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 9429 /00/20چاپ:تاریخ         92/29/9429تاریخ پذیرش:     95/20/9429تاریخ دریافت: 

لاكتاميزاسيون درون مولكولي  سرعتحامل بر به عنوان نانو 6-كرون-81تر تاجي مطالعه اثر ا

 داروي گاباپنتين

   نرجس طالبو   یمظفر یدمج،  *یاحسان زاهد
یرانشاهرود، ا ی،واحد شاهرود، دانشگاه آزاد اسلام یاهی،گ یداروها یهمواد اول یقاتمرکز تحق یمی،گروه ش

 

                                            
1 Gabapentin 
2 Neurontin 

 چکیده
به عنوان حامل دارو مورد استفاده قرار بگیرند.  یافته وغشاها انتقال  قیتوانند از طر یبا ساختار منحصر به فرد خود م یتاج یاترها

عنوان یك نانوحامل در کاهش سرعت آمینولیز درون مولكولی گاباپنتین با استفاده به 6-کرون-81در این تحقیق قابلیت اتر تاجی 

، محیط الكتروستاتیكی حلال آب و در دمای زیستی بدن 31G-L/6-MN15*مكانیك کوانتومی در سطح تئوری های از روش
های موهومی حالات گذار نشان داد که انسان مورد بررسی قرار گرفته است. دماهای متقاطع حساب شده با استفاده از فرکانس

زنی کوانتومی و مرحله آبگیری تحت اثرات ضعیف رات شدید تونلمرحله حمله هسته دوستی گروه آمین به گروه کربونیل تحت اث
های پیشنهادی تخریب گاباپنتین در غیاب و حضور اتر تاجی، واکنش تحت شرط دهد. مطابق مكانیسمزنی کوانتومی رخ میتونل

بگیری گرمازا و خودبخودی تقریب حالت پایا بوده، مرحله حمله هسته دوستی گرماگیر و غیر خودبخودی است در حالیكه مرحله آ
. در غیاب اتر تاجی مرحله تعیین کننده سرعت وجود ندارد ولی مرحله آبگیری در حضور اتر تاجی تعیین کننده سرعت است. است

کاهش ثابت تعادل مرحله حمله هسته دوستی گروه آمین به گروه کربونیل و افزایش انرژی فعالسازی مرحله آبگیری به 
قابلیت  6-کرون-81شود. اتر تاجی منجر به کاهش سرعت تخریب گاباپنتین در حضور کرون اتر می kJ/mol  81/81اندازه

 عنوان نانوحامل داروی گاباپنتین را دارد.هاستفاده ب
 

، نانوحامل، دمای متقاطع، سینتیك، ترمودینامیك6-کرون-81گاباپنتین، اتر تاجی  های کلیدی:واژه
 

 
 
 

های آبیکوانتمی، عوامل موثر،سنتز، محیطنقاط  های کلیدی:واژه

 e_zahedi@iau-shahrood.ac.ir : مسئول یسندهنو یمیلا                                                                              
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1 نانو 10

1(h ) 1.48 10 exp( 10707 / )k T   
1 9

2(h ) 2.40 10 exp( 8295 / )k T   
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3 Intrinsic Reaction Coordinate (IRC) 
4 Integral-equation-formalism polarizable continuum 

model with the universal solvation model density 
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5 Wigner 
6 Crossover Temperature 
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7 Rate-determining step (RDS) 
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https://www.nice.org.uk/guidance/cg173/chapter/Recommendations
https://www.nice.org.uk/guidance/cg173/chapter/Recommendations
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