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 چکیده
پذیری، پارامترهای ساختاری، جرم مولکولی، سختی، نرمی، بار الکتریکی و پتانسیل ، قطبشHOMO-LUMOدر این تحقیق، گاف انرژی 

و با  B3LYPعی دانسیته با روش محاسبه شد. محاسبات با استفاده از نظریه تابپیرول  ترکیبات هتروسیکل فوران وها در فاز گازی الکتریکی اتم

و طول  تری از فورانپیرول مقدار بزرگ R(1,2) طول پیوندنتایج نشان داد  بر روی ترکیبات انجام شد. G(3df,3pd)++311-6 پایهمجموعه 

 HOMOشکاف انرژی  و a.u 00922/80 ،08540/05 پذیریدر فاز گازی، قطبش دست آمد.بهتری بزرگمقدار فوران از پیرول  R(2,3)پیوند 

– LUMO 49042/9، 94840/8 ev   با روشB3LYP 311-6 و با مجموعه پایه++G(3df,3pd)  به دست پیرول  فوران وبه ترتیب برای ترکیبات

پیرول  و نرمیپذیری ، قطبشممان دوقطبی و فوران ، سختیHOMO–LUMOآمد. مطابق محاسبات انجام شده در فاز گازی، گاف انرژی 

 پتانسیل الکتریکی را دارند. ترینمنفیترین بار منفی و بیشپیرول  5Nاتم  فوران و 5O اتمترین مقدار را دارد. بیش

  

 .DFT، فوران، پیرول، ترکیبات هتروسیکل، HOMO–LUMOانرژی  گاف کلید واژه:
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 مقدمه

ای شامل بیش از ترکیب هتروسیکلی ترکیبی است که حلقه

های هتروسیکل ترین ترکیبیک نوع اتم داشته باشد. ساده

دارای حلقه پنج تایی عبارتند از پیرول، فوران و تیوفن که 

 ترکیبات .]2 [هرکدام دارای یک هترواتم هستند

 و NH4H4C پیرول ،O4H4C عضوی فوران جپن هتروسیکل

 مطالعه مختلف تئوری و های تجربیبا روش S4H4Cتیوفن 

 و سنتزی کارآمد هایروش توسعه .]0-0 [شده است

دار عامل عضوی پنج هایهتروسیکل سنتز برای کاربردی

 موضوعات از یکی هاتیوفن و هاپیرول ها،فوران شده

 هایفعالیت زیرا ،است سنتز شیمی در مهم تحقیقاتی

 در متنوعی کاربردهای و جالب فیزیولوژیکی و بیولوژیکی

 .]8 [دارند هاهتروسیکل سایر سنتز

ساختار سازی بهینه ات مربوط بههدف از این تحقیق محاسب

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

 ، گافHOMOE ،LUMOEها، جرم مولکولی، بار الکتریکی اتم

، بار نرمی و (، سختی کلHOMO-LUMOانرژی )اختلاف 

در فاز گازی  هاها و پتانسیل الکتریکی اتمالکتریکی اتم

 مطالعه شده است. پیرول  فوران وات ترکیب

  و با مجموعه پایه DFT/B3LYPمحاسبات با روش 

6-311++G(3df,3pd)   است.   شده انجام در فاز گازی 

 جزئیات محاسبات -

[، با روش 9] 05ات توسط نرم افزار گوسین محاسب

DFT/B3LYP [0-0و با مجموعه پایه ] 6-

311++G(3df,3pd) .انجام شده است 
 

 نتایج و بحث

 DFTو محاسبات  ساختار مولکولی -
 باپیرول  فوران وترکیبات  ساختار مولکولی بهینه شده

در  DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) استفاده از

   سازی با استفاده ازامترهای هندسی بهینه( و پار2)شکل

DFT   نظریه تابعی دانسیته( با روش(B3LYP  و با مجموعه

( نشان داده شده 2در )جدول G(3df,3pd)++311-6 پایه

)فوران   R(1,2) طول پیوند  ترتیبمطابق محاسبات، است. 

 )طول پیوند ترتیب و  پیرولR(2,3)  پیرول(  )فوران

 است.

 با (b) پیرول و  (a)فورانترکیبات اختار مولکولی بهینه شده س :2شکل

 DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) از استفاده

با پیرول  فوران وترکیبات  سازیپارامترهای هندسی بهینه -2جدول

 G(3df,3pd)++311-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPروش 

 (Å) مقادیر طول پیوند 

DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) 
روش و مجموعه 

 پایه

 فوران پیرول
1.3735 R(1,2) R1 1.3549 R(1,2) R1 

1.371 R(1,5) R2 1.3599 R(1,5) R2 

1.0756 R(1,7) R3 1.0746 R(1,6) R3 

1.4215 R(2,3) R4 1.4321 R(2,3) R4 

1.0765 R(2,8) R5 1.076 R(2,7) R5 

1.3735 R(3,4) R6 1.3549 R(3,4) R6 

1.0765 R(3,9) R7 1.076 R(3,8) R7 

1.371 R(4,5) R8 1.3599 R(4,5) R8 

1.0756 R(4,10) R9 1.0746 R(4,9) R9 

1.0036 R(5,6) R10    

 

محاسبه شده در فاز پیرول  فوران وات جرم مولکولی ترکیب

 و G(3df,3pd)، 20902/95++311-6 گازی با مجموعه پایه

20002/90(amu)  .است  

ه عنوان دهد و بر مولکول را نشان میممان دو قطبی توزیع با

یک مولکول هنگامی که  [.22]یک بردار در سه بعد است 

ای بر مرکز بار منفی مرکز بار مثبت ناشی از بارهای هسته

، دارای گشتاور دوقطبی ها منطبق نیستناشی از الکترون

-الکتریکی است. پس تابعی از طول، زاویه و توزیع الکترون

 [.22هاست ]

ترکیبات پذیری ی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبشانرژ

آورده شده است. طبق محاسبات  0 در جدولپیرول  فوران و

                  A                                       
  

                   B 
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 )فوران پذیری ، قطبشممان دوقطبی انجام شده ترتیب

 ( است.فوران پیرول )و پایداری انرژی بهینه شده  (پیرول

 
ترکیبات پذیری انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش -0جدول

-6پایه مجموعه و با  DFT/B3LYPپیرول با روش  و فوران

311++G(3df,3pd) 

، سختی HOMO، LUMOهای مولکولی لاوربیتا -

 کل و نرمی کل

 وترین اوربیتال مولکولی خالی( )پایین LUMO مقادیر

HOMO (شده پر مولکولی اوربیتال بالاترین )به  ترتیب به

 مرتبط است (IP) یونیزاسیون پتانسیل و (EA) الکترونخواهی

گاف انرژی   LUMOو  HOMOاختلاف انرژی بین [.20]

 ،شیمیایی سختی و شکاف انرژی [.22د ]شونامیده می

 [.24] کندمی منعکس را مولکول شیمیایی پذیریواکنش

 است سیستم سختی از تقریبی ،HOMO-LUMO شکاف

 .[20]کند می گیریاندازه را پایداری که

 اندازه[ 28] پیرسون و پار توسط 2054 سال در سختی مفهوم

، پتانسیل I) [η=(I-A)/2]توسط [ 28]کل  سختی. شد گیری

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

 دارای سخت مولکول یکآید. بدست می [S=1/2η]توسط 

 گاف نرم مولکول یک و بالا HOMO-LUMO گاف

HOMO-LUMO [20]دارد  کم. 

میزان پیرول  فوران و ترکیبات محاسبات انجام شدهمطابق 

با  در فاز گازی شدهگاف انرژی و سختی ترکیبات مطالعه 

-6 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPروش 

311++G(3df,3pd)   ،به ترتیب(پیرول  فوران) تغییر می-

 کند. 

 

 الکترون ولتبر حسب واحد پیرول  فوران وترکیبات  مربوط بهسختی کل و نرمی  ،گاف انرژی ،HOMO، LUMOهای مقادیر انرژی اوربیتال -4جدول 

هروش و مجموعه پای  DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) 

 HOMO (ev) LUMO (ev)  گاف انرژی (ev) [η=(I-A)/2](ev) [S=1/2η](ev)-1 

 0.15705 3.18365 6.36730 0.14313- 6.51043- فوران

 0.17745 2.81767 5.63534 0.32734- 5.96268- پیرول

 هابار الکتریکی اتم -

ش مهمی به عنوان محاسبات بار الکتریکی اتمی مولیکن نق

پذیری مولکولی، ساختار ها در ممان دوقطبی، قطبشبار اتم

های الکترونی و بسیاری از خواص مربوط به سیستم

اسبه حترکیبات متوزیع بار مولیکن  [.25] مولکولی دارد

 (0جدول )در  DFT/B3LYPبا استفاده از روش  شده

-مشاهده می (0جدول )آورده شده است. همانطور که در 

به  پیرول و فورانترین بار منفی شود، در فاز گازی بیش

ترین بار یشب و 5N اتم و 5O به طور عمده در اتم ترتیب

  قرار دارد. 6H و )H8,H(7 هایمثبت به ترتیب در اتم

     
پیرول با روش  فوران وترکیبات ها مربوط به بار الکتریکی اتم -0 جدول

DFT/B3LYP 311-6ه پایه و با مجموع++G(3df,3pd) 

روش و 

 DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) مجموعه پایه

زفاز گا  پیرول فوران 

 اتم شماره
بار 

 (e)الکتریکی
 (e)بار الکتریکی اتم

1 C 0.12172 C -0.05598 

2 C -0.30379 C -0.29000 

3 C -0.30379 C -0.29000 

-DFT/B3LYP/6  روش و مجموعه پایه

311++G(3df,3pd) 

 فاز گاز فوران پیرول

-210.24760 -230.10661 
E(RB3LYP) 

(a.u.) 

1.8415 0.6679 
 ممان دوقطبی

(Debye) 
پذیریقطبش 48.45834 54.29600  (a.u.) 
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4 C 0.12172 C -0.05598 

5 O -0.46023 N -0.52923 

6 H 0.19322 H 0.39927 

7 H 0.21895 H 0.20029 

8 H 0.21895 H 0.21066 

9 H 0.19322 H 0.21066 

10   H 0.20030 

 0.00000  0.00000  بار کل

       

 هاپتانسیل الکتریکی اتم -
با استفاده از پیرول فوران و ترکیبات پتانسیل الکتریکی 

ده شده است. در ( آور8در )جدول  DFT/B3LYPروش 

پتانسیل  ترینمنفیپیرول  5N اتم و فوران 5O فاز گازی اتم

  را دارند.الکتریکی 
 

با  فوران و پیرولترکیبات ها مربوط به پتانسیل الکتریکی اتم -8جدول 

 G(3df,3pd)++311-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPروش 

روش و 

 DFT/B3LYP/6-311++G(3df,3pd) مجموعه پایه

زز گافا  پیرول فوران 

 اتم شماره
پتانسیل 

 (e)الکتریکی
 اتم

پتانسیل 

 (e)الکتریکی

1 C -14.72481 C -14.75862 

2 C -14.77219 C -14.79200 

3 C -14.77219 C -14.79200 

4 C -14.72481 C -14.75862 

5 O -22.29776 N -18.34654 

6 H -1.08246 H -1.00552 

7 H -1.09421 H -1.09576 

8 H -1.09421 H -1.11612 

9 H -1.08247 H -1.11612 

10   H -1.09576 

 

 

 

 گیرینتیجه

شکل سازی مربوط به بهینهمحاسبات در این تحقیق 

بدست آوردن انرژی مینیمم، جرم مولکولی،  ،مولکولی

پتانسیل  ها،پذیری، بار الکتریکی اتمممان دوقطبی، قطبش

 ، گاف انرژی، سختی کلHOMOE ،UMOLE ها،الکتریکی اتم

در فاز گازی انجام شده  فوران و پیرولترکیبات نرمی  و

 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPاست. محاسبات با روش 

6-311++G(3df,3pd) .مطابق محاسبات انجام شده است 

، تغییرات زیدر فاز گا فوران و پیرولترکیبات  انجام شده

-قطبش ،فوران( )پیرول  میزان گاف انرژی و سختی

-بیش ت.اسپیرول(  )فوران و نرمی  پذیری، ممان دوقطبی

ترین بار منفی فوران و پیرول به ترتیب به طور عمده در اتم 

5O 5 اتم وN های ترین بار مثبت به ترتیب در اتمبیش و

)7,H8(H  6وH  .5اتم قرار داردO 5 فوران و اتمN  پیرول

 ارند. ترین پتانسیل الکتریکی را دمنفی
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