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 مقدمه   -1
نیتروژنهتروسیکل  هاريمیدوکینولینپ  دارويی  های  و شیمی  پزشکی  زيادی در  بسیار  کاربردهای درمانی  دار هستند که 

اش سرطانیو ضددارويی  های  به علت فعالیت pyrimido[4,5-b]quinolineبه طور خاص    ، هاپیريمیدوکینولیندارند. در میان  

های مختلف توجه محققان بسیاری را در چند دهه گذشته به خود جلب کرده است. اين ترکیبات بر روی آنزيم ها و گیرنده

ها، pyrimido[4,5-b]quinolineشوند. با توجه به اهمیت  های سرطانی میسلولی تاثیر گذاشته و باعث توقف چرخه سلولی

انجام مطالعات نظری در مورد خواص شیمیايی و ساختار الکترونی اين ترکیبات در حالت پايه و برانگیخته دارای اهمیت بسیاری  

پیريمیدوکینولینساختار  در اين تحقیق،  د.  باش می مطالعه    ،[1]  اند سنتز شده  با رويکرد شیمی سبز  که  ،الکترونی سه مشتق 

   گیرد.ررسی قرار می بمورد برای هر سه مولکول محاسبه و الکترونی   هایو انتقال UV-Visهای جذبی  طیف. گرددمی
 

 روش محاسبات - 2
از   مشتقمولکول    سهالکترونی  ساختار    تحقیقاين   مشترک    pyrimido[4,5-b]quinoline  شده  بدنه  با 

tetrahydropyrimido[4,5-b]quinolone-2,4,6(1H,3H,7H)-trione    میرا کلیه   (.1شکل  در   C و   A،B)کند  مطالعه 

سطح    محاسبات برنامه   **M062X/6-311++Gمحاسباتیدر  گرديد Gaussian16 [2] توسط  چگالی  روش  .  انجام  تابعی 

 .ار گرفته شد کهالکترونی ب هایانتقالو  UV-Vis هایطیف محاسبهبرای  (TDDFT) وابسته به زمان 
 

 
 Cو A ،Bهای شیمیایی و هندسی بهینه شده مولکولهای : ساختار1شکل 
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  (NTO)های انتقال طبیعی  اربیتال  و  UV-Visهای جذبی  طیف  ، هاآندر    درگیری  هاالکترونی و اربیتال  هایجهت بررسی انتقال

 نمايش داده شده است. 2در شکل و محاسبه ، 1/0بیشتر از دارای قدرت نوسان  ،های ارتعاشیبرانگیختگیمربوط به 

 

 ها لانتقانوع  نمایشهمراه  مربوط به هر باند جذبی به NTO ذره-حفره هایو اربیتال   UV-Visهای: نمایش طیف2شکل 
 

 :گیرینتیجهبحث و  -3

مقايسه   .افتد در ناحیه ماورابنفش اتفاق می  های الکترونیانتقالدر اين ساختارها  که  دهد  می نشان    2های جذبی شکل  طیف

يابد  میافزايشبطور واضح    Cبه    Aاز    ها برای اين ساختار  متناظر  جذبی های  طول موج  که   دهد مینشان    Cو   A،  Bطیف سه ساختار  

باشد.  می  Cمولکول استخلاف کلر در يک همچنین و   Bمتیل در   گروه  ۴ بر اثر افزايش (Red shift) جابجايی قرمز  از نشانکه 

زوج بررسی  در    .گرددمیانجام    کمتری  انرژیطول موج بیشتر و  با    Cدر  الکترونی    هایانتقالدر بین اين سه ساختار،    ،بنابراين

فقط    هالانتقا  Bو    Aهای  شود که در مولکول مشاهده می  2انتقالات الکترونی در شکل  درگیر در    NTO  ذره-حفره  هایاربیتال

گروه فنیل در    براتم کلر    افزودنکه با  درحالی   ،گردد نولین انجام مییاز گروه فنیل به بدنه پیريمیدوک  کهبوده   π→π* از نوع

زوجهای  از     →πn *انتقال الکترونی    C  شود. در مولکولاضافه می   π→π*  هایلبه انتقاهم    →πn*انتقال الکترونی    ،Cمولکول  

 (MOs)همچنین محاسبه مقادير شکاف انرژی اربیتالهای مولکولی    می گردد.  انجام  نولینیبدنه پیريمیدوک کلر بهپیوندی اتم  غیر

ترتیب  1/۶و    ۸/۶  ،۶/۶  (eV) مقادير به  کاهش    C  و  A  ،B  برای  را  داد.  انرژی  نشان  افزايش  دهنده  نشان  Cبه    Aاز  شکاف 

   باشد.میدر حضور نور فرابنفش ها مولکولاين   پذيریواکنش
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