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  به ي و اپتيكي مولكول پرولينيكالكتربررسي خصوصيات 
  نظريه تابعي چگاليكمك  

  
  3رضوي محسن امامي ،*2، اسماعيل زمين پيما1پيمان نايبي

  1/6/1400پذيرش:   28/11/1399ارسال:   تاريخ

 كوانتومي نظريه تابعي چگالي خواص ساختاري، الكتروني و سازيبه كمك شبيه در اين مقاله: چكيده
 ،پيوندير طول د. نتايج بدست آمده براي مقاه استاپتيكي مولكول پرولين مورد بررسي قرار گرفت

همچنين ترازهاي هومو و  .دارد ساير مقالاتزواياي چرخشي و پيچشي مولكول توافق خوبي با نتايج 
 هبدست آمد eV 6.3و   eV،-0.6391 eV 6.948-لومو و گاف انرژي براي مولكول پرولين به ترتيب برابر 

نيز از  رانگيختهب. مقادير چگالي ترازها، بار هر اتم در حالت پايه و است هكه مطابق با نتايج قبلي بود
. به كمك نظريه تابعي چگالي وابسته به زمان نيز اندهكه محاسبه شد هجمله خواص الكتروني بود

نمودار طيف  محاسبه گرديد.هاي گذار اپتيكي نوري مولكول از جمله طيف جذب و حالت هايكميت
محاسبه  eV 9تا  eV 5 معادل nm 245تا  nm 140طول موجي  يهدر باز مولكول پرولينجذب نوري 

  .وجود دارد nm 190و  nm 165 هاي حدود كه دو قله جذب نوري در طول موج نشان مي دهد شده،
  

  اپتيكي خواص ،كتريكيخواص ال ،پرولين ،نظريه تابعي چگالي هاي كليدي:  واژه
  

  همقدم -1
يكي از بيست آمينو  C5H9NO2با فرمول شيميايي  پرولين

آزادي است كه به عنوان يك ماده محلول به طور  داسي
   هاي گياهي تجمع در سلول تنشطبيعي در پاسخ به 

درك عميق از خصوصيات فيزيكي، الكتروني  .] 1[ يابدمي
دهد تا به ارايه  هايي راتواند روشو اپتيكي پرولين، مي

كمك آنها بتوان مقدار ماده پرولين در گياه را افزايش داد 
جمله شوري  هايي با مقاومت بالا در برابر تنش ازتا گياه

   .توليد كرد

) استاديارگروه فيزيك، دانشكده فني مهندسي دانشگاه آزاد اسلامي واحد 1
  nayebi@iau-saveh.ac.ir ساوه، ساوه، ايران.

  ايران. قزوين، اسلامي، آزاد دانشگاه قزوين، واحد فيزيك، ار گروه) استادي2
zaminpayma@qiau.ac.ir  

) استاديارگروه فيزيك، دانشكده فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد علوم و 3
  mrazavi@srbiau.ac.irتحقيقات، تهران، ايران.

  

مقالات متعددي به صورت محاسبات كوانتومي بر اساس 
بر روي خواص و كاربردهاي پرولين  1چگالي نظريه تابعي
توان به موارد ذيل از جمله مي.  ]16-4[اند منتشر شده

خواص كاتاليستي  ]4[ شاشاره نمود. رنكلين و همكاران
را مورد مطالعه قرار  2پرولين در واكنش استن و استالديد

به  3تشكيل انامين سازوكار ]5[ دادند. يانگ و همكارانش
را به كمك نظريه تابعي چگالي بررسي كمك پرولين 

وجود يك انرژي بالاتر  ]6[ كردند. آجيتا و همكارانش
رود سازنده پرولين وقتي كه به عنوان كاتاليست به كار مي

را از طريق محاسبات كوانتومي مشاهده كردند. يانگ و 
پرولين در آب را به  4شكل زويتريونيك ]7[ همكارانش 

كايتانو و  سي كردند.برر DFTكمك شبيه سازي 
                                                           
1 Density Functional Theory (DFT) 
2 Acetaldehyde 
3 Enamine 
4 Zwitterionic 
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را به كمك روش  1بلور پرولين بدون آب  ]8[ همكارانش
DFT  مورد بررسي قرار دادند و ساختار بهينه و خواص

 ام و همكارانشي الكترواپتيكي پرولين را محاسبه كردند.
به صورت محاسباتي خواص ساختاري و  نيز ]9[

كي و الكترواپتيكي بلور پرولين را به دست آوردند. زيني
پرولين را مورد -ساختار بهينه شده ال ]10[ همكارانش

  بررسي قرار دادند.
در اين مطالعه ما به بررسي خواص ساختاري، الكتروني و 

سازي نظريه تابعي اپتيكي مولكول پرولين از طريق شبيه
، زاويه پيوندنظير طول  هاييكميتپردازيم و چگالي مي

ي ترازهاي الكتروني، ي، ترازهاي انرژي، چگالپيوندبين 
لومو و بارهاي اتمي در حالت پايه و ، ترازهاي هومو

هاي يونش و الكترون انرژي ممان الكتريكي، ،برانگيخته
هاي جذب نوري پرولين را  و در نهايت منحني خواهي
  كنيم. محاسبه مي را سازي شدهول بهينهكلبراي مو

  
  محاسباتروش  - 2

ــتفاده از ن   ــا اس ــه ب ــن مقال ــابعي  در اي ــومي ت ــه كوانت ظري
ــالي ــي و اپتيكــي  (DFT)چگ ــاختاري، الكترون ، خــواص س

تمام محاسـبات كوانتـومي    مولكول پرولين محاسبه گرديد.
انجـام گرفتـه    GAUSSIAN09به كمـك كـد محاسـباتي    

، سازي و محاسبه خواص سـاختاري است. براي انجام شبيه
و بـا   ابتدا مولكول پـرولين بـا روش نظريـه تـابعي چگـالي     

 +31G-6 و با توابع پايه B3LYPقريب همبستگي تبادلي ت
اطلاعـاتي نظيـر طـول    سـپس  سازي ساختاري شـد.  بهينه
بين آنها محاسبه گرديد.  چرخشي و پيچشي زواياي، پيوند

سازي شده محاسبه خواص الكتروني مولكول بهينهدر ادامه 
گرديد. براي محاسبه خواص اپتيكي و طيف جذب از روش 

بـا همـان روش هـاي     2چگالي وابسته به زمان نظريه تابعي
ه اسـتفاده شـد  +31G  -6 و با توابـع پايـه   B3LYP تقريبي
  .است

                                                           
1 Anhydrous proline crystals 
2 TD-DFT 

  نتايج -3
 و تابعي چگالي روش با مولكول پرولين هندسي ساختار 

سازي از طريق كمينه +B3LYP/6-31G پايه مجموعه
 سپسسازي شد. ) بهينه1مطابق شكل( انرژي كل مولكول

 محاسبات از استفاده با پايدار، ني مولكولساختار الكترو

 سپس .كوانتومي نظريه تابعي چگالي محاسبه گرديد
  طيف جذب نوري خواصي اپتيكي مولكول از قبيل

 محاسبه گرديد.

  
. اتم هاي سازي شده مولكول پرولينبهينه ساختار ):1شكل(

هاي كربن، اتم به رنگ آبي نشان خاكستري نشان دهنده اتم
تم نيتروژن و اتمهاي قرمز نشان دهنده اتمهاي دهنده ا

ده اتم هاي هيدروژن ناكسيژن و اتم هاي سفيد نشان ده
  .است
  

ه پرولين شامل سازي شداطلاعات ساختاري مولكول بهينه
نشان داده شده است. همچنين ) 2شكل (در  پيوندطول 

بين اتمها و زاويه بين  پيوند) مقادير طول 1( در جدول
با مقايسه اين مقادير با نتايج  ارش شده است.ها گزپيوند

توان بدست آمده از تجربه و ديگر كارهاي محاسباتي مي
مشاهده كرد كه نتايج بدست آمده در اين مطالعه توافق 

به منظور بررسي  .]19-17[خوبي با ديگر نتايج دارند 
هاي الكتروني و خواص الكتروني مولكول پرولين، تراز

الكتروني محاسبه گرديد كه در شكل هاي چگالي حالت
شود. بيشترين چگالي حالت در محدوده ) مشاهده مي3(

شود. همچنين ده ميهمشا 0.3-تا hartree 0.7-انرژي 
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 0.25537 آن در انرژي 1بالاترين تراز اشغال شده مولكولي

hartree -  6.9488-معادل با eV   و پايين ترين تراز خالي
 0.63918- معادل با hartree 0.02349-با انرژي  2مولكولي

eV مولكول پرولين داراي گاف انرژي  بنابراينآمد.  بدست
 است. اين مقدار eV 6.30معادل با  hartree 0.2314برابر  

محاسباتي همخواني دارد  مقالاتبا نتايج تجربي و  نيز
]17 -19[.  
  

  
  .سازي شدهمولكول پرولين بهينه اطلاعات ساختاري ):2شكل(

  

  
ترازهاي انرژي مولكولي پرولين و بالاترين تراز  ):3شكل(

ترين تراز خالي به همراه چگالي ترازها. اشغال شده و پايين
  باشد.بر حسب هارتري مي  واحد انرژي

  
هاي هومو و لومو و يك تراز بالاتر از همچنين اوربيتال

) نشان داده 4هومو و يك تراز پايين تر از لومو در شكل (
در  و لومو هومو هايربيتالوا هايشكل د. با بررسيانشده

 بر هومو هاي) مي توان مشاهده كرد كه اوربيتال4شكل (

هاي پيوندي به آن و اكسيژن 6كربن شماره  اتمهاي روي
                                                           
1 HOMO 

2 LUMO 

متراكم است. در حاليكه  8و  7هاي شماره يعني اتم
        هاي لومو بر كل حلقه كربني يعني بر روياوربيتال
   پخش شده است. 5تا 1ي اتم ها

  

  
  

لومو و همچنين  –زهاي انرژي هوموهاي ترااوربيتال ):4شكل(
  .يك تراز بالاي لومو و يك تراز پايين هومو

  
مقدار بار الكتريكي هر اتم در ساختار بهينه شده پرولين 

در شكل  برانگيختههاي و همچنين حالت پايهبراي حالت 
ده است. با مقايسه اين ) نشان داده ش7) و (6(، )5هاي (

هاي اكسيژن در توان مشاهده كرد كه بار اتمسه شكل مي
) در حاليكه 5(شكل است e 0.421-و  e 0.439- حالت پايه
 e 0.312-و  e 0.464-اول به مقادير  برانگيختگيدر حالت 

       به مقادير برانگيختگي دوازدهمين) و در حالت 6(شكل
-0.179 e 0.177- و e يابد. اتم نيتروژن نيز در مي تغيير

در  ،است -e 0.679حالت پايه داراي با الكتريكي برابر با 
به  دوازدهمينهاي تحريكي اولين و حاليكه در حالت

هاي يابد. تمامي اتمتغيير مي e 0.372-و  e 0.548-مقادير 
) داراي تغيير بار 7) و (6(، )5هاي (كربن نيز مطابق شكل

مقدار  ،همچنين بر اساس محاسبات بارالكتريكي هستند. 
بدست  Debye 6.65ممان دوقطبي مولكول پرولين برابر با 

همخواني  ]17[ كه با مقدار گزارش شده در مرجعه آمد
  . دارد
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  .لين در حالت پايهوهاي پربار الكتريكي اتم ):5شكل(

  

  
لين در اولين حالت وهاي پراتم بار الكتريكي ):6شكل(

   .گيتبرانگيخ
  

  
مين حالت ازدهلين در دووهاي پربار الكتريكي اتم ):7شكل(

  .برانگيختگي
  

و انرژي  KJ/mol 883.99يونش اول  مقدار انرژيهمچنين 
، انرژي الكترون   KJ/mol 1568.05يونش دوم برابر با 

و انرژي الكترون  KJ/mol 59.95خواهي اول برابر با 

در  سبه گرديد.محا KJ/mol 390.79خواهي دوم برابر با 
و نمودار  هشدنهايت خواص اپتيكي مولكول پرولين بررسي 

 245تا  140طول موجي  يهطيف جذب نوري آن در باز
الكترون ولت محاسبه گرديد. همانطور كه  9تا  5 يانانومتر 

جذب نوري در طول  قلهدو  ،شود) ديده مي8در شكل (
  شود.مينانومتر ديده  165نانومتر و 190موج هاي حدود 

  

  
  طيف جذب نوري مولكول پرولين ):8شكل(

  
براي محاسبه اين طيف، بيست حالت بر انگيخته به روش 

. احتمال است تابعي چگالي وابسته به زمان محاسبه شده
هاي مانند شماره است،گذار برخي از اين حالات بسيار كم 

اند. برخي از اين گذارها كه در طيف مشخص شده 3تا  1
قله اول  .20تا  4بالاتري دارند، مانند گذارهاي احتمال 

است به گاف انرژي مولكول  eV 6.5جذب كه در حدود 
) برخي از حالتهاي 2جدول ( بسيار نزديك بوده.

و سهم ترازهاي مولكولي در گذار  گذاراحتمال  ،برانگيخته
اولين حالت برانگيخته در حدود انرژي  دهد. را نشان مي
5.015 eV اين گذار از سه  .است 0.001 گذار البا احتم

و  lumo+1به  lumo ، homoبه  homoسهم عمده شامل 
homo-1  بهlumo+1 ترين محتمل. تشكيل شده است

 165انرژي اين گذار حدود  .بوده 12گذار، حالت شماره 

nm  7.5يا eV  .است  
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  پيوند بين اتمهاي پرولين، زواياي خمشي و پيچشي سازي شده شامل طولاطلاعات ساختار مولكول پرولين بهينه ):1جدول(

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  )Åطول پيوند (  زاويه خمشي ( درجه)  زاويه پيچشي(درجه)
D(5,1,2,3)           -20.51  
D(5,1,2,16)  -151.68 
D(9,1,2,3) -141.68 
D(9,1,2,16) 87.22 
D(10,1,2,3) 98.15 
D(10,1,2,16) -32.93 
D(2,1,5,4) 35.04 
D(2,1,5, 4) 156.6  
D(2,1,5,15) -83.08 
D(2,1,5,4) 154.55 
D(9,1, 5,14) -84.00 
D(9,1,5,15)  36.22 
D(10,1,5,4) -84.05 
D(10,1,5,14) 37.57 
D(10,1,5,15) 157.81 
D(1,2,3,4) -2.18 
D(1,2,3,6) 118.13 
D(1,2,3,11) -123.40 
D(16,2,3,4) 128.83 
D(16,2,3,6) -110.84 
D(16,2,3,11) 7.62 
D(2,3,4,5) 24.01 
D(2,3,4,12) -93.60 
D(2,3,4,13) 146.70 
D(6,3,4,5) -94.42 
D(6,3,4,12) 147.95 
D(6,3,4,13) 28.26 
D(11,3,4,5) 145.56 
D(11,3,4,12) 27.94 
D(11,3,4,13) -91.74 
D(2,3,6,7) -0.16   

A(2,1,5) 103.50 
A(2,1,9) 110.32 
A(2,1,10) 111.12 
A(5,1,9) 112.93 
A(5,1,10) 110.61 
A(9,1,10) 108.31 
A(1,2,3) 110.35 
A(1,2,16) 114.49 
A(3,2,16) 114.61 
A(2,3,4) 105.15 
A(2,3,6) 109.16 
A(2,3,11) 111.98 
A(4,3,6) 111.98 
A(4,3,11) 111.46 
A(6,3,11) 107.13 
A(3,4,5) 103.51 
A(3,4,12) 109.50 
A(3,4,13) 111.67 
A(5,4,12) 110.29 
A(5,4,13) 113.68 
A(12,4,13) 108.09 
A(1,5,4) 103.43 
A(1,5,14) 112.18 
A(1,5,15) 110.29 
A(4,5,14) 112.61 
A(4,5,15) 110.45 
A(14,5,15) 107.83 
A(3,6,7) 113.54 
A(3,6,8) 123.26 
A(7,6,8) 123.19 
A(6,7,17) 105.19   

R(1,2) 1.49 
R(1,5) 1.54 
R(1,9) 1.01 
R(1,10) 1.10 
R(2,3) 1.49 
R(2,16) 1.01 
R(2,17) 1.84 
R(3,4) 1.55 
R(3,6) 1.54 
R(3,11) 1.09 
R(4,5) 1.54 
R(4,12) 1.09 
R(4,13) 1.09 
R(5,14) 1.09 
R(5,15) 1.09 
R(6,7) 1.36 
R(6,8) 1.23 
R(7,17) 1.01   
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 هاي مولكولي پرولينطلاعات گذار نوري بين ترازا ):2جدول(
HOMO    ► LUMO          (0.51) 
HOMO    ► LUMO+1     (-0.42) 
HOMO-1 ► LUMO+1     (0.17) 

Excited energy (eV)             Strength 
1)       5.015                              0.001 

HOMO     ► LUMO+1     (0.48) 
HOMO     ►  LUMO         (0.47) 
HOMO-1 ► LUMO          (0.18) 

2)       5.55                              0.001 

HOMO-1 ► LUMO          (0.51) 
HOMO-1 ►LUMO+1       (-0.37) 
HOMO ►    LUMO+1       (-0.28) 

3)        6.218                              0.001 

HOMO ►    LUMO+5      (0.67) 
HOMO-1 ► LUMO+2      (0.14) 

9)        7.166                               0.02 
 

HOMO-1 ► LUMO+3      (0.54) 
HOMO-2 ►LUMO+1       (-0.31) 
HOMO     ► LUMO+6      (0.17) 

12)        7.5                                   0.062 

HOMO     ►LUMO+8       (0.44) 
HOMO-2 ► LUMO+1      (0.31) 
HOMO-1 ► LUMO+3      (0.26) 

15)      7.754                                0.025 

  
به  homo-1عمده شامل سه سهم  يگذار دارا نيا

lumo+3 ، homo-2 به lumo+1  وhomo  بهlumo+6 
 7.754انرژي آن  .اهميت داردنيز  15گذار شماره  .باشديم

eV  اين گذار داراي سه سهم عمده است 0.025با احتمال .
و  lumo+1به  lumo+8 ، homo-2به  homoشامل 

homo-1  بهlumo+3 باشد.مي   
 

  نتيجه گيري -4
ســازي بــر اســاس نظريــه از طريــق شــبيهدر ايــن مقالــه 

كوانتومي تـابعي چگـالي، خـواص سـاختاري، الكترونـي و      
 ايـن محاسـبات    پـرولين محاسـبه گرديـد.   اپتيكي مولكول 

راهكاري عملي بـراي افـزايش مقـدار پـرولين در      ،تواندمي
هاي موجود در تنشگياه به منظور مقابله با شوري و ديگر 

در بخـش   نتايج بدسـت آمـده   يند رشد گياه ارايه دهد.آفر
، پيونـد ير طـول  دمقـا  ،سازي ساختار مولكول پرولينبهينه

توافـق خـوبي    است كه چشي مولكولزواياي چرخشي و پي
خواص الكتروني مولكول پـرولين   ديگران داشت. كارهايبا 

لومــو و گــاف انــرژي مولكــولي  ،ترازهــاي هومــو از جملــه
 eV، -0.6391 6.948-به ترتيـب برابـر    محاسبه گرديد كه

eV   6.3و eV  بدست آمد. مقادير چگالي ترازها، بار هر اتم
نيز از جمله خواص الكتروني بود  برانگيختهدر حالت پايه و 

كه محاسبه شد. به كمك نظريه تابعي چگـالي وابسـته بـه    
نوري مولكول از جمله طيف جـذب و   هايكميتزمان نيز 

  حالت هاي گذار اپتيكي محاسبه گرديد.
 245تا  140ي طول موجي طيف جذب نوري در بازه

 نتايج نشان داد كه دو قله جذب محاسبه گرديد.نانومتر 
نانومتر  165نانومتر و 190هاي حدود نوري در طول موج

مشخص كرد كه اوربيتال  تحليل طيف وجود دارد.
  سهم مهمي در گذارها دارد. homoمولكولي 
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