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  مقدمه -۱

 ضد داروی عنوان به  (PLZ ازین؛هیدر اتیل فنیل-2) زین لیفن
 بر ناپذیری برگشت و قوی مهارکننده اثرات دارای افسردگی،
 زین لیفن تجویز .]۱،2[ است B و A (MAO) اکسیداز مونوآمین
 در ویژه به سردگی،اف و وحشت اختلالات درمان برای معمولاً
 چندین و فتالازینون پیریدازین، است. اضطراب و هراس با رابطه
 از .شدند تهیه فنلزین داروی از فتالازینون جایگزین مشتق
 شده استفاده داروها بررسی برای شده ذکر فلورسنت ترکیبات
 پایه بر دارو بخشی اثر مشتقات این از هیچکدام در.]3[ است
 آزمایشی از استفاده با و است نشده مشخص آن شیمیایی ویژگی

 ادرار در ینز لیفن مطالعه برای مطلوب ویژگی و حساسیت با
 هیدرازین مشتقات جمله از ،متفاوت یهادارو است. شده طراحی

 رسدیم نظر به .]4،5[ شودمی متابولیزه استیلاسیون از استفاده با
 از استفاده با نیدرازیه مشتق کی عنوان به نیز لیفن سمیمتابول
 سرپایی بیمار 72 در .]4[ باشد ممکن یشکل چند ونیلاسیاست
 لیفن توجه قابل افسردگی ضد اثر رنجور روان دگیافسر به مبتلا
 لیفن اگرچه .شد هداد نشان سریع استیلاتورهای با مقایسه در زین
 زیادی تأثیر سریع استیلاتورهای برای دارونما با مقایسه در زین
 تأیید کند استیلاتورهای در آن توجه قابل تأثیرات اما نداد، نشان
 و زین فنیل شدن هتیلاس ویژگی تمامی .]4-8[ است شده

  تعیین برای p) (d, 311+G-B3LYP/6 کوانتومی سطح در چگالی تابعیت تئوریاز استفاده با ،حاضر مقاله :چکیده

 انجام یگاز فاز در دارویی حامل عنوان به ih C60)( بر افسردگی ضد داروی عنوان به نیز لیفن جذب یریپذواکنش یهایژگیو

 ،نیهمچن و یآنتروپ ،یآنتالپ بس،یگ آزاد ی)انرژ یکینامیترمود یهایژگیو (،یقطب دو مانم) ییایمیش ویژگی .ستا شده

 شده انجام کوانتومی محاسبات اساسبر شدند. محاسبه دارو این برای (η و,σ، μ، ω، χ) یکیالکترون یرامترهاپا و (یحرارت تیظرف

 یبرا فعال جایگاه سه زین فنیل شیمیایی ساختار به توجه با دهد. یم نشان را مناسبی پذیریواکنش و پایداری نیز لیفن

 ،منفی پیوندی انرژی و مثبت فرکانس مقدار به توجه با آنها همه که است، شده افتی فولرن با نیز لیفن  شیمیایی پیوند

 .دهندیم نشان را یکینامیترمود پایداری

 .DFT ،پایداری فعالیت، ،,lbal Bucky C60 زین، لیفن :کلیدی واژگان
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 محاسبات هایداده از استفاده با میتوانست آن مشتقات ،همچنین
 شود. تایید میوکوانت

 بهبود بدن محیط در دارویی هایحامل از استفاده با ها دارو اثرات
 کربنی ساختار نانو ترکیبات ها حامل این از یکی اند شده بخشیده
 بال باکی دهند می هبودب را آن انتقال و دارو رهایش که هستند

 (C60)و سمی خاصیت با شیمیایی مواد جمله از متفاوت مواد در 
 به ،]5 ،11-13[ فاضلاب همچنین و ،.]10[ رنگ ,.]9[ سمیغیر
 همه برای نظری محاسبات است. شده استفاده ]8[ جاذب عنوان
 تابعی تئوری از استفاده با ]8[ نانوکیج جمله از میدانی مطالعات
 انجام مولکولی دینامیک محاسبات با همراه ]18-14[ چگالی
 چشم به کمتر دارویی تئوری کارهای راستا این در.]22-19[شد
  خورد. می
/G-6B3LYP+311 پایه مجموعه به توجه با ،حاضر مطالعه در

 p) (d,، بال باکی از (C60) زین لیفن  حامل( ) جاذب عنوانبه 
 جهت به .است شده فادهاست یگاز فاز در افسردگی( ضد )داروی
 فعال دارو) ساختار در اتصال قابلیت با نقاط جذب پدیده بررسی

 شده محاسبه آنها پیوندی انرژی و اند شده مشخص شیمیایی(
 پایه، مجموعه تصحیحی خطای گرفتن رنظ در با و است

 p) (d, 311+G-B3LYP/6، به مربوط محاسبات انجام برای 
 ویژگی و ترمودینامیکی ویژگی و فرکانس و ساختار پایداری

 گرفت. قرار استفاده مورد الکترونیکی

 محاسبات روشهای -2

 افزارنرم براساس شیمیایی کوانتومی محاسبات از استفاده

03 Gaussian ]23[ از شود. می اجرا ها رایانه ابر روی که است 
 پارامتر ترکیبی عملکرد سه با (DFT) چگالی تابعی تئوری

 B3LYP Beckeمبنای مجموعه و p) (d, 311+g-6 برای 
 میدان شیب شیمیایی، فرکانس کامل، هندسه سازیبهینه انجام

 الکترونیکی رامترهایپا و ترمودینامیکی مشخصات الکتریکی،
-به ih) (C60 کربنی بال باکی از حاضر مطالعه درشد. استفاده

 محاسبه برای است. شده استفاده دارو حامل یا جاذب عنوان
 :است شده استفاده زیر رابطه از )پیوندی( جذب یانرژ

Eads=E(B-ph)-(Ephenelzine+Ebackyball) 

 آنتالپی، گیپس، آزاد انرژی جمله از ترمودینامیکی ویژگی کلیه
 ندشد محاسبه کوانتمی یکسان روش با گرمایی ظرفیت و آنتروپی

 ،نرمی ،سختی جمله از الکترونیکی ویژگی ،همچنین و
 شیمیایی پتانسیل خصوص به و نخواهیالکترو ،یالکترونگاتیو

 .شد محاسبه یکسان کوانتمی سطح از استفاده داروبا ترکیب برای

 

 بحث و نتایج -3

 فعالیتهیای  الکتریکیی،  خصوصیات مدکارآ اصلاح ،پیشین مقالات
  بیه  هیا  قفسنیانو  اسیتفاده  هنگیام  را واکنش پتانسیل و شیمیایی
 طبیق  بیر  ،بنیابراین  [.24] سیت ا داده نشیان  فلزی اتمهای همراه
d, 311+G-B3LYP/6)  کوانتمی سطح پیشین مقالات به استناد

 p) متفیاوت  سیاختارهای  سیازی بهینیه  بیرای  حاضر پژوهش در 
 شده استفاده ،فولرن(– دارو کمپلکس و فولرن ساختار نانو ، دارو )

 انیدازه  به (BSSE) پایه مجموعه تصحیح  خطای محاسبه  است.
 6-3۱۱ و 6-3۱ هایی پایه مجموعه برای کالری یلوک  0,0002-
  p) (d, 311+G-B3LYP/6پایه مجموعه داد نشان   311G-6 و

 و شییمیایی  ویژگیی  محاسیبات  انجیام  بیرای  قبیولی  قابیل  دقت
 سیاختار  سیازی بهینیه   اسیت.  ادار را الکترونیکی و ترمودینامیکی

 سیه  یدارا زین لیفن است. شده داده نشان ۱ شکل در زین لیفن
 ییک  با همراه نیتروژن اتم دو جمله از است، شیمیایی فعال نقطعه
 ،همچنییین و شیییمیایی متفییاوت موقعیتهییای  کییهفنیل، حلقییه

 اثیرات  دهید. می اختصاص خود به زین لیفن در را الکتروشیمیایی
 هر در الکترونی چگالی با شیمیایی های واکنش روی بر گوناگونی

 رفتارهیای  ،براینبنیا  شیود.  میی  اعمیال  هیا  موقعییت  این از یک
 بدلیل فنیل حلقه یک حضور در توان می را تریمطلوب شیمیایی
 .آورد بدسیت  یگیاز  فیاز  در زییاد  و فعال الکترونی چگالی داشتن
 پاییه  مجموعیه  در d,p اربیتال افزایش و نفوذ گسترش از استفاده
 در هسیته  موثر پتانسیل قبول قابل تاثیر از نشان شده گرفته بکار
 هیای  پاییه  مجموعیه  بیا  را محاسیبات  تکیرار  که است حاسباتم

 [.25]کند می منتفی متفاوت
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 هایپارامتر ناورد بدست برای LUMO و HOMO انرژی
 بالاتر سطوح دارند. زیادی اهمیت شیمیایی ریپذیواکنش

 LUMOاست. هامولکول در الکترون بالاتر پذیرش دهنده نشان 
 مقدار بینی پیش و شناسایی توانایی LUMO و  HOMO انرژی
 درجه بالاترین دارند. را شیمیایی ترکیبات پایداری و مقاومت
 اتفاق  LUMO-HOMO باند شکاف انرژی در الکترون تحریک
 ،باند شکاف انرژی برای ولت لکترونا -243.01  مقدار افتد، می
 با دهد. می نشان را زین فنیل آسان پذیریواکنش مقدار هم
 سطح دارای مدارهای مرزی، مدارهای این انرژی اینکه به توجه
 های سیستم مورد در ویژه، به کنند.می تحمل را متفاوت انرژی

 شکاف اثر در  π های ترونالک تحرک بزرگ، شیمیایی آروماتیک
 حرکت که شود،می ایجاد LUMO-HOMO کوچک باند های

 است فعلی سطح از بالاتر که نزدیک انرژی سطح به را الکترون
  تسهیل
 [.28-26]کندمی

 ،همیراه  π الکتیرون  توسیط  مولکول سراسر در بالاتر انرژی توزیع
 و آیید  میی  بدسیت  π مزدوج بزرگ پیوسته های سیستم در بیشتر
  وجیود  بیا  بنیابراین،  شیود. میی  پاییدارتر  شیرایط  ایجیاد  بیه  منجر

 حاصیل  پاییدارتر  شیرایط  کوچکتر، LUMO-HOMO هایشکاف
 هیای  سیسیتم  بهتیر  هیدایت  کننیده  منعکس ،همچنین شود. می

 هایرسیانا نیم و است گرافن های بورننانو مانند بزرگ آروماتیک
 که است کمتر یتهدا باند شکاف دلیل به این کند.می ایجاد عالی
 و HOMO  .شود می الکترون حرکات الکتریکی جریان به منجر

 LUMO قابیل  بیینش  و کیرده  جلیب  خیود  بیه  را بسیاری توجه 
 کینش  بیرهم  بیه  توجیه  بیا  هیا  واکینش  ماهیت مورد در توجهی
 کننید.  کنتیرل  را واکینش  نتیایج  تیا  دهنید میی  ارائیه  هیا اوربیتال

 در شیدن  درگییر  بیرای  HOMO انیرژی  بیا  ضیعی   الکترونهیای 
 در زین لیفن شدید مشارکت شوند. می تأمین شیمیایی واکنشهای
 به سهم دارد. ارتباط آن HOMO انرژی با شیمیایی های واکنش
 اتیم  بیه  شییمیایی  هیای  واکینش  در الکتیرون  کننده اهدا عنوان
 زین لیفن شیمیایی ساختار مشخصه عنوان به (N) منفی الکترون
 زیین  لیی فن میرز  هیای  اوربیتال به توجه با ها داده است. مربوط

 )(HOMOو LUMO)( است شده داده نشان ۱ جدول در. 

 

 

phenelzine gas 

Energy 72.28kJ- 

moment(Debye) Dipole 0.5462- 

HOMO eV19498.71×10- 

LUMO eV19252.70×10- 

energy Gap Band eV19246.01×10- 

 

 می وارد واکنش حیطم در قطبی دو ممان طریق از مرکب قطبیت
 قطبی دو ممان برای -D 5462/0 مقدار ،۱ جدول اساس بر شود.
 زین لیفن قطبیت ظهور است. آمده بدست یگاز فاز در زین لیفن
 سیاختار  در کیه  اسیت  میرتبط  ( Nاتیم ) منفی الکترون های اتم با

 با های محیط در را دارو عملکرد و .دارد وجود زین لیفن شیمیایی
 کند.می راهمف بالا قطبیت

 p (d, 311+G-B3LYP/6( با زین لیفن بهینه ساختار :۱ شکل

 زین لیفن فعال موقعیتهای :2 شکل
 روش با زین لیفن قطبی دو مومنتوم و انرژی های داده :۱ جدول

)p ,(d 311+G-B3LYP/6  
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 زیین  لیفن با C60 پذیرش برای فعال منطقه سه نشانگر ،3 شکل
 یسیتم س ، تاسی  شده داده نشان شکل این در هک همانطور است.
 سیایت  همه مشارکت برای مشابهی شرایط به منجر C60 متقارن
 بانتخیا  کیه  معنیی  این به شود، می شیمیایی های واکنش در ها

 شود.نمی حاصل های واکنش در تفاوتی هیچ به منجر ها موقعیت
 شکل در سازی بهینه از پس آن ساختار و بال باکی اصلی ساختار

  .شودمی مشاهده 4

 
 گفته انرژی شیمیایی واکنش یک انجام و کار انجام قابلیت به
 انرژی عنوان به یمیاییش پیوندهای در شده ذخیره انرژی شود.می

 مهم ویژگیهای از یکی که شود،می شناخته شیمیایی پتانسیل
 از علمی متفاوت های زمینه در تواند می که است ترمودینامیکی

 شیمی مهندسی ،همچنین و شناسی زیست فیزیک، شیمی، جمله
 در را ترمودینامیکی پارامترهای محاسبه ویژگی این شود. استفاده
 می پذیر امکان دما و فضایی ساختار به توجه با شیمیایی مواد
 پتانسیل از توان می دما، و فشار بودن ثابت فرض با کند.

 و شیمیایی ترکیبات مواد، پایداری مقدار و کرد استفاده شیمیایی
 مقدار با یگاز فاز در زین لیفن  پایداریکرد تعیین را ها محلول

 375.71E19- مقدار شد خصمش آن شیمیایی پتانسیل برای 
 دردمای زین فنیل ساختار .دهدمی نشان ایییشیم پتانسیل منفی

 زین لیفن شیمیایی پیوندهای در پنهان انرژی است، پایدار محیط
 .شودمی داده نشان انرژی بودن منفی با

 را شیمیایی هایواکنش با انرژی آوردن دست به یا دادن دست از
 دسیت  از بیا  همیراه  که ردک توصی  اتم انرژی عنوان به توانمی
 زا گرمیا  هیای  واکینش  اسیت.  الکتیرون  آوردن دسیت  به یا دادن
 که حالی در کنند، می آزاد انرژی که هستند شیمیایی هایواکنش
 بیه  منجیر  نخست، کنند. می جذب را انرژی گرماگیر هایواکنش
 در ،شیود  می داده نشان منفی علامت با که شود می منفی انرژی
 در شود. می مثبت علامت با مثبت انرژی به نجرم دومی که حالی
 الکتیرون(  مییل  )اولیین  خنثی اتمهای به الکترون افزودن صورت
 میی  اول ترکیبیی  میل شدن منفی به منجر و شود می آزاد انرژی
 بیه  الکترون افزودن برای انرژی بیشتری مقادیر حال، این با شود.
 ناشی انرژی شدن آزاد بر غلبه دوم(، الکترون )میل منفی یونهای

 دوم، الکتیرون  هایمیل بودن مثبت نشانگر و الکترونها، اتصال از
 .است نیاز مورد

 مثبیت  مقیدار  ، (EA) (الکترون ترکیبی میل انرژی) الکتروافینیتی
 الکترون دادن به آن تمایل زین لنیف  برای ولت الکترون 252,7
 با کوپمن وریتئ از دهد. می نشان را الکترون اهدای به تمایل  یا

 مولکولی واکنش پارامترهای استخراج برای DFT روش از استفاده
 همچنیین  و (η) سیختی  ، (σ)نرمیی  ، (χ)الکترونگیاتیوی  ماننید 
 ییا  هیا  اتم جذب قدرت شد. استفاده (ω) الکتروفیلسیسیت نشانگر
 و HOMO توسیط  کیه  شیود  میی  داده نشیان  (χ) با ها مولکول

 LUMOمولکولهیای  واکنشیی  و اییدار پ حالتهای آید. می بدست 
 سیختی  مثبیت  و بیزرگ  مقداراست، شده داده نشان η با شیمیایی
 ظرفییت  که حالی در است شرایط این در ترکیب پایداری از نشان
 و کوچیک  مقیدار  است. شده داده نشان σ با آنها الکترون پذیرش
 در واکینش  به زیادی تمایل زین فنیل دهد می نشان نرمی مثبت
 فیاز  در زیین  لیی فن واکینش  پارامترهیای  دارد. را ییشیمیا محیط
 جیدول،  ایین  اسیاس  بیر  است. شده داده نشان 2 جدول در یگاز
 پیذیر  واکینش  و پایدار بسیار شیمیایی های واکنش در زین لیفن

 در .کنید میی  عمیل  شییمیایی  فعال ترکیب یک عنوان به و است
 وانعنی  بیه  C60 روی زین لیفن  دهند می نشان هاداده حقیقت،
 جذب نحوه اثبات برای و میشود جذب فعال شیمیایی ترکیب یک

  دهد.می نشان را جذب پیوندی های انرژی 3 جدول آن شیمیایی

 
  C60-زین لیفن کمپلکس C60 پذیرش برای فعال منطقه هس :3 شکل

 روش با  ih C60)( بهینه ساختار :4 شکل

 )p ,(d 311+G-B3LYP/6 738.33kJ)-E( 
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 3 جدول در توانمی را 3 شکل در شده داده نشان ترکیبات انرژی
 تمیام  هیا،  کمیپلکس  قطبیی  دو ممیان  بیه  توجه با کرد. مشاهده
 قطبیی  هیای  محییط  در تیأثیر  پتانسییل  دارای فعیال  هایمنطقه
 هیای محییط  در هاسایت این همه برای ها سازه پایداری هستند.
 بدسیت   جیذب  پیونیدی  انرژی منفی مقدار از استفاده با شیمیایی

 بیالاترین  داراسیت  را مقدار ترینمنفی  ۱ساختار ،که حالی در.آمد
 خیود  دهنیده  نشیان  پاییداری  این و داد نشان  خود از را پایداری
 .است فولرن بر جذب فعالیت بودن بخودی

 

 

 1 2 3 

E(kcal/mol)(formation 

energy) 
-1050.214 -1045.206 -1031.380 

µ(D) 1.7817 1.8481 1.6730 

ΔE(ads/kJ))binding 

energy) 
-3600.289 -3579.255 -3521.186 

 آن بودن منفی که جذب( ) پیوندی انرژی مقدار محاسبه بر افزون
 را جیذب  فراینید  شیدن  انجیام  خودبخودی و بودن پایدار از نشان
 سیاختار  نیو   ایبیر  مثبت ارتعاش فرکانس مقادیر دهد می نشان

-1  مقدار به ۱ ترکیب در پیشنهادی
857.6cm به 2 ساختار برای و 

 مقدار
1-

762.4cm 695.8-1 مقدار وcm 3 پیشینهادی  ساختار برای 
  .است نظر مورد ساختارهای پایداری بر دلیل

  گیری نتیجه -4

 در (C60) بال باکی روی آن از استفاده و فنلزین شیمیایی واکنش
 فاز در p) (d, 311+G-B3LYP/6 DFT از استفاده با حاضر مقاله
 توجه با فنلزین که شد مشخص گرفت. قرار مطالعه مورد یگاز
 فعال مولکولی ،اش الکترونیکی پارامترهای و شیمیایی ساختار به

  توجه قابل پایداری با C60 در سازیخشت به منجر و است
  نشان را یکیترمودینام ثبات فنلزین فعال سایت سه هر شود.می
 .است پایداری بالاترین دارای ۱ ساختار که حالی در دهند،می
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Abstract: The present paper is performed using the density functional theory at the quantum level of B3LYP / 

6-311 + G (d, p) to determine the reactivity properties of phenylzine adsorption as an antidepressant on C60 (ih) 

as a drug carrier in the gas phase. Chemical properties (dipole moment), thermodynamic properties (Gibbs free 

energy, enthalpy, entropy and heat capacity) and electronic parameters (σ, μ, ω, χ, and η) were calculated for this 

drug. Based on quantum calculations, phenylzine shows good stability and reactivity. Due to the chemical 

structure of phenylzine, three active sites have been found for the chemical bonding of phenylzine with 

fullerene, all of which show thermodynamic stability with respect to the positive frequency value and the 

negative bond energy. 

 


