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 10/03/1402تاریخ چاپ:      03/03/1402پذیرش:تاریخ    25/12/1401دریافت: تاریخ 

  (20C)سطح فولرن  بیوتیک سفالکسین بربررسی محاسباتی جذب سطحی آنتی
 *5محمد یوسفی،4رویا احمدی،3و2، مهناز قمی1محمدرضا جلالی سروستانی

باشگاه پژوهشگران جوان و نخبگان، دانشگاه آزاد اسلامی واحد یادگار امام خمینی)ره( شهر ری، تهران.1                                              

، دانشکده داروسازی و علوم دارویی، دانشگاه علوم پزشکی آزاد تهران، تهران، ایراندارویی گروه شیمی.2  

مرکز تحقیقات مواد اولیه دارویی، دانشگاه علوم پزشکی آزاد تهران، تهران، ایران.3  

 ینی )ره( شهرری، تهرانگروه شیمی، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آزاد اسلامی واحد یادگار امام خم.4

 گروه شیمی، دانشکده شیمی دارویی، علوم پزشکی تهران، دانشگاه آزاد اسلامی، تهران.5

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

 

 

 

 
 

   مقدمه -1

 داروهییی  تیییر  پرمصیییر  جملییی  از هییی بیوتیییی آنتییی 

 سییر    یی  برنیی میی  بییی  از را هیی بیی کتر  کیی  هسییت  

 هی بیوتیی آنت  مصر  .ده  م  ک هش را آنه  رش 

 تشیییل را دارو ی  مصیر  کل از درص  15 ح ود

شیود ز ی د  بی  آنهی  م  توجی  ده  ب  همیی   لی م 

 هی  بیوتیی آنتی  از  یی ( 1شیل ) سف لیسی . [1]

 در اسی  کی  مییروب  ض  خواص ب  سف لوسپور   

 از مثبی  گرم و م ف  گرم ه  مییروارگ نیسم برابر

 هیی  بیوتییی . آنتیی [2]دهیی  میی  نشیی   لییی خییود ا  

 و دام میییعار  در گسیییترد  طیییور بییی  سف لوسیییپور  

 در ب کتر یییی    هیییی   فونیییی  درمیییی   بییییرا  طیییییور

 چ ی    بی  مق  سی  در. [3]شیون  می  استف د  حیوان ت

 د گییر مییورد اسییتف د  در دامپعشییی   سف لوسییپور  

 و پییی  ی  همچیییو  تیمییی  معا ییی    دارا  سف لیسیییی 

 در گسیترد  طیور ب  ب  برا    و اس  خوراک  جذب

  دستگ   ه   فون  برا  دامپعشی  ه  کلی ی 

 

 در پسیییییت   ورم و پوسیییییت  هییییی   فونییییی  ادرار  

رو ی  تف د  بی . اس[4]شود م  استف د  شیر  گ وه  

 انسییی   سییی م  بیییرا  بییی لقو  طیییوربییی  از ا ییی  دارو

 مق ومییی  ا جییی د ب  ییی  توانییی مییی  و بیییود  خطرنییی  

 دلییل ب  .[6, 5]شود  آلرژ   ه  واک ش دارو   و

 م نی  بی ت  حی  حی اکثر اروپی  اتح د ی  هی  نگران  ا  

 ت ر ی  شییر و گی و ه  ا ب  در سف لیسی  برا  را

 بیییرا  ب تیم نییی   حییی  حییی اکثر .[7]اسییی   کیییرد 

 بیی  کلیی  و کبی  چربیی   م هیچی   شییر  سف لیسیی  در

 1000 و 200  200  200  100 ترتییییییییییییییییییییییییی 

 اایعا ش بی  ح ل  ا   ب . اس  کیلوگرم بر مییروگرم

 ر   ییی   ییی م همچ یییی  و حییییوان  هییی  گییییر همییی 

 در سف لیسیییی  م نییی  بییی ت  دور   طیییول در مقیییررات

 طیور بی . شیودمی  تربیش    حیوان تولی  ش غذاه  

رو   شیییی یر  در حییی   از بییییش م نیییی  بییی ت  خییی ص 

 مط ل ییی ت .[9, 8] گیییذاردتییی  یر مییی  انسییی   سییی م 

 ه  بیوتی  آنت  مج ز ح  از بیش استف د  انج م ش  

 چکیده

بیوتیک سفالکسین، با استفاده به عنوان جاذب و حسگر برای حذف و شناسایی آنتی (20C)در این مطالعه، عملکرد نانوساختار فولرن 

انوسااختار کنش سفالکسین با نمقادیر منفی انرژی جذب سطحی نشان داد که برهم از نظریه تابعی چگالی مورد بررسی قرار گرفت.
پذیر است. مقادیر منفی تغییرات آنتالپی و تغییرات انرژی آزاد گیبس نشان داد که جذب سطحی سفالکسین بر از لحاظ تجربی امکان
کنش سفالکسین باا دهنده آن بود که برهمباشد. مقادیر ثابت تعادل ترمودینامیکی نشانخودی میزا و خودبهروی سطح جاذب گرما

20C هاای طبیعای پیونادی نشاان داد کاه جاذب پذیر، تعادلی و دوطرفه دارد. نتایج حاصا  از محاسابات اوربیتاالشتحالتی برگ
شونده، ماهیتی فیزیکی دارد. اثر دما بر جاذب و جذبدلی  عدم تشکی  پیوندهای کوالانسی میانسفالکسین بر روی سطح فولرن، به

کنش سفالکسین با نانوساختار فولرن در دماهاای آمده نشان داد که برهم دستبهروی فرآیند جذب مورد بررسی قرار گرفت و نتایج 
را در حاین  %9/296افزایشای  20Cهای چگالی حالات محاسبه شده، نشان داد که مقدار گاف انارژی تر است. طیفتر، قویپایین
، افزایش یافته است. در نتیجه از این نانوساختار الکترون ولت 750/7به  950/1و میزان آن از  کردهکنش با سفالکسین تجربه برهم
  .کردگری جدید برای ساخت حسگرهای الکتروشیمیایی نوین برای شناسایی سفالکسین، استفاده عنوان اصلاحتوان بهمی

 سفالکسین، فولرن، نظریه تابعی چگالی، جذب سطحی، حسگر، حذف آلاینده. :واژگان کلیدی   

 
 (B Mitra 12)فونت 

 
 
 

 های آبینقاط کوانتمی، عوام  موثر،سنتز، محیط های کلیدی:واژه

myousefi50@hotmail.com ایمیل نویسنده مسئول:   
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 نشی   ه مرغ ار  و ه دام ار  در را سف لوسپور  

 در سف لیسییی  وجییود تشییصی  ب یی برا   . اسیی  داد 

 تییرار جلییوگیر  از بییرا  ت هیی  نیی  غییذا   ه  نمونیی 

 بییرا  دارو  بلییی  م ییر  در ک    مصییر  گییرات 

ا ی   بیش از ح  مج ز و صحیح    م استف د ش  س   

اسیییی   برخییییوردار بیییی     اهمییییی  از بیوتییییی آنت 

 هی  روش شی مل گیر  را جان از  ه  روش .[10]

 و بی   کی را   بی  می    کرومی توگراا   سی ج طیی 

 سییی ج طی  -بییی   کییی را   مییی    بییی  کرومییی توگراا 

 هیی روش ا یی  حیی ل  ا یی  بیی . [13-11]اسیی   جرمیی 

  و کی ربرا  می هر دارنی پیشیرات  ه  دسیتگ   نی ز ب 

. [9]دارد  نیی ز ز ی د  زمی   س ز  نمون  بی آم د  و

 و حسی   سیر    سی د   هی  روش توسی   ب ی برا   

 در سف لیسییی  م نیی  بیی ت  سیی جش بییرا  هع  یی  کییم

اسییییتف د  از  .اسیییی  ضییییرور  غییییذا   محصییییو ت

الیتروشیمی    برا  سی جش سف لیسیی    حسگره  

 حسیییی    بسییییی ر سیییی جش ا یییی ور  معا یییی    چییییو 

 سیر   تحلییل و تجع   توان    و خوب پذ ر گع  ش

 . از طییییییر  د گییییییر بیییییی   لیییییی [15, 14]را دارد 

 در آ  مقی ار سف لیسیی   بیوتیی ب    آنت  مصر 

-تیی بیوآنتی  م اوم ورود. [16]اس   ز  د ه پس ب

 مشیی ت و ز سی   مسی  ل محیی  و آب م ی ب  ب  ه 

 بیر. کیرد خواهی  ا جی د انس   برا  را محیط ز س 

 جملیییی  از هیییی  بیوتییییی آنتیییی  حییییذ  اسیییی    ا یییی 

 کیفیی  حفظ برا  آلود  آب  ه  محی  از سف لیسی  

 از .اسیی  ضییرور  انسیی   سیی م  از حف ظیی  و آب

-نمی  ا ضی ب تصیفی  متی اول ه  روش ک  آنج   

 هیی  روش ک  یی   حییذ  را هیی آ   یی   نییو  ا یی  توان یی 

 اوتوک ت لیسیییییت   تجع ییییی  م ن ییییی  مصتلفییییی  پیشیییییرات 

 و زنیی  ایلتراسییو   از  نی نو پیشیرات   اکسی اسییو 

 شی   بررس  ه ر عآ      حذ  م یو  برا  اسمع

  دلیییییل جییییذب سییییطح  بیییی ارا  یییی  .[19-17]اسیییی  

-تیر  طراحی  سی د    میل  کممعا     چیو  هع  ی 

سیی دگ   و کییرد آسیی    تولییی  مییواد   نو یی  کییم ضییرر

ه   ح و  جذب شون    روشی  میر ر اص ح ج ذب

شود و از ا   جه ت بر د گیر آم  برشمرد  م و ک ر

ه  برتیر  دارد. بصیش مهمی  ه   حذ  آ     روش

بیرا     س ماز روش جذب سطح   انتص ب ج ذب  

  .م د  مورد ه   برا  جذب اس

 هیییی  ا  ور  سییییر   توسیییی   اخیییییر  ه  سیییی ل در

ا ی  میواد  ایرد بی  م حصیر سی خت ر دلییل بی  ن نومواد

 جهیی   سراسییر در محققیی   از بسییی ر  توجیی  مییورد

 آلیوترو  مصتلی  اشی ل در کرب  .اس  گرات  ترار

 گییراا  و ن نولولیی  آمییور   المیی    گرااییی   م ن یی 

 کیرب  شییل ششیمی    یوا  ب  ه اولر . دارد دوجو

 در و دارنییی  کیییرو  سییی خت ر کییی  شیییون مییی  ت ر ییی 

 بی  20C ایولر . هسیت   محلیول مصتل  آل  ه  ح ل

 تیر  کوچی    یوا  بی  تفی  م ن ی  شییمی    س خت ر

 شییل) شیود.می  گراتی  نظیر در ایولر  گرو   ضو

 صییفر کییرب  آلییوترو    ییوا  بیی  کیی  هیی اولر ( 1

 هییی  تف  اس سییی    شیییون  م  گراتییی  نظیییر در ب ییی  

 از. هسییت   مصتلیی  انگیعشییگف  خییواص بیی  کرب یی 

همیی را   و کروتیو توسی  ایولر  اولی  کش  زم  

 رو  بر شم ر ب  تجرب  و تئور  ک ره    [20]

 دارا  ت هییی  نییی  هییی اولر . اسییی  شییی   انجییی م ایییولر 

 شییییمی    بییی و  نقییی  سییی خت ر و تقییی ر  ه  شییییل

 ج    مواد تهی  زمی   در د ز   ک ربرد بلی  هست   

-سیو ی  حسگره   ن نوالیترونی   در استف د  مورد

غییر  دارنی .  و خورشی   ه  سلول مولیول   ه  

 تصیییو ربردار   بیییرا  هییی اولر  ا ییی   بیییر  ییی و 

 اسیییییتف د  نییییییع غییییییر  و دارورسییییی ن  راد یییییوتراپ  

 را پعشیی   لیم از ن پیذ ر ج ا   بصیش ک  شون م 

مط ل ی ت نشی   داد  اسی  کی   .[21]  ده م  تشییل

 بییرا  جیی ذب   ییوا بیی  مییو ر طییور بیی  از نیی نومواد

, 22] شیییی   اسیییی  اسییییتف د  آب از سف لیسییییی  حیییذ 

 ک رآمیی   الیتروشیییمی    چ ییی  حسییگره  . هییم[23

 نقییی ط  [24] هییی اولر  جملیی  از مت یییو  نیی نومواد از

 و [26]کرب یییییی   ه  ن نولولیییییی   [25]کوانتییییییوم  

 نییییور   هیییی  و ژگیییی  از ن شیییی  [27] هیییی گییییراا 

 سییی خت  آنهییی   ییی ل   شییییمی   و ایع یییی  الیتر یییی  

 هی  مولییول الیتیرو  پذ رش توان    [.27]ان  ش  

20C  بییرا  و ژگیی  ا یی . اسیی  شیی   شیی  خت  خییوب بیی 

 پت نسییل کیرد  کیم بیرا  بسیتره  از بسیی ر  اص ح

 بهبییود واکیی ش  ااییعا ش سییر   و الیتر ییی  کیی هش

 حسییییییییگره   در پییییییییذ ر انتصیییییییی ب و حس سییییییییی 

اسی . بیر  گراتی  ارتیر اسیتف د  میورد الیتروشیمی   

 ک تیییی لیع در هییییم هیییی اییییولر  خییییواص  ا یییی  اسیییی  

 ک تی لیعور   وا ب  هم و ه ح  واس  الیتروشیمی   

  الیترودهی  .[28]انی  شی   اسیتف د  کی هش -اکس  ش

  یییوا  توان ییی  بییی مییی  هییی ایییولر  بییی  شییی   اصییی ح

 شییون  اسییتف د  محییی  ز سیی  نیییع پیی  ش حسییگره  

. از ا   رو  ب  توج  بی  ا  یی  نصسیتی  گی م در [29]

توسییی    ییی  جییی ذب بیییرا  حیییذ  آ   ییی   و  ییی   ییی  

گر جه  سی خ   ی  حسیگر الیتروشییمی    اص ح

  اسی شیون   ک ش میی   جی ذب و جیذببررس  برهم

جیییذب  ارا  ییی  ربییی  نصسیییتی  بیییرا  مط ل ییی  ا ییی  در

  20C اولر  س خت ر ن نو رو  بر سف لیسی  سطح 
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 [.1]  .گرا  مط ل   ترار و بررسیی  مییورد چگیی ل  تیی ب  تئییور  از اسییتف د  بیی 

 

 
 

( )کربن: خاکستری، هیدروژن: سفید، اکسیژن: قرمز، 20Cساختار شیمیایی بهینه شده داروی سفالکسین و فولرن ) :1شکل

 زرد(نیتروژن: آبی، گوگرد: 

. 

. 

 های محاسباتیروش -2

و  (20Cابتییییی ا سییییی  خت ره   سف لیسیییییی   اییییی ولر  )

ه  در س  موت ی  متف وت ب  اسیتف د  ه   آ کمپلی 

و  nanotube modeller 1.3.0.3ااعارهی  از نرم

Gaussview16  سییییییییپ  [30, 31]شیییییییی رسییییییییم .

(  IR) اروسیییر سییی ز  ه  سییی   مح سیییب ت بهی ییی 

-( و اوربیتیی لNBOهیی   طبی یی  پیونیی   )اوربیتیی ل

( بیییر رو  تمییی م  FMOهییی   مولییییول  میییرز  )

س خت ره  ب  استف د  از روش نظر   ت ب   چگی ل  و 

اایعار ب  وسیل  نرمB3LYP/6-31G(d) سر  پ    

Gaussian 16   تمیی م  [32, 33]صییورت گرایی .

مح سییب ت در اشیی ر  یی  اتمسییفر  در گسییتر  دمیی    

  10˚-10˚کلو   در اواصیل دمی     398ال   298

انج م ش .  زم بی  ذکیر اسی  کی  روش و سیر  پ  ی  

میذکور بیی  ا ی  دلیییل انتصی ب گرد یی  کی  در مط ل یی ت 

  پیشی  مربوط ب  ن نوس خت ره   نت  ج ح صیل از ا ی

هییی   روش تطییی ب  و همییی ه گ  ت بیییل تبیییول  بییی  داد 

مییورد بررسیی  بیی   ارا  یی . [36-34]تجربیی  داشیی  

 شرح ز ر اس :

 
Cefalexin + Adsorbent → Cefalexin Adsorbent       (1)    
         

بییرا   6الیی   2پیی  از اتمیی م مح سییب ت  ازم یی د ت 

(  Eadب  مقیییی د ر انییییرژ  جییییذب سییییطح  )مح سیییی

(  تغییییرات ΔHadتغییییرات آنتیی لپ  جییذب سییطح  )

(    بییییییی  ت یییییییی دل ΔGadانیییییییرژ  آزاد گیییییییییب  )

( ΔSadو تغیییییرات آنتروپییی  ) Kthترمود  ییی میی  

 .     [37] ش استف د  
       )2( 

       

)3( 

)4( 

)5( 

)6( 

نمی د انییرژ  کیل الیترونیی   Eدر روابی  ذکیر شیی    

انیییرژ   EBSSEبیییرا  هیییر  ییی  از سییی خت ره   

نمییی د  Hمربیییوط بییی  تصیییحیح خطییی   سیییر  پ  ییی   

مجمیییو  انیییرژ  کیییل الیترونییی  و آنتییی لپ  تصیییحیح 

نمیی د مجمییو  انییرژ  کییل الیترونیی  و  Gحرارتیی   

دمیی   T  بیی  ت یی دل گ زهیی  و  Rانییرژ  آزاد گیییب   

پ رامترهیی   مییرتب  بیی   ب شیی  .برحسیی  کلییو    م 

هیی   مولیییول  نیییع از جملیی  گیی   انییرژ  اوربیتیی ل

Eg(  درص  ک هش گ   انیرژ  %∆Eg  سیصت  )

(  الیتروایلیسییت  (  پت نسیل شیمی    )شیمی    )

( نیییع بیی  ( و بیشییتر   بیی ر انتقیی ل   اتیی  ))

 .[38]مح سب  ش ن   12ال   7ز رواب  استف د  ا
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  ELUMOدر روابییییییی  ذکییییییییر شیییییییی   در بیییییییی    

EHOMO  Eg1  وEg2   ی ب  ترتیی  انیرژ  پی-

تییییر   اوربیتیییی ل مولیییییول  اشییییغ ل نشیییی    انییییرژ  

ب  تر   اوربیت ل مولیول  اشغ ل ش    گ   انرژ  

 .[39] هست   ج ذب و گ   انرژ  کمپلی 

 

 بحث و نتایج -3

 بررسی پارامترهای ساختاری -3-1

هیییی   شیییی   کمییییپلی سیییی خت ره   آغیییی ز   و بهی یییی 

  ارا یی  شیی   اسیی . 2لیسییی  و اییولر  در شیییل سف 

طور ک  مشیص  اسی  بی  م ظیور دسیتی ب  بی  هم  

-کیی ش جیی ذب و جییذبپ  یی ارتر   پییرب یی    بییرهم

شون   در س  موت یی  متفی وت میورد ارز ی ب  تیرار 

ن می    A-Conformerگرا . در موت ی  اول ک   

شییی   اسییی   ن نییی وس خت ر درحییی  ا صیییل حلقییی  ب یییع  

هیی روتی ز   تیرار گراتی  اسی  و حلقی  د  سف کسی 

گییذار  نیی م B-Conformerو در موت ییی  دوم کیی  

شییی     اییی ولر  در مجییی ورت گییی رو  کییی ربوکسیلی  

گذار  ش   اسی . در موت یی  سیوم اسی   دارو  ج  

گذار  شی    ن نوسی خت ر در ن م C-Conformerک  

گون  ک  مج ورت گرو  آمی  ترار گرات  اس . هم  

دهی   وضیوح نشی   م ش   ب یل س خت ره   بهی  ش

سی ز  تغییرات س خت ر  ش     پی  از انجی م بهی ی 

توانی  بی  ه  س   ر  ن اد  اس  ک  ا   موضیو  م 

ک ش خیلی  تیو  میی   دارو و ا   دلیل ب ش  ک  برهم

ن نوس خت ر وجود ن اشت  و پیونی  شییمی    میی   آنهی  

ژ  کیییل الیترونییی  تشییییل نشییی   اسییی . مقیی د ر انیییر

  ارا ی  1تم م  س  خت ره   ب ررس  ش   در ج ول 

طیور کی  مشیص  اسی  مقی ار انیرژ  ان . همی  ش  

  از انیییی رژ  کییییل B-Conformerکییییل الیترونیییی  

  C-Conformerو  A-Conformerالیترونییییییییی  

ده  ا   پییرب    پ   ارتر تر اس  ک  نش   م م ف 

اییولر  در ا یی   کیی ش مییی   سف لیسییی  وبییود  و بییرهم

تییر اسیی . مقیی د ر م فیی  انییرژ  جییذب موت ییی   تییو 

دهی  کی    نشی   م 1شی   در جی ول سیطح  گیعارش

جییذب در هییر سیی  موت ییی   از لحیی ظ تجیی رب   ارا  یی 

  از B-Conformerپیی ذ ر اسیی  و تشیی ییل  امیی ی  

 .[40]تر اس ه  محتملس  ر پییرب   

  

 
 

)کربن: خاکستری، هیدروژن: سفید،  (20C)های دارو سفالکسین و فولرن شده کمپلکسساختار آغازین و بهینه :2شکل

 اکسیژن: قرمز، نیتروژن: آبی، گوگرد: زرد(

(7)  
(8)  
 (9)  
(10)  

(11) 
 

(12)  
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هیم بیر رو  سی خت ره   مط ل ی  شی    IRمح سب ت 

دسی  آمی   نییع در هی   بی صورت گرا  و ارکی ن 

هیی   ر کیی  داد طییو   بیی  شیی   اسیی . همیی  1جیی ول 

گونیی  ارکیی ن  م فیی  ده یی   هییی ارا یی  شیی   نشیی   م 

برا  هی     از س خت ره  مش ه   نش   کی  بیی نگر 

ا   اس  ک  تم م  سی خت ره   رسیم و مط ل ی  شی   

. [39]در  یی  ح لیی  کمی یی  موضیی   تییرار دارنیی  

ر هی  نییع مح سیب  مق ار مم   دوتطبی  تمی م  سی خت 

. ش   ارا   1گرد   و مق د ر ب  دس  آم   در ج ول 

طور کییییی  مشیییییص  اسییییی  ممییییی   دوتطبییییی  همییییی  

سف لیسی  پ  از جیذب شی   بیر رو  سیطح ایولر  

ااعا ش ت بیل تیوجه  بی  مقی د ر  070/3مق ار آ  از 

ترتیییییییییی  بیییییییییرا  بییییییییی  860/3  580/3  150/4

ده ی     ات  اس  کی  نشی   Cو  A  Bه   پییرب   

پییییذ ر  آ  اسیییی  کیییی  ارآهمیییی  ز سییییت  و واکیییی ش

کیی ش بیی  اییولر  بیشییتر شیی   سف لیسییی  پیی  از بییرهم

م ظییور دسییتی ب  بیی  اط  یی ت بیشییتر . بیی [34]اسیی  

-جذب  مح سیب ت اوربیتی ل ارا   در مورد می نیسم 

هییی   هییی   طبی ییی  پیونییی   نییییع بیییر رو  کمیییپلی 

ر دو موت یییی  صیییورت سف لیسیییی  و ایییولر  در هییی

گراییییی  و نتییییی  ج ح صیییییل از آ  نشییییی   داد کییییی  در 

سیی خت ره   بهی یی  شیی   هییی  پیونیی   مییی   جیی ذب و 

کی ش میی   آ  دو از شون   تشییل نش   و بیرهمجذب

 .[35]نو  جذب ایع ی  اس  

. 
 ها های آنپارامترهای ساختاری سفالکسین، فولرن و کمپلکس: 1جدول 

 

 

 

 بررسی پارامترهای ترمودینامیکی -3-2

جیذب سیطح   ارا  ی پ رامتر ترمود  ی میی   نصستی 

پ  بیود ک  مورد ارز  ب  ترار گرا   تغیییرات آنتی ل

-  و مقی د ر بی شیمح سیب   3ک  ب  اسیتف د  از رابطی  

  3دسیی  آمیی   بیی  صییورت تیی ب   از دمیی  در شیییل 

گونی  کی  مشیص  اسی   نشی   داد  شی   اسی . هم  

مقی ار ا ی  پی رامتر بییرا  هیر سی  پییرب ی   مط ل یی  

کیی ش کیی  بییی نگر آ  اسیی  کیی  بییرهم اسیی شیی    م فیی  

. ت  یر دم  بیر  اسمی   اولر  و سف لیسی  گرم زا  

رو  ا   پ رامتر مورد مط ل   تیرار گرای  و نتی  ج 

دسییی  آمییی   نشیی   داد کییی  بییی  ااییعا ش دمییی  مقییی ار بیی 

ΔHad مقیییییی د ر [38-36] شییییییودتییییییر م   مثبیییییی .

تغییییییییرات انییییییرژ  آزاد گیییییییب  و   بیییییی  ت یییییی دل 

گراییی  و ترمود  ییی میی  نییییع میییورد مح سیییب  تیییرار 

 5و  4هیی   دسیی  آمیی   بیی  ترتییی  در شیییلنتیی  ج بیی 

نشییی     ΔGadانییی . مقییی د ر م فییی  نشییی   داد  شییی  

کیی ش مییی   سف لیسییی  و اییولر  در دهیی  کیی  بییرهمم 

خییود  هیی ر سیی   پییی یرب    بیی ررس  شیی    خودبیی 

. میییییی ق د ر کیییییی م لگیییییی ر تم    بیییییی   تیییییی   دل اسیییییی 

تیییرار  0الییی   10ترمود  ییی میی  نییییع کییی  در بییی ز  

جییذب در تمیی م   ارا  یی دارنیی   بییی نگر آ  هسیی  کیی  

پیذ ر اسی . بی  ح  ت بررس  شی   ت ی دل  و برگشی 

ترتیی  بی  Log Kthو  ΔGadاایعا ش دمی   مقی د ر 

نم   یی  کیی  ااییعا ش و کیی هش محسوسیی  را تجربیی  م 

تیر  جذب در دم هی   پی  ی  ارا   گر آ  اس  ک  بی ن

. مقییی د ر تغیییییرات آنتروپییی  نییییع اسییی پیییذ رتر انجییی م

دسی  آمی   در مورد مح سب  تیرار گرای  و نتی  ج بی 

  گییعارش شی   اسیی . مقی د ر مثبیی  آنتروپیی  6شییل 

 ارا  ییی نظمییی  در حیییی  ده ییی   آ  اسییی  کییی  ب نشییی  

  نیییع جییذب ااییعا ش   اتیی  اسیی  و از لحیی ظ آنتروپیی

پیذ ر اسیی . ا یی  پیی رامتر جییذب سییطح  امییی   ارا  ی 

ترمود   میی  ب  ااعا ش دمی   کی هش محسوسی  پیی ا 

ود  ییی میی  پیشیییی  کیییرد و هم ن ییی  پ رامترهییی   ترم

بیییود  رانییی م   جیییذب در دم هییی   ت  ی ک  ییی   بهتیییر 

 .اس تر پ  ی 
 

 بررسی پارامترهای ترمودینامیکی -3-2

جذب سطح  کی   ارا     اولی  پ رامتر ترمود   میی

مورد ارز  ب  ترار گرا   تغییرات آنتی لپ  بیود کی  

-مح سییب  گرد یی  و مقیی د ر بیی  3بی  اسییتف د  از رابطیی  

  3دسیی  آمیی   بیی  صییورت تیی ب   از دمیی  در شیییل 

 
Total electronic energy 

(a.u) 

Adsorption energy 

(kJ/mol) 

ZPE 

(kJ/mol) 

νmin 

(cm-1) 

νmax 

(cm-1) 

Dipole Moment 

(Debye) 

CFX -1458/109 --- 972/910 10/659 4248/370 3/070 

C20 -747/196 --- 325/260 261/392 1690/640 0/000 

A-Conformer -2205/313 -19/599 1323/450 3/436 4248/032 4/150 

B-Conformer -2205/324 -48/742 1322/780 3/206 4101/343 3/580 

C-Conformer -2205/320 -38/240 1324/010 3/866 4248/239 3/860 
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گونی  کی  مشیص  اسی   نشی   داد  شی   اسی . هم  

مقی ار ا ی  پی رامتر بییرا  هیر سی  پییرب ی   مط ل یی  

کیی ش کیی  بییی نگر آ  اسیی  کیی  بییرهم اسیی شیی    م فیی  

. ت  یر دم  بیر اس می   اولر  و سف لیسی  گرم زا  

رو  ا   پ رامتر مورد مط ل   تیرار گرای  و نتی  ج 

دسییی  آمییی   نشیی   داد کییی  بییی  ااییعا ش دمییی  مقییی ار بیی 

ΔHad مقیییییی د ر [38-36] شییییییودتییییییر م   مثبیییییی .

رژ  آزاد گیییییییب  و   بیییییی  ت یییییی دل تغییییییییرات انیییییی

ترمود  ییی میی  نییییع میییورد مح سیییب  تیییرار گراییی  و 

 5و  4هیی   دسیی  آمیی   بیی  ترتییی  در شیییلنتیی  ج بیی 

نشییی     ΔGadانییی . مقییی د ر م فییی  نشییی   داد  شییی  

کیی ش مییی   سف لیسییی  و اییولر  در دهیی  کیی  بییرهمم 

خییود  هیی ر سیی   پییی یرب    بیی ررس  شیی    خودبیی 

لگیییییی ر تم    بیییییی   تیییییی   دل . میییییی ق د ر کیییییی م اسیییییی 

تیییرار  0الییی   10ترمود  ییی میی  نییییع کییی  در بییی ز  

جییذب در تمیی م   ارا  یی دارنیی   بییی نگر آ  هسیی  کیی  

پیذ ر اسی . بی  ح  ت بررس  شی   ت ی دل  و برگشی 

ترتیی  بی  Log Kthو  ΔGadاایعا ش دمی   مقی د ر 

نم   یی  کیی  ااییعا ش و کیی هش محسوسیی  را تجربیی  م 

تیر  جذب در دم هی   پی  ی  را   ابی نگر آ  اس  ک  

. مقییی د ر تغیییییرات آنتروپییی  نییییع اسییی پیییذ رتر انجییی م

دسی  آمی   در مورد مح سب  تیرار گرای  و نتی  ج بی 

  گییعارش شی   اسیی . مقی د ر مثبیی  آنتروپیی  6شییل 

 ارا  ییی نظمییی  در حیییی  ده ییی   آ  اسییی  کییی  ب نشییی  

جییذب ااییعا ش   اتیی  اسیی  و از لحیی ظ آنتروپیی  نیییع 

پیذ ر اسیی . ا یی  پیی رامتر ذب سییطح  امییی  جیی ارا  ی 

ترمود   میی  ب  ااعا ش دمی   کی هش محسوسی  پیی ا 

کیییرد و هم ن ییی  پ رامترهییی   ترمود  ییی میی  پیشیییی  

ت  ی ک  ییی   بهتیییر بیییود  رانییی م   جیییذب در دم هییی   

 اس .تر پ  ی 

 

 
 مقادیر تغییرات آنتالپی جذب سطحی -3شکل 

 کلوین 398الی  298در گستره دمایی 

 
مقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس در گستره دمایی  -4شکل 

 کلوین 398الی  298

 
 مقادیر لگاریتم ثابت تعادل ترمودینامیکی -5شکل 

 کلوین 398الی  298در گستره دمایی 

 
الی  298مقادیر تغییرات آنتروپی در گستره دمایی  -6شکل 

 کلوین 398

 

  های مولکولی جبههبررسی اوربیتال -3-3

طی  چگ ل  ح  ت مح سب  ش   برا  سف لیسی   

  7ه  در شیل شم ر  ه   آ اولر  و کمپلی 

گون  ک  مشص  اس  میعا  ارا   ش   اس . هم  

الیترو  ول   950/1گ   انرژ  اولر  برابر ب  

اس  ک  ب   از جذب ش   دارو بر رو  سطح آ  

 750/7و  570/7  740/7میعا  گ   انرژ  ب  

  A-Conformerرو  ول  ب   ترتی  ب را  الیت

B-Conformer  وC-Conformer  اا عا ش

  923/296  ب  )ب  ترتی  میعا  ااعا ش م 

(. گ   اس درص   436/297و  205/288

ا  م یو  ب  ه ا   الیتر ی  و انرژ  رابط 

خ صی  الیتروک ت لیست  دارد      هر چ  ترکیب  

ژ  آ  کمتر خواه  رس ن تر ب ش  میعا  گ   انر

توا  نتیج  گرا  ک  مق ار رو  م بود. از ا  

از جذب ش    سف لیسی  ب ر  پ رس ن    اولر  

برابر ک هش   ات  و از ا    3رو  س طح آ  ح  ودا 

  وا  توا  ب دار م ک هش محسو  و م   
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سیگ  ل  جه  س خ     حسگر الیتروشیمی    

بیوتی  سف لیسی  نت گیر  آبرا  ش  س    و ان از 

ه   . س  ر پ رامتره   اوربیت ل[39]استف د  نمود 

مولیول  جبه  نیع از جمل  سصت  شیمی     پت نسیل 

  ات  شیمی     الیتروایلیسیت  و بیشتر   ب ر انتق ل

-نیع برا  هم  س خت ره  مح سب  ش  و مق د ر ب 

طور ان . هم    گعارش ش  2   در ج ول دس  آم

ک  مشص  اس  مق ار سصت  شیمی    سف لیسی  

و  785/3  870/3الیترو  ول  ب   705/6از 

 ه  الیترو  ول  ب  ترتی  برا  پییرب    875/3

A-Conformer B-Conformer  و  C-

Conformer  از جذب ش   بر رو  سطح  پ

ده  مشتق ت م اولر  ک هش   ات  اس  ک  نش   

سف لیسی  و اولر  در مق  س  ب  دارو  ت ه  ب و  

پذ ر  بیشتر  برخوردار ن نو س خت ر  از واک ش

ده  هست  . مق د ر م ف  پت نسیل شیمی    نش   م 

ک  س خت ره   مط ل   ش    از ن ظر 

ت رم ود   میی  پ     ار هست  . مق ار الیتروایلیسیت  

-ل    ات  دارو نیع ب   از ب رهمو بیشتر   ب  ر انتق 

ده  ش   م ک ش ب  اولر  ااعا ش جع   داشت  ک  ن

مشتق ت اولر  و دارو در مق  س  ب  سف لیسی  ت ه  

 .[41]تم  ل بیشتر  ب  جذب الیترو  دارن  

  . 

 
 هاهای آنو کمپلکس های جبهه سفالکسین، فولرن: پارامترهای مرتبط با اوربیتال2جدول 

 

NO EHOMO (eV) ELUMO (eV) Eg (eV) %ΔEg η (eV) µ (eV) 
ω 

(eV) 

ΔNmax 

(eV) 

CFX -6/940 6/470 13/410 --- 6/705 -0/235 0/004 0/035 

C20 -5/060 -3/110 1/950 --- 0/975 -4/085 8/558 4/190 

A-Conformer -4/590 3/150 7/740 296/923 3/870 -0/720 0/067 0/186 

B-Conformer -4/680 2/890 7/570 288/205 3/785 -0/895 0/106 0/236 

C-Conformer -4/630 3/120 7/750 297/436 3/875 -0/755 0/074 0/195 
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Fullerene (C20) Cefalexin 

  

A-Conformer B-Conformer 

 

C-Conformer 
 

Eg= 1.950 (eV) Eg= 13.410 (eV) 

Eg= 7.740 (eV) 

%ΔEg= 296.923 

Eg= 7.570 (eV) 

%ΔEg= 288.205 

 

Eg= 7.750 (eV) 

%ΔEg= 297.436 

 

 
 ها ¬آن یها¬( و کمپلکس20Cفولرن ) ین،حالات دارو سفالکس یچگال یفط -7شکل 

 

 
 یها¬( و کمپلکسبیوتیک سفالکسین  در و آنتی 20Cهای ایجاد شده بین نانو ساختار (BCP)نقاط بحرانی پیوندی -8شکل 

 با فلش مشخص شده است ها¬آن
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 هاهای آنو کمپلکس سفالکسین، فولرن (aimاتم در مولکول ): پارامترهای مرتبط با محاسبات 3جدول 

 
Number L (r) KEG=G KEK = KEG  G ÷  

A 

1 -0/0194 0/00139 -0/00055 -0/00084 1/65119 

2 -0/00067 0/00046 -0/00021 -0/00025 1/85391 

3 -0/00161 0/00119 -0/00042 -0/00076 1/55353 

B 1 -0/01927 0/02191 0/00264 -0/02455 1/89243 

C 
2 -0/00571 0/00451 -0/00119 -0/00332 1/3511 

3 -0/00228 0/00177 0/00052 -0/00125 1/41559 

 

(aimاتم در مولکول )محاسبات بررسی  -3-4

( مربیییوط بییی  aimدر مح سیییب ت اتیییم در مولییییول )

سیطح  بیوتی  سف لیسیی  بیر رو جذب سطح  آنت 

هییی   (BCP)نقییی ط بحرانییی  پیونییی    (20C)ایییولر  

بی     (BCP)بررس  ش   اس . نقی ط بحرانی  پیونی  

میی ن  اسی  کی  م میو   بیشیتر    (1- ,3)مشصص  

سهم پیون   ا یم از کووا نسی   غییر کووا نسی  کی  

ب  نش ن   BCP    تشییل م  شود  را دارا  اس   

شیییود. رمیییع ا جییی د و  نمییی  ش داد  م ا  بییی  رنییی  ت

هیی   ا جیی د شیی    (BCP)ت یی اد نقیی ط بحرانیی  پیونیی  

  A-Conformerبییی  نیی نو سیی خت ر و دارو      در 

-C یییییییییییییییییییییییییییییی  و در  B-Conformerدو   در 

Conformer   جیی ول  8دو   یی د هسییت     )شیییل  

(  می   نق ط بحران  پیون  در مرز محی ود  هسیت  3

الیترونگ تیو ت  اس . بی    یوا  دو اتم اس  ک  ت ب  

کیی  تقر بیی   کووا نسیی    C-Cمثیی ل در پیونیی   م ن یی  

 (BCPغییییر تطبییی  اسییی   نقییی ط بحرانییی  پیونییی   

اتیم  2در اواس  پیونی  تیرار داردی    ی  سیهم  )ترمع

هی  سیهم   ز یرا کرب اسی کرب  در ا   پیون   یس   

 C-Oمسیی و  دارنیی . در ح لیییی  در پیونیی  کربونیییل 

ووا نسیی  تطبیی  اسیی   نقیی ط بحرانیی  پیونیی     کیی  ک

کی  اتیم بی  الیترونگ تیو تی  کمتیر اسی   Cنعد   بی  

تر محی ود  ترار گرات  اسی ی    ی  بی   بی رت سی د 

) ی  بی   بی رت  سیهم  Cبیشتر اس  تی   Oپیون  برا  

O   در دانسییت  الیترونی  خیلی  بیشیتر ازC  .) اسی

تیییر یوتر دورهییی  از اتیییم الیتیییرو نگییی تBCPب ییی برا   

هست    و ب  اتیم الیتیرو پوزتییوتر پیونی  میی   دو اتیم 

تر هسیت  . اسیی   مح سیب ت  اتیم در مولیییول نعد ی 

(aim  چگیی ل  بیی ر اسیی   دانسیییت  الیترونیی  هرچیی )

تر اس  در نت  ج ب  دس  آمی    بیشتر ب ش  پیون  تو 

     L(r) پ سی  چگی ل  ب راسی   اگیر L(r) >>0 

پیونیی  غیییر   L(r) <<0نسیی   و اگییر پیونیی  کووا 

کووا نسیی   اسیی . و در ادامیی   دو انییرژ  ج بشیی  

(  KEKو  KEG گراژ   و ه میلتونی  آم   اس )

KEG    را بییG  مجمییو  ا یی  دو مفهییوم انییرژ    و

نشی   داد  شی   اسی    بی  ( KEKو  KEG)ج بش 

بیی    ییوا  نمیی د  بییرا  نشیی   داد  G ÷ و   

ترواست تی     کووا نس  اسیتف د  شی   سهم پیون  الی

نقیی ط برری    L (r)مقیی د ر . 15الیی   13روابیی   اسیی 

 ÷ Gا ی اد م فی  اسی  و   (BCP)بحرانی  پیونی  

 .مق د ر بعرگتر از    را دارد 

 

[G ÷ v(-1)]<0/5   کوا نس پیون  (13) 
0/5 < [G ÷ v(-1) ]<1    جع   کوا نس پیون  (14) 

[G ÷ v(-1)]>1 

 
غیر کوا نس پیون    (15) 

 
 (aimمح سب ت  اتم در مولیول )نت  ج ح صل از 

ده  ک  در س خت ره   مورد بررس  نش   م 

برهم ک ش ه   بی  دارو و  Cت   Aک فورمره   

ن نو س خت ر  از نو  ض ی  و غیر کووا نس  بود  

 جذب ایع ی  ر  داد  اس    نت  ج ب   ب رت   

ح سب ت در هم ه گ  ک مل ب  نت  ج ح صل  از ا   م

.مح سب ت اس  س  ر ح صل از 
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 . نتیجه گیری4

بیوتیی  سف لیسیی  از اهمییی  حیذ  و ش  سی    آنتیی 

رو  جییذب سییطح  ز یی د  برخییوردار اسیی . از ا یی 

( بیی  اسییتف د  از Cا یی  دارو بییر رو  سییطح اییولر  )

نظر ی  تی ب   چگیی ل  میورد بررسی  تییرار گرای  تیی  

  وا  ج ذب و حسگر بیرا   نو س خت ر ب نقش ا   ن

حییذ  و ش  سیی    سف لیسییی  مییورد ارز یی ب  تییرار 

دهیی  کیی  گییرد. نتیی  ج مح سییب ت انجیی م شیی    نشیی   م 

اولر  ج ذب م  سب  برا  حذ  ا   آ   ی   دارو ی  

  ز یییرا مقییی د ر م فییی  کوچییی  انیییرژ  جیییذب  سییی ن

سیییطح   تغیییییرات آنتییی لپ  و تغیییییرات انیییرژ  آزاد 

کیی ش نسییبت  ضیی ی  نیی نو ده یی   بییرهمنشیی   گیییب  

شییون   هسییت  . از طییر  د گییر  در سیی خت ر و جییذب

هیی   طبی یی  پیونیی   نیییع پیونیی   مح سییب ت اوربیتیی ل

-شون    مشی ه   نگرد ی  کی  نشی  بی  ج ذب و جذب

جذب سیطح  اسی . امی   ارا   ده    م هی  ایع ی  

از طییر  د گییر  ااییعا ش ت بییل م حظیی  مقیی ار گیی   

الیترو  ولی    750/7ب   950/1نرژ  اولر  از ا

ده یی   آ  اسیی  کیی  کیی ش بیی  دارو  نشیی  پیی  از بییرهم

آل  برا     گر اتوان  اص حن  نو س خت ر اولر  م 

طراحییی   ییی  حسیییگر الیتروشییییمی    ج  ییی  بیییرا  

 ک ش گیر  و ش  س    سف لیسی  ب ش . برهمان از 

  کییی هش ضییی ی  دارو و ن نوسییی خت ر نییییع م جیییر بییی

زم   ب ز  ب  و همچ ی  اایعا ش طیول  میر حسیگر 

-گیییردد. بییی توسییی   داد  شییی   بیییر مب ییی   ایییولر  م 

گراتی  طورکل   نت  ج ح صیل از مح سیب ت صیورت

آلی  ( جی ذب ا ی  20Cده ی  اگرچی   ایولر  )نش   م 

توانیی  حسییگر بییرا  حییذ  سف لیسییی  نیسیی  امیی  م 

 گییییییر بسیییییی ر خیییییوب  بیییییرا  ش  سییییی    و انییییی از 

 الیتروشیمی    آ  ب ش .
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Abstract: In this study, the performance of fullerene (C20) as an adsorbent and 

sensor for the removal and detection of cefalexin was scrutinized by density 

functional theory computations. The negative values of adsorption energies showed 

cefalexin interaction with the nanostructure is experimentally possible. The negative 

values of enthalpy changes and Gibbs free energy variations demonstrated cefalexin 

adsorption on the surfaces of the adsorbent is exothermic and spontaneous. The 

values of thermodynamic constants indicated cefalexin interaction with C20 is 

reversible, equilibrium and two-sided. The NBO results showed cefalexin adsorption 

on the pristine fullerene is a physisorption because of non-formation of chemical 

bonds. The influence of temperature on the adsorption process was inspected and the 

obtained results showed cefalexin interaction with the nanostructure is more 

favorable at lower temperatures. The computed DOS spectrums showed the bandgap 

of C20 experienced a +296.9% decline from 1.950 (eV) to 7.750 (eV). Hence, this 

nanostructure can be employed as a sensing material for the development of new 

electrochemical sensors for the detection of cefalexin. 

   Keywords: Cefalexin, Fullerene, Density functional theory, Adsorption, Sensor, 

Removal of Contaminants 

 

 


