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 مقدمه

اسید ریبونوکلئیک و  (DNA) اسید داکسی ریبونوکلئیک

(RNA) یدکلئوتهر دو پلیمرهای نوکلئوتیدها هستند. یک نو 

یک سفرترکیبی از باز نیتروژن، یک قند پنج کربنی و اسید ف

 د.ارننوکلئوتیدها پنج باز مختلف و دو قند متفاوت د است.

ن آدنی)شوند. پورین بازهای نیتروژنی به دو گونه تقسیم می

و گوانین( متشکل از دو حلقه ترکیب شده که دو اتم 

  نیتروژن در هر حلقه وجود دارد.

 متشکل از یک ین )سیتوزین، تیمین و اوراسیل(پیریمید

، (A)آدنین  حلقه که دو اتم نیتروژن در ساختار حلقه است.

 RNAو  DNAدر هر دو مورد  (C)و سیتوزین  (G)گوانین 

شود در پیدا می DNAتنها در  (T)شود. تیمین یافت می

در  تنها [.1] وجود دارد RNAتنها در  (U)حالیکه اوراسیل 

و اوراسیل در  RNAادر ممکن است تیمین در موارد ن

DNA  [.2]شود دیده 

 دئوکسی دو دهنده تشکیل مهم بخش دو گوانین و آدنین

 نقش و هستند اسید ریبونوکلئیک و اسید ریبونوکلئیک

 در همچنین و ژنتیکی اطلاعات سازی ذخیره در کلیدی

  [.3]دارند  پروتئین بیوسنتز

DNA زا منحصر بفرد ترکیبات یقطر از را ژنتیکی اطلاعات 

 و تیمین آدنین، گوانین،: کندمی رمزگذاری DNA باز چهار

 و انینگو تعیین برای آنالیز هایروش از برخی .[4] سیتوزین

 – بالا کارایی باروماتوگرافی مایع ک به توانمی ،[5] آدنین

 ،[7] شیمیایی لومینسانس ،[6]سنجی جرمی طیف

تروفورز الک ،[8] زوج یون بالا راییکا با مایع کروماتوگرافی

 .نمود اشاره[ 9]

ساختار بهینه سازی  ات مربوط بههدف از این تحقیق محاسب

پذیری، مولکولی، انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی، قطبش

، گاف HOMOE ،LUMOEها، جرم مولکولی، بار الکتریکی اتم

، بار نرمی و ، سختی کل(HOMO-LUMO انرژی )اختلاف

در فاز گازی  هاها و پتانسیل الکتریکی اتمیکی اتمالکتر

 مطالعه شده است. محاسبات گوانینو  آدنینات ترکیب

DFT/B3LYP/6-311G  تیمین، سیتوزین و ترکیبات

محاسبات با روش  .شده است انجام [10]اوراسیل 

DFT/B3LYP 311-6 و با مجموعه پایهG  در فاز گازی

 انجام شده است. 

 باتجزئیات محاس

[، با روش 11] 09Wمحاسبات توسط نرم افزار گوسین 

DFT/B3LYP [14-12و با مجموعه پایه ] 311-6G  انجام

 شده است.

 نتایج و بحث
 DFTو محاسبات  ساختار مولکولی -

 با ترکیبات آدنین و گوانین ساختار مولکولی بهینه شده

( و 1ر )شکلد DFT/B3LYP/6-311G استفاده از

یه )نظر DFT سازی با استفاده ازندسی بهینهپارامترهای ه

 G311-6 و با مجموعه پایه LYP3Bتابعی دانسیته( با روش 

 ( نشان داده شده است. 1در )جدول
 

 

 
a 

 

 
b 
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 با (b) نگوانیو   (a)آدنینترکیبات ساختار مولکولی بهینه شده   :1شکل

 DFT/B3LYP/6-311G از استفاده

 

با ن ترکیبات آدنین و گوانی سازیهینهپارامترهای هندسی ب -1جدول

 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPروش 

 (Å) مقادیر طول پیوند 

DFT/B3LYP/6-311G روش و مجموعه پایه 

  گوانین آدنین

1.4006 R(1,6) 1.3645 R(1,2) R1 

1.3248 R(1,9) 1.0021 R(1,12) R2 

1.3833 R(2,7) 1.0033 R(1,13) R3 

1.3907 R(2,9) 1.3266 R(2,3) R4 

1.0045 R(2,15) 1.3806 R(2,11) R5 

1.3506 R(3,7) 1.3666 R(3,4) R6 

1.3501 R(3,10) 1.3749 R(4,5) R7 

1.3604 R(4,8) 1.3969 R(4,8) R8 

1.3549 R(4,10) 1.3962 R(5,6) R9 

1.3539 R(5,8) 1.0044 R(5,16) R10 

1.0038 R(5,13) 1.3212 R(6,7) R11 

1.0036 R(5,14) 1.0738 R(6,14) R12 

1.4006 R(6,7) 1.3979 R(7,8) R13 

1.4081 R(6,8) 1.4305 R(8,9) R14 

1.0742 R(9,11) 1.2423 R(9,10) R15 

1.0782 R(10,12) 1.4442 R(9,11) R16 

  1.0101 R(11,15) R17 

 

محاسبه شده در فاز  گوانین و آدنینات جرم مولکولی ترکیب

 04941/151و  311G، 05450/135-6 گازی با مجموعه پایه

(amu) .است  

وان عن دهد و بهممان دو قطبی توزیع بار مولکول را نشان می

ان تواند به عنویک بردار در سه بعد است. بنابراین، می

سر مولکول توصیفگر جهت شرح حرکت باری در سرا

 تگیاستفاده شود. جهت بردار ممان دو قطبی در مولکول بس

 [.15] به مراکز بارهای مثبت و منفی دارد

 وپذیری آدنین قطبی و قطبش انرژی بهینه شده، ممان دو

ام ( آورده شده است. طبق محاسبات انج2گوانین در )جدول

ی و پایداری انرژپذیری قطبش ،ممان دوقطبی شده ترتیب

 گوانین( است. )آدنین نه شده بهی
 

ترکیبات پذیری انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش -2جدول

 311G-6 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPروش  باآدنین و گوانین 

 

 

، سختی HOMO، LUMOهای مولکولی اوربیتال -

 کل و نرمی کل

 الکترون مولکولی حاوی بالاترین اوربیتال HOMO اوربیتال

 رو این از و باشد الکترون دهنده عنوان تمایل دارد به

 DFT/B3LYP/6-311G روش و مجموعه پایه

 فاز گاز آدنین گوانین

-542.50618 -467.27178 
E(RB3LYP) 

(a.u.) 

7.2689 2.5226 
 ممان دوقطبی

(Debye) 

پذیریقطبش 80.49572 86.061264  (a.u.) 



 1400 تابستان، 46دهم، شماره دوازی کاربرد شیمی در محیط زیست، سال فصلنامه                                                                                    4  

 

 

 است و مرتبط HOMO انرژی به یونیزاسیون پتانسیل

تمایل ترین اوربیتال مولکولی خالی( )پایین LUMO اوربیتال

 دارد و به الکترونخواهی مرتبط است به گرفتن الکترون

[16.] 

گاف انرژی نامیده   LUMOو  HOMOاختلاف انرژی بین 

 مشخصه LUMO و HOMO بین گاف [.15شود ]می

 [.17] است مولکولیشیمیایی  پایداری

 در پذیرترواکنش مولکول به مربوط بالاتر HOMO انرژی

 ترکم LUMO انرژی که حالی در ها،الکتروفیل با واکنش

 ضروری هادوست هسته با مولکولی هایمربوط به واکنش

 [.18است ]

در فاز  آدنین و گوانینترکیبات  مطابق محاسبات انجام شده 

با ترکیبات محاسبه شده پذیری ترتیب واکنشگازی 

و گوانین(  آدنین ) HOMOا توجه به مقادیر ب هاالکتروفیل

-با هسته دوست ات محاسبه شدهپذیری ترکیبترتیب واکنش

 )گوانین ، به این ترتیب LUMOبا توجه به مقادیر  ها

 است.آدنین( 

 ازهاند[ 19] پیرسون و پار توسط 1983 سال در سختی مفهوم

 پتانسیل، I) [η=(I-A)/2]توسط [ 19]کل  سختی. شد گیری

 [20] )نرمی کل( S، الکترون خواهی( و Aیونیزاسیون و 

 آید.بدست می [S=1/2η]توسط 

 و بالا HOMO-LUMO گاف دارای سخت مولکول یک 

 .[21]دارد  کم HOMO-LUMO گاف نرم مولکول یک

میزان  آدنین و گوانین ترکیبات محاسبات انجام شدهمطابق 

با  ز گازیدر فا گاف انرژی و سختی ترکیبات مطالعه شده

به ترتیب،  311G-6 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPروش 

 کند.( تغییر میگوانین  آدنین)

  

 الکترون ولتواحد  بر حسب ترکیبات آدنین و گوانین مربوط بهسختی کل و نرمی  ،گاف انرژی ،HOMO، LUMOهای مقادیر انرژی اوربیتال -3جدول 

 DFT/B3LYP/6-311G روش و مجموعه پایه

 HOMO 

(ev) 
LUMO (ev)  گاف انرژی (ev) [η=(I-A)/2] 

(ev) 
[S=1/2η] 

(ev)-1 

 138.23765 2.67808 5.356154 0.92271- 6.27887- آدنین

 135.91758 2.72379 5.44758 0.50095- 5.94853- گوانین

 

 هابار الکتریکی اتم -

ان محاسبات بار الکتریکی اتمی مولیکن نقش مهمی به عنو

اختار سپذیری مولکولی،  ها در ممان دوقطبی، قطبشتمبار ا

  مولکولیهای الکترونی و بسیاری از خواص مربوط سیستم

 [.22] دارد

ش ز روبا استفاده ا اسبه شدهحترکیبات متوزیع بار مولیکن 

DFT/B3LYP  آورده شده است.  (4جدول )در 

 

 

زی شود، در فاز گامشاهده می (4جدول )همانطور که در 

 بار الکتریکی مثبت دارند. های هیدروژنهمه اتم

 1N اتم به طور عمده در گوانین و آدنینترین بار منفی بیش 

ر قرا 15Hو  9C ترین بار مثبت به ترتیب در اتمیشب 5N و

  دارد.
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با  ینآدنین و گوانترکیبات ها مربوط به بار الکتریکی اتم -4 جدول

 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPروش 

روش و 

 DFT/B3LYP/6-311G مجموعه پایه

 آدنین گوانین فاز گاز

 اتم شماره
بار 

 (e)الکتریکی
 (e)بار الکتریکی اتم

1 N -0.76809 N -0.48343 

2 C 0.61350 N -0.55081 

3 N -0.57936 N -0.52130 

4 C 0.34059 N -0.54458 

5 N -0.54745 N -0.73803 

6 C 0.19564 C -0.01098 

7 N -0.43420 C 0.34128 

8 C -0.05365 C 0.41383 

9 C 0.61830 C 0.22123 

10 O -0.58608 C 0.26471 

11 N -0.61994 H 0.20155 

12 H 0.38790 H 0.18781 

13 H 0.40675 H 0.39787 

14 H 0.19979 H 0.39932 

15 H 0.40809 H 0.42153 

16 H 0.41821   

ر کلبا   0.00000  0.00000 

       

               
 

 

 

 

 
 

 هاپتانسیل الکتریکی اتم -

با استفاده از ترکیبات آدنین و گوانین پتانسیل الکتریکی 

 ( آورده شده است. 5در )جدول  DFT/B3LYPروش 

 ترینمنفی آدنین 4N اتم، گوانین 10O در فاز گازی اتم

  را دارند.پتانسیل الکتریکی 
 

با ن گوانی ترکیبات آدنین وها مربوط به پتانسیل الکتریکی اتم -5دول ج

 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPروش 

روش و مجموعه 

 پایه
DFT/B3LYP/6-311G 

 آدنین گوانین فاز گاز

پتانسیل  اتم شماره

 (e)الکتریکی

پتانسیل  اتم

 (e)الکتریکی

1 N -18.34555 N -18.39567 

2 C -14.62150 N -18.32268 

3 N -18.39350 N -18.40276 

4 C -14.68674 N -18.40809 

5 N -18.32736 N -18.36920 

6 C -14.70670 C -14.73649 

7 N -18.40842 C -14.69074 

8 C -14.74486 C -14.67428 

9 C -14.65550 C -14.69173 

10 O -22.41005 C -14.70933 

11 N -18.33045 H -1.05188 

12 H -0.97046 H -1.10106 

13 H -0.98168 H -1.00458 

14 H -1.06364 H -1.00147 

15 H -0.97293 H -0.96512 

16 H -0.96886   
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 گیرینتیجه

بدست  ،شکل مولکولیسازی مربوط به بهینهمحاسبات 

آوردن انرژی مینیمم، جرم مولکولی، ممان دوقطبی، 

 ها،ی اتمپتانسیل الکتریک ها،ی اتمپذیری، بار الکتریکقطبش

HOMOE ،LUMOE،آدنین و نرمی  ، گاف انرژی، سختی کل

 در فاز گازی انجام شده است.گوانین 

-6 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPمحاسبات با روش  

311G .انجام شده است 

 ر فازدآدنین و گوانین ترکیبات  انجام شده مطابق محاسبات 

 پذیری،قطبش ،ن گاف انرژی و سختی، تغییرات میزازیگا

ه پذیری ترکیبات محاسبه شدترتیب واکنشممان دوقطبی، 

 دنینآ)به ترتیب  HOMOها با توجه به مقادیر با الکتروفیل

 با  پذیری ترکیبات محاسبه شدهو ترتیب واکنش (گوانین

 به ترتیبنرمی ، LUMOها با توجه به مقادیر هسته دوست

 است. آدنین( )گوانین 

ه ر عمدترین بار منفی گوانین و آدنین به ترتیب به طوبیش 

و  9Cترین بار مثبت به ترتیب در اتم بیش 5N و 1N در اتم

15H  .4اتم قرار داردN 10 آدنین و اتمO رینتمنفی گوانین 

 پتانسیل الکتریکی را دارند. 
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