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اتوسوکزوماید و والپروات  هایداروروی خواص شیمیایی بر   اثرات نانو فولرنبررسی 

 به روش محاسباتیسدیم 

 
 ، پریسا گودرزی، هما فرمانیمحمدحسین فکری، *رضوی مهرمریم 

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

 

     (Valrico acid )

(Ethosuximide)

۱۹۷۶۱۹۷۸

 چکیده
شوند. ورود دارو به بدن مشکلاتی را به دنبال دارد اتوسوکزوماید و والپروات سدیم برای درمان صرع و تشنج تجویز میداروهای 

حاضر با هدف بررسی اثر نانو  یها پیشنهاد گردید. مطالعههای دارویی نظیر فولرنکه جهت کاهش عوارض، استفاده از نانو حامل

در این کار، ابتدا با  و تاثیر داروهای اتوسوکزوماید و والپروات سدیم صورت گرفته است. پذیریبر واکنش C60حامل فولرنی 

 ترین تراز اشغال نشده( و پایینHOMOهای بالاترین تراز اشغال شده )در نرم افزار گوسین انرژی NBOاستفاده از آنالیز 

(LUMOبرای داروهای اتوسوکزوماید و والپروات سدیم به تنهایی و س )نانو فولرن  یها به پایهپس با اتصال آنC60 محاسبه ،

( برای دو η( و سختی شیمیایی )μ) (، پتانسیل شیمیاییω) (، الکتروفیلیسیتیNmax∆گردید. سپس مقادیر ماکزیمم بار الکترونی )

 اپتیمایز شدند. 31G DFT-6/ساختارها با استفاده از نرم افزار گوسین در سطح نظری  یدارو در دو حالت بدست آمد. کلیه

-اتصال داروها به نانو فولرن باعث افزایش الکتروفیلیسیتی و کاهش سختی شیمیایی دارو می که دهدمینتایج این پژوهش نشان 

باشد و سختی شیمیایی آن کمتر از اتوسوکزوماید بیشتر از داروی والپروات سدیم میالکتروفیلیسیتی داروی از طرف دیگر  گردد.

لپروات سدیم است. افزایش الکتروفیلیسیتی و کاهش سختی شیمیایی دارو پس از اتصال به فولرن بیانگر افزایش داروی وا

های دارویی فولرنی از های منحصر به فرد استفاده از نانو حاملپذیری و تاثیر بیشتر دارو خواهد بود و نیز با توجه به ویژگیواکنش

سازی مقادیر زیاد دارو، کاهش دوز مصرفی، پایداری در برابر زمان نگهداری دارو، ذخیره جمله جلوگیری از تخریب دارو، افزایش

سازی گرمایی، هدفمندکردن دارورسانی به بدن و سازگاری زیستی بالا، استفاده از آن به جای داروی تنها بسیار مفید و استریل

 مناسب خواهد بود. 

سدیم ، نانو حامل فولرنی، روش محاسباتی ، سختی شیمیایی اتوسوکزوماید، والپروات های کلیدی:واژه

fekri188@gmail.com   :لوئسم هدنسیون لیمیا

 25/09/1397تاریخ چاپ:    16/09/1397تاریخ پذیرش:    20/07/1397تاریخ دریافت: 
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(ELUMO)
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ENERGY GAP= ELUMO-EHOMO 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87:Ethosuximide.png
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87:Valproic_acid.svg
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ELUMOEHOMO 

NBO

VP               OC          FVP          FO      

1.99226     1.70642     1.34116     1.23870      Eg         

1.00196     0.85329     0.77801     0.76567       η         

0.24951     0.29298     0.32133     0.32651       μ         

-0.03107   -0.05030    -0.06636    -0.06962      ω         

-0.24902   -0.34335    -0.41302    -0.42644     ∆N         
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𝟐(𝑬𝐇𝐎𝐌𝐎 + 𝑬𝐋𝐔𝐌𝐎)
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