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 داروی حامل یک عنوان به دار عامل فولرن روی بر تمودال داروی جذبی خواص بررسی
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 چکیده
های دارورسرانی بررای سیسر  های جذب تمودال روی فولرن عامل دار شده با گروه هیدروکسیبررسی نظری قابلیت

در افرزایش پایرداری و  عامل دار شده ارزیابی اثربخشی فولرن پژوهش،هدف شد. انجام هایسازیاس فاده از شبیه مناسب با
بسریاری از درمان  که به نام تموزولاماید نیز شناخ ه می شود دارویی است که برای  . تمودالکارایی آن در دارورسانی تمودال است

 فولرن دارای خواص قابل تروجیی ماننرد پایرداری برالا اسرت کره . و سینه اس فاده می شود از جمله سرطان معده، روده سرطان ها
ایر  ماالعره برر روی ویژگری هرای ترکیرب . می تواند به عنوان یک حامل دارو در سیس   های دارورسانی هدفمند اس فاده شرود

بر ای  اساس، واکنش ت ضد سرطانی دارو داش ه باشدم مرکز شده است که می تواند تأثیر خوبی بر اثرا عامل دار تمودال با فولرن
اطلاعرات .همراه با محاسبه انرژی جرذب انجرام شردبه روشبا اس فاده ازجذب تمودال روی

د که کنبرای تمودال را نشان می دهد، که تأیید می موقعیت فعالهشت وساح انرژی
در نیایت برهمکنش تمودال تا فولرن عامل دار شده مورد بررسی قرار گرفرت و کراهش پ انسریل از نظر ترمودینامیکی پایدار است.

 واکنش پذیری بی ر آن را نشان داد.شیمیایی در ترکیب تمودال با فولرن
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1) E(ads) = E (Fullerene–Temodal) – (E 

(Temodal)+ E (Fullerene)) 
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η

σ

ω

Values Parameters 

-1846.24 kJ Energy 

-1845.93 kJ Gibbs free energy 

-1845.80 kJ Enthalpy 

430.54 J/mol-kelvin Entropy 

165.06 J/mol-kelvin Heat Capacity 

6.58 Debye Dipole moment 

-9.816 ev HOMO 

1.042 ev LUMO 
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Values Parameters 

9.816 IP (ev) 

-1.042 EA (ev) 

4.387 Χ (ev) 

-4.387 µ (ev) 

5.428 η (ev) 

0.184 σ (ev) 

1.773 ω (ev) 

µ E (ads) (kJ) 
Te-C60 

complexes 

-4.822 0.47416 1 

-4.787 0.47337 2 

-4.684 0.47249 3 

-4.701 0.47260 4 

-4.903 0.47498 5 

-4.574 0.47115 6 

-4.638 0.47199 7 

-4.516 0.47022 8 

1

2 3 4

5

6

7

8

Complex No.

E
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a
d
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Δμ

Molecular 

parameters 

Temodal C60 Temodal-

C60 

EHOMO  -9.816 -6.365 -5.942 

ELUMO 1.042 -3.714 -3.864 

∆E 10.858 2.651 2.078 

IP 9.816 6.365 5.942 

EA -1.042 3.714 3.864 

χ 4.387 5.039 4.903 

µ -4.387 -5.039 -4.903 

σ 0.184 0.755 0.962 

η 5.428 1.325 1.039 

ω 1.773 9.582 11.569 

 

https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC5126785/
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Investigating the absorption properties of Temodal drug on functionalized 

fullerene as an anticancer drug carrier using quantum chemical 

calculations 
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Abstract: 

A theoretical investigation of the adsorption capabilities of Temodal on fullerene functionalized with 

hydroxy group (C60-OH) for suitable drug delivery systems was carried out using DFT simulations. The 

aim of the research is to evaluate the effectiveness of functionalized fullerene in increasing its stability 

and efficiency in modal drug delivery. Temodal, also known as temozolamide, is a drug used to treat 

many cancers, including stomach, colon, and breast cancer. Fullerene has remarkable properties such as 

high stability, which can be used as a drug carrier in targeted drug delivery systems. This study focused 

on the characteristics of the combination of Temodal with fullerene, which can have a good effect on the 

drug's anticancer effects. Based on this, the temodal adsorption reaction on C60-OH was carried out using 

DFT using the B3LYP/6-311+G method and calculating the adsorption energy. The HOMO (-9.816 eV) 

and LUMO (1.042 eV) energy level data show eight regions for the modal, confirming that it is 

thermodynamically stable. Finally, the interaction of Temodal with functionalized fullerene was 

investigated and the reduction of chemical potential in the combination of Temodal with C60-OH 

fullerene showed better reactivity 

 

DFT, Temodal, C60, Bucky ball, Reactivity. 


