
 های نوین در شیمیمجله افق

 55 -51، صفحات1011بهار (، 5)مسلسل: 1، شماره 2دوره 

  یلچگا تیتابع هینظر هیبر پا یمحاسبات شیمی كوانتوم

 فوسیریكلروپ آفتکش یرو
 3زاده یمحمد حسن موس، 2این یعتیزهرا شر، 1فرزاد جواهری

  تهران( کیتکن ی)پل ریركبیدانشگاه صنعتی امكارشناسی ارشد، شیمی معدنی، -1

  تهران( کیتکن ی)پل ریركبیدانشگاه صنعتی امعضو هیات علمی دانشکده شیمی،  -2

  تهران( کیتکن ی)پل ریركبیدانشگاه صنعتی امعضو هیات علمی دانشکده شیمی،  -3

 

 چکیده

-31 هیو مجموعه پا B3LYPبا روش DFT یکوانتوم یمیپژوهش محاسبات ش نیدر ا

6G(d,p) وندیپ قیاز طر نیسر نهیآم دیاس یارگانوفسفره رو یاثر آفتکش ها یبررس یبرا 

و مشتقات آن سبب  فوسیریکلروپ بیترک 6در حلال آب انجام گرفت. برهمکنش  یدرونیه

 ریمقاد. شدند یریها اندازه گ ستمیس نیا یداریپا یکمپلکس مختلف شد. انرژ 6 لیتشک

آنتالپی و  دهد. یالکترون ولت را نشان م 7/4تا  6/3در حدود  به هم و کینزد یممان دوقطب

انرژی آزاد گیبس همگی مثبت است که گرماگیر بودن و غیرخودبخودی بودن تشکیل این 

کمپلکس ها را نشان می دهد. مقدار باند گپ که از اختلاف انرژی اربیتال های هومو و لومو 

با توجه به نزدیک بودن  الکترون ولت است. 1/5محاسبه شده است،  نزدیک بهم و در حدود

باند گپ اسید آمینه سرین تشکیل پیوند هیدروژنی قوی در تمامی کمپلکس ها محتمل است. 

ن های کلروپیریفوس محاسبه و بررسی شد و در تعییگرهای کوانتوم مکانیکی کمپلکستوصیف

طول و زوایای پیوند ترکیبات قبل و بعد از  .بهترین کمپلکس ها مورد استفاده قرار گرفت

ه بررسی ها جداگانتشکیل کمپلکس محاسبه و مقایسه گردید و تغییر زوایا و فرم کلی ساختار

ماهیت    S1…H-Oدر تمام کمپلکس ها پیوند های   QTAIMشد. در داده های 

آمینه سرین ملکولی در اسید   همچنین پیوند هیدروژنی درون الکترواستاتیکی داشتند.

O…H-O استاتیکی دارد. پیوند های ماهیت الکتروC-H  وN-H  وP-O  وC-N  ماهیت

 کووالانسی دارند.. 
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 ،یچگال تیتابع هیارگانو فسفره، آفتکش، نظر ،یکوانتم یمیمحاسبات ش كلمات كلیدی:

 فوسیریکلروپ ،یدروژنیه وندیپ

 مقدمه -1

علیه آفات در کشاورزی و نیز بر علیه ناقلین آفت کش ها ترکیبات شیمیایی هستند که بر 

 بیرکت یک فوسیریبیماریهای انسانی و حیوانی در بهداشت عمومی مصرف می شوند. کلروپ

 .مورد استفاده قرار گرفته اند عیبطور وس یدفع آفات کشاورز یارگانوفسفره هست که برا

درجه . دیثبت و وارد چرخه مصرف گرد کایداو آمر یدر کمپان 1665در سال  فوسیریکلروپ

 ییایمیمواد ش نیقرار گرفتن در معرض اتعیین شده و  mg/kg 430  فوسیریکلرو پ تیسم

اثر ارگانوفسفره ها اغلب مشترک بوده و با بلاک  سمیمکان شود. ینم هیبصورت مستمر توص

 -یبقابل کنترل  عص ریو غ دیشد کاتیاستراز در بدن باعث التهاب و تحر نیکول میکردن آنز

 نیا یبطورکلارگانو فسفات نام عمومی استرهای فسفریک اسید است. . ]1[ شودیم یا چهیماه

. ندویبا دو پ ژنیفسفر متصل به اتم اکس یاتم مرکز .1: باشندیم ریز یفرمول کل یسموم دارا

 یبعض نی. همچنگروه جدا شونده مانند هالوژن ها کی .3دوست مانند الکلها.  یدو گروه چرب .2

 هطور معمول در فرمول حشرفسفر هستند که به -ژنیاکس وندیپ یها دارااز ارگانوفسفره

نها را به آ تیداده و سم بیبه ترک یشتریب یداریپا وندیپ نیا .شودینم دایپ یمعمول یهاکش

س سیناپای بنام استیل کولین را در محل آنزیم کولین استراز  ماده .دهندیم شیشدت افزا

ها و غیره از آن عصب از طریق هیدرولیز آزاد می کند. انبساط وانقباض مردمک چشم و ریه

جمله اند. برای درمان مسمومیت های ناشی از سم پاشی کلروپیریفوس و دیازینون از سولفات 

است که در ساختار  ییهانهیآم دیاز اس یکی( Ser) نیسر. ]2[آتروپین استفاده می شود

 نیسر. است OH-گروه  یالکل دار و دارا یانهیآم دیو از جمله اس رودیبکار م هانیپروتئ

 هیتجز نیسر نهیدآمیرا در محل اس هانیکه پروتئ هستند هامیاز آنز یپروتئازها گروه

  .]3[کندیم

در سالهای اخیر بدلیل هزینه های سنگین پروژه های تحقیقاتی )شامل پرسنل مجرب 

دستگاههای آزمایشگاهی و مواد شیمیایی وزمان بعضا طولانی( استفاده از روش محاسباتی 

مورد توجه قرار گرفته است. اطلاعات ارائه شده در شیمی محاسباتی از صحت و دقت بالایی 

و نرم افزار اطلاعات لازم توسط  وتریبه کمک کامپ  یمحاسبات یمیدر شبرخوردار است.  
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ارائه  یاطلاعات خروج وتریشده و پس از محاسبات توسط کامپ یاپراتوربه نرم افزار معرف

 کینزد یرهایدر ارائه تفس قرار گرفته  و دانانیمیش لیوتحل هیتجز یداده ها مبنا نی. اگرددیم

   .]4[ موثر واقع شده است اریسب یتجرب  یدر مورد واکنشها نیقیبه 

است که هوهنبرگ وکوهن به اثبات رساندند.  یا هیبراساس قض (DFT)ی چگال تیتابع هینظر

ز احتمال ا یبه صورت تابع ستمیآن س یشامل انرژ ستمیس کی هیخواص پا هینظر نیا هیبرپا

و به دست  نگریحل معادله شرود یبرا یکوشش DFTروش  در .]5[ شود یم انیالکترون  ب

 ای یالکترون تهیدانس یاز رو ی.  محاسبه انرژردیگ یصورت نم یآوردن تابع موج الکترون

 .]6،7[ شود یم سریم ینمودن تابع موج الکترون دایبدون پ یالکترون تهیدانس افتنی یچگونگ

 لوالتر کوهن در شناساندن نظریه تابعیت چگالی تلاشهای فراوانی نمود و بر اساس آن جان پاپ

را برای محاسبات در علم شیمی معرفی کرد. در این پژوهش با استفاده   Gaussianنرم افزار 

از نرم افزار گوسین، محاسبات شیمی کوانتومی در جهت تاثیر سموم ارگانوفسفره کلروپیریفوس 

 . ]8[و مشتقات آن بروی آنزیم سرین مورد بررسی قرار گرفته است 

 روش های محاسباتی  -2

 شد، خواهند ذکر ساختاری مطالعات در که کار این در شده انجام کوانتومی محاسبات تمام

 نرم از استفاده با منظور بدین است. پذیرفته انجام DFTچگالی تابعی نظریه گیری کار به با

 سپس و شده طراحی مختلف ترکیبات های وصورتبندی تاتومرها ساختار ]6[ ویو گوس افزار

 مولکول تاتومر پایدارترین و بهینه نظری مختلف درسطوح  ]7[گوسین  افزار نرم کمک به

 هیو مجموعه پا B3LYPبا روش  DFTپروژه محاسبات  نیدرا. است شده مشخص

 یرور ب( Ch 1-Ch 6)و مشتقات آن  فوسیریسموم کلروپ اثر  یبرا  31G(d,p)-6داستاندار

استفاده  مفهوم به B3 نماد. انجام شداز طریق پیوند هیدروژنی در حلال آب  نیسر نهیآم دیاس

 همبستگی تابع گرفتن بکار دهندهنشان  LYP و  ]6[بک  پارامتری سه الکترونی تبادل تابع از

  .باشد می  ]11[وپار یانگ لی، الکترونی
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 بحث و نتیجه-3

( و Ch1-Ch6ترکیبات مورد مطالعه در این پروژه، مشتقات مختلف سم کلروپیریفوس )

باشد. ساختارهای مورد می (Ch-ser1- Ch-ser6)ها با اسیدآمینه سرین های آنکمپلکس

 است. نشان داده شده 1در شکل  فوسیریسموم کلروپمطالعه مشتقات 

 

 فوسیریسموم کلروپ( ساختار مشتقات 1شکل 

 های پایداری ممان دوقطبی و انرژی -0

  b3ly/6-31G(d) در حلال آب با روش فوسیریمشتقات کلروپ یممان دوقطباندازه گیری 

 یدبا 7/4نیسر میآنز یاست. ممان دوقطب یدبا 3/4تا  6/3انجام شد. مقادیر بدست آمده 

 یانرژترتیب ممان دوقطبی ترکیبات و  1. با توجه به نتایج مشاهده شده در جدول است

 نشان داده شده است.   فوسیریکلروپ یکمپلکس ها یداریپا

(μ):       Ch5 > Ch3 > Ch6 > Ch2 > Ch4 > Ch1 

(μ):     Ch-ser2 > Ch-ser6 > Ch-ser5 > Ch-ser3 > Ch-ser1 > Ch-ser4        
(ΔE):     Ch-ser1 > Ch-ser5 > Ch-ser4 > Ch-ser3 > Ch-ser2 > Ch-ser6 
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مشتقات  یبود. ممان دوقطب شتریب هیاز بق 5و  3کمپلکس شماره  تیقطب نتایج نشان داد

ها  یدهد که ممان دوقطب ینشان م نیسر نهیآم دیآن با اس یو کمپلکس ها فوسیریکلروپ

کاهش را نسبت به مشتق  نیشتریب 4کمپلکس شماره  یبممان دوقط. باشند یم کیبه هم نزد

در کمپلکس های کلروپیریفوس بیشترین مقدارانرژی پایداری مربوط . آن داشته است یمجزا

 است. 6و  2است و کمترین مقدار مربوط به کمپلکس های شماره  5و  1ه به کمپلکس شمار

مشتقات  یبود. ممان دوقطب شتریب هیاز بق 5و  3کمپلکس شماره  تیقطب نتایج نشان داد

ها  یدهد که ممان دوقطب ینشان م نیسر نهیآم دیآن با اس یو کمپلکس ها فوسیریکلروپ

کاهش را نسبت به مشتق  نیشتریب 4کمپلکس شماره  یبممان دوقط. باشند یم کیبه هم نزد

در کمپلکس های کلروپیریفوس بیشترین مقدارانرژی پایداری مربوط . آن داشته است یمجزا

 است. 6و  2است و کمترین مقدار مربوط به کمپلکس های شماره  5و  1به کمپلکس شماره 

 ی:کینامیترمو د یداده ها

 فوسیریکلروپ یکمپلکس ها  ΔGو  ΔHو  ΔS ریمقاد ات،نتایج حاصل از محاسببا توجه به 

است.  kcal/mol 16/11-14/6در محدوده  ΔG ری. مقادکنندیم یرویپ یروند مشخص کیاز 

-kcal/k 127/1در محدوده  ΔS ریو مقاد kcal/mol 14/1-16/1 دودهحدر م ΔH ریمقاد

نشاندهنده گرماگیر و  یکینامیترمود یداده ها یبررس جی. نتا(1)جدول  است 135/1

 غیرخودبخودی بودن فرایند تشکیل تمام کمپلکس ها است. 

 داده های ترمودینامیکی -5

 فوسیریکلروپ یکمپلکس ها  ΔGو  ΔHو  ΔS ریمقاد نتایج حاصل از محاسبات،با توجه به 

است.  kcal/mol 16/11-14/6در محدوده  ΔG ری. مقادکنندیم یرویپ یروند مشخص کیاز 

-kcal/k 127/1در محدوده  ΔS ریو مقاد kcal/mol 14/1-16/1 دودهحدر م ΔH ریمقاد

نشاندهنده گرماگیر و  یکینامیترمود یداده ها یبررس جی. نتا(1)جدول  است 135/1

برای استخراج ژنوم تک یاخته از غیرخودبخودی بودن فرایند تشکیل تمام کمپلکس ها است. 

 کنیم:به ترتیب زیر عمل می های انتخابی با استفاده از کیتبافت

 

(ΔS):     Ch-ser1 > Ch-ser5 > Ch-ser4 > Ch-ser3 > Ch-ser6 > Ch-

ser2 
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 :(EG)و باند گپ  NBOآنالیز 

 با توجه به جدول الکترون است. تیاز هدا یاریمع LUMOو  HOMOاختلاف بین  باند گپ

الکترون ولت است. باند  3/5به هم ودر حدود  کینزد اریبس فوسیریباند گپ مشتقات کلروپ 1

باند گپ کمپلکسهای  .باشندو به ترتیب زیر می الکترون است 5/6 نیسر میگپ آنز

کلروپیریفوس همانند مشتقات کلروپیریفوس مقادیر باندگپ بسیار به هم نزدیک است اما در 

 4شماره بیشترین کاهش باند گپ در کمپلکس کاهش را نشان میدهد.  2/1حدود 

 لیتشک نیسر نهیآم دیبودن باند گپ اس کیبا توجه به نزد کلروپیریفوس مشاهده شده است.

 کمپلکس ها محتمل است. یدر تمام یقو یدروژنیه وندیپ

:)باند گپ(        Ch4 > Ch2 > Ch5 > Ch3 > Ch6 = Ch1 

:)باند گپ(        Ch-ser1 > Ch-ser3 > Ch-ser6 > Ch-ser2 > Ch-ser5 > 

Ch-ser4 
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مشتقات  و باندگپ μ، ΔE ،ΔG ،ΔH ،ΔS ،Eg( پارامترهای محاسبه شده 1جدول 

 کلروپیریفوس و کمپلکس های آن با سرین

Band 

Gaps 

(ev) 

Eg 

(hartree) 
ΔS 

(kcal/k) 
ΔH 

(kcal/mol) 

ΔG 

(kcal/mol) 

ΔE 

(kcal/mol) 

μ 

(debye) 
 ITEM 

-

6/5026 
-0/2390     4/6666  ser 

-

5/2906 
-0/1944     3/6119 m-

m 
Ch 1 

-

5/2957 
-0/1946     3/9045 e-

e 
Ch 2 

-

5/2916 
-0/1945     4/3453 p-

p 
Ch 3 

-

5/3031 
-0/1949     3/8862 m-

e 
Ch 4 

-

5/2930 
-0/1945     4/3673 m-

p 
Ch 5 

-

5/2911 
-0/1944     3/9344 e-

p 
Ch 6 

-

5/0982 
-0/1874 0/03505- 1/1646 11/6025 - 0/9625 3/6111 m-

m 
Ch-

ser 1 
-

5/0946 
-0/1872 0/02722- 1/0360 9/1417 1/062 4/7896 e-

e 
Ch-

ser 2 
-

5/0965 
-0/1873 0/03104- 1/0530 10/3023 - 1/22 3/817 p-

p 
Ch-

ser 3 
-

5/0756 
-0/1865 0/03238- 1/1070 10/7560 - 1/068 3/3512 m-

e 
Ch-

ser 4 
-

5/0887 
-0/1870 0/03274- 1/0630 10/8181 - 1/14 3/8858 m-

p 
Ch-

ser 5 
-

5/0963 
-0/1873 0/03104- 1/0956 9/5192 - 1/085 3/9889 e-

p 
Ch-

ser 6 
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 توصیف گر های كوانتوم مکانیکی: -6

  ،ینخواهالکترو ونش،ی ژی)انر فوسیریکلروپ هایکمپلکس یکیکوانتوم مکان گرهایفیتوص

 نیید و در تعشو بررسی  ( محاسبهیتیسیلیو الکتروف ونشی لیپتانس ،یسخت ،یویالکترونگات

با توجه به نتایج بدست آمده از محاسبات انرژی  کمپلکس ها مورد استفاده قرار گرفت. نیبهتر

مشتقات کلروپیریفوس  (I)مقادیرانرژی یونش    b3ly/6-31G(d)یونش در حلال آب با روش

را نشان میدهد. از طرفی مقادیرانرژی یونش برای  ev 6/6بسیار نزدیک به هم و در حدود 

 .کاهش دارد فوسیرینسبت به مشتقات کلروپ ev 2/1 در حدودکمپلکس های کلروپیریفوس 

 و برای  ev 6/1 در حدود فوسیریمشتقات کلروپ یبرا (A)خواهی های الکترونهمچنین داده

. مقادیرپتانسیل دهدیرا نشان مرا نشان میدهد  ev 6/1کمپلکس های کلروپیریفوس در حدود 

را نشان   -ev 3/4برای مشتقات کلروپیریفوس بسیار نزدیک بهم و در حدود  (μ)شیمیایی 

 ییایمیش لیرپتانسیمقاداست. از طرفی   -ev4/3میدهد. پتانسیل شیمیایی آنزیم سرین 

که  دهدیرا نشان م  - ev 18/4 بهم و در حدود کینزد اریبس فوسیریکلروپ یکمپلکس ها

 (χ)مقادیر الکترونگاتیوی کاهش دارد.  فوسیرینسبت به مشتقات کلروپ ev 12/1 حدود

کمپلکس های کلروپیریفوس و برای  ev 3/4در حدود محاسبه شده مشتقات کلروپیریفوس 

ی( و الکترونخواه ونشی یتفاضل انرژنصف ) (η)می باشد. مقادیر سختی  ev 18/4حدود در 

 evدر حدود و برای کمپلکس های کلروپیریفوس  ev 65/2 در حدود فوسیریمشتقات کلروپ

بسیار  کلروپیریفوسمحاسبه شد. مقادیر الکتروفیلیسیتی محاسبه شده برای مشتقات  55/2

 ev 42/3و برای کمپلکس های کلروپیریفوس در محدوده  ev 46/3نزدیک بهم و در حدود 

 یهاداده یدر بررسآوری شده است. به طور کلی گرد 2دهد. نتایج در جدول را نشان می 47/3تا 

روند  دارد. یترمطلوب طیشرا فوسیریکلروپ 4کمپلکس شماره ی کیگر کوانتوم مکانفیتوص

 ی به صورت زیر است:کیکوانتوم مکان یگر هافیتوصتغییرات 

 

(I):         Ch-ser4 > Ch-ser2 > Ch-ser1 > Ch-ser3=Ch-ser5 > Ch-ser6 

(A):        Ch-ser4 > Ch-ser2 > Ch-ser5 > Ch-ser3 = Ch-ser6 > Ch-

ser1 
(μ):         Ch-ser1 > Ch-ser3 = Ch-ser6 > Ch-ser5 > Ch-ser2 > Ch-

ser4 

(χ):         Ch-ser4 > Ch-ser2 > Ch-ser5 > Ch-ser3 = Ch-ser6 > Ch-

ser1 
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(η):         Ch-ser1 >Ch-ser3 = Ch-ser6 > Ch-ser2 > Ch-ser5 > Ch-

ser4 

(ώ):        Ch-ser4 > Ch-ser2 > Ch-ser5 > Ch-ser6 > Ch-ser3 > Ch-

ser1 

 

 نسری – وسفیریکمپلکس کلروپ، فوسیریکلروپ( توصیف گر های کوانتوم مکانیکی 2جدول 

 آن و مشتقات

ώ (ev) η (ev) Χ (ev) µ (ev) A (ev) I (ev)  ITEM 

1/8131 3/2513 3/4336 
-

3/4336 
0/1823 6/6849  ser 

3/4641 2/6453 4/2810 
-

4/2810 
1/6357 6/9263 

m-

m 
Ch 1 

3/4666 2/6478 4/2847 
-

4/2847 
1/6368 6/9325 

e-

e 
Ch 2 

3/4596 2/6458 4/2784 
-

4/2786 
1/6332 6/9249 

p-

p 
Ch 3 

3/4810 2/6515 4/2965 
-

4/2965 
1/6450 6/9480 

m-

e 
Ch 4 

3/4688 2/6465 4/2849 
-

4/2849 
1/6384 6/9314 

m-

p 
Ch 5 

3/4606 2/6455 4/2791 
-

4/2791 
1/6335 6/9246 

e-

p 
Ch 6 

3/4185 2/5491 4/1747 
-

4/1747 
1.6256 6/7238 

m-

m 

Ch-

ser1 

3/4390 2/5474 4/1858 
-

4/1858 
1/6384 6/7331 

e-

e 

Ch-

ser2 

3/4246 2/5481 4/1776 
-

4/1776 
1/6295 6/7256 

p-

p 

Ch-

ser3 
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3/4721 2/5378 4/1980 
-

4/1980 
1/6602 6/7358 

m-

e 

Ch-

ser4 

3/4364 2/5442 4/1816 
-

4/1816 
1/6373 6/7256 

m-

p 

Ch-

ser5 

3/4259 2/5481 4/1784 
-

4/1784 
1/6303 6/7265 

e-

p 

Ch-

ser6 

 

 محاسبات طول و زوایای پیوند:  -5

 رییو تغ دیدگر سهیکمپلکس محاسبه و مقا لیقبل و بعد از تشک باتیترک وندیپ یایطول و زوا

  b3ly/6-31G(d)آب  با روش  طیدر مح شد. بررسی جداگانه هاساختار یو فرم کل ایزوا

-S…Hو  O5…H-O4مهم   کیالکترواستات وندیدو پ فوسیریکلروپ یکمپلکس ها یبرا

O4 ارائه شده  2در شکلها کمپلکس نیها در ااتم یو شماره گذار رسم. شود. یمشاهده  م

 گردآوری شده است.  4و  3نتایج مربوط به طول و زوایای پیوندها در جداول  است.

 

 
 Ch-ser)سرین -فوسیریکلروپ یکمپلکس هاها در ( ساختار و شماره گذاری اتم2شکل 

1-6) 
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 و آمینواسید سرین فوسیریکلروپی مشتقات ساختار یپارامترها (3جدول 

ser Ch 6 Ch 5 Ch 4 Ch 3 Ch 2 Ch 1 
 طول پیوند

(A˚) 

 2.19 2.20 2.19 2.20 2.97 3.61 
O5…H-

O4 

 2.93 2.83 2.89 2.89 2.97 2.45 
S…H-

O4 

       
اویه پیوند ز

(˚) 

 89 85 37 48 68 61 
O5…H-

O4 

 36 51 91 91 92 104 
S…H-

O4 

 116.26 116.4 116.26 116.26  116.56 
O1-P1-

S1 

 117.02 116.92 116.97 117.13 117.10 17.041 
O2-P1-

S1 

 119.18 119.38 119.42 118.93   
O3-P1-

S1 

109.98       

C14-

C15-

C16 

105.14       
C14-

O4-H 

107.66       
C14-

C15-H 
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 و سرین فوسیریکلروپهای  کمپلکسی ساختار یپارامترها (4جدول 

Ch-ser 

6 

Ch-ser 

5 

Ch-ser 

4 

Ch-ser 

3 

Ch-ser 

2 

Ch-ser 

1 

طول 

 پیوند

(A˚) 
2.93 2.82 2.89 2.89  2.49 S-H 

      

زاویه 

پیوند 

(˚) 

116.01 115.86 116.12 116.02  115.94 
O1-

P1-S1 

116.87 116.6 116.66 116.82 116.79 116.30 
O2-

P1-S1 

119.42 119.61 119.62 119.34   
O3-

P1-S1 

112.49 112.62 112.41 112.42 122.72 113.84 

C14-

C15-

C16 

    107.09 107.61 
C14-

O4-H 

109.27 107.03 107.66 109.19   

C14-

C15-

H 

 

  QTAIMآنالیز اتم در كمپلکس های كلروپیریفوس با -8

و  O6-Hو  O6-O4  یها وندیپ Ch-ser 1کمپلکس در  Aimبه نتایج داده های با توجه 

O4-H  وs…H-O4 ریمقاد یدارا( r ) ρ  و  نیلاپلاس ریکم و مقادH ( r )  بوده،مثبت 

ی سخصلت کووالان دارایها  وندیپ ی. مابقندبرخوردار یکیو الکترو استات یونیلذا از خصلت 

و  Cl1…H-C14و  S…H-O4و  O6…S یها وندیپ  Ch-ser 2مپلکس در ک هستند.

Cl1…N3  وCl1…O5 کمپلکس ، درCh-ser 3 یها وندیپ O6…S  وS…H-O4  و

C1l…H-C14   وCl1…N3  وO6…H-O4  وO4…H-C7   وCl1…O5در ، 

 Cl1…N3و  C1l…H-C14و  S…H-O4و  O4…S یها وندیپ Ch-ser 4س ککمپل

-Cl1…Hو  S…H-O4و O6…S د هایپیون Ch-ser 5کس ، در کمپلO6…H-O4 و
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C14  وO6…H-O4  ، کمپلکسCh-ser 6 های پیوند O6…S وS…H-O4  

  ρ ( r )ادیردارای مق Cl1…O5  وO6…H-O4 و     Cl1…N3و  Cl1…H-C14و

از خصلت یونی و الکترو استاتیکی برخوردار مثبت هستند، لذا  H ( r )کم و مقادیر لاپلاسین و 

در تمام  QTAIM یدر داده ها طور کلیهستند. سایر پیوند ها از نوع کووالانسی هستند. به 

 وندیپ نیداشتند. همچن یکیالکترواستات تیماه S1…H-Oی ها وندیکمپلکس ها پ

دارد.  یکیالکترواستات تیماه O6…H-O4 نیسر نهیآم دیدر اس یملکول درونی دروژنیه

در  یدروژنیه یوندهایپ دارند. یکووالانس تیماه C-Nو  P-Oو  N-Hو  C-H یها وندیپ

 نشان داده شده است.  3در شکل  نسری-فوسیریکلروپ هایکمپلکس

 
 نسری-فوسیریکلروپ هایدر کمپلکس یدروژنیه یوندهایپ( 3شکل 

 انتقالات الکترونیبررسی  -9

در طول موج  نیسر نهیآم دیاسو انتقالات الکترونی، در  uv-visبا توجه به بررسی پیک 

در  .(4)شکل  مشاهده شده است H-9→Lدرصد انتقال   نیشترینانومتر ب 75/116 ممیماکز

درصد انتقال  نیشترینانومتر ب 75/164 ممیدر طول موج ماکز فوسیریکلروپسم  Ch 1مشتق 

درصد انتقال  نیشترینانومتر ب 63/166در طول موج  نیو همچن H-3→L+1 مربوط به

درصد  نیشترینانومتر ب73/1164 ممیدر طول موج ماکز Ch 2در  است. H-1→L+2 مربوط

 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 23/211در طول موج  نیو همچن H-4→Lانتقال را در 

H-4→H .ریبا توجه به جدول زانتقالات الکترونی با توجه به نتایج  داردCh 3  در طول موج
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در طول موج  نیو همچن H-4→Lدرصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب 73/164 ممیماکز

در  Ch 4همچنین مشتق  دارد. H-1→L+2 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 31/211

در  نیو همچن H-4→Lدرصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب 66/164 ممیطول موج ماکز

. مطالعات بر روی دارد H-1→L+2 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 86/166طول موج 

در  نانومتر بیشترین درصد انتقال 67/164اد که در طول موج ماکزیمم نشان د Ch 5مشتق 

H-4→L  نانومتر بیشترین درصد انتقال در 63/166و همچنین در طول موجH-2→L+1 

 نیشترینانومتر ب 66/164 ممیدر طول موج ماکز Ch 6شود. و در نهایت مشتق مشاهده می

 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 25/211و در طول موج  H-4→Lدرصد انتقال را در  

H-1→L+2 تصاویر پیک . داردuv-vis نشان  11-5های مشتقات کلروپیریفوس در شکل

 داده شده است.

 

 
 نیسر نهیآم دیاس uv-vis کیپ( 4شکل 
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 ch 1 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 5شکل 

 ch 2 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 6شکل 
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 ch 3 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 7شکل 

 ch 4 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 8شکل 
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 ch 5 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 6شکل 

 ch 6 کلروپیریفوس uv-vis( پیک 11شکل 
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در بررسی انتقالات الکیترونی کمپلکس های کلروپیریفوس با سرین نتایج نشان داد، کمپلکس 

Ch-ser1 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 64/164 ممیدر طول موج ماکز H-7→L  و

. همچنین دارد H-7→Hدرصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 48/211در طول موج  نیهمچن

Ch-ser2 درصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب 54/164 ممیدر طول موج ماکزH-7→L  و

کمپلکس  دارد. H-7→Hدرصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 23/211در طول موج  نیهمچن

ser3 درصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب 71/164 ممیدر طول موج ماکزH-6→L+1  و

نتایج  دارد. H-2→L+2 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 46/211در طول موج  نیهمچن

  76/164 ممیدر طول موج ماکزنشان داد این کمپلکس  Ch-ser4انتقالات الکترونی برای 

نانومتر  18/211در طول موج  نیو همچن H-6→L+1درصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب

 ممیدر طول موج ماکز Ch-ser5کمپلکس  دارد. H-6→L درصد انتقال را در نیشتریب

 15/211در طول موج  نیو همچن H-6→L+1درصد انتقال را در  نیشترینانومتر ب 66/164

در طول موج  Ch-ser6. و در نهایت دارد H-2→L+2 درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب

در طول موج  نیو همچن H-6→L+1 ردرصد انتقال را د نیشترینانومتر ب 55/164 ممیماکز

-کمپلکس uv-visتصاویر پیک  دارد. H-6→L درصد انتقال را در نیشترینانومتر ب 43/211

 نشان داده شده است.  16-11های های کلروپیریفوس و سرین در شکل
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    Ch-ser 1سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 11شکل 

 Ch-ser 2سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 12شکل 
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    Ch-ser 3سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 13شکل 

 Ch-ser 4سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 14شکل 
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 Ch-ser 5سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 15شکل 

 Ch-ser 6سرین -کمپلکس کلروپیریفوس uv-vis( پیک 16شکل 
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 بررسی تصاویر پتانسیل بارالکترو استاتیک سطحی و نقشه كانتور -11

ملکول  رونی)رنگ قرمز( ب یبار منف یصفحه چگال یسطح کیبارالکترو استات لیدر اشکال پتانس

خطوط  کانتور بار مثبت )رنگ سبز( خود ملکول را دربر گرفته است. در اشکال یو صفحه چگال

)رنگ قرمز( اطراف ملکول و خطوط بار مثبت )رنگ سبز( درون ملکول را در بر گرفته  یبار منف

شان ن یممان دوقطبمانند نتایج حاصل از  کانتور یو خطوط در نقشه ها یصفحات چگال است.

تصاویر کمپلکس های . همچنین در ستندیو مشتقات آن متقارن ن فوسیریکلروپ دهدمی 

کلروپیریفوس با اسیدآمینه سرین مجددا عدم تقارن در تمامی کمپلکس ها مشهود است. در 

ممان دوقطبی نسبت به ترکیب مجزا کاهش داشته است.. همجنین در  5و  3کمپلکس های 

به ترکیب تنها کاهش پیدا کرده است. تغییرات  ممان دوقطبی نسبت 3کمپلکس شماره 

خطوط بار مثبت و خطوط بار منفی نسبت به ترکیب مجزا در نقشه کانتور موید این نکات 

 (.6است )جدول 

پتانسیل بارالکترو استاتیک سطحی و نقشه کانتوردر مشتقات  ریواتص( 6جدول 

 های کلروپیریفوس با سرینکمپلکسکلروپیریفوس و 
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 نتیجه گیری -11

 31G(d,p)-6استاندارد  هیو مجموعه پا B3LYPبا روش  DFTپروژه محاسبات  نیدرا

 نیدارتریانجام شد و پا نیسر نهیآم دیاس یو مشتقات آنها برو فوسیریاثرسموم کلروپ  یبرا

های ترمودینامیکی دادهمشخص شدند.  نیسر نهیآم دیبا اس فوسیریکلروپ یهاکمپلکس

اختلاف انرژی بین بالاترین اربیتال   NBOو (Eg) بررسی شد. همچنین در بررسی باند گپ 

که نشان دهنده   LUMOو پائین ترین اربیتال ملکولی خالی  HOMOملکولی اشغال شده 

است و هدایت  6/5evهدایت الکترون است مورد مطالعه قرارگرفت. هدایت اسید آمینه سرین 



                         جواهری وهمکاران                     ...یچگال تیتابع هینظر هیبر پا یمحاسبات شیمی کوانتوم

 55-51صفحات، 1011بهار (، 5)مسلسل:  2، شماره 1دوره 

 وندیطول پ قیاز طر باتیترک نیبرهمکنش ااست.  5/3evمشتقات کلروپیریفوس در حدود 

. اثبات شده است یکیکوانتوم مکان یگرها فیو توص یلومو انتقالات الکترون سطح هومو و

بوده و  کیالکترواستات فوسیریمشتقات کلروپ هیبا کل نیسر نهیدآمیاس نیب وندیپ تیماه

در جهت ادامه پژوهش  کمپلکس ها است. نیا یدارینشاندهنده پا یدرون ملکول یهابرهمکنش

 یاثر سموم ارگانوفسفره با گروه عامل یا سهیمقا شیانجام آزماگردد در این زمینه پیشنهاد می

 دیاس یاتم فسفر برو یگوگرد رو یاتم فسفر و سموم ارگانوفسفره با گروه عامل یرو ژنیاکس

 در مطالعات آینده انجام پذیرد.  نیسر نهیآم
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