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 مقدمه  -1
، ك ساده، درتعداد زیادی از ترکیبات طبیعي یافت. این ترکیباتترتوان به عنوان یک چهارچوب مشکالکون را مي

ی تعداد زیادی از ترکیبات دارویي اند و هستههای مختلف از خود نشان دادهبالیني بر ضد بیماریو ستي های زیفعالیت
این ترکیب دو همپار سیس و ترانس دارد که همپار ترانس . بتای غیر اشباع یا انِون است-. کالکون یک کتون آلفاهستند

هستند که درچای، فنولیک هي از ترکیبات پليتعلق به گروها مکالکون[. 1] آن از لحاظ ترمودینامیکي پایدارتر است
شود. یکي از های مختلف استفاده ميها برای درمان بیماریاز کالکون[. 2] شوندگیاهان نیز یافت مي میوه و برخي 

 واکنش[. 3،4] ها برای اعمال خواص زیستي استفاده از واکنش افزایشي مایکل استهای عملکرد کالکونمکانیسم
 از هسته یشي مایکل گونه ای از واکنش افزایشي هسته دوستي است که طي آن یک کربانیون، یا گونه ای دیگرافزا

  [.5] .دهدبتای غیر اشباع واکنش مي-ها با یک ترکیب آلفادوست

 
     مایکل یمحصول واکنش افزایش ون وکالک:  1شکل 

 روش  -2
 Guassian 09 افزاریتوسط بسته نرم M06-2X/6-31G(d,p)  ح نظریر سطها دترکیبات و کمپلکس سازی همهبهینه

ها در حضور متان تیول به عنوان مدلی از آمینواسید مکانیسم افزایش مایکل کالکون به منظور بررسی .جام شده استنا
 ،دو ،کدر حضور یچنین و هم )مدل حلال ضمنی( و در محلولی فاز گازدر  محاسبات اسکن دو بعدی ،نیسیستئ

 است.هانجام شد )مدل حلال صریح( مولکول آب ده، و پنج
  

 بحث  -3
تجزیه  (MeSHمتان تیول )ابتدا  (1مورد ارزیابی قرار گرفت. ) ، مکانیسم افزایش مایکل با دو شیوهدر این مطالعه

 رکز مجاورم هب پروتون انتقال از ،پسکند. سا ایجاد میر SER…MeSH حد واسط و نزدیکنشده به مرکز واکنش 
شود. ایجاد می MeS…SER−به مرکز واکنش نزدیک شده و حد واسط  MeS−ابتدا ( 2) شود.تولید می محصول واکنش

جام مراحل ذکر نبرای ا .شودکولهای حلال به مرکز مجاور محصول واکنش تولید میلانتقال پروتون از مو با سپس
روی  اول در شیوه استفاده شده است. اسکن معمولی دوم از شیوهدر  و از محاسبات اسکن دو بعدیدر شیوه اول شده 

انجام  ترتیب اسکن کاهشی و افزایشبه به طور همزمان  S…Hو ( مربوط به موقعیت بتا است C4) S…C4فواصل 
 شود. ابتداام میجطی دو مرحله ان دوم شیوه طت مولکولهای حلال انجام شود.به وسا تواندمیانتقال پروتون است. شده

اسکن مرحله اول  تعادلی محصول .شودمیتا رسیدن به فاصله تعادلی اسکن کاهشی انجام  (4C…−MeS)فاصله روی 
 بهترین مولکول آب در اسکن مرحله دوم فاصله هیدروژن نزدیک د.ریگمیاسکن مرحله دوم مورد استفاده قرار  برای

مولکول آب آورده  یکای از اسکن دوبعدی در حضور نمونه 2در شکل  .شودمی( اسکن C3…Hکربن موقعیت آلفا )
 شده است.
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در  ای از اسکن دوبعدی متان تیول و کالکوننمونه:  1شکل 

 آب یک مولکولحضور 

 

 نتیجه گیری -3
ژی ی اول بزرگتراست. از طرف دیگر، سد انردهد که سد انرژی در شیوهن مینشا افزایش مایکلبررسی سنتیک 

مولکول آب  دهسد انرژی در حضور  ترچنین پایینهم ی اول است.ی دوم از شیوه دوم بزرگتر از مرحلهمرحلهبرای 
  .به دست آمده است
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