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  مقدمه
است كه نقش  يژندرويه ونديالقا شده توسط پ عيفوق سر ييايميفتوش نديك فرآي )ESIPTانتقال پروتون در حالت برانگيخته (

مانند  ياژهيو يكيزيخواص فوتوف يدارا ESIPT يفلوروفورها .كندايفا مي يكيولوژيو ب ييايميش ،يكيزيف يندهايدر فرآ يمهم
 يچ هاي، سوئLEDبه عنوان  ياتيح يفلورسانس دوگانه هستند كه منجر به كاربردهاخواص استوكس بزرگ و  جابجايي

نتراسن آكسوادي از مشتق شده ايحلقهآروماتيك سههاي ساختارها آنتراكوئينونشود. يفلورسانس م يربرداريو تصو يمولكول
وتي از متفايولوژيكي بكاربردهاي و جايگاه ويژه  ،ايحلقهسه داشتن ساختار آروماتيك دليل بهآنتراكوئينون مشتقات . هستند

ر امل موثر بين تركيب و عوهاي فتوفيزيكي ادر اين كار، ويژگي. دندار كنترل قند خونميكروبي و ضدقارچ، ضدتومور، جمله ضد
  مورد بررسي قرار گرفته است.  ESIPTايند آن از طريق فر

  هاي محاسباتيروش
و  DFTاستفاده از تئوري تابعي چگالي،  با )1S( يكتايي برانگيختهاولين حالت و  )0S( پايه تمامي ساختارها در هر دو حالت

- نرمي بسته زبا استفاده ا M06-2X/6-311++G(d,P) در سطح نظري ،TD-DFT ،وابسته به زمان چگاليتئوري تابعي 

انجام محاسبات فركانس براي تاييد تركيبات به  اند.سازي شدهبهينهبدون هيچگونه محدوديت ساختاري  16ي گاوسي افزار
هاي ارتعاشي در دستور كار قرار گرفته است. منحني هاي موضعي و همچنين، به دست آوردن فركانس شيوهعنوان مينيمم

-Oهاي هاي پايه و برانگيخته با استفاده از محاسبات جاروب آزاد تك بعدي و دو بعدي فاصلهانرژي پتانسيل تركيبات در حالت

H  .ساختارهاي بهينه شده، با استفاده از  آمده دستتوابع موج به روي هاالكترون عيتوز شناختيمكان زيآنالبه دست آمده است 
  شده است. انجام AIMALL افزارنرمو  )QTAIM( هامولكول در هااتم يكوانتوم هينظر

  بحث و بررسي نتايج
ملي براي انجام تشكيل پيوند هيدروژني، عانشان داده شده است.  1گذاري آن در شكل ساختار مورد نظر به همراه شماره

ي شامل شود، دو پيوند هيدروژني درون مولكولمشاهده مي 1در مولكول است. همانطور كه در شكل  ESIPTفرآيند 
O1…H1'  وO2…H2' .طول پيوندهاي هيدروژني مذكور و مقدار چگالي الكتروني ( برقرار استρ التهاي ح) هر يك، در

رانگيخته نسبت به ب، هر دو پيوند هيدروژني در حالت 1گزارش شده است. طبق داده هاي جدول  1پايه و برانگيخته در جدول 
 ن حالت برانگيختهي تقويت پيوند هيدروژني در اوليدهندهكه نشان بيشتر و طول كمتر هستند ρحالت پايه، داراي مقدار 

انجام  لت بيشتريبا سهو رود فرايند انتقال پروتون در حالت برانگيخته نسبت به حالت پايهيكتايي است. بنابراين، انتظار مي
  شود.
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  ها.ري اتمبه همراه شمارگذا نونيآنتراكوئ يدروكسيه يد- 4و1. ساختار 1شكل 

  
 . مقادير طول پيوندهاي هيدروژني و چگالي الكتروني در نقاط بحراني1جدول 

  )ρچگالي الكتروني در نقطه بحراني (  )Åها (فاصله اتم  پيوند هيدروژني
O1…H1' 1.73 )1.55(  0.019 )*0.021(  
O2…H2' 1.73 )1.55(  0.019 )0.021(  

  ربوط به حالت برانگيخته است.اعداد داخل پرانتز م*

و در  2و سپس در موقعيت  1محاسبات جاروب آزاد به دو شيوه انجام شده است. در شيوه اول، ابتدا انتقال پروتون در موقعيت 
سطح هاي انرژي پتانسيل حاصل از روبش منحني، انتقال پروتون در هر دو موقعيت به طور همزمان انجام شده است. شيوه دوم

نشان داده شده  2در شكل  ختهيو برانگ هيپا هايدر حالت M06-2X/6-311++G(d,p) نظري سطح در ليپتانس يانرژ
   است.

  
  

  ختهيو برانگ هيپا هايالتح در M06-2X/6-311++G(d,p) نظري سطح در ليپتانس يسطح انرژهاي انرژي پتانسيل حاصل از روبش . منحني2شكل 

و در حالت  كيلوكالري بر مول 8.47در حالت پايه ، 1در موقعيت  تونبا توجه به نمودارهاي به دست آمده، سد انرژي انتقال پرو
ي سهولت انتقال پروتون در حالت برانگيخته نسبت به حالت پايه است. كيلوكالري بر مول و نشان دهنده 2.17برانگيخته 

- شود؛ بهدر هر دو حالت پايه و برانگيخته مي 2، سبب تسهيل فرايند انتقال پروتون در موقعيت 1ل پروتون در موقعيت انتقا

). 2كيلوكالري بر مول است (شكل  1.97و   3.16هاي پايه و برانگيخته معادل كه سد انرژي انتقال به ترتيب در حالتطوري
 14.09است كه سد انرژي به دست آمده از آن معادل  هر دو پروتوننتقال همزمان ا مربوط به جاروب آزاد دو بعدي شيوه دوم

ها، شيوه، انتقال تكي پروتون ترينكيلوكالري بر مول و بسيار بيشتر از مقادير بدست آمده از شيوه اول است. بنابراين، مطلوب
  يكي پس از ديگري است.

  گيرينتيجه
به طور نظري بررسي شده  نونيآنتراكوئ يدروكسيه يد- 4و1) براي تركيب ESIPTخته (فرآيند انتقال پروتون در حالت برانگي

دهد كه انتقال تكي پروتون يكي پس از ديگري، نتايج نشان مياست. با توجه به دو پيوند هيدروژني درون مولكولي در ساختار، 
  ترين شيوه براي انجام فرآيند است.  مطلوب
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