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رزورسینول و و ممان دوقطبی  ها، مقدار بار الکتریکی اتمانرزی مینیمم، پارامترهای ساختاری، HOMO-LUMOدر این تحقیق، گاف انرژی 

بر روی   G++(d,p) 133-6 و با مجموعه پایه B3LYPدر فاز گازی محاسبه شده است. محاسبات با استفاده از نظریه تابعی دانسیته با روش  فنول

مقدار گاف انرژی دبای و  1233/3 و 1286/3 و فنول به ترتیب ممان دوقطبی رزورسینولمطابق محاسبات انجام شده انجام شده است.  اتترکیب

دهد در هر دو ن مینشاها محاسبات مربوط به بار الکتریکی اتم دست آمده است.ههارتری ب 83118/0و  8382/0رزورسینول و فنول به ترتیب 

 قرار دارد.  Oترین بار منفی به طور عمده در اتم و بیش بار الکتریکی مثبت دارند های هیدروژنهمه اتم ترکیب
 

 .DFT، رزورسینول، فنول، HOMO–LUMOانرژی  گاف  کلیدواژه:
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 مقدمه
 است اییشیمی ماده، بنزن( هیدروکسی دی-3،1) رزورسینول

 محصولات سایر و لاستیک تولید در، عکاسی در که

 به و بهداشتی و آرایشی لوازم و مو رنگ، چسب ،لاستیکی

 هایبیماری درمان برای دارویی ماده عنوانبه، کم میزان

شیره ، غلات جو در رزورسینول. شودمی پوست استفاده

های تولید دود سیگار، پساب ،قهوهکنسرو شده،  چغندر

 .[3] شودیافت می زغال سنگ قیریولات محص

رسینول در عوامل روشن کننده پوست ومشتقات دی تیان رز

رزورسینول به صورت کرم  [.8] گیرندمورد استفاده قرار می

)موضعی( در درمان آکنه و سایر اختلالات پوستی استفاده 

 [.1] شود که فقط باید با تجویز پزشک استفاده شودمی

حلقه بنزنی تشکیل  بهیک گروه هیدروکسیل نول از اتصال ف

 عنوان به. استمحلول  آلی هایحلال اکثر در لوفن .شودمی

، اترها ،هاکتون، هاالکل، آروماتیک هایهیدروکربن مثال

 هایهیدروکربن در فنول .هالوژنی هایهیدروکربن و اسیدها

 [.3] تری داردحلالیت کم آلیفاتیک

، هاکربنات پلی تولید برای نآ شیمیایی مشتقات و لوفن

-علف نظیر هاکشعلف، شوینده مواد، نایلون، هااپوکسی

 [.2] هستند ضروری متعدد داروهای و فنوکسی هایکش

سوزش پوست، ضایعات کبدی، ادرار تیره و  فنول باعث

 [.6] شودمی انسانضربان نامنظم قلب 

تار ساخبهینه سازی  ات مربوط بههدف از این تحقیق محاسب

بار الکتریکی  مولکولی، انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی،

HOMO-گاف انرژی )اختلاف و  HOMOE ،LUMOE هااتم

LUMOاست.  رزورسینول و فنول ات( در فاز گازی ترکیب

 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPمحاسبات با روش 

G++(d,p) 133-6   انجام شده است. در فاز گازی 
 

 جزئیات محاسبات

[، با روش 7] 09Wسبات توسط نرم افزار گوسین محا

DFT/B3LYP [30-2و با مجموعه پایه ] G++(d,p) 133-6    
 انجام شده است.

 

 هابحث و یافته

  DFTو محاسبات  ساختار مولکولی

 /DFT/B3LYP استفاده از با ساختار مولکولی بهینه شده

G++(d,p) 133-6  نه( و پارامترهای هندسی بهی3در )شکل-

)نظریه تابعی دانسیته( با روش  DFT سازی با استفاده از

B3LYP و با مجموعه پایه G++(d,p) 133-6  ( 3در )جدول

 نشان داده شده است. 

 

  

 DFT/B3LYP/6-311G++(d,p) از با استفاده رزورسینول )سمت چپ( و فنول )سمت راست(ساختار مولکولی بهینه شده   :3شکل
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 DFT/B3LYP/6-311G++(d,p)DGDZVP از رزورسینول و فنول با استفادهسازی پارامترهای هندسی بهینه -3جدول

 (Am)و زاویه پیوند  (Rn)مقادیرطول پیوند 

DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) روش و مجموعه پایه 

 (Å) طول پیوند فاز گاز فاز گاز اتانول استون 

73/1    R(1,2)                   R1 763/1           R(1,7)                   R1 

367/0  R(1,17)                  R2 367/0           R(1,17) R2 

736/1  R(2,7)                   R7     763/1           R(2,4) R7     

736/1  R(2,4)                   R4     367/0          R(2,14)   R4     

734/1  R(7,5)                   R5     734/1          R(7,5) R5     

036/1  R(7,3)                   R6     733/1          R(7,6) R6     

731/1  R(4,6)                   R3     734/1                            R(4,5) R3     

037/1  R(4,3)                   R3     736/1                           R(4,3)   R3     

737/1  R(5,3)                   R3     035/1                             R(5,3) R3     

034/1  R(5,10)                  R10    730/1                                R(6,3) R10    

736/1  R(6,3)                   R11    032/1                            R(6,10) R11    

034/1  R(6,11)                  R12    734/1                            R(3,3) R12    

037/1  R(3,12)                  R17    0353/1                           R(3,11) R17    

   034/1           R(3,12) R14    

 (◦) زاویه پیوند    

356/103  A(2,1,17)              A1 352/103                      A(7,1,17) R1 

546/122  A(1,2,7)               A2 67/103             A(4,2,14) R2 

704/113  A(1,2,4)               A7   352/121  A(1,7,5)               R7     

501/120  A(7,2,4)               A4   252/113  A(1,7,6) R4     

372/113  A(2,7,5)               A5 336/120  A(5,7,6)               R5     

333/113  A(2,7,3)               A6 633/116  A(2,4,5) R6     

263/120  A(5,7,3)               A3 632/122  A(2,4,3) R3     

564/131  A(2,4,6)               A3 623/120  A(5,4,3) R3     

026/113  A(2,4,3)               A3 417/113  A(7,5,4) R3     

41/121  A(6,4,3)               A10 413/121  A(7,5,3)   R10    

522/120  A(7,5,3)               A11 130/113  A(4,5,3)               R11    

710/113  A(7,5,10)              A12 377/113  A(7,6,3)               R12    

163/120  A(3,5,10)              A17 423/113  A(7,6,10)              R17    

363/120  A(4,6,3)               A14 373/121  A(3,6,10)              R14    

276/113  A(4,6,11)              A15 376/113  A(4,3,3) A15    

333/113  A(3,6,11)              A16 767/120  A(4,3,11)              A16    

264/113  A(5,3,6)               A13 301/120  A(3,3,11) A13    

771/120  A(5,3,12)              A13 732/121  A(6,3,3) A13    

404/120  A(6,3,12)              A13 743/113  A(6,3,12) A13    

   260/113  A(3,3,12) A20    
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 ( آنگستروم111/3±003/0) در حلقه بنزن C-Cطول پیوند 

دهد مقادیر محاسبه شده طول پیوند نشان می[. 33است ]

در حلقه آروماتیک در فاز گازی با استفاده  C-Cطول پیوند 

تا  آنگستروم 110/3از  DFT/B3LYP/6-311G++(d,p)از 

آنگستروم تا  113/3در فنول از از و  آنگستروم 117/3

این محدوده طول پیوند به علت است که  آنگستروم 116/3

های های نامستقر بین حلقه بنزن با دیگر قسمتeوجود 

 در حلقه بنزن C-Hطول پیوند  تواند باشد.میمولکول 

 C-Hطول پیوند [ است. 33] آنگستروم (303/3 ± 002/0)

ر حلقه آروماتیک با استفاده از در فاز گازی د

DFT/B3LYP/6-311G++(d,p)  تا  آنگستروم 028/3از

 026/3تا  آنگستروم 021/3در فنول از و  آنگستروم 022/3

 161/0در هر دو ترکیب   O-Hطول پیوند است. آنگستروم 

ترین پیوند در هر دو که کوتاه دست آمده استهآنگستروم ب

 O-Hرونگاتیویته بالای پیوند ترکیب به دلیل اختلاف الکت

 توان نسبت داد.می

در  رزورسینول و فنولانرژی بهینه شده، ممان دوقطبی 

( آورده شده است. ممان دو قطبی توزیع بار 8)جدول

عنوان یک بردار در سه بعد دهد و بهمولکول را نشان می

گر جهت شرح عنوان توصیفتواند بهاست. بنابراین، می

سراسر مولکول استفاده شود. جهت بردار حرکت باری در 

ممان دو قطبی در مولکول بستگی به مراکز بارهای مثبت و 

 [. 38] منفی دارد

 

و با  DFT/B3LYPی بهینه شده و ممان دوقطبی با روش انرژ -8جدول

   G++(d,p) 133-6 مجموعه پایه
 

 

 

 LUMO و HOMOهای مولکولی اوربیتال -

ترین اوربیتال بالاترین اوربیتال مولکولی پر شده و پایین

مولکولی خالی پارامترهای بسیار مهمی در شیمی کوانتوم 

-ولکولی پر شده و پایین[. بالاترین اوربیتال م33-31هستند ]

های اصلی ترین اوربیتال مولکولی خالی هر دو اوربیتال

 اختلاف[. 32هستند که در پایداری شیمیایی سهیم هستند ]

. دهدمی نشان را بالا پایداری HOMO-LUMO زیاد

 به نسبت پذیری پایینواکنش، مولکول یک بالا پایداری

 .[36] دهدمی در برخی موارد نشان شیمیایی هایواکنش

HOMO دهنده توانایی دادن الکترون و نشانLUMO  نشان

 شکاف مقدار [.37دهنده توانایی پذیرفتن الکترون است ]

میزان انتقال بار درون مولکولی  HOMO-LUMO انرژی کم

 [.32دهد ]می نشان را پایین

 -88106/0 رزورسینول  HOMOمقدار انرژیدر فاز گازی 

رزورسینول  LUMO ،هارتری -81310/0 فنولو  هارتری

هارتری و مقدار  -08012/0و فنول  هارتری -03626/0

و  8382/0 ترتیبرزورسینول و فنول بهگاف انرژی 

 مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش  هارتری 83118/0

G++(d,p) 133-6 حاسبه شده است. م 
 

و گاف انرژی  HOMO، LUMOهای مقادیر انرژی اوربیتال -1جدول 

 بر حسب واحد هارتری رزورسینول و فنولبوط به مر

روش و مجموعه 

 پایه

DFT/B3LYP/6-

311G++(d,p) 

 فنول رزورسینول فاز گاز

HOMO 22306/0-  27430/0-  

LUMO 01656/0-  02033/0-  

2125/0 گاف انرژی   21732/0  

 

 هابار الکتریکی اتم
 عنوانلکتریکی اتمی مولیکن نقش مهمی بهمحاسبات بار ا

مولکولی، ساختار  پذیریها در ممان دوقطبی، قطبشبار اتم

مولکولی هایالکترونی و بسیاری از خواص مربوط به سیستم

با استفاده از  رزورسینول و فنل[. توزیع بار مولیکن 31] دارد

DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) روش و مجموعه پایه 

 فاز گاز رزورسینول فنول

- 5533/703  - 3066/732  E(RB3LYP) 

(a.u.) 

7344/1  7326/1  ممان دوقطبی 
(Debye) 
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( آورده شده است. 3در )جدول  DFT/B3LYPروش 

ی شود، در فاز گاز( مشاهده می3که در )جدول طورهمان

های اتم بار الکتریکی مثبت دارند. های هیدروژنهمه اتم

-تری از دیگر اتم، بار مثبت کماکسیژن هیدروژن متصل به

در ترین بار منفی به طور عمده بیش های هیدروژن دارد و

  قرار دارد. Oدر اتم هر دو ترکیب 
 

 

 با روش فنولرزورسینول و ها مربوط به بار الکتریکی اتم -3جدول

DFT/B3LYP و با مجموعه پایه  G++(d,p) 133-6 

روش و 

همجموعه پای  

DFT/B3LYP/6-311G+(d,p) 

فاز گاز و 

 حلال

 فنل رزورسینول

  (e)بار الکتریکی اتم  (e)بار الکتریکی اتم شماره

3 O 673/0-  O 672/0-  

8 O 673/0-  C 133/0  

1 C 112/0-  C 823/0-  

3 C 111/0-  C 828/0-  

2 C 113/0-  C 321/0-  

6 C 821/0-  C 328/0-  

7 C 136/0-  C 816/0-  

2 C 361/0-  H 380/0  

1 H 838/0  H 837/0  

30 H 831/0  H 803/0  

33 H 808/0  H 802/0  

38 H 802/0  H 806/0  

31 H 367/0  H 366/0  

33 H 362/0    

0000/0 بار کل   0000/0  

        
 

 گیرینتیجه
شکل سازی به بهینهمربوط در این تحقیق محاسبات 

، دست آوردن انرژی مینیمم، ممان دوقطبیهب ،مولکولی

HOMOE ،LUMOE  های رزورسینول گاف انرژی در مولکولو

در فاز گازی انجام شده است. محاسبات با روش  و فنول

DFT/B3LYP و با مجموعه پایه G++(d,p) 133-6   انجام

از لحاظ  فنول از رزورسینولمطابق محاسبات  شده است.

میزان گاف ممان دوقطبی و انرژی مینیمم پایدارتر بوده و 

 تر از رزورسینول است.فنول کمی بیشانرژی 
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