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 چکیده
رییق محاسیبان نیریی  در حلال آبیی از ط کنش مولکول فاویپیراویر با فولرن بور خالص تازه کشف شده برهم ،در این پژوهش

پوشی فولرن و ایزومرهای مختلف مولکول فاویپیراویر محاسب  شید و مایادیر انرژی گیبس حلال در ابتدا تابعیت چگالی بررسی شد.
درصید فراوانیی چهیار ایزومیر  مختلیف مده نشان داد ک  فرایند انحلال هردو در دمیای محییخ خودبخیودی اسیت. آمنفی بدست 

در  کینش آن بیا فیولرن بیر هیم ،پایدارترین ساختار تعادلی داروی فاویپیراویر مشخص شد. در ادام  ،و سپس فاویپیراویر محاسب 
جهت گیریهای مختلف بررسی و سپس برهمکنشهای بین مولکولی آنها بررسی و محاسب  شد. نتایج نشان داد ک  داروی فاویپیراویر 

و سپس از طرییق اتیم نیتیروژن کیلوکالری برمول  -31/53کنش با مادار ن برهماز طریق اتم اکسیژن گروه کربونیل آمیدی قویتری
  کند.ایجاد میکیلوکالری برمول  -08/46حلا  پیرازینی ب  مادار 

 پوشی، توتومریحلالانرژی  ، ، انرژی برهمکنش ، فولرن ویروس فاویپیراویر، کروناکلید واژه: 
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Theoretical study of the interaction of favipiravir with B40 fullerene in 
aqueous solution for drug delivery 
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