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شب نظريی مولکول  کيناميد  یسازهيکاربرد  لورنتس  ه ،  معادله  و  چگالی  براي لورنز  - تابعی 
-در واکنش توتومری نوع شاخه  نيديدازوليميو ا  نيمونوآمهاي  ترکيبشکست    بيضر  یبررس
 حلقه 

  
    *يیسرگلزا محسن

  
 

  ، ايران شاهرود، صنعتی شاهرود، دانشگاه شيمیدانشکده 
  

  ١۴٠١، مرداد  ٨خ پذيرش: تاري     ١۴٠١، خرداد ٢۴ :دريافت  تاريخ
  

 
 نيدر ا  بنابراين.  باشدمشکل میها وجود دارد،  آن   نيکه ب  یواکنش تعادل  ليشکست توتومرها به دل  بيضر  یريگاندازه  :چکيده 

شکست   بيدست آوردن ضربه  یو نظريۀ تابعی چگالی برا  یمولکول  کيناميد  یسازهياز جمله شب  یهای نظرمقاله، ما از روش
 استفاده شد و یمولکول کيناميد یسازه ياز شب  یمحاسبه چگالی عدد ی. براميکرد تفادهاس نيديدازوليميو ا نيمونوآم  یتوتومرها

 هيپا  تابعو    B3LYP  روشبا    ی محاسبات کوانتوم    گر،يد  ی. از سودياستفاده گرد  GAFF  یروين  دان يمنظور از م  ن يا  یبرا
6-311++G**  انجام گرفت. با استفاده از چگالی  یريپذدست آوردن قطبشبه  یبرا دست آمده و به  یهامتوسط مولکول ها 

 دهد یمده نشان مدست آ-به  جينتا  .ديلورنز محاسبه گرد-ها از معادله لورنتسشکست مولکول  بيمتوسط، ضر  یهایريپذقطبش
باشند. هم چنين مشخص شد که با ی م  یخط  یکمتر از توتومرها  ی حلقه پنج عضو  داراي  یتوتومرها  یچگالی برا  دارهايکه مق
 رييبه دست آمده نشان داد که تغ  جيها، نتاافتهي  ن ي. علاوه بر اابديیشکست هر دو توتومر کاهش م  بيضرموج،  طول  شيافزا

های هاي شکست با نتايج حاصل از دادهها و ضريب. چگالیباشندیگذار مشکست تأثير  بيضر  هاي ردابر مق  یگروه استخلاف
ACD/chemsketch گرديد.ه مقايس  

 
 یريپذقطبش ،موج، طولیچگالی عدد ،سميتوتومر  :كليد واژه

 

    

 
 مقدمه  -١

می   نور       الکترومغناطيس  تابش  عنوان  با به    تواند 
  منجر   هاکنشبرهم  اين  کنش کند وبرهم  محيط  هایالکترون

نيز    هاالکترون  ارتعاش.  شود می  هاالکترون  ارتعاش  به
 ديگر،  سوی  از.  شوندجديد در محيط می  ايجاد نورباعث  
.  دارد  بستگی   مورد نظر  محيط  شده بهايجاد  جديد  نور  سرعت
. است  خلأ  در  نور  سرعت  از  کمتر  هميشه  جديد  نور  سرعت
 صورت  به  واحد  بدون  کميت  يک  عنوان  به  شکست  ضريب

  شود: می تعريف زير
      n = c/ )١                                                (  

  
    شکست،     ضريب    ترتيب    به c و  ،  n    رابطه  اين    در     که

  
 برای  شکست  ضريب.  باشدمی   خلأ  و  محيط  در  نور  سرعت

          است   ١  از  بزرگ تر  ها  محيط  ديگر  برای  و   ١  با  برابر  خلأ
]١-۴  .[  

توتومریواکنش         در   هاواکنش  ترينمهم  از   يکی  های 
خاصی  .  است  آلی  شيمی اهميت  از  توتومرها  جداسازی 

می میبرخوردار  توتومر  هر  چون  و  باشد  عملکرد  تواند 
دليل،  ويژگی همين  به  باشد.  داشته  را  خود  خاص  های 

دست  هاي بهارزيابی خلوص ترکيب  معياری لازم است تا در
معيارها، ضريب شکست هر  آمده کمک نمايد. يکی از اين  

دانهای تجربی کمک  باشد که به شيميکدام از توتومرها می
دست آمده بعد خواهد کرد تا در مورد خلوص توتومرهای به

  های استفاده از روش  گيری نمايند. پس،از جداسازی تصميم
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های محاسباتی برای تعيين ضريب شکست توتومرها و داده

 هاايميدازوليدين ].  ۶و    ۵[تواند راهگشا باشد  دست آمده میبه
فعاليت  هتروسيکلی،  ترکيب  يک  عنوان   به   های داراي 

ضد  مانند  متعددی  زيستی  و  انگلیضد  ميکروبی،فعاليت 
 و طراحی برای هاترکيب اين از]. ٧-٩[باشند می تشنجضد

 سنتز ].  ١٠[   است  شده  استفاده  دارويی  هايترکيب  ديگر  سنتز
 آميندی  اتيلن  با  آلدهيدها  واکنش  طريق  از  هاايميدازوليدين

   توتومری   واکنش  يک  سنتز،  فرآيند  طی  در.  شودمی  انجام
 ].  ١١[ گيردشکل می ايميدازوليدين و مونوآمين بين

برگشتاضافه        گروه  شدن  يک  مولکولی  درون  پذير 
NH    پيوند دوگانه تشکيل يک ساختار    CNبه يک  برای 

شناخته پديده  يک  ترکيبحلقوی،  در  هتروسيکل  شده  هاي 
پذيری و بنابراين است. اين واکنش توتومری روی واکنش

به علت اهميت   باشد.ها تأثيرگذار میروی سنتز اين ترکيب
هاي زيادی  ، مطالعهحلقه-نوع شاخه  یواکنش توتومرعملی  

در هر سه فاز   یمرروی آن انجام شده است. اين تعادل توتو
های تجربی بررسی شده است.  گاز، مايع و جامد با روش

شدن حلقه قندهای  آلدوزی مثل گلوکز زايی و بازواکنش حلقه
باشد. به طور کلی اين نوع ی می واکنش توتومرنوع    نيااز  

ای در علوم کاربرد گسترده  یتوتومرهای  خاص از واکنش
مختلف مثل شيمی فيزيک، شيمی آلی، داروسازی و شيمی  

  . ]١٢-١۴[ پپتيد دارد 
می نشان  مرتبط  مقالات  ضريببررسی  که    شکست   دهد 

نشده   تا  ايميدازوليدين  و  مونوآمين  توتومر مطالعه  کنون 
 لورنز-معادله لورنتس  از  اين مطالعه، استفاده  از  است. هدف

 و  مونوآمين  توتومرهای  شکست  ضريب  محاسبه  براي
  شکست   ضريب  دانستن).  ١  شکل(  باشدمی  ايميدازوليدين

 کمک  محلول  در  هاترکيب  اين   شناسايی  در   ما  به  توتومرها
از  بنابراين].  ١۵[  کندمی  تعيين  برای  روش محاسباتی  ما 

که گفتني است  .  کرديم  استفاده  اين توتومرها  شکست  ضريب
معادله   لورنز-لورنتس  معادله   محاسبه   برای   کليدی  يک 

  .  است شکست ضريب
  یمولکولسازی ديناميک  های شبيهروش  کلی،ور  به ط       

نظريه ابزا  و  چگالی  براي مطالعه  رتابعی  استانداری  های 
  ک يمسازی دينا باشند. شبيههاي مختلف در شيمی میترکيب
قابل  موفقيت  یمولکول پيش    ایملاحظه  های    ینبي در 
ها داشته است. ازطرف ديگر،  ديناميکی حلالهاي  ويژگي
آلیويژگي مواد  نوری  به طور  -هاي  معدنی  مواد  و  فلزی 
نظريهموفقيت با  شدچگال  یتابع  آميزی  بررسی  است.  ه  ی 

 ینظريه تابعدانشمندانی به نام لی و پارک از هر دو روش 
شبيهچگال و  محاسبه   یمولکول  ک يناميدسازی  ی  براي 

اند.  هاي آلی استفاده کردهضريب شکست تعدادی از ترکيب
از   تابعآنها  قطبشچگال  ینظريه  محاسبه  برای    یرپذيی 

برای تشخيص    یمولکول  کي مدينا  یسازمولکولی و از شبيه 
اس مولکولی  استفاده  تفاده  چگالی  که  دادند  نشان  و  کردند 

از شبيه ديناميک  همزمان   یبعتانظريه  و    یمولکولسازی 
  بينی پيش و موثر برای  صرفه به   مقرون روشی   یچگال

  
باشد. در پژوهشی ديگر لی و پارک با  ضريب شکست می

گفته روش  دو  از  همزمان  ضريب  استفاده  توانستند  شده 
به  های  روغن  شکست   را  مايع  موفق    سيليکونی    طور 

شده براي اين، روش ترکيبی گفتهبر  بينی کنند. علاوه  پيش
ضريب مورد ترکيبشکست    محاسبه  بالا  قطبيت  با  هاي 

  .  ]١۶-٢٣[ استفاده قرار گرفته است 
از پژوهش        يکی  از روش ترکيبی در  پيشين، ما  های 

هاي واسطه در واکنش  ترکيبشکست  براي محاسبه ضريب  
باشد، استفاده  ها مینور که مربوط به سنتز پيرول  -سنتز پال

  .  ]٢۴[کرديم 
تومرها  توشکست  هدف پژوهش حاضر، تعيين ضريب        

باشد و برای اولين می حلقه- نوع شاخه  یواکنش توتومردر 
  ک يناميدسازی  بار روش ترکيبی استفاده همزمان از شبيه

نظريه  یمولکول توتومرها   یچگال   یبعتا  و  بررسی  برای 
  گيرد.مورد استفاده قرار می

  

 و  )١واکنش توتومری بين توتومرهای مونوآمين (  .١  شکل
 . (a-h)) و اشکال متفاوت آنها ٢ايميدازوليدين (

  
 محاسباتي  روش-٢

ها  هندسه  سازیبهينه       روش   از  استفاده  با  مولکول 
B3LYP  ]٢۵[  311-6پايه  مجموعه  با++G**   ]٢۶[   و

اتمی    بارهای .  شد  انجام  ]٢٧ [٠٩افزارگوسين نسخه  نرم  با
]٢٨[   RESPروش  از  استفاده  با ESP با  از    استفاده  و 

  محاسبه ] ٢٩[ ٠٣برنامه امبر  با antechamberافزار نرم
نيروی   ميدان  از  استفاده  با  مولکولی  ديناميک  سازیشد. شبيه

عمومي    ٢٩٨  ثابت  دمای  در] ٣٠[  (GAFF)کهرباي 
 ها   سازیشبيه  همه.  شد  اتمسفر انجام  ١  ثابت  فشار  و کلوين

  کلوين نجام  ٢٩٨  در  2a  مولکول توتومر  سازیشبيه  جزبه
مولکول   اين  چون  جامد ٢٩٨شد    بنابراين .  است  کلوين 

  کلوين انجام   ٣٢٣  و در  ذوب  نقطه  از  بالاتر  آن  سازیشبيه
  برای   مولکول  ١٠٠  حاوی  مکعبی   سازیشبيه  جعبه  يک.  شد

شد  هاسازیشبيه  همه الگوريتم   از  ما).  ٢  شکل(  استفاده 
  گام .  کرديم  استفاده  دما  ثابت نگه داشتن  برای  ]٣١[لانژوين  

همه  انتخاب  فمتوثانيه٢سازی  شبيه و  به    هاسازیشبيه  شد 
  انجام  ٠٣امبر   برنامه  از  استفاده  پيکوثانيه با  ١۵٠٠٠ مدت

  محاسبات   پذيری،-قطبش  آوردن   دست  به  برای .  شد
  مجموعه پايه   با  و B3LYP روش  از  استفاده  با  کوانتومی

6-311++G**  دالتون  نرم  با   ]٣٣و   ٣٢[  ٢٠١٣افزار 
 هایموج  طول  در  گفتني است که اين محاسبات.  شد  انجام

 گرفت. انجام مختلف

١٧٨ 



    

 

  
 

     

Chem. Res., 1401, Vol. 5, 177-186 
 

        

  
شبيه  .٢شکل   سازی  جعبه  شبيه  در  استفاده  مورد  سازی 

  . ديناميک مولکولی
  
  

استفاده    زير  معادله  از  پذيریقطبش  برای محاسبه ميانگين
 شد:
)٢(  

 
  

 ديناميک  سازیشبيه  از   چگالی عددی  به دست آوردن  از  پس
 ضرايب  کوانتومی،  محاسبات  از  پذيریقطبش  و  مولکولی
به  ]  ٣۴[  لورنز-لورنتس  معادله   از  استفاده  با  شکست که 

  صورت زير است، به دست آمد:
  
)٣(  

 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
)۴(  

 
)۵(  

 
 

  عددی،  چگالی پذيرفتاری، ترتيب به ε و  χ، N،αآن  در که
   می باشند خلأ گذردهی و پذيریقطبش

  در   جرمی  چگالی   ضرب  به صورت حاصل  چگالی عددی
معادله   مولی  جرم  بر  تقسيم  آووگادرو  ثابت صورت  به 

  شود: می زيرتعريف
 

)۶(  

 
  ، عدد آووگادرو می باشد.ANکه در اين رابطه 

      
  نتايج و بحث  -٣

 و  توتومرها  انرژی  ترتيب  به  ۴  و  ٣  هاي شکل      
  مقدارهاي   مقايسه.  دهدمی   نشان  را  آنها  شدهبهينه  ساختارهای

استخلاف  ٢  توتومر  که  دهدمی   نشان  انرژی همه    ها در 
  های گروه  تأثير  براي بررسی.  است  ١  توتومر  از  پايدارتر

توتومری  استخلافی برو    و   طول  هندسی،  هایسنجه  شدن 
  را برای بخش مشترک ساختاری توتومر  پيوندی هايزاويه

نشان داده شده است، مورد ارزيابی    ۵که در شکل    ٢  و  ١
مقايسه داديم.   که  دهدمی  نشان N1-C1 پيوند   طول  قرار 

 و  ١  توتومر  در  اين پيوند  طول  بر  تأثيری  استخلافی  گروه
 در C1-C2 پيوند  طول  افزايش  ديگر،  سوی  از .  ندارد   ٢

همچنين، .  شودمی   مشاهده  ١  توتومر  به  نسبت  ٢  توتومر
 بين  داریمعنی  تفاوت   که  دهدمی  های به دست آمده نشانداده 

  . ندارد وجود ٢ و ١ توتومر برای C2-N2 پيوند طول
  در  N2-C3 پيوند  طول  رود، می  انتظار  که  طورهمان

  مقايسه   .  يابدمی     افزايش  ١  توتومر  به  نسبت  ٢  توتومر
   و     N1-C1-C2،C1-C2-N2    پيوندی     هایزاويه    مقدار

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

( )

3
xx yy zz

average DFT

  
 

 
 

'

'4
[1 ]

3

N

N


 


   
 

'

04






2 1 4n  

610 NA Mass density
N

Molecular mass

 


  
 a-h. مقايسه انرژی توتومرهای ترکيبات  .٣ شکل
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های مورد  مولکول  nm)-3(و چگالی عددی    g cc)-1  (، چگالی جرمی  )eV(، پتانسيل شيميايی  g mol)-1(جرم مولکولی    .١جدول  
ضريب   در  بايد  عددی  چگالی  اعداد  که  شود  توجه  توان    ١٠بررسی.  داده  ٢٧به  شوند.  جرمی ضرب  چگالی  های 

chemsketchACD/   1برحسب-g cc باشند می  
  

Molecule 
Molecular 

Mass 
Chemical Potential 

Mass 
Density 

Number Density 
ACD/Chem Sketch 

Mass Density 
ACD/Chem Sketch 

Refractice index 

Tautomer 1a 86.08 
-0.1243 

0.902 
6.31 0.880 1.44 

Tautomer 1b 100.10 
-0.1240 

0.897 
5.39 0.881 1.45 

Tautomer 1c 114.12 
-0.1240 

0.853 
4.50 0.884 1.45 

Tautomer 1d 114.12 
-0.1237 

0.856 
4.52 0.882 1.45 

Tautomer 1e 148.10 
-0.2578 

0.994 
4.04 0.980 1.53 

Tautomer 1f 100.10 
-0.1222 

0.894 
5.38 0.890 1.45 

Tautomer 1g 114.12 
-0.1217 

0.892 
4.71 0.880 1.45 

Tautomer 1h 128.13 
-0.1217 

0.872 
4.10 0.880 1.46 

Tautomer 2a 86.08 
-0.1279 

1.044 
7.30 0.854 1.42 

Tautomer 2b 100.10 
-0.1286 

0.998 
6.00 0.846 1.42 

Tautomer 2c 114.12 
-0.1265 

0.924 
4.87 0.846 1.43 

Tautomer 2d 114.12 
-0.1313 

0.972 
5.13 0.859 1.43 

Tautomer 2e 148.10 
-0.3031 

1.094 
4.45 1.022 1.53 

Tautomer 2f 100.10 
-0.1269 

0.989 
5.95 0.840 1.42 

Tautomer 2g 114.12 
-0.1270 

0.976 
5.15 0.834 1.42 

Tautomer 2h 128.13 
-0.1270 

0.957 
4.50 0.836 1.42 

 

 
  Tautomer 1a                  Tautomer 1b               Tautomer 1c              Tautomer 1d 

 
Tautomer 1e                    Tautomer 1f                Tautomer 1g           Tautomer 1h 

 
Tautomer 2a         Tautomer 2b             Tautomer 2c  Tautomer 2d 

 
Tautomer 2e            Tautomer 2f      Tautomer 2g  Tautomer 2h 

 . **G++311-6و تابع پايه  B3LYPبا استفاده از روش  a-hهاي شده توتومرهای ترکيب ساختارهای بهينه .۴ شکل
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     Tautomer 1                                                   Tautomer 
2 

  .٢و  ١بخش مشترک ساختاری در توتومرهای  .۵ شکل
 
  

C2-N2-C3    توتومر تأثير    که  دهدمی  نشان  ٢و    ١در 
.  است  کم  شدهگفته  هایزاويه  روی  بر  استخلافی  هایگروه

حلقه   تشکيل  با  شدهگفته  پيوندی  هايزاويه  ديگر،  سوی  از
  . يابندمی کاهش پنج عضوی

  ديناميک   سازیشبيه  در  اتمی  بارهای  اهميت  دليل  به      
آمدهبه  اتمی  بارهای  مولکولی،  روش  از  استفاده  با  دست 
RESP گونه که ديده  همان .نشان داده شده است ۶ شکل  در

  روی بار اتمی های استخلافی اثر قابل توجهی  شود، گروهمی
C3 ،C2  وN2  اين بر علاوه دارند. ١در توتومر شماره 

 توتومر در اتمی  بارهای دهد،ها نشان میگونه که دادههمان
براين .  گيرندنمی   قرار  استخلافی  هایگروه  تأثير  تحت  ٢

  عضوی   پنج  حلقه  تشکيل  که  کرد  استدلال  توانمی  اساس،
 توتومر  به  نسبت  را N١ و C٢  ، C١ بارهای    ،٢  توتومر  در
  دهد. می کاهش ١

تعادلیچگالی       شبيه  از   های    ديناميک  سازیمحاسبات 
آمدبه  مولکولی به.  دست  دادنتايج  نشان  آمده     که  دست 

به    ١٠٠٠   حدود   از   پس  هاچگالی مقدارهاي  پيکوثانيه 
  بعد   تعادلی  هایچگالی  از  توانمی  بنابراين.  رسندمی  ثابتي

  استفاده   متوسط  چگالی  محاسبه  برای  پيکوثانيه  ١٠٠٠  از
برای    عددی  چگالی  به  شکست،  ضريب  تعيين  برای.  کرد

  جرم   با  همراه  آمده  دستهای بهچگالی.  است  نياز  هر ترکيب
  ١  جدول   پتانسيل شيميايی برای هر ترکيب در  مولکولی و

 های داده  جدول ن اين، در ايوه بر علا  .است شده داده نشان
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 آورده شده است. ACD/chemsketchاز آمده دست به

 ٢  توتومر  شود، چگالی عددی برای گونه که ميهمان      
.  باشدهای استخلافی میدر همه گروه  ١  توتومر  از  بيشتر

 ٢  توتومر  کوچک  اندازه  از  استفاده  با  توانمی   را  يافته  اين
طور که  همان.  داد  قرار  بحث  مورد  ١  توتومر  با  مقايسه  در

می کاهشانتظار   افزايش  به  منجر  مولکول  اندازه  رود، 
می  چگالی آن    های گروه  ديگر،  سوی  از.  شودعددی 

 مقايسه .  دارند  چگالی عددی  بر  داریمعنی  تأثير  استخلافی
های گروه  که  دهدمی  نشان  شدهمحاسبه   عددی  چگالی

های  مولکول  و  چگالی  بيشترين  دارای a٢و   a١استخلافی  
eو   ١eديگر  نسبت  را  عددی   چگالی  مقدار  کمترين ٢  به 

 های گروه  اندازه  دليل  به  يافته  اين.  دارند  هامولکول
های  چگالی  برای  زير  ترتيب.  است  انتظار  مورد  استخلافی

 گرديد: مشاهده ٢ و ١ توتومرهای مولکولی عددی
  

1a > 1b > 1f > 1g > 1d > 1c > 1h > 1e 
2a > 2b > 2f > 2g > 2d > 2c > 2h > 2e 

 
  ،<DFT<αپذيری،  قطبش  ميانگين   ٣  و  ٢  هايجدول

  ٢  و  ١  توتومر  برای  را n شکست  ضريب  و χ پذيرفتاری
  دست به  های داده.  دهدمی  نشان  مختلف  هایموج  طول  در

  با   پذيریقطبش  متوسط  مقدارهاي  که  دهدمی  نشان  آمده
هم .  يابدمی  کاهش  هامولکول  همه  برای  موج  طول  افزايش

ضريب   که   دهدمی   دست آمده نشانبه   هایچنين بررسی داده
- در همه ترکيب  ١  توتومر  به  نسبت  ٢  توتومر  برای  شکست

  شکست  ضريب افزايش. يابدمی  اي مورد بررسی افزايشه
  در   هاي غيرحلقویترکيببه    نسبت  حلقوی  هايترکيب  برای

است  مشاهده  هاترکيب  از  برخی  نمونه،  عنوان  به.  شده 
  زايلن   شکست  ضريب  که  دادند   نشان  همکاران  و  پارک
  علاوه ]. ٢٢[  باشدحلقه می بدون هايديگر ترکيب از بيشتر

  شکست   ضريب  که  دادند  نشان  همکاران  و  هايچوان  اين،  بر
 از  بيشتر  پيروليدون-٢  حلقوی  ترکيب  برای  شدهمحاسبه
 .]٢٣[ است متيل استاميددي N،-Nغير حلقوی  ترکيب

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  
 

 ٢ و ١ توتومرهای ساختاری مشترک دربخش  Respبارهای اتمی .۶ شکل
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 .بر حسب زمان یمولکولچگالی های جرمی متوسط به دست آمده از شبيه سازی ديناميک  .٧ شکل

 
 می باشد   J 2m2 C-1برابر با  ˃DFT˂α . واحد١برای توتومرهای   nو DFT˂α˃  ،χ مقدارهاي محاسبه شده .٢جدول    
  

Molecule 1a 1b 1c 1d 

λ (nm) ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n 

200 81.6 1.12E-01 1.55 103 1.26E-01 1.61 112.3 1.09E-01 1.54 122.7 1.25E-01 1.60 
300 81.3 1.11E-01 1.55 94.3 1.10E-01 1.54 107.7 1.03E-01 1.51 108.3 1.04E-01 1.52 

400 74.3 9.79E-02 1.49 86.3 9.70E-02 1.49 99.3 9.16E-02 1.47 99.3 9.20E-02 1.47 

500 73.3 9.60E-02 1.49 85.6 9.59E-02 1.49 98.4 9.04E-02 1.46 98.6 9.11E-02 1.46 

600 72.6 9.48E-02 1.48 84.3 9.38E-02 1.48 97 8.87E-02 1.45 97.3 8.95E-02 1.46 

700 72 9.37E-02 1.48 84 9.34E-02 1.47 96.3 8.78E-02 1.45 96.6 8.86E-02 1.45 

800 71.6 9.29E-02 1.47 83.3 9.23E-02 1.47 96 8.74E-02 1.45 96 8.78E-02 1.45 

 
1e 1f 1g 1h 

˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n 

200 185.2 2.07E-01 1.90 113 1.44E-01 1.68 120.3 1.29E-01 1.62 139.7 1.31E-01 1.63 

300 150.1 1.44E-01 1.68 94.7 1.10E-01 1.54 105.7 1.07E-01 1.53 117.1 1.01E-01 1.51 

400 136.2 1.24E-01 1.60 86.3 9.65E-02 1.49 97.3 9.47E-02 1.48 108 9.03E-02 1.46 

500 132.7 1.19E-01 1.58 85.2 9.48E-02 1.48 96.7 9.39E-02 1.48 107.3 8.95E-02 1.46 

600 130.6 1.16E-01 1.57 84.3 9.34E-02 1.47 95.6 9.24E-02 1.47 106.2 8.83E-02 1.45 

700 127.3 1.12E-01 1.55 83.7 9.25E-02 1.47 95 9.16E-02 1.47 105.0 8.69E-02 1.45 

800 125.6 1.10E-01 1.54 83 9.14E-02 1.47 94.3 9.07E-02 1.46 104.4 8.62E-02 1.44 
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 پذيریقطبش  که   درپژوهش پيشين ما متوجه شديم  چنين،هم
 بيش  پيرول  سنتز  در   حلقوی  های واسطه  شکست  ضريب  و

  ].  ٢۴[ باشدمی غيرحلقوی هايترکيب از
نشان  براي در   با  شکست  ضريب  تغييرات  دادن  سهولت 
  در  موج طول مقابل در شکست نمودار ضريب موج، طول
 نمودارها .  رسم شده است  ٢  و  ١  توتومرهای  برای  ٧  شکل
 برای  شکست   ضريب  موج،  طول  افزايش  با  که  دهدمی  نشان
  بر   علاوه.  يابدمی  کاهش  شدهبررسی  هایمولکول  همه

های استخلافی  تغييرات ضريب شکست برای گونه  اين،روند
به    نانومتر  ۴٠٠  از  بيش  هایموج  طول  برای  ١  در توتومر 

 :صورت زير می باشد
  

1e > 1a > 1b > 1f > 1g > 1d > 1c > 1h 
 

چنين، توتومر    مشابهی  ترتيب  هم    زير   شرح  به  ٢برای 
 :گرديد مشاهده

  
2e > 2a > 2b > 2f > 2g > 2d > 2c > 2h 

 
 توانمی   را  e٢و   e١توتومر    برای   شکست  ضريب  افزايش

و  پذيریقطبش  بالای  مقدارهاي  از  استفاده  با  متوسط 
  بنزن   حلقه  وجود.  داد  قرار  بحث  مورد  مولکول  پذيرفتاری

مولکول استخلاف   گروه  در اين  افزايششده  باعث   ها 
می  پذيریقطبش آمده  ترتيب.  گرددآنها  دست   برای  به 

   چگالی     به  توان  می  را      هامولکول    ديگر  شکست    ضريب

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

داد  هاآن   عددی  مولکول.  ارتباط  که  طوری  کهبه   هايی 
چگالی عددی بيشتری دارند، ضريب شکست بالاتری برای 

می  مشاهده  در آنها  که  جستجوهايی  با  است  گفتني  گردد. 
براي  مقاله تجربی  داده  هيج  شد،  انجام  مختلف  منابع  و  ها 

براي  دست آمده يافت نشد. در عين حال  مقايسه با نتايج به
در اين پژوهش، مقايسه آمده  دست  های بهارزيابی نسبی داده

(جدول يک) و چگالی ها    ACD/chemsketchبين نتايج  
انجام  ترکيبی  روش  از  آمده  دست  به  شکست  ضرايب  و 

شکل   در  نتايج  و  محاسبه   ٩گرفت  است.  شده  داده  نشان 
با  ويژگي فيزيکی  شيمی  بر   ACD/chemsketchهاي 

ها به مولکول با استفاده ازشکل  ها و گروهاساس افزودن اتم
هاي اوليه گردد. در اين برنامه، ويژگيدو بعدی آن انجام می

مولکول مثل جرم مولکولی، جرم مولی و ضريب شکست 
هايي  گردد و سپس ويژگيمولی در مرحله اول محاسبه می

مانند چگالی و ضريب شکست بر اساس توصيفگرهای به 
.  براساس  ]٣۵[شود  بينی میه قبل پيشدست آمده در مرحل 

و   پژوهش  اين  در  ترکيبی  بين روش  گرفته  انجام  مقايسه 
برنامه  پيش به   ACD/chemsketchبينی  توجه  با  و 

میبه  2R مقدارهاي آمده،  همخواني دست  که  گفت  توان 
 وجود دارد.ج تقريبی بين نتاي

  
  نتيجه گيری  -4

 محاسبه  برای  نظری  هایروش  از  پژوهش،  اين  در      
 ايميدازوليدين  و  مونوآمين  توتومرهای  شکست  ضريب
   از   استفاده  با  عددی  چگالی و تعادلی  چگالی. شد استفاده

 ٢ توتومرهای برای  nو  DFT˂α˃،χشده  محاسبه مقدارهاي .٣ جدول  
 

Molecule 2a 2b 2c 2d 

λ (nm) ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n 

200 117.4 2.71E-01 2.10 145.5 2.82E-01 2.13 172 2.59E-01 2.06 165.6 2.66E-01 2.08 

300 72.3 1.16E-01 1.57 85 1.11E-01 1.55 99.1 1.02E-01 1.51 98 1.08E-01 1.54 

400 66.7 1.03E-01 1.52 78.6 9.88E-02 1.50 92.2 9.23E-02 1.47 91.3 9.77E-02 1.49 

500 65.6 1.01E-01 1.51 78.0 9.77E-02 1.49 91.4 9.12E-02 1.47 90.6 9.67E-02 1.49 

600 65 9.96E-02 1.50 77.5 9.68E-02 1.49 90.3 8.97E-02 1.46 90 9.58E-02 1.48 

700 64.6 9.88E-02 1.50 77 9.60E-02 1.49 90 8.93E-02 1.46 89.1 9.44E-02 1.48 

800 64 9.75E-02 1.49 76.3 9.48E-02 1.48 89.3 8.83E-02 1.45 87.5 9.21E-02 1.47 

 
2e 2f 2g 2h 

˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n ˂α˃DFT χ n 

200 181.3 2.39E-01 2.00 98.3 1.36E-01 1.65 115.6 1.40E-01 1.66 124 1.26E-01 1.61 

300 142.6 1.55E-01 1.72 85 1.09E-01 1.54 98 1.09E-01 1.54 107.3 1.02E-01 1.51 

400 127 1.29E-01 1.62 79.1 9.84E-02 1.50 91.3 9.83E-02 1.50 99.4 9.16E-02 1.47 

500 125.1 1.26E-01 1.61 78.6 9.75E-02 1.49 90.4 9.69E-02 1.49 97.3 8.89E-02 1.46 

600 123.7 1.24E-01 1.60 77.9 9.63E-02 1.49 89.6 9.57E-02 1.48 96 8.73E-02 1.45 

700 122.3 1.22E-01 1.59 77.3 9.53E-02 1.48 89 9.48E-02 1.48 94.4 8.53E-02 1.44 

800 121.5 1.20E-01 1.59 76.7 9.42E-02 1.48 87.7 9.29E-02 1.47 91.3 8.16E-02 1.42 
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 (ب).  2a-2h(الف) و توتومرهای  1a-1hتغيير ضريب شکست برحسب طول موج برای توتومرهای  .٨ شکل

 

 
(الف)،  1a-1h باتيکبرای تر  ACD/chemsketchمقايسه چگالی جرمی به دست آمده از شبيه سازی و داده های  .٩ شکل

(ب) ، مقايسه 2a-2h  باتيکبرای تر   ACD/chemsketchمقايسه چگالی جرمی به دست آمده از شبيه سازی و داده های  
(ج) و مقايسه ضرايب 1a-1h  باتيکبرای تر  ACD/chemsketchضرايب شکست به دست آمده از شبيه سازی و داده های  

  د).2a-2h(باتي کبرای تر ACD/chemsketchشکست به دست آمده از شبيه سازی و داده های 
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 ديگر،  سوی  از  .آمد  دست  به  مولکولی  ديناميک  سازی شبيه

چگالی  از  استفاده   با  متوسط  پذيریقطبش تابعی   نظريۀ 
  ٢  توتومر  که  داد  نشان  مطالعه   اين  نتايج.  شد  محاسبه
دست آمده  های به داده  چنين،هم .  است  ١  توتومر  از  پايدارتر
  به  نسبت ٢ حلقوی توتومر برای  عددی   چگالی که  نشان داد 
  که   شد  مشخص  چنين،هم.  يابدمی  افرايش  ١  خطی  توتومر
چگالی    و تأثيرگذار در  مهم  عامل   استخلافی يک  گروه  اندازه
 نشان  شدهمحاسبه  هایداده .  باشدمی   شکست  ضريب  و  عددی

همه    شکست  ضريب  موج،   طول  افزايش  با  که  داد برای 
  آمده   دستبه  شکست   هايضريب.  يابدمی  ها کاهشترکيب
به اندازه  ها  دهد که اين دادهنشان می  ٢  و  ١  توتومر  برای

 بنابراين،.  کافی از هم فاصله دارند و با هم همپوشانی ندارند
شده،  پژوهش برای  جديدی  راه  انجام    تشخيص   را 

از ضريب    استفاده  با  ايميدازوليدين  و  مونوآمين  توتومرهای
 .کندمی آنها ارائه شکست
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