسب درجه( و انرژی برهمههي (، زاوÅپيوند هيدروژني )برحسب  هایهفاصل -1جدول 

 در فاز گاز  FU-Bهای کمپلکسبرای 
 OFU…H-NB NB...H-NFU  OFU…H-NB NB...H-NFU IE 

FU-A1 849/1  849/1  43/161  43/161  - 898/62  

FU-A2 902/1  827/1  19/158  97/174  - 018/53  

FU-A3 892/1  83/1  33/158  21/175  - 201/55  

FU-A4 905/1  874/1  39/169  93/176  - 008/47  

FU-A5 9/1  853/1  66/174  42/178  - 831/51  

FU-A6 994/1  786/1  60/171  21/176  - 008/49  

FU-A7 961/1  808/1  05/172  78/178  - 986/45  

FU-A8 987/1  784/1  42/171  87/175  - 130/49  

FU-A9 952/1  808/1  26/172  01/179  - 779/46  

FU-G1 817/1  705/1  90/177  12/178  - 803/76  

FU-G2 822/1  792/1  10/176  70/172  - 113/54  

FU-G3 809/1  783/1  41/176  34/173  - 826/58  

FU-G4 877/1  894/1  86/173  28/176  - 801/42  

FU-G5 872/1  923/1  15/164  76/176  - 652/44  

FU-G6(I) 992/1  776/1  91/159  92/179  - 787/64  

FU-G6(II) 993/1  776/1  02/173  92/179  - 787/64  

FU-G7(I) 006/2  779/1  85/172  61/179  - 430/64  

FU-G7(II) 983/1  779/1  33/160  61/179  - 430/64  

 

و    FU-G6های  شود، کمپلکس می   دیده   3و    2های  که در شکل   گونه همان 
FU-G7   سه هیدروژنی  پیوند  سایر  دارای  در  که  حالی  در  هستند  گانه 

مربوط  کمپلکس  هندسی  پارامترهای  است.  دوگانه  هیدروژنی،  پیوند   ها 
های پیوند  برای کمپلکس   (IE)کنش  های برهم به پیوند هیدروژنی و انرژی 

و پارامترهای هندسی    1در فاز گاز در جدول    FU-Gو    FU-Aهیدروژنی  
  3و    2کنش در حلال در جداول  های برهم مربوط به پیوند هیدروژنی و انرژی 

   پیوندهیدروژنی   درگیر در همچنین، تغییر طول پیوندهای    است. ه شده ی ارا 
در اثر تشکیل کمپلکس نسبت به طول پیوندهای متناظر در منومر آزاد  

 است.   گزارش شده   1پیوست  در جدول  

ی مربوط به آن  ی پیوند هیدروژنی و زاویه که فاصله ثابت شده
معیارمی عنوان  به  نظرهایتوانند  در  هیدروژنی  پیوند  قدرت  از    ی 

در  گرفته مورد  کمپلکس   همهشوند.  بههای   FU-G4جز  مطالعه، 
   FUN-···HBN(O)مولکولی  ی پیوند هیدروژنی بین، فاصلهG5-FUو

ی پیوند  تر از فاصلهکند، کوتاهتغییر می  923/1تا    Å  705/1که از  
قرار دارد؛   006/2و    Å 817/1است که بین    BN-···HFUOهیدروژنی  

اکثر کمپلکس نتیجه، در  پیونددر  از قوی   FUN-···HBN(O) ها  تر 
BN-···HFUO    .یاد شده نشان می   های مندرج در جدول   های نتیجه است-
های مورد مطالعه ای پیوند هیدروژنی در کمپلکسههیوکه زا  هد د 

در  FUN-···HBN(O)ی  که زاویهطوری باشند؛ بهمی  180نزدیک به  
 که  BN-···HFUO یاویهزو از قرار دارد   00 /179تا   43 /161 هباز
 نتیجه ها ین  ا است.  تر  دارد، بزرگ قرار   90 /177تا    33 /158ی بازه در  

  5FUکه در آن  ،  FUN-···HBN(O) کند که پیوند هیدروژنیتأیید می
   BN-···HFUO  کند، از پیوند هیدروژنی ی پروتون عمل می عنوان دهنده به 

 است.  ترقوی
 FUN-···HBN(O) فاصله  دهد که  نشان می   ها محاسبه   های نتیجه همچنین  

تر است که دلیلی  های مورد مطالعه کماز سایر کمپلکس  FU-G1در  
  نتیجه هایباشد.  تر بودن این پیوند در کمپلکس ذکر شده می بر قوی 

 (. 3و2 هایباشد)جدولمی دیدنها نیز قابل حلال همهدر  بالا 

کنش به صورت تفاوت بین انرژی کمپلکس و های برهمانرژی
ی  منومرهای سازنده محاسبه شده و با تصحیح نقطهمجموع انرژی  

ارتعاشی   انرژی  پایه   (ZPVE)صفر  برهم نهی مجموعه    و خطای 
(BSSEگزارش شده )[با دقت در این مقد18،19اند .]مشخص    هارا

برهممی انرژی  که  در  کنششود  که  تا   -523/24ی  هبازها، 
دارد،    -76/ 803 قرار  مول  بر  اسبه  کیلوژول  بالا  مقدار نسبت  ت. 

می نشان  کمیت  این  هیدروژنی،  منفی  پیوند  تشکیل  با  که  دهد 
 انرژی  ترین  است. همچنین بیش ها افزایش یافتهپایداری کمپلکس 
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 (  kJ/mol)برحسب  IEکنش  (، زوايای پيوند هيدروژني )برحسب درجه( و انرژی برهمÅپيوند هيدروژني )برحسب  هایهفاصل -2جدول 

های آب و متانول در حلال  FU-Aو  FU-Gهای برای کمپلکس
  H2O CH3OH 
 OFU…H-NB NB...H-NFU NB...H-NFU -IE -IE* OFU…H-NB NB...H-NFU NB...H-NFU -IE 

FU-A1 855/1  844/1  28/176  927/32  902/70  885/1  845/1  30/176  475/33  

FU-A2 895/1  885/1  48/175  049/29  449/61  895/1  882/1  46/175  555/29  

FU-A3 889/1  893/1  75/175  417/29  440/63  889/1  891/1  67/175  987/29  

FU-A4 925/1  846/1  86/177  460/28  960/53  927/1  846/1  77/177  665/28  

FU-A5 937/1  854/1  61/178  745/28  429/61  937/1  852/1  71/178  145/29  

FU-A6 953/1  843/1  64/177  169/26  574/58  953/1  843/1  62/177  679/26  

FU-A7 966/1  848/1  68/178  835/25  796/56  967/1  846/1  73/178  268/26  

FU-A8 956/1  838/1  30/177  298/26  117/58  956/1  838/1  30/177  788/26  

FU-A9 959/1  855/1  49/178  730/25  276/57  959/1  855/1  49/1778  213/26  

FU-G1 841/1  759/1  80/176  822/32  451/86  841/1  755/1  85/176  073/34  

FU-G2 835/1  809/1  63/175  577/29  151/63  835/1  809/1  50/175  986/29  

FU-G3 832/1  804/1  90/175  310/29  060/67  831/1  805/1  74/175  076/30  

FU-G4 915/1  931/1  99/174  523/24  980/50  917/1  922/1  04/175  557/24  

FU-G5 852/1  973/1  50/175  581/26  518/52  853/1  972/1  59/175  741/26  

FU-G6(I) 035/2  812/1  41/178  569/35  765/76  974/1  811/1  44/178  388/36  

FU-G6(II) 974/1  812/1  41/178  569/35  980/74  035/2  811/1  44/178  388/36  

FU-G7(I) 972/1  815/1  49/179  747/35  902/70  972/1  814/1  58/179  489/36  

FU-G7(II) 038/2  815/1  49/179  747/35  449/61  037/2  814/1  58/179  489/36  
 M06-2X کنش به دست آمده از روشبرهم *انرژی 

 
 (  kJ/mol)برحسب   IEکنش  (، زوايای پيوند هيدروژني )برحسب درجه( و انرژی برهمÅپيوند هيدروژني )برحسب  هایهفاصل -3جدول 

 استونتترا کلريد و کربن های در حلال  FU-Aو  FU-Gهای برای کمپلکس
  C3H6O CCl4 

 OFU…H-NB NB...H-NFU NB...H-NFU -IE -IE* OFU…H-NB NB...H-NFU NB...H-NFU -IE 

FU-A1 885/1  844/1  28/176  304/34  430/70  874/1  850/1  40/176  666/40  

FU-A2 896/1  880/1  44/175  074/30  546/62  897/1  864/1  24/175  858/34  

FU-A3 889/1  889/1  60/175  597/30  409/63  889/1  873/1  27/175  148/36  

FU-A4 927/1  845/1  66/177  916/28  514/53  929/1  845/1  92/176  184/32  

FU-A5 937/1  852/1  71/178  709/29  873/60  846/1  934/1  90/178  005/34  

FU-A6 954/1  841/1  60/177  219/27  664/58  965/1  825/1  28/177  070/32  

FU-A7 968/1  844/1  77/178  726/26  649/56  971/1  832/1  91/178  728/30  

FU-A8 956/1  836/1  29/177  329/27  943/57  962/1  822/1  04/177  097/32  

FU-A9 957/1  853/1  51/178  749/26  004/57  952/1  842/1  58/178  133/31  

FU-G1 842/1  753/1  87/176  381/35  175/85  839/1  737/1  10/177  013/46  

FU-G2 835/1  809/1  37/175  436/30  044/63  836/1  806/1  31/174  550/34  

FU-G3 830/1  805/1  78/177  765/30  592/66  825/1  807/1  45/174  893/36  

FU-G4 917/1  918/1  17/175  677/24  792/50  912/1  904/1  83/175  180/27  

FU-G5 855/1  967/1  74/175  819/26  698/52  860/1  955/1  28/176  390/29  

FU-G6(I) 975/1  810/1  44/178  275/37  301/76  979/1  802/1  65/178  935/43  

FU-G6(II) 033/2  810/1  44/178  275/37  715/75  022/2  802/1  65/178  935/43  

FU-G7(I) 972/1  813/1  52/179  248/37  430/70  975/1  805/1  99/178  500/43  

FU-G7(II) 036/2  813/1  52/179  248/37  546/62  029/2  805/1  99/178  500/43  
M06-2X کنش به دست آمده از روش*انرژی برهم 
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ترین پیوند فازها مربوط به کمپلکس دارای قوی   همهکنش در  برهم
 باشد. می FU-G1هیدروژنی یعنی 

  های س ک ترتیب پایداری کمپل ،  دیده می شود   3و 2  های که در جدول   همان گونه 
 : به صورت   گوناگون پیوند هیدروژنی در فازهای  

 آب   <متانول    <استون    <تتراکلرید   کربن   <حالت گازی  

پیوند    بدون های پیوند هیدروژنی در حلال  باشد. بنابراین، کمپلس می 
های دارای پیوند هیدروژنی )آب  ( پایدارتر از حلال کربن تتراکلرید هیدروژنی ) 

 .متانول( هستند و  

پارامترهای   در  تغییر  باعث  هیدروژنی،  پیوند  کمپلکس  تشکیل 
می   5FUساختمانی   پورینی  بازهای  مهم شو و  تغییر د.  صورت    ها ترین  به 

درگیر در پیوند هیدروژنی است )جدول    C=Oو    N-Hافزایش طول پیوندهای 
( مربوط  Å  017 /0)   N-Hترین افزایش طول پیوند  (. در فاز گاز، بیش 1پیوست 
است.    FU-A1( در کمپلکس  - kJ /mol   898 /62)   IEترین مقدار  به کم 

دهد که  نشان می   M06-2X  محاسبه های از    آمده   به دست   نتیجه های 
ترتیب    ولی افزایش یافته است    B3LYPکنش نسبت به روش  انرژی برهم 

 یرچندانی نکرده است. های پیوند هیدروژنی تغی پایداری کمپلکس 
پیوند  4شکل   فواصل  مجموع  بین   هیدروژنی   وابستگی خطی 

 FUN-···HBN(O)    وBN-···HFUO  )X…H(SUM   کنش های برهم انرژی  و 
. دهد های دارای پیوند هیدروژنی دوگانه در فاز گازی را نشان می کمپلکس 

 دهد باشد، نشان می می  0/ 865این نمودار که دارای ضریب همبستگی  
  کنش ی پیوند هیدروژنی، مقدار مطلق انرژی برهم که با کاهش فاصله 

دهد که با کاهش طول نشان میهمچنین    نتیجه هایابد.  افزایش می
یابد و یک وابستگی خطی کنش افزایش می، انرژی برهمN-Hپیوند  

باز  N-Hبین طول پیوند   انرژی     Aدرگیر در پیوند هیدروژنی در  و 
 وجود دارد.   933/0کنش با ضریب همبستگی برهم

  FU-Aهای  کنش، پایداری نسبی کمپلکس با توجه به انرژی برهم 
 به صورت زیر است: در فاز گاز    FU-Gو  

 

FU-A1 > FU-A3 > FU-A2 > FU-A5 > FU-A8 > FU-A6 > 
FU-A4 > FU-A9 > FU-A7 

 

FU-G1 > FU-G6 > FU-G7 > FU-G3 > FU-G2 > FU-G5 > 
FU-G4 

 

های دارای پیوند هیدروژنی  ، کمپلکس دیده می شود که    همان گونه 
ها هستند و پایداری  ، پایدارترین کمپلکس FU-G1گانه بعد از کمپلکس  سه 

  تر است. کم   FU-G  های از سایر کمپلکس   FU-G5و    FU-G4های  کمپلکس 
تر به دلیل ممانعت فضایی و خارج شدن  رسد این پایداری کم به نظر می 

و استن    کربن تتراکلرید های  ترتیب پایداری در حلال از حالت مسطح باشد.  
   هایی که دارای در حلال   ولی تا حدود زیادی شبیه فاز گاز است؛  

 
   های ه برحسب مجموع فاصل کنش  برهم   نمودار انرژی   - 4شکل  

 BN-···HFUOو  FUN-···HBN(O)   هيدروژني   پيوند 

 
های مورد مطالعه  توانند با کمپلکس پیوند هیدروژنی هستند و همچنین می 

و     FU-G6های  در این تحقیق پیوند هیدروژنی برقرار کنند، کمپلکس 
FU-G7   ها پایدارترند.  از سایر کمپلکس 

هندسی    ی ا ه است که تغییر   پیوند هیدروژنی ثابت کرده   ی ا ه ه مطالع 
داده  با  توافق  در  پیوند  این  تشکیل  از  طیف ناشی  هستند.  های   سنجی 

را نسبت به منومر     N-Hهای کششی پیوند جایی فرکانس جابه   4جدول  
شود  با دقت در مقادیر گزارش شده آشکار می   دهد. نشان می    ()مربوطه 

  های که تشکیل کمپلکس پیوند هیدروژنی باعث تغییر محسوسی در فرکانس 
می   N-Hارتعاشی   هیدروژنی  پیوند  در   که    گونه همان   د. شو درگیر 
می  پیوند  انتظار  تشکیل  اثر  در  دهنده  پروتون  پیوند  شدن  طویل  رود، 

تشکیل پیوند هیدروژنی  جایی قرمز فرکانس کششی  هیدروژنی، سبب جابه 
های  از داده   به دست آمده  نتیجه های است که    N-H(B)تر از پیوند بیش 

جایی  ترین جابه که بیش دهد  نشان می   4کند. جدول  فرکانس را توجیه می 
  FU-A1های در فاز گاز برای کمپلکس   N-H(B)قرمز در فرکانس کششی  

جایی مربوط  ترین جابه ( و کم 318/ 82و  cm 73 /281-1 )به ترتیب   G1-FUو 
بیش   FU-G7  و   FU-A6به   همچنین  جابه است.  فرکانس  ترین  در  جایی 

ترتیب   FU-G6و   FU-A9های  کمپلکس  برای   N-H(FU)کششی    )به 
 1-cm  05 /683     جایی مربوط به  ترین جابه ( و کم 711/ 93  وA4-FU   و  

FU-G5    .می   ها محاسبه   های نتیجه است برای  نشان  که    همه دهد 
جابه کمپلکس  مطالعه،  مورد  پیوند  های  کششی  فرکانس  قرمز   جایی 

N-H(FU)     از پیوندN-H(B)   ضمیمه  باشد. با مراجعه به جدول  بیشتر می
تشکیل پیوند  ناشی از    N-H(FU)یابیم که تغییر طول پیوند  نیز درمی   1

  های نتیجه براین،    افزون تر است. بیش   N-H(B)هیدروژنی از تغییر طول 
   N-Hجایی قرمز فرکانس کششی پیوند  دهد که جابهنظری نشان می 
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 ()نسبت به منومر مربوطه  N-Hهای کششي پيوندجايي فرکانسجابه   -4جدول 
  GAS H2O CH3OH C3H6O CCl4 

 B FU B FU B FU B FU B FU 

FU-A1 73/281  84/604  77/247  07/623  41/248  68/619  13/249  55/616  19/255  90/602  

FU-A2 74/221  87/637  87/230  11/537  99/229  63/543  19/229  80/545  38/225  56/609  

FU-A3 00/231  55/637  47/240  43/524  78/239  56/529  10/239  15/531  28/235  34/596  

FU-A4 64/157  24/527  24/280  49/594  78/274  41/588  33/279  63/586  99/278  22/573  

FU-A5 35/207  39/615  66/299  46/636  60/302  25/636  31/300  26/636  81/306  49/638  

FU-A6 47/124  37/636  88/271  22/556  26/262  08/558  29/271  99/557  47/266  13/582  

FU-A7 26/162  14/680  66/285  29/606  36/281  15/611  21/285  22/612  57/285  79/633  

FU-A8 92/130  01/642  67/275  53/562  61/267  31/564  36/275  10/564  82/271  26/587  

FU-A9 79/171  05/683  95/292  23/595  24/293  11/597  62/293  22/600  45/297  56/621  

FU-G1 82/318  29/600  06/141  03/505  89/298  03/509  46/351  57/511  71/299  67/532  

FU-G2 25/275  64/470  13/298  88/418  91/290  19/421  95/342  47/419  21/280  06/425  

FU-G3 16/291  71/494  45/291  35/430  62/307  70/433  56/359  42/433  42/300  76/438  

FU-G4 48/206  50/514  47/289  48/464  24/289  77/472  30/172  21/477  62/295  75/489  

FU-G5 78/259  61/453  14/267  03/421  00/271  12/419  36/335  99/421  89/266  48/426  

FU-G6(II) 61/172  93/711  47/198  88/582  59/201  69/587  90/265  48/589  27/195  10/616  

FU-G6(I) 19/135  93/711  71/245  52/583  50/246  69/587  82/128  48/589  39/246  10/616  

FU-G7(II) 52/126  55/702  12/203  06/574  39/206  19/579  21/271  77/580  43/201  45/607  

FU-G7(I) 46/180  55/702  05/238  52/583  03/239  19/579  85/120  77/580  16/240  49/613  

 

  N-H، وابستگی بسیار خوبی با طول پیوند  5FUدر هر دو قسمت باز و  
 :   صورت زیر دارد درگیر در پیوند هیدروژنی به 

 

944 /0 =R  12640     و  +dN-H(B)  14194-  = N-H(B) 
 

942 /0 =R   14291 و +dN-H(FU)  14138- = N-H(FU)  
 

ارتعاشی می بنابراین، فرکانس  از    سادگی توانند به  های  با استفاده 
دهنده 5براین، شکل    افزون   شوند. ارزیابی    N-Hی  فاصله  نشان  ی  ، 

فرکانس  مجموع  بین  وابستگی خطی  یک  کششی  وجود    N-Hهای 
  های کنش کمپلکس برهم   و انرژی   (N-H)درگیر در پیوند هیدروژنی  

FU-G    جایی قرمز  باشد. بنابراین، جابه می   0/ 945همبستگی  ضریب   با
های کششی پارامترهای مفیدی برای توصیف پیوند هیدروژنی  فرکانس 

حل شونده،  ـ    کنش حلال دلیل برهم هستند. لازم به ذکر است که به 
  است. ها کاهش یافته حلال   همه در    بالا ضرایب همبستگی  

 

 (AIM)های بادرمولکولها در اتم یتجزیه و تحلیل نظریهّ 

انرژی پیوند هیدروژنی به روش   AIM  محاسبه هایبا استفاده از  
 اسپینوزا محاسبه شده است. در این روش، انرژی پیوند هیدروژنی 

   )BCP  (بحرانی پیوند   های ه ط ی الکترونی در نق دانسیته   های ر ا با استفاده از مقد 

 
  N-Hهای کششي جايي قرمز فرکانسنمودار مجموع جابه  -5شکل

 کنش در فاز گاز برحسب انرژی برهم 
 

شود. انرژی پیوند  محاسبه می  )BCP2 (و لاپلاسین آن در نقاط بحرانی 
 انرژی پتانسیل الکترون به صورت زیر رابطه دارد:   هیدروژنی با دانسیته 

 

  𝐸𝐻𝐵 =
1

2
 VBCP 

 

ی انرژی پتانسیل  ، و دانسیته BCPGدانسیته انرژی جنبشی الکترون،  
    توان محاسبه نمود زیر می   های ه ابط ، را با استفاده از ر BCPVالکترون،  

 

𝐺𝐵𝐶𝑃 =
3

10
  (3𝜋2)

2
3 𝜌𝐵𝐶𝑃 

5
3 +
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 و انرژی پيوند هيدروژني  –G/V، نسبت  FUN-···HBN(O) دانسيته الکتروني در نقطه بحراني پيوندهيدروژني  -5جدول 
  GAS H2O CH3OH 

 ρ -G/V  ρ -G/V  ρ -G/V  

FU-A1 038/0  850/0  - 13/43  039/0  845/0  - 88/43  039/0  846/0  - 78/43  

FU-A2 040/0  834/0  - 04/46  035/0  878/0  - 06/38  035/0  876/0  - 44/38  

FU-A3 040/0  836/0  - 56/45  035/0  882/0  - 18/37  035/0  881/0  - 39/37  

FU-A4 036/0  881/0  - 37/39  038/0  859/0  - 00/43  038/0  860/0  - 96/42  

FU-A5 039/0  844/0  - 31/43  039/0  843/0  - 29/43  039/0  844/0  - 31/43  

FU-A6 044/0  815/0  - 88/51  038/0  859/0  - 89/42  038/0  858/0  - 98/42  

FU-A7 043/0  810/0  - 87/49  039/0  840/0  - 73/43  039/0  839/0  - 99/43  

FU-A8 044/0  814/0  - 20/52  039/0  855/0  - 67/43  039/0  855/0  - 67/43  

FU-A9 043/0  810/0  - 81/49  038/0  845/0  - 79/42  038/0  845/0  - 78/42  

FU-G1 045/0  879/0  - 06/57  039/0  919/0  - 35/47  040/0  916/0  - 94/47  

FU-G2 035/0  957/0  - 30/41  034/0  960/0  - 35/39  034/0  960/0  - 35/39  

FU-G3 036/0  947/0  - 68/42  035/0  954/0  - 08/40  035/0  955/0  - 97/39  

FU-G4 035/0  889/0  - 25/37  032/0  913/0  - 23/33  032/0  908/0  - 13/34  

FU-G5 032/0  918/0  - 48/33  030/0  022/1  - 11/34  029/0  947/0  - 86/28  

FU-G6(I) 046/0  794/0  - 52/54  042/0  824/0  - 45/48  042/0  823/0  - 57/48  

FU-G6(II) 046/0  794/0  - 52/54  042/0  824/0  - 45/48  042/0  823/0  - 57/48  

FU-G7(I) 045/0  797/0  - 95/53  042/0  826/0  - 07/48  042/0  825/0  - 20/48  

FU-G7(II) 05/0  797/0  - 95/53  042/0  826/0  - 07/48  042/0  825/0  - 20/48  
 

   
 FU-G1و  FU-A1های نقاط بحراني و مسيرهای پيوند برای کمپلکس -6شکل

 

2𝐺𝐵𝐶𝑃 = 𝑉𝐵𝐶𝑃 +
1

4
 ∇2𝜌𝐵𝐶𝑃  

 

 G/V–دانسیته الکترونی در نقطه بحرانی پیوندهیدروژنی، نسبت  
و انرژی پیوند هیدروژنی برای هردو پیوند هیدروژنی محاسبه شده  

ی هاکمپلکس در  FUN-···HBN(O) فقط برای پیوند  نتیجه ها  ولی
 است. داده شده 5در جدول  -FUباز

بحرانی و مسیرهای پیوند    های ه همچنین گراف مولکولی شامل نقط 
 است. نشان داده شده    6در شکل    FU-G1و   FU-A1های  برای کمپلکس 

فزونی  بحرانی  ی  ، دو نقطه دیده می شود که در این شکل    همان گونه   
ف  مولکولی   های ه اصل در  و    BN-···HFUO و   FUN-···HBN(O) بین 

ی بین مولکولی وجود  در ناحیه   (RCP)ی بحرانی حلقه  همچنین نقطه 

برهم  بنابراین  بازهای    5FUکنش  دارد.  یک  DNAو  حلقوی  ،  سامانه 
   است.   تشکیل داده 

می نتیجه  نشان  که  ها  الکتر  ی دانسیتهدهد  نقطه بار  در  ی ونی 
  0345/0تا    a.u.  0212/0بین     BN-···HFUOبحرانی پیوند هیدروژنی  

 که  FUN-···HBN(O) تر از مقدار این پارامتر در پیوند قرار دارد و کم
می   0448/0تا    a.u.  0319 /0از   می تغییر  نتیجهکند،   های  باشد. 

آمد  دست  تغییر به  مبنی  های پارامتر  ی اه ه،  را   افزایش  بر ساختاری 

به    FUN-···HBN(O)هیدروژنی   پیوند  قدرت    BN-···HFUOنسبت 
میأ ت  محاسبه یید  همچنین  می کنند.  نشان  افزایش ها  با  که  دهد 

 بحرانی پیوند هیدروژنی، پایداری کمپلکس ی الکترونی در نقاط دانسیته 
 یابد.افزایش می 
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ی انرژی جنبشی بر دانسیته انرژی پتانسیل در نقطه  از نسبت دانسیته 
( برای توصیف طبیعت پیوند هیدروژنی  G/V–بحرانی پیوند هیدروژنی )  

باشد، این پیوند خصلت غیرکوولانسی دارد    G/V >1–شود؛ اگر استفاده می 
  [. 20  -   22]   قسمتی کوولانسی است   G/V <1  5 /0– >که برای  درحالی 
کمپلکس دانسیته   های ویژگی  برای  الکترونی  هیدروژنی  ی  پیوند  های 

ی  ه باز در    G/V–دهد که نسبت  نشان می   پژوهش مورد مطالعه در این  
HFUO···-دهد که پیوند  نشان می   ها ر ا د ین مق قرار دارد. ا   1/ 022تا    0/ 794

BN   های  در کمپلکسG1-FU  ،G2-FU  وG3-FU     غیرکوولانسی و در
که  کوولانسی است در حالی   بخشی های مورد مطالعه،  سایر کمپلکس 

ها کمی خصلت کوولانسی دارد  کمپلکس   همه در  FUN-···HBN(O)پیوند 
 باشد. تر می قوی   BN-···HFUOو بنابراین، از پیوند  

می   AIM  هاینتیجه  دانسیتهنشان  که  الکترونی  دهد   ی 
نقطه پیوند  در  بحرانی  یافتهN−H ی  مطلب کاهش  این  که   است 

  دهد در توافق با افزایش طول این پیوند است. مطالعات نظری نشان می 
نقطه  یدانسیته  که در  هیدروژنی،  الکترونی  پیوند  بحرانی  ی 

، که از روش  *HBEهمبستگی بسیار خوبی با انرژی پیوند هیدروژنی  
  شود، می   دیده که    همان گونه (.  7است، دارد)شکل  اسپینوزا محاسبه شده 

نقطهدانسیته در  بالاتر  منطبق  ی  هیدروژنی  پیوند  بحرانی   ی 
 در نظرگرفتن اثر حلال باعث تغییر  تر است.بر پیوند هیدروژنی قوی

می  چشمگیری توپولوژیکی  پارامترهای  گونهد.  شودر   که   همان 
جدول بیش  5در  در  شود،  می  مودیده  الکترونی هاردتر  دانسیته   ، 

پیوند هیدروژنی  در نقطه بحرانی پیوند هیدروژنی و همچنین انرژی  
باشد. این مطلب متناظر در فاز گاز می  هایراتر از مقددر محلول کم

می برهمتأیید  که  محلول ضعیفکنشکند  فاز  در  گاز  ها  فاز  از  تر 
های پیوند هیدروژنی  هستند. ترتیب انرژی پیوند هیدروژنی کمپلس 

 :  به صورت  گوناگونفازهای  در
 

 آب <متانول  <استون  < تتراکلریدکربن  <حالت گازی 
 

 ها در فازهای مورد مطالعه است. ترتیب پایداری کمپلکس   همانند باشد که  می 

 
نمودار مجموع انرژی پيوندهای هيدروژني  برحسب مجموع   -7شکل 

 ی الکتروني مربوطه دانسيته 

 

 نتیجه گیری 
با    5FU  کنش ساختاری و الکترونی برهم   ی ا ه ، اثر پژوهش در این  

  های آب، استون، متانول و کربن تتراکلرید پورینی در فاز گاز و حلال   بازهای 
نظریّ از  استفاده  چگالی    ی ه با  روش   B3LYPتابعی  با    M06-2X  و 

پایه  دست  به   های نتیجه   است. بررسی شده   **G++311-6ی  مجموعه 
از   توپولوژیکی    DFT  های محاسبه آمده  پارامترهای  آمده و  دست     به 

می  نشان  بادر  تئوری  قوی از  که  برهم دهد  بیش ترین  و  ترین  کنش 
کمپلکس  دانسیته  به  مربوط  الکترونی  همچنین  می   FU-G1ی   باشد. 

تر  کوتاه    FUN-···HBN(O)ی پیوند هیدروژنی  ها، فاصله کمپلکس   همه در  
موجود    BN-···HFUOاز   هیدروژنی  پیوند  دو  بین  از  بنابراین،  و   است 

  های نتیجه باشد.  تر می قوی    FUN-···HBN(O)کنش  در هر کمپلکس برهم 
  های نتیجه براین،    افزون کند.  نیز این مطلب را تأیید می   AIMاز    به دست آمده 

پیوند هیدروژنی  دو    های ه دهد که مجموع فاصل ی نشان می ها محاسبه 
برهم  انرژی  با  خوبی  روش  همبستگی  دارند.   بینی  پیش   PCMکنش 

هیدروژنی می  پیوند  انرژی  همچنین  و  پایداری  که   ها  کمپلکس   کند 
 .  تر است بیش   هایی که قادر به تشکیل پیوند هیدروژنی نیستند حلال در  
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