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 چکیده

-2مولکولزاسیون توتومری B3LYP/6-31++G(d,pمحاسباتی) سطحدر DFTدر این تحقیق با استفاده از محاسبات کوانتومی به روش      

 مختلف مسیراز سه تواند . این توتومری میمورد بررسی قرار گرفته است تیول -6 -پورین -9H-آمینو-2به تیول  -6 -پورین-H 7-آمینو

فعال سازی   بسیآزاد گ یانرژدارای  Cو  A ،B ریمسهر سه دهد که یبه فاز گاز نشان م مربوط جاینت اند انجام شود.نامیده شده Cو   A،Bکه

ثابت  اثر اعمالدر صورت . انجام شود یتواند در فاز گازن فرایند نمییبنابراین ا، هبود 1/52و kCalmol 6/47، 4/69-1به ترتیب ییبالا اریبس

یابدکه نشان دهنده عدم نقش افزایش می 4/55و kCalmol1/51 ،1/71-1فعال سازی به ترتیب به  بسیآزاد گ یانرژ (آب) حلال دی الکتریک

 بسیآزاد گ یانرژ در فرایند انتقال پروتون موجب کاهش سه مولکول آب مشارکت مستقیم. ند استکلیدی اثرات دوربرد حلال در این فرای

شود که نشان دهنده اهمیت اثرات کوتاه برد مولکول های حلال بر پایداری حالت گذار در این فرایند می molCalk 8/24-1فعال سازی  به

شد. نتایج به  kCalmol 6/23-1فعال سازی به بسیآزاد گ یانرژ به کاهشمنجر های حلال نیز مولکولبرد  و دور برد کوتاه اثرات بیترک است.

-آمینو-2تیول به  -6 -پورین -H 7-آمینو-2تواند سد انرژی را در توتومری در مولکولدهد یک حلال قطبی پروتیک میوضوح نشان می

9H- ی کاهش دهد.تیول به مقدار قابل توجه -6 -رینپو 

 
 دای اون.-3و1-دای فنیل پروپان-3و1-برومو-2، نظریه تابعی چگالی، کتودای اون-β :های کلیدیواژه 

 

 . مقدمه1

انجام این فرایند به دلیل توضیح خواص بسیاری از ترکیبات آلی،  یو نظری روی اشکال توتومری و نحوه تجربیمطالعات      

بیوشیمیایی و دارویی همواره مورد توجه محققان بوده است. عملکرد و خواص بسیاری از ترکیبات دارویی و بیولوژیکی تحت تاثیر 
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7(H) 9(H) 

با  هیک اتم هیدروژن یا پروتون همرا ترین نوع توتومری، توتومری هیدروژن است که طی آن. متداول]1[است اشکال توتومری آنها 

منتقل شده و در نتیجه آن تعادل یا تعادلهایی بین اشکال متفاوت از یک  πپیوند ساده از کربن مجاور پیوند دوگانه به انتهای سیستم 

 کنندحدواسط عمل می تصور ها بهبوتیک. فعالیت بسیاری از بتا کتو آمیدها که در سنتز بسیاری از آنتی[2-4] آیدمولول بوجود می

 -های آلیو تشکیل کمپلکس ]7[ ها، عملکرد آنتی اکسیدان]6[ DNA ، تشکیل زوج بازهای آلی شرکت کننده در ساختار ]5[

 و سرطان ]12[، صرع]11- 9[ HIVهمه تحت تاثیر تعادلات توتومری هستند. بسیاری از داروهای مورد استفاده در درمان ]8[ فلزی

 دارای اشکال توتومری هستند.  ]15-16 [، ریه و پانکراس]13-14]  های پوست

 DNAبه  بیسرطان و مطالعات شناخت آس یدرمان یمیش ی مطالعاتبراترکیبات مفیدی  6و2های استخلاف شده در موقعیت پورین

 .  ]17-21[روندمیکار هبا گوگرد به عنوان دارو ب ویژه ساختارهای نوکلئیک اسیدی استخلاف شدهه. ب]15-16]هستند 

جایی پروتون در هر دو حلقه هدارای چند شکل توتومری است و این اشکال با امکان جاب ((H)7) ،تیول-6-پورین-H 7-آمینو-2

موجب  ،(H)7تیول ،-6-پورین-H 7-آمینو-2جایی پروتون در حلقه ایمیدازول مولکولهشوند. جابمولکول به یکدیگر تبدیل می

نشان داده شده است. در این تحقیق سد انرژی این  1شود که در شکل می (((H)9، تیول-6-پورین-H 9-آمینو-2تشکیل توتومر 

 بررسی شده است. بر سد انرژی این تبدیل مانند آبی حلال قطب برد و دور برد یککوتاه تبدیل در فاز گاز و  مقدار اثرات 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ها.تیول با شماره اتم -6 -پورین –H 7-آمینو-2از مولکول  (H) 9و (H)7. توتومرهای 1شکل

 

 یمحاسباتهای . روش 2

-هبا ب DFT-B3LYP[22]ها و محصول در فاز گاز و محلول در سطح ساختار هندسی ماده اولیه، حالت های گذار، حدواسط     

 بهینه شدند. Gaussian 09و استفاده از نرم افزار  G(d,p)++311-6کارگیری توابع پایه
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 های از نوع پیوند هیدروژنی و انتقال پروتون قبلا سنجیده شده استبرای مطالعات همراه با برهمکنشB3LYP  دقت و صحت روش

های هارمونیک، توابع ها، تعیین فرکانسسازی ساختارهمحاسبات فرکانس نیز در همان سطح محاسباتی برای بهین. ]26-24[

 ترمودینامیکی و فرکانس موهومی حالت گذار انجام شد.

 

 و بحث نتایج. 3

شود و برای لحاظ اثرات دور برد آب پیشنهاد می حلال در فاز گاز و (H)7در مولکول N12به N7از H13سه مسیر برای انتقال     

های حلال )آب( بر سد انرژی توتومری استفاده شد. همچنین برای تعیین اثر مشارکت مستقیم مولکول PCM/SCRFحلال از روش 

داده شد و محاسبات فاز گاز انجام  ها و محصول قرارسه مولکول آب در فاصله مناسب از ماده اولیه، حالت های گذار، حدواسط

استفاده شد.  PCM/SCRFاز روش  مشارکت سه مولکول آب نیز شد. برای ترکیب اثرات کوتاه برد و دور برد حلال در حالت

در سه مسیر پیشنهادی که شامل چهار حد واسط  ها و محصول(های گذار، حدواسطهای هندسی بهینه شده )ماده اولیه، حالتساختار

های آزاد ، انرژیH،استانداردهای نتالپیآ، Uهای گرمایی،نشان داده شده است. انرژی 2 و هفت حالت گذار هستند در شکلهای

 لیست شده اند. 1های گذار مربوطه در جدول های موهومی حالتبرای همه اجزاء و همچنین فرکانس K 15/298، در Gگیبس،

های آزاد ، انرژیΔHهر واکنش، هایآنتالپی، ΔH#سازی،های فعالنتالپیآپارامترهای سینتیکی و تومودینامیکی محاسبه شده نظیر 

اند. همچنین ثوابت سرعت واکنش نشان داده شده 2، در جدولΔGهای آزاد گیبس هر واکنش،، انرژیΔG#سازی،فعالگیبس

،T.S.Tk ،]29[  ،ضرایب تونل زنی ویگنر𝝌 ،]30[ سازی تصحیح شده،های فعالانرژیacorrE ،]29[   و ثوابت تصحیح شده سرعت

 اند.ارائه شده 2محاسبه شده اند در جدول 1-4های که توسط معادله Corrkواکنش 

 
زمن و فرکانس ور،  ثابت پلانک، دما، ثابت بولتترتیب ثابت جهانی گازها، سرعت نبه   T, h ,C ,RBk ,در معادلات فوق 

و ثابت سرعت واکنش با توجه به اثر ( جهت تصحیح انرژی فعال سازی 4( و )3در معادله ) 𝝌موهومی حالت گذار  هستند. لحاظ

 تونل زنی کوانتومی برای اتمهای سبک نظیر هیدروژن بسیار حائز اهمیت است. 
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برای اجزاء درگیر در انتقال  K 15/298های گذاردر ، و فرکانس موهومی حالت G، انرژی آزاد گیبس، Hنتالپی استاندارد ،آ،  U.انرژی گرمایی،1 جدول

 PCM/SCRFو آب) نشان داده شده در داخل پرانتز( با استفاده از روش  پروتون در فاز گاز

Imaginary 

frequency 
G           H         U        Species 

- -865.538979 -865.538979 -865.539924 7(H) 

- (-865.604951) (-865.560462) (-865.561406) 
 

- -865.595154 -865.551263 -865.552207 9(H) 

- (-865.609827) (-865.565910) (-865.566854) 
 

- -865.547556 -865.502946 -865.50389 IM1 

- (-865.562628) (-865.518166) (-865.519110) 
 

- -865.549332 -865.504328 -865.505272 IM2 

- (-865.566677) (-865.521982) (-865.522926) 
 

- -865.541389 -865.49756 -865.498505 IM3 

- (-865.558835) (-865.514915) (-865.515860) 
 

- -865.47223 -865.47223 -865.473175 IM4 

- (-865.531371) (-865.486666) (-865.487610) 
 

1480.2 i -865.50796 -865.463571 -865.464515 TS1 

1484.7i (-865.523452) (-865.479143) (-865.480088) 
 

1512.4i -865.460555 -1730.88883 -865.461499 TS2 

(1533.8i) (-865.518001) (-865.474082) (-865.475026) 
 

1720.45 i -865.473237 -865.428274 -865.429218 TS3 

(1636.4 i) (-865.500949) (-865.456495) (-865.457439) 
 

1637.2 i -865.486923 -865.442705 -865.443649 TS4 

(1721.8 i) (-865.490264) (-865.445978) (-865.446922) 
 

1525.5 i -865.500808 -865.457054 -865.457998 TS5 

(1563.0 i) (-865.516626) (-865.472598) (-865.473542) 
 

1057.9 i -865.496241 -865.452686 -865.45363 TS6 

(1035.2 i) (-865.512297) (-865.468410) (-865.469354) 
 

1318.3 i -865.494382 -865.45075 -865.451694 TS7 

(1348.8i) (-865.507122) (-865.463326) (-865.464270) 
 

 

 مولکولی پروتون درون. انتقال 3-1

به  C5آن اتمکه در بوده  شامل دو مرحله انتقال پروتون ،نشان داده شده است 2که در شکلاین مسیر همانطور P (A) A)یرمس     

به اتم  N7از  kCalmol 6/47-1یبا سد انرژ TS1قیاز طراَ می( مستقH13) دروژنیشده است. در مرحله اول، اتم ه ریدرگ طورعمده

C5  منتقل شده و حدواسط(IM1) در دهدرا تشکیل می .TS1 اتم ،H13 ی پیوندبالا دازولیمیحلقه ا بیرون ازN7-C5  قراردارد
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است. کاهش یافته Å 276/1به  Å128/2از C5-H13 و فاصله افزایش یافته  Å351/1به  Å007/1از N7-H13پیوندکه طول  طوری

 است 3SPدیبریه دارای IM1در C5اتم . ن استشکست در حال H13-N7وندیپ ل ویشکتدر حال  H13-C5وندیکه پ دهدمینشان  نیا

اتم هیدروژن است. در مرحله دوم،  kCalmol 8/22 endergonic-1 انرژی با مرحله از واکنش نی(. اN-Cپیوندو دو  H-Cپیوند )دو

(H13 از طریق )TS2  1با سد انرژی-kCalmol 9/26  ازC5  به اتمN12  9محصول منتقل شده و(H) درشود. تشکیل میTS2 طول ،

 (H)9است. محصول کاهش یافته Å082/1به  Å097/1از C5-H6پیوندوطول افزایش یافته  Å 294/1به  Å0971/1از  C5-H13پیوند

 kCalmol 8/29 exergonic-1 انرژی اب مرحله نیا دارد. 2SPونیداسیبریه (H)7همانند  C5که در آن  است ساختار مسطح دارای

به علت سد بالای انرژی   Aریمس نیا قیاز طر(H)7 فرایند توتومری شدن در حلقه ایمیدازول مولکول  دهد کهینشان م جیتااست. ن

(1-kCalmol 6/47 در مرحله )تصور است. قابل ریغعیین سرعت، ت 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

فاصله ند و ( در بالای فلش آمده kCal/molسازی)های آزاد گیبس فعالانرژی، Aریمس قیاز طر (H)7بیدر ترک مولکولیانتقال پروتون درون . 2شکل 

 .آنگستروم هستند برحسبداده شده  هایوندیپ

 

شده  ریدرگ به طور عمده مجدداC5ً اتمبوده و  شامل دو مرحله انتقال پروتون که نشان داده شده است 3در شکلB (P (B)) ریمس

منتقل شده و حد واسط  N12به اتم  C5از  kCalmol 4/69-1یبا سد انرژ TS3قی( از طرH6) دروژنیاست. در مرحله اول، اتم ه

(IM2) در دهدبنی است تشکیل میرا که دارای ساختار شبه کر .TS3 اتم ، H6ی پیوندبالا دازولیمیحلقه ا بیرون از C5–N12 

 Åبه  Å120/2از N9–H6 و فاصله افزایش یافته  Å292/1به  Å080/1از C5–H6 پیوند که در آن طول قراردارد طوری 

 kcal/mol 7/21 انرژی با مرحله از واکنش نیانشان داده شده است  2و جدول  5همان طور که در شکل  است.کاهش یافته 267/1

IM1 TS1 7(H) 

9H TS2 

26.9 

47.6 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1396، بهار 21سال هفتم، شماره                                                                46

 
( JQCS ) 

endergonic ،است. در مرحله دوم ( اتم هیدروژنH13 ازطریق )TS4  1با سد انرژی-kCalmol 9/26  ازN7  به اتمC5  منتقل شده و

 Å097/1از C5-H6 و فاصله افزایش یافته  Å 294/1به  Å0971/1از C5-H13 پیوند، طول TS2در دهد. را تشکیل می (H)9 محصول

انرژی  اب مرحله نی. ادارد SP2ونیداسیبریه C5ساختار مسطح، که در آن  دارای کی  (H)9محصول است.کاهش یافته  Å 082/1به 

1-kCalmol 7/28 exergonic .1 (در مرحله اول مسیرسازی های آزاد گیبس فعالانرژی است-kCalmol,(69.18 B  بیشتر از مسیرA 

 تصور است. قابل ریغنیز B ریمس قیاز طر(H)7 .  بنابراین فرایند توتومری شدن در حلقه ایمیدازول مولکولاست

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

فاصله ( در بالای فلش آمده است و kCalmol-1سازی)های آزاد گیبس فعالانرژی، Bریمس قیاز طر (H)7بیدر ترک مولکولیانتقال پروتون درون . 4شکل 

 .آنگستروم هستند برحسبداده شده  هایوندیپ
 

اند. شده ریدرگ C2و  C1اتم کربن  که درآنبوده  مرحله انتقال پروتون سهشامل  که نشان داده شده است 5 در شکلC (P (C)) ریمس

 (IM3)منتقل شده و حد واسط  C2به اتم  N7از  kCalmol  1/52-1 از یبا سد انرژ TS5قیطراز ( H13) دروژنیمرحله اول، اتم هدر 

 N7-H13پیوندکه در آن طول قراردارد طوری  C2–N7ی پیوندبالا دازولیمیحلقه ا بیرون ازH13 ، اتم TS5در دهد. را تشکیل می

 C2اتم  IM3. در حد واسط استکاهش یافته  Å254/1به  Å151/2از   C2-H13و فاصله افزایش یافته  Å 311 /1به  Å007/1از 

 2/105°و  7/107°، 9/108°به ترتیب  C3–C2–H13و  C1–C2–H13 ،N7–C2–H13بوده و زوایای پیوندی  3SPدارای هیبرید

 kCalmol-1 از یبا سد انرژ TS6قیاز طر (H13) دروژنیاتم ه. است kCalmol 6/26endergonic-1با  مرحله از واکنش نیاهستند. 

که قراردارد طوری  C2–C1ی پیوندبالا H13، اتم TS6در دهد. را تشکیل می (IM4)منتقل شده و حد واسط C1 به اتم C2 از  3/28

7(H) TS3 IM2 

9H 

69.4 

39.1 

TS4 
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. در حد استکاهش یافته Å266/1به  Å139/2از C1-H13 و فاصله افزایش یافته  Å411/1به  Å102/1از  C2-H13پیونددر آن طول 

، 9/106°به ترتیب  N12–C1–H13و  C2–C1–H13 ،N8–C1–H13بوده و زوایای پیوندی 3SPدارای هیبرید C1اتم  IM4واسط 
( از H13اتم هیدروژن ) ،سومدر مرحله . است kCalmol  4/15endergonic-1با  مرحله از واکنش نیاهستند.  6/102°و °3/108

مرحله از واکنش  نی. ادهدرا تشکیل می  (H)9محصولمنتقل شده و  N9به اتم  C1از  kCalmol  9/13-1با سد انرژی  TS7طریق 

 .است kCalmol  1/49 exergonic-1 اب IM4نسبت به 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

فاصله و  ( در بالای فلش آمده استkCalmol-1سازی)های آزاد گیبس فعالانرژی، Cریمس قیاز طر (H)7بیدر ترک مولکولیانتقال پروتون درون  .5شکل 

 .آنگستروم هستند برحسبداده شده  هایوندیپ

7(H) IM3 TS5 

52.1 

TS6 IM4 TS7 

9(H) 

28.3 

13.9 
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است. بزرگترین سد انرژی  1/52و  kCalmol 7/47 ،4/69-1به ترتیب  Cو مسیر B، مسیرAسازی در مسیرهای آزاد گیبس فعالانرژی

است. مرحله تعیین سرعت در هردو  IM2در حدواسط C5بوده که حاصل انرژی بالای پیکربندی کاربنوئیدی اتم  Bمربوط به مسیر

تک رخی است که براساس قاعده حالت گذار هوکلی مجاز است. سد  (H ~[1,5])هیدروژن  5و 1جایی هیک جاب Cو مسیر Aمسیر

هستند.  4/55و  kCalmol 1/51 ،9/71-1به ترتیب  Cو مسیر B، مسیرAری در حلال آب بدست آمده از روش برای مسیرانرژی توتوم

های دور برد حلال بیشتر از حالت گذار مواد اولیه را در مرحله تعیین سرعت کنشدهد که در هر سه مسیر برهمنتایج نشان می

 واکنش پایدار نموده است.
  

و ثابت سرعت تصحیح   kCalmol-1نتالپی استاندارد، انرژی آزاد گیبس، انرژی فعال سازی تصحیح شده برحسبآنتالپی واکنش، آنتالپی فعال سازی، آ .2جدول 

) نشان داده شده در داخل پرانتز( با استفاده از روش  برای اجزاء درگیر در انتقال پروتون در فاز گاز و آب K 15/298برای تمامی مراحل در  s-1شده برحسب 

PCM/SCRF 

Transition TS #ΔH rΔH #ΔG rΔG acorrE Corrk 

7(H)           IM1 TS1 47.3 22.6 47.7 22.8 47.1 22-1.988×10 

  
(51) (26.5) (51.1) (26.5) (50.8) )25-(6.024×10 

IM1         9(H) TS2 26.6 -30.4 27.0 -29.9 26.37 7-3.118×10 

  
(27.6) (-29.9) (28.0) (-29.6) (27.4) )8-(5.882×10 

7(H)           IM2 TS3 69.4 21.7 69.49 21.7 69.1 38-2.570×10 

  
(71.8) (24.1) (72.0) (24.0) (71.5) )40-(3.950×10 

IM2          9(H) TS4 38.6 -29.5 39.1 -28.8 38.4 16-4.222×10 

  
(41.1) (-27.5) (41.2) (-27.0) (40.8) )17-(1.251×10 

7(H)           IM3 TS5 51.4 25.9 52.19 26.72 51.18 25-1.056×10 

  
(55.1) (28.6) (55.4) (28.9) (54.9) )28-(4.667×10 

IM3          IM4 TS6 28.1 15.8 28.3 15.4 28.1 21-3.450×10 

  
(29.1) (17.8) (29.2) (17.2) (29.2) )9-(4.832×10 

IM4          9(H) TS7 13.4 -49.6 14.03 -49.1 13.3 28.460×10 

  
(-49.7) (-29.9) (15.2) (-49.2) (14.8) )3(1.186×10 

 

 . بررسی توتومری با اثرات حلال آشکار3-2

مورد مطالعه یند توتومری آفر کینامیو ترمودسینتیک  دار مانند آب درو پروتون یحلال قطبیک  حیاثرات صربررسی به منظور      

شرکت دارد ارائه  آب که به عنوان دهنده و پذیرنده پروتون به طورمستقیم در جابجایی اتم هیدروژن سه مولکول یک مکانیزم شامل

 (.6)شکلشده است

هر مولکول  شوند کهی مرتب میطور N12به N7 از  مناسبدر فاصله مورد  دازولیمیسه مولکول آب در بالا حلقه ا ریمس نیدر ا

            وندیطول پقرارداشته و  N12اتم  یبالا  TS8،H13(. درTS8عمل کند)پروتون  کی دهندهو  ندهریبه عنوان پذ بتواندآب 

N12 -H12  ازÅ 018/1  بهÅ 566/1  فاصلهو افزایش یافتهHOH-N12  ازÅ 929/1  بهÅ 607/1  یو سد انرژکاهش یافته 
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1-kCalmol 8/24 7یدرون مولکول های دور برد حلال آب بر توتومریکنش. همچنین اثرات برهماست(H)  9به(H) با  ههمرا

          ی بهسد انرژمورد مطالعه قرار گرفت. در این حالت  SCRFPCM/با استفاده از روش سه مولکول آب مشارکت مستقیم

1-kCalmol6/23 درون  دهد که ترکیب اثرات دور برد و کوتاه برد حلال سد انرژی توتومرییابد که نشان میکاهش می

 را کاهش داده است.  (H)9به  (H)7یمولکول

 

 

 

 

 

 

 فعال سازی بسیآزاد گ یانرژ ،سه مولکول آب در فاز گاز با مشارکت مستقیم (H)9به  (H)7یدرون مولکول ی توتومریندهایفرآ یواکنش برا ریس. م6شکل

1-kCalmol 8/24 دمای  در استK15/298 311سطح محاسباتی و++G (d,p)-B3LYP/6 آنگستروم هستند پیوندها به. فاصله 

 

های آزاد گیبس انرژی ΔG#های آزاد گیبس انرژی فعال سازی،انرژی ΔHواکنش، های، انتالپیΔH#سازی،های فعالنتالپیآ

 اند.گزارش شده 3در جدول  corrkهای سرعت تصحیح شدهو ثابت  corraEفعال سازی تصحیح شده،های ، انرژی ΔGواکنش،

 

 s-1و ثابت سرعت تصحیح شده برحسب   kCalmol-1نتالپی واکنش، انرژی آزاد گیبس، انرژی فعال سازی تصحیح شده برحسب آنتالپی فعال سازی، آ. 3جدول 
 K 15/298برای مکانیزم های پیشنهادی در 

Mechanism #ΔH rΔH #ΔG rΔG corraE Corrk 

gas phase explicitly 

assisted by water 
19.77 -3.44 24.83 -3.98 20.04 6-4.657×10 

       
gas phase explicitly 

assisted by water in 

combination with 

SCRF/PCM 

17.22 -0.458 23.65 0.627 17.79 5-2.862×10 

       

 

 نتیجه گیری. 4

محاسباتی  در سطحتیول -6-پورین-9H-آمینو-2تیول به -6-پورین-7H-آمینو-2نظری روی توتومری در مولکول طالعهم     

(B3LYP/6-31++G(d,p  مختلف  مسیرسه با ارائهA،B   وC  .ریمسهر سه دهد که یبه فاز گاز نشان م مربوط جاینتانجام شدA،B  و

C  ی به ترتیب بالا اریبسفعال سازی   بسیآزاد گ یانرژدارای kcal/mol6/47 ،4/69 تواند در ن فرایند  نمییبنابراین ا. هستند 1/52و

24.8 

7(H

) 

9(H

) 

TS8 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1396، بهار 21سال هفتم، شماره                                                                50

 
( JQCS ) 

 kcal/mol1/51 ،1/71فعال سازی به ترتیب  بسیآزاد گ یانرژ (آب) حلال ثابت دی الکتریک اثر هنگام لحاظ .دوشفاز گاز انجام 

 .نقش کلیدی اثرات دوربرد حلال در این فرایند استیابدکه نشان دهنده عدم افزایش می 4/55و

ی تواند به راحتیمیرنده پروتون پذبه عنوان دهنده و  در سه مولکول آب با مشارکت مستقیم انتقال پروتونن یمطالعات نشان داد که ا

از غلبه  یحاک یابد که می کاهش kCalmol 8/24-1به  به طور قابل توجه فعال سازی بسیآزاد گ یانرژدر این حالت  ردیانجام گ

 بسیآزاد گ یانرژ ،برد دورو  بردکوتاه اثرات  بی. ترکآن در توتومری مورد مطالعه است دور برد حلال بر اثرات کوتاه برد اثرات

که توتومری مورد مطالعه در یک حلال قطبی  داددهد. در نهایت مطالعات نشان کاهش میkCalmol 6/23-1ی را به سازفعال

 تواند با عبور از سد انرژی کمتری انجام شود. دار میپروتون
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