
 (1397) چهاردهمدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

63 

 
ه 

ام
لن

ص
ف

C
SI 

ن
را

ای
ی 

ور
فنا

و 
نان

ن 
جم

ان
  

نو ی نا
نیا د

 

 ی سوتالولپذیری داروبر پارامترهای ساختاری و واکنش بررسی تأثیر نانو حامل فولرنی 

()با استفاده از نظریه تابعی چگالی  ()

 
 پور، مریم درویش*محمدحسین فکری

 گروه شیمی، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آیت الله العظمی بروجردی)ره(، بروجرد

 چکیده 
ورود دارو به بدن . شوداستفاده می قلب ضربان نامنظمی درمان برای کهباشد می آریتمی ضد سوتالول از دسته داروهایداروی      

العه حاضر ها پیشنهاد گردید. مطهای دارویی نظیر فولرنمشکلاتی را به دنبال دارد که جهت کاهش عوارض، استفاده از نانو حامل

 NBOدر این کار، ابتدا با استفاده از آنالیز  صورت گرفته است. پذیری سوتالولبر واکنش C60حامل فولرنی با هدف بررسی اثر نانو

ی ( برای داروLUMO) ترین تراز اشغال نشده( و پایینHOMOهای بالاترین تراز اشغال شده )در نرم افزار گوسین انرژی

(، Nmax∆، محاسبه گردید. سپس مقادیر ماکزیمم بار الکترونی )C60به پایه نانو فولرن  به تنهایی و سپس با اتصال آنسوتالول 

ه ببه تنهایی و متصل به نانو حامل برای دارو و انرژی رزونانس ( ηسختی شیمیایی ) ،(μ(، پتانسیل شیمیایی)ωالکتروفیلیسیتی)

311G-6/دست آمد. کلیه ساختارها با استفاده از نرم افزار گوسین در سطح نظری 
* DFT .نتایج این پژوهش  اپتیمایز شدند

گردد و سختی شیمیایی می آنبه نانو فولرن باعث افزایش الکتروفیلیسیتی و کاهش سختی شیمیایی اتصال دارو  که دهدمینشان 

افزایش پتانسیل شیمیایی و  یابد.الکتروفیلیسیتی دارو پس از اتصال به نانو حامل افزایش میاز طرف دیگر  یابد.آن کاهش می

  .پذیری و تاثیر بیشتر دارو خواهد بودالکتروفیلیسیتی و کاهش سختی شیمیایی دارو پس از اتصال به فولرن بیانگر افزایش واکنش

پتانسیل شیمیایی، انرژی رزونانس.، DFT، نانو حامل فولرنی، روش محاسباتی سوتالول های کلیدی:واژه

 30/05/1397تاریخ چاپ:    23/05/1397تاریخ پذیرش:    05/05/1397 تاریخ دریافت:
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 =
𝐸HOMO + 𝐸LUMO

2

∆Nmax∆Nmax

∆Nmax

∆Nmax

∆Nmax

μη

max

-

0.7201s(p)
2.38

C61+0.6939 s(p)
3.00

C63      C61- C63 

= 

0.7052 s(p)
2.94

C63+0.7090 s(p)
3.09

C65        C63- C65 

=
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qij= (
Fij

Ej-Ei
)2×2 

Ej − Ei(a.u)   Fij(a.u)          qij       

BD(1)C30-C31→        1.21       0.058         0.00459 

BD
*
(1)C31-C61       

BD(1)C30-C61→        1.28       0.047         0.00269 

 BD
*
(1) C31-C61   

BD(1)C31-C61→        1029      0-047         0.00265 

 BD
*
(1) C30-C61 

     
→

→

→

→

→      
→
→
→

→

→

-

→

→

  

(kcal/mole )𝛔 → 𝛔
∗

BD(1)C69- C63→BD
*
(1)C63-C65  0.92  

BD(1)C26- C28→BD
*
(1)C28-C30  1.28         

BD(1)C69- C63→BD
*
(1)C63-C61  0.83  

BD(1)C26- C28→BD
*
(1)C28-C34  0.96         

 

     →

→

→

σ→σσ→σ

→

 

→

BD(2)C80- C83→BD
*
(2)C81-C85 46.27 

BD(2)C80- C83→BD
*
(2)C81-C85 95.39         

BD(2)C80- C83→BD
*
(2)C78-C79 44.59 

BD(2)C80- C83→BD
*
(2)C78-C79 87.62         

 

-
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