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( شبیه DFTه آلیفاتیک با استفاده از نظریه تابعی چگالی )طیف ارتعاشی مربوط به حالت خنثی و محلول در اسیدهای آمین –چکیده 

به دست آمده نظری در طیف های  .می باشدین روش در محاسبه مدهای ارتعاشی اموفقیت موید نتایج به دست آمده سازی شده است. 

متعلق  cm-1 0222 ه مربوط به پایینناحی .نشان می دهددر مقایسه با نتایج تجربی ثبت شده را تطابق بالایی محاسبه طیف های ارتعاشی 

متعلق به گروه های تابعی در  cm-1 0222 و ناحیه مربوط به بالای ( IRطیف سنجی فروسرخ )به به زنجیره های جانبی آلکیل و حساس 

 رامان می باشد.طیف سنجی به اسیدهای آمینه و حساس 

 .ؿثیٝ ػاصی، اػیذٞای آٔیٙٝپشاوٙذٌی سأاٖ، طیف ػٙدی فشٚػشخ،  ،طیف استؼاؿی -وّیذ ٚاطٜ

 

 

Vibrational spectral simulation of amino acids in gaseous and solution 

forms 

Ehsan Talebian, Rasoul Malekfar 

Atomic and Molecular Physics Group, Division of Physics, Faculty of Basic Science, Tarbiat Modares 

University (TMU), Tehran, P.O. Box: 14115-175 

Abstract- Vibrational spectra of neutral and solution forms of aliphatic amino acids via density functional theory (DFT) have 

been simulated. The results reveal the success of this method in calculation of vibrational modes and investigations 

confirmed the high compatibility between the theoretical obtained and experimental recorded spectral results. In amino acids, 

the region below 2000 cm-1 is active to IR and related to alkyl side chains and the region above 3000 cm-1 is active to Raman 

and related to functional groups. 
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 های گازی و محلول اسیدهای آمینهارتعاشی فاز یسازی طیفشبیه 

 سػَٛ ّٔه فشٚ  احؼاٖ طاِثیاٖ 

 ۳1۳۳2 -۳42 7ٌشٜٚ فیضیه اتٕی ٚ ِٔٛىِٛی، تخؾ فیضیه، دا٘ـىذٜ ػّْٛ پایٝ، دا٘ـٍاٜ تشتیت ٔذسع، تٟشاٖ، كٙذٚق پؼتی
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 مقدمه -1

 ٔی ٌیشدلشاس ٔٛسد تشسػی تشویثاتی وٝ تٝ طٛس ٌؼتشدٜ اص 

ٔی  ،ٔی ٌیشدتیـتشیٗ تحمیك تش سٚی آٖ ٞا كٛست  ٚ

آٔیٙٝ اػیذٞای . اؿاسٜ ٕ٘ٛدآٔیٙٝ  یاػیذٞا تٝتٛاٖ 

 آِیفاتیه دس طثیؼت تٝ طٛس ٔؼَٕٛ داسای تماسٖ ٞؼتٙذ.

تشای ؿٙاخت خاكیت آٖ ٞا لاصْ اػت تا دسن كحیحی 

تا اص ػاختاسٞا ٚ تشویة ٔادٜ ٔٛسد ٘ظش داؿتٝ تاؿیٓ. 

ٚ تؼٕیٓ ٘تایح  ٝآٔیٙاػیذٞای ػاختاسٞای ٌاصی  تشسػی 

خٛاف  ٝٔی تٛاٖ ت اص خّٕٝ ٔحَّٛ،تٝ فاصٞای دیٍش آٖ 

[. دس ایٗ تحمیك، تاثیشات 2-۳راتی آٖ ٞا پی تشد ]

تغییشات ص٘دیشٜ خا٘ثی آِىیُ تش سٚی خٛاف استؼاؿی ٚ 

ِٔٛىَٛ ٞای آِیفاتیه تا اػتفادٜ اص خٛاف ٘ٛسی ٔتماسٖ 

طیف  طیف ػٙدی استؼاؿی ٔٛسد تشسػی لشاس ٌشفتٝ اػت.

تشای ٘ـاٖ دادٖ ػٙدی استؼاؿی یه اتضاس لذستٕٙذ 

ػاختاس ٚ دیٙأیه ِٔٛىَٛ ٞایی اػت وٝ تش پایٝ حشوت 

ات ِٔٛفٝ ٞای ػاختاسی آٖ ٞا ٞای ِٔٛىِٛی یا استؼاؿ

ستؼاؿات ِٔٛىِٛی ٘ؼثت تٝ اوٝ  اص آ٘دا[. 1]تاؿذ 

ای تیٗ ِٔٛىِٛی ٚ دسٖٚ ِٔٛىِٛی تؼیاس ٞ ا٘ذسوٙؾ

ٙذ دس ٘استؼاؿی ٔی تٛاٞای حؼاع تش ٞؼتٙذ، طیف 

ائٝ اطلاػاتی دس ساتطٝ تا ٔٛلؼیت ٞای تؼتٍی ساػتای اس

[. تٝ ٕٞیٗ 2ذ ]ِٙٔٛىَٛ ٞای تضسي ػُٕ ٕ٘ایپتا٘ؼیُ دس 

طیف ػٙدی سأاٖ ٚ ٞای پشاوٙذٌی دلایُ، طیف ػٙدی 

اػیذٞای صیش لشٔض تٝ ػٙٛاٖ سٚؽ ٞایی ٟٔٓ تشای ٔطاِؼٝ 

 [.2ٚ3شح ٔی تاؿٙذ ]ٔط ٔحٌَّٛاصی ٚ دس فاصٞای  ٝآٔیٙ

 محاسباتیروش  -0

اص پشداختٗ تٝ ٔحاػثٝ طیف استؼاؿی، لاصْ اػت تا  لثُ

 ،ػاختاس اِٚیٝ ای وٝ تا تٛخٝ تٝ ٘ٛع ٔادٜ تؼشیف ٔی ؿٛد

خٟت تذػت آٚسدٖ پایذاستشیٗ حاِت تٝ طشص كحیحی 

تٟیٙٝ ػاصی ٚ طَٛ ٞای پیٛ٘ذی خاف  اٚیٝ ٞأادٜ تا ص

. ػاختاسٞای تٟیٙٝ اػیذٞای آٔیٙٝ آِیفاتیه وٝ ٌشدد

ت ٔی آیٙذ وألا یىؼاٖ ٔی خٙثی تذػ تشای فاص ٌاصی ٚ

وٕیت ٞای تٟیٙٝ ػاصی ؿذٜ تشای ٌلایؼیٗ  .تاؿٙذ

تطاتك خٛتی دس ٔٛاسد طَٛ ٞای  ،تلٛست یٖٛ دٚلطثی

پیٛ٘ذی ٚ صٚایای پیٛ٘ذی تا ٘تایح تدشتی لاتُ دػتشع 

وٝ  ،داسد. اِثتٝ دس صٚایای خاكی ایٗ تطاتك ٚخٛد ٘ذاسد

حَّٛ ٞا دس ٔمایؼٝ تا ٘اؿی اص ػاختاسٞای ا٘ؼطاف پزیش ٔ

ػاختاسٞای وشیؼتاِی وٝ كّة ٞؼتٙذ، ٔی تاؿذ. 

شطی ٞای یه ٕ٘ٞچٙیٗ، تٝ طٛس وٛا٘تْٛ ٔىا٘یىی، ا

ِٔٛىَٛ دس وُ ٘ؼثت تٝ تغییشات دس صٚایای پیٛ٘ذی وٕتش 

آیٙٝ اػیذٞای آٔیٙٝ ٔؼٕٛلا داسای تماسٖ  حؼاع ٞؼتٙذ.

اص ٘شْ  . ػاختاس اػیذ آٔیٙٛ آِیفاتیه تا اػتفادٜٞؼتٙذای 

دس ػّٕیات تٟیٙٝ ػاصی طشاحی ٚ  GaussView 05 افضاس

 .((۳)ؿىُ پاییٗ دس ) یافتٝ اػت ا٘داْ 06 ٌٛػیٗ تش٘أٝ

 تؼذ اص ػّٕیات تٟیٙٝ ػاصی تشای ػاختاس ٔٛسد ٔطاِؼٝ،

٘ظشیٝ تاتؼی سٞیافت ٔحاػثٝ طیف استؼاؿی تا اػتفادٜ اص 

     B3LYPتش پایٝ تاتغكٛست پزیشفتٝ وٝ ( DFTچٍاِی )

(Becke three-parameter Lee-Yang-Parr)  ٝپای ٚ

ٔذٞای  .[4-6] تا٘داْ ٌشفتٝ اػ G(2d)++31-6ا٘تخاتی 

ٚ دس كٛست پزیشفتٝ استؼاؿی اتٓ ٞا تا حُ ٔؼادِٝ حشوت 

det(B–ωٟ٘ایت ٚیظٜ ٔمادیش ساتطٝ ی 
2
M)=0  ٝٔٙدش ت

ٔی ؿٛد، وٝ دس ایٗ  ٚیظٜ ٔذٞا ٚ ٚیظٜ فشوا٘غ ٞااسائٝ ی 

Bتٛػط ساتطٝ  Bٞؼیٗ اتشیغ ٔساتطٝ 
ij
=∂

2
E/∂Ri∂Rj 

ٌزاسی ؿذٜ ٚصٖ خشْ ٔاتشیغ لطشی  Mٚ  ؿذٜٔحاػثٝ 

ٞا ایٗ فشوا٘غ ،تا ٔحاػثٝ ٔـتك دْٚ اص ا٘شطی .ٔی تاؿذ

تذػت ٔی آیٙذ وٝ ؿأُ ٔاتشیغ ٞؼیٗ ٔی تاؿذ. لطشی 

ی ٚیظٜ ٔمادیش ٚ ٚیظٜ ػاصی ٔاتشیغ ٞؼیٗ ٔٙدش تٝ اسائٝ 

تٝ كٛست ٔشتغ فشوا٘غ ٞای  ٔمادیش ٌشدد. ٚیظٜتشداسٞا ٔی

استؼاؽ ػادی تٛدٜ، دس حاِیىٝ ٚیظٜ  3N – 6اص  ٕٞاًٞٙ

 . [۳0] ٔی تاؿذٔختلٝ ػادی  3N – 6 ؿأُ تشداسٞا

طیف تفسیر نتایج بهینه سازی ساختاری و  -0

 ارتعاشی

صٚیتشیٛ٘یه )یه ِٔٛىَٛ خٙثی فشْ تٛكیف فشْ خٙثی ٚ 

 وٝ ىتشیىی ٔٙفییه تاس اِىتشیىی ٔثثت ٚ یه تاس اِ تا

( اػیذٞای آٔیٙٝ دس ٔی تاؿذ ٕٞاٖ یٖٛ دٚلطثی

تا تٟیٙٝ ػاصی  .( ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػت3( ٚ )۳ای )ٞ ؿىُ

، تغییشات ((۳)ؿىُ )ؿىُ پاییٗ دس  ػاختاس تحت تشسػی

ؿأُ طَٛ ٞای پیٛ٘ذی ٚ صٚایای پیٛ٘ذی اص فشْ  یآؿىاس

دس اػیذٞای آٔیٙٝ ٔـاٞذٜ فشْ یٖٛ دٚلطثی خٙثی تٝ 

٘احیٝ حؼاع تٝ صیش لشٔض ٚ ٘احیٝ حؼاع اتتذا  .ؿٛد ٔی

یؼیٗ ٌلا یٖٛ دٚلطثی فشْتٝ سأاٖ دس طیف خٙثی ٚ 

cmتشای تایؼتی ٔؼشفی ٌشد٘ذ. 
-1۳300ν>  دس طیف

ٔشتٛط تٝ ٌلایؼٗ خٙثی، پٙح ٔذ اكّی سأاٖ ٚ دٚ ٔذ 

وــی  – ۳خٛاٞیٓ داؿت وٝ تٝ تشتیة تشاتشIR  7اكّی 

OH  .ٔتماسٖ غیش  – 3وٝ لٛی اػتNH2  ٖٔتماس ٚNH2 

 C(2)Hغیش ٔتماسٖ  – 2. ٔی تاؿٙذلٛی ٞشدٚ ٔذٞای وٝ 
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لٛی وٝ ٔختق سأاٖ تٛدٜ ٚ تشای  C(2)Hلٛی ٚ ٔتماسٖ 

 NH2ٚ ٌٟٛاسٜ ای  OHلٛی، خٕؾ  C=Oصیش لشٔضٞا ٘یض 

لاصْ تٝ روش اػت وٝ ؿذت ٞای  .ٚخٛد خٛاٞٙذ داؿت

تٝ  یٖٛ دٚلطثیدس فشْ  IRٞشدٚی طیف ٞای سأاٖ ٚ 

٘ٛػی استماء ٔحؼٛب ٔی ؿٛ٘ذ وٝ ؿأُ یه تؼذاد پیه 

cmدس ٘احیٝ ػذد ٔٛخی تالای  IRٞای طیفی 
-12000ν>  

 تاؿٙذ. ٔی

 

 

ؿىُ تالا7 فشْ ٞای ػاختاسی اػیذٞای آٔیٙٝ فشْ خٙثی ٚ 7 ۳ؿىُ 

ؿىُ پایی7ٗ ػاختاس  ،فشْ یٖٛ دٚلطثی دس فاصٞای ٌاصی ٚ ٔحَّٛ

 .Gaussianتا اػتفادٜ اص ٘شْ افضاس  تٟیٙٝ ٌلایؼیٗ دس فاص ٌاصی وٝ

دس ایٗ ٔطاِؼٝ، فشْ خٙثی تشای اػیذٞای آٔیٙٝ ٔٛسد 

دس ٔحَّٛ ٞای آتذاس، پشٚتٖٛ اص تشسػی لشاس ٌشفتٝ اػت. 

 خذَٚیُ تٝ ٌشٜٚ آٔیٙٝ ٔٙتمُ ٔی ؿٛد.  ٌشٜٚ وشتٛوؼ

( ٘ـاٖ دٞٙذٜ اػذاد ٔٛخی استؼاؿی ػٕذٜ ۳ٚ3) ٞای

دس فشْ ٞای ٌاصی ٚ  یٖٛ دٚلطثی فشْخٙثی ٚ ٌلایؼیٗ 

 ٞای دس ٔشخغ وٝ تا ٘تایح تدشتی ثثت ؿذٜ تٛدٜٔحَّٛ 

      . دس ٘احیٝ طیفی تاتؼیاػتٔمایؼٝ ؿذٜ  [۳ٚ۳۳]

cm
-12000ν>،  اػذاد ٔٛخی ٔحاػثٝ ؿذٜ دس ٔمایؼٝ تا

٘تایح تدشتی تٝ طٛس لاتُ تٛخٟی لاتُ لثَٛ ٞؼتٙذ. 

دس  OHٚ وــی  NH2–استؼاؽ ٞای غیشٔتماسٖ 

ٌلایؼیٗ خٙثی )ٌاصی( تطاتك تالایی تا ٘تایح تدشتی 

داس٘ذ. تشای ٘احیٝ حؼاع تٝ صیش لشٔض ٘یض، اػذاد ٔٛخی 

 .ٔی تاؿٙذتذػت آٔذٜ ٘ؼثت تٝ ٘تایح تدشتی لاتُ لثَٛ 

یٖٛ  فشْدس ساتطٝ تا اػذاد ٔٛخی ٔحاػثٝ ؿذٜ تشای 

٘یض ٔی تٛاٖ تٝ ٔذٞای ٔتفاٚت تذػت  ٗیؼیٌلا دٚلطثی

. ایٗ ( روش ٌشدیذٜ ا٘ذ3وٝ دس خذَٚ ) وشدسٜ آٔذٜ اؿا

 ٗیؼیٌلا یٖٛ دٚلطثی فشْ ی٘اؿی اص تفاٚت ػاختاس ٔذٞا

ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ اص . ٔی تاؿٙذخٙثی  ٗیؼیٌلا٘ؼثت تٝ 

( ٔلاحظٝ ٔی ٌشدد، تا ا٘ذوی خاتدایی ۳ٚ3خذَٚ ٞای )

 ،٘ٛع استؼاؽ تغییش ٔی وٙذ. تشای ٔثاَ تٝ طٛس وّیلّٝ ٞا، 

ؿذٜ تشای ٌلایؼیٗ خٙثی وٝ تٝ  ػذد ٔٛخی ٔحاػثٝ

cm كٛست تدشتی
ٚ دس ٔحاػثات  ؿذٌٜضاسؽ  ۳320 1-

cm ٔمذاستشای آٖ ٘ظشی 
 اػت،تذػت آٔذٜ  ۳3۳2 1-

ٔی تاؿذ، دس حاِیىٝ  NH2ٔشتٛط تٝ استؼاؽ لیچی ٚاس 

cm تشای ػذد ٔٛخی تدشتی
 فشْ ٗیؼیٌلاوٝ دس  ۳320 1-

تشاتش  س ٔحاػثٝ ؿذٜ ٘ظشیٔمذا ،ٌضاسؽ ؿذٜ یٖٛ دٚلطثی

cm تا
ٚ ٔشتٛط تٝ استؼاؽ اص خٙغ دیٍشی تٛدٜ  ۳3۳4 1-

تاؿذ ٚ ِزا  ٔی NH(3)ٚ خٕـی  C(1) O(1)وـؾ ؿأُ 

ذ. دس ٘تیدٝ تا ٘ٔاٞیت ٞش دٚ استؼاؽ تٝ وّی تا ٞٓ فشق داس

ٔمایؼٝ ٔذٞای استؼاؿی دٚ فشْ ٔختّف اص یه ٔادٜ ٔی 

تٛاٖ تٝ تفاٚت ػاختاسی آٖ ٞا پی تشد وٝ دس ٘ٛع خٛد 

اثش اٍ٘ـت تٝ  ٚ ای طیف ػٙدی سأاٖ تی ٘ظیش تٛدٜشت

 ٔادٜ ٔؼشٚف اػت.

 
تشای ٌلایؼیٗ خٙثی دس ٔحاػثٝ ؿذٜ 7 اػذاد ٔٛخی استؼاؿی ۳خذَٚ 

cmتشحؼة ) ٔمایؼٝ تا ٘تایح ثثت ؿذٜ تدشتی
-1) [۳] 

د ٔٛخی اػذا

  ٔحاػثٝ ؿذٜ

ٔٛخی  داػذا

 [۳0] تدشتی

 ٘ٛع استؼاؽ ٚ ٘ٛع پیٛ٘ذ

، چشخـی COOHچشخـی  132 116

HNCC لیچی ٚاس ،CCO 

، ٌٟٛاسٜ ای OH OPلیچی ٚاس  200 132
CH2 

، ٌٟٛاسٜ ای OH OPلیچی ٚاس  - 303
CH2 

، چشخـی COOHچشخـی  3۳6 304
HNCC 

، CH2، سلاكىی NH2سلاكىی  50۳ 46۳

 CCوــی 

، سلاكىی CH2ٌٟٛاسٜ ای  552 545
NH2 

 NH2، سلاكىی CH2سلاكىی  604 551

، OHخٕـی ، COـی وـ ۳۳0۳ ۳056

 CNوــی 

 CH2،  سلاكىی CNوــی  ۳۳23 ۳۳3۳

 CO، وــی NH2یا 

 NH2، سلاكىی CH2سلاكىی  - ۳۳22

 OH، خٕؾ CH2خٙثا٘ٝ ای  - ۳325
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 ، دا٘ـٍاٜ ؿٟیذ تٟـتی۳262دیٕاٜ  32تا  32

205 
 

 NH2یا  CH2سلاكىی  - ۳236

ٚ خٕـی  CH2خٙثا٘ٝ ای  ۳242 ۳221
COH 

 CH2لیچی ٚاس  ۳136 ۳103

 NH2لیچی ٚاس  ۳320 ۳3۳2

 OHٚ خٕؾ  C=Oؾ وـ ۳446 ۳431

 CH2وـؾ ٔتماسٖ  3625 3616

 CH2وـؾ غیش ٔتماسٖ  - 3662

 NH2وـؾ ٔتماسٖ  - 2264

 NH2وـؾ غیش ٔتماسٖ  21۳0 2135

 OHوـؾ  2230 2242

 

 ٖٛیفشْ تشای ٌلایؼیٗ  ٔحاػثٝ ؿذ7ٜ اػذاد ٔٛخی استؼاؿی 3خذَٚ 

cmتشحؼة )  دس ٔمایؼٝ تا ٘تایح ثثت ؿذٜ تدشتی یدٚلطث
-1) [۳۳] 

د ٔٛخی اػذا

 ٔحاػثٝ ؿذٜ

د ٔٛخی اػذا

 [۳0] تدشتی

 پیٛ٘ذ٘ٛع استؼاؽ ٚ ٘ٛع 

، چشخـی CCO خٕـی  15۳
HCCN 

 CH2ٌٟٛاسٜ ای   221

، چشخـی CCOخٕـی  341 322
CCN 

 CH2، خٙثا٘ٝ ای CCوــی  63۳ 634

 NH2یا  CH2ٌٟٛاسٜ ای  - 562

، چشخـی CNوــی  - 623
HCNH 

 NH2كىی ، سلاCH2سلاكىی  - ۳023

، ٌٟٛاسٜ ای CH2 یخٙثا٘ٝ ا ۳۳4۳ ۳۳25
NH3 

 NH2یا  CH2سلاكىی  ۳2۳1 ۳362

 NH2یا  CH2 یخٙثا٘ٝ ا ۳21۳ ۳344

، CC، وــی CO(2)وــی  ۳102 ۳233

 CH2خٙثا٘ٝ ای 

( Puckeringچشٚن ؿذٖ ) - ۳25۳
NH3 

 CH2لیچی ٚاس  ۳120 ۳13۳

 NH2لیچی ٚاس  ۳233 ۳241

 NH3 دٌشدیؼی ۳302 ۳26۳

خٕـی ٚ  C(1) O(1)وـؾ  ۳320 ۳3۳4
NH(3) 

 NH(3)وـؾ ٔتماسٖ  3620 3625

 CH2وـؾ ٔتماسٖ  3630 2002

 CH2وـؾ غیش ٔتماسٖ  - 203۳

 NH2وـؾ غیش ٔتماسٖ  - 2231

 NH2وـؾ ٔتماسٖ  - 2136

 

 گیری نتیجه -4

ٔذٞای استؼاؿی اػیذٞای آٔیٙٝ آِیفاتیه دس حاِت ٞای 

تا اػتفادٜ اص سٚؽ ٞای ٘ظشیٝ  یٖٛ دٚلطثی فشْخٙثی ٚ 

ٔذٞای ٔحاػثٝ . تاتؼی چٍاِی ٔٛسد ٔحاػثٝ لشاس ٌشفت

ثثت  ؿذٜ دس تطاتك خٛتی تا ٘تایح ٔمایؼٝ ؿذٜ تدشتی

cmؿذٜ ٔی تاؿٙذ. ٘احیٝ تیٗ 
تیـتش  1000-۳300 1-

ٚ  سأاٖ تٛدٜٚ حؼاع تٝ طیف ػٙدی ٘احیٝ فؼاَ 

ٌاصی ٚ استؼاؿات اص تماسٖ ٞای ٘ؼثی تیـتشی دس فاصٞای 

cm٘احیٝ  ٔایغ تشخٛسداس٘ذ.
وٝ استؼاؿات  100 - ۳300 1-

تٝ طٛس ٘ؼثی داسای ٕٔاٖ دٚلطثی دائٕی تیـتشی دس آٖ 

ٔی دس ٞشدٚ فشْ ٔادٜ  IR طیف ػٙدی حؼاع تٝٞؼتٙذ، 

تا دػتٝ تٙذی ٘تایح ٔحاػثٝ ؿذٜ ٚ ٔمایؼٝ آٖ تا  تاؿٙذ.

 [،۳ٚ۳۳] ٞای ٘تایح تدشتی اػتخشاج ؿذٜ اص ٔشخغ

اػتفادٜ اص سٞیافت ٔحاػثاتی دس تؼییٗ اػذاد  ٔٛفمیت

٘ٛع استؼاؽ ٔٙحلش تٝ ٔـخق ؿذٖ ٔٛخی وٝ ٔٙدش تٝ 

 .ٔی ٌیشدٞش پیٛ٘ذ ٔی ؿٛد، ٔٛسد تائیذ لشاس تشای فشد 
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