
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ثْعاز چْکٌسی عُذٌ دار مکبتجبت: * 

 گطٍُ قیوی –زاًكکسُ ػلَم  –زاًكگبُ آظاز اؾلاهی  – قبّطٍز وطبوی:

 E-mail: bchahkandi@gmail.com  :کپست الکتريوی    09155138349  تلفه:

 مجلٍ ضیمی کًاوتًمی ي اسپکتريسکًپی

52-41 (1390 )1:1 

Journal of Quantum Chemistry and Spectroscopy (JQCS) 

 

 

 َبی مختلف جفت ثبزَبیخًاظ ترمًدیىبمیکی کىفیگًراسیًن ای پیًوذ َیذريشوی يثررسی مقبیسٍ

A-T درفبز آة 
 

 *ثُساد چُکىذی

  ایطاى زاًكکسُ ػلَم پبیِ، گطٍُ قیوی، قبّطٍز،ٍاحس قبّطٍز،  ،زاًكگبُ آظاز اؾلاهی

 

 

 29/10/1389 تبضید پصیطـ قغؼی: ،21/10/1389 تبضید زضیبفت ًؿرِ اصلاح قسُ: ،14/9/1389تبضید ثجت اٍلیِ: 

 

 

 چکیذٌ

، ٍاتؿَى کطیك AT(1)کطیك، -قبهل هسل ٍاتؿَى (A-T)تیویي  –پیًَس ّیسضٍغًی زض کٌفیگَضاؾیَى ّبی هرتلف جفت ثبظ آزًیي 

تیویي ثب اؾتفبزُ اظ ضٍـ ّبی  –ٍ پٌج کٌفیگَضاؾیَى زیگط اظ جفت ثبظ آزًیي AT(5)، ّبگؿتیي هؼکَؼ AT(4)، ّبگؿتیي،  AT(2)هؼکَؼ، 

 ًظطی هَضز ثطضؾی قطاض گطفتِ اؾت. ثطای تؼییي ؾبذتبضّبی ّبی ثْیٌِ ، اًطغی ّب، هوبى زٍقغجی، ثبضّبی اتوی، تَاثغ تطهَقیویبیی ٍ زیگط

ثب اؾتفبزُ اظ ؾطی پبیِ  B3LYP  ٍHFزض ؾغح  Ab initio  ٍDFT هحبؾجبت هکبًیك کَاًتَهی ، اظA-Tذَال پیًَس ّیسضٍغًی زض جفت ثبظ 

6-31G(d) ( زض حلال آة اؾتفبزُ قسُ اؾت. ثطای زض ًظط گطفتي اثط حلال اظ ضٍـ هیساى ذَزؾبظگبض ٍاکٌفSCRF ( ُهسل پیَؾتبض قغجیس ٍ )

PCMّوکٌف ثیي جفت ثبظّبی آزًیي ٍ تیویي،  ضٍـ تصحیح ًیطٍی تؼبزلی ثب اؾتفبزُ ( اؾتفبزُ قسُ اؾت. ثطای تصحیح ثیكتط اًطغی ّبی ثط

ثطای ّوِ هسل ّب  هقبزیط ًتبیج ًكبى هی زّس  هَضز اؾتفبزُ قطاض گطفتِ اؾت کِ BSSEاظ ؾطی پبیِ 
BSSEE  ًِؿجت ثE  ِکوتط ّؿتٌس ث

 -ّبی زیگط جفت ثبظ آزًیي ًؿجت ثِ هسل AT(9)ػجبضتی زیگط ثطّوکٌف ثیي جفت ثبظّب قَیتط هی قًَس. ّوچٌیي ًتبیج ًكبى هی زّس کِ هسل 

 تیویي پبیساضتط اؾت. 

 

ريش میذان َبرتری فبک، تئًری تبثع چگبل، ريش پیًستبر قطجیذٌ،  ،کریک -ياتسًن ،ثبز َبی وًکلئیک، آدویه، تیمیه  ياشگبن کلیذی:

 . خًدسبزگبر ياکىص

 

 . مقذم1ٍ

 پیًَس ّیسضٍغًی ضؼیف تطیي ثطّوکٌف قیویبییگطچِ 

 

اظ  [. جسا1اؾت ٍلی ًقف کلیسی زض قیوی حیبت ثبظی هی کٌس ]

 ضٍغًی هَجت  یکؿطی  ذَال فیعیکی  زض آى پیًَس ّیس  آة کِ
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حیبتی هی قَز ٍ آى ضا ثِ هحیظ هٌبؾجی ثطای ثؼضی فطآیٌسّبی 

اظ ذَز  لفیتجسیل هی کٌس، پیًَس ّیسضٍغًی ػْسُ زاض اًَاع هرت

ّب  پطٍتئیي ّب ٍ قٌبؾبگطّبی هَلکَلی ًظیط تبذَضزى اضگبًیعم

[ 2ٍاتؿَى ٍ کطیك ]تَؾظ  1953 ّوبًغَض کِ زض ؾبل .اؾت

ػولکطز  کسّبی   پیكٌْبز قسُ اؾت، پیًَسّبی ّیسضٍغًی ثطای

 [.1اؾت] قطاض  زاضًس  ضطٍضی DNAغًتیکی  کِ  زض  

DNA  ُاظ ًَکلئَتیسّبؾت کِ تَؾظ  هبضپیچقبهل زٍ ظًجیط

پیًَسّبی ّیسضٍغًی زض کٌبض ّن قطاض هی گیطًس کِ ایي پیًَسّبی 

  ّیسضٍغًی ثیي یك پَضیي ٍ یك پیطیویسیي ثبظ ًَکلئیك ایجبز 

، یك پَضیي( ٍ Aهی قَز. ثَیػُ ایي جفت قسى ثبظّب ثیي آزًیي )

، یك G، یك پیطیویسیي( ٍ ّوچٌیي هیبى گَاًیي ) Tتیویي ) 

، یك پیطیویسیي( ضخ هی زٌّس کِ ثِ آًْب Cَظیي )تضیي( ٍ ؾیپَ

ضا  1-کطیك هی گَیٌس ) قکل –ٍاتؿَى  AT  ٍCGجفت ثبظّبی 

 ثجیٌیس(.

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 سبختبر جفت ثبزَب کٍ ثًسیلٍ ياتسًن ي کریک ارائٍ ضذٌ است.  -1ضکل 

 

پیًَسّبی ّیسضٍغًی زض اصل ذبصیت الکتطٍؾتبتیك زاضًس 

ًَکلئیك ٍ آًْب ًقف کلیسی زض پبیساضؾبظی ؾبذتبض ثبًَیِ اؾیس 

[. ثطّوکٌف ّبی پیًَس ّیسضٍغًی ثیي 3-9پطٍتئیي ایفب هی کٌٌس]

زٌّسُ ًَع آهیٌَ  N-Hثب گطٍُ  N-H…N  ٍN-H…Oثبظّب اظ ًَع 

   ) َّهَ( ٍ هتفبٍت بی هكبثِیب ایویٌیَ هی ثبقس ثطّوکٌف ثیي ثبظّ

 هٌحصط ثِ فطز ًَکلئَؾیسّب یب ) ّتطٍ( زض تحلیل ؾبذتبض ثلَض ثبظّبی

 زٍ یب چٌس  تطکیت  تَؾظ  قکل یبفتِ  ًَکلئَتیسّب ٍ هجوَػِ ّبی

  

 [.3هرتلف اظ ایي ًَع هكبّسُ قسُ اؾت]

 بضثطّوکٌف هیبى ثبظّبی ًَکلئَتیس یك ػبهل هْن زض ؾبذت

DNA 17تجطثی] اظ  اػن  ظیبزی  هغبلؼبت  جْت  اؾت ثِ ّویي-

[ زض ضاثغِ ثب جفت ثبظّبی ًَکلئَتیس صَضت 18-25[ ٍ تئَضی ]10

گطفتِ اؾت کِ قبهل هحبؾجبت ثطای هیٌیون کطزى اًطغی زض فبظ 

[ ٍ اؾتفبزُ اظ ضٍـ هًَت کبضلَ ٍ قجیِ ؾبظی 18-21]  گبظی

. تبکٌَى پیًَسّبی اؾت [22-25زیٌبهیك هَلکَلی زض فبظ هحلَل ]

ّیسضٍغًی ثِ ػٌَاى پسیسُ ای اؾبؾبً الکتطٍؾتبتیك قٌبذتِ قسُ اًس 

 -پبی تَؾظ قغجیت ؾیؿتن  DNAکِ زض هَضز جفت ثبظّبی 

( تقَیت RAHBالکتطٍى ) پیًَسّبی ّیسضٍغًی ثِ کوك ضظًٍبًؽ 

ق تحلیل [ اظ عطی28،27ٍ ّوکبضاًف ] Guerra[. 26قسُ اًس ]

هفصل هکبًیؿن پیًَس ًكبى زازُ اًس کِ ثط ّوکٌف ّبی اٍضثیتبل 

زض جفت  DNAثیي ثبظّبی  (Acceptor) گیطًسُ – (Donor) زٌّسُ

(Watson-Crick) کطیك –ثبظّبی ٍاتؿَى 
قسضتی ثطاثط ثب ثط  

 A-Tّوکٌف ّبی الکتطٍؾتبتیك زاضًس. قکل ٌّسؾی جفت ثبظی 

ثب ایي هحسٍزیت ثْیٌِ ؾبظی قس کِ ّط زٍ هَلکَل فقظ هی تَاًٌس 

ثب اؾتفبزُ اظ  ab initioزض یك صفحِ حطکت کٌٌس، هحبؾجبت 

 [.29صَضت گطفت ] HF/6-31G(d)ضٍـ

تبکٌَى توبم هحبؾجبتی کِ زض ثبلا شکط قس زض فبظ گبظی ثَزُ 

ی اؾت زض حبلیکِ پیف ثیٌی ّبی فبظ گبظی کِ ثطای اّساف هتؼسز

هٌبؾجٌس ثطای تَصیف ثؿیبضی اظ ؾیؿتن ّبی هحلَل کبفی ًیؿتٌس ٍ 

اظ عطفی زض اکثط هغبلؼبتی کِ تب کٌَى اًجبم قسُ اؾت فقظ هسل 

 9کطیك هَضز ثطضؾی قطاض گطفتِ اؾت . زض ایي تحقیق -ٍاتؿَى

-کٌفیگَضاؾیَى هرتلف جفت ثبظّبی آزًیي ٍ تیویي قبهل ٍاتؿَى

(Reversed Watson-Crick) کطیك هؼکَؼ-کطیك، ٍاتؿَى
 

(Hoogestein) ، ّبگؿتیي
 Reversed) ، ّبگؿتیي هؼکَؼ 

Hoogestein)
کٌفیگَضاؾیَى زیگط زض حلال آة تَؾظ ضٍـ  5ٍ  

(Self Consistent Field) هیساى ٍاکٌف ذَز ؾبظگبض
 (SCRF ٍ )

(Polarized Continuum Model) هسل پیَؾتبض قغجیسُ
 (PCM )

هَضز  HF/6-31G(d)  ٍB3LYP/6-31G(d) زض ؾغَح هحبؾجبتی 

 قسُ اؾت. ثطضؾی قطاضگطفتِ

 ٍ  زضایي تحقیق  اًطغی، قکل ٌّسؾی، ثبض اتوی، هوبى زٍقغجی 
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 ّبی تطهَقیویبیی پیًَس ّیسضٍغًی زض زیگط ٍیػگی

اظ  ( ثب اؾتفبز2ُ) قکل  A-Tّبی هرتلف جفت ثبظ کٌفیگَضاؾیَى

هَضز  HF/6-31G(d)  ٍ B3LYP/6-31G(d) ضٍـ ّبی هحبؾجبتی 

 گطفتِ قسُ اؾت. قطاضثطضؾی ٍ تحلیل 

 

 . ريش َبی محبسجبتی2

زؾت آٍضزى ؾبذتبضّبی ثْیٌِ ، اًطغی ّب، هقبزیط ِ ثطای ث

تطهَزیٌبهیکی، ثبضّبی اتوی ٍزیگط ذَال هطثَط ثِ پیًَس 

تیویي،  -ّبی هرتلف جفت ثبظ آزًیي ّیسضٍغًی هیبى هسل

ٍ تئَضی تبثغ  HFزض ؾغح  ab initioهحبؾجبت ثب اؾتفبزُ اظ ضٍـ 

اًجبم گطفتِ اؾت، ؾطی پبیِ هَضز اؾتفبزُ  B3LYPچگبل زض ؾغح 

6-31G(d)  98هی ثبقس کلیِ هحبؾجبت ثب اؾتفبزُ اظ ثطًبهِ گَؾیي 

ٍ زهبی  atm 1[ صَضت گطفتِ اًس ٍ ّوِ هحبؾجبت زض فكبض 30]

298K  اًجبم قسُ اًس. هحبؾجبت ثب اؾتفبزُ اظ ضٍـSCRF ض حلال ز

 اًجبم پصیطفتِ اؾت. اًطغی  (PCMآة ثَؾیلِ هسل پیَؾتبض قغجیسُ )

 

 

ثطّوکٌف، آًتبلپی، اًطغی آظاز، آًتطٍپی، ثبض اتوی ٍ هوبى زٍقغجی 

تیویي هحبؾجِ قسُ اؾت.  -جفت ثبظّبی آزًیي پیًَس ّیسضٍغًی ثیي

ّوچٌیي ثطای تصحیح ثیكتط اًطغی ّبی ثطّوکٌف ثیي جفت 

تیویي ضٍـ تصحیح ًیطٍی تؼبزلی ثب اؾتفبزُ اظ ثبظّبی آزًیي ٍ 

 هَضز اؾتفبزُ قطاض گطفتِ اؾت. BSSEؾطی پبیِ 

 

 . وتبیج ي ثحث3

مرَبی 3-1  A-Tي جفت ثبزَبی  A  ،T. ثررسی سبختبری مىً

هغبلؼبت تئَضی ٍ تجطثی اًجبم گطفتِ ثط ضٍی جفت ثبظّبی 

آزًیي ٍ تیویي هحسٍزُ ٍؾیؼی ضا زض ثط هی گیطًس. زض ایي هقبلِ زض 

حلال آة اًَاع پیًَس ّیسضٍغًی ثیي جفت ثبظ آزًیي ٍ تیویي هَضز 

ًَع کٌفیگَضاؾیَى اظ قجیل  9هغبلؼِ قطاض گطفتِ اؾت کِ قبهل 

، ٍاتؿَى کطیك AT(1)کطیك  -جفت قسى ٍاتؿَى

ٍ  AT(5)ّبگؿتیي هؼکَؼ ، AT(4)، ّبگؿتیي  AT(2)هؼکَؼ

  (.2-)قکل اؾتتیویي –هسل ّبی زیگطی اظ جفت ثبظّبی آزًیي 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .مىًمرَبی آدویه ي تیمیه ي کىفیگراسیًوُبی مختلف مرثًط ثٍ جفت ضذن آوُب -2ضکل 
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 .2ضکل ادامٍ 
 

 توبهی ؾبذتبضّبی ثْیٌِ ؾبظی قسُ زض ؾغَح هحبؾجبتی 

HF/6-31G(d)  ٍ)(316/3 dGLYPB  زؾت آهسُ اًس. ِ ث

هغبلؼبت اًجبم گطفتِ زض فبظ هحلَل ًكبى هی زٌّس ثبظّبی آزًیي ٍ 

کِ ثِ فطم غیط  ثِ جعء گطٍُ آهیٌَ ٍ هتیل آًْب ّؿتٌستیویي هؿغح 

هحبؾجبت ًكبى هی زّس گطٍُ آهیٌَ آزًیي ٍهتیل  ّؿتٌسهؿغح 

تیویي کوی ّطهی قکل ّؿتٌس. ظٍایبی 
13610 NCNH  ٍ

13611 NCNH هطثَط ثِ گطٍُ آهیٌَ آزًیي زض ؾغَح هحبؾجبتی 

  HF/6-31G(d)       ٍ         )(316/3 dGLYPB  ِتطتیت     ث    
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ّوچٌیي زض هَضز  .اؾت( 9/168˚،   5/12˚( ٍ )5/168˚،  9/12˚)

تیویي ظٍایبی زی ّسضال گطٍُ هتیل قبهل 
6101214 CCCH  ٍ

6101213 CCCH  ٍ
6101215 CCCH  زض ؾغَح هحبؾجبتی

HF/6-31G(d)  ٍ)(316/3 dGLYPB  ( 19/120ثِ تطتیت-  ،

           ّؿتٌس( 57/120،  -099/0،  -72/120( ٍ )31/120،  050/0

 (.2) قکل 

ؾبذتبضّبی ٌّسؾی ثْیٌِ قسُ کٌفیگَضاؾیًَْبی هرتلف  

کطیك  -تیویي اظ قجیل جفت قسى ٍاتؿَى-جفت ثبظ آزًیي

AT(1)ٍاتؿَى کطیك هؼکَؼ ،AT(2)  ّبگؿتیي ،AT(4) ،

 هسل زیگط زض زض ؾغَح هحبؾجبتی  AT(5)  ٍ5ّبگؿتیي هؼکَؼ 

HF/6-31G(d)  ٍ )(316/3 dGLYPB ( آٍضزُ 1-جسٍلزض )

اًس. فَاصل ٍ ظٍایبی پیًَسی هطثَط ثِ کٌفیگَضاؾیَى ّبی  قسُ

تیویي ًكبى هی زّس کِ پیًَسّب ثِ حبلت  -هرتلف جفت ثبظ آزًیي

ذغی ًعزیك ّؿتٌس کِ ثبػث پبیساضی ثیكتط آًْب هی قَز. ثِ ػٌَاى 

هثبل ظٍایبی پیًَسّبی ّیسضٍغًی 
24138 OHN  ٍ

19232 NHN  ثِ ؾبذتبض ثْیٌِ قسُ هسل ٍاتؿَى هطثَط– 

ٍ HF/6-31G(d) زض ؾغَح هحبؾجبتی ، AT(1)کطیك، 

)(316/3 dGLYPB  ( ٍ 8/176 ˚،  7/172˚) ثِ تطتیت    

 ّیسضٍغًی ( هی ثبقٌس، ّوچٌیي عَل پیًَس ّبی 7/177 ˚،  0/173˚)

 

 24138 ...OHN  ، 19232 ... NHN   ٍ 181...OC  زض

،  98/2( ٍ )82/3،  03/3،  09/3ایي ؾغَح هحبؾجبتی ثِ تطتیت )

( هی ثبقٌس کِ ثب ًتبیج حبصل اظ ضٍـ  65/3،  89/2

)(316/3 dGLYPB   هقبزیط تجطثی ثِ زؾت آهسُ زض فبظ گبظ ثب

 (.1-(. ) جسٍل 52/3ٍ  82/2،  98/2) هغبثقت زاضًس 

316/3)(ل اظ ضٍـ ّوچٌیي ًتبیج حبص dGLYPB   ًكبى هی

زّس عَل پیًَسّبی 
138 HN   ٍ

128 HN   کِ زض هسل ّبی

AT(6)- AT(1)  زض پیًَس ّیسضٍغًی قطکت هی کٌٌس ثیي

آًگؿتطٍم تغییط هی کٌٌس کِ کوتطیي ٍ  00315/0تب  00172/0

ٍ  01871/1ثب عَل پیًَس   AT(5)ثیكتطیي هقساض ثِ تطتیت ثطای 

AT(3)   ّوچٌیي پیًَس اؾتآًگؿتطٍم  02154/1ثب عَل پیًَس .

149 HN   زضAT(9)- AT(7)  00511/0تب  00357/0ثیي 

 ثِ تطتیت   هقساض ثیكتطیي   کِ کوتطیي ٍ  هی کٌٌس تغییط  آًگؿتطٍم 

ًَس ثب عَل پی  AT(9)ٍ  02517/1ثب عَل پیًَس   AT(8)ثطای 

OCآًگؿتطٍم هی ثبقٌس. ّوچٌیي عَل پیًَس  02671/1   ِک

تب  00942/0اتن اکؿیػى زض پیًَس ّیسضٍغًی قطکت زاضز ثیي 

آًگؿتطٍم تغییط هی کٌٌس کِ کوتطیي ٍ ثیكتطیي هقساض ثِ  01259/0

ثب عَل پیًَس   AT(9)ٍ  23435/1ثب عَل پیًَس   AT(6)تطتیت ثطای 

 آًگؿتطٍم اؾت. 23752/1

 
 .  B3LYP/6-31G(d)ي  HF/6-31G(d) ( در سطًح محبسجبتی A-Tتیمیه)  -کىفیگًراسیًن مختلف جفت ثبز آدویه 9طًل ي زيایبی پیًوذی  -1جذيل 

B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز 

  A-T (2)   A-T(1)      Exp.[1] 

971/1  087/2  r(H13…O18) 963/1  098/2  r(H13…O24) 

846/1  023/2  r(N2…H23) 843/1  019/2  r(N2…H23) 

803/2  023/3  r(H4…O24) 810/2  002/3  r(H4…O18) 

989/2  083/3  r(N8…O18) 981/2  092/3  r(N8 …O24)     (2.98) 

889/2  033/3  r(N2...N19) 886/2  029/3  r(N2 …N19)     (2.82) 

643/3  830/3  r(C1 …O24) 652/3  820/3  r(C1 …O18)      (3.52) 

9/174  7/173   (N8H13O18) 0/173  7/172    (N8H13O24) 

5/123  1/126   (H13O18C16) 2/126  3/128   (H13O24C20) 

1/179  6/177   (N2H23N19) 7/177  8/176   (N2H23N19) 

9/115  0/115  (H23N2C1) 0/115  2/115  (H23N2C1) 
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 . 1جذيل ادامٍ         

B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز 

  A-T (6)   A-T (3) 

884/1  990/1  r(H12…O18) 907/1  045/2  r(H13…O18) 

862/1  031/2  r(N11…H22) 853/1  020/2  r(N2…H22) 

887/2  972/2  r(N8…O18) 927/2  041/3  r(N8…O18) 

901/2  039/3  r(N11...N17) 895/2  027/3  r(N2...N17) 

2/167  1/167   (N8H12O18) 9/176  8/173   (N8H13O18) 

7/129  1/131   (H12O18C16) 3/122  9/125   (H13O18C16) 

0/176  1/178   (N11H22N17) 7/178  8/174   (N2H22N17) 

1/122  0/120   (H22N11C10) 8/118  9/115   (H22N2C1) 

      

  A-T (7)   A-T (4) 

876/1  059/2  r(H23…N3) 930/1  044/2  r(H12…O24) 

833/1  961/1  r(O24…H14) 842/1  031/2  r(N11…H23) 

830/2  921/2  r(N9…O24) 935/2  026/3  r(N8…O24) 

917/2  065/3  r(N19 …N3) 882/2  041/3  r(N11...N19) 

466/3  671/3  r(O18 …H4) 912/2  170/3  r(H15…O18) 

085/4  263/4  r(C1 …O18) 574/3  795/3  r(C10 …O18) 

9/162  2/159   (N9H14O24) 0/168  1/167   (N8H12O24) 

2/176  0/174   (N19H23N3) 1/132  9/133   (H12O24C20) 

8/132  9/136   (H14O24C20) 6/175  4/178   (N11H23N19) 

6/130  7/129  (H23N3C1) 3/120  7/119   (H23N11C10) 

      

  A-T (8)   A-T (5) 

876/1  052/2  r(H23…N3) 922/1  010/2  r(H12…O18) 

833/1  962/1  r(O18…H14) 854/1  018/2  r(N11…H23) 

830/2  923/2  r(N9…O18) 925/2  993/2  r(N8…O18) 

917/2  059/3  r(N19 …N3) 894/2  028/3  r(N11...N19) 

466/3  654/3  r(O24 …H4) 962/2  180/3  r(H15…O24) 

085/4  246/4  r(C1 …O24) 614/3  809/3 r(C10 …O24) 

9/162  5/159   (N9H14O18) 9/167  2/167   (N8H12O18) 

2/176  7/173   (N19H23N3) 4/130  3/133   (H12O18C16) 

8/132  8/134   (H14O18C16) 3/177  0/177   (N11H23N19) 

6/130  4/129   (H23N3C1) 8/119  9/118  (H23N11C10) 
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 . 1 جذيلادامٍ         

B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز 

     A-T (9) 

   852/1  027/2  r(H22…N3) 

   814/1  939/1  r(O18…H14) 

   816/2  905/2  r(N9…O18) 

   893/2  033/3  r(N17 …N3) 

   1/164  6/160   (N9H14O18) 

   5/176  3/174   (N17H22N3) 

   3/128  5/132   (H14O18C16) 

   3/132 8/130  (H22N3C1) 

      

 
 

 َبی ثرَمکىص پیًوذَبی َیذريشوی . اورشی3-2

کٌفیگَضاؾیَى  9ّبی ثطّوکٌف پیًَس ّیسضٍغًی  اًطغی

زض  BSSEٍ اًطغی ثطّوکٌف اصلاح قسُ  A-Tهرتلف جفت ثبظ 

ٍ HF/6-31G(d) ّبی هرتلف زض ؾغَح هحبؾجبتی  حلال

)(316/3 dGLYPB   ( ذلاصِ قسُ اًس. ضٍـ 1-جسٍل)زض

کِ زض ایٌجب ًیع ثِ کبض ضفتِ اٍلیي گبم هٌبؾت زض  PCMاؾتبًساضز 

ثطضؾی ًظطی اثط ضطیت زی الکتطیك حلال هی ثبقس. ًتبیج حبصل 

یي زٍ ضٍـ هحبؾجبتی ًكبى هی زٌّس کِ اًطغی ثطّوکٌف اظ ا

 هقساض ضا ًؿجت ثِ ثیكتطیي AT(9)ثطای هسل  Eپیًَس ّیسضٍغًی 

ؾبیط هسل ّب زاضز ثِ ػجبضتی زیگط اظ پبیساضی ثیكتطی ًؿجت ثِ هسل 

ّبی زیگط ثطذَضزاض اؾت. ّوچٌیي هقبزیط 
BSSEE  ب زض هقبیؿِ ث

E  کِ ثِ زلیل زض ًظط گطفتي تصحیح هتؼبزل  ّؿتٌسثؿیبض ثیكتط

 اؾت.  (Counterpoise Correction) کٌٌسُ

 ذَال تطهَزیٌبهیکی هطثَط ثِ ثطّوکٌف ثیي جفت ثبظ 

 (، تغییطات اًطغی Hآزًیي ٍ تیویي اظ قجیل تغییطات آًتبلپی )

( ٍ تغییطات آًتطٍپی ًیع هحبؾجِ قسُ اًس. ثطای Gآظاز گیجؽ)

اظ هحبؾجبت فطکبًؽ زض H ،G  ٍSّب  هحبؾجِ ایي کویت

ٍ ؾطی پبیِ  HF  ٍB3LYPؾغَح  G316  اؾتفبزُ قسُ اؾت

 ًكبى زازُ قسُ اؾت. (2-جسٍل)کِ زض 

316/3)(زؾت آهسُ زض ؾغح ِ ًتبیج ث dGLYPB   ًكبى هی زّس

ثیف اظ هسل ّبی زیگط اؾت ) ثِ  AT(9)کِ آًتبلپی پیًَس هسل 

هطاجؼِ کٌیس(. ٍاکٌكی کِ ثطای هحبؾجِ قسضت پیًَس  2-جسٍل

TATAثِ صَضت ،ّیسضٍغًی هَضز تَجِ قطاض گطفتِ  

. اظ آًجبیی کِ زض ایي ٍاکٌف تؼساز شضات هحصَل ًؿجت ثِ اؾت

ایي ٍاکٌف هٌفی ثبقس  Sضٍز کِ  هَاز اٍلیِ کوتط اؾت اًتظبض هی

ًكبى هی زّس کِ ( 2-جسٍل)زض  Sزؾت آهسُ ثطای ِ ًتبیج ث کِ

هٌفی هی ثبقٌس ثِ  A-Tهقبزیط آًتطٍپی هسل ّبی هرتلف جفت ثبظ 

آزًیي ٍ تیویي کبّف هی یبثس. ػجبضتی ثب جفت قسى ثبظّبی
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ثر حست  B3LYP/6-31G(d)ي  HF/6-31G(d) ( در سطًح محبسجبتی A-Tتیمیه)  -کىفیگًراسیًن مختلف جفت ثبز آدویه 9تغییرات تًاثع ترمًدیىبمیکی مختلف مرثًط ثٍ  -2جذيل 

 . کیلًکبلری ثر مًل

B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز B3LYP/6-31G(d) HF/6-31G(d) جفت ثبز 
  A-T (6)   A-T(1) 

48/5-  04/0-  ΔE 46/5-  61/0-  ΔE 

48/30-  53/28-  ΔEBSSE             30/29-  43/28-  ΔEBSSE             

96/0-  42/6  ΔH 298K 30/2-  144/0  ΔH 298K 

90/8  70/19  ΔG  298K 33/10  27/13  ΔG  298K 

96/11-  28/13-  TΔS 298K 62/14-  12/13-  TΔS 298K 

  A-T (7)   A-T (2) 

95/5-  80/0-  ΔE 43/5-  86/0-  ΔE 

57/30- 00/29-  ΔEBSSE             35/29- 78/28-  ΔEBSSE             

35/1-  19/1  ΔH 298K 89/0-  03/0-  ΔH 298K 

68/9  65/11  ΔG  298K 08/8  56/13  ΔG  298K 

09/13-  45/10-  TΔS 298K 50/10-  58/13-  TΔS 298K 

  A-T (8)   A-T (3) 

51/5-  43/0-  ΔE 22/5-  65/0-  ΔE 

09/30- 63/28-  ΔEBSSE             11/30-  99/28-  ΔEBSSE             

86/1-  15/0  ΔH 298K 12/4-  02/0-  ΔH 298K 

18/7  88/12  ΔG  298K 50/9  36/13-  ΔG  298K 

67/10-  72/12-  TΔS 298K 61/13-  37/13-  TΔS 298K 

  A-T (9)   A-T (4) 

70/6-  87/0-  ΔE 8/5-  50/0-  ΔE 

97/31-  31/29-  ΔEBSSE             80/29- 52/28-  ΔEBSSE             

48/4-  45/0  ΔH 298K 09/0-  68/1  ΔH 298K 

80/8  86/11  ΔG  298K 06/12  28/12  ΔG  298K 

92/14- 40/11-  TΔS 298K 05/13-  60/10-  TΔS 298K 

     A-T (5) 

   83/5-  60/0-  ΔE 

   87/29- 62/28-  ΔEBSSE             

   81/0-  17/0  ΔH 298K 

   68/7  14/15  ΔG  298K 

   68/10-  96/14-  TΔS 298K 
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هوبى زٍقغجی هكتق اٍل اًطغی زض حضَض یك هیساى الکتطیکی 

اؾت ٍ ثِ  اؾت ٍ هؼیبضی اظ ػسم تقبضى زض تَظیغ ثبض هَلکَلی

هقبزیط هوبى ٍؾیلِ یك ثطزاض زض ؾِ ثؼس اضائِ هی قَز. هقبزیط  

ٍ HF/6-31G(d) زٍقغجی ثسؾت آهسُ اظ ضٍـ ّبی  
 GLYPB ًكبى زازُ قسُ  (3-جسٍل)زض حلال آة زض  316/3

حلال  یك زٍقغجی زض زض ٍاقغ ٍجَز یك زٍقغجی زض هَلکَل، اًس.

ٍؾیلِ زٍقغجی حلال ایجبز ِ القبء هی کٌس ٍ هیساى الکتطیکی کِ ث

هی قَز ثب زٍقغجی هَلکَل حل قًَسُ ثطّوکٌف هی کٌس ٍ ثبػث 

زؾت آهسُ زض ؾغح ِ پبیساضی ثیكتطی هی قَز. ًتبیج ث

)(316/3 dGLYPB    ًكبى هی زّس هوبى زٍقغجی جفت ثبظ

AT(3) ضا ثجیٌیس (. 3-ثعضگتط اظ هسل ّبی زیگط اؾت ) جسٍل 

 

 . ثبرَبی اتمی3-3

آًبلیع جوؼیتی هَلیکي یك ضٍـ هٌبؾت ثطای تؼییي ثبضّبی 

. زضایي ضٍـ اضثیتبل ّبی هَلکَلی کِ ثیي ّط جفت اتن اؾتاتوی 

ذیل زض پیًَس قیویبیی، ّوپَقبًی زاضًس ثِ زٍ ثرف تقؿین ٍ ز

ثبضّبی اتوی هحبؾجِ هی قًَس. ثبضّبی اتوی هَلیکي هطثَط ثِ 

ثؼضی اظ اتن ّبیی کِ زض پیًَس ّیسضٍغًی قطکت زاضًس ثطای 

زض  A  ٍT  ٍ هًََهطّبی A-Tکٌفیگَضاؾیَى ّبی هرتلف جفت ثبظ

آٍضزُ قسُ اًس. اًطغی ثطّوکٌف ثیي آزًیي ٍ تیویي ثط  (4-جسٍل)

ّبیی کِ زض پیًَس ّیسضٍغًی  ضٍی هیعاى تَظیغ الکتطًٍی ٍ ثبض اتن

قطکت زاضًس هَثط اؾت. ّوچٌیي ثطای قٌبؾبیی ّطگًَِ اقکبلی 

 ( NBOزض آًبلیع هَلیکي هحبؾجبت اضثیتبل ّبی پیًَس عجیؼی )

(Natural Bond Orbital)  قسُ اًس. ثبضّبی حبصل اظ ًیع اًجبم

 ثطذی اتن ّبی قطکت کٌٌسُ زض پیًَس ّیسضٍغًی NBO هحبؾجبت 

  زض B3LYP/6-31G(d)زض ؾغح هحبؾجبتی  A-Tجفت ثبظّبی 

    ( آٍضزُ قسُ اًس. 4-جسٍل)

ثبضّبی اتوی، هطثَط ثِ اتن ّبی پصیطًسُ ٍ زٌّسُ ( 4-جسٍل)

، ّوچٌیي ثبض آًْب ضا ثؼس اظ  A  ٍT  )پطٍتَى( ضا زض هًََهطّبی

زض حلالْبی هرتلف زض ؾغح  A ٍT جفت قسى ثبظّبی 

B3LYP/6-31G(d)  ًكبى هی زّس. زازُ ّبی هَجَز زض هَضز

ًكبى هی زٌّس اتن ّبی  NBOثبضّبی اتوی هَلیکي ٍ ثبضّبی 

( ثبض هثجت زاضًس. H(، ثبض هٌفی ٍ اتن ّبی زٌّسُ )N,Oپصیطًسُ )

ّس کِ زض اثط جفت قسى ثبظّبی آزًیي ٍ ًكبى هی ز( 4-جسٍل)

تیویي ثبض اتن ّبی پصیطًسُ افعایف ٍ ثبض اتن ّبی زٌّسُ )پطٍتَى( 

کطیك ثبض اتن -کبّف هی یبثٌس. ثِ ػٌَاى هثبل زض هسل ٍاتؿَى

ّبی پصیطًسُ پطٍتَى 
24O ،

19N ،
8N  ٍ

2N  ثِ تطتیت ثِ هیعاى

کبّف هی یبثٌس ٍ ثبض اتن ّبی  048/0ٍ  036/0،  036/0،  009/0

زٌّسُ پطٍتَى 
13H  ٍ

23H  آًگؿتطٍم  005/0ٍ  001/0ثِ تطتیت

ًیع  NBOافعایف هی یبثٌس. زض هَضز ثبضّبی هحبؾجِ قسُ ثِ ضٍـ 

 زؾت آهسُ اؾت.ِ ًتبیج یکؿبًی ث

 

 .ثر حست دثبی  B3LYP/6-31G(d)ي  HF/6-31G(d) (  در سطًح محبسجبتی A-Tتیمیه)  -مقبدیر ممبن َبی ديقطجی کىفیگًراسیًن َبی مختلف جفت ثبز آدویه -3جذيل 
B3LYP/6-31G(d)  HF/6-31G(d) جفت ثبز 

1552/2   6760/2  A-T (1) 

7201/3   8109/3  A-T (2) 

8035/7   9814/7  A-T (3) 

7154/7   5382/8  A-T (4) 

6314/6   5212/7  A-T (5) 

3238/7   1067/8  A-T (6) 

7919/4   1963/6  A-T (7) 

7215/5   1911/7  A-T (8) 

1453/5   3391/4  A-T (9) 

3533/3   4018/3  Adenine 

6395/5  1035/6 Thymine 
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 در سطح محبسجبتی NBO( ثب استفبدٌ از ريش َبی مًلیکه ي  A-Tتیمیه)  -مقبدیر ثبرَبی اتمی مًوًمرَبی آدویه ، تیمیه ي کىفیگًراسیًن َبی مختلف جفت ثبز آدویه -4جذيل 

B3LYP/6-31G(d) 

 جفت ثبز ريش مًلیکه NBO ريش جفت ثبز ريش مًلیکه NBO ريش

  A-T (6)   A-T(1) 

68266/0-  565873/0-  O18 65281/0-  570954/0-  O24 

44172/0  397646/0  H12 44344/0  389079/0  H13 

79332/0-  844475/0-  N8 79838/0-  837755/0-  N8 

63451/0-  674145/0-  N17 67142/0-  728083/0-  N19 

46887/0  418862/0  H22 46942/0  411099/0  H23 

55068/0-  598963/0-  N11 61679/0-  592363/0-  N2 

  A-T (7)   A-T (2) 

66650/0-  580473/0-  O24 68045/0-  570241/0-  O18 

46736/0  392042/0  H14 44289/0  389215/0  H13 

58207/0-  666078/0-  N9 79865/0-  839194/0-  N8 

67079/0-  728248/0-  N19 67256/0-  728099/0-  N19 

47186/0  405674/0  H23 46899/0  410425/0  H23 

59478/0-  580781/0-  N3 61625/0-  592379/0-  N2 

  A-T (8)   A-T (3) 

69547/0-  581244/0-  O18 68243/0-  571668/0-  O18 

46738/0  392589/0  H14 44427/0  393551/0  H13 

58228/0-  667327/0-  N9 79258/0-  842727/0-  N8 

67239/0-  728538/0-  N19 63463/0-  675523/0-  N17 

47143/0  405426/0  H23 46620/0  415777/0  H22 

59447/0-  582482/0-  N3 62257/0-  595608/0-  N2 

  A-T (9)   A-T (4) 

69498/0-  581188/0-  O18 65102/0-  567911/0-  O24 

46855/0  394314/0  H14 44116/0  395150/0  H12 

58141/0-  670060/0-  N9 79857/0-  841708/0-  N8 

63323/0-  675095/0-  N17 66950/0-  727731/0-  N19 

46747/0  416850/0  H22 47148/0  414067/0  H23 

60502/0-  587593/0-  N3 54862/0-  595943/0-  N11 

  Adenine   A-T (5) 

80627/0-  801905/0-  N6 67999/0-  566195/0-  O18 

42223/0  388116/0  H10 44104/0  395896/0  H12 

42434/0  393061/0  H11 
79865/0-  844167/0-  N8 

56286/0-  543958/0-  N1 67141/0-  727955/0-  N19 

54163/0-  537757/0-  N4 
47166/0  411855/0  H23 
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 .4 ادامٍ جذيل       

 جفت ثبز ريش مًلیکه NBO ريش جفت ثبز ريش مًلیکه NBO ريش

58420/0-  650978/0-  N12 54842/0-  597723/0-  N11 

44659/0  406170/0  H14    

49853/0-  556684/0-  N9    

     Thymine 

   60238/0-  561396/0-  O9 

   67289/0-  691661/0-  N4 

   45223/0  390414/0  H8 

   63283/0-  561276/0-  O3 

   63307/0-  644258/0-  N2 

   44890/0  415320/0  H7 

 

 . وتیجٍ گیری4

 کِ  ًكبى هی زّس ab initio ٍDFT هحبؾجبت کَاًتَهی  -1

جفت ثبظّبی آزًیي ٍ تیویي کٌفیگَضاؾیَى ّبی هرتلفی ضا 

کطیك هؼکَؼ، -کطیك، ٍاتؿَى-قبهل هسل ٍاتؿَى

کٌفیگَضاؾیَى زیگط ضا ثطای  5ّبگؿتیي، ّبگؿتیي هؼکَؼ ٍ 

جفت قسى اًتربة هی کٌٌس کِ ػلت آى  پیًَسّبی 

ایجبز هی  O ،N  ٍHت کِ ثیي اتن ّبی ّیسضٍغًی هرتلفی اؾ

 قَز.

ثبظّبی آزًیي ٍ تیویي هؿغح هی ثبقٌس ثجع گطٍُ آهیٌَ ٍ هتیل  -2

 آًْب کِ ثِ فطم غیط هؿغح ّؿتٌس.

اظ زیگط هسل ّبی  AT(9)ٍ آًتبلپی ثطّوکٌف هسل  اًطغی -3

 ثِ ػجبضتی  هسل هٌفی تط اؾت  A  ٍTجفت قسى  ثبظّبی 

AT(9)  .پبیساضتطیي کٌفیگَضاؾیَى اؾت 

هقبیؿِ ثبض اتن ّبی زضگیط زض پیًَس ّیسضٍغًی زض جفت  -4

زّس زض اثط  ًكبى هی  A-Tٍ هسل ّبی هرتلف  A  ،Tثبظّبی 

قسى ثبض اتن ّبی پصیطًسُ پطٍتَى کبّف ٍ ثبض اتن ّبی جفت 

 زٌّسُ پطٍتَى افعایف هی یبثٌس. 
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