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  چکیده

با استفاده از نظریه تابعی چگال مورد بررسی قرار گرفت.  پیریمیدینیوم -پیوند هیدرژنی برون مولکولی برای سیستم کاتیونی پیریمیدین     

بهینه گردید. محاسبات نشان می  G++311-6/PYL3B**پارامترهای هندسی این سیستم هم در فاز گازی و هم محلول در سطح محاسباتی 

است. این نتیجه نشان می دهد که قدرت پیوند هیدرژنی م وآنگستر 633/0 و  561/0در محلول و در فاز گازی به ترتیب  N···Nدهندکه فاصله 

 در محلول نسبت به فاز گازی به مقدار قابل توجهی کاهش می یابد. 

 
 .قدرت پیوند ،حلالاثر  ،پیوند هیدرژنی ،پیریمیدینیوم-کمپلکس پیریمیدین کلیدی: هایواژه

 

 . مقدمه0

وجددود گروههددای الکترونگدداتیو در  پیونددد هیدددرژنی بدده دلیددل       

سیسددتمهای زیسددت مولکددولی نظیددر اسددیدهای آمیندده و بازهددای      

کنددد.  نوکلئوتیددد، نقددش مهمددی در سددیتمهای زیسددتی بددازی مددی    

پیریمیدددین عیددوی از اددانواده دی آزینهاسددت. ایددن ترکیددب در    

نقش اساسی دارد به طوریکه سه باز از ایدن    AND و ANDسااتار 

و اوراسدیل جد م مشدتقات     نام سیتوزین، تیمینسیدهای نوکلئیکی با

پیریمیددین در بسدیاری از ترکیبدات طبیعدی      پیریمیدین هستند. حلقه

و بسدیاری   [1ن( ، ریبوفلاوین، اسید فولید    )تیامی 1Bنظیر ویتامین 

[ نی  یافدت  0از ترکیبات سنتتی ، نظیر اسید باربیتوری  و ورونال  

لفددی در شددیمی، هددات مختجمددی شددود. بنددابراین ایددن مولکددول از   

ز طدر   ا[. 9-1و بیولوژی مورد توجه اسدت   بیوشیمی، داروسازی 

دیگر انتقال پروتون از ی  مولکول به مولکول دیگدر )توندل زندی(    

بس ایی بر اوردار بوده و موضدو  کارهدای    نی  در شیمی از اهمیت

[. در ایدن پدهوهش اثدر حدلال بدر      1-6است   بودهتحقیقاتی فراوانی 

یونددد بددرون مولکددولی و تددابل پتانسددیل کمدد لک  کدداتیون  قدددرت پ

 پیریمیدینیوم مورد بررسی قرار می گیرد. -پیریمیدین
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 محاسبات .2

کمد لک    GeisssuaGابتدا بدا اسدتفاده از ندرم افد ار گرافیکدی          

پیریمیدینیوم طراحی گردید و س   با استفاده  -کاتیونی پیریمیدین

[ پایدارترین شکل آن به دسدت  GeissueG  5 03از بسته نرم اف اری 

آمد. برای بهینه سدازی سدااتار هندسدی کمد لک  از روش نظریده      

اسدتفاده گردیدد.    G++311-6** و تدابل پایده   (AFD) یچگدال  تتابعی

انجام  PYL3Bبا تابعی سه پارامتری  یچگال تمحاسبات نظریه تابعی

شده است.  به منظور بررسی اثر حلال از مددل واکدنش اون اگدر در    

FRCA پارامترهدای هندسدی    ،بده منظدور مقایسده    .استفاده شده است

 G++311-6/PYL3B**نید  در سدطح محاسدباتی     پیریمیدینترکیب 

 در[  3 نی  محاسبه گردید و همراه بدا نتدایت تجربدی مقدادیر مربوطده     

  .اندنشان داده شده  1 جدول

 

 . نتایج و بحث8

پیریمیدینیوم  -چنانکه گفته شد پیریمیدین و کم لک  پیریمیدین    

بهینده   G++311-6/PYL3B** در فاز گدازی و در محلدول در سدطح   

. ندد فهرسدت شدده ا   1دول جد گردید که نتدایت بده دسدت آمدده در     

نشدان داده شدده اسدت نتدایت محاسدبات بدرای        1دول جد چنانکه در 

[ 0و همکاران   Bdareپیریمیدین در توافق بسیار اوبی با محاسبات 

[ اسدت. طبدق محاسدبات    3و همچنین نتایت تجربی پراش الکتروندی   

     پیریمیددینیوم  -در کمد لک  پیریمیددین   N···Nانجام شدده فاصدله   

Å 633/0    اسددت. ایددن مقدددار اندددکی بیشددتر از مقدددار مشددابه بددرای

[. محاسبات انجدام  6( است Å 605/0پیردینیوم )-کم لک  پیریدین

ه این فاصدله نید    ک( نشان می دهد 4CCC گرفته در فاز محلول )حلال

در فداز   پیریددینیوم -در کمد لک  پیریددین   N···Nمشابه بدا فاصدله   

ویای این واقعیت است که که گ( Å 561/0)محلول اف ایش می یابد

قدرت پیوند هیدرژنی در این کم لکسها در فاز متراکم کداهش مدی   

پیریدینیوم این امدر   -یابد و آزمایشهای تجربی برای سیستم پیریدین

 .[6 را به اثبات رسانید

 

 

 

 

 

 
.  تاااابت پتانسااای  بااارای انتقاااال پروتاااون در ترکیااا       8-0

 د ینیومپیریمی -پیریمیدین

 در ارائده شدده     روش بدا   پتانسدیل   تدابل  آوردن  به دست   برای     

به طدور   ،ثابت N···Nدر  H-N[ با تغییر فاصله 1-6گذشته   مقالات

در هدر مرحلده اندرژی را در سدطح      Å3031مرحله ای با تغییدر طدول   
**G++311-6/PYL3B  و اورانیدددن نتددایت در تددابل پتانسددیل جفددت

توانسدتیم پارامترهدای تدابل     GONLPEDکمینه متقارن با ندرم افد ار   

پتانسیل را محاسبه کنیم. طبق این محاسبات ارتفدا  سدد پتانسدیل در    

 mc 0333-1و  333فدداز گددازی و در محلددول بدده ترتیددب  در حدددود 

است. این محاسبات نی  گویای این مطلب است که پیوند هیددرژنی  

در فاز مایل نسبت به فاز گازی به شددت کداهش مدی یابدد. مقدادیر      

          و  553پیریدددینیوم بدده ترتیددب   -شددابه بددرای کمدد لک  پیریدددین  م
1-mc 1133   دهد قددرت پیوندد هیددرژنی در     نشان می [ که6است

 -پیریمیدددینیوم ضددعیفتر از پیریدددین   -هددر دو فدداز در پیریمیدددین  

 پیریدینیوم است.

 

 . نتیجه گیری 4

پیوندد  دهندد کده قددرت    ی نشدان مد   یچگال تتابعیمحاسبات نظریه 

پیریمیدینیوم  هیدرژنی برون مولکولی در سیستم کاتیونی پیریمیدین

کند و قدرت آن  از ی  تابل پتانسیل جفت کمینه متقارن تبعیت می

به می ان قابل ملاحظه ای تابل حالت سیستم است. قدرت این پیوندد  

در فاز محلول به می ان قابل ملاحظه ای نسبت به فاز گدازی کداهش   

. از طدر  دیگدر مطالعدات انجدام شدده بدر روی تدابل        نشان می دهد

پتانسیل نی  گویای این امر اسدت کده سدد پتانسدیل در مقابدل انتقدال       

پروتون نی  به مقدار قابل ملاحظه ای در فاز مایل نسبت به فاز گازی 

  اف ایش نشان می دهد.
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  .G++311-6/PYL3B** محاسبه شده در سطح پیریمیدینو  پیریمیدینیوم -پیریمیدینپارامترهای هندسی بهینه کمپلکس  -0جدول 

  
  

]+ H)2[(Pym   Pyrimidine 

 
   

Parameter 

  

Gas Solution Calc. 
 

Calc.[8] Expt.[9] 

ABond lengths/ 
     

N1...N2 633/0 561/0    

N1-H3 131/1 305/1    

H3...N2 131/1 600/1    

N1-C4 916/1 910/1 991/1 991/1 913/1 
C4-N5 916/1 911/1 991/1 991/1 913/1 
N5-C6 993/1 911/1 996/1 996/1 913/1 
C6-C7 935/1 930/1 931/1 931/1 913/1 
C7-C8 901/1 901/1 931/1 931/1 939/1 
C8-N1 916/1 910/1 996/1 996/1 939/1 
N2-C9 919/1 910/1    

C9-N10 901/1 906/1    

N10-C11 995/1 995/1    

C11-C12 931/1 930/1    

C12-C13 901/1 906/1    

C13-N2 911/1 911/1    

      

Bond angles/degree      

N1-H3-N2 01/135 39/155    

N1-C4-N5 61/109 11/109 39/105 39/105 6/105 

C4-N5-C6 03/115 05/115 33/111 33/111 1/111 

N5-C6-C7 51/100 63/100 01/100 00/100 9/100 

C6-C7-C8 19/115 06/115 15/116 16/116 0/116 

C7-C8-N1 13/113 36/110 01/100 00/100 9/100 

C8-N1-C4 11/103 93/103 35/111 33/111 1/111 

N2-C9-N10 31/101 11/106    

C9-N10-C11 60/116 13/116    

N10-C11-C12 00/100 93/100    

C11-C12-C13 09/116 53/116    

C12-C13-N2 99/101 16/101    

C13-N2-C9 33/116 01/116    

H3-N1-C4 13/113 53/110    

H3-N1-C8 05/103 33/103    

H3-N2-C9 11/103 33/103    

H3-N2-C13 06/100 05/100    

a 90/33 13/131    

a
,  the dihedral angle between the pyrimidine and pyrimidinium rings.. 
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