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پذیری، پارامترهای ساختاری، جرم مولکولی، سختی، نرمی، بار الکتریکی و پتانسیل ، قطبشHOMO-LUMOدر این تحقیق، گاف انرژی 

سبات با استفاده از نظریه تابعی دانسیته با روش ها در فاز گازی بازهای پیریمیدینی تیمین، سیتوزین و اوراسیل محاسبه شد. محاالکتریکی اتم

B3LYP 311-6 و با مجموعه پایهG 70170/25 و 02327/63 ،32654/07 پذیریبر روی ترکیبات انجام شد. در فاز گازی، قطبش a.u   و

به ترتیب برای ترکیبات  311G-6 و با مجموعه پایه B3LYPبا روش   ev 26655/2و  HOMO – LUMO  40434/2 ،05654/3شکاف انرژی

-و سختی اوراسیل، قطبش HOMO–LUMOدست آمد. مطابق محاسبات انجام شده در فاز گازی، گاف انرژی به اوراسیل و سیتوزین تیمین،

زین و با توجه ها سیتوبا الکتروفیل در واکنش HOMOترین مقدار را دارد. با توجه به مقادیر پذیری تیمین، ممان دو قطبی و نرمی سیتوزین بیش

ترین پتانسیل ترین بار منفی و اتم اکسیژن بیشبیش  N3پذیرتر است. اتمها اوراسیل واکنشدر واکنش با هسته دوست LUMOبه مقادیر 

 الکتریکی را دارند.
 

 .DFT، تیمین، سیتوزین، اوراسیل، HOMO–LUMOانرژی  گاف :کلیدواژه
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 مقدمه

عهده  متعددی را در متابولیسم سلولی بر نوکلئوتیدها اعمال

)پلیمر دارند و اجزای سازنده اسیدهای نوکلئیک 

اسید  دو نوع اسید نوکلئیک، شامل هستند.نوکلئوتیدها( 

اسید ریبونوکلئیک و  (DNA) داکسی ریبونوکلئیک

(RNA) .هر نوکلئوتید از باز نیتروژنی، یک قند  وجود دارد

 ات تشکیل شده است.پنتوز و یک یا چند گروه فسف

رکیب ، از دو تنوکلئوتیدهابازهای نیتروژنی موجود در 

بازهای  شوند.های پیریمیدین و پورین، مشتق میمادر، به نام

 پیریمیدین شامل سیتوزین، تیمین و اوراسیل است.

و دو اصلی ، دو باز پورینی RNAو  DNAهر دو مولکول  

ها، یکی ین مولکولدارند. در هر دو ااصلی باز پیریمیدینی 

ولی دومین باز از بازهای پیریمیدینی سیتوزین بوده 

را به ترتیب  RNAو  DNAپیریمیدینی اصلی موجود در 

 .دهندتیمین و اوراسیل تشکیل می

و اوراسیل  RNAتنها در موارد نادر ممکن است تیمین در  

 .[1] دیده شود DNAدر 

-سولین کمپلکسی انمکانیسم احتمالی فعالیت تقلیدکننده

های پراکسو وانادیم شامل اوراسیل و سیتوزین به عنوان 

 [.5] ها مورد بحث قرار گرفته استلیگاند در موش

 هاآن نوکلئوزیدهای و پیریمیدین هایآنالوگ متابولیسم

 مطالعه شده است.

سرطان  ها درمانند فلوروپیریمیدین پیریمیدینمتابولیتآنتی

  [.4] شودمی استفاده ها()در موش بالینی شناسی

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ساختار سازی بهینه ات مربوط بههدف از این تحقیق محاسب

پذیری، مولکولی، انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی، قطبش

، گاف HOMOE ،LUMOEها، جرم مولکولی، بار الکتریکی اتم

نرمی در  و (، سختی کلHOMO-LUMOانرژی )اختلاف 

مطالعه شده  سیتوزین و اوراسیل ات تیمین،فاز گازی ترکیب

 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPاست. محاسبات با روش 

6-311G  انجام شده است. در فاز گازی 
 

 جزئیات محاسبات 

[، با روش 3] 09Wمحاسبات توسط نرم افزار گوسین 

DFT/B3LYP [0-2و با مجموعه پایه ] 311-6G  انجام شده

 است.
 

 

 نتایج و بحث
 DFT و محاسبات مولکولیساختار  -

ترکیبات تیمین، سیتوزین و  ساختار مولکولی بهینه شده

و  1در شکل  DFT/B3LYP/6-311G استفاده از بااوراسیل 

)نظریه  DFT سازی با استفاده ازپارامترهای هندسی بهینه

 311G-6 و با مجموعه پایه B3LYPتابعی دانسیته( با روش 

 . نشان داده شده است 1جدول در 
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 DFT/B3LYP/6-311G از استفاده با (c) و اوراسیل (b)، سیتوزین  (a)ترکیبات تیمینساختار مولکولی بهینه شده   :1 شکل

 

 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPبا روش ترکیبات تیمین، سیتوزین و اوراسیل سازی پارامترهای هندسی بهینه -1جدول 

 

 

 

 

 
a 

 
b  

 
c 

 (Å) مقادیر طول پیوند 
DFT/B3LYP/6-311G روش و مجموعه پایه 

  تیمین سیتوزین اوراسیل

1.2411 R(1,5) 1.241 R(1,7) 1.247 R(1,6) R1 

1.2443 R(2,6) 1.3685 R(2,5) 1.2424 R(2,9) R2 

1.3877 R(3,5) 1.439 R(2,7) 1.4084 R(3,6) R3 

1.4147 R(3,6) 1.01 R(2,9) 1.3888 R(3,9) R4 

1.0101 R(3,9) 1.3657 R(3,5) 1.0101 R(3,11) R5 

1.3963 R(4,5) 1.0029 R(3,12) 1.3878 R(4,7) R6 

1.3835 R(4,7) 1.0037 R(3,13) 1.3907 R(4,9) R7 

1.0066 R(4,10) 1.386 R(4,7) 1.0065 R(4,12) R8 

1.453 R(6,8) 1.3301 R(4,8) 1.4632 R(5,6) R9 

1.3505 R(7,8) 1.3887 R(5,6) 1.3534 R(5,7) R10 

1.0793 R(7,12) 1.4085 R(6,8) 1.5013 R(5,8) R11 

1.0761 R(8,11) 1.078 R(6,10) 1.08 R(7,10) R12 

  1.0834 R(8,11) 1.0917 R(8,13) R13 

    1.0917 R(8,14) R14 

    1.0903 R(8,15) R15 
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[[[ 

محاسبه  اسیلات تیمین، سیتوزین و اورجرم مولکولی ترکیب

، 311G، 73504/156-6 شده در فاز گازی با مجموعه پایه

 است.(amu)  75055/115و  73456/111

دهد و به عنوان ممان دو قطبی توزیع بار مولکول را نشان می

تواند به عنوان یک بردار در سه بعد است. بنابراین، می

توصیفگر جهت شرح حرکت باری در سراسر مولکول 

د. جهت بردار ممان دو قطبی در مولکول بستگی استفاده شو

 [. 5] به مراکز بارهای مثبت و منفی دارد

پذیری تیمین، انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش

آورده شده است. طبق  5 سیتوزین و اوراسیل در جدول

ترتیب پایداری انرژی بهینه شده محاسبات انجام شده 

تیب ممان دوقطبی به ترتیمین(،  اوراسیل  )سیتوزین

پذیری سیتوزین( و قطبش اوراسیل   )تیمین ترتیب

 تیمین( است. سیتوزین  )اوراسیل 
 

ترکیبات پذیری انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش -5 جدول

-6 و با مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش تیمین، سیتوزین و اوراسیل 

311G 
 

 

، سختی HOMO، LUMOهای مولکولی اوربیتال -

 کل و نرمی کل

دهنده نشان (HOMO)پر شده  بالاترین اوربیتال مولکولی

 ترین اوربیتال مولکولی خالیپایین توانایی دادن الکترون و

(LUMO) [ 0نشان دهنده توانایی پذیرفتن الکترون است.]  

 در پذیرترواکنش مولکول به مربوط بالاتر HOMO انرژی

تر کم LUMO انرژی که حالی در ها،الکتروفیل با واکنش

است  هادوست هسته با لکولیمو هایمربوط به واکنش

ترکیبات محاسبه پذیری ترتیب واکنشدر فاز گازی  [.17]

 )اوراسیل  HOMOبا توجه به مقادیر  هابا الکتروفیلشده 

ات محاسبه پذیری ترکیبو ترتیب واکنشسیتوزین(  تیمین 

، به این LUMOبا توجه به مقادیر  هابا هسته دوست شده

 است.اوراسیل(   تیمین )سیتوزین ترتیب 

[ 11] پیرسون و پار توسط 1054 سال در سختی مفهوم

، I) [η=(I-A)/2]توسط [ 11]کل  سختی. شد گیریاندازه

 )نرمی کل( S، الکترون خواهی( و Aپتانسیل یونیزاسیون و 

 آید. بدست می [S=1/2η]توسط  [15]

گاف انرژی نامیده   LUMOو  HOMOاختلاف انرژی بین

توصیف کننده  HOMO-LUMO گاف انرژی [.5شود ]می

گاف  سخت هایپایداری شیمیایی مولکولی است. مولکول

گاف  نرم هایمولکول بالا و HOMO-LUMO انرژی

  .[14] دارند پایینی HOMO-LUMO انرژی

، HOMO ،LUMOهای مقادیر انرژی اوربیتال 4جدول 

تیمین،  ترکیبات گاف انرژی، سختی کل و نرمی مربوط به

 4مطابق این جدول دهد. توزین و اوراسیل را نشان میسی

میزان گاف انرژی و سختی ترکیبات مطالعه شده با روش 

DFT/B3LYP 311-6 و با مجموعه پایهG به ترتیب 

 . استاوراسیل(  تیمین  )سیتوزین 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

DFT/B3LYP/6-311G  روش و

مجموعه 

ایهپ  

 فاز گاز تیمین سیتوزین اوراسیل

00601/313-  50257/403-  11245/323-  E(RB3L

YP) 

(a.u.) 

0524/3  0252/5  6075/3  ممان دوقطبی 

(Debye) 

70170/25  02327/63  32654/07  

 

ریپذیقطبش  

(a.u.) 
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بر حسب واحد  تیمین، سیتوزین و اوراسیل ترکیبات مربوط بهمی سختی کل و نر ،گاف انرژی ،HOMO، LUMOهای مقادیر انرژی اوربیتال -4جدول 

 الکترون ولت

 DFT/B3LYP/6-311G روش و مجموعه پایه

 HOMO 

(ev) 

LUMO (ev)  گاف انرژی 

(ev) 

[η=(I-A)/2] 

(ev) 

[S=1/2η] 

(ev)-1 

-05325/6 تیمین  24112/1-  40434/2  60605/5  55515/140  

-15524/6 سیتوزین  56547/1-  54056/3  36411/5  47513/127  

-53602/0 اوراسیل  65724/1-  26655/2  05411/5  75764/144  

 

 هابار الکتریکی اتم -

محاسبات بار الکتریکی اتمی مولیکن نقش مهمی به عنوان 

پذیری مولکولی، ساختار ها در ممان دوقطبی، قطبشبار اتم

های الکترونی و بسیاری از خواص مربوط به سیستم

اسبه حترکیبات متوزیع بار مولیکن  [.13] لی داردمولکو

 آورده   3 در جدول   DFT/B3LYPبا استفاده از روش  شده

 
شود، در مشاهده می 3طور که در جدول شده است. همان

 بار الکتریکی مثبت دارند. های هیدروژنفاز گازی همه اتم

 به طور عمدهتیمین، سیتوزین و اوراسیل ترین بار منفی بیش

 و  C9 ،C7 ترین بار مثبت به ترتیب در اتمو بیش  N3در اتم

C5  .قرار دارد  

 
 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPبا روش تیمین، سیتوزین و اوراسیل ترکیبات ها مربوط به بار الکتریکی اتم -3 جدول

  (DFT/B3LYP/6-311G )  روش و مجموعه پایه

 اوراسیل سیتوزین تیمین فاز گاز

 (e)بار الکتریکی اتم (e)بار الکتریکی اتم (e)بار الکتریکی اتم شماره

1 O -0.58941 O -0.60016 O -0.60716 
2 O -0.61315 N -0.60472 O -0.57684 
3 N -0.62135 N -0.76034 N -0.62799 
4 N -0.59052 N -0.53123 N -0.59419 
5 C -0.14255 C 0.44439 C 0.77311 
6 C 0.61524 C -0.40428 C 0.60838 
7 C 0.05645 C 0.73989 C 0.06967 
8 C -0.58375 C 0.11190 C -0.34428 
9 C 0.77119 H 0.40655 H 0.42749 
10 H 0.21080 H 0.21739 H 0.42011 
11 H 0.42729 H 0.19399 H 0.23803 
12 H 0.41887 H 0.39721 H 0.21368 
13 H 0.22075 H 0.38940   

14 H 0.22075     

15 H 0.19939     

 0.00000  0.00000  0.00000  بار کل
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 هاپتانسیل الکتریکی اتم -

پتانسیل الکتریکی تیمین، سیتوزین و اوراسیل با استفاده از 

 فاز  آورده شده است. در 2در جدول  DFT/B3LYPروش 
 

 

تیمین و  O2و  O1های اتم، سیتوزین O1 اتم ،گازی

  را دارند.پتانسیل الکتریکی ترین بیشل اوراسی

 

 311G-6و با مجموعه پایه  DFT/B3LYPبا روش ترکیبات تیمین، سیتوزین و اوراسیل ها مربوط به پتانسیل الکتریکی اتم -2 جدول

روش و مجموعه 

 پایه

 

DFT/B3LYP/6-311G 

 اوراسیل سیتوزین تیمین فاز گاز

مات (e)پتانسیل الکتریکی اتم شماره  (e)پتانسیل الکتریکی اتم (e)پتانسیل الکتریکی 

1 O -22.39100 O -22.42052 O -22.38325 
2 O -22.38833 N -18.32623 O -22.39039 
3 N -18.33003 N -18.33049 N -18.32813 
4 N -18.31394 N -18.41787 N -18.30856 
5 C -14.73593 C -14.63837 C -14.59887 
6 C -14.64226 C -14.76134 C -14.63840 
7 C -14.69033 C -14.64487 C -14.68023 
8 C -14.76375 C -14.72059 C -14.74383 
9 C -14.60375 H -0.96963 H -0.97609 

10 H -1.04054 H -1.07149 H -0.95677 
11 H -0.97819 H -1.09148 H -1.06550 
12 H -0.96161 H -0.96484 H -1.03355 
13 H -1.10043 H -0.96074   

14 H -1.10043     

15 H -1.09540     

 

 گیرینتیجه
شکل سازی مربوط به بهینهدر این تحقیق محاسبات 

دست آوردن انرژی مینیمم، جرم مولکولی، هب ،مولکولی

پتانسیل  ها،پذیری، بار الکتریکی اتمممان دوقطبی، قطبش

انرژی، سختی  ، گافHOMOE ،LUMOE ها،الکتریکی اتم

در فاز تیمین، سیتوزین و اوراسیل ترکیبات نرمی در  کل،

و  DFT/B3LYPگازی انجام شده است. محاسبات با روش 

  انجام شده است. 311G-6 با مجموعه پایه

مطابق محاسبات، تغییرات میزان گاف انرژی و سختی 

 تیمین  )سیتوزین ترکیبات در فاز گازی به ترتیب 

 ، تیمین( سیتوزین  )اوراسیل پذیری قطبش، اوراسیل(

 

 

 

 

ترتیب  سیتوزین( است. اوراسیل  )تیمین ممان دو قطبی 

ها با توجه پذیری ترکیبات محاسبه شده با الکتروفیلواکنش

سیتوزین( و ترتیب  تیمین  )اوراسیل  HOMOبه مقادیر 

ها با پذیری ترکیبات محاسبه شده با هسته دوستواکنش

 تیمین  ترتیب )سیتوزین  ، بهLUMOه به مقادیر توج

ترین بار منفی تیمین، سیتوزین و بیش است.اوراسیل( 

ترین بار مثبت به و بیش  N3اوراسیل به طور عمده در اتم

سیتوزین،  O1قرار دارد. اتم  C5و   C9 ،C7ترتیب در اتم 

ترین پتانسیل تیمین و اوراسیل بیش O2و  O1های اتم

 کی را دارند. الکتری
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