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( و m-C(، سیتوزین ) m-G(، گوانین ) m-Aدر این پژوهش، برهمکنش نوکلئوبازهای متیله شده آدنین )   :چکیده 
 ( )T-mتیمین  یونی  مایع  پنج  با   )IL (  )[4BF []Bmim ]  ، [4BF[]BPy[  ،]4BF []Ch [  ،]COO3CH []Bmim ]  و

 [COO3CH []Bpy  )]  با ( تابعی چگالی  نظریه  از  نظری  DFTاستفاده  پایه    X2-06M( در سطح   G(d,p)و مجموعه 
برهمکنش بین نوکلئوبازهای متیله شده و .  مورد بررسی قرار گرفت   6-311++  در این پژوهش، ماهیت و قدرت 

 ،  (AIM)ها ها در مولکول اتم  (، NBO)  با استفاده از چهار روش تجزیه و تحلیل اوربیتال پیوندی طبیعی   های یونی مایع 
مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت.  (EDA) آنالیز تجزیه انرژی  و   (RDG) گرادیان دانسیته کاهش یافته   هایسطح 

و   شده  متیله  نوکلئوبازهای  بین  برهمکنش  که  داد  نشان  پژوهش  این  یونیمایع نتیجه  ماهیت   های  دارای 
الکترواستاتیک بوده و عمدتاً از روش پیوندهای هیدروژنی است. همچنین به منظور پی بردن به قدرت برهمکنش 

های مایع یونی...نوکلئوباز ( برای کمپلکس  𝐸𝑏∆)   ه، مقدار انرژی پیوندی و نوکلئوبازهای متیله شد   های یونیمایع 
محاسب  نتیجه  گرفت.  قرار  ارزیابی  مورد  شده  شده    DFTهای ه متیله  متیله  نوکلئوبازهای  برهمکنش  قدرت  که  داد   نشان 

 است. m-G…IL > m-C…IL > A…IL > m-T…ILدارای ترتیب    های یونی مایع با  
 

 .ها، پیوند هیدروژنی، مایع یونی، نظریه تابعی چگالی، نوکلئوباز متیله شده ها در مولکولتئوری اتم  :کلیدی  گانواژ
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 قند   قسمت  سه  از  که  باشدمی   نوکلئوتید  ،DNA  تکرارشونده  جزء 
  بازهای  از  یکی  و (  فسفات)  فسفریک  اسید(  ریبوز  داکسی)  کربنی-۵

  یا (  (G)  2گوانین   ،(A)  1آدنین )   پورینی  دارنیتروژن  حلقوی  آلی
توالی    .است  شده  تشکیل  ((T)  4تیمین   ،( C)  3سیتوزین)   پیریمیدینی

ها را توالی اسیدهای آمینه سازنده پروتئین  سرانجامآلی    هایاین باز
توان ذکر شده می  آلی  از کاربردهای چهار باز  .[1،2] کند  تعیین می

درمان در   و  ، شیمیایی[3]صنایع کشاورزی  در    هاآن استفاده از  به  
به عنوان  استفاده  و    [۵]  فوتونیکو    ، الکترونیک[4]  سطح مولکولی

  ی هاویژگی .  اشاره کرد   [6]  کئوردیناسیونی )هم آهنگ(پلیمرهای  
  گوناگون شیمیایی بازهای آلی عملکرد آنزیمی و مسیرهای سنتزی  

  گوناگون های زنده قرار داده و ساختار و کارکرد سلول تأثیررا تحت 
می  تعیین  مطالعه  را  به  علاقه  محلول   یهاویژگیکند.  شیمیایی 
آلی   اهمیت    [7،8]بازهای  دلیل  آن    زیستیبه  کاربردهای  تنوع   و 

استفاده گسترده از بازهای آلی،   با وجود  .[9-13]در حال رشد است  
  ها آن، حلالیت ضعیف  هاآن مرتبط با    هایترین مشکل یکی از بزرگ

   .[14،1۵]های آلی است در آب و الزام به استفاده از حلال
یونی مایع        حلال۵(ILs)   های  از  جدیدی  نسل  عنوان  به   های ، 

 بازهای آلی   بدون آب، فرصتی برای حل این مشکل و افزایش حلالیت 
ذوبی در حدود دمای اتاق بوده    نقطه هایی با  نمک   ILsکنند.  فراهم می 

  تر بزرگ و یک آنیون آلی یا معدنی کوچک   نسبت به که از یک کاتیون آلی  
به دلیل خاصیت فیزیکی و شیمیایی یگانه مانند    ILsاند.  تشکیل شده 

دمایی وسیع، رسانایی یونی بالا،   ه نقطه ذوب و فشار بخار کم، گستر 
پذیری بسیار مورد توجه پایداری شیمیایی و گرمایی زیاد و عدم اشتعال 

گرفته  ویژگی  . [16،17] اند  قرار  این  گرفتن  نظر  در  با  نتیجه   ها،در 
ILs   های آلی در فرایندهای توانند جایگزین مناسبی برای حلال می

 .[18- 21]   باشند شیمیایی، زیستی و آنزیمی  

به عنوان    هاآناز    ،های یونیمایع  ژهیو  یهاویژگیبا توجه به       
فاز   مایع  فاز متحرک در کروماتوگرافی  به  افزودنی  و    6وارون مواد 

در جداسازی مخلوط نوکلئوتیدها   7بالا  ییبا کارا  عیما  یکروماتوگراف
 ی جداساز   سازوکار   [.22-27]استفاده شده است    هاآنو تعیین مقدار  

   ت ی وابسته به ماه  به شدت  ، های یونی مایع به وسیله   دها ی نوکلئوت 
 

Adenine )1( 
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Cytosine )3( 
Thymine )4( 

Ionic liquids )5( 

Reversed phase liquid chromatography )6( 

performance liquid chromatography-High )7( 

MacFarlane )8( 

از آنالیز نوکلئوتیدهای موجود   باشد.یم  هاآن  نیبقدرت برهمکنش    و 
بافت سلولدر  و  به ها  بدن  مطالع  های  در  گسترده   هایهطور 

شود. همچنین، برای کنترل بیوشیمی، پزشکی و دارویی استفاده می
نوکلئوتیدها مشخص  غلظت  که  بایستی  غذایی  در صنایع  کیفیت 

به  [28]  شود خاصی  توجه  علمی  منابع  در  این،  بر  افزون    تأثیر . 
  DNAهای  بر روی ساختار، حلالیت و پایداری رشته  های یونی مایع 

نمونه،   برای  به    همکاران   و   8ن یفارل   مک شده است.  بار  اولین  برای 
بر روی حلالیت و پایداری طولانی    های یونی مایع صورت تجربی اثر  

نشان دادند   ها آن را مورد مطالعه قرار دادند.    DNAهای  مدت رشته 
  پوش شده آب   های یونی مایع دارای حلالیت خوبی در    DNAهای  که رشته 

ها از روش  پایداری چشمگیری را در این محیط  سویی باشند و از  می 
. [29] نمایند  کسب می   های یونی مایع تشکیل پیوندهای هیدروژنی با  

آزمایش   همکاران   و   9سناتاپی از  استفاده  با  و   های نیز  طیف سنجی 
سازی مولکولی متوجه شدند که اساس پایداری طولانی مدت شبیه 
یونی مایع در    DNAهای  رشته پیوندهای   های  حضور  خاطر  به 

 .[30]باشد  می   های یونی مایع و   DNAهای  هیدروژنی بین رشته
نقش   روی  بر  پژوهش  چندین  یونی مایعهمچنین،     های 

است.   گرفته  صورت  نوکلئوبازها  حلالیت  افزایش    و   10آراجودر 
های مایعدر    Aو    U  ،Tحلالیت بازهای آلی  نشان دادند که    همکاران

استات  -3-اتیل-1  یونی ایمیدازولیوم  ( [COO3CH[]Emim])متیل 

استات  -3-بوتیل-1  و ایمیدازولیوم  (  [COO3CH []Bmim])متیل 

آب  به  افزایش  نسبت  می  دارای    هاآن  .[31،32]باشد  چشمگیری 
و    (NMR)11ای های رزونانس مغناطیس هستهفناوریبا استفاده از 

  هایوندیپنشان دادند که حضور    12مکانیک کوانتومی   هایهمحاسب
یونیمایع  نیب  دروژنیه  شیافزا  یاصل  عاملنوکلئوبازها    و  های 

در    تیحلال یونیمایعنوکلئوبازها  می  های  آب  به  باشد. نسبت 
در مایع  (  Uنوکلئوباز یوراسیل )پوشی  حلال  نیز همکاران  و  13نورمن 
 14پراش نوترون های  با استفاده از فناوری را    [ COO3CH []Emim] یونی  

شبیه مولکولیو  دادند   سازی  قرار  مطالعه  ، تازگیبه.  [33]  مورد 
طول زنجیره آلکیل در مایع یونی بر پایه    تأثیر نیز    همکاران   و   1۵جمبری 

  مورد بررسی   Uو    A   ،G   ،C   ،Tپوشی  را بر روی انرژی آزاد حلال   مید بر 
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Araujo )10( 
(11) Nuclear magnetic resonance 

Quantum mechanics )12( 
Norman )13( 

diffraction techniquesNeutron  )14( 

Jumbri )15( 

(1)  Adenine       (2 )  Guanine 

(3)  Cytosine       (4 )  Thymine 
(5)  Ionic liquids      (6)  Reversed phase liquid chromatography 
(7)  High-performance liquid chromatography  (8)  MacFarlane 

)9( Senapati      )10( Araujo 

)11( Nuclear magnetic resonance    )12( Quantum mechanics 
(13)  Norman      (14)  Neutron diffraction techniques 

)15( Jumbri 
 



 1401، 2، شماره 41 دوره مطالعه نظری ماهيت و قدرت برهمکنش نوکلئوبازهای ...  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 249                                                                                                                                                 پژوهشي                                         –علمي 

قطبی   ترکم  نوکلئوبازهایکه    مشاهده کردند  هاآن .  [34]اند  قرار داده
درحلالیت  دارای   یونیمایع  بهتری  زنجیره  های   آلکیل   هایبا 
حالی   باشندمی  طولانی حلالیت  نوکلئوبازهای  که  در  دارای  قطبی 

باشند. تر میزنجیره آلکیل کوتاهطول  با    های یونیمایع   در  تربیش
نسبت    های یونیمایع نوکلئوبازها در    دریافتند که  هاآن ،  افزون بر این

 باشند. می تریپوشی منفیانرژی آزاد حلالبه آب خالص دارای 
پوشی  حلال ،  سازی مولکولی به کمک شبیه   همکاران   و   1مالیک       

یونی را  شده  ه  متیل   نوکلئوبازهای  مایع   شدهپوش  آب   در 
 [COO3CH[]Emim ]   مایع یونی خالص  و  [COO3CH []Emim ]    مورد

این پوشی  مشاهده کردند که انرژی آزاد حلال   ها آن مطالعه قرار دادند.  
مایع   از   تر بیش   [ COO3CH []Emim]مایع یونی خالص    در   نوکلئوبازها 

 .[14]   و آب خالص است   [ COO3CH []Emim]   شده پوش  یونی آب 

سازی مولکولی، پایدارترین کانفورمر  همچنین با استفاده از شبیه   ها آن 
سیتوزین  -تیمین و گوانین - مربوط به جفت بازهای متیله شده آدنین 

و   [COO3CH []Emim] های متفاوت از مایع یونی خالص  را در غلظت 

مورد بررسی قرار دادند    [ COO3CH []Emim] پوش شده  مایع یونی آب 

. افزون بر این، از نوکلئوبازهای پورینی و پیریمیدینی متیل دار [3۵] 
انرژی شده نیز برای   در   ها آن پوشی  های آزاد حلال محاسبه تئوری 

 استفاده شده است.   [38]و کلروفرم    [36- 38] آب  
مطالع      شبیه  یاههدر  و  مولکولی سازیتجربی  دینامیک  های 

در   شده  نقش    تربیشعلمی    منابعگزارش  یونی مایع به    های 
و تعیین میزان حلالیت نوکلئوبازها و   DNAهای  در پایداری رشته

از   محدودی  تعداد  در  شده  متیله  یونیمایعنوکلئوبازهای    های 
پرداخته شده است.    هاآنمحاسبه انرژی آزاد حلال پوشی    از روش 

  های ها و آنیون از این رو، توجه کمی به نقش ساختار مولکولی کاتیون 
برهمکنش    برهمکنش  چگونگیدر    گوناگون قدرت     ها آنو 

محاسبه قدرت انرژی پیوندی   از روش   با نوکلئوبازهای متیله شده
 صورت گرفته است.   هاآنهای  و تجزیه و تحلیل برهمکنش  هاآن

،  A  ،Gبنابراین، در این مطالعه برهمکنش نوکلئوبازهای متیله شده  
C    وT    از متفاوت  نوع  پنج  یونیمایعبا  قرار   های  بررسی  مورد 

های مایعتشکیل دهنده    گیرد. در این مطالعه نوع کاتیون و آنیون می
تشکیل  های  از کاتیون  نوع   به صورت هدفمند انتخاب شدند. دو  یونی

( و [Bpy]+[ و  Bmim]+به صورت آروماتیک )  های یونیمایعدهنده  
نوع )  یک  غیرآروماتیک  صورت  قطبی [Ch]+به  گروه  دارای  و   )

تا بتوان اثر آروماتیک بودن کاتیون   ند( انتخاب شدOHهیدروکسیل )
 

Mallik )1( 

 چگونگی را بر روی    OHمایع یونی و همچنین حضور گروه قطبی  
بررسی   با نوکلئوبازهای متیله شده مورد   های یونیمایعبرهمکنش  

آنیونقرار   این،  بر  افزون   نیز    [4BF]-و    [COO3CH]-های  داد. 
قدرت   تفاوت  علت  این    هاآن به  در  هیدروژنی  پیوند  تشکیل  در 

بنابراین شدند.  انتخاب  بررسی  مطالعه  پژوهش  این  در  ما  هدف   ، 
مورد از  یک  بالا   هایهر  در  شده  از    ذکر  استفاده    های ه محاسببا 

  های رشته   ذکر است که در   شایان باشد.  می   (DFT)  2نظریه تابعی چگالی 
DNA    نیتروژن شماره )1N)  1اتم  تیمین  نوکلئوبازهای  ( و  T( در 

( شماره  Cسیتوزین  نیتروژن  اتم  همچنین  و   )9   (9N  در  )
قند  آزاد نیستند و در اتصال با  (  G( و گوانین ) Aنوکلئوبازهای آدنین )

 سازی باشند. در نتیجه در این پژوهش به منظور شبیه می   داکسی ریبوز 
با نوکلئوبازهای موجود در رشته   های یونی مایعبرهمکنش    چگونگی

DNA 1های نیتروژن  ، بایستی اتمN    9وN   هایی در نوکلئوبازها به گروه 
رشته   در  موجود  نوکلئوبازهای  همانند  تا  شوند  به    DNAمتصل 

و  تجربی  مطالعات  در  منظور،  بدین  نباشند.  آزاد  صورت 
مولکولی  سازیشبیه اتمطوربههای  این  را  معمول  نیتروژن   های 

گروه  میبه  متصل  متیل  گروه   .[14،  3۵-38]نمایند  های  حضور 
اتم به  متصل  و  متیل  مناسب  الکترونی  محیط  یک  نیتروژن  های 

نوکلئوبازهای متیله شده به وجود ای از ممانعت فضایی را در  درجه
وضعیت  می به  زیادی  شباهت  دارای  که  رشته  هاآنآورد  های  در 

DNA    آمده از   دستبههای  نتیجه. شایان ذکر است که  [39]است
 فراینددر    های یونیمایعمنجر به درک بهتر ما از نقش  این پژوهش  

استخراج و جداسازی انتخابی نوکلئوبازها و نوکلئوتیدها و همچنین 
   . شود مولکولی می های بین  از روش برهمکنش   DNAهای  پایداری رشته 

 

 روش محاسبه
، ماهیت و قدرت برهمکنش چهار نوکلئوباز متیله  پژوهش در این        
( و  m-C(، سیتوزین ) m-G(، گوانین ) m-Aآدنین )   شامل   DNA  شده 

متیل ایمیدازولیوم -3-بوتیل-1یونی    مایعپنج  با    [14] (  m-Tتیمین ) 
ایمیدازولیوم  -3-بوتیل-1،  [4BF[]Bmim]تترافلوئوروبورات   متیل 

بوتیل پیریدینیوم تترافلوئوروبورات -1،  [COO3CH []Bmim]استات  

[4BF []BPy]  ،1-  استات پیریدینیوم   و   [COO3CH []Bpy]بوتیل 

تترافلوئوروبورات -2) )کولین(  آمونیوم  متیل  اتیل(تری  هیدروکسی 
 [4BF[]Ch ]    [3۵،32،14،11،9] (  1گیرد )شکل  قرار می   بررسی مورد.  

 ، نوکلئوبازهای متیله شده  های یونی مایع کوانتومی بر روی    هایهمحاسب

Density functional theory )2( (1)  Mallik       (2 )  Density functional theory 
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 های يوني مايعهای ها و آنيونساختار نوکلئوبازهای متيله شده، کاتيون -1شکل 

 
از    ها ای آن ه و کمپلکس  شده انجام    09گوسین    افزار نرم با استفاده 

با استفاده    ها سازی ساختار هندسی این ترکیب بهینه. فرایند  [40]  است 
علت انتخاب سطح نظری .  انجام شده است   X06-2Mاز سطح نظری  

X06-2M   آن است که این سطح نظری توصیف بهتری از نیروهای

کمپلکس در  نظری  سطوح  دیگر  به  نسبت  را  لاندن  های  ضعیف 
ارایه می  پژوهش [41] دهد  مولکولی  داده   پیشین   های .  اند که نشان 

انرژی  % ۵4وجود سهم   تبادلی هارتری از  فوک در این سطح - های 
های شود که این سطح نظری بتواند سهم برهمکنش نظری باعث می

 [. 41،  42پراکندگی لاندن در پیوندهای هیدروژنی را به خوبی شرح دهد ] 
 هایاین سطح نظری نسبت به سطح   تر بیش این امر باعث کارآیی  

سامانه   91PWو    LYP3B  نظری  پیوندهای برای  دارای  های 
[. این سطح 43شود ] های پراکندگی لاندن می هیدروژنی و برهمکنش 

 هایهای غیرکووالانسی در حد روش نظری در توصیف برهمکنش
2MP    وCCSD(T)   [. از سطح نظری  44باشد ]میX06-2M   به همراه

پایه   انرژی   G(d,p)   ++6-311مجموعه  و  ساختار  مطالعه  برای 

[. 4۵-49های علمی استفاده شده است ]در پژوهش  های یونی مایع 
ی اطمینان سطح  از این رو، با توجه به کاربرد گسترده این سطح نظری و  

آن    که  پیش به  برهمکنشدر  صحیح   غیرکووالانسیبینی    های 
دارد نظری  وجود  سطح  از  پژوهش  این  در   ،X06-2M     همراه به 

و  های یونی مایع برای تعیین ساختار  G(d,p)   ++6-311مجموعه پایه 

 شایانبا نوکلئوبازهای متیله شده استفاده شده است.    ها آن برهمکنش  
برای    G(d,p)  ++6-311تر استفاده از مجموعه پایه  که پیش ذکر است  

 

point correction-Zero )1( 

Thermal correction to energy )2( 

مجموعه  های غیرکووالانسی به عنوان یک های دارای برهمکنش سامانه 
 [. ۵0،۵1ی مناسب توصیه شده است ] ا ه پایه با دقت و هزینه محاسب 

بهینه      از  محاسبپس  ساختارها،  همان    هایهسازی  با  فرکانس 
های واقعی برای  ی به منظور اطمینان از کسب کمینهاهمحاسب  سطح

 شده و تأیید عدم وجود ساختارهای گذار صورت گرفت.   بهینه   ساختارهای 
صفر  سویاز   نقطه  انرژی  تصحیح  ضریب  از  و  ZPE)  1دیگر،   )

انرژی  دمایی  محاسب TC)   2تصحیح  از  که  دست  به فرکانس    های ه ( 
در    ، آیند می  ترتیب  به  آمده  دست  به  مطلق  انرژی  تصحیح  برای 
دارهای درجه کلوین استفاده شده است. مق  1۵/298صفر و    هایدما

 4برناردی - استفاده از روش بویز( با  BSSE)   3مجموعۀ پایهخطای  
انرژی پیوندی محاسبه    قدار قرار گرفتند و به م  مورد محاسبه   [۵2] 

کمپلکس برای  شده  شده  متیله  یونی...نوکلئوباز  مایع    افزوده های 
به منظور پی بردن به میزان تمایل برهمکنش نوکلئوبازهای  شدند.  

   ها آنبین    (bEΔ)، میزان انرژی پیوندی  های یونیمایعمتیله شده با  
  میزان انرژی پیوندی نوکلئوبازهای متیله شده مورد محاسبه قرار گرفت.  

 شود.مشخص می (1)با استفاده از معادله  های یونیمایعبا 
 

∆Eb = Em-nucleobase…IL- (Em-nucleobase+ EIL)+BSSE           (1)  
 

  BSSEو    nucleobase…IL-mE  ،nucleobase-mE  ،ILEدر این معادله، پارامترهای  
شده،  متیله  یونی...نوکلئوباز  مایع  کمپلکس  انرژی  با  برابر  ترتیب   به 
انرژی نوکلئوباز متیله شده، انرژی مایع یونی و خطای مجموعه پایه  

 باشند. می
های یونی و  به منظور تشخیص چگونگی برهمکنش مایع 

Basis set superposition error )3( 

Bernardi-Boys )4( 

(1)  Zero-point correction      (2 )  Thermal correction to energy 

(3)  Basis set superposition error     (4 )  Boys-Bernardi 
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 [ 4BF] -و    [ COO  3CH] -های  به منظور برهمکنش با آنيون   7Sتا    1S  ی ها به ناحيه     [Ch]+و    [Bpy]+،  [Bmim]+های  های اطراف کاتيون ناحيه تقسيم بندی    -   2شکل  

 
  ها با دانسیته بارتوزیع دانسیته بار )ناحیه نوکلئوبازهای متیله شده، 
آن در  منفی(  و  رسم  ها  مثبت  روش  پتانسیل نقشهاز  های 

ها ها ناحیه در این نقشهمشخص شده است.    (ESP)  1الکترواستاتیک 
های آبی و قرمز نشان  با پتانسیل بار مثبت و منفی به ترتیب با رنگ

های پیوندی طبیعی با اوربیتالشوند. انرژی برهمکنش بین  داده می
 ( محاسبه NBO)  2اوربیتال پیوندی طبیعی  لیو تحل  هیاستفاده از تجز

 عدم از ناشی  پایداری میزان. این انرژی برهمکنش،  [۵3]  شده است
 گیرنده است  اوربیتال به اوربیتال دهنده از الکترون جفت یک استقرار

بررسی   .شودمی  محاسبهدوم   مرتبه اختلال نظریه از  استفاده با که
های ماهیت و قدرت برهمکنش بین نوکلئوبازهای متیله شده و مایع

  و   الکترونی  چگالی )دانسیته(یونی با محاسبه پارامترهای مربوط به  
پیوند  هاینقطهدر    آن  یاهمشتق  ، [۵4] (BCP)  3ی بحرانی 

همچنین .  [۵۵]  انجام شده است  2000AIMافزار  با استفاده از نرم 
های یونی  های غیرکووالانسی بین مایعبرای نشان دادن برهمکنش

از   شده  متیله  نوکلئوبازهای   Multiwfn  [۵6  ]-2.3  افزارنرمو 
شد.   منشپایاندر  استفاده  به  بردن  پی  منظور  به   ها برهمکنش  أ، 
های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده، انرژی برهمکنش  در کمپلکس

  TZP3PBE-D/  یاهمحاسب  سطحها با استفاده از  کمپلکسدر این  
با استفاده    [۵8  ،۵7](  EDA)  4تجزیه انرژی   آنالیزو به وسیله روش  

 .مورد بررسی قرار گرفت  ADF [۵9-61](01.2010) افزارنرماز 
 

Electrostatic potential plots )1( 

Natural bond orbital )2( 

 ها و بحث نتیجه

       های یونیمایعتعیین پایدارترین ساختار 

برهمکنش   بررسی  منظور  یونیمایعبه  نوکلئوبازهای    های  با 
با استفاده از روش   های یونیمایع  پایدارترین ساختارابتدا  متیله شده،  

شده      . [62-64]شود  میتعیین    پیشین  هایپژوهشدر  استفاده 
این روش، مطابق شکل   های  اطراف کاتیون  یهاناحیهابتدا    2در 

+[Bmim]  ،+[Bpy]    و+[Ch]      1ناحیه از    7بهS    7تاS  شود. تقسیم می
شود که  اجازه داده می  [4BF]-و    [COO3CH]-های  آنیونسپس به  

با  ( خود  F( و فلوئور )Oهای اکسیژن )اتم  از روش   هاناحیهدر این  
اساس،  کاتیون این  بر  نمایند.  برهمکنش  اولیه  7ها   ساختار 

مایع   هر  برای  کاتیون  با  آنیون  برهمکنش  دهنده چگونگی  نشان 
  با استفادهساختار اولیه    7آید. سپس هر یک از این  می  دستبهیونی  

نظری    از  پایه    X06-2Mسطح  مجموعه  بهینه    G(d,p)   ++6-311و 

این  می بهینه  7شوند.  اتم  ساختار  تعداد  و  نوع  نظر  از  های شده 
پایداری  انرژی و  نظر  از  بنابراین  تشکیل دهنده یکسان هستند و 

می یکدیگر  با  مقایسه  کردن  قابل  پیدا  منظور  به  حال  باشند. 
یونی،   مایع  هر  ساختار  هر   7پایدارترین  برای  شده  بهینه   ساختار 

انرژی   ینتربیش ترین انرژی( تا ین انرژی )منفیترکممایع یونی از 
می)مثبت مرتب  انرژی(  دارای  ترین  که  ساختاری  سپس  شوند. 

 ساختار برای آن باشد به عنوان پایدارترین  ترین انرژی می کم 

Bond critical point )3( 

Energy decomposition analysis )4( 

(1)  Electrostatic potential plots     (2 )  Natural bond orbital 

(3)  Bond critical point      (4 )  Energy decomposition analysis 
 



 1401، 2، شماره 41 دوره مهدی شکوريان فرد و همکاران ايراننشريه شيمي و مهندسي شيمي 

 

 پژوهشي –علمي                                                                                                                                                                                         252

 
های يوني و نوکلئوبازهای برای مايع   G(d,p)  ++6-311 /X06-2Mای  های پتانسيل الکترواستاتيک محاسبه شده با سطح محاسبهنقشه  -  3شکل  

 اند های آبي و قرمز نشان داده شدهبا پتانسيل بار مثبت و منفي به ترتيب با رنگ یها ها ناحيهمتيله شده. در اين نقشه

 
 

می انتخاب  یونی  پژوهش   شایان .  شودمایع  این  در  که  است   ذکر 
 [Ch]+در کاتیون    OHسازی از گروه  به دلیل انتقال پروتون در فرایند بهینه 

 [COO3CH []Ch]، مایع یونی  [COO3CH]-به اتم اکسیژن در آنیون  

 مورد مطالعه قرار نگرفت.
 

 با نوکلئوبازهای متیله شده  های یونی مایعبرهمکنش 

به   بردن  پی  منظور  یونیمایعبرهمکنش    چگونگیبه  با    های 
پایدارترین توزیع دانسیته بار در    چگونگی نوکلئوبازهای متیله شده،  

یونیمایعساختار   شده    های  متیله  نوکلئوبازهای  از  و  استفاده   با 
  3گونه که در شکل مورد بررسی قرار گرفت. همان ESPهای نقشه
های  اتمو    [COO3CH]-( در آنیون  Oهای اکسیژن )شود، اتممی  دیده

( آنیون  Fفلوئور  در   )-[4BF]   یونیمایع های اتمهمچنین  و    های 

اکسیژن و نیتروژن در نوکلئوبازهای متیله شده دارای پتانسیل بار  
در  موجود  های هیدروژن  باشند از طرفی اتممنفی )رنگ قرمز( می

کاتیون  N-Hو    C-Hپیوندهای   یونیمایعهای  در  و    های 
آبی(  )رنگ  مثبت  بار  پتانسیل  دارای  شده  متیله  نوکلئوبازهای 

بنابمی ساختار  باشند.  پایدارترین  کردن  پیدا  منظور  به  راین، 
های با پتانسیل  های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده، اتمکمپلکس

 ها ناحیهو نوکلئوبازهای متیله شده در    های یونیمایعبار منفی در  
اتم به  تقریبی  نزدیک  فاصله  با  مثبت  بار  پتانسیل  با   Å  ۵/2های 

 

Reduced density gradient (RDG) )1( 

از ساختارهای اولیه طراحی    برهمکنش داده شدند. سپس هر یک
از   استفاده  با    G(d,p)  ++6-311/X06-2Mی  اه محاسب  سطحشده 

ذکر است که در حین   شایان  بهینه شده و از نظر انرژی مرتب شدند.
گونه های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده هیچسازی کمپلکس بهینه

 نشده است. دیدهانتقال پروتونی 
کمپلکس      ساختار  متیله  هاپایدارترین  یونی...نوکلئوباز  مایع  ی 
بر حسب آنگستروم  های پیوندی )ترین فاصلههمراه با نزدیک  شده

(Å)  )پیوندی آن  هایاویهو ز( )بر حسب درجه    4در شکل  (  (°ها 
همان است.  شده  داده  شکل    گونهنشان  در  شود، می  دیده  4که 

های یونی و نوکلئوبازهای متیله شده عمدتاً از  برهمکنش بین مایع
میتشکیل  روش   صورت  هیدروژنی  بر  گیرد.  پیوندهای  افزون 

و   C-H…πهای واندروالسی از نوع  پیوندهای هیدروژنی، برهمکنش
π-π  های آروماتیک های یونی تشکیل شده از کاتیوننیز بین مایع

+[Bmim]  و+[Bpy]  این  شوند. می دیده و نوکلئوبازهای متیله شده
حضور  برهمکنش علت  به  و  حلقهها  ایمیدازولیوم  آروماتیک  های 

ها و برهمکنش آن  [Bpy]+و    [Bmim]+های  پیریدینیوم در کاتیون
 شوند.های آروماتیک در نوکلئوبازهای متیله شده ایجاد می با حلقه

گرادیان  رسم سطوح  ها در بخش پس از روش  حضور این برهمکنش
گونه که  همان  شوند.نشان داده می  (RDG)  1دانسیته کاهش یافته 

   [Bpy]+و    [Bmim]+های آروماتیک  شود، کاتیون می   دیده   4در شکل  

)1( Reduced density gradient (RDG) 
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کمپلکس  -   4  شکل شده  بهينه  ساختارهای  نزدي پايدارترين  با  همراه  شده  متيله  يوني...نوکلئوباز  مايع  حسب )  ی ونديپ   هایفاصله  نيترکهای  بر 
 ( (ºبر حسب درجه ) ) پيوندی بين مايع يوني و نوکلئوباز متيله شده  هایزاويه( و (Åآنگستروم )

  
 

m-G…[Bmim][BF4] m-C…[Bmim][BF4] m-A…[Bmim][BF4] 

 
  

m-T…[Bmim][BF4] m-G…[Bmim][CH3COO] m-C…[Bmim][CH3COO] 

   
m-A…[Bmim][CH3COO] m-T…[Bmim][CH3COO] m-G…[Bpy][BF4] 

 

 

 
m-C…[Bpy][BF4] m-A…[Bpy][BF4] m-T…[Bpy][BF4] 

  
 

m-G…[Bpy][CH3COO] m-C…[Bpy][CH3COO] m-A…[Bpy][CH3COO] 
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بر حسب )  یونديپ   هایفاصله  نيترکهای مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده همراه با نزدي پايدارترين ساختارهای بهينه شده کمپلکس  -  4  شکلادامه  
 ( (ºبر حسب درجه ) ) پيوندی بين مايع يوني و نوکلئوباز متيله شده  هایزاويه( و (Åآنگستروم )

 
های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده عمدتاً تمایل دارند  در کمپلکس

در بالا و    π-πو    C-H…πهای واندروالسی  که به علت برهمکنش
در  های آروماتیک نوکلئوبازهای متیله شده قرار گیرند.  پایین حلقه

به علت عدم وجود    [Ch][4BF] مقایسه با این نتیجه، در مایع یونی

  π-πهای از نوع  ، برهمکنش[Ch]+های آروماتیک در کاتیون  حلقه

شود. در ها با نوکلئوبازهای متیله شده مشاهده نمیدر کمپلکس آن
های واندروالسی  از روش برهمکنش  [Ch]+ها، کاتیون  این کمپلکس

C-H…π   و همچنین تشکیل پیوندهای هیدروژنی بین گروه قطبی
های آمین در نوکلئوبازهای متیله و گروه( در آن  OHهیدروکسیل )

شوند. از بین  می [Ch][4BF] ها در مایع یونیشده باعث پایداری آن 

 های یونی بررسی شده در این مطالعه، تنها مایع یونی  تمام مایع

[4BF][Ch]    کاتیون که  دو   [Ch]+است  هر  روش  از  آن  در 

پایداری  برهمکنش باعث  هیدروژنی  پیوندهای  و  واندروالسی  های 
های یونی شود در حالی که در سایر مایعنوکلئوبازهای متیله شده می

از روش   تربیش  [Bpy]+و    [Bmim]+های آروماتیک  کاتیوندیگر  
باعث پایداری    π-πو    C-H…πنوع  های واندروالسی از  برهمکنش

از مقایسه چگونگی برهمکنش شوند.  نوکلئوبازهای متیله شده می
میکاتیون مطالعه  این  در  شده  بررسی  گوناگون  نتیجه های  توان 

بر روی کاتیون   OHهای قطبی مانند گروه  گرفت که حضور گروه

 های تواند چگونگی برهمکنش مایع های یونی می دهنده مایع تشکیل  
رشته پایداری  نتیجه  در  و  شده  متیله  نوکلئوبازهای  با  های یونی 

DNA  شایان قرار دهد. همچنین،    تأثیرهای یونی را تحت  در مایع  
های یونی  در مایع  [4BF]-و    [COO3CH] -های  آنیونذکر است که  

 های اکسیژن و فلوئور خود تمایل دارند که به ترتیب از روش اتم
پیوند تشکیل  روش  گروهاز  با  هیدروژنی  آمین های  قطبی   های 

 در نوکلئوبازهای متیله شده برهمکنش نمایند. 
بین   هیدروژنی  پیوندهای  طول  بررسی  یونیمایعاز  و   های 

می مشاهده  شده  متیله  پیوندهای نوکلئوبازهای  طول  که  شود 
آنیون بین  )هیدروژنی  نوکلئوبازهای [4BF]-و    [COO3CH]-ها  و   )

کوتاه مراتب  به  شده  بین متیله  هیدروژنی  پیوندهای  طول  از  تر 
( و نوکلئوبازهای متیله شده [Ch]+و    [Bpy]+،  [Bmim]+ها )کاتیون

قطبیت  می علت  به  امر  این    N-Hپیوندهای    تربیشباشد. 
-Cهای آمین نوکلئوبازهای متیله شده نسبت به پیوندهای  در گروه 

H  کاتیون میدر  قطبیت  ها  در    N-Hهای  پیوند  تربیشباشد. 
هیدروژنی  پیوندهای  تشکیل  به  منجر  شده  متیله  نوکلئوبازهای 

اتم  هاآنتر  قوی فلوئور  با  و  اکسیژن  آنیونهای  میدر  شود. ها 
ها با نوکلئوبازهای متیله شده نشان دهنده  تر آنیونبرهمکنش قوی

اهمیت   و  کاتیونآنیون  تربیشنقش  به  نسبت  پایداری ها  در  ها 

   
m-T...[Bpy][CH3COO] m-G…[Ch][BF4] m-C…[Ch][BF4] 

  

m-A…[Ch][BF4] m-T…[Ch][BF4] 
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باشد. به عنوان مثال،  می  های یونیمایع نوکلئوبازهای متیله شده در  
فاصله پیوند هیدروژنی بین اتم   C…-m[4BF []Bmim] در کمپلکس  

F    در آنیون-[4BF]    و پیوندH-N    در نوکلئوبازC-m    814/1برابر با 

های  باشد در حالی که فاصله پیوند هیدروژنی بین اتمآنگستروم می
N    وO    در نوکلئوبازC-m    و پیوندهایH-C    در کاتیون+[Bmim] 

باشد. افزون بر این،  آنگستروم می  480/2به طور میانگین برابر با  
اوربیتال بین  برهمکنش  پیوندهای انرژی  دهنده  تشکیل  های 

های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده، که به هیدروژنی در کمپلکس
( و با استفاده  E(2)گیرنده )-های اوربیتالی دهندهصورت برهمکنش

اند،  آمده  دستبه و با روش اختلال مرتبه دوم    NBO  هایهاز محاسب
در جدول   مول  بر  کیلوکالری  شده  1بر حسب  میزان  خلاصه  اند. 

کمپلکس  E(2)انرژی   در  هیدروژنی  پیوندهای  مایع برای  های 
دهندگی   الکترون  قدرت  به  بستگی  شده  متیله  یونی...نوکلئوباز 

پیوندهای  Fو    N  ،Oهای  اتم قطبیت   ،N-H  ،O-H    وC-H    در
یونیمایع همچنین    های  و  شده  متیله  نوکلئوبازهای   هایزوایهو 
ها،  های هیدروژنی دارد. با افزایش قدرت الکترون دهندگی اتمپیوند

 180پیوندهای هیدروژنی به    هایهقطبیت پیوندها و نزدیکی زوای
افزایش    E(2) درجه، قدرت پیوند هیدروژنی و در نتیجه میزان انرژی 

شوند که مجموع مقدار انرژی  باعث می  هاعامل جموع این  یابد. ممی
(2)E  آنیون...نوکلئوباز متیله شده به  برای برهمکنش اوربیتالی  های 

. این (1از کاتیون...نوکلئوباز متیله شده باشد )جدول    تربیشمراتب  
کوتاه پیوندهای هیدروژنی  با طول  توافق  در  برهمکنش  امر  در  تر 

آنیون...نوکلئوباز متیله شده نسبت به برهمکنش کاتیون...نوکلئوباز  
نتیجه  متیله شده می  با  توافق خوبی  این مورد در  باشد. همچنین، 

سازی مولکولی نوکلئوبازهای شبیهدر    همکاران  و  1لیک ماپژوهش  
نشان   هاآنباشد. می [COO3CH[]Emim]مایع یونی  متیله شده در

دارای پیوند   [Emim]+نسبت به کاتیون    [COO3CH]-دادند که آنیون  

باشد و در نتیجه  تری با نوکلئوبازهای متیله شده میهیدروژنی قوی
کاتیون      [COO3CH]-آنیون   به  نقش    [Emim]+نسبت  دارای 

پوشی نوکلئوبازهای متیله  تری در حلالیت و انرژی آزاد حلالمؤثر
با استفاده  نیز    همکاران  و  2نورمن.  [14]باشد  یونی میشده در مایع  

سازی مولکولی نشان دادند که حلالیت  از فناوری پراش نوترون و شبیه 
عمدتاً به خاطر تشکیل    [ COO3CH []Emim] در مایع یونی    Uنوکلئوباز  

و    [ COO3CH] -های اکسیژن آنیون  بین اتم پیوندهای هیدروژنی قوی  
 

Mallik )1( 

Norman )2( 

دارای نقش    [Emim]+باشد و کاتیون  می   Uدر نوکلئوباز    H-Nپیوندهای  
 . [33] باشد  تری در حلالیت این نوکلئوباز می رنگ کم 

 
کمپلکس در  برهمکنش  قدرت  و  ماهیت  تحلیل  و  مایع  های  تجزیه 

   یونی...نوکلئوباز متیله شده

مهم از  روش یکی  قدرت ترین  و  ماهیت  توصیف  در  ها 
استفاده  برهمکنش پیوندی،  اتم های  روش  مولکول  هااز   3هادر 

(AIM) آمده   دستبهبا استفاده از توابع موج باشد. در این روش می
از   استفاده  همچنین  و  نظر  مورد  کوانتومی  سطح  های  ویژگیدر 

بحرانی پیوندی،    هاینقطه( و مشتقات آن در  ρ(r)چگالی الکترونی ) 
در    .[۵4]  شودهای پیوندی مشخص میماهیت و قدرت برهمکنش

به عنوان شاخص قدرت پیوندی استفاده    ρ(r)  این روش، از پارامتر 
بحرانی پیوندی، قدرت    هاینقطهدر    ρ(r)شود. با افزایش مقدار  می

افزایش می پیوندی  پیوندهای  برهمکنش  برای  به طور کلی،  یابد. 
و برای پیوندهای غیرکووالانسی مانند   ρ(r)  > 0/ 2 کووالانسی مقدار

هیدروژنی   مقدارهای  ۵4] باشدمی  ρ(r)  < 1/0پیوندهای   .]ρ(r) ،
(،  G(r)چگالی انرژی جنبشی )، (2ρ(r)∇)گرادیان چگالی الکترونی  

 H(r)ها  )(، چگالی انرژی کل الکترونV(r)چگالی انرژی پتانسیل )

= G(r) + V(r)برهمکنش انرژی  و  با    (  بحرانی    هاینقطه مرتبط 
و نوکلئوبازهای متیله شده    های یونیمایعپیوندی تشکیل شده بین  

(Y…XE)    اند. پارامترهای  خلاصه شده  2در جدولG(r)    وV(r)    به
باشند. مقدار مثبت پارامتر ترتیب دارای مقدارهای مثبت و منفی می

∇2ρ(r)  می نشان  را  پیوند  امتداد  در  الکترونی  بار  که  کمبود  دهد 
طرفی،  از  باشد.  می  بسته  لایه  الکترواستاتیک  برهمکنش  بیانگر 

پارامتر   منفی  بین   2ρ(r)∇مقدار  ناحیه  در  را  الکترونی  بار  تجمع 
میهسته نشان  اشتراک  ای  با  برهمکنش  دهنده  نشان  که  دهد 

به صورت مجموع دو   H(r)باشد. پارامتر  الکترون )یا کووالانسی( می
دهد که  نشان می  H(r)باشد. مقدار منفی  می  V(r)و    G(r)پارامتر  

 کندبه شکل پایدارکننده عمل می  بحرانی پیوندیتراکم بار در نقطه  
تراکم بار در نقطه  هد که  دنشان می  H(r)در حالی که مقدار مثبت  

در حالی  [.  ۵4]  باشدمی  به عنوان عامل ناپایدارکننده  بحرانی پیوندی
بحرانی    هاینقطه در    ρ(r)شود، مقدار  مشاهده می  2که از جدول  

های یونی و نوکلئوبازهای متیله شده در بازه  پیوندی بین مایع 
حضور  نشان دهنده    گیرد و ( قرار می .a.uواحد اتمی )   0/ 002  –   0/ 0669

و نوکلئوبازهای   های یونی غیرکووالانسی بین مایع های  برهمکنش 

Atoms in Molecules )3( (1)  Mallik       (2 )  Norman 

(3)  Atoms in Molecules 
 



 1401، 2، شماره 41 دوره مهدی شکوريان فرد و همکاران ايراننشريه شيمي و مهندسي شيمي 

 

 پژوهشي –علمي                                                                                                                                                                                         256

های مايع يوني...نوکلئوباز  در کمپلکس   ي تال ي اورب های  برهمکنش مربوط به    ( E( 2) ) مرتبه دوم  ، انرژی برهمکنش  رنده ي گ - دهنده اوربيتالي    های برهمکنش   -   1جدول  

 ها )کاتيون)آنيون(...نوکلئوباز متيله شده( و نوع برهمکنش در کمپلکس متيله شده )کاتيون...نوکلئوباز متيله شده يا آنيون...نوکلئوباز متيله شده(  

→دهنده   ساختار  گیرنده     (kcal/mol)(2)E NB دهنده  ساختار  1...)آنیون(کاتیون→ گیرنده    (kcal/mol)(2)E NB آنیون(کاتیون(... 

m-G...[Bmim][BF4] nF22 (1)→σ*N31-H42 9۵/1  NB آنیون... m-T...[Bmim][CH3COO] nO31(1)→σ*N36-H42 ۵3/9  NBآنیون... 

 nF22 (3)→σ*N31-H42 ۵9/8  NB آنیون...  nO31(2)→σ*N36-H42 41/47  NBآنیون... 

 nF23 (1)→σ*N33-H43 61/1  NB آنیون...  nO31(3)→σ*N36-H42 60/2  NBآنیون... 

 nF23 (3)→σ*N33-H43 48/8  NB آنیون... m-G…[Bpy][CH3COO] nO31(1)→σ*N32-H43 38/4  NBآنیون... 

 πC37-O38→σ*C2-H13 37/1  NB ... کاتیون  nO31(1)→σ*N34-H44 38/6  NBآنیون... 

 nO38(1)→σ*C2-H13 77/4  NB ... کاتیون  nO31(2)→σ*N34-H44 ۵7/۵  NBآنیون... 

 nO38(2)→σ*C2-H13 19/2  NB ... کاتیون  nO31(3)→σ*N32-H43 80/4  NBآنیون... 

m-C…[Bmim][BF4] nF21(1)→σ*N36-H39 30/2  NB آنیون...  nO31(3)→σ*N34-H44 94/1  NBآنیون... 

 nF21(3)→σ*N36-H40 73/10  NB آنیون...  nN34(1)→σ*C1۵-H17 08/1  NB... کاتیون 

 nO33(1)→σ*C۵-H10 0/1  NB ... کاتیون m-C...[Bpy][CH3COO] nO31(1)→σ*N37-H40 11/1۵  NBآنیون... 

 nO33(2)→σ*C۵-H10 29/2  NB ... کاتیون  nO31(2)→σ*N37-H40 14/12  NBآنیون... 

m-A…[Bmim][BF4] nN38(1)→σ*C6-H11 3۵/1  NB ... کاتیون  nO31(3)→σ*N37-H41 2۵/10  NBآنیون... 

 nN37(1)→σ*C۵-H10 ۵8/0  NB ... کاتیون  nO34(2)→σ*C1-C3 28/1  NBآنیون... 

m-T...[Bmim][BF4] nF21(1)→σ*N34-H40 60/11  NB آنیون... m-A…[Bpy][CH3COO] nO31(1)→σ*N38-H43 31/14  NBآنیون... 

 nO36(1)→σ*C6-H11 0/1  NB ... کاتیون  nO31(3)→σ*N38-H44 07/8  NBآنیون... 

m-G…[Bpy][BF4] nF26(3)→σ*N32-H42 16/۵  NB آنیون...  nN32(1)→σ*C1۵-H17 22/1  NB... کاتیون 

 nF27(1)→σ*N30-H41 11/3  NB آنیون... m-T...[Bpy][CH3COO] nO31(1)→σ*N3۵-H41 30/1۵  NBآنیون... 

 nF27(3)→σ*N30-H41 11/3  NB آنیون...  nO31(2)→σ*N3۵-H41 ۵9/30  NBآنیون... 

m-C...[Bpy][BF4] nF27(1)→σ*N3۵-H38 89/1  NB آنیون...  nO31(3)→σ*N3۵-H41 08/20  NBآنیون... 

 nF27(3)→σ*N3۵-H38 84/8  NB آنیون...  nO37(2)→σ*C1۵-H17 06/1  NBآنیون... 

 πC31-O32→σ*C1-H2 1۵/1  NB ... کاتیون m-G...[Ch][BF4] nF23(1)→σ*N27-H38 19/4  NBآنیون... 

 nO32(1)→σ*C1-H2 27/1  NB ... کاتیون  nF23(2)→σ*N27-H38 14/1  NBآنیون... 

 nO32(2)→σ*C1-H2 12/2  NB ... کاتیون  nF23(3)→σ*N27-H38 32/4  NBآنیون... 

 nN33(1)→σ*C1-N۵ 12/1  NB ... کاتیون  nF23(3)→σ*N29-H39 1۵/1  NBآنیون... 

m-A...[Bpy][BF4] nF28(1)→σ*N36-H42 3۵/1  NB آنیون...  nF24(3)→σ*N29-H39 0۵/4  NBآنیون... 

 nF28(3)→σ*N36-H42 07/6  NB آنیون...  nO34(2)→σ*C10-H11 44/1  NB... کاتیون 

 nN37(1)→σ*C8-H9 29/1  NB ... کاتیون m-C...[Ch][BF4] nO7(1)→σ*N32-H3۵ 71/8  NB... کاتیون 

m-T...[Bpy][BF4] nF27(1)→σ*N33-H39 42/4  NB آنیون...  nO7(2)→σ*N32-H3۵ 31/6  NB... کاتیون 

 nF27(3)→σ*N33-H39 ۵7/9  NB آنیون...  nO29(1)→σ*C14-H1۵ 77/1  NB... کاتیون 

 nO3۵(2)→σ*C1-N۵ 08/1  NB ... کاتیون  nO29(2)→σ*C14-H1۵ 34/3  NB... کاتیون 

m-G...[Bmim][CH3COO] nO31(1)→σ*N33-H44 60/7  NB آنیون...  nN30(1)→σ*C4-H۵ 9۵/2  NB... کاتیون 

 nO31(1)→σ*N3۵-H4۵ 1۵/9  NB آنیون...  nN30(1)→σ*C10-H12 46/1  NB... کاتیون 

 nO31(2)→σ*N33-H44 24/8  NB آنیون... m-A...[Ch][BF4] nF23(2)→π*N34-C3۵ 4۵/0  NBآنیون... 

 nO31(2)→σ*N3۵-H4۵ 79/1  NB آنیون...  nF23(3)→σ*C41-H42 19/0  NBآنیون... 

 nO31(3)→σ*N33-H44 18/6  NB آنیون...  nF24(3)→π*N34-C3۵ 21/0  NBآنیون... 

m-C...[Bmim][CH3COO] nO32(1)→σ*N38-H42 09/8  NB آنیون...  nF24(3)→σ*C41-H43 32/0  NBآنیون... 

 nO32(3)→σ*N38-H42 60/7  NB آنیون...  nF24(3)→σ*N34-C3۵ 13/0  NBآنیون... 
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برهمکنش  رنده ي گ - دهنده اوربيتالي    های برهمکنش   -   1جدول  ادامه   انرژی  دوم  ،  به    ( E( 2) ) مرتبه  کمپلکس   ي تال ي اورب های  برهمکنش مربوط  مايع  در  های 

 ها )کاتيون)آنيون(...نوکلئوباز متيله شده( و نوع برهمکنش در کمپلکس يوني...نوکلئوباز متيله شده )کاتيون...نوکلئوباز متيله شده يا آنيون...نوکلئوباز متيله شده(  

→دهنده   ساختار  گیرنده     (kcal/mol)(2)E NB دهنده  ساختار  1...)آنیون(کاتیون→ گیرنده    (kcal/mol)(2)E NB آنیون(کاتیون(... 

m-A…Bmim][CH3COO] nO32(1)→σ*C41-H46 73/0  NB آنیون...  nN33(1)→σ*C18-H19 14/1  NB... کاتیون 

 nO32(2)→σ*N40-C41 4۵/0  NB آنیون... m-T...[Ch][BF4] nF23(1)→σ*N30-H36 81/6  NBآنیون... 

 nO32(3)→σ*N40-C41 12/0  NB آنیون...  nF23(3)→σ*N30-H36 24/3  NBآنیون... 

 nO32(3)→σ*N40-C41 72/0  NB آنیون...  nO32(1)→σ*C18-H19 20/1  NB... کاتیون 

 nO32(3)→σ*C41-H46 81/0  NB آنیون...  nO32(2)→σ*C18-H19 26/1  NB... کاتیون 

 nN3۵(1)→σ*C22-H23 16/0  NB ... کاتیون     

 nN40(1)→σ*C4-C۵ ۵0/0  NB ... کاتیون     

 nN40(1)→σ*C9-H11 37/0  NB ... کاتیون     

 nN40(1)→σ*C9-H12 10/0  NB ... کاتیون     

 

 
در    -  5شکل   برهمکنش  انرژی  مقدارهای  مجموع  بين  همبستگي 

های مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده بحراني پيوندی کمپلکس  هاینقطه
()Y…X(E∑  مجموع و   )( الکتروني  چگالي  آن )r)∑ρمقدارهای  در   )

 = R 960/0همبستگي  بحراني پيوندی با ضريب هاینقطه

 
 ی برهمکنش مرتبط انرژمقدار  باشد. افزون بر این،  متیله شده می

نق این  پیوندی    هایطه با  نیز محاسبه    V(r))2/1= Y…X(Eبحرانی 
که مجموع   دهدنشان می  هاهآمده از این محاسب  دستبه. نتیجه  شد

Y…X(E∑  )(بحرانی پیوندی )  هاینقطه ی برهمکنش در  انرژمقدار  
( ρ(r)∑دارای همبستگی خوبی با مجموع مقدار چگالی الکترونی ) 

(. مطابق با این  ۵باشد )شکل  بحرانی پیوندی می  هاینقطه در آن  
با افزایش مقدار   بحرانی پیوندی،    ایهنقطهدر    ρ(r)∑همبستگی، 

انرژی برهمکنش های پیوندی بین مایع یونی و نوکلئوباز مجموع 
 یابد. متیله شده افزایش می
بحرانی پیوندهای هیدروژنی   هاینقطه در    ρ(r)مقایسه مقدارهای  

اتم برهمکنش  به  آنیون  مربوط  در  اکسیژن  و   [COO3CH]-های 
آنیون  اتم در  فلوئور  گروه  [4BF]-های  در  با  آمین  قطبی  های 

می نشان  شده  متیله  که  نوکلئوبازهای   [COO3CH]-آنیون  دهد 

های آمین  تری با گروهدارای برهمکنش قوی  [4BF]-نسبت به آنیون  
های  اتم  ترکماین امر به علت الکترونگاتیویته    (.2جدول  باشد )می

اتم به  نسبت  الکترون اکسیژن  خصلت  نتیجه  در  و  فلوئور  های 
 های اکسیژن در تشکیل پیوندهای هیدروژنی اتم  تربیشدهندگی  

در نقطه بحرانی    ρ(r)باشد. برای مثال، مقدار  های آمین میبا گروه
  C…-m[4BF []Bmim]در کمپلکس    H21F…39پیوند هیدروژنی  

با   هیدروژنی    a.u.  02788 /0برابر  پیوند  برای  در   H32O…42و 
  a.u.  0316۵۵/0معادل با    C…-m[COO3CH []Bmim] کمپلکس  

مقدار  می رو،  این  از  پیوند   ρ(r)  تربیشباشد.  بحرانی  نقطه  در 
قوی  H32O…42هیدروژنی   به  بیانگر  نسبت  پیوند  این  بودن  تر 

باشد. این نتیجه در توافق با مقدار  می H21F…39پیوند هیدروژنی 
هیدروژنی  انرژ  تربیش پیوند  بحرانی  نقطه  در  برهمکنش  ی 

42…H32O  ( kcal/mol82/8 - هیدروژنی پیوند  به  نسبت   )
39…H21F ( kcal/mol30/8-می  ) (. 2جدول )باشد 

برهمکنش این، ماهیت  بر  از افزون  استفاده  با  نیز  پیوندی  های 
شوند. بحرانی پیوندی تعیین می هاینقطه دست آمده در اطلاعات به 

پارامتر   دو  علامت  بحرانی   های نقطه در    H(r)و    2ρ(r)∇براساس 
برهمکنش  این  ماهیت  الکترواستاتیکپیوندی،  دسته  دو  به   ها 

 (0    <∇2ρ(r)    0و   <H(r)   جزئی و   کووالانسی-الکترواستاتیک ( 
 (0    <∇2ρ(r)    0و   >H(r)  تقسیم می )  2شوند. در حالی که از جدول  

بحرانی    های نقطه در    H(r)و    2ρ(r)∇شود، علامت مقدارهای  می   دیده 
های یونی و نوکلئوبازهای متیله شده به  پیوندی تشکیل شده بین مایع 

می  مثبت  می صورت  نشان  مثبت  مقدارهای  این  که  باشد.  دهند 
کمپلکس  در  دارای  برهمکنش  شده  متیله  یونی...نوکلئوباز  مایع  های 

  باشد. لازم به ذکر است که در تعداد محدودی ماهیت الکترواستاتیک می 
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 های مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده بحراني پيوندی بين مايع يوني و نوکلئوباز متيله شده در کمپلکس  های طهنقمرتبط با    AIMپارامترهای    -   2جدول  
BCP ρ(r)(a.u.) ∇2 ساختار 

ρ(r)(a. u. ) G(r)(a.u.) V(r)(a.u.) H(r)(a.u.) EY…X(kcal/mol) ∑EY…X(kcal/mol) 

m-G…[Bmim][BF4] H16… N31 007۵3۵/0  021342/0  004810/0  004290/0 -  000۵2۵/0  - 34/1  - 61/29  

 F21…N31 007۵9۵/0  031۵82/0  00681۵/0  00۵73/0 -  001081/0  - 80/1   

 F22…H42 024304/0  101941/0  023۵۵۵/0  02162/0 -  001931/0  - 78/6   

 H30…N34 008001/0  023064/0  00۵079/0  - 00439/0  000687/0  - 38/1   

 F23…H43 024739/0  10۵022/0  024191/0  - 02213/0  002064/0  - 94/6   

 H30…H47 00۵48۵/0  018637/0  0038۵۵/0  - 0030۵/0  000804/0  - 96/0   

 H26…C36 0086۵7/0  027336/0  006019/0  - 00۵21/0  00081۵/0  - 63/1   

 H26…N39 0084۵9/0  0281۵4/0  0060۵3/0  - 00۵07/0  00098۵/0  - ۵9/1   

 H13…O38 023804/0  097296/0  021041/0  - 01776/0  003283/0  - ۵7/۵   

 H18…O38 008۵28/0  02704۵/0  00۵96۵/0  - 00۵17/0  000796/0  - 62/1   

m-C…[Bmim][BF4] C۵…N34 00912۵/0  03179۵/0  00663۵/0  - 00۵32/0  001314/0  - 67/1  - 61/14  

 H11…O33 0094۵/0  029772/0  006623/0  - 00۵80/0  00082/0  - 82/1   
 H10…O33 0143۵۵/0  049933/0  010733/0  - 00898/0  0017۵1/0  - 82/2   
 F21…H39 02788/0  120768/0  028317/0  - 02644/0  00187۵/0  - 30/8   

m-A…[Bmim][BF4] H12…N37 00۵۵07/0  01681۵/0  003۵47/0  - 00298/0  0006۵6/0  - 91/0  - 66/6  

 H10…C36 00906۵/0  0334۵4/0  006888/0  - 00۵41/0  001476/0  - 70/1   

 F23…C39 007879/0  032717/0  006902/0  - 00۵62/0  001278/0  - 76/1   

 F23…C4۵ 009249/0  040876/0  008767/0  - 00732/0  0014۵2/0  - 29/2   

m-T…[Bmim][BF4] C۵…N34 00۵744/0  016261/0  0034۵6/0  - 0028۵/0  000609/0  - 89/0  - 72/1۵  

 F21…H40 02892۵/0  1374۵4/0  031۵32/0  - 0287/0  002831/0  - 00/9   

 H16…O33 00۵122/0  0173۵8/0  003673/0  - 00301/0  00066۵/0  - 94/0   

 H30…O33 00202۵/0  008618/0  001644/0  - 00113/0  000۵11/0  - 3۵/0   

 H11…O36 011797/0  0429۵2/0  009096/0  - 0074۵/0  001642/0  - 34/2   

 H10…O36 010789/0  037749/0  008219/0  - 0070/0  001219/0  - 20/2   

m-G…[Bmim][CH3COO] N1…N33 007217/0  023494/0  00۵210/0  - 004۵۵/0  000663/0  - 43/1  - ۵4/30  

 N3…O 04  013313/0  0۵28۵6/0  011469/0  - 00973/0  00174۵/0  - 0۵/3   

 H17…N33 007648/0  024411/0  00۵434/0  - 00776/0  000669/0  - 49/1   

 O31…H44 036702/0  131۵82/0  033199/0  - 033۵/0  00030./  - ۵1/10   

 H14…N33 0073۵3/0  024276/0  00۵339/0  - 00461/0  00073/0  - 4۵/1   

 H20…N3۵ 00838/0  02243۵/0  00۵083/0  - 004۵6/0  000۵26/0  - 43/1   

 H23…N36 00۵974/0  016۵92/0  003690/0  - 00323/0  0004۵8/0  - 01/1   

 O31…H4۵ 029437/0  123764/0  028۵61/0  - 02617/0  00238/0  - 21/8   

 H17…C37 00789/0  02243۵/0  0048۵2/0  - 00410/0  0007۵7/0  - 28/1   

 H23…H49 004141/0  012066/0  002۵86/0  - 00216/0  000431/0  - 68/0   

m-C…[Bmim][CH3COO] C۵…C40 007123/0  02077۵/0  004389/0  - 003۵8/0  00080۵/0  - 12/1  - 10/20  

 N3…C37 008014/0  027694/0  00۵937/0  - 0049۵/0  000987/0  - ۵۵/1   

 H17…H44 0060۵/0  02049۵/0  004141/0  - 00316/0  000983/0  - 99/0   

 O31…H43 006949/0  023169/0  00۵018/0  - 00424/0  000774/0  - 33/1   

 C9…N38 00848/0  02932۵/0  006233/0  - 00۵140/0  001098/0  - 61/1   

 C4…N33 007092/0  02044۵/0  00448۵/0  - 00386/0  000627/0  - 21/1   
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 های مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده بحراني پيوندی بين مايع يوني و نوکلئوباز متيله شده در کمپلکس   های طه نق مرتبط با    AIMپارامترهای    -   2جدول  ادامه  
BCP ρ(r)(a.u.) ∇2 ساختار 

ρ(r)(a. u. ) G(r)(a.u.) V(r)(a.u.) H(r)(a.u.) EY…X(kcal/mol) ∑EY…X(kcal/mol) 

 H11…N36 010708/0  032809/0  007128/0  - 0060۵/0  001074/0  - 90/1   

 O32…H43 007817/0  026007/0  00۵7۵8/0  - 00۵01/0  000744/0  - ۵7/1   

 O32…H42 0316۵۵/0  126102/0  029816/0  - 02811/0  00171/0  - 82/8   

m-A…[Bmim][CH3COO] H17…C36 009038/0  029878/0  006339/0  - 00۵21/0  001131/0  - 63/1  - 41/13  

 O31…H49 009079/0  029۵69/0  006486/0  - 00۵۵8/0  000907/0  - 7۵/1   

 H23…N3۵ 00۵899/0  017391/0  00372۵/0  - 0031/0  000622/0  - 97/0   

 N3…N40 011048/0  038227/0  008344/0  - 00713/0  001213/0  - 24/2   

 C۵…N39 00۵169/0  0142۵8/0  0030۵9/0  - 002۵۵/0  000۵06/0  - 80/0   

 H11…N40 008629/0  029637/0  006330/0  - 00۵2۵/0  001079/0  - 6۵/1   

 O32…H46 014193/0  049919/0  010877/0  - 00927/0  001603/0  - 91/2   

 C30…H۵0 007728/0  031396/0  0062۵2/0  - 00466/0  001۵97/0  - 46/1   

m-T…[Bmim][CH3COO] H17…N36 0083۵1/0  027089/0  00۵922/0  - 00۵07/0  0008۵/0  - ۵9/1  - ۵1/32  

 H23…N36 00836۵/0  026179/0  00۵7۵/0  - 00496/0  00079۵/0  - ۵۵/1   

 H20…N36 007922/0  0274۵7/0  00۵923/0  - 00498/0  000941/0  - ۵6/1   

 H20…O3۵ 008641/0  028039/0  006203/0  - 00۵4/0  000807/0  - 69/1   

 O31…H42 06691/0  139611/0  0۵313/0  - 07136/0  - 01823/0  - 39/22   

 H23…C39 00۵901/0  017126/0  00373/0  - 00318/0  000۵۵1/0  - 00/1   

 H17…O38 007427/0  023719/0  00۵226/0  - 004۵2/0  000704/0  - 42/1   

 H29…O38 00677۵/0  0210۵2/0  00471۵/0  - 00417/0  000۵48/0  - 31/1   

m-G…[Bpy][BF4] H17…N30 008۵08/0  024008/0  00۵366/0  - 00473/0  000636/0  - 48/1  - 12/19  

 H2…O37 016۵0۵/0  066464/0  014068/0  - 011۵2/0  002۵48/0  - 61/3   

 H16…C36 0074۵/0  02687۵/0  00۵۵16/0  - 00431/0  001203/0  - 3۵/1   

 F27…H41 02188/0  09۵763/0  021۵61/0  - 01918/0  00238/0  - 02/6   

 H24…C34 007399/0  024267/0  00۵12۵/0  - 00418/0  000942/0  - 31/1   

 F26…H42 0202۵8/0  084181/0  0190۵7/0  - 01707/0  001988/0  - 3۵/۵   

m-C…[Bpy][BF4] H2…N33 0097۵4/0  034347/0  007188/0  - 00۵79/0  001399/0  - 82/1  - 60/13  

 H17…N33 009604/0  027984/0  006174/0  - 00۵3۵/0  000822/0  - 68/1   

 H22…N30 00418۵/0  012733/0  002742/0  - 0023/0  000442/0  - 72/0   

 H22…H43 003780/0  01240۵/0  002۵63/0  - 00203/0  000۵38/0  - 63/0   

 H24…C37 00۵2۵۵/0  013762/0  00291۵/0  - 00239/0  000۵2۵/0  - 7۵/0   

 F27…H38 02724۵/0  117429/0  02743۵/0  - 02۵۵1/0  001923/0  - 00/8   

m-A…[Bpy][BF4] C10…N36 008186/0  02۵296/0  00۵374/0  - 00442/0  0009۵/0  - 39/1  - 44/12  

 H11…N37 007333/0  023788/0  00۵0۵8/0  - 00417/0  000889/0  - 31/1   

 H9…N37 011401/0  03693۵/0  007718/0  - 0062/0  001۵16/0  - 94/1   

 F27…N36 008974/0  0402۵۵/0  008۵83 - 0071/0  001481/0  - 23/2   

 F28…H42 020733/0  088103/0  019883/0  - 01774/0  002142/0  - ۵7/۵   

m-T…[Bpy][BF4] F27…H39 027۵27/0  122931/0  028497/0  - 02626/0  00223۵/0  - 24/8  - 69/9  

 H16…O3۵ 007278/0  02۵246/0  00۵473/0  - 00463/0  000839/0  - 4۵/1   

m-G…[Bpy][CH3COO] C10…O39 0117۵4/0  042996 00894۵/0  - 0071۵/0  001797/0  - 24/2  - 92/18  

 H17…N34 010319/0  03029۵/0  006۵94/0  -00۵61 00098/0  - 76/1   
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 های مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده بحراني پيوندی بين مايع يوني و نوکلئوباز متيله شده در کمپلکس   های طه نق مرتبط با    AIMپارامترهای    -   2جدول  ادامه  
BCP ρ(r)(a.u.) ∇2 ساختار 

ρ(r)(a. u. ) G(r)(a.u.) V(r)(a.u.) H(r)(a.u.) EY…X(kcal/mol) ∑EY…X(kcal/mol) 

 O31…H43 02۵393/0  103884/0  023426/0  - 02088/0  002۵4۵/0  - ۵۵/6   

 O31…H44 030323/0  122314/0  028636/0  - 02669/0  001942/0  - 37/8   

m-C…[Bpy][CH3COO] C1…N3۵ 008721/0  029477/0  006246/0  - 00۵12/0  001123/0  - 61/1  - 72/23  

 C1…O34 014426/0  0۵3377/0  01164۵/0  - 00996/0  001681/0  - 13/3   

 H17…N3۵ 008119/0  02۵361/0  00۵407/0  - 00447/0  000933/0  - 40/1   

 H16…O34 007999/0  02382/0  00۵396/0  - 00484/0  000۵۵9/0  - ۵2/1   

 O31…H40 049776/0  1۵1۵88/0  044۵36/0  - 0۵117/0  - 00664/0  - 06/16   

m-A…[Bpy][CH3COO] C1…N32 007۵87/0  0224۵۵/0  004709/0  - 00380/0  00090۵/0  - 19/1  - 08/16  

 H17…N32 008۵67/0  024373/0  00۵2۵۵/0  - 00442/0  000839/0  - 38/1   

 O31…H43 03718/0  13633/0  034۵29/0  - 03498/0  - 0004۵/0  - 97/10   

 C10…C36 009181/0  026211/0  00۵۵۵6/0  - 004۵6/0  000997/0  - 43/1   

 C8…N38 007194/0  01967۵/0  004237/0  - 003۵6/0  000682/0  - 11/1   

m-T…[Bpy][CH3COO] C1…O37 008292/0  026868/0  00۵804/0  00489/0  000913/0  - ۵3/1  26/28 -  

 C8…O34 007744/0  027146/0  00۵626/0  - 00447/0  00116/0  - 40/1   

 H26…O34 006774/0  0217۵8/0  0047۵8/0  - 00408/0  000681/0  - 28/1   

 H41…O31 06872۵/0  1۵4174/0  0۵7603/0  - 076663/0  - 019060/0  0۵/24 -   

m-G…[Ch][BF4] H19…O34 017380/0  0619۵9/0  013۵43/0  - 0116/0  001947/0  - 64/3  - 13/22  

 F23…H38 024479/0  1102۵/0  02۵002/0  - 02244/0  002۵6/0  - 04/7   

 F23…H39 011682/0  048213/0  010۵06/0  - 00896/0  001۵47/0  - 81/2   

 F24…H39 01۵821/0  06۵446/0  014426/0  - 01249/0  001938/0  - 92/3   

 H11…O34 016094/0  0۵6899/0  012376/0  - 010۵3/0  001849/0  - 30/3   

 H16…O34 007073/0  02۵291/0  00۵43/0  - 004۵4/0  000893/0  - 42/1   

m-C…[Ch][BF4] H۵…N30 014311/0  044887/0  009۵94/0  - 00788/0  001672/0  - 47/2  - 60/1۵  

 H12…N30 012184/0  036931/0  007902/0  - 006۵7/0  001331/0  - 06/2   

 H1۵…O29 016422/0  0۵9678/0  012767/0  - 01062/0  0021۵2/0  - 33/3   

 O7…H3۵ 028848/0  114۵27/0  0266۵1/0  - 02467/0  001981/0  - 74/7   

m-A…[Ch][BF4] H11…N27 008۵76/0  026013/0  00۵۵94/0  - 00469/0  000909/0  - 47/1  - 06/7  

 F23…N36 012649/0  0۵0689/0  0114۵1/0  - 01023/0  001222/0  - 21/3   

 F23…H42 009736/0  041099/0  00893۵/0  - 00760/0  00134/0  - 38/2   

m-T…[Ch][BF4] H11…O32 014971/0  0۵36۵۵/0  011۵97/0  - 00978/0  001817/0  - 07/3  - 02/1۵  

 F23…H36 024090/0  111912/0  02۵127/0  - 022280/0  0028۵1/0  - 99/6   

 H16…O32 008۵07/0  031074/0  006601/0  - 00۵430/0  001168/0  - 70/1   

 H19…O32 01۵7۵9/0  0۵8106/0  0124۵7/0  - 010390/0  002069/0  - 26/3   

 
آنیون   برهمکنش  به  مربوط  نوکلئوبازهای   [ COO3CH]-موارد  با 

مقدارهای   علامت  شده،  می  H(r)متیله  منفی  صورت   باشد به 
باشند. بنابراین، به صورت مثبت می 2ρ(r)∇در حالی که مقدارهای  

ها دارای ماهیت  شود که در این موارد برهمکنشنتیجه گرفته می
 باشند.  الکترواستاتیک با جزئی خاصیت کووالانسی می

برای    [6۵،66] از شاخص برهمکنش غیرکووالانسی    همچنین،
های غیرکووالانسی در فضای سه بعدی و  نمایش انواع برهمکنش

برهمکنش  بین  تعیین  غالب  یونیمایعهای  نوکلئوبازهای    های  و 
با برهمکنشمتیله شده استفاده می های  شود. این شاخص مرتبط 

چگالی   هاناحیهبرد  دور براساس  و  بوده  پایین  الکترونی  چگالی    با 
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یافته)ρ(r)  الکترونی  کاهش  دانسیته  گرادیان  و   )(1)  (RDG  به  )
 ( بیان می شود.   2صورت معادله )

 

𝑅𝐷𝐺 =  
|𝛻𝜌(𝑟)|

2(3𝜋2)
1/3

𝜌(𝑟)4/3
                                                          (2)                

 

به ترتیب چگالی الکترونی    ρ(𝑟)∇و    ρ(r)در این معادله، پارامترهای  
 باشند. و مشتق اول چگالی الکترونی می

روش   از  استفاده  چگالی    یها ناحیهدر    هانقطه،  AIMبا  با 
( با علامت دومین مقدار ویژه  مرتبط  پایین  ماتریس  2λالکترونی   )

به عنوان ابزاری برای   2λباشند. پارامتر هسیان چگالی الکترونی می
ناپیوندی )2λ  <  0های پیوندی )تشخیص برهمکنش  ( 2λ  >   0( از 

می برهمکنشاستفاده  برای  )برهمکنش شود.  ضعیف  های  های 
(. قدرت و  2λ  ~  0باشد )نزدیک به صفر می  2λواندروالسی(، مقدار  

های جاذبه و دافعه براساس گرادیان رنگی سطوح نوع برهمکنش
RDG  های آبی، سبز و قرمز ، رنگ هاشوند. در این سطحتعیین می

برهمکنش ترتیب  برهمکنشبه  )مانند  قوی  جاذبه  های های 
  اندروالسی و های ضعیف هیدروژنی(، برهمکنش الکترواستاتیک و پیوند  

دهند. با توجه به سطوح  های دافعه قوی را نشان میو برهمکنش
RDG    های یونیمایع برهمکنش بین  ،  6نشان داده شده در شکل 

های )برهمکنش های سبز  و نوکلئوبازهای متیله شده به شکل رنگ
)برهمکنش  آبی  و  مشاهده    الکترواستاتیک( های  واندروالسی(  قابل 

سبز رنگ برهمکنش   هاناحیهآبی رنگ نسبت به    هاناحیهباشد.  می
میقوی نشان  را  دقیق تری  نگاهی  سطوح  دهند.  به    RDGتر 

 π-π  های های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده، برهمکنش کمپلکس
و نوکلئوبازهای    [Bpy]+و    [Bmim]+های  را بین کاتیون  πH…-Cو  

  6  از شکلای که  گونههماندهد.  متیله شده را به روشنی نشان می
ها دارای رنگ  مربوط به این برهمکنش  RDGشود، سطوح  می  دیده

ها و ماهیت باشد و نشان دهنده ضعیف بودن این برهمکنشسبز می
این،  می  هاآنواندروالسی   بر  افزون  سطوح  باشد.    RDGبررسی 

یونی  کمپلکس مایع  شده  با    [Ch][4BF]های  متیله  نوکلئوبازهای 
برهمکنش  نوع  دو  هر  نوع  وجود  از  واندروالسی  و   C-H…πهای 

کاتیون   هیدروکسیل  گروه  بین  هیدروژنی  و    [Ch]+پیوندهای 
ها در سطوح دهد. مشاهده رنگ نوکلئوبازهای متیله شده را نشان می 

RDG   می که  نشان  ماهیت   C-H…πهای  برهمکنش دهد  دارای 
پیوندهای  و  ماهیت    واندروالسی  دارای  شده  تشکیل  هیدروژنی 

  دهند کهباشند. از طرفی، این سطوح نشان میالکترواستاتیک می
شده  با نوکلئوبازهای متیله   [ 4BF] -و    [ COO3CH] -های  برهمکنش آنیون 

 

Reduced density gradient )1( 

با   پیوندهای هیدروژنی قوی  از روش تشکیل  آمین  گروه عمدتاً   های 
برای    باشد. می   الکترواستاتیک   در نوکلئوبازهای متیله شده بوده و دارای ماهیت 

سط  به   RDG  های ح نمونه،  یونی  کمپلکس  مربوط  مایع  های 
[COO3CH][Bmim]   نشان    7  با نوکلئوبازهای متیله شده در شکل

شود، پیوند هیدروژنی بین می   دیدهگونه که  داده شده است. همان
آنیون  اتم در  اکسیژن  گروه  [ COO3CH] -های  در  و  آمین  های 

می الکترواستاتیک  ماهیت  دارای  شده  متیله   باشد  نوکلئوبازهای 
کاتیون   برهمکنش  که  حالی  نوکلئوبازهای  [Bmim]+در   با 

  دست آمده ازهای به نتیجه   متیله شده دارای ماهیت واندروالسی است. 
ها ها نسبت به کاتیون آنیون دهند که  نشان می   RDGتفسیر سطوح  

باشند. تری با نوکلئوبازهای متیله شده می دارای برهمکنش قوی 
با   توافق  در  نتیجه  بیش این  انرژی  مقدار  نتیجه  E( 2) تر  در   و 

کوتاه  پیوندی  آنیون طول  برهمکنش  برای  نوکلئوبازهای تر  با  ها 
 باشد. متیله شده می 

های پیشین  موجود در پژوهشهای  مقایسه این نتیجه و نتیجه
های الکترواستاتیک و واندروالسی هر دهد که برهمکنشنشان می

در   شده  متیله  نوکلئوبازهای  انحلال  در  مؤثری  نقش  دارای  دو 
یونیمایع نمونه،  می  های  برای     [14]   همکاران  و  (2) مالیکباشند. 

انحلال رفتار  روی  بر  پژوهش  شده  با  متیله  نوکلئوبازهای   پذیری 
های نشان دادند که برهمکنش  [ COO3CH[]Emim]در مایع یونی  

برهمکنش به  نسبت  نقش الکترواستاتیک  دارای  واندروالسی  های 
نشان    هاآنباشند.  تری در حلالیت نوکلئوبازهای متیله شده میمهم

برهمکنش آنیون   از روش های الکترواستاتیک  دادند که برهمکنش
-[COO3CH]  گروه شده  با  متیله  نوکلئوبازهای  در  آمین   های 

برهمکنش  آینددست میبه حالی که  واندروالسی  در   از روش های 
کاتیون   میبه  [Bmim]+برهمکنش  آنیون آینددست  بنابراین،   . 

-[COO3CH]  مهم نقش  کاتیون  دارای  به  نسبت    [Bmim]+تری 

انرژی   و  در آزاد حلالدر حلالیت  متیله شده  نوکلئوبازهای  پوشی 
یونی   توافق می  [COO3CH[]Emim]مایع  دارای  نتیجه  این  باشد. 

 آمده در این پژوهش می باشد. دستبههای خوبی با نتیجه

به منظور پی بردن به قدرت برهمکنش نوکلئوبازهای متیله شده  
براساس اختلاف   هاآن(  bEΔ، مقدار انرژی پیوندی )های یونیمایع با  

کمپلکس شده  بهینه  ساختارهای  بین  مایع انرژی  های 
یونی...نوکلئوباز متیله شده و همچنین ساختارهای بهینه شده اجزای 

  ها )مایع یونی و نوکلئوباز متیله شده( تشکیل دهنده این کمپلکس 

Mallik )2( (1)  Reduced density gradient     (2 )  Mallik 
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 با نوکلئوبازهای متيله شده  های يونيمايع(( برای برهمکنش .a.uواحد اتمي ) RDG ،5/0بعدی گراديان دانسيته کاهش يافته )شکل سه - 6شکل 

 
  

m-G…[Bmim][BF4] m-C…[Bmim][BF4] m-A…[Bmim][BF4] 

 

 
 

m-T…[Bmim][BF4] m-G…[Bmim][CH3COO] m-C…[Bmim][CH3COO] 

  

 

m-A…[Bmim][CH3COO] m-T…[Bmim][CH3COO] m-G…[Bpy][BF4] 

   
m-C…[Bpy][BF4] m-A…[Bpy][BF4] m-T…[Bpy][BF4] 

   
m-G…[Bpy][CH3COO] m-C…[Bpy][CH3COO] m-A…[Bpy][CH3COO] 
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 های يوني با نوکلئوبازهای متيله شده مايع برای برهمکنش  ((  .a.uواحد اتمي ) RDG  ،5 /0)  بعدی گراديان دانسيته کاهش يافته شکل سه   -   6شکل  ادامه  
 

)  -  7شکل   يافته  کاهش  دانسيته  گراديان  بعدی  )  RDG  ،5/0شکل سه  اتمي  يوني  .a.uواحد  مايع  برهمکنش  برای   )) [COO3CH []Bmim]   با

 نوکلئوبازهای متيله شده 

  
 

m-T...[Bpy][CH3COO] m-G…[Ch][BF4] m-C…[Ch][BF4] 

 

 

m-A…[Ch][BF4] m-T…[Ch][BF4] 

 
 

m-G…[Bmim][CH3COO] m-C…[Bmim][CH3COO] 

  

m-A…[Bmim][CH3COO] m-T…[Bmim][CH3COO] 
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بين    مقدار  -  3  جدول پيوندی  يونيمايع انرژی  متيله شده  های  نوکلئوبازهای  نتيجه  (bEΔ) و  )و  برهمکنش  انرژی  تحليل  و  در int∆Eهای تجزيه   )
 disp(∆Eو  Pauli∆E، elec∆E ،orb∆E هایسهم برهمکنشهای مايع يوني...نوکلئوباز متيله شده )کمپلکس

 ΔEb(kcal/mol) ∆EPauli(kcal/mol) ∆Eelec(%)(kcal/mol) ∆Eorb(%)(kcal/mol) ∆Edisp(%)(kcal/mol) ∆Eint(kcal/mol) ساختار 

m-G...[Bmim][BF4] ۵2/27 -  34/36  (7/48)۵1/30 -  (۵0/34)64/21 -  (80/16)48/10 -  29/26 -  

m-C...[Bmim][BF4] 79/18 -  99/20  (۵0/۵3)62/20 -  (80/33)02/13 -  (70/12)87/4 -  ۵2/17 -  

m-A...[Bmim][BF4] 63/13 -  01/19  (80/46)99/14 -  (40/27)78/8 -  (80/2۵)23/8 -  99/12 -  

m-T...[Bmim][BF4] 68/11 -  2۵/17  (40/46)30/13 -  (10/34)78/9 -  (۵0/19)۵9/۵ -  42/11 -  

m-G...[Bpy][BF4] 94/2۵ -  06/28  (80/۵2)88/27 -  (90/29)78/1۵ -  (30/17)17/9 -  77/24 -  

m-C...[Bpy][BF4] 11/19 -  46/2۵  (60/47)70/20 -  (۵0/33)60/14 -  (90/18)22/8 -  06/18 -  

m-A...[Bpy][BF4] 37/11 -  2۵/1۵  (90/48)۵1/12 -  (10/32)23/8 -  (0/19)86/4 -  3۵/10 -  

m-T...[Bpy][BF4] 3۵/11 -  68/1۵  (80/4۵)79/11 -  (30/37)۵9/9 -  (90/16)3۵/4 -  0۵/10 -  

m-G...[Bmim][CH3COO] ۵1/28 -  11/4۵  (60/47)98/33 -  (20/37)۵4/26 -  (20/1۵)80/10 -  21/26 -  

m-C...[Bmim][CH3COO] 4۵/18 -  62/31  (90/44)70/21 -  (90/33)38/16 -  (20/21)28/10 -  74/16 -  

m-A...[Bmim][CH3COO] 1۵/1۵ -  03/2۵  (۵0/44)33/17 -  (90/30)03/12 -  (60/24)۵8/9 -  91/13 -  

m-T...[Bmim][CH3COO] 08/14 -  10/44  (10/43)94/24 -  (90/42)79/24 -  (0/14)10/8 -  73/13 -  

m-G...[Bpy][CH3COO] 14/26 -  4۵/36  (60/47)19/29 -  (10/37)7۵/22 -  (30/1۵)37/9 -  86/24 -  

m-C...[Bpy][CH3COO] 67/21 -  91/36  (20/48)۵4/27 -  (10/39)34/22 -  (70/12)24/7 -  21/20 -  

m-A...[Bpy][CH3COO] 64/18 -  80/28  (60/44)60/20 -  (10/36)64/16 -  (30/19)91/8 -  3۵/17 -  

m-T...[Bpy][CH3COO] ۵2/17 -  60/46  (40/43)39/27 -  (40/41)17/26 -  (20/1۵)۵8/9 -  ۵4/16 -  

m-G...[Ch][BF4] 86/2۵ -  92/24  (20/۵7)98/27 -  (0/33)1۵/16 -  (80/9)77/4 -  98/23 -  

m-C...[Ch][BF4] 14/20 -  86/23  (0/۵۵)28/23 -  (80/34)72/14 -  (20/10)33/4 -  47/18 -  

m-A...[Ch][BF4] 90/14 -  97/17  (30/43)70/13 -  (40/30)60/9 -  (30/26)30/8 -  63/13 -  

m-T...[Ch][BF4] 87/13 -  97/16  (30/۵1)81/14 -  (70/36)۵9/10 -  (0/12)47/3 -  90/11 -  

 

 
  های يونيمايعبين  (  bEΔ)مقايسه مقدارهای انرژی پيوندی    -  8شکل  

 و نوکلئوبازهای متيله شده 

 
( محاسبه شدند. سپس انرژی پیوندی محاسبه شده 1مطابق با معادله )

  خلاصه شدند.  3اصلاح شدند و در جدول    BSSEتوسط مقدارهای  

بین    مقدارهای  مقایسه  پیوندی  یونیمایع انرژی   و  های 
  دهد که برهمکنش نشان می  8نوکلئوبازهای متیله شده در شکل  
با   شده  متیله  یونیمایعنوکلئوبازهای  ترتیب   های   دارای 

  m-G…IL > m-C…IL > m-A…IL > m-T…ILباشد. این  می
( دارای  m-Gدهد که نوکلئوباز متیله شده گوانین )ترتیب نشان می

 باشد. های یونی می ترین میزان تمایل برای برهمکنش با انواع مایع بیش 
است،  نکته اهمیت  دارای  اینجا  در  انرژی    ترتیبای که  مقدار 
بین    دیدهپیوندی   یونیمایعشده  متیله شده   های  نوکلئوبازهای  و 

نتیجه  باشد.  می در  و  شده  متیله  نوکلئوبازهای  برهمکنش  قدرت 
پیوندی   یونیمایعبا    هاآنانرژی  قطبیت   های  میزان  به  بستگی 

نوکلئوبازهای متیله شده دارد. با افزایش قطبیت نوکلئوبازهای متیله 
برهمکنش   قدرت  یونیمایعبا    هاآنشده،  می  های  یابد.  افزایش 
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نوکلئوبازهای متیله در ساختار  های قطبی  تعداد گروهمقابیسه بین  
له شده  نسبت به دیگر نوکلئوبازهای متی  m-Gدهد که  نشان می  شده

میزان    ترینبیشو در نتیجه  های قطبی  تعداد گروه  ترینبیشدارای  
  m-Cو    m-Gمقایسه بین    .باشدمی  های یونیمایع انرژی پیوندی با  

  C=Oو    2NH  ،NHافزون بر سه گروه قطبی    G-mدهد که  نشان می
  m-Cباشد در حالی که  دارای دو اتم نیتروژن فاقد پروتون در حلقه می 

همراه با یک اتم نیتروژن فاقد   C=Oو    2NHدارای دو گروه قطبی  
می حلقه  در  بنابراین  پروتون  تعداد   m-Gباشد.  داشتن  دلیل  به 

، دارای توانایی برهمکنش m-Cنسبت به    تربیشهای قطبی  گروه
پیوندی    تربیش انرژی  نتیجه  در  با  تربیشو  یونی مایعی   های 
دارای    m-Aدهد که  نیز نشان می  m-Tو    m-Aباشد. مقایسه بین  می

باشد و  و سه اتم نیتروژن فاقد پروتون در حلقه می  2NHیک گروه 
و دو گروه    NHبا یک گروه    m-Tی نسبت به  تربیشدارای قطبیت  

C=O  باشد. بنابراین  میm-A    نسبت   تربیش به دلیل داشتن قطبیت
باشد. می  های یونیمایع ی با  تربیش  ، دارای انرژی پیوندیm-Tبه  

ترتیب   که  است  ذکر  یونیمایع   یوندیپ  یانرژشایان  با    های 
نوکلئوبازهای متیله شده در این پژوهش همانند ترتیب گزارش شده 

  [34] پذیری نوکلئوبازها  های پیشین در بررسی میزان انحلال در پژوهش 
باشد. بنابراین، می  های یونیمایعدر    [14]و نوکلئوبازهای متیله شده  

می نشان  پژوهش  این  متیله  نتیجه  نوکلئوبازهای  قطبیت  که  دهد 
انحلال میزان  در  مهمی  بسیار  نقش  دارای  در   هاآنپذیری  شده 

 دارد.  های یونیمایع
منظور   فیزیکی    دستبه به  منشأ  مورد  در  اطلاعاتی  آوردن 

های مایع یونی...نوکلئوبازهای متیله شده  ها در کمپلکسبرهمکنش
، انرژی  هاآن های جاذبه در تشکیل  و تعیین سهم انواع برهمکنش

مورد    EDAها به وسیله روش  ( در این کمپلکسintEΔ)  1برهمکنش 
مطابق با معادله   [. در این روش،۵8،  ۵7تجزیه و تحلیل قرار گرفت ]

(، انرژی برهمکنش بین دو بخش )در اینجا مایع یونی به عنوان  3)
بخش اول و نوکلئوباز متیله شده به عنوان بخش دوم( به صورت زیر 

 شود:تقسیم می   dispEΔو   PauliEΔ ، elecEΔ ،orbEΔبه چهار جزء مهم  
 

∆𝐸𝑖𝑛𝑡 =  ∆𝐸𝑃𝑎𝑢𝑙𝑖 +  ∆𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 + ∆𝐸𝑜𝑟𝑏 + ∆𝐸𝑑𝑖𝑠𝑝  (3     )       
 

برهمکنش  PauliEΔجزء   به  مربوط  و  بوده  بین مثبت  دافعه  های 
پر میاوربیتال بوده و های  باشد در حالی که سه جزء دیگر منفی 

برهمکنش میشامل  جاذبه  نوع  از  جاذبه، های  جزء  اولین  باشند. 
elecEΔ  باشد.  الکترواستاتیک بین دو بخش می، مطابق با برهمکنش

 

Interaction energy )1( 

از سهم کووالانسی orbEΔدومین جزء جاذبه،   به عنوان تخمینی   ، 
باشد. این جزء در حقیقت شامل سهم  های جاذبه میدر برهمکنش

های مولکولی گیرنده بین اوربیتال–های دهندهانتقال بار )برهمکنش
های مولکولی خالی بر روی بخش پر بر روی یک بخش با اوربیتال

   پر – های مولکولی خالی دیگر( و سهم قطبش )مخلوط شدن اوربیتال 
می دیگر(  بخش  حضور  خاطر  به  بخش  یک  روی   باشد. بر 

باشد که ، سهم برهمکنش پراکندگی میdispEΔسومین جزء جاذبه، 
  گوناگون های  ها بر روی بخشبه دلیل نوسانات همبستگی الکترون

 3خلاصه شده در جدول    EDA. نتیجه  آیددست میبهها  کمپلکس
های مایع یونی...نوکلئوباز دهد که در هر یک از کمپلکسنشان می

برهمکنش سهم  شده  نوع  متیله  از  جاذبه  مراتب    elecEΔهای  به 
باشد. بزرگی سهم  می  dispEΔو    orbEΔاز سهم دو جزء جاذبه    تربیش

اینبرهمکنش در  جاذبه  ترتیب کمپلکس  های  دارای   ها 

dispEΔ   <  orbEΔ  <  elecEΔ   های باشد. این نتیجه در توافق با نتیجه می
بوده و تأییدی   RDGو سطوح    AIMآمده از تجزیه و تحلیل    دست به 

بر اهمیت و نقش جاذبه الکترواستاتیک در برهمکنش نوکلئوبازهای 
 باشد.  می هاآنپذیری و انحلال های یونیمایعمتیله شده با  

 

 گیری نتیجه

خلاصه،  هب این    طور  برهمکنش  پژوهش  در  بررسی 
( با پنج مورد از  m-Tو    m-A  ،m-G  ،m-Cنوکلئوبازهای متیله شده )

یونیمایع ، [4BF []Ch]،  [4BF []BPy]،  [ 4BF[]Bmim]  های 

[COO3CH []Bmim]  و   [COO3CH[]Bpy]    روش از  استفاده  با 

نظری    DFTی  اهمحاسب سطح  پایه   X06-2Mدر  مجموعه   و 

G(d,p)  ++6-311   بین پیوندی  انرژی  محاسبه  گرفت.  انجام 

  دهد که نوکلئوباز و نوکلئوبازهای متیله شده نشان می  های یونیمایع
دارای   m-T  متیله شده  و نوکلئوباز   ترینبیش دارای    m-Gمتیله شده  

از  ترکم یک  هر  با  پیوندی  انرژی  یونیمایعین   باشند می  های 
(m-G > m-C > m-A > m-T  .)  تجزیه و تحلیلبا استفاده از  NBO ،

م دهندهبرهمکنشانرژی    قدارهایمجموع  اوربیتالی  گیرنده -های 
کاتیون   و  آنیون  یونیمایعبین  شده   های  متیله  نوکلئوبازهای  با 

شد.   م  هانتیجهمحاسبه  این  مجموع  که  دادند  برای   قدارهانشان 
مراتب  برهمکنش به  شده  متیله  آنیون...نوکلئوباز  از   تربیشهای 
در    نتیجهباشد. این  کاتیون...نوکلئوباز متیله شده میهای  برهمکنش
های پیوندی  طولو    RDGآمده از سطوح    دستبهنتیجه  توافق با  

)1( Interaction energy 
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 های های آنیون...نوکلئوباز نسبت به برهمکنش تر در برهمکنشکوتاه 
می تحلیل  نتیجه باشد.  کاتیون...نوکلئوباز  و  نشان   AIM  تجزیه 

افزایش  می با  که  م دهد  در    برهمکنش  هایانرژی  قدارمجموع 
(، مجموع  ∑E)Y…X(های مایع یونی...نوکلئوباز متیله شده )کمپلکس

)  چگالی  دارمق در  ρ(r)∑الکترونی  این   هاینقطه(  بحرانی 
مشخص    AIM  همچنین با استفاده ازیابد.  ها افزایش میبرهمکنش

یونی...نوکلئوباز متیله شده های مایع  که برهمکنش در کمپلکس  شد
می الکترواستاتیک  ماهیت  طرفی  دارای  از  و  باشد.  تجزیه  نتیجه 

برهمکنش  ترینبیشکه  دهد  مینشان    EDA  تحلیل های  سهم 
کمپلکس در  مربوط جاذبه  شده  متیله  یونی...نوکلئوباز  مایع   های 

است که    شایانباشد.  ( میelecEΔهای الکترواستاتیک ) به برهمکنش
به درک   دستبهه های  نتیج پژوهش کمک شایانی  این  آمده در 

استخراج و جداسازی    فراینددر    های یونی مایععمل    سازوکاربهتر  
نوکلئوبازها و نوکلئوبازهای متیله شده و همچنین افزایش پایداری  

 کند.   می DNAهای رشته

 

 قدردانی

نویسندگان این مقاله از دانشگاه صنعتی بیرجند و دانشگاه جهرم 
 های پژوهشی نهایت تشکر و قدردانی را دارند. حمایت از فعالیت   برای 

 

 نمادها
 m-A شده له یمت نیآدن

 m-G شده  لهیمت  نیگوان

 m-C شده  لهیمت نیتوزیس

 m-T شده لهیمت نیمیت

 IL یونی عیما

 bΔE یوندیپ یانرژ

 nucleobase…IL-mE شده  لهی...نوکلئوباز متیونی عیکمپلکس ما یانرژ

 nucleobase-mE شده له ینوکلئوباز مت یانرژ

 ILE ی ونی عیما یانرژ

 BSSE هیمجموعه پا یخطا

 E(2) رندهی گ-دهنده یتالیاورب هایبرهمکنش

 ρ(r) ی الکترون  یچگال 

 2𝜌(𝑟)∇ ی الکترون  یچگال انیگراد

 G(r) ی جنبش یانرژ یچگال 

 V(r) ل یپتانس یانرژ یچگال 

 H(r) ها کل الکترون یانرژ یچگال 

 Y…XE ی وند ی پ   ی بحران   های نقطه برهمکنش مرتبط با    ی انرژ 

 هاینقطهبرهمکنش در  یمقدار انرژ مجموع
 یوندیپ یبحران

(Y…X(E∑ 

 ρ(r∑) ی الکترون یمقدار چگال مجموع

 RDG افته یکاهش  تهیدانس انیگراد

 ρ(𝑟)∇ ی الکترون یاول چگال مشتق

 2λ ژه یمقدار و نیدوم

 intΔE برهمکنش یانرژ

 PauliΔE پر هایتالیاورب نیدافعه ب هایبرهمکنش سهم

 elecΔE کی الکترواستات هایبرهمکنش سهم

 orbΔE انتقال بار و قطبش سهم

 dispΔE ی پراکندگ هایبرهمکنش سهم
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