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 چکیده

اری، سازی ساختها محاسبه شده است. بعد از بهینهبینی فعالیت آن، به منظور پیشDNAهای ها و جفت بازهای بازدر این تحقیق، هسته دوستی     

بدست آمده  B3LYP/6-311++G(d,p)های کلی و موضعی هر یک از ترکیبات با استفاده از محاسبات کوانتوم مکانیکی در سطح دوستیهسته 

دهند. طبق بررسی انجام شده، مشخص شد ها ارائه میهای فعال در مولکولاست. توابع فوکوئی چگال اطلاعات مهمی در مورد عملکرد جایگاه

ترونی دهد.همچنین مقادیر هسته دوستی با استفاده از مقدار چگالی الکروژنی هسته دوستی را به میزان قابل توجهی کاهش میکه تشکیل پیوند هید

بر روی توابع موج در سطح نظری  AIM( بدست آمده است. تحلیل AIMها )ها در مولکولمحاسبه شده در نقطه بحرانی پیوند توسط تحلیل اتم

B3LYP/6-311++G(d,p) نجام شده است. مقادیر پروتون افینیتی، بازیسیته و پتانسیل الکترواستاتیک نیز در سطح مذکور محاسبه شده است. در ا

 موارد بسیاری ترتیب پروتون افینیتی، بازیسیته و پتانسیل الکترواستاتیک با یکدیگر همخوانی دارند.

 
 .کوانتوم مکانیکی، هسته دوستیگوانین، سیتوزین، آدنین، تیمین، محاسبات  کلیدی: واژه های

 

  مقدمه .9

نوکلئیک  هایهای زیستی است که وظیفه ذخیره اطلاعات ژنتیکی را در سلول بر عهده دارد. اسیدمولکولاسید نوکلئیک یکی از ماکرو     

(، DNA) سیددئوکسی ریبو نوکلئیک اها با زنجیر طولانی و وزن مولکولی بالا هستند. زیر واحد تکرار شونده اصلی هایی از نوکلئوتیدبسپار

شود، یک مولکول فسفریک اسید و یکی از نامیده می دئوکسی ریبوز-2است: یک قند پنتوز که است که از سه قسمت تشکیل شده نوکلئوتیدی
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نیز  Gو  Cبا یکدیگر و  Aو  T(. در توالی، تعداد 0( )شکل T( و تیمین )C(، سیتوزین )G(، گوانین )Aدار حلقوی آدنین )چهار باز آلی نیتروژن

 [.0باشند]میدینی میهای پیریهای پورینی و دو باز سیتوزین و تیمین از بازباشند. از این چهار باز دو باز آدنین و گوانین از بازی میبا یکدیگر مساو

 

 
 

 .DNAبازهای موجود در .9شکل

 

آیند. گرچه از نظر جود میورشته با سیتوزین رشته مقابل بههای هیدروژنی بین آدنین از یک رشته با باز تیمین رشته مقابل و باز گوانین یک پیوند

[، به دلیل وجود 2] «کریک-واتسون»ها طبق قانون تواند در مقابل یک باز پیریمیدین قرار بگیرد، ولی جفت شدن دقیق بازاندازه هر باز پورینی می

–Aو  G–Tگیرد و ایجاد پیوند بین صورت می A–Tو همچنین  G–Cن های هیدروژنی، فقط بیهای پیوندها و ویژگیهای شیمیایی روی بازگروه

C  (.2ممکن نیست )شکل 
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 DNAموجود در  G-Cو  A-Tهای ساختار جفت باز .2شکل 

 

های پیریمیدینی با کمبود الکترون روبرو باز 5و  3، 2های های آروماتیک هستند. موقعیتها ترکیباتی تقریبا پایدار، با ویژگیها و پورینپیریمیدین

پذیری بیشتر گروهی با واکنش 2که در قیاس با موقعیت  5های هسته دوست واکنش دهند، به ویژه موقعیت توانند با معرفهستند، بنابراین می

های پورینی و پیریمیدینی دارای ویژگی الکترون ر بازها دکمبود الکترون دارند. این موقعیت 8و  5، 2های های پورینی، موقعیتدارد. در باز

توانند ا میهها دارای جفت الکترون غیر پیوندی هستند، بنابراین این اتمهای اکسیژن و نیتروژن موجود در ساختار این بازدوستی هستند. همچنین اتم
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های پورینی و ها در بازها واکنش دهند. این موقعیتن معرفهای الکترون دوست قرار دهند و با ایاین جفت الکترون را در اختیار معرف

 پیریمیدینی دارای ویژگی هسته دوستی هستند.

توسط دو روش مطالعه  DNAهای ها و جفت بازها در بازاتمدوستی موضعی هترودر این کار، با استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی، هسته

ترین استفاده شده است تا فعال B…HX [7-5]و در دیگری از داده های نقطه بحرانی پیوند  [4-0]بع فوکوئی شده است که در یکی از آنها از توا

فت شدن های هسته دوست پس از جها قرار گیرد و همچنین تغییر فعالیت این جایگاهتواند مورد حمله الکترون دوستها که میجایگاه در این باز

کترون ها و پتانسیل الکترواستاتیک مربوط به نواحی اطراف جفت الاتمن کار بازیسیته، پروتون افینیتی هتروها مشخص شود. همچنین در ایباز

 [.8های بیولوژیکی مورد مطالعه قرار گرفته است ]ها در بازاتمپیوندی هترونا

 

 روشهای محاسباتی .2

[ انجام شده است. محاسبات 05] B3LYP/6-311++G(d,p)[ در سطح 9] Gaussian 09همه محاسبات کوانتوم مکانیکی به کمک نرم افزار 

 NBOافزار به منظور بدست آوردن جمعیت الکترون روی هر اتم، با استفاده از نرمnatural population analysis (NPA) تحلیل جمعیت طبیعی

یت های فعالگرترین توصیففوکوئی چگال یکی از مهم . تابعمذکور انجام شده استنیز در سطح  Gaussian 09قرار داده شده در [ 00] 3.0

[. هسته دوستی موضعی از ضرب تابع فوکوئی 02دهد ]ها ارائه میهای فعال در مولکولموضعی است که اطلاعات مهمی درمورد عملکرد جایگاه

 ( استفاده شده است.  2(، که بدین منظور از تابع فوکوئی برای حمله الکتروفیلی )معادله 0آید )معادله می دستدر هسته دوستی کلی مولکول به

𝑁𝑘
− = 𝑁 × 𝑓𝑘⁻                                                                                                                                                          (0)  

𝑓⁻𝑘 = 𝑞𝑘(𝑁) − 𝑞𝑘(𝑁 − 1)                                                                                                                                      (2)  

استفاده شده است.در این  NPA( و MPAکن )های الکترونی روی هر اتم توسط دو روش تحلیل جمعیت مولیاز جمعیت 𝑓⁻𝑘به منظور محاسبه 

 [04( ]5تا  4ها از چهار روش زیر استفاده شده است )معادلات کار، برای محاسبه هسته دوستی کلی مولکول

𝑁 = 𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 − 𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂(𝑇𝐶𝐸)  (𝑒𝑣)                                                                                                                              (4)  

𝑁 =
𝟣

𝜔
 ;  𝜔 =

µ2

2𝜂
                                                                                                                                                        (3)  

𝑁 =
𝟣𝟢

𝜔⁻
𝜔− =

Ӏ2

2(Ӏ−𝐴)
                                                                                                                                                   (0)  

𝑁 =
𝟣𝟢

𝜔⁻
𝜔− =

(3Ӏ+𝐴)2

16(Ӏ−𝐴)
                                                                                                                                                  (5)  

 𝜂 = (Ӏ − 𝐴) ≈ 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 − 𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂   , µ = −
(Ӏ + 𝐴)

2
≈

(𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 + 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂)

2
 

انرژی یونش عمودی )تغییر انرژی وقتی که  Iسختی شیمیایی،  η، [03]پتانسل شیمیایی الکترونی  µشاخص الکتروندوستی کلی،  𝜔که در اینجا، 

 الکترون خواهی )تغییر انرژی، در نتیجه اضافه کردن یک الکترون به سیستم( است. Aشود( و یک الکترون از سیستم حذف می

انرژی آزاد گیبس طی کلوین، به ترتیب به عنوان تغییرات آنتالپی و  00/298ی یک ترکیب در فاز گازی در دمای پروتون افینیتی و بازیسیته

 شوند.پروتونه شدن آن تعریف می

PA=∆Hg
𝟢(A) + ∆Hg

𝟢(H⁺) - ∆Hg
𝟢(AH⁺)                                                                                                                       (7)  
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GB= ∆Gg
𝟢(A) + ∆Gg

𝟢(H⁺) - ∆Gg
𝟢(AH⁺)                                                                                                               (8)  

 [.00کیلوکالری بر مول است ] 28/5و  38/0که مقادیر آنتالپی و انرژی آزاد گیبس پروتون در فاز گازی به ترتیب برابر با 

( روی توابع AIMها در مولکول )(، با روش اتم7، به منظور تخمین هسته دوستی توسط معادله )B…HFی پیوند چگالی الکترونی در نقطه بحران

 انجام شده است. AIM2000 [05]و با استفاده از نرم افزار  B3LYP/6-311++G(d,p)دست آمده در سطح موج به

𝑃 = 𝑐𝑁𝐵𝐸𝐻𝑋                                                                                                                                                     (9)  

دوستی و هسته Nیک ثابت تناسب،  G ،cو  ρ ،ρ2یکی از خواص مکان شناختی چگالی الکترونی در نقطه بحرانی پیوند شامل  Pکه در اینجا، 

E منفرد دوستی واحدهای الکترونB (باز لوئیس ) وHX (در کمپلکسهیدروژن هالید )  دارای پیوند هیدروژنیHX…B .هستند 

 G(d,p)-B3LYP/6++311در سطح  Gaussian 09( نیز با کمک نرم افزار MEP) 0ی پتانسیل الکترواستاتیک مولکولیهای لازم برای محاسبهفایل

های پتانسیل ( از دادهminV) MEPترین نقاط استفاده شده است. منفی  Gaussviewاز برنامه  MEPی بدست آمده است. برای مشاهده

 بدست آمده است. DNAهای ها و جفت بازالکترواستاتیک برای نواحی نزدیک به جفت الکترون اتم نیتروژن و اکسیژن موجود در باز

 

 . نتایج و تجزیه و تحلیل داده ها3

( نشان داده شده 4استفاده شده که ساختار آنها در شکل ) G-Cو  A ،T ،G ،C ،A-Tشامل  DNAهای نرمال بازها و جفتدر این تحقیق، از باز

های بهینه شده است. از نتایج حاصل از تحلیل B3LYP/6-311++G(d,p)ها در سطح نظری بازها و جفتی تمامی بازاست. ساختارهای اولیه

AIM ،NBO  وMEP ها در ساختارهای مذکور استفاده شده است، که در ادامه های موضعی برخی از هترواتمسته دوستی و فعالیتبرای تخمین ه

 بحث به بررسی تفصیلی هر کدام پرداخته شده است.

 
 .DNAهای ها و جفت بازساختار بهینه باز. 3شکل

                                                 
1   molecular electrostatic potential 
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 تخمین هسته دوستی کل. 3-9

HOMO (HOMOE ،) ( استفاده شده است. مقادیر انرژی5( تا )4بازها و جفت بازها از معادلات )به منظور تخمین مقادیر هسته دوستی کلی      

 درج شده است. 0( در جدول N(، و مقادیر هسته دوستی کلی )LUMOE) LUMO انرژی

 

 .(eV)بر حسب  DNA( برای بازها و جفت بازهای 4( تا )3و مقادیر هسته دوستی کلی بدست آمده با استفاده از معادلات ) HOMO ،LUMO مقادیر انرژی . 9جدول 

 

N(IV) N(III) N(II) N(I) EL-EH -ELUMO -EHOMO  

2/045 2/555 5/795 4/033 0/404 5/990 5/430 A 
0/753 2/205 5/090 2/390 0/309 0/073 5/994 T 
0/805 2/483 5/505 2/824 0/290 0/470 5/550 C 
2/273 2/855 5/850 4/472 0/239 5/858 5/005 G 
0/897 2/378 5/502 4/290 3/704 0/330 5/093 A-T 
0/847 2/004 5/087 4/980 4/855 0/597 0/053 G-C 

 

ر تتواند از تراز انرژی پایین به تراز بالاتر میراحتتر باشد الکترون کم LUMOو  HOMOچه تفاوت انرژی بین دو تراز توان گفت که هرمی

تواند الکترون را در اختیار یک مولکول تر میباشد راحت LUMOو  HOMOتری بین منتقل شود، بنابراین مولکولی که دارای شکاف کوچک

برای  H-L، شکاف 0شتر است(. مطابق جدول تر باشد، قدرت هسته دوستی آن مولکول بیقرار دهد )هر  قدر این کمیت کوچک الکترون دوست

توان گفت تقریباً رابطه معکوس بین این است. می G > A > C > Tاست و روند هسته دوستی کلی به صورت  T > A > C > Gبازها دارای روند 

-Gرود که هسته دوستی کلی یاست و انتظار م A-Tتر از این مقدار برای کم G-Cبرای جفت باز  H-Lدو شاخص برقرار است. بزرگی شکاف 

C  بیشتر ازA-T ( این انتظار را برآورده می0( و )4باشد. در اینجا، هسته دوستی کلی محاسبه شده با معادلات )( مقدار 5( و )3کند اما معادلات  )

N  را برایA-T  بیشتر ازG-C تر ها مناسبدوستی کلی جفت باز( برای محاسبه هسته 0( و )4زنند. شاید بتوان گفت که روشهای )تخمین می

 هستند.

 

 . تخمین هسته دوستی موضعی با استفاده از توابع فوکوئی3-2

( محاسبه شده است. 2( و )0با استفاده از معادلات ) DNAهای اتمی در بازها و جفت بازهای ( برخی از جایگاهkNهسته دوستی موضعی )     

از چهار معادله، چهار مقدار  Nآورده شده است )با توجه به تخمین  2برای بازها و جفت بازها در جدول  kNمقادیر محاسبه شده توابع فوکوئی و 

 گزارش شده است(. kNبرای 

طور که انتظار است. همان <N9 N3>N1>N7به صورت  Aهای باز اتمبرای هترو MPAو  NPAروند هسته دوستی مبتنی بر نتایج تحلیل جمعیت 

 Tای باز هکه جفت الکترون ناپیوندی روی آن مستقر نیست کمترین مقدار هسته دوستی را دارد. هسته دوستی هترو اتم 9شماره رود نیتروژن می

های ی جایگاهدهد که هسته دوستی همهنشان می A-Tها در بازها با جفت باز ی مقادیر هسته دوستی این موقعیتاست. مقایسه O2>O4دارای روند 
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شوند و به میزان که پس از جفت شدن درگیر پیوند هیدروژنی می O4(T)و  N1(A)یابد، به طور ویژه کیل جفت باز کاهش میاتمی پس از تش

کند و دارای برهمکنش ضعیف با در تشکیل پیوند هیدروژنی شرکت نمی O2(T)شوند. معمولاً قابل توجهی دچار کاهش هسته دوستی می

H2(A) یابد اما نه به اندازه کاهش هسته دوستی وستی آن اندکی کاهش شود هسته داست که باعث میO4(T)  هسته دوستی(O2(T)  در جفت

 است(. O4(T)تقریباً دو برابر  A-Tباز 

در باز  N3است )هسته دوستی  N3(A) > N7(A)به صورت  A-Tپیوندی در جفت باز های دارای الکترون ناترتیب هسته دوستی برای هترو اتم

A  و جفت بازA-T ها کاهش هسته دوستی توان گفت که در هنگام جفت شدن بازطور کلی میبیشترین مقدار را دارد(. بهT  بسیار بیشتر ازA  می

علاوه بر شرکت در پیوند  N1(A)پس از تشکیل جفت باز تقریباً یکسان است. پس از جفت شدن،  N7(A)و  N1(A)باشد و هسته دوستی 

 شود؛ این اثرات در تخمین هسته دوستی به طور مستقیم به حساب نمی آید.ازدحام فضایی میهیدروژنی دچار 

 

 .MPAو  NPAبا استفاده از دو روش  DNAهای اتمی در بازها و جفت بازهای ( مربوط به جایگاهeVمقادیر تابع فوکوئی و هسته دوستی موضعی )بر حسب . 2جدول 

  fk
- Nk(0) Nk(2) Nk(4) Nk(3) 

N1(A) 572/5 (5/594) 5/228(5/290) 5/508(5/573) 5/094(5/235) 5/000(5/098) 

N3(A) 005/5 (5/050) 5/370(5/055) 5/009(5/028) 5/499(5/328) 5/425(5/433) 

N7(A) 5/555(5/589) 5/088(5/279) 5/538(5/570) 5/009(5/245) 5/028(5/089) 

N9(A) 5/524(5/523) 5/572(5/570) 5/508(5/509) 5/550(5/553) 5/539(5/500) 

O2(T) 5/075(5/070) 5/335(5/347) 5/053(5/054) 5/490(5/488) 5/455(5/299) 

O4(T) 5/039(5/033) 5/470(5/409) 5/588(5/580) 5/429(5/409) 5/204(5/230) 

N1(A-T) 5/530(5/503) 5/047(5/077) 5/527(5/540) 5/054(5/044) 5/579(5/052) 

N3(A-T) 5/050(5/003) 5/437(5/473) 5/559(5/573) 5/250(5/280) 5/255(5/200) 

N7(A-T) 5/532(5/552) 5/035(5/254) 5/528(5/535) 5/050(5/004) 5/585(5/007) 

O2(T-A) 5/500(5/539) 5/058(5/055) 5/544(5/542) 5/025(5/020) 5/597(5/592) 

O4(T-A) 5/525(5/528) 5/587(5/592) 5/507(5/508) 5/550(5/559) 5/505(5/504) 

O6(G) 5/075(5/054) 5/074(5/038) 5/035(5/035) 5/377(5/305) 5/485(5/475) 

N3(G) 5/043(5/048) 5/302(5/355) 5/000(5/009) 5/475(5/488) 5/450(5/403) 

N7(G) 5/505(5/592) 5/058(5/400) 5/534(5/579) 5/035(5/208) 5/003(5/259) 

O2(C) 5/455(5/274) 5/837(5/775) 5/097(5/079) 5/700(5/505) 5/005(5/055) 

N3(C) 5/075(5/004) 5/398(5/342) 5/005(5/055) 5/320(5/450) 5/427(5/283) 

O6(G-C) 5/035(5/045) 5/009(5/008) 5/582(5/575) 5/404(5/427) 5/208(5/249) 

N3(G-C) 5/003(5/032) 5/504(5/053) 5/595(5/584) 5/487(5/405) 5/284(5/255) 

N7(G-C) 5/530(5/580) 5/078(5/435) 5/525(5/505) 5/002(5/203) 5/582(5/007) 

O2(C-G) -5/550(5/553) -5/520(5/505) -5/554(5/552) -5/504(5/505) -5/505(5/558) 

N3(C-G) -5/524(-5/542) -5/590(-5/025) -5/504(-5/509) -5/508(-5/579) -5/532(-5/508) 

 اند.های درج شده در پرانتز با استفاده از تحلیل جمعیت مولیکن بدست آمدهعدد
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 G-Cتعیین شده و در جفت باز  O2>N3به صورت  Cدر باز  O6>N3>N7به صورت  Gها در باز ، ترتیب هسته دوستی هترو اتم2مطابق جدول 

کاهش یافته و هسته دوستی  N7(G)و  O6(G)تخمین زده شده است؛ پس از تشکیل جفت باز، هسته دوستی  N7(G)بیشتر از  N3(G)هسته دوستی 

N3(G)  نیز افزایش یافته است. علی رغم اینکه هنگام تشکیل جفت بازO6(G)  درگیر پیوند هیدروژنی شده و ازدحام فضایی اطراف آن نیز

و  O2(C)های به دست آمده است. از طرف دیگر، مقادیر توابع فوکوئی اتم N7(G)تر از بیش G-Cافزایش یافته هسته دوستی آن در جفت باز 

N3(C) رسد.پس از تشکیل جفت باز منفی شده است که منطقی به نظر نمی 

 

 B…HXتخمین هسته دوستی با استفاده از چگالی الکترونی نقطه بحرانی پیوند . 3-3

انتخاب شده است. یک نمونه نمودار مولکولی بدست آمده از  HFنیز  HXهمان باز یا جفت باز است و اسید لوئیس  Bدر اینجا باز لوئیس یا      

 ( نشان داده شده است.3برای این ساختارها در شکل ) AIMمحاسبات 

 c دست آوردن ثابتشده است. برای به های اتمی مهم در بازها و جفت بازها محاسبه(، هسته دوستی موضعی برای جایگاه9با استفاده از معادله )

( به دست آمده ρگذاری چگالی الکترونی )انتخاب شده است و با جای 05برابر با  HFدر این معادله، مقادیر هسته دوستی آب و الکترون دوستی 

، انرژی تشکیل AIMده از محاسبات محاسبه ش B…HFρدست آمده است. به 50/3×05-3برابر با  cمقدار  Pبه جای  B…HFدر نقطه بحرانی پیوند 

ارائه شده  4های اتمی مهم در بازها و جفت بازها، در جدول ( برای جایگاه9( و هسته دوستی موضعی محاسبه شده از معادله )comp∆Eکمپلکس )

 شود.مشاهده می ها این وابستگینیز افزایش یابد که برای همه جایگاه comp∆Eاست. انتظار داریم که با افزایش هسته دوستی 

 
 های کوچک نشان دهنده نقاط بحرانی پیوند و خطوط نشان دهنده مسیر پیوند است.. دایرهHF…G-Cبرای  AIMمولکولی به دست آمده از محاسبات  نمودار . 4شکل 

 

دست ترتیب هسته دوستی به باشد که در توافق بامی N1>N3>N7به صورت  Aهای اتمی در باز ، ترتیب هسته دوستی جایگاه4مطابق جدول 

 های مجاور مربوط باشد. هسته دوستیهمکنش اندک بین اتم فلوئور و هیدروژن( نیست. شاید این اختلاف به بر2آمده از توابع فوکوئی )جدول 

O2  وO4  در بازT  تقریباً برابر است، در حالیکه با استفاده از تابع فوکوئی هسته دوستیO2   بیشتر ازO4 (. در جفت 2ت آمده است )جدول دسبه

است که در توافق با نتایج بدست آمده از توابع فوکوئی است. ترتیب هسته  N3>N7ها به صورت روند فعالیت هسته دوستی جایگاه A-Tباز 

فوکوئی نیست. است که در توافق با نتایج حاصل از تابع  N3>O2به صورت  Cو در مورد  N3>N7>O6به صورت  Gهای باز دوستی هترو اتم

(. N3>N7در توافق با نتایج حاصل از تابع فوکوئی است ) G-Cو جفت باز  Gدر  Nاز طرف دیگر، ترتیب بزرگی نسبی هسته دوستی هترو اتم 

 توان گفت جایی که نوع هترو اتم یکسان است مقایسه مقادیر هسته دوستی به دست آمده از روشهای فوق بیشتر قابل اعتماد است. می
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و هسته دوستی موضعی )برحسب ( kcal mol-1)بر حسب  B…HFانرژی تشکیل کمپلکس (، au)بر حسب  B…HF( در نقاط بحرانی پیوند ρمقادیر چگالی الکترونی) . 3ول جد

eV) های اتمی در بازها و جفت بازهای مربوط به جایگاهDNA. 

 

 ρ -∆Ecomp Nk 

N1(A) 5/554 04/984 00/502 

N3(A) 5/555 03/032 03/957 

N7(A) 5/508 04/235 03/475 

O2(T) 5/530 05/520 05/003 

O4(T) 5/532 05/444 05/444 

N3(A-T) 5/555 03/040 03/830 

N7(A-T) 5/508 04/007 03/285 

O6(G) 5/535 00/505 9/820 

N3(G) 5/555 04/505 05/200 

N7(G) 5/505 02/949 02/225 

O2(C) 5/537 04/397 00/582 

N3(C) 5/503 04/825 04/240 

N3(G-C) 5/558 03/730 05/722 

N7(G-C) 5/504 03/000 04/020 

 

 

 

 محاسبه پروتون افینیتی، بازیسیته و پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی. 3-4

( نشان داده شده است. با استفاده از 0شکل ) اند دریی که در این کار مورد بررسی قرار گرفتههاها و جفت بازنقشه پتانسیل الکترواستاتیک باز     

ی مجزا و جفت بازها به طور کیفی مقایسکه نمود. مقادیر عددی پتانسیل الکترواستاتیک  ها را در بازهاتوان هسکته دوسکتی هترواتم  این شککل می 

درج شککده اسککت. مشککاهده  3ها در جدول باز ها و جفتهای مهم در باز( برای جایگاهGB( و بازیسککیته )PA(، پروتون افینیتی )MEPمولکولی )

 O4>O2به صورت   T، برای باز N1>N3>N7به صورت Aکاملاً یکسان است. این روند برای باز  MEPو  PA ،GBشکود که روند تغییرات  می

 رونی در نقطهاسککت که در توافق کامل با ترتیب هسککته دوسککتی بدسککت آمده از روش چگالی الکت   N3>N7به صککورت  A-Tو برای جفت باز 

 Cاست. در مورد باز  N7>N3به صورت  G-Cو برای جفت باز  N7>O6>N3به صورت  Gاست. روند تغییرات برای باز  B…HFبحرانی پیوند 

توان گفت که اسککت. می N3تر از منفی O2برای  MEPکه مقدار تقریباً یکسککان اسککت در حالی N3و  O2های برای اتم GBو  PAروند مقادیر 

 همخوانی دارد. Cبا نتیجه بدست آمده از توابع فوکوئی برای باز  MEPحاصل از محاسبه  نتیجه
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 .DNAهای ها و جفت بازنقشه پتانسیل الکترواستاتیک دو بعدی باز. 5شکل 

 

های اتمی ( مربوط به جایگاهauبرحسب  MEPالکترواستاتیک )(، و پتانسیل kcal mol-1برحسب  GB(، بازیسیته )kcal mol-1برحسب  PAمقادیر پروتون افینیتی ) .4جدول 

 .DNAدر بازها و جفت باز های 

 PA GB MEP 

N1(A) 220/580 205/700 5/593 

N3(A) 223/202 200/220 5/592 

N7(A) 207/309 258/958 5/587 

O2(T) 098/204 095/925 5/570 

O4(T) 253/553 095/300 5/585 

N3(A-T) 229/085 220/309 5/590 

N7(A-T) 222/094 203/702 5/595 

O6(G) 224/244 200/872 5/053 

N3(G) 202/302 250/739 5/558 

N7(G) 229/443 220/930 5/002 

O2(C) 228/080 209/957 5/000 

N3(C) 228/052 225/352 5/050 

N3(G-C) 240/905 224/795 5/590 

N7(G-C) 249/743 240/252 5/027 
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 گیری. نتیجه4

با استفاده از توابع فوکوئی و چگالی الکترونی در نقطه بحرانی پیوند  DNAها و جفت بازهای ها در بازدر این کار هسته دوستی هترو اتم

B…HF  در سطحB3LYP/6311++G(d,p) دهد که تشکیل پیوند هیدروژنی هسته دوستی را بهمورد بررسی قرار گرفته است. نتایج نشان می 

وان گفت تدهد. اگر چه در برخی موارد نتایج بدست آمده توسط این دو روش با یکدیگر همخوانی ندارند ولی میمیزان قابل توجهی کاهش می

جایی که نوع هترو اتم یکسان است مقایسه مقادیر هسته دوستی به دست آمده از دو روش بیشتر قابل اعتماد است. بررسی مقادیر بازیسیته و 

محاسبه شده است ارتباط منطقی بین آنها را نشان می دهد، به طوری که هر  B3LYP/6311++G(d,p)افینیتی این ترکیبات که در سطح  پروتون

ا، یک معیار هیابد. از طرف دیگر، پتانسیل الکترواستاتیک مولکول در اطراف هترواتمدو خاصیت با افزایش پایداری هسته دوست/باز کاهش می

ا پروتون باشد. تقریباً در تمامی موارد، ترتیب مقادیر پتانسیل الکترواستاتیک بها در پذیرفتن هیدروژن میسی توانایی این هترواتمخوب برای برر

 افینیتی و بازیسیته همخوانی دارد.
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