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  )19/03/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 24/11/1396 :افت مقالهی(در
  دهیچک

ين در دماهاي مختلف بلور به كـار گرفتـه   هاي آلانراديكال gشدگي ساختار ريز و تانسور تابعي چگالي براي محاسبه ثابت جفت ةدر اين مقاله، نظري
خوشـه بـراي سـاختار هندسـي آلانـين و       ةشده است. براي تأثير محيط بلور از روش خوشه استفاده شده است. در ايـن روش انتخـاب دقيـق انـداز    

هاي آلانين پيونـد هيـدروژني   راديكال مولكول آلانين با مولكول آلانين مركزي يا 6باشد. زماني كه هاي آن خيلي مهم ميراديكال EPRپارامترهاي 
هـاي  شـود. عـلاوه بـر آن، خوشـه    هاي تجربي حاصل مـي هاي آلانين موافقت خوبي با دادهراديكال EPRدارند ساختار هندسي آلانين و پارامترهاي 

  شوند. در فاز چگاليده EPRتوانند منجر به توصيف نادرستي از ساختار هندسي آلانين و پارامترهاي تر ميبزرگ
  
  

  شدگی ساختار ریز، مدل خوشه، پیوند هیدروژنی، ثابت جفتgتابعی چگالی، تانسور  ۀآلانین، نظری :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
بلوري اسید آمینه آلانین در معرض پرتو گاما  ۀقرار گرفتن شبک

ــرون ــرژي ( و الکت ــر ان ــاي پ ــه شــکلMGy 2ه ــري ) منجــر ب گی
هـاي آزاد در تعـداد   تشکیل این رادیکالشود. هاي آزاد میرادیکال

هاي نظري و تجربی مورد مطالعه قرار گرفته بسیار زیادي از بررسی
اسید آمینه آلانین به دلیل داشتن پاسخ سیگنال خطـی   ].3- 1[است 
بسیار وسیع، اثر محو شدگی خوب و وابستگی کوچک بـه   ةدر باز

مـورد   1دارد انتقالناثر دما، رطوبت و نور به عنوان یک دزیمتر استا
گیـري از روش  اي بـا بهـره  توجه قرار گرفتـه و در صـنعت هسـته   

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Transfer standard dosimeter 

براي اهداف دزیمتري استفاده  EPR2تشدید پارامغناطیسی الکترون 
  .]6- 2[ شودمی

 ارسـازي مـواد  کآشیک تکنیک تجربی بـراي   EPR سنجیطیف
تشــدید  . آزمــایشرودبــه کــار مــی تــرون جفــت نشــدهکال ةدارنــد

توان به صورت جذب تشـدیدي انـرژي   ترون را میکس الپارامغناطی
ترون کگذار اسپین ال ۀوسیل به یهاي پارامغناطیسگونه در موج میکرو

تراز انرژي بعدي در حضور میـدان   تراز انرژي به کجفت نشده از ی
اگر موج الکترومغناطیسی که معمـولا در   مغناطیس قوي تعریف کرد.

اي این الکترون تابیده شود، به گونـه  قرار دارد، به موج میکروگسترة 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .2 Electron Paramagnetic Resonance (EPR) 
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(بسامد) با تفاوت انـرژي دو حالـت الکتـرون     انرژي فوتون ورودي
برابر باشد، تک الکترون موجود فوتون را جـذب کـرده و از حالـت    

مـوج  رود، یعنی در این حالت انرژي کمتر به حالت انرژي بیشتر می
  ست از:شود، لذا شرط تشدید عبارت افرودي جذب می يمیکرو

)1(  ,

e

eg B

m C


2
  

ــک،  کــه  ثابــت پلان 2)  ،(بســامد تــابشem  جــرم
، gمغناطیســی خــارجی و میــدان  Bســرعت نــور،  Cالکتــرون،
 ـ    می gتانسور بـه   gدوم، تانسـور   ۀباشـند. بـا بررسـی اخـتلال مرتب

  صورت زیر است.
)2(  , ij e ij ijg g g  

e/که  2 002319g  و gij eg g باشند.می  
کنش سـاختار ریـز   کنش ما بین الکترون و هسته به بر همبرهم

 هسـته  و هاترونکیس بین المغناط کنشانرژي بر هم موسوم است.
  شود:یبه صورت زیر تعریف م  A یزر ساختار با
)3(    . , z zH AS I  

که 
zS  و zI هاي عملگر اسپین الکترون و هسـته  به ترتیب مؤلفه

  باشند.می zدر جهت 
شدگی و ثابت جفت gتحلیل تانسور  ۀبر پای EPR سنجیطیف
حاصـل از   EPRطیف  شود.تحلیل می A يهاریز اتم فوق ساختار
هـاي  بـه علـت وجـود رادیکـال     بلور ۀهاي آلانین در شبکرادیکال

 EPRطیـف   باشـد. مختلف در دماهاي مختلف بسیار پیچیـده مـی  
، 1Rدیکال (گیري سه راآلانین پرتو دیده در دماي اتاق، نتیجه شکل

2R  3وR8و  7[باشد ) می[. 

 1محاسبات ابتـدا بـه سـاکن    ۀهاي نظري مختلفی بر پایبررسی
ها آلانین در فاز گازي و بلـور انجـام   براي بررسی ساختار رادیکال

یـک تئـوري مناسـب بـراي بررسـی سـاختار        ].13- ۹[شده است 
یمی ، استفاده از محاسبات شEPRپارامترهاي  ۀها و محاسبرادیکال

 EPRپارامترهـاي   ۀباشـد. ایـن روش جهـت محاسـب    کوانتومی می
هاي مختلف در فازهاي گازي، بلور و محلول مورد استفاده رادیکال
  ]. ۲۳- 14[ گیردقرار می

در این مطالعه، محاسـبات شـیمی کوانتـومی جهـت محاسـبه      

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Ab initio 

 ۀهاي آلانین در دماهاي مختلـف شـبک  خاصیت مغناطیسی رادیکال
دهـد کـه   ها نشان میاست. بررسیفاده قرار گرفته بلوري مورد است

مدل خوشه به دلیل استفاده از تابعی هیبریدي و در نظر گرفتن تأثیر 
سـازي محـیط بلـوري بسـیار     برد، براي شبیهپیوند هیدروژنی کوتاه

هـاي  سـازي مولکـول  مناسب است. بنابراین در این پژوهش شـبیه 
مقایسه نتایج پارامترهـاي   آلانین توسط مدل خوشه انجام شده و با

EPR   ۲۷- ۲۴[هـاي تجربـی   به دست آمده از محاسـبات بـا داده[ ،
هاي آلانین موجود در دماهـاي مختلـف شناسـایی    ساختار رادیکال

  خواهد شد. 
 

  . روش انجام محاسبات 2
هـاي آلانـین در   پیوند هیـدروژنی مولکـول  به منظور بررسی اثر 

اساس سـاختار متنـاوب    کوچک و متفاوتی بر ۀمدل خوش بلور،
بـا   Nwchem ۀاسـتفاده از برنام ـ  بـا  هـا ساخته شد. همه خوشـه 

 ـ     PBE0و تـابعی تبـادلی   G(d,p)++31-6 ۀاسـتفاده از توابـع پای
  سازي شدند. بهینه

ــه ــور مؤلفـــ ــاي تانســـ ααg )هـــ   ggij g g ــه  کـــ
/( eg 22 ریز  شدگی ساختارو ثابت جفت ppmبرحسب  002319

در تـک نقطـه بـا     Nwchem ۀبا اسـتفاده از برنام ـ  گؤسبر حسب 
)ۀاستفاده از توابـع پای ـ  , )  G d p6  PBE0و تـابعی تبـادلی    31

  . شدمحاسبه 
 

  . نتایج و بحث 3
 خوشه و تعداد پیوند هیدروژنی اثر مهمی ةاز آنجا که شمارش انداز

ارد بنابراین انـدازة  ها دروي ساختار و خاصیت مغناطیسی رادیکال
اي بـا  خوشه باید بـا دقـت زیـادي تعیـین شـود. سـاختار خوشـه       

توان بر پایه ساختار متنـاوب ایجـاد کـرد.    هاي مختلف را میاندازه
نشـان   1هاي مختلف براي مولکول آلانین در شکل ساختار خوشه

 داده شده است. 

 ـ  ، مهم1در جدول  ین ترین پارامترهاي هندسی بـراي مولکـول آلان
 است مقایسه شده ]۲۸[بلور ارائه شده در مرجع  مرکزي با نتایج تجربی
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) ۀبهینه شده با استفاده از توابع پای مولکول آلانین 9تا  1هاي شامل (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) خوشه .1شکل  , )  G d p6 و تابعی تبادلی  31
PBE0  ها براي آلانینبرچسب اتمو.  

  
 7معتبـر شـامل    ۀاساس نتایج پارامترهاي هندسـی، یـک خوش ـ  بر 

مولکول آلانین با مولکول آلانین مرکزي  6مولکول آلانین است که 
  کنند.کنش میبرهم

هاي آلانـین بـه   دهد که اضافه شدن مولکولنتایج نشان می
 9و  8هـاي شـامل   مولکـول آلانـین (خوشـه    7خوشه شـامل  

هاي آلانین با کنش مولکولمولکول آلانین) باعث کاهش برهم

شود. بنـابراین پارامترهـاي هندسـی    مولکول آلانین مرکزي می
مولکـول آلانـین تفـاوت     9و  8هـاي حـاوي   مربوط به خوشه

هـا همچنـین باعـث    زیادي با مقادیر تجربی دارند. این خوشـه 
هـاي رادیکـال   تغییر نامناسـب توزیـع چگـالی اسـپین در اتـم     

محاســبه خاصــیت مغناطیســی  مرکــزي شــده بنــابراین بــراي
  ها مناسب نیستند. رادیکال
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  .Å. طول پیوندها بر حسب ]۲۸[و نتایج تجربی در بلور  1هاي بهینه شده در شکل آلانین مرکزي براي خوشه ۀساختار بهین. 1جدول 
EXP 9Ala  8Ala  7Ala  6Ala  5Ala  4Ala  3Ala  2Ala  Ala   
257/1  269/1  726/1  267/1  262/1  248/1  240/1  239/1  245/1  239/1  1O-1C  

240/1  251/1  252/1  250/1  253/1  264/1  273/1  274/1  262/1  267/1  1O-2C  
05/1  05/1  05/1  05/1  06/1  04/1  04/1  03/1  04/1  02/1  1H-N  

03/1  04/1  04/1  04/1  05/1  05/1  05/1  06/1  05/1  02/1  2H-N  
03/1  04/1  04/1  04/1  02/1  02/1  02/1  02/1  02/1  07/1  3H-N  
78/1  
83/1  

70/1  
71/1  

72/1  
73/1  

73/1  
76/1  

77/1  
77/1  

71/1   -   -   -   -  ...H(2)1O 

86/1  58/1  57/1  59/1  62/1  60/1  58/1  62/1   -   -  …H(1)2O 

86/1  77/1  78/1  79/1  67/1  71/1  72/1  64/1  71/1   -  …O1H 

83/1  75/1  74/1  75/1  66/1  67/1  68/1   -   -   -  O…2H 

78/1  70/1  71/1  72/1   -   -   -   -   -   -  …O3H 

6/125  2/126  5/126  3/125  9/126  0/128  4/127  2/127  7/128  0/129  2O-1C-1O 

4/173  4/175  3/174  4/173  3/183  2/202  0/197  1/129  2/119  3/118  1C2NC1H 

6/295  5/293  5/294  8/295  6/293  7/277  1/283  3/249  2/239  1/243  1C2NC2H 

2/55  5/57  3/58  7/56  3/53  0/35  5/39  2/7  6/0  3/0  1C2NC3H 

  

  
) ۀبا استفاده از توابع پای ـبا چگالی اسپین محاسبه شده  هاي آنیون در دماهاي مختلف(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) رادیکال .2شکل  , )  G d p6 31 

  .PBE0و تابعی تبادلی 
  

 1Rگیري رادیکـال پایـدار   مسیر واکنش براي شکل 2در شکل 
بلـور آلانـین، الکتـرون    نشان داده شده است. با پرتو دهـی شـبکۀ   

هاي آلانین گرفته شـده و رادیکـال بسـیار ناپایـدار     توسط مولکول
 a1aتبدیل به رادیکال  شود. این رادیکال سریعاتولید می a0aآنیون 

شده که در آن چگـالی اسـپین روي اتـم نیتـروزن متمرکـز اسـت.       
دار شدن گروه کربوکسیل توسـط مولکـول   با پروتون a1aرادیکال 

دهد کـه چگـالی اسـپین    را تشکیل می a2aرادیکال  ۀن همسایآلانی
 150 گیرد. ایـن رادیکـال تـا دمـاي    روي گروه کربوکسیل قرار می

شود رادیکـال  بلوري گرم می ۀکه شبکباشد. زمانیکلوین پایدار می
a2a  با از دست دادن گروه آمینه تبدیل به رادیکالa3a شود. این می

کلوین پایدار بـوده و بیشـترین    220تا  200دماي  ةرادیکال در باز
  متمرکز است.  αCچگالی اسپین روي اتم 

کلوین تبـدیل بـه رادیکـال پایـدار      273در دماي  a3aرادیکال 
)SAR (1R معلوم نبوده  2010ساختار این رادیکال تا سال  .شودمی

] 14و  13[ 2016و  2010و مطالعات پاولز و همکارانش در سـال  
 ۀتبدیل پروتـون توسـط مولکـول آلانـین در فاصـل      نشان داد که با
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)بهینه شده با استفاده از توابع پایـه   a4a تا a1aهاي هاي شامل رادیکال(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) خوشه .3شکل  , )  G d p6 و تـابعی   31
 .PBE0تبادلی 

  
ود بـه وج ـ  a4a (R 1(، رادیکـال  a3aدورتر به گروه آمینه رادیکـال  

هـاي اکسـیژن گـروه    و اتـم  αCآمده و چگالی اسپین آن روي اتـم  
 a4aتا  a1aهاي هاي شامل رادیکالکربوکسیل متمرکز است. خوشه

نشان داده شده است. نتایج مربوط به پارامترهاي  3آلانین در شکل 
EPR هاي براي رادیکالa1a  تاa4a  ارائـه و بـا نتـایج     2در جدول

و همچنین با محاسبات مـدل  هاي مختلف دما] در ۲۴- ۲۶[تجربی 
ــاوبی [ ــت   ] 13و  12تن ــایج ثاب ــه نت ــده اســت. مقایس ــه ش مقایس

هـاي تجربـی   هـاي بـا داده  رادیکال gها و تانسور شدگی اتمجفت
کلوین و  200کلوین،  150ها در دماهاي دهد که رادیکالنشان می

هســتند.  a4aو  a2a ،a3aهــاي کلــوین بــه ترتیــب رادیکــال 300
سازي مدل خوشه بـه دلیـل اسـتفاده از تـابعی     چنین نتایج شبیههم

 ]13و  12[سازي مدل تناوبی نسبت به نتایج شبیه PBE0هیبریدي 

  هاي تجربی دارند. موافقت بهتري با داده
اوربیتال مربوط  -شدگی اسپینبه جفت gنجا که تانسور آاز 

 -شـدگی اسـپین  هـاي اکسـیژن بـا بیشـترین جفـت     شود، اتممی
دارنـد. بـا    gهـاي تانسـور   اوربیتال بیشترین سهم را براي مؤلفه

، a4aهاي هاي اکسیژن رادیکال، اتم2و جدول  2توجه به شکل 
a3a  وa2a   بـــه ترتیـــب داراي بیشـــترین چگـــالی اســـپین و

اوربیتال بـوده در نتیجـه بـه ترتیـب داراي      -شدگی اسپینجفت
  باشند.می gهاي تانسور بیشترین مؤلفه

و  2Rهاي گیري رادیکالمسیر واکنش براي شکل 4کل در ش
3R   نشان داده شده است. در ابتدا از اکسیداسیون رادیکـالa0a ،

ــال  ــپین روي     a1cرادیک ــالی اس ــه در آن چگ ــده ک ــد ش تولی
گیرد. این رادیکال با انتقال هاي گروه کربوکسیل قرار میاکسیژن
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و نتایج تجربی   3شکل  براي a4aتا  a1aهاي بهینه شده براي خوشه) گؤس(بر حسب  hcc و ) ppmبرحسب  Δgهاي مؤلفه( gتانسور . 2جدول 
]۲۶-۲۴[.  

αH  avg(4,5,6)H  1C  isog  zzΔg  yyΔg  xxΔg   
-  -  -  0021/2  8/487-  0/125-  3/87 -  a1a  
31/19  -  94/97  0030/2  3/308-  6/954  2/1367  a2a  
87/17    40/76  0036/2  319-  1881  2281  ]13[Ref 

19/18  -  67/89  0029/2  219-  281  1681  ]24 [)K 150(Exp  
06/23-  25/23  -  0032/2  2/141-  7/1074  4/1934  a3a  
37/15-  55/23    -  -  -  -  ]13 [Ref 

34/21-  76/23  -  -  -  -  -  ]25 [)K 200(Exp 

61/23-  24/23  -  0033/2  2/140-  6/1186  2/1941  a4a  
 Ref] 13و  12[  3181  2181  -199  0041/2    58/25  -09/15

02/20 -  87/23  -  0033/2  81  1081  1781  ]23 [)K 300(Exp  
  

  
 ۀبا استفاده از توابع پایبا چگالی اسپین محاسبه شده  در دماهاي مختلف کاتیونهاي (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) رادیکال .4شکل 
( , )  G d p6   .PBE0و تابعی تبادلی  31

  
نه به گروه کربوکسیل مولکول همسایه رادیکال پروتون گروه آمی

a2c به طوري که بیشترین چگـالی اسـپین    ،آوردرا به وجود می
 80یکـال در دمـاي   دگیرد. این راقرار می αC-1Cدر امتداد پیوند 

شود رادیکـال  بلور گرم می ۀکه شبکشود. زمانیمشاهده میکلوین 

a2c   2رادیکـال   طی دو مرحلـه بـهR  3وR  ي اتـاق تبـدیل   در دمـا
با از دست دادن پروتـون بـه    a2cاول رادیکال  ۀشوند. در مرحلمی

شـود. سـپس بـا پروتـون دار شـدن گـروه       تبدیل می a3cرادیکال 
 a3cکربوکسیل از گروه آمینه مولکـول آلانـین همسـایه، رادیکـال     
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 ـب a6aتا  a1cهاي هاي شامل رادیکال(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) خوشه. 5شکل  )ۀهینه شده با استفاده از توابع پای , )  G d p6 و تـابعی   31
  .PBE0تبادلی 

  
دوم با از دست دادن  ۀشود. در مرحلمی 3a4c (R(تبدیل به رادیکال 

ایـن   .شـود مـی  a5cگروه کربوکسیل باعث تولید رادیکال ناپایـدار  
بـه   2a6c (R(رادیکال با تبدیل هیدروژنی بـین مولکـولی رادیکـال    

بیشـترین چگـالی     a6cتـا   a3cهـاي  آورد. براي رادیکالوجود می
  متمرکز است. αCاسپین روي اتم 

 ۀاز سـاختار خوش ـ  a6cتـا   a1cهـاي  خوشه شامل رادیکال
ــین ســاخته و در شــکل  ــایج   5آلان نشــان داده شــده اســت. نت

بـا   3 در جـدول  a6cتا  a1cهاي براي رادیکال EPRپارامترهاي 
و همچنــین بــا دماهــاي مختلــف ] در ۲۷و  ۲۴[نتــایج تجربــی 

شده اسـت. مقایسـه نتـایج     ۀمقایس] 11محاسبات مدل تناوبی [
هـاي  هـاي بـا داده  رادیکـال  gها و تانسور شدگی اتمثابت جفت

 300کلوین و  80ها در دماهاي دهد که رادیکالتجربی نشان می
ستند. ه R a6a)2 (و R) a2c،)3a4cهاي کلوین به ترتیب رادیکال

سازي مدل خوشه به دلیل اسـتفاده از تـابعی   همچنین نتایج شبیه
 ]11[سـازي مـدل تنـاوبی    نسبت به نتایج شبیه PBE0هیبریدي 

و  4هاي تجربی دارند. با توجه بـه شـکل   موافقت بهتري با داده

به ترتیب بـه دلیـل داشـتن     a5cو  a1c، رادیکال 3نتایج جدول 
هـاي اکسـیژن داراي   روي اتم بیشترین و کمترین چگالی اسپین

  باشند. می gهاي تانسور بیشترین و کمترین مؤلفه
 2a6c (R(شدگی گروه آمینه رادیکال ثابت جفت این کهتر مهم

، 2a6c (R(براي رادیکـال  با دقت نسبتاً مناسبی محاسبه شده است. 
گروه آمینه بر خلاف گروه متیل به دلیل تشکیل پیوند هیدروژنی با 

توانند آزادانه بچرخند بنابراین سـه  هاي آلانین همسایه نمیمولکول
شدگی ساختار ریز متفاوت براي سه پرتون گروه آمینه وجود جفت
] بـا اسـتفاده از محـیط    11. چنانچه تنها دکلـرك و همکـاران [  دارد

هـاي گـروه آمینـه را بـه دسـت      شدگی پروتونبلوري، ثابت جفت
 ۀچـرخش گـروه آمینـه در زاوی ـ    هاي دیگر تنها بـا آوردند و نظریه

هـا را بـه   شـدگی ایـن پروتـون   مشخص توانسته بودند ثابت جفت
 هاي آلانین در مـدل دست آورند. بنابراین پیوند هیدروژنی مولکول

بلـوري   ۀتواند تا حدود زیادي پیوند هیدروژنی در شـبک خوشه می
  هاي آلانین را جبران کند.توسط مولکول

هـاي آلانـین بـا    هیدروژنی مولکولدر محاسبات خوشه، پیوند 
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و نتایج تجربی  5شکل  براي a6cتا  a1cهاي بهینه شده براي خوشه) گؤس(بر حسب  hcc) و ppmبر حسب  Δgهاي مؤلفه( gتانسور . 3جدول 
  ].۲۷و  ۲۴[

N avg(4,5,6)H  avg(1,2,3)H  isog  zzΔg  yyΔg  xxΔg   
 -   -   -  011/2  164  5097  19811  a1c  
92/3  55/6   -  0029/2  1379 -  225 -  3440  a2c  
42/1  01/8   - 0024/2   -   -   -  ]26 [)K 80(Exp 

55/3  92/19  62/7  0033/2  124 -  1286  1903  a3c  
-  23/14  77/4  0034/2  164 -  1162  2284  )3a4c(R  
 -  09/14  99/4  0030/2 319 - 681 1700 ]23 [)K 298(Exp 

 -   -   -  0007/2  4954 -  716 -  810  a5c  

92/1 -  15/23  
11/31  
82/2  
40/28  

0032/2  151 -  1101  1783  )2a6c(R 

 -  22/23  
53/8  
75/3  
19/29  

 -   -   -   -  ]11 [Ref 

60/2 -  26/25  
77/10  
60/2  
79/30 

0031/2  119 -  881  1500  ]26 [)K 300(Exp 

  
ها به ترتیب باعـث  تغییر ساختار هندسی و تغییر چگالی اسپین اتم

شـود. چنانچـه   مـی  EPRتغییر مستقیم و غیرمستقیم در پارامترهاي 
تواننـد سـبب تغییـر    خوشـه مـی   9و  8هاي نامناسب ماننـد  خوشه

ها ها و ساختار هندسی رادیکالنامناسب در چگالی اسپین روي اتم
  شوند و موافقت خوبی با نتایج تجربی نخواهد داشت.

  
  گیري. نتیجه4

هـاي آنیـونی و   در این مطالعه، ساختار مربـوط بـه تمـام رادیکـال    
سازي ی موجود در بلور آلانین با استفاده از مدل خوشه شبیهکاتیون

 عامـل تـرین  خوشه مهـم  ةها نشان داد که انتخاب اندازشد. بررسی
باشد. با توجه به می EPRساختار بهینه و پارامترهاي  ۀبراي محاسب

هاي تجربـی بـا نتـایج    نتایج به دست آمده، موافقت خوبی بین داده
کول آلانین که با مولکول آلانین مرکزي یـا  مول 6سازي شامل شبیه

بنـابراین  شود. دهند حاصل میرادیکال تشکیل پیوند هیدروژنی می

هاي آلانین در مدل خوشه توانسته اسـت  پیوند هیدروژنی مولکول
ــدروژنی در شــبک  ــد هی ــادي پیون ــا حــدود زی ــوري توســط  ۀت بل

بـه   EPR پارامترهـاي  ۀبا مقایس ـهاي آلانین را جبران کند. مولکول
دست آمده از مدل خوشه بـا نتـایج تجربـی در دماهـاي مختلـف،      

هاي موجود در دماهاي مختلف شناسایی شـد. بـه   ساختار رادیکال
دقیـق   ۀطور خلاصه در این مطالعه نشان داده شد که جهت محاسب

هـاي  ، در نظر گرفتن پیونـد هیـدروژنی مولکـول   EPRپارامترهاي 
هـاي آن  سـب آلانـین و رادیکـال   آلانین براي ساختار هندسـی منا 

باشد. همچنین محاسبات شـیمی کوانتـومی بـه دلیـل     ضروري می
منـدي بـراي   تهاي هیبریدي، ابـزار محاسـباتی قدر  استفاده از تابعی

  باشد. می EPRتعیین پارامترهاي 
بـا اسـتفاده از مـدل     EPRپارامترهـاي   ۀاز آنجا که در محاسـب 

است بنابراین تفاوت کـوچکی  خوشه تأثیر دما در نظر گرفته نشده 
هاي تجربی باید ترکیبـی  هاي تجربی دارند. جهت تولید دادهبا داده
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سـازي دینامیـک مولکـولی    و شـبیه  DFTتـابعی چگـالی    ۀاز نظری
دینامیـک  سازي در گـروه مـا بـا اسـتفاده از     این شبیه استفاده شود.

رود باشـد کـه انتظـار مـی    مولکولی ابتدا به ساکن در حال انجام می

سازي دینامیک مولکولی موافقت بهتري نسبت نتایج حاصل از شبیه
  .هاي خوشه و تناوبی داشته باشدسازي مدلبه شبیه
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