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 چکیده

نظریه تابعی  تومی بر پایهبا استفاده از محاسبات کوانبهینه سازی ال بعد از -4-پیریمیدین-متیل -2در این مطالعه، ساختارکنفورمر ترکیب     

مورد بررسی و تحلیل قرار گرفته است. و پایدارترین ساختار کنفورمری  G(d,p)++311-6 و با تابع پایه  B3LYPدر سطح  DFTو  HF چگالی

ماورابنفش با استفاده  -با استفاده از محاسبات مربوط به انرژی برای ترکیب مورد نظر تعیین گردیده است. انتقال الکترونی در طیف سنجی مرئی

، اوربیتال بالاترین اوربیتال ملکولی اشغال شده و پایین ترین اوربیتال ملکولی اشغال نشدهتفاوت بین  ، شکاف انرژی با استفاده ازPCMاز مدل 

یعی و به منظور بررسی ملکولی مرزی در فاز گازی و حلالی )اتانول و کلروفرم( مورد بررسی قرار گرفته است. همچنین اوربیتال پیوندی طب

 محاسبه شده است. DFT/B3LYP/6-311++G(d,p)واکنش پذیری شیمیایی ملکولی، پتانسیل الکترواستاتیک ملکولی توسط روش 

 
 

، اوربیتال پیوندی طبیعی، پتانسیل  ماورابنفش -مرئی سنجی طیف ال، پایداری ساختار کنفورمری،-4-پیریمیدین-متیل -2  : واژه های کلیدی

 کترواستاتیک ملکولیال

 

 . مقدمه1

اتم کربن آروماتیک هیبریدی  ها هستند که در آن یک یا چندیک هتروسیکلیکی مربوط به پیریدینها ترکیبات آروماتپیریمیدین     

دن در ها و ترکیبات مرتبط با آن به دلیل نقش آنها در داخل بپیریمیدین .ه استتوسط اتم های نیتروژن جایگزین شد  2spشده 

حلقه هتروسیلیک . ]1[ نده چشمگیری را به خود جلب کرده اسیستم های بیولوژیکی و همچنین خواص شیمیایی و فیزیکی آنها توج

مشتقات پیریمیدین در تعدادی از  .]2[حاوی نیتروژن مانند پیریمیدین یک جزء ساختاری نویدبخش برای طراحی دارو است
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و با بسیاری از فعالیتهای بیولوژیکی و درمانی همراه است. مشتقات پیریمیدین به عنوان ضد  داروهای مفید بعنوان یک جزء هستند

داروهای و  ]8[، ضد مالاریا ]7[، ضد تومور ]6[، ضد سل ]5[ HIV ضد ،]4[، ضد درد، ضد ویروس، ضد التهاب ]3[میکروب 

آنتاگونیست  ،]10[وهای خواب آور برای سیستم عصبی ترکیبات پیریمیدین همچنین به عنوان دار .نداگزارش شده ]9[دیورتیک 

  .شودنیز استفاده می ] 13و12[ نسانا  A2A های گیرنده آدنوزینو همچنین برای آنتاگونیست ]11[ های گیرنده سنجش کلسیم

داری محاسبه شده ال ترسیم گردید و توسط مقایسه انرژی پای-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب رمری وکنف ساختارهای در این مطالعه

ساختار بهینه شده بدست آمد. پس از بهینه سازی ترکیب، طیف سنجی  ترین، پایدارDFT/B3LYP/6-311++G(d,p)توسط روش 

UV-Vis،  MEP ،NBO  وFOMs  به کمک نظریه تابعی چگالی(DFT) .انجام گردید 
 

 محاسباتی روش های. 2

رمری با استفاده از نرم وکنف ( ابتدا ساختارهای مختلف1ال )-4-پیریمیدین-متیل -2رمر ترکیب وکنف به منظور تعیین پایدارترین     

بهینه سازی  ]15[ 09 با استفاده از نرم افزار گوسین سپس نشان داده شده است 1در شکل  که شدطراحی  ]14[ 05 افزار گوس ویو

در ادامه محاسبه انجام شده است.  B3LYP/6-311++G(d,p)در سطح محاسباتی  DFTکلیه محاسبات با استفاده از روش  گردید.

برای  B3LYPدر سطح تئوری  NBOاستفاده گردید. محاسبات مربوط به  PCMمربوط به حلال از مدل  UV-Visطیف سنجی 

 .شدترکیب مورد نظر انجام 

 

 
 ال-4-پیریمیدین-متیل -2. کنفورمر ممکن ترکیب 1شکل 

 و بحث نتایج. 3

 هندسه مولکولی .3-1

نشان داده شده است. برای بدست آوردن  1ال در شکل-4-پیریمیدین-متیل -2رمرهای مختلف ترکیبوکنف ساختارهای بهینه     

-6 پایه  تابعبا  و B3LYPدر سطح  DFTو  HFسازگار با استفاده از نظریه  پایدارترین ساختار ایزومری، انرژی میدان خود
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311++G(d,p) رمر وکنف ارائه شده است. 1رمرهای مختلف در جدول وکنف محاسبه گردیده است. مقادیر انرژی محاسبه شده برای

(1 ))1-(kJmol 526/22 ( می باشد.2رمر )وکنف از پایدارتر  
 

 G(d,p)++311-6استفاده از سری پایه  با  DFT و  HFال توسط روش های -4-پیریمیدین-متیل -2. مقادیر انرژی و اختلاف انرژی دو کنفورمر ترکیب1جدول 

Conformers 

HF/6-311++G(d,p) 

 

B3LYP/6-311++G(d,p) 

Energy  
(kJ mol-1) 

Energy differences 

(kJ mol-1) 

Energy  
(kJ mol-1) 

Energy differences* 

(kJ mol-1) 

Rot 1 -989057.014   0.000  -995045.806   0.000 

Rot 2 -989033.358 23.656  -995023.279 22.526 

 

جمع آوری شده است. با  2ترکیب مورد نظر و ساختار بهینه شده در جدول  CIFبرخی از پارامترهای ساختاری بدست آمده از 

( 1مقایسه داده ای حاصل از محاسبات کامپیوتری با استفاده از دو روش مختلف رابطه خطی خوبی بین طول، زاویه پیوندی ترکیب )

و تجربی نسبت  B3LYP/6-311++G(d,p)مده است. که نشان دهنده تطابق خوب بین داده های محاسباتی حاصل از روش بدست آ

 ارائه شده است.  3جدول وجود دارد. روابط برای طول و زاویه پیوندی در  HFبه روش 

 

 (°ر حسب و زاویه ب Å)طول بر حسب  ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب. پارامترهای ساختاری 2جدول 

a Values are taken from Refs. [16,17]. 

 

 

 

Bond lengths 
HF B3LYP 

Exp.a 

 

Bond Angles 
HF B3LYP  

Exp.a 
6-311++G(d,p) 6-311++G(d,p) 

C1-N7 

C1-N8 

C1-C11 

N7-C4 

C3-C4 

C2-C3 

C2-N8 

C2-O9 

O9-H10 

C3-H5 

C4-H6 

C11-H12 

1.312 

1.331 

1.500 

1.331 

1.368 

1.394 

1.306 

1.323 

0.94 

1.07 

1.07 

1.08 

1.334 

1.345 

1.501 

1.343 

1.381 

1.398 

1.324 

1.346 

0.96 

1.08 

1.08 

1.09 

1.349 

1.314 

1.497 

1.368  

1.367 

1.425 

1.350  

1.301  

1.00  

0.95  

- 

0.97 

N7-C1-N8 

N7-C1-C11 

N8-C1-C11 

N8-C2-O9 

C1-N8-C2 

C1-N7-C4 

N7-C4-C3 

N8-C2-C3 

C2-C3-C4 

C3-C2-O9 

 

125.2 

118.3 

116.4 

118.1 

117.3 

116.5 

123.4 

122.7 

114.7 

119.2 

 

125.0 

118.2 

116.7 

117.9 

117.2 

116.4 

123.4 

122.8 

115.2 

119.4 

123.1 

119.9 

116.9 

118.0 

116.9 

116.8 

122.8 

122.3 

- 

119.6 
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 ال-4-پیریمیدین-متیل -2پیوندی ترکیب  زاویه و طول محاسباتی روابط .3جدول 

2R Bond angles 2R Bond lengths Method 

0.9297 + 26.674 exp= 0.7764 δ calδ 0.9130 + 0.2329exp = 0.8202d cald HF/6-311++G(d,p) 

0.9349 + 25.588 exp= 0.7855 δ calδ 0.9212 + 0.2555 exp= 0.8128d cald B3LYP/6-311++G(d,p) 

 

  1تجزیه و تحلیل پتانسیل الکترو استاتیک ملکولی .3-2

نشان داده  2استاتیک ملکولی ترکیب مورد نظر در شکل و سطح پتانسیل الکترو 3، چگالی الکترونی کل2پتانسیل الکترواستاتیک     

 شده است. 

لکترونی را نشان می دهد و مقادیر پتانسیل الکترواستاتیک نشان می دهد که توزیع یکنواخت ا ،ترکیب مورد نظر چگالی الکترونی

بر روی ملکول متمرکز شده است. این نتیجه قابل انتظار می باشد، به دلیل اینکه پتانسیل  کل الکترونی چگالیبیشتر مناطق منفی 

روشی برای بیان پتانسیل  الکترواستاتیک ملکول الکترواستاتیک به الکترونگاتیویته و بارهای جزئی بستگی دارد. سطح پتانسیل

الکترواستاتیک بر روی سطح دانسیته ایزوالکترون همچنین توزیع پتانسیل الکترواستاتیک )الکترون + نوکلئوفیل(، شکل ملکول، 

 اندازه و ممان دو قطبی ملکول را نشان می دهد و یک روش بصری برای فهمیدن قطبیت نسبی ارائه می دهد.
 

 
 

 ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب  ملکولی استاتیک الکترو پتانسیل سطح و  کل الکترونی چگالی ، الکترواستاتیک . پتانسیل2شکل 

 

 

                                                 
1molecular electrostatic potential (MEP) 
2electro-static potential (ESP) 
3Total electronic density (TED) 



     

 

 

 91  1398 بهار، 29، شماره نهمسال                                 مهرانی و صاحب الزمانی

 
( JQCS ) 

های الکتروفیلی و توصیف بسیار مفیدی در درک بخش و مربوط به تراکم الکترونی استسطح پتانسیل الکترواستاتیک ملکولی 

. مقادیر مختلف پتانسیل الکترواستاتیک در سطح با رنگ های مختلف ]18-20[ لئوفیلی و همچنین عملکرد پیوند هیدروژنی داردنوک

 ارائه شده است. ترتیب افزایش پتانسیل به این صورت است: 

 آبی >سبز  >زرد  >نارنجی  >قرمز 

یک ملکول  ها برای تجسم مناطق با بار متفاوت بازیع بار ملکولان دادن تومقادیر مفید پتانسیل الکترواستاتیک ملکولی برای نش

 .]21-24[تواند اطلاعاتی در مورد نحوه ارتباط ملکول ها با ملکول دیگر را نشان می دهداستفاده می شود. بنابراین، توزیع بار می

است و بر روی اتم  هفعادهنده قوی ترین دواکنش پذیری الکتروفیلی با رنگ قرمز که مناطق منفی ملکول را نشان می دهد و نشان 

نوکلئوفیلی است و نشان و غنی از الکترون هستند. مناطق مثبت )آبی رنگ( مربوط به واکنش پذیری  های الکترونگاتیو قرار دارند

لکترواستاتیک پتانسیل ا ترین جاذبه است و حاکی از کمبود الکترون می باشند و در اطراف اتم هیدروژن قرار دارند.دهنده قوی

توان تشکیل پیوند هیدروژنی بین بین ملکولی است و بر اساس شکل میملکولی بهترین گزینه برای شناسایی فعل و انفعالات درون و 

 ملکولی را در این ترکیب پیش بینی کرد.
 

3-3 .NBO 

کترون های پیوند ملکولی سااختار لاوئیس را   معدود اوربیتال های مرکزی هستند که الگوی جفت ال  1اوربیتال های پیوندی طبیعی     

د. محاسابات اوربیتاال پیونادی طبیعای شاامل باار اتمای طبیعای و مرتباه پیوناد و همچناین            نا مناساب توصایف مای کن    به شکل کااملاا 

-6و باا ساری پایاه     B3LYPدر ساطح   DFTهیبریداسیون پیوندهای انتخاب شده باا اساتفاده از نارم افازار گوساین و باا روش نظریاه        

311++G(d,p)   .برای ترکیب مورد نظر انجام شده است 

 بررسی بار طبیعی .3-3-1

نشان داده شده اسات. باا    3در ترکیب مورد نظر محاسبه گردیده است و در شکل  C, H, O, Nبارهای اتمی طبیعی روی اتم های      

منفی روی اکسایژن و گاروه متیال متصال باه کاربن هاا        توجه به نتایج بدست آمده، بار مثبت روی کربن های متصل به نیتروژن و بار 

 مشاهده می گردد.

 بررسی هیبریداسیون  .3-3-2

الانسی در تابع موج چند اتمای بکاار   وروش های اوربیتال پیوندی طبیعی  به عنوان تکنیکی برای مطالعه هیبریداسیون و تاثیرات کو     

هیبریدهای اورتونرمال )اوربیتال های هیبریدی طبیعی( بوجود مای آیاد. اوربیتاال    می روند. اوربیتال پیوندی طبیعی برای یک پیوند از 

ایان   های هیبریدی طبیعی نیز به نوبه خود از مجموعه اوربیتال های اتمی لایه ظرفیت )اوربیتال های اتمی طبیعای( تشاکیل مای شاوند.    

                                                 
1Natural Bond Orbital (NBO) 
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یعی ساختار لوئیس پار شاده )دهناده( و اوربیتاال هاای پیوناد       تجزیه و تحلیل توسط کلیه فعل و انفعالات ممکن اوربیتال های پیوند طب

و  B3LYPدر ساطح   DFTشغال نشده )گیرنده( انجام می گردد.  نتایج محاسبات با استفاده از روش نظریه اطبیعی ساختار غیر لوئیس 

 ارائه شده است. 4برای ترکیب مورد نظر در جدول  G(d,p)++311-6با سری پایه 

 
 ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب (NBO)ار محاسبه شده توسط اوربیتال پیوندی طبیعی . توزیع ب3شکل 

 

 G(d,p) ++311-6و با سری پایه  B3LYPدر سطح  DFTبا استفاده از روش . محاسبات هیبریداسیون توسط اوربیتال پیوندی طبیعی 4جدول 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Bond Atom 
B3LYP 

6-311++G(d,p) 

C1-N7 

 

C1-N8 

 

C1-C11 

 

C2-C3 

 

C2-N8 

 

C2-O9 

 

C3-C4 

 

C4-N7 

 

C3-H5 

C4-H6  

O9-H10 

C11-H12 

C11-H13 

C11-H14 

C1 

N7 

C1 

N8 

C1 

C11 

C2 

C3 

C2 

N8 

C2 

O9 

C3 

C4 

C4 

N7 

C3 

C4 

O9 

C11 

C11 

C11 

S1P1.98 

S1P1.80 

S1P2.09 

S1P1.73 

S1P1.93 

S1P2.48 

S1P1.48 

S1P2.03 

S1P1.97 

S1P1.91 

S1P2.86 

S1P1.88 

S1P1.81 

S1P1.57 

S1P2.14 

S1P1.89 

S1P2.17 

S1P2.40 

S1P3.77 

S1P3.27 

S1P3.27 

S1P3.27 
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ارائه شده است.  (1های دهنده و گیرنده الکترون ترکیب )، محاسبه شده بین اوربیتالE2های برهمکنش مرتبه دوم انرژی 5در جدول 

-C1پیوندهای  π*و اوربیتال های C8 -  C2پیوندهای  πطبق نتایج این جدول، در هر دو کنفورمر برهمکنش قوی بین اوربیتال های 

N7  وC3-C4 نشان دهنده پایداری بالای ساختار دارد. از طرفی برهمکنش بین جفت الکترون های غیر پیوندی  وجود دارد کهO9  و

بیشتر بوده و نشان دهنده پایداری بالاتر  2مقادیر نسبت به کنفورمر  1وجود دارد که در کنفورمر C2-C8پیوندهای  π*اوربیتال های 

 ساختار می باشد.  

 

 دم اسنقرار الکترون بر حسب کیلو کالری بر مول. محاسبات مربوط به ع5جدول 

Donor Type Acceptor Type 
 Rot 1 Rot 2 

B3LYP/6-311++G(d,p) 

N7  
N7  
N7  
N8  
N8  
N8  
N8  
O9  
O9 

C2 - N8  
C2 - N8  

LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (1) 
LP (2) 

π 
π 

 C1 - N8 
 C1 - C11 

 C3 - C4 
 C1 - N7 

 C1 - C11 
 C2 - C3 
 C2 - O9 
 C2 - N8 
 C2 - N8 
 C1 - N7 
 C3 - C4 

π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 
π* 

 13.29 
1.75 
8.80 

11.24 
1.62 
9.71 
6.19 
5.86 

37.61 
172.04 
111.20 

12.85 
1.70 
8.99 

12.11 
1.81 
9.69 
6.18 
1.20 

35.29 
227.83 
180.22 

 

 

 UV-Visف تجزیه و تحلیل طی .3-4

. آنالیز طیف ]25-26[را با ضریب تحریک بالا انجام دهند π→πو * σ→σ*قادرند انتقالات قوی  UV-Visملکول ها در ناحیه      

انجام  PCMبا استفاده از مدل  DFT/B3LYP/6-311++G(d,p) ( توسط محاسبات تئوریتیکال گوسین توسط روش1مریی ترکیب )

( محاسبات روی طیف جذب الکترونی در فاز گازی و حلالی )اتانول و 1تقالات الکترونی ترکیب )گردیده است. به منظور درک ان

در فاز گازی و  انتقالقدرت ارتعاشی و انرژی همچنین طول موج جذب،  نشان داده شده است. 5کلروفرم( انجام گردید و در شکل 

شده، ماکزیمم طول موج جذب مربوط به انتقال های الکترونی ارائه شده است. در طیف جذب الکترونی محاسبه  6حلالی در جدول 

 مطابقت دارد.  %71با سهم  LUMOبه اوربیتال ملکولی  HOMOاز اوربیتال ملکولی 

د. طیف چگالی حالت های الکترونی ترکیب مورد ( توصیف میشوDOS) 1هاچگالی حالتسیله وبه ژی نراطیف  ون درلکترایع زتو

 رسم شده است. 6الکترون ولت در شکل  0الکترون ولت تا  -20گستره نظر بر حسب انرژی در 

                                                 
1Density of states 
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جذب الکترونی به انتقال از حالت پایه به حالت برانگیخته اول مربوط می شود و بطور عمده توسط یک الکترون تحریک شده از 

 می گردد. توصیف 2به پایین ترین اوربیتال ملکولی اشغال نشده 1بالاترین اوربیتال ملکولی اشغال شده

 
 ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب. دیاگرام اوربیتال ملکولی و محاسبه شکاف انرژی کنفورمرهای 4شکل 

 

 

 

 
و با  B3LYPدر سطح  DFTبا استفاده از روش     لا-4-پیریمیدین-متیل -2. طیف مرئی و ماوراء بنفش در فاز گازی و حلالی )اتانول و کلروفرم( ترکیب5شکل 

 311G++(d,p)-6سری پایه 

                                                 
1 highest occupied molecular orbital (HOMO) 

2 lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) 
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 ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب. طیف چگالی حالت الکترونی 6شکل 

 

 PCMستفاده از مدل )اتانول و کلروفرم( با ا در فاز گازی و حلالی انتقالقدرت ارتعاشی و انرژی . مقادیر طول موج جذب، 6جدول 

Ethanol  Chloroform 
 

Gas  
Gas 

λ (nm) E (eV) (f)  λ (nm) E (eV) (f) λ (nm) E (eV) (f) Major contribs 

192.21 6.4504 0.1376  245.88 5.0425 0.0027  192.48 6.4414 0.1333  HOMO->L+6 (67%) 

182.85 6.7805 0.0056  199.18 6.2247 0.1442  187.67 6.6066 0.0059  H-2->L+6 (75%) 

175.79 7.0529 0.0849  192.63 6.4364 0.0012  177.67 6.9785 0.0025  
H-2->L+8 (42%), H-2->L+9 (31%), H-2->L+15 

(11%) 

173.92 7.1288 0.0032  182.40 6.7975 0.0244  176.08 7.0414 0.0666  
H-1->L+6 (24%), HOMO->L+8 (36%), HOMO-

>L+9 (23%) 

171.08 7.2471 0.0206  173.09 7.1632 0.0242  172.14 7.2025 0.0201  HOMO->LUMO (71%), HOMO->L+7 (12%) 

154.64 8.0176 0.0022  170.17 7.2859 0.0055  158.42 7.8265 0.0007  HOMO->L+1 (65%), HOMO->L+7 (12%) 

 

شود زیرا خارجی ترین مربوط به پتانسیل یونیزاسیون می بطور مستقیم شده اشغال ملکولی اوربیتال بالاترینبنابر این، در حالیکه انرژی 

اوربیتال دارای الکترون است و خروج الکترون از آن منجر به تولید کاتیون می شود، انرژی پایین ترین اوربیتال ملکولی اشغال نشده 

های خالی، کم ترین مقدار انرژی یعنی پایدارترین وربیتالزیرا در میان ا .م به انرژی الکترون خواهی مربوط می شودبطور مستقی

 آورد.های جدید و تولید آنیون فراهم میمکان خالی را برای ورود الکترون اوربیتال را دارد و

HOMO  به عنوان الکترون دهنده وLUMO شود و از نامیده می  1اصطلاح اوربیتال ملکولی مرزی به عنوان الکترون گیرنده در

های اطراف می باشد. مزدوج شدگی در ملکول های دارای نوارهای دوگانه ه چگونگی برهم کنش ملکول با گونهعوامل تعیین کنند

از گروه الکترون دهنده به گروه توسط جدایی بالاترین اوربیتال اشغال شده و پایین ترین اوربیتال اشغال نشده از انتقال درون ملکولی 

شود و عامل مهم برای تعیین های مرزی شکاف انرژی نامیده می. اختلاف انرژی بین اوربیتال]26[ الکترون کشنده توصیف می گردد

                                                 
1Frontier molecular orbitals (FMOs) 
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بزرگی هستند، سختی شیمیایی بالاتر و  HOMO–LUMOهایی که دارای اختلاف انرژی شود. ملکولپایداری ساختار محسوب می

 . ]27[ و پایداری بیشتر نسبت به ملکول هایی که دارای اختلاف انرژی کوچکی هستند، دارند نش پذیری پایین ترواک

ارائه شده است. همانطور که در  4محاسبه شده اند و در شکل  B3LYP/6-311++G(d,p)توسط روش  HOMO–LUMOانرژی 

( پایداری بالاتر، سختی 1( بالاتر است. در نتیجه ترکیب )2کیب )( نسبت به تر1شکل مشاهده می گردد، انرژی کلی برای ترکیب )

 ( دارد.2شیمیایی بالاتر و واکنش پذیری کمتری نسبت به ترکیب )
  

 ال-4-پیریمیدین-متیل -2ترکیب)اتانول و کلروفرم(  در فاز گازی و حلالی. مقادیر انرژی 7جدول 
 

DFT/B3LYP/6-

311++G(d,p) 
Ethanol Chloroform Gas 

Etotal (Hartree) 

EHOMO (a.u.) 

ELUMO (a.u.) 

ΔEHOMO–LUMO gap (a.u.) 

Dipole moment 

-376.69113 

-0.46653 

0.07965 

-0.54621 

4.4731 

-376.68700 

-0.46438 

0.07845 

-0.5429 

4.1340 

-376.67094 

-0.31919 

0.07520 

-0.32671 

2.9958 

 

انجام گرفته است و اختلاف  B3LYP/6-311++G(d,p)( توسط روش 1ری ترکیب )همچنین بررسی در مورد تاثیر حلال روی پایدا

( در حلال کلروفرم نسبت به محیط 1آورده شده است. نتایج نشان می دهد که ترکیب ) 7در جدول  HOMO–LUMOانرژی 

 اتانولی پایدارتر می باشد.
 

 گیرینتیجه .4

ال با استفاده از محاسبات مربوط به انرژی و شکاف انرژی -4-پیریمیدین-لمتی -2ترکیبدر این کار، پایداری کنفورمرهای      

بررسی گردید. سپس   بالاترین اوربیتال ملکولی اشغال شده و پایین ترین اوربیتال ملکولی اشغال نشدهبدست آمده از تفاوت بین 

اوربیتال پیوند طبیعی در حالت پایه با استفاده از  و PCMماوراءبنفش کنفورمر پایدار با استفاده از مدل  -هندسه ملکولی، طیف مرئی

با مناطق که استاتیک ملکولی نشان می دهد سطح پتانسیل الکترومورد بررسی قرار گرفت.  DFT/B3LYP/6-311++G(d,p)روش 

ارند. تم هیدروژن قرار دمثبت در اطراف ابا پتانسیل  مناطقهمینطور و منفی ملکول بر روی اتم های الکترونگاتیو قرار دارند پتانسیل 

شود. ی تعیین پایداری ساختار محسوب میشود و عامل مهم براانرژی نامیده میهای مرزی شکاف اختلاف انرژی بین اوربیتال

و پایداری  بزرگی هستند، سختی شیمیایی بالاتر و واکنش پذیری پایین تر HOMO – LUMOهایی که دارای اختلاف انرژی ملکول

. و بر اساس محاسبات انجام شده توسط شکاف انرژی و هایی که دارای اختلاف انرژی کوچکی هستند، دارندبه ملکولبیشتر نسبت 

 باشد.می R2پایدارتر از  R1کنفورمر  SCFانرژی 
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Abstract 

      The conformational structure of compound 2-methyl-pyrimidine-4-L was investigated after structure optimization using 

quantum calculations based on HF and DFT density functional theory at B3LYP level with basic function 6-311++G(d, p). 

And the most stable conformation structure was determined using energy calculations for the desired compound. Electron 

transfer in visible-ultraviolet spectroscopy using PCM, energy gap using the difference between the highest occupied 

molecular orbital (HOMO) and the lowest unoccupied molecular orbital (LUMO), Frontier molecular orbitals (FMOs) at 

gas phase and solvent phase (ethanol and chloroform) have been studied. Also, the natural bonded orbitals have been 

calculated by DFT/B3LYP/6-311 ++G(d, p) method to investigate the molecular chemical reactivity. 

 

Keywords: 2-methyl-pyrimidin-4-ol, conformational structure, UV-Vis Spectrum, NBO, MEP. 
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