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 چکیده
پت  ا   اختلال استترس ی،اختلال وسواس فکر یک،حملات پان ی،درمان افسردگ یاست که برا یضد افسردگ یدارو یک ینسرترال

واکنش  مربوط به  یها یژگیدر کار حاضر و شود یاستفاده م یدشد بدن و  یاختلال بدشکل ی،اضطراب اجتماعسانحه، اختلال 
 یبتر رو ینسترترال یجذب سطح ینددر فرا ،ینسرترال یضد افسردگ یدارو  شیمیایی مرتبط با خصوصیت دارویی، و ساختار یریپذ

مولکتول  یجتذب رو یتدهبدست آمتده استتپ پد )با استفاده ا   ی  گا در فا )به عنوان جاذب(فولرن
ا  جملته   یمیاییاستتپ  محاستبات ستاختار شت شدهمحاسبه  جذب یقرارگرفته است و انرژ یمورد بررس یمیاییفولرن به صورت ش
( و ینتامیکیترمود یتتظرف ینطتورو هم یآنتروپت ی،الپآنتت یتب ،آ اد گ ی)انترژ شامل ینامیکیترمود یها یژگی(، وی)ممان دو قطب

σ)مانند  یکیالکترون یپارامترها ،ینهمچن ωχ η )   شتده استتپ  محاستبه هستتند،که موثر در توجیه رفتار شیمیایی ترکیت
فعتال  یتهنج ناحمحاسبه شده اندپ پت یزن ینسرترال و   یها یانرژ سطتو یریواکنش پذ یتو قابل یداریمحاسبات پا

بته  یجتذب ستطح یتنا آن ها نشان داده شده استپ یدر تمام ینامیکیترمود یداریشده است که پا یافت ینسرترال یبرا یمیاییش
 کندپ یکمک م  یستی یها یستمبه س ینانتقال سرترال

 یمیایی،ش یت، فولرن، فعال ، ینسرترال های کلیدی:واژه

 saahmadi@iauk.ac.ir ایمیل نویسنده مسئول
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Applied Study of Adsorption of Sertraline on Fullerene as anti-depression 

drug carriers 

 

 

Abstract 

Sertraline is an antidepressant drug used to treat depression, panic attacks, obsessive-compulsive disorder, post-

traumatic stress disorder, social anxiety disorder, body dysmorphic disorder and severe PMS. In the present 

work, the properties related to the reactivity and chemical structure related to the medicinal properties of the 

antidepressant drug sertraline, in the process of adsorption of sertraline on fullerene (as an adsorbent) in the gas 

phase using DFT / B3LYP / 6-311 + G (d, p) has been obtained. The adsorption phenomenon on the fullerene 

molecule has been chemically studied and the adsorption energy has been calculated. Calculations of chemical 

structure including (dipolar moment), thermodynamic properties including (Gibbs free energy, enthalpy, 

Entropy as well as thermodynamic capacity) as well as electronic parameters such as (σ, µ, ω, χ and η) that are 

effective in justifying the chemical behavior of the compound have been calculated.Stability and reactivity 
calculations by HOMO and LUMO sertraline energies Five chemically active regions for sertraline have been 

found, all of which have been shown to have thermodynamic stability, and this adsorption helps to transfer 

sertraline to biological systems. 

Keywords:  DFT, Sertraline, C60, Bucky ball, Reactivity. 


