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  یلچگا تیتابع هینظر هیبر پا یمحاسبات شیمی كوانتوم

 دیازینون 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

ه ب نیسر نهیآم دیاس یارگانوفسفره رو یاثر آفتکش هادر پژوهش حاضر به جهت بررسی 

دیازینون و آفتکش  یرو  یچگال تیتابع هینظرمطالعه محاسبات شیمی کوانتومی بر پایه 

 یمیمحاسبات شهای این مشتقات با سرین پرداخته شد. مشتقات آن همچنین کمپلکس

 یداریپا یانجام گرفت. انرژ 6G(d,p)-31 هیو مجموعه پا B3LYPبا روش DFT یکوانتوم

 یس هاکمپلک بسیآزاد گ یو انرژ یآنتالپ. شدند یریها اندازه گ ستمیس نیا یممان دوقطبو 

لکس کمپ نیا لیبودن تشک یرخودبخودیبودن و غ ریمثبت است که گرماگ یهمگ نونیازید

هومو و لومو محاسبه  یها تالیربوا یدهد. مقدار باند گپ که از اختلاف انرژ یها را نشان م

 ریمقاد. الکترون ولت است 7/5به هم ودر حدود  کینزد نونیازید یهاشده است،  در کمپلکس

در ادامه مطالعه  الکترون ولت قرار دارند. 1/11تا  4/3در بازه  هااین کمپلکس یممان دو قطب

از س ها کمپلک نیبهتر نییو در تعگرهای کوانتوم مکانیکی پرداخته شد به بررسی توصیف

سبه و کمپلکس محا لیقبل و بعد از تشک باتیترک وندیپ یایو زوا طول .ها استفاده گردیدآن

 QTAIM یداده ها شد. بررسی جداگانه هاساختار یو فرم کل ایزوا رییو تغ دیگرد سهیمقا

 هیا کلب نیسر نهیدآمیاس نیب وندیپ تیماهمطالعه شد و ماهیت پیوندهای موجود بررسی شد. 

 یدارینشاندهنده پا یدرون ملکول یبوده و برهمکنش ها کیالکترواستات نونیازیمشتقات د

 کمپلکس ها است. نیا

رگانو ا هایآفتکش ،یچگال تیتابع هینظر ،یکوانتم یمیمحاسبات ش كلمات كلیدی:

 .DFT، نونیازیفسفره،، د
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 مقدمه -1

یونان باستان مرتبط می شود . فردی به نام هومر از یک سم  استفاده از سموم به تاریخ روم و

( ایتالیایی کاربرد Plenyسم گوگرد بوده است ، نام برده است. پلنی ) تدخینی که ناشی از

(  و جوش شیرین را برای اصلاح بذر Sodaآرسینک را بر علیه حشرات و همچنین سودا )

بسیاری از آفت کش های جدید معرفی  1791 -1771در اثنای دهه های . توصیه کرده اند

یولوژیکی و بیوشیمیایی پایه ریزی شده اند و در شدند آنها بطور کامل براساس مکانیزمهای ب

 نونیازید. مقایسه با آفت کش های قدیمی تر اغلب آنها در پایین ترین دز بسیار مؤثر هستند

م در س نی. ادیگرد یسنتز و به جهان معرف سیسوئ یگیگا-بایس یدر کمپان 1752در سال 

 یتر عیه قرارگرفت و بعدا بطور وسکک و مورچه مورد استفاد، کنترل سوسک حمام یابتدا برا

در  زیتا کنون ن دیآن باعث گرد یو قو عیسر یبکار گرفته شد. اثر بخش یدر زراعت و باغدار

 و انسان یرا. دیازینون بردیمورد استفاده مستمر قرار گ رانیاز نقاط جهان از جمله ا یاریبس

سموم ت. شده اس نییتع mg/kg 214 نونیازید تیدرجه سمبوده و  پستانداران خطرناک

به سموم ارگانوفسفره، ارگانوکلره، ارگانوازته  ییآفت کش بر اساس نوع ساختار شیمیا

جزء سموم ارگانوفسفره بوده که  نونیازید. ]1[میشوند  یبند دسته یدهایو پیرترو (کاربامات)

لی ک مهار اعثصورت که ب نیمواد ارگانوفسفره می باشد؛ به ا ریمکانیسم عمل آن مانند سا

 نهیمدآیاس ونیلاسیبا فسفر باتیترک نیا. ]2[ استیلکولین میگردد میو به طور عمده آنز مهایآنز

 نیکول لیاست تجمع شده و میاستراز باعث مهار آنز نیکول لیاست میآنز فعال گاهیدر جا نیسر

 نجر بهم تیکه در نها شودیم ینیو موسکار ینیکوتین رندههاییگ ادیز رییپذ کیباعث تحر

 نیسر. ]6-3[ شودیو مرگ م مغزی عهیتشنج و در موارد حاد ضا کینرژیبحران کول وقوع

(Ser )دیو از جمله اس رودیبکار م هانیاست که در ساختار پروتئ ییهانهیآم دیاز اس یکی 

فراوان بوده و  اریبس شمیابر یهادر رشته نیسر است. OH-گروه  یالکل دار و دارا یانهیآم

به علت داشتن گروه  نیسر .کندیشرکت م زیمرکب ن یهانیو پروتئ هایدر ساختمان چرب

 در آن حل یو به آسان کنندیم جادیا یدروژنیه وندیآب پ یهادر مولکول با مولکول یالکل

  .شوندیم

مکرر موجب انباشت مواد  شاتیانجام آزما یتجرب یقاتیتحق یدر روشهابا توجه به اینکه 

خطر  ستیز طیمح یبرا ییایمیش یپسماندها نگونهیا جادیا و گرددینا خواسته م ییایمیش

ا ههای اخیر رویکرد شیمیداندر سال ،باشدیم نهیهز مستلزم وقت و زیبوده و امحاء آن ن نیآفر
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 باتیترک تاررف توانیم یمحاسبات یمیدرشبه استفاده از شیمی محاسباتی بیشتر شده است. 

و با استفاده از اطلاعات استخراج شده در مورد رفتار آنها نظر   دبا هم رصد کر زیرا ن داریناپا

 یجربت شاتیبالا اقدام به آزما نانیبا اطم توانیبدست آمده م جیبا توجه به نتادر نهایت  داد.

 یمحاسبات یمیمطرح در ش یهایتئورنمود.  یموثر ییصرفه جو نهینموده ودر وقت هز یینها

با استفاده  پژوهش نی.در ا.شوندیم میتقس یکوانتم یهایو تئور یکیکلاس یهایبه دو دسته تئور

و  نونیزایسموم ارگانوفسفره )د ریدر جهت تاث یکوانتوم یمیمحاسبات ش ن،یاز نرم افزار گوس

مطالعه بررسی  . هدف از اینقرار گرفته است یمورد بررس نیسر میآنز یرو( بآنمشتقات 

-های تشکیل شده این مشتقات با آمینواسید سرین میساختار مشتقات دیازینون و کمپلکس

 باشد.

 روش های محاسباتی  -2

 با DFTچگالی تابعی نظریه گیری کار به با شده انجام کوانتومی در این پژوهش محاسبات

 های وصورتبندی تاتومرها ساختارانجام پذیرفته است.  ]9-7[ ویو گوس افزار نرم از استفاده

 نظری مختلف درسطوح ]7[گوسین  افزار نرم کمک به سپس و شده طراحی مختلف ترکیبات

و  B3LYPبا روش  DFTمحاسبات . است شده مشخص مولکول تاتومر پایدارترین و بهینه

 dia 1- dia)و مشتقات آن  دیازینونسموم  اثر  یبرا  31G(d,p)-6داستاندار هیمجموعه پا

 به B3 نماد. انجام شداز طریق پیوند هیدروژنی در حلال آب  نیسر نهیآم دیاس یرور ب( 6

 بکار دهندهنشان  LYP و  ]11[بک  پارامتری سه الکترونی تبادل تابع استفاده از مفهوم

  .باشد می ]11[وپار یانگ لی، الکترونی همبستگی تابع گرفتن

 بحث و نتیجه-3

های ( و کمپلکسdia 1- dia 6بررسی ، مشتقات مختلف سم دیازینون )در پژوهش حاضر به 

باشد. ساختارهای مورد مطالعه می (dia-ser 1- dia-ser 6)ها با اسیدآمینه سرین آن

 است. نشان داده شده 1مشتقات سم دیازینون در شکل 
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  دیازینونسموم ( ساختار مشتقات 1شکل 

 پایداری:های ممان دوقطبی و انرژی -0

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

 5/7تا  2/7بهم از  کینزد ریمقاد یدر حلال آب دارا نونیازیمشتقات د یممان دوقطبشد. 

با توجه به نتایج مشاهده شده در جدول  است. یدبا 7/4نیسر میآنز یاست. ممان دوقطب یدبا

ان داده نش سرین-دیازینون یکمپلکس ها یداریپا یانرژترتیب ممان دوقطبی ترکیبات و  1

 یبرا   B3LYPآب با روش  طیدر مح نونیازیمشتقات د تیقطب شده است.  نتایج نشان داد

س کمپلک تیقطب ،نونیازید یکمپلکس ها باشد. در یم یدبا 4/7 کیبه هم و نزد کیهمه نزد

 کرده است. دایپ شیافزا 6و کمپلکس شماره  1شماره 

(μ):       dia6 > dia3 > dia2 > dia5 > dia4 > dia1 

(μ):       dia-ser6 >dia-ser3 >dia-ser1 >dia-ser2 >dia-ser5 >dia-ser4 
(ΔE):     dia-ser3 > dia-ser6 > dia-ser2 > dia-ser5 > dia-ser1 > dia-ser4 

 6و  3مربوط به کمپلکس شماره  یداریپا یمقدارانرژ نیشتریب نونیازید یدر کمپلکس ها

 است. 4و  1شماره  یمقدار مربوط به کمپلکس ها نیو کمتر است
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 داده های ترمودینامیکی -5

 نیبد نونیازید یکمپلکس ها  ΔGو  ΔHو  ΔS ریمقاد ،1نتایج موجود در جدول با توجه به 

 kcal در محدوده  ΔH ریمقاد ،7/11تا  kcal 6/9 در محدوده ΔG ریصورت است که  مقاد

و   Gبیشترین مقداراست.   -135/1تا  -kcal 125/1 در محدوده ΔS ریو مقاد 3/1تا  5/1

H  کمترین مقدار آن  است و 6و  3در دیازینون و مشتقات آن مربوط به ترکیب های شماره

 باشد: یم ریبشرح ز جینتااست.  4و  1های شماره مربوط به ترکیب

(ΔG):     dia-ser3 > dia-ser2 > dia-ser6 > dia-ser1 > dia-ser5 > dia-

ser4          

(ΔH):     dia-ser3 > dia-ser 6 > dia-ser1 > dia-ser4 > dia-ser5 > dia-

ser2       

(ΔS):     dia-ser3 = dia-ser2 > dia-ser6 > dia-ser 1> dia-ser5 > dia-

ser4         
 

هستند که  4/11تا  kcal/mol 7/9 در محدوده ΔG ریمقاد نونیازید یدر کمپلکس ها

مربوط  آنمقدار  نیاست و کمتر 2و  3شماره  یهامربوط به کمپلکس ΔGمقدار  نیشتریب

 بودهها مثبت همه کمپلکس  ΔGبه ذکر است که  لازم است. 5و  4شماره  یهابه کمپلکس

قدار م نیشتریب نونیازید یهاها است . در کمپلکسبودن واکنش یرخودبخودیغ انگریکه ب

ΔH  مقدار  نیو کمتر 3در کمپلکس شمارهΔH  یمشاهده م 5 و 4و  2در کمپلکس شماره 

بودن  ریگرماگ انگریهمه کمپلکس ها مثبت است که ب  ΔHکه  ستشود. لازم به ذکر ا

 ها است.واکنش

 :(EG)و باند گپ  NBOنالیز آ

 9/5نتایج محاسبات نشان داد که باند گپ مشتقات دیازینون بسیار نزدیک به هم ودر حدود 

مقادیر باند گپ  الکترون است. همچنین 5/6الکترون ولت است. باند گپ آنزیم سرین 

کاهش نشان میدهد )جدول  1/1دیازینون بسیار بهم نزدیک بوده اما در حدود  هایکمپلکس

1 .) 

:)باند گپ(         dia1 > dia4 > dia5 > dia2 > dia3 > dia6 

:)باند گپ(         dia-ser6 > dia-ser3 > dia-ser1 > dia-ser4 > dia-ser2 > dia-

ser5 
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مشتقات  و باندگپ μ، ΔE ،ΔG ،ΔH ،ΔS ،Eg( پارامترهای محاسبه شده 1جدول 

 دیازینون 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 

-5/8696 -0/2157     7/2605 m-m dia 1 

-5/8432 -0/2147     7/5061 e-e dia 2 

-5/8419 -0/2147     7/5116 p-p dia 3 

-5/8596 -0/2153     7/2784 m-e dia 4 

-5/8593 -0/2153     7/2872 m-p dia 5 

-5/8399 -0/2146     7/5227 e-p dia 6 

-5/7058 0/2097 -0/276 1/13 9/34 -0/194 9/0892 m-m dia-ser 
1 

-5/6821 0/2088 -0/366 0/50 11/40 -0/184 4/7685 e-e dia-ser 

2 

-5/7499 0/2113 -0/352 1/30 11/78 0/024 7/1185 p-p dia-ser 

3 

-5/6835 0/2087 -0/255 1/02 8/62 0/016 4/3603 m-e dia-ser 
4 

-5/6527 0/2077 -0/259 1/00 8/72 -0/451 4/5109 m-p dia-ser 

5 

-5/7646 0/2118 -0/309 1/24 10/44 0/015 10/0768 e-p dia-ser 

6 

 توصیف گر های كوانتوم مکانیکی: -7
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 نییشد و در تعو بررسی  محاسبه دیازینون هایکمپلکس یکیکوانتوم مکان گرهایفیتوص

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

 است. ev 7/6 نیسر دینواسیآمو  ev7/6در حدود  مشتقات دیازینون (I)مقادیرانرژی یونش 

 evبهم و در حدود  کینزد اریبس نیسر-نونیازید یکمپلکس ها یبراهمچنین این مقادیر 

کمپلکس  کاهش دارد. نونیازینسبت به مشتقات د ev 2/1که حدود  دهدیرا نشان م 7/6

با  را دارند. ونشی یمقدار انرژ بیشترین 4و  1 یو کمپلکس ها کمترین 5و  2هاس شماره 

 دینواسیآم ،ev 16/1 در حدود  نونیازیمشتقات د یبرا (A)های الکترون خواهی بررسی داده

 لیرپتانسیمقاد است. ev 15/1سرین در حدود  –و کمپلکس های دیازینون  ev 19/1 نیسر

و  - ev 4/3 نیسر دیاس نویآم ، - ev 4 در حدود نونیازیمشتقات د یبرا (μ)یی ایمیش

نسبت  ev 1/1که حدود  دهدیرا نشان م  - ev 7/3 در حدود نیسر - نونیزاید یکمپلکس ها

 در حدود نونیازیمشتقات د یبرا (χ) یویرالکترونگاتیمقاد. دارد رییتغ نونیازیبه مشتقات د

ev 4 ،نیسر دینواسیآم ev 4/3  در حدود  نونیازید یکمپلکس هاوev 4 دهدیرا نشان م 

 نونیازیمشتقات د (η) یرسختیمقاد. دارد رییتغ نونیازینسبت به مشتقات د ev 1/1که حدود 

 evدر حدود  نونیازید یکمپلکس ها یبراو  ev 25/3 نیسر دینواسیآم ،ev 73/2 در حدود

 ریمقاد کاهش دارد. نونیازینسبت به مشتقات د ev 17/1که حدود  است 55/2

کمپلکس و  ev 9/1 نیسر دیاس نویآم، ev 72/2 در حدود نونیازیمشتقات د یتیسیلیالکتروف

که نسبت به  دهدیرا نشان م ev 67/2در  حدود   یتیسیلیالکتروف ریمقاد نونیازید یها

ی کیکوانتوم مکان یگر هافیتوص. روند تغییرات کاهش دارد ev 15/1حدود  نونیازیمشتقات د

 به صورت زیر است:

 
(I):         dia-ser6 > dia-ser3 > dia-ser1 > dia-ser4 > dia-ser2 > dia-

ser5 

(A):        dia-ser4 = dia-ser1 > dia-ser5 > dia-ser2 > dia-ser3 > dia-

ser6 
(μ):         dia-ser5 > dia-ser2 > dia-ser4 >dia-ser1 > dia-ser3 > dia-

ser6 

(χ):         dia-ser6 > dia-ser3 > dia-ser1 > dia-ser4 > dia-ser2 > dia-

ser5 

(η):         dia-ser6> dia-ser3 > dia-ser1 > dia-ser2 > dia-ser4 > dia-

ser5 

(ώ):        dia-ser1 > dia-ser4 > dia-ser6 > dia-ser3 > dia-ser5 > dia-

ser2 
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 و نسری – دیازینونکمپلکس ( توصیف گر های کوانتوم مکانیکی دیازینون، 2جدول 

 آن 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 

2/7350 2/9348 4/0067 
-

4/0067 
1/0719 6/9415 

m-

m 

dia 1 

2/7010 2/9216 3/9328 
-

3/9728 
1/0511 6/8944 

e-
e 

dia 2 

2/7023 2/9210 3/9732 
-

3/9732 
1/0523 6/8942 

p-

p 

dia 3 

2/7310 2/9298 4/0003 
-

4/0003 
1/0705 6/9301 

m-

e 

dia 4 

2/7254 2/9296 3/9961 
-

3/9961 
1/644 6/9257 

m-

p 

dia 5 

2/6963 2/9200 3/9682 
-

3/9682 
1/0482 6/8882 

e-

p 

dia 6 

2/6843 2/8529 3/9136 
-

3/9136 
1/0607 6/7676 

m-

m 

dia-ser 
1 

2/6625 2/8411 3/8896 
-

3/8896 
1/0485 6/7295 

e-

e 

dia-ser 

2 

2/6653 2/8750 3/9148 
-

3/9148 
1/0398 6/7894 

p-

p 

dia-ser 

3 

2/6788 2/8391 3/9001 
-

3/9001 
1/0610 6/7404 

m-
e 

dia-ser 
4 
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2/6636 2/8264 3/8803 
-

3/8803 
1/0539 6/7077 

m-

p 

dia-ser 

5 

2/6670 2/8823 3/9210 
-

3/9210 
1/0387 6/8030 

e-

p 

dia-ser 

6 

 

 محاسبات طول و زوایای پیوند:  -6

سرین -دیازینون یکمپلکس ها یبرا  b3ly/6-31G(d)با روش در ادامه مطالعات ساختاری 

 سهیکمپلکس محاسبه و مقا لیقبل و بعد از تشک باتیترک وندیپ یایطول و زوا ،آب طیدر مح

 دونیپدر این شرایط سه  شد. بررسی جداگانه هاساختار یو فرم کل ایزوا رییو تغ دیگرد

 رسم. شود. یمشاهده  م S…H-O4و  O5…H-O4 ،O5…H-C9مهم   کیالکترواستات

نتایج مربوط به طول و  ارائه شده است. 2در شکلها کمپلکس نیها در ااتم یو شماره گذار

 گردآوری شده است.  4و  3زوایای پیوندها در جداول 

 

 
 

 (dia-ser 1-6)سرین -دیازینون یکمپلکس هاها در اتم( ساختار و شماره گذاری 2شکل 
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 ی مشتقات دیازینون و آمینواسید سرینساختار یپارامترها (3جدول 

ser dia 6 dia 5 dia 4 dia 3 dia 2 dia 1 

 طول پیوند

(A˚) 

 2.15  2.37 2.28 2.37 2.25 O5…H-O4 

   3.58 2.50 3.48 2.54 O5…H…S 

 3.10 2.66 2.69 2.84 2.71 2.78 S…H-O4 

       
 (˚زاویه پیوند )

 46  41 93 88 92 O5…H-O4 

   47 79 71 14 O5…H…S 

 106 91 107 105 93 106 S…H-O4 

 115.87 115.76 115.76 115.85 115.86 116.02 O1-P1-S1 

 117.51 117.49 117.55 117.59 117.53 117.65 O2-P1-S1 

 113.45 113.59 113.55 113.42 113.51 113.40 O3-P1-S1 

109.98       
C14-C15-

C16 

105.14       C14-O4-H 

107.66       
C14-C15-

H 
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 های  دیازینون و سرینی کمپلکسساختار یپارامترها (4جدول 

dia-ser 

6 

dia-ser 

5 

dia-ser 

4 

dia-ser 

3 

dia-ser 

2 

dia-ser 

1 

طول 

 پیوند

(A˚) 

3.10 2.66 2.68 2.84 2.71 2.78 S-H 

      

زاویه 

پیوند 

(˚) 

115.75 115.50 115.86 115.75 115.67 116.05 

O1-

P1-

S1 

117.97 117.44 117.67 117.72 117.73 117.91 

O2-

P1-

S1 

113.18 113.73 113.06 113.30 113.13 113.20 

O3-

P1-

S1 

109.98 110.28 110.41 110.18 110.26 110.19 

C14-

C15-

C16 

107.66 108..53 108.28 108.38 108.42 108.32 

C14-

C15-

H 
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  QTAIMآنالیز اتم در كمپلکس های دیازینون با -8

-S…Hو  O5…H-C10 یهاوندیپ dia-ser 1 کمپلکس Aimنتایج داده های باتوجه به 

O4   وO5…H-O4 همچنین در کمپلکس ،dia-ser 2 یها وندیپ O5…H-C10  و

S…H-O4  وO5…H-O4 در کمپلکس ،dia-ser 3  پیوند های O5…H-

C10وS…H-O4  وC12-H…N3 و   O5…H-O4 در کمپلکس ،dia-ser 4  پیوند

 dia-serدر کمپلکس  ،  O5…H-O4 و S…O5 و    S…H-O4و O4…H-C9 های

پیوند  dia-ser 6نهایت در کمپلکس و در   O5…H-O4 و  S…H-O4پیوند های 5

 N3…H-C9 N3…H-C11 و   O5…H-O4 و   S…H-O4و  O4…H-C9 های 

 ریکم و مقاد ρ ( r ) دارای مقادیر  O6…H-O4پیوند همچنین در آمینو اسید سرین 

 و بودهبرخوردار  یکیو الکترو استات یونیلذا از خصلت  هستندمثبت  H ( r )و  نیلاپلاس

  برخوردار هستند. یرنگ( از خصلت کووالانس یآب یها )داده ها وندیپ یمابق

 

 
 نسری-دیازینون 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 54/175 ممیدر طول موج ماکز دیازینونسم  dia 1مشتق 
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درصد  نیشتریب نانومتر 12/191در طول موج  نیهمچن H-4→Hو H-5→L مربوط به

 نانومتر 71/175 ممیدر طول موج ماکز dia2در مشتق  است. H-5→H انتقال مربوط

 نیشترینانومتر ب 63/177در طول موج  نیو همچن H-5→Lدرصد انتقال مربوط به  نیشتریب

 ممیدر طول موج ماکز dia3همچنین در مشتق  است. H-4→L درصد انتقال مربوط

در  نیهمچن H-4→L+1و  H-3→Lدرصد انتقال مربوط به  نیشترینانومتر ب 71/175

 dia4در ترکیب  است. H-4→Lدرصد انتقال مربوط  نیشترینانومتر ب 93/191طول موج 

و  H-5→L+1مربوط به  نانومتر بیشترین درصد انتقال 92/175در طول موج ماکزیمم 

است.  H-2→L+3نانومتر بیشترین درصد انتقال مربوط به  51/191همچنین در طول موج 

 77/175دهد در طول موج ماکزیمم نشان می dia5مطالعات انتقالات الکترونی در مشتق 

 45/191و همچنین در طول موج  H-4→L+1بوط به مر نانومتر بیشترین درصد انتقال

در طول  dia6است. و در مورد مشتق  H-4→L+1نانومتر بیشترین درصد انتقال مربوط به 

و همچنین در  H-4→L+1مربوط به  نانومتر بیشترین درصد انتقال 91/175موج ماکزیمم 

 .است H-4→Lنانومتر بیشترین درصد انتقال مربوط به  37/191طول موج 

 

 
 نیسر نهیآم دیاس uv-vis کیپ( 4شکل 
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 dia 1دیازینون  uv-vis( پیک 5شکل 

 dia 2دیازینون  uv-vis( پیک 6شکل 
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 dia 3دیازینون  uv-vis( پیک 7شکل 

 dia 4دیازینون  uv-vis( پیک 8شکل 
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 dia 5دیازینون  uv-vis( پیک 7شکل 

 dia 6دیازینون  uv-vis( پیک 11شکل 

دهد سرین نتایج نشان می-بررسی انتقالات الکترونی کمپلکس های دیازینوندر 

مربوط به   نانومتر بیشترین درصد انتقال 62/175در طول موج ماکزیمم   dia-ser1کمپلکس

H-4→L+1  نانومتر بیشترین درصد انتقال مربوط به  63/177و همچنین در طول موجH-

4→L  است. در کمپلکسdia-ser2  نانومتر بیشترین درصد  41/175موج ماکزیمم در طول

-5000
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10000

15000

20000

25000

30000

35000

40000

45000
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Series1
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نانومتر بیشترین درصد  75/191و همچنین در طول موج  H-7→L+1مربوط به  انتقال

دهد نشان می dia-ser3است. نتایج انتقال الکترونی کمپلکس  H-7→Lانتقال مربوط به 

و  H-7→L+1درصد انتقال مربوط به  نیشترینانومتر ب63/175 ممیدر طول موج ماکز

در  است. H-7→Lبه  درصد انتقال مربوط نیشترینانومتر ب 22/191در طول موج  نیهمچن

درصد انتقال مربوط به  نیشترینانومتر ب 62/175 ممیدر طول موج ماکز dia-ser4کمپلکس 

H-7→L+1 به  درصد انتقال مربوط نیشترینانومتر ب 11/191در طول موج  نیو همچنH-

8→L+1 .در کمپلکس  استdia-ser5  نانومتر بیشترین  77/175در طول موج ماکزیمم

نانومتر بیشترین  26/191و همچنین در طول موج  H-7→L+1مربوط به  درصد انتقال

است. و در نهایت با استفاده از داده های محاسباتی  H-3→L+2درصد انتقال مربوط به 

 شترین درصد انتقالنانومتر بی 71/175در طول موج ماکزیمم  dia-ser6مشخص شد که 

نانومتر بیشترین درصد انتقال  64/191و همچنین در طول موج  H-7→L+1مربوط به 

 است. H-7→Lمربوط به 
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 dia-ser 1سرین  -کمپلکس دیازینون  uv-vis( پیک 11شکل 

 dia-ser 2 نیسر - نونیازیدکمپلکس  uv-vis( پیک 12شکل 
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 dia-ser 3 نیسر - نونیازیدکمپلکس  uv-vis( پیک 13شکل 

 dia-ser 4 نیسر - نونیازیدکمپلکس  uv-vis( پیک 14شکل 
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 dia-ser 5 نیسر - نونیازیکمپلکس د uv-vis( پیک 15شکل 

 dia-ser 6 نیسر - نونیازیدکمپلکس  uv-vis( پیک 16شکل 

 یبر رو ترشیب)رنگ قرمز( و توابع موج بار مثبت )رنگ سبز( در اشکال لومو یتوابع موج بار منف

 سکمپلک کیحلقه آرومات یبر روو در کمپلکس ها و مشتقات آن  نونیازید کیحلقه آرومات

 ،و مشتقات آن نونیازید کیحلقه آرومات یدر اشکال هومو علاوه بر رو، و  نیبا سر نونیازید

تمرکز مو در کمپلگس ها برروی اسید آمینه سرین  باتیترک نیفسفات ا یقسمت استرها یرو

 (. 5)جدول  ت.اس
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 های دیازینون با سرینکمپلکسدر مشتقات دیازینون و  لومو هومو و ریواتص( 5جدول 

Lumo forms homo forms 
Ite

m 

  

dia 

1 

  

dia 

2 

 
 

dia 

3 
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dia 

4 

  

dia 

5 

  

dia 

6 
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dia

-

ser 

5 

  

dia

-

ser 

6 

 

 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

مان مدر تایید نتایج حاصل از محاسبات  کانتور یو خطوط در نقشه ها یصفحات چگال است.

ارالکترو ب لیدر اشکال پتانس. ستندیو مشتقات آن متقارن ندیازینون  نشان می دهد یدوقطب

دم تقارن مجددا ع نیسر نهیدآمیبا اس نونیازید یکانتور کمپلکس هاونقشه  یسطح کیاستات

نسبت به  یممان دوقطب 5و 4 و 2 یکمپلکس ها مشهود است. در کمپلکس ها یدر تمام

 افزایشمجزا  بینسبت به ترک یممان دوقطب 6و1کمپلکس شماره  و درزا کاهش جم بیترک

ر نقشه دمجزا  بینسبت به ترک یخطوط بار مثبت و خطوط بار منف راتییکرده است. تغ دایپ

 (.6)جدول  نکته است نیا دیکانتور مو
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پتانسیل بارالکترو استاتیک سطحی و نقشه کانتوردر مشتقات دیازینون و  ریواتص( 6جدول 

 های دیازینون با سرینکمپلکس

Surface contour 
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 نتیجه گیری -12

و  نیرس نهیآم دیاس یو مشتقات آن برو دیازینونآفتکش  اثربه منظور بررسی پروژه  نیدرا

و  B3LYPبا روش  DFTمحاسبات  ،نیبا سر دیازینون یهاکمپلکس نیدارتریپاتشخیص 

 دونیطول پ قیاز طر باتیترک نیبرهمکنش ا. انجام شد 31G(d,p)-6استاندارد  هیمجموعه پا

 وندیپ تیاثبات شد. ماه یکیکوانتوم مکان یگرها فیو توص یسطح هومو ولومو انتقالات الکترون

درون  یبوده و برهمکنش ها کیالکترواستات نونیازیمشتقات د هیبا کل نیسر نهیدآمیاس نیب

 و نونیازیمشتقات د یممان دوقطب ها است. مپلکسک نیا یدارینشاندهنده پا یملکول

 یم کیها به هم نزد یدهد که ممان دوقطب ینشان م نیسر نهیآم دیآن با اس یکمپلکس ها

آن داشته  یکاهش را نسبت به مشتق مجزا نیشتریب 5کمپلکس شماره  یممان دوقطبوده و ب

و  یبه خود رخودیها غ نشتمام واک لیتشک ندیفرا یکینامیترمود یهاداده یدر بررس. است

تا   6/9در محدوده  نونیازید یکمپلکس ها یبرا بسیآزاد گ یاست. انرژ ریگرماگ جهیدرنت

 یملکول تالیارب نیبالاتر نیب یاختلاف انرژ  NBOباند گپ  و  ی. در بررس. قرار دارد 9/11

 تیکه نشان دهنده هدا  LUMO یخال یملکول تالیارب نیتر نیو پائ HOMOاشغال شده 

گر کوانتوم  فیتوص یداده ها یدر بررسدر نهایت  الکترون است مورد مطالعه قرارگرفت.

محاسبات شیمی  دارد. یمطلوبتر طیشرا نونیازید 5کمپلکس شماره مشخص شد  یکیمکان

اطلاعات  قاتیتحق لیبه  منظور تکمکوانتومی و داده های ترمودینامیکی در این مطالعه 

می شود، چرا که شرایط سنتز این کمپلکس ها را مشخص کرد و موثر واقع  یتجرب شاتیآزما

 ربدیهی است آزمایشات تجربی با زمان کوتاهتر و هزینه کمتر قابل انجام خواهد بود.  به منظو

 اثر سموم شیانجام آزماگردد تکمیل اطلاعات در این زمینه، در پژوهش های آتی پیشنهاد می



 های نوین در شیمیمجله افق
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ثر سموم اهمچنین  نیسر نهیآم دیاس یاتم فسفر برو یرو ژنیاکس یارگانوفسفره با گروه عامل

 انجام پذیرد.   نهیآم دیاس ی( برویسموم کشاورز دی) نسل جد یدیروئیروتیپا
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