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 چکیده  

بیان موجود در شیرین آسپاراژین .عصاره ریزوم شیرین بیان دارای مقادیری گلوکز، ساکارز، آسپارژین، مواد آلبومیدی، رزین و اسانس است

 هدف از این مقاله بررسی پارامترهای. باشدبرای حفظ تعادل در دستگاه اعصاب مرکزی ضروری می نوعی اسید آمینه غیرضروری است که

ی ترکیب پذیری و ممان دوقطب، قطبش، الکترون دوستی، پتانسیل شیمیایی، طول پیوند، سختی، نرمیHOMO-LUMO، ساختاری، گاف انرژی

 و B3LYP روش با دانسیته نظریه تابعی از استفاده با محاسبات باشد.و آب می DMSOهای استونیتریل، پارژین در فاز گازی و نیز درحلالآس

تر از این مقدار شده،گاف انرژی ترکیب آسپارژین در فاز گازی بیش انجام مطابق محاسبات اند.شده انجام 311G+(d,p) -6 پایه مجموعه با

ای همورد حلال آب نسبت به حلال حضور حلال در آسپارژین باعث کاهش سختی شیمیایی شد که این کاهش در باشد.در حضور حلال می

ن افزایش در حلال تریکند که بیشها افزایش پیدا میترین مقدار است و با حضور حلالتر است. نرمی این ترکیب در فاز گازی کمدیگر بیش

 تر از الکترون دوستی ترکیب آسپارژین درو استونیتریل بیش DMSOهای آب و حضور حلال الکترون دوستی ترکیب در آب مشاهده شد.

تر لت کمتر ترکیب در حضور حلال آب به عپذیری بیشدهد که واکنشفاز گازی است. همچنین بررسی پارامتر پتانسیل شیمیایی نشان می

 باشد.بودن پتانسیل شیمیایی آن می
 

  .دانسیته، ترکیب آسپارژین، اثرات حلال، گاف انرژی نظریه تابعی :کلیدواژه 
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 مقدمه
بیان شیرین. ستاGlycyrrhiza glabra بیان نام علمی شیرین

، شمال آفریقا و جنوب اروپاگیاهان و بومی  یاز زمره

ش اهایش مایل به آبی و میوهگلهایی از آسیاست. قسمت

 یساقهای است. ریشه و مایل به قهوه یهدان 3تا  ۵شامل 

در مدت رویش . ]2-7[ آن مصرف دارویی دارد زیرزمینی

 بنابراین شرایط ،گرم و رطوبت متوسط نیاز داردبه هوای 

های حاصلخیز در مطلوب برای رشد این گیاه، خاک

است که به خوبی ( دریاهای کم ارتفاع )از سطح زمین

ت(. ن بالاسزهکشی شده باشد )در مناطقی که سطح آب زمی

اره طعم عص د.همچنین باید از آفتاب کافی برخوردار باش

ن بیان مثلاً شیری ،بسته به انواع مختلف گیاه، متغیر است

انی بیان یونکه شیریندر حالی ،اسپانیایی طعم ملایم دارد

 .]6[ ای طعمی نسبتاً تلخ استردا
پزشکان مصر قدیم عصاره شیرین بیان را جهت کاستن از 

دستگاه  و کبدمزه و معالجه امراض تلخی داروهای تلخ

 یهششیرین بیان )ری ه یپودر ریش د.انبردهمیار ک به گوارش

 هایآوری مؤثر است و از زمانگیاه( خلط یهخشک سایید

بات ترکی ،است ین منظور مورد استفاده بودهباستان به ا

یدگی پوسگیاه شیرین بیان در مقابله با  یموجود در ریشه

یت گیاه خاص یهموجود در ریش نافع است. ترکیبات دندان

یاه به این گ یهتوان از شیربنابراین می ،ضد میکروبی دارد

های شستشوی دهان و ضدپوسیدگی در محلول یهعنوان ماد

در طب سنتی از این گیاه . ها استفاده کردنیز خمیر دندان

و  روماتیسم، برونشیتعضلات و تورم،  اسپاسمبرای درمان 

این گیاه هزاران سال است که  .شودورم مفاصل استفاده می

در سیستم سنتی پزشکی چینی مورد توجه قرار گرفته است 

 .]8[ شودو به عنوان حافظ صلح  شناخته می

زنده  هاییاختهاصلی  یاسید آمینهیکی از بیست آسپارژین 

اسید کشف شده توسط دانشمندان  اولین آمینو و است

توسط دانشمندان فرانسوی کشف  74۸3باشد که در سال می

آسپاراژین یک آمینواسید غیر ضروری است که . استشده

در ساختار آن گروه کربکس آمید در سمت راست زنجیره 

 AAUو AAC های آسپاراژیناست. کدون قرار گرفته

نوع کاهش بوده و  واکنش قندها و آسپاراژین از .باشدمی

 .]۵[ شودمنجر به تولید آمید اکریلیک می

آسپاراژین برای حفظ تعادل در دستگاه اعصاب مرکزی 

این ماده از عصبانیت شدید یا آرامش بیش  ،باشدضروری می

نماید. این اسید آمینه فرایندی را ایجاد از حد جلوگیری می

مینه آ کند که طی آن یک اسید آمینه در کبد به اسیدمی

 .]2[ دشودیگری تبدیل می
 

 هامواد و روش
 شیمیایی هایگونه فعالیت نظری بررسی هایروش از یکی

 ینظریه بر مبتنی کوانتومی هایتوصیف کننده از استفاده

ترکیب آسپارژین  ساختار تحقیق این است. در چگالی تابعی

سپس ساختارشان  و طراحی Gauss View افزار نرم با کمک

همه محاسبات در نرم افزار  .شدند بهینه هندسی نظر از

Gaussian 2009 ]3[ دانسیته تابعی از نظریه با استفاده    

(DFT)  روش با B3LYP 311-6 پایه مجموعه با وG+(d,p)  

در  (PCM)مدل پیوسته قطبیده  در فاز گازی و بکارگیری از

 است.نشان داده شده  7بهینه شدند که در شکل   فاز حلال

 
 ساختار آسپارژین :7شکل 

 
 

 

 

 هابحث و یافته
مقادیر هندسی طول پیوند برای ترکیب آسپارژین و در حلال 

-DFT/B3LYP/6و استونیتریل با روش DMSO های آب و 

311G+(d,p) آمده است. (7جدول )که در اندمحاسبه شده 

 

 

 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D9%86%D9%88%D8%A8_%D8%A7%D8%B1%D9%88%D9%BE%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D9%86%D9%88%D8%A8_%D8%A7%D8%B1%D9%88%D9%BE%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D9%82%D9%87%D9%94_%D8%B2%DB%8C%D8%B1%D8%B2%D9%85%DB%8C%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D9%82%D9%87%D9%94_%D8%B2%DB%8C%D8%B1%D8%B2%D9%85%DB%8C%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%B1%DB%8C%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%B1%DB%8C%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A8%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A8%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%B3%D8%AA%DA%AF%D8%A7%D9%87_%DA%AF%D9%88%D8%A7%D8%B1%D8%B4
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%B3%D8%AA%DA%AF%D8%A7%D9%87_%DA%AF%D9%88%D8%A7%D8%B1%D8%B4
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%B3%D8%AA%DA%AF%D8%A7%D9%87_%DA%AF%D9%88%D8%A7%D8%B1%D8%B4
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D9%88%D8%B3%DB%8C%D8%AF%DA%AF%DB%8C_%D8%AF%D9%86%D8%AF%D8%A7%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D9%88%D8%B3%DB%8C%D8%AF%DA%AF%DB%8C_%D8%AF%D9%86%D8%AF%D8%A7%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%D9%BE%D8%A7%D8%B3%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%D9%BE%D8%A7%D8%B3%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%B4%DB%8C%D8%AA
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%B4%DB%8C%D8%AA
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%AA%DB%8C%D8%B3%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%AA%DB%8C%D8%B3%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D8%A2%D9%85%DB%8C%D9%86%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DB%8C%D8%A7%D8%AE%D8%AA%D9%87
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 DFT- B3LYP/6-311+G(d,p)روش شده ترکیب آسپارژین با پارامتر طول پیوند  بهینه  -7جدول

 (Aطول پیوند )برحسب آنگستروم  فازگازی آب DMSO استونیتریل

6۵62/7 6۵62/7 6۵62/7 6۵62/7  (4,7)R  7R  

31۸8/۸ 31۸8/۸ 31۸8/۸ 31۸8/۸ (71,7)R  2R  

2۸11/7 2۸11/7 2۸11/7 2۸11/7  (4,2)R  6R  

273۵/7 273۵/7 273۵/7 273۵/7 (3,6)R  8R  

8343/7 8343/7 8343/7 8343/7  (3,8)R  ۵R  

۸7۵3/7 ۸7۵3/7 ۸7۵3/7 ۸7۵3/7 (76,8)R  3R  

۸788/7 ۸788/7 ۸788/7 ۸788/7 (78,8)R  1R  

6384/7 6384/7 6384/7 6384/7   (3,۵)R  4R  

۸۸38/7 ۸۸38/7 ۸۸38/7 ۸۸38/7 (7۵,۵)R  3R  

۸۸41/7 ۸۸41/7 ۸۸41/7 ۸۸41/7 (73,۵)R  7۸R  

۵2۵2/7 ۵2۵2/7 ۵2۵2/7 ۵2۵2/7  (1,3)R  77R  

۵243/7 ۵243/7 ۵243/7 ۵243/7   (4,3)R  72R  

۸3۸3/7 ۸3۸3/7 ۸3۸3/7 ۸3۸3/7 (7۸,3)R  76R  

۵2۵1/7 ۵2۵1/7 ۵2۵1/7 ۵2۵1/7   (3,1)R  78R  

۸386/7 ۸386/7 ۸386/7 ۸386/7 (77,1)R  7۵R  

۸38/7 ۸38/7 ۸38/7 ۸38/7 (72,1)R  73R  
 

 

ب ای ترکیپذیری برقطبش و دوقطبی انرژی بهینه شده، ممان

 در  dmsoهای آب و استونیتریل و آسپارژین و نیز در حلال

پذیری است. ممان دوقطبی و قطبش شده آورده (2(جدول 

و استونیتریل به علت برهم  dmso های آب،حلال با حضور

 تر شده است.کنش یون دوقطبی حلال و حل شونده بیش

 پذیریقطبش و دوقطبی ممان شده انجام محاسبات طبق

 ترینکم گازی فاز در و مقدار ترینآب بیش حلال در

قطبش  و قطبی دو ممان تغییرات 2است. مطابق جدول مقدار

 .کندمی تغییر ترتیب این به پذیری

 آب›  dmso› استونیتریل › آسپارژین قطبش پذیری:  

 ممان آب›  dmso› استونیتریل › آسپارژین  ممان دوقطبی:

 جهت .]1[ دهدمی نشان را مولکول بار توزیع قطبی دو

 بارهای مراکز به بستگی مولکول در قطبی دو ممان بردار

 ( آمده است.2جدول ) و دارد منفی و مثبت
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  311G+(d,p)-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPانرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش پذیری آسپارژین با روش  -2جدول                               

 

 

 

 
 اوربیتال ترینپایین و شده پر مولکولی اوربیتال بالاترین

 کوانتوم شیمی در مهمی بسیار پارامترهای خالی مولکولی

 نقش دارند شیمیایی در پایداری دو هر و ،]3-4[ هستند

]7۸[. HOMO ترکیب در دادن توانایی دهندهنشان 

توانایی ترکیب در پذیرفتن  دهنده نشان LUMO و الکترون

 و HOMO بین انرژی اختلاف .]77[ است الکترون
LUMO  (7معادله ) شود.می نامیده انرژی گاف. 

 

(7   )                                             HOMOE- LUMO= Eg E  

 (gE) انرژی، کمیت شکاف دو این اختلاف چه هر

 یگونه تربیش شیمیایی فعالیت بر دلالت باشد ترکوچک

باشد  کمیت زیاد دو این اختلاف چه هر .دارد مطالعه مورد

 .]72[ گونه شیمیایی پایدارتر خواهد بود

دة دهنسختی، نشان ،های بسیار مهمیکی دیگر از کمیت

و در  هاستیا کاهش پتانسیل شیمیایی الکترونافزایش 

همی نقش م هاساختار الکترونی و فعالیت مولکولتئوری 

ة ها در یک شبکپذیری الکتروندارد و با قابلیت تحرک

ین و نوان معیاری برای تعیمولکولی مرتبط است. سختی به ع

ه های شیمیایی نیز شناخته شدگیری پایداری سیستماندازه

تگی پذیری بسکمیت به میزان بار و اندازة قطبشاست. این 

و با  های پار و پیرسونمو اولین بار توسط دو محقق به نادارد 

 (η)در نظر گرفتن تابع چگالی تعریف شد. سختی شیمیایی 

 :شودتعریف می 2معادله  های طبق فرمول
 

 (2)                       )v(r=1/2 [μ∂/∂N]v(r)]2E/∂N2η=1/2[∂                                                                                                                                

 
 

E  ،انرژی الکترونی یک سیستم شیمیاییN  تعداد الکترون

 .دباشپتانسیل شیمیایی می μپتانسیل ثابت خارجی و  Vها، 

 در منحنی غیر شیمیایی سختی، مقاومت در برابر تغییرات 

مقاومت پتانسیل شیمیایی در برابر تغییرات در است. در واقع 

هاست. تعریف تئوری دیگری از سختی با تعداد الکترون

توجه به پتانسیل یونیزاسیون و الکترون خواهی بصورت 

 باشد: می (6معادله )
 

(6)                                           /2 (IP – EA  )= η 

ترتیب پتانسیل یونش و الکترون به  EA و IP، در این رابطه 

 ترتیب به A و I آن در های شیمیایی هستند. کهخواهی گونه

 معادل که هستند خواهیالکترون انرژی و یونش انرژی

 و  شده اشغال مولکولی اوربیتال بالاترین انرژی یقرینه

 اشغال مولکولی اوربیتال ترینپایین انرژی یقرینه

 .  نشان داده شده است (8و ۵معادله ) که در باشندمی  نشده
 

( 8                             )HOMOE-IP =     و    LUMOE-EA =        

(۵)                             (HOMOE   -  LUMOη = 1/2 ( E 

 

 دارای شکاف انرژی ˝ساختارهایی که پایدار هستند، معمولا

HOMO-LUMO باشند و بنابراین نسبت به تری میبزرگ

 HOMO-LUMOساختارهایی که دارای شکاف انرژی 

تری دارند و این فعالیت کم ˝تری هستند، معمولاکوچک

 موضوع لازمة ماکزیمم بودن سختی است.

 

DMSO پارامترهای محاسبه ای فاز گازی استونیتریل آب 

3۸138/832- 3۸4764172/832- 3۸14۸2823/832- 3۸1۵6821۵/832-  E(RB3LYP) 

 قطبیت 4346666/36 73۵3773/38 3۸4/38 61۵6633/38

 ممان دوقطبی 3171/6 3433/6 1۸۵4/6 33۵7/6
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اشد، تر بهرچه سختی ترکیبی بیش طبق اصل ماکزیمم سختی

 .]76[ آن ترکیب پایدارتر است

 برای  مارگراو و ایکوفسکی که ایمشابه ی رابط به توجه با

 تعریف کمک با و، ]78[ آوردند دستبه الکترونگاتیوی

 با توانمی را شیمیایی پتانسیل برای الکترونگاتیوی، مولیکن

 . ]7۵[ وشتن (3در معادله ) ترساده عبارت
 

 

 (3)                                                 [μ=-(I+A)/2] 
 

شیمیایی     نرمی کوانتومی، هایکننده توصیف از دیگر یکی

(S)  آرایش در تغییر سهولت میزان کمیت این. است 

 هرچه و کندمی مشخص را شیمیایی ییک گونه الکترونی

 تربیش نظر مورد یگونه شیمیایی فعالیت باشد تربزرگ

 یمعادله یرابطه از توصیف شاخص نرمی این. بود خواهد

  .]73[ آیدمی دست به زیر 1

 (1)                                                           [S=1/2η] 
 

 است که با (ω)کل  دوستیالکترون شاخص ٬شاخص دیگر

 شیمیایی سختی و الکترونگاتیوی پارامترهای از استفاده

 خوب الکتروفیل بالا دوستیالکترون شود. مقدارمی برآورد

 را خوب دوست هسته دوستی کم،مقدار الکترون و

  .]71 [آید( بدست می4معادله ) کند و از می توصیف
 

 

(4)                                                        /2η]2[ω=μ   
 

 شیمیایی، پتانسیل کل، سختی مقادیر) 6(مطابق جدول

 برای آسپارژین داده شده محاسبه کل نرمی و دوستیالکترون

 است. شده
 

 

 
 

 )واحد ها بر حسب الکترون ولت ( /G(d,p) DFT/B3LYP+311-6مقادیر توصیفگرهای مولکولی کوانتومی مربوط آسپارژین با رو -6جدول                 

 

 

 

 

 

DMSO پارامترهای  فازگازی استونیتریل آب

 ساختاری

232۵1/۸- 232۵3/۸- 2322۵/۸- 232۵7/۸- HOMO 

۸2232/۸- ۸2233/۸- ۸22۵4/۸- ۸22۵2/۸- LUMO 

 گاف انرژی 26333/۸ 26331/۸ 2634۵/۸ 2633۵/۸

 سختی 72۸۸7۵/۸ 77334۵/۸ 77332۵/۸ ۸77331۵/۸

پتانسیل  -782۵6۵/۸ -782۵3۵/۸ -78232۵/۸ -782۵3۵/۸

 شیمیایی

الکترون  ۸4838۸63/۸ ۸4833111/۸ ۸4847۸44/۸ ۸4816341/۸

 دوستی

 نرمی ۸3۸۸۸1۵/۸ 731741۵1/8 73321283/8 731۵683/8



 ۵2                                                                                                      ....پذیری ترکیب آسپارژین در حلالمطالعه ساختار و تاثیر 
 

  

گاف انرژی ترکیب آسپارژین به تنهایی  (6مطابق جدول )

 داده شده به ترتیب زیر تغییر هایز گازی و نیز در حلالفا در

 .آب (‹  DMSO‹ استونیتریل ‹ گازی فاز) کندمی

ابد یتی شیمیایی با حضور حلال کاهش میمطابق جدول سخ

ترین مقدار و در حلال که در حلال آب سختی کم

ها لالترین مقدار را نسبت به سایر حاستونیتریل سختی بیش

-عکس با حضور حلال افزایش پیدا میدارد و میزان نرمی بال

ابد و یپذیری با حضور حلال افزایش میکند بنابراین واکنش

 شود.از میزان پایداری کاسته می

 با هاوفیلالکتر پذیری ترکیب آسپارژین باواکنش ترتیب

ترکیب  پذیریواکنش ترتیب و هومو مقادیر به توجه

 در لومو و مقادیر به توجه ها، بادوست هسته با آسپارژین

 ترتیب می باشد: این به شده مطالعه هایحلال

 آب (.›  DMSO› استونیتریل › )فازگازی

رون اختلاف پتانسیل شیمیایی بالا بین دو سیستم به انتقال الکت

 حلال کند. برای ترکیب مورد نظر، با حضورکمک می

ذیری بالاتری پتر است و واکنشپتانسیل شیمیایی نسبتا مثبت

 هد. دنسبت به ترکیب آسپارژین بدون حضور حلال نشان می
 

 گیرینتیجه
 در و بدون حضور حلال ترکیب آسپارژینتحقیق  این در

 روشبا   DMSOهای آب و استونیتریل و حلال حضور

DFT/B3LYP  311-6  پایه با مجموعه وG+(d,p)  پتیمایز ا

 غییراتنتایج ت.  بررسی پرداخته شد مقایسه آن هابه  شدند و 

پذیری و پتانسیل و قطبش سختی و انرژی گاف میزان

شیمیایی نشان دادند که حضور حلال در آسپارژین باعث 

مورد حلال  کاهش سختی شیمیایی شد که این کاهش در

 تر است.های دیگر بیشت به حلالآب نسب

ترین مقدار است و با نرمی این ترکیب در فاز گازی کم 

یش ترین افزاکند که بیشحضور حلال ها افزایش پیدا می

لکترون ا مشاهده شد. DMSOسپس  در مورد حلال آب و

و  DMSOهای آب و دوستی ترکیب در حضور حلال

 پارژین درترکیب آستر از الکترون دوستی استونیتریل بیش

فاز گازی است. همچنین بررسی و مقایسه پتانسیل شیمیایی 

ها نشان حلالفازگازی و درحضور  ترکیب آسپارژین در

تر ترکیب در حضور حلال پذیری بیشدهد که واکنشمی

 اشد.بتر بودن پتانسیل شیمیایی آن میآب به علت کم

ر های مذکوبا بررسی و مقایسه ی نتایج حاصل از مقیاس 

ر شود تپذیری بیشتوان نتیجه گرفت که هر چه واکنشمی

ر تخاصیت درمانی و عملکرد دارویی ترکیب آسپارژین بیش

 تربهای مناستوان با به کارگیری حلالشود بنابراین میمی

 عملکرد آسپارژین را بهبود بخشید.
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