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  مقدمه -1

های دارویی که نیمی از مولکول بینی شده استپیش

-استفاده شده در داروها به عنوان نمک به کار گرفته می

( متداول هستند زیرا HCLهای هیدروکلراید )شوند. نمک

وزن مولکولی پایین و خاصیت سمی بودن کم دارند. مشابه 

به عنوان پرکننده دارویی  HCLی دیگر، با بسیاری داروها

های هیدروبرماید شود و نمکترکیب فعال ترجیح داده می

(HBr ( هم به عنوان داروهای ضدافسردگی )مثل

سیتالوپرام، باپروپین( مورد استفاده هستند اما پرکننده 

های دارویی به عنوان نمک هیدروبرماید برای درمان اختلال

. برای ]1[گیرند اده قرار نمیافسردگی جدی مورد استف

بندی داروسازی مطمئن، مهم است که توسعه یک فرمول

های دارویی برای تشکیل محصولات انتخاب زیادی درتوان 

قفسه درک شوند. متداول است که در صنایع فاسدشدنی بر 

داروسازی مطالعات فاسد شدن اجباری بر روی کاندید 

ی تجربی فساد اجباری هادارویی اجرا شوند. این آزمایش

باید به صورت واقعی شرایط کاندید دارویی را در طول مدت 

یک قفسه عادی مورد بررسی قرار دهد.  قرارگیری بر

دارویی حساسیت کاندیدهای دارویی به دما،  مطالعات فساد

دهد که همواره هوای مرطوب و نور را مورد بررسی قرار می

 ، پانیکحملات  یا هراس های حمله افسردگی، درمان برای و است افسردگی ضد داروهای هدست از ایزوکربوکسازید :چكیده

 سندرم از شدیدی شکل و بدن بدریختی اختلال اجتماعی، اضطراب اختلال سانحه، از پس استرس اختلال وسواس، اختلالات

کوانتمی نظریه تابعیت چگالی و با با استفاده از روش مکانیک  ،در کار حاضر .شود می استفاده( PMS) قاعدگی از پیش

 در ایزوکربوکسازید جذب و شیمیایی پذیریواکنش خصوصیات،  B3LYP/6-311+G (d, p) استفاده از مجموعه پایه 

از جمله خصوصیات  .شدمحاسبه  گاز فاز در افسردگی ضد داروی های حامل عنوان به C60(ih)  فولرن ملکول سطح

 و آنتروپی ،آنتالپی ،گیبس آزاد انرژی) از جمله ترمودینامیکی ویژگی ،محلول ویژگیر بررسی ، ممان دو قطبی د شیمیایی

 به مقدار توجه با. شد محاسبه (σ, µ, ω, χ , η)  الکترونیکی پارامترهایواکنش پذیری  تشخیص برایو  (گرمایی ظرفیت

 فعال ماده عنوان به که است پذیرواکنش و پایدار ترکیب یک ایزوکربوکسازید ،شده محاسبه LUMO و HOMO انرژی

 به C60 قفسنانو در جذب به منجر که است فعال موقعیت هفت دارای شیمیایی فعال ترکیب این. کندمی عمل شیمیایی

 .کند می کمک زیستی های سیستم به ایزوکربوکسازید انتقال به سطحی جذب این. شودمی دارو حامل عنوان

 

 .DFT ،شیمیایی تیفعال فولرن، ، C60د،یوکربوکساززیا :کلیدی واژگان
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یشترهای مسیرهای فساد فساد آبکافی و اکسیدشدنی در ب

. توانایی ]2[شوند های دارویی مشاهده میانتخاببرای 

برای کار کردن هم به  های هتروسیکلیکهستهتوجه قابل

سازهای زیستی و داروبرها تا حد زیادی به شبیهعنوان 

فرد به عنوان عنصر کلیدی در داروهای ارزش منحصربه

شتقات آن به تیازولیدینون و م-4کند. متعددی کمک می

شود. صورت گسترده در محصولات طبیعی مشاهده می

ترکیبات هیتروسیکلیک معروفی با اهمیت زیاد ساختاری و 

داروسازی وجود دارند. اهمیت تاریخی مشتقات 

، که ]3[سیلین است تیازولیدینون برای مثال در توسعه پنی

گردد. علاقه زیادی در به وجود حلقه تیازولیدینون برمی

وجود دارد زیرا حلقه  4-های تیازولیدینونمی به سیستمشی

های زیستی اعجاز در استفاده در طیف وسیعی از فعالیت

همچنین از ترکیب زیستی  4-شهرت دارد. تیازولیدینون

جلوگیری  MurBپپتیدوگلیکن از طریق واکنش با آنزیم 

 . ]4[کند می

 ای نوظهور است. بیشتر شناسی کوانتومی زمینه یستز

های حاضر نظری بوده و در معرض سؤالاتی است  پژوهش

تازگی  که نیاز به آزمایش بیشتر دارد. گرچه این رشته به

توجه خاصی را به خود جلب کرده است، اما در طول قرن 

سازی شده است. پیشگامان  بیستم توسط فیزیکدانان مفهوم

اولیه فیزیک کوانتومی کاربردهای مکانیک کوانتومی را در 

اروین  در کتاب کردند. شناختی مشاهده می کلات زیستمش

زندگی چیست؟ کاربردهای  1944در سال  شرودینگر

شناسی مورد بحث قرار گرفته  یستمکانیک کوانتومی در ز

را که شامل  "کریستال آپریودی"شرودینگر ایده  .است

پیوندهای  اطلاعات ژنتیکی در مورد پیکربندی

بود، معرفی کرد. وی همچنین  کووالانسی شیمیایی

معرفی  "جهش کوانتومی"با ها  پیشنهاد کرد که جهش

 پاسکال ،نیلز بور پیشکسوتان دیگر شوند. می

کردند که ایده  استدلال می ماکس دلبراک و جردن

، 1963در سال . کوانتومی مکمل برای علوم حیاتی است

Olov Löwdin -Perروتون را به عنوان تونل سازی پ

منتشر کرد. وی در  DNA سازوکار دیگری برای جهش

مقاله خود اظهار داشت که زمینه مطالعاتی جدیدی به نام 

 .وجود دارد "شناسی کوانتومی زیست"

 

( به عنوان جاذب برای ترکیب شیمیایی C60باکیبال )

و پسماندهای آب  ]7[ها در قالب ]5، 6[ی و غیرسمی سم

 ]12-16[شود. نظریه کاربردی چگالی اعمال می ]11-8[

برای محاسبات  ]18,17[برای محاسبات دینامیک مولکولی 

 ]5[های مطالعه مانند قفسه نانو نظری در تمامی زمینه

( به C60. در این مطالعه باکیبال )]19[شوند استفاده می

جاذب ایزوکربوکسازید در فاز گازی توسط نظریه  عنوان

به کار  G (d, p)+311-6کاربردی چگالی با مجموعه پایه 

 گرفته شده است.

 محاسبات هایروش -۲

و کمپلکس آنها  فولرن، ایزوکربوکسازیدساختارهای داروی 

افزار  های کوانتوم مکانیکی با استفاده از نرمبا محاسبه

مولکولها با استفاده از  زی شدندسا بهینه [20] 03گوسین 

 همراه مجموعه پایه به B3LYP در سطح DFT روشهای

6-311+g (d, p) انرژی  سازی شدند  بهینهEads  

در  فولرنروی  ایزوکربوکسازیدجذب داروی ( 1رابطه )

در ادامه  دارو محاسبه شد -کنش نانوساختاربرهم

 ی همانند سختیمتفاوتپارامترهای شیمی کوانتومی 

ی  عنوان معیاری از مقاومت گونه که به (η) شیمیایی

 شیمیایی در برابر تغییر آرایش الکترونی، پتانسیل شیمیایی

(μ) دادن ابر الکترونی،  معیاری از تمایل سیستم به از دست

میزان پایداری انرژی سیستم () شاخص الکتروفیلیسیتی

 .طی انتقال بار با اطرافش، محاسبه شدند

 :1رابطه 
Eads=E(B-Iso)-(E Isocarboxazid +EBuckyball)                                                                                        

 بحث و نتایج -۳

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B1%D9%88%DB%8C%D9%86_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%DB%8C%D9%86%DA%AF%D8%B1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B1%D9%88%DB%8C%D9%86_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%DB%8C%D9%86%DA%AF%D8%B1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B1%D9%88%DB%8C%D9%86_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%DB%8C%D9%86%DA%AF%D8%B1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%DB%8C%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%DB%8C%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%DB%8C%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D9%88%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D9%88%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D9%84%D8%B2_%D8%A8%D9%88%D8%B1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D9%84%D8%B2_%D8%A8%D9%88%D8%B1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%A7%D8%B3%DA%A9%D8%A7%D9%84
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%A7%D8%B3%DA%A9%D8%A7%D9%84
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%A7%D8%B3%DA%A9%D8%A7%D9%84
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%85%D8%A7%DA%A9%D8%B3_%D8%AF%D9%84%D8%A8%D8%B1%D8%A7%DA%A9&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%85%D8%A7%DA%A9%D8%B3_%D8%AF%D9%84%D8%A8%D8%B1%D8%A7%DA%A9&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/wiki/DNA
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 شکل به ، Birrenbach توسط بار نخستین برای نانوذرات

 شدند. تعریف نانومتر 100 از کمتر قطر با هاییکرهنانو

 ترینکاربردی از یکی عنوان به نانو، ذرات با نیدارورسا

 و کردن دارعامل. است سرطان بیماری درمان هایجنبه

 روی بر سرطان درمان در استفاده مورد داروهای نشاندن

 به بالاتری کارآیی با دارو تا شودمی سبب ذرات نانو

 سمیت ،دیگر طرف از و شود داده تحویل سرطانی سلولهای

 نانوذرات یابد. کاهش سالم سلولهای بر آن جانبی عوارض و

 حاملین داروها ترجیحی تحویل پتانسیل دارای عنوان به

 افزایش احتباسی اثر و نفوذپذیری با تومورهای به دارو،

) EPR(یافته بالا سطح دلیل به نانوذرات .هستند )توانندمی 

 را آبگریز داروهای شیمیایی، عوامل افزودن برای موثرشان

 مواد توسط موثری بطور این دهند. انتقال خون در براحتی

 و میشوند برداشت سلولها و دارند بالایی توزیع حجم

 .سازندمی ممکن را دارو دهش کنترل آزادسازی همچنین،

 انواع شامل دارو انتقال برای شده استفاده نانوذرات

 هرکدام که هستند متفاوت مواد و شکل اندازه، با ساختارها

 انواع بین در گیریهدف آزادسازی، دارو، بارگیری ظرفیت

 عنوان به که موادی دارند متفاوت پایداری و سلولی

 دارند،)SWNT(  دهستن نقش دارو انتقال در انوذراتن

 خصوصیت دلیل به که( جداره تک کربنی های نانولوله

 نقش پایین، مسمومیت و بفرد منحصر فیزیکوشیمیایی

 هاینانولوله دارد دارو انتقال در موثرتری

 .اندداده نشان سرطانی بیماران 4-5

 دیواره تک کربنی )SWNT( ،یصفحه یک صورت به 

 نانومتر سیلندری صورت به و تاخورده که هستند گرافیت

 یک در 2 قطر با1 /  4 تا1 /  ساختار، این در آیند.درمی

 یکدیگر به کربن، هایاتم منظم بطور وجهی شش قالب

 و الکتریسیته دیواره، تک کربنی هاینانولوله ند.هست متصل

 تک هاینانولوله این .کنندمی عمل فلزات همانند را گرما

 زیستی مولکولهای با توانندمی هدایت بخوبی جداره،

 پیدا اتصال سیالانغیرکو یا و نسیالاکو صورت به متفاوتی

 سلول درون ارگانلهای بوسیله کمپلکس این ،سپس کنند.

 که کوچک دارویی مولکولهای لافبرخ( شودمی 6  ذبج

 عبور سلولی غشای درون از توانندمی هاپروتئین معموال

 و عبور سلول غشای از تنهایی به نمیتوانند داروها کنند،

 یا و کنند ندنیازم رساننده حامل به اینکار برای

 سطح بر و نسیالاکو اتصاال با پروتئینها، نسیوالاغیرکو

 این با سرطان ضد اروهاید انتقال شوند.می جذب هانانولوله

 سرطانی، سلولهای وسیلهبه آنها د جذب و کمپلکسها

 و نکروز عامل که شیمیایی عوامل جانبی اثرات از بسیاری

  .دهدمی کاهش ،را هستند  7 - 8 تکثیر مهار

)SWCNT( دیواره تک کربنی نانولولههای عنوانبه 

 با که میباشند، نانو ابعاد در بعدی تک ساختارهای

 به نقش ژنتراپی یندافر در بفردشان منحصر خصوصیات

 افزایش به دارند، ،53pژنهای انتقال در تسهیل با که طوری

 دارو حامل عنوان به شوند.می سلولی آپوپتوسیس فعالیت

 ها،نانولوله این همچنین منجر امر این با و میروند کار به

 از د.دارن را سلولی غشای  در گذاشتن اثر و نفوذ توانایی

 سطح نسبت افزایش هاینانولوله دیگر توانایی ،دیگر طرف

 که است سلول حجم  دیواره تک کربنیSWCNT(  ،به

 . شودمی سلول به دارو سریعتر نفوذ موجب خود امر این

 چگونگی ها،نانولوله از گروه این اندازه تعیین در مهمی نقش

 خونی رگهای دیواره .دارد خونی رگهای با اآنه کنشبرهم

 بافت به ها نانولوله ورود یابر را مدخلی خود، منافذ با تومور

 دیواره در که منافذی میکند. ایجاد سرطانی سلولهای

 وجود رگهای دیواره منافذ از ریزتر بسیار سالم خونی رگهای

 ها،نانولوله ساختار به توجه با است. تومور خونی دارد،

 کافی اندازه به که کرد تنظیم مقداری به را آنها قطر وانمیت

 رگهای دیواره منافذ از عبور توانایی ضمن و بوده بزرگ

 را معمولی رگهای دیواره منافذ از عبور توان تومور، خونی

 انتقال در را نانو ذرات نقش بسیاری مطالعات باشند. نداشته

 .اندگرفته قرار بررسی سرطان ضد داروهای

دهند ناخالص یج محاسبات در دیگر مطالعات نشان مینتا

تواند خواص الکتریکی، ها فلزی میکردن قفسه نانو با اتم

ها را دهندگی آنفعالیت شیمیایی و توان بالقوه واکنش
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. بنابراین، در این مطالعه تمامی ساختارها ]22[اصلاح کند 

، فلئورنس( و C60مانند ایزوکربوکسازید و بالکیبال )

ایزوکربوکسازید ناخالص شده بر روی بالکیبال توسط 

B3LYP/6-311+G (d, p)  1بهینه شده است. شکل 

دهد که ساختار بهینه شده ایزوکربوکسازید را نشان می

سمت فعال در ایزوکربوکسازید  7 ،دهد. بنابرایننشان می

اتم های  و دو حلقه آروماتیک است. O، دو Nشامل سه 

دلیل داشتن الکترونگاتیوی بالا دارای نیتروژن و اکسیژن ب

مون خود هستند. و به جذب بالای  الکترون از محیط پیرا

های واکنش شیمیایی در محیط دوستونعنوان الکتر

شرکت می کنندو از انجا که اتم های کربن در ساختار 

و قطبیت کمی از این لحاظ  فولرن دارای بار مثبت هستند

این دو ساختار در محیط به راحتی جذب  و استدارا 

های این هفت محل دارای مکان گیرد.شیمیایی صورت می

شیمیایی و الکتروشیمیایی متفاوتی در ایزوکربوکسازید 

های فعال در ایزوکربوکسازید تمامی مکان ،2هستند. شکل 

دهد. الکترون چگالی در هر مکان دارای اثرات را نشان می

ت. حضور دو حلقه متفاوتی بر روی واکنش شیمیایی اس

تواند منجر به رفتار شیمیایی بهتر در فاز گازی فنیل می

 شود. 

 

 

 

  

هاای مهمای در   ویژگای  LUMOو  HOMOهاای  انرژی

شاایمیایی هسااتند. مقاادار زیاااد اناارژی  دهناادگی واکاانش

LUMO دهد. قبول بیشتر الکترون در مولکول را نشان می

تاوان شناساایی کارد و    را می LUMOو  HOMOانرژی 

بینی ها پیشاستحکام و پایداری ترکیبات شیمیایی را با آن

هاای مارزی، کاه    هاای ایان اوربیتاال   کرد. بر اساس انارژی 

انارژی هساتند،    متفااوت وح های نزدیک دارای سطاوربیتال

جاایی اسات کاه     HOMO-LUMOانرژی فاصاله باناد   

دهد. به ویژه هنگامی که بیشترین تحریک الکترونی رخ می

هاای  سیستم آروماتیک شیمیایی بزرگی وجود دارد، فاصاله 

شاوند کاه   مای  πباعاث   HOMO-LUMOباند کوچاک  

متحرک هستند پس پریدن برای الکترون باه ساطح باالاتر    

ر نزدیک انرژی خاود آساان اسات. تحارک بیشاتر      انرژی د

باعاث   πدر سیستم اوربیتالی مزدوج بزرگ  πهای الکترون

تار انارژی از طریاق مولکاول شاده کاه باعاث        توزیع بزرگ

 HOMO-LUMOهاای  شود. بنابراین، فاصلهپایداری می

تر مطاابق باا پایاداری بهتار هساتند. ایان تحارک        کوچک

هاای آروماتیاک   ه سیساتم بدین معناست ک πهای الکترون

)مانند ناانو نوارهاای گارافن( دارای قابلیات هادایت خاوب       

کنند چون فاصاله  های بهتری ایجاد میهادیهستند و نیمه

 p (d, 311+G-B3LYP/6( با دیزوکربوکسازیا بهینه ساختار :۱ شكل

 دیزوکربوکسازیا فعال موقعیتهای :2 شكل
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هاا جریاان   ها کوچک است، حرکت الکتارون باند هدایت آن

جنبه جالب شایمی   LUMOو  HOMOالکتریکی است. 

ی بار  هاای مبنا  است که یک دیدگاه قابل توجه به واکانش 

هاای خروجای   چگونگی تعامل اوربیتال برای کنترل واکنش

الکتاارون ضااعیف باارای  HOMOکنااد. اناارژی ایجااد ماای 

کناد. باه   های شیمیایی ایجااد مای  واکنش دادن در واکنش

بیاان شاده کاه ایزوکربوکساازید باا       HOMOدلیل انرژی 

کناد و دارای نقاش   قدرت در واکنش شیمیایی شرکت مای 

شیمیایی است کاه باه    تمامی واکنشدهندگی الکترون در 

( که ساختار شیمیایی N, Oها الکترونگاتیو است )دلیل اتم

هااایی را باارای  داده 1ایزوکربوکسااازید هسااتند. جاادول   

و  HOMOهاااای مااارزی ایزوکربوکساااازید )  اوربیتاااال

LUMOدهد. ( نشان می 

 

 

Isocarboxazid gas 

Energy -2051.004kJ 

Dipole moment(Debye) 1.4848 

HOMO -6.86eV 

LUMO -0.68eV 

Isocarboxazid gas 

گشتاور دو قطبی ترکیب شیمیایی یک قطبیت در ترکیبات 

 1طور که در جادول  کند. هماندر واسطه واکنش ایجاد می

لیست شده، فاصله گشتاور دو قطبی ایزوکربوکسازید برابر با 

است. واضح است که قطبیت ایزوکربوکساازید باه    1.4848

هااای الکترونگاااتیو اساات در ساااختار شاامیایی  دلیاال اتاام

 7(. ایزوکربوکسااازید دارای Nایزوکربوکسااازید اساات )اتاام 

 (. 3است )شکل C60جایگاه فعال برای ناخالص کردن 

 

 

C60 ها دارای متوازن است و تمامی جایگاه یک سیستم

های شیمیایی است. شرایط مشابه برای شرکت در واکنش

-ساختار اصلی و بهینه شده باکیبال را نشان می 4شکل 

دهد. فلوئورن یک ذره نانو قفس بسته است که مزدوج از 

ابد. این ساختار شاید یتوسعه می πهای طریق الکترون

تواند نور را جذب کند ئورن میدلیل اصلی این باشد که فلو

دهنده تولید کند های اکسیژن واکنشو در نتیجه آن گونه

ها ( توسط فوتونC60. به محض اینکه فلوئورن )]21[

از حالت زمینه به حالت تحریک شده  C60روشن شد، 

شود. حالت تحریک تحریک می (ns 1.3~)بسیار کوتاه 

که داری طول عمر  ترگانه پایینشده به سرعت به حالت سه

 . ]22[ یابدکاهش می (μs 100–50)تری است طولانی

 

 C60 -دیزوکربوکسازیا کمپلكس C60 رشیپذ یبرا فعال تیسا هفت :3 شكل

 روش با دیزوکربوکسازیا قطبی دو مومنتوم و انرژی های داده :۱ جدول

)p ,(d 311+G-B3LYP/6  
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تواند ظرفیت انجام کار و تامین حرارت باشد. انرژی می

انرژی پتانسیل شیمیایی انرژی ذخیره شده در باندهای 

های شیمیایی است. پتانسیل شیمیایی یکی از خاصیت

ست و مفهوم قابل اعمالی در بسیاری از ترمودینامیکی مهم ا

شناسی و مهندسی علوم مواد مانند شیمی، فیزیک، زیست

شیمی است. تمامی پارامترهای ترمودینامیکی مواد 

توان بر اساس شیمیایی در فشار فضایی و دما را می

پتانسیل شیمیایی محاسبه کرد. با فشار ثابت و دما، 

رکیبات شیمیایی و پتانسیل شیمیایی پایداری مواد، ت

برای  (µ)کند. پتانسیل شیمیایی ها را تعیین میمحلول

فاز گازی بود و بدین  3.77eV- ایزوکربوکسازید برابر با 

معناست که ایزوکربوکسازید یک ترکیب شیمیایی پایدار در 

دهنده انرژی پنهان در فاز گاز است. انرژی منفی نشان

حالت فعال آن است. باندهای شیمیایی ایزوکربوکسازید و 

شود که اتم انرژی را از انرژی یک اتم زمانی تعریف می

آورد یا از دست های شیمیایی به دست میطریق واکنش

دهد و این باعث از دست دادن الکترون یا به دست می

 شود. یک واکنش شیمیایی که انرژی آزادآوردن آن می

یایی که انرژی شود و انرژی شیمکند، گرمازا نامیده میمی

شود. انرژی از کند، واکنش گرماگیر نامیده میجذب می

 شود واکنش گرمازا منفی است پس دارای علامت منفی می

در حالی که از واکنش گرماگیر مثبت است و علامت مثبت 

شود که الکترون به اتم خنثی گیرد. انرژی زمانی آزاد میمی

 ن اول( پس افزوده شود )به عبارتی وابستگی الکترو

الکترون منفی هستند. گرچه انرژی  نخستینهای وابستگی

بیشتری برای افزودن یک الکترون به یون منفی )به عبارتی 

دومین وابستگی الکترون( لازم است که ازادسازی انرژی از 

-برد و بنابراین، وابستگیالکترون را از بین می اتصالفرآیند 

وکربوکسازید دارای های دومین الکترون منفی هستند. ایز

( که بدین EAانرژی وابستگی الکترون مثبت است )

دهندگی دهد. پارامترهای واکنشمعناست که الکترون نمی

، سختی  (σ)، نرمی (χ)یک مولکول مانند الکترونگاتیوی 

(η)  و شاخص الکترون دوستی(ω)  از نظریه کوپمن توسط

ی استخراج شده است. الکترونگاتیو DFTروش محبوب 

(χ)  انرژی جذب شده توسط یک اتم یا مولکول بر اساس

HOMO  وLUMO  ،استη دهندگی پایداری و واکنش

 باهای ظرفیت پذیرش الکترون σمولکول شمیایی است و 

-پارامترهای واکنش 2های شیمیایی است. جدول مولکول

دهندگی ایزوکربوکسازید در فاز گاز و آب رو فهرست کرده 

که ایزوکربوکسازید دارای پایداری زیاد و  است. واضح است

دهندگی در واکنش شیمیایی است. ایزوکربوکسازید واکنش

به صورت واقعی رخ داده شده است.  C60ناخالص شده بر 

را لیست کرده است.  3انرژی از مجموعه در شکل  ،3جدول 

دهد که تمامی گشتاور دو قطبی برای هر مجموعه نشان می

 تواند در واسطه قطبی هم عمل کنند.می های فعالسمت

های سازی نسبی تمامی سمتبر این، انرژی ناخالص افزون

 5ایجاد کننده ساختار پایدار در واسطه شیمیایی و ساختار 

 دهد. ها را نشان میدر پایدارترین آن

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Isocarboxazid IP (eV) EA (eV) µ (eV) η (eV) χ (eV) σ (eV) ω (eV) 

gas 6.86 0.68 -3.77 3.09 3.77 0.32 2.3 

 p ,(d 311+G-B3LYP/6( روش با  ih C60)( هبهین ساختار :4 شكل

738.33kJ)-(=E 

 های کمپلكس قطبی دو ممان و انرژی های داده :2 جدول
  C60- دیزوکربوکسازیا
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  گیری نتیجه -4

دهندگی شیمیایی ایزوکربوکسازید و ناخالص کردن واکنش

-DFT B3LYP/6( که بر روی C60باکیبال ) آن بر

311+G (d, p)  در فاز گازی اعمال شد. برای کاربردهای

زیستی و پزشکی، ساختارهای نانوی کربن باید تصفیه و 

ها باید در واسطه فیزیولوژیکی کاربردی شوند. حلالیت آن

های تقویت شده است. در نهایت، کاربرد نانو کامپوزیت

کربن و ذرات نانو فلزی  کربن تشکیل شده از نانوساختارهای

توان به عنوان یک رویکرد امیدوارکننده برای اهداف را می

شود. نتایج ساختار ضدعفونی کننده در نظر گرفته می

دهد که الکترونی نشان می شیمیایی و پارامترهای

 تواند برایزوکربوکسازید یک مولکول فعال است که می

C60  .به عنوان یک ترکیب پایدار ناخالص شود

سمت فعال است از تمامی  7ایزوکربوکسازید دارای 

ساختارهای پایدار ترمودینامیکی است و ساختار با برچسب 

 پایدارترین از بین دیگر ساختارهاست.  5
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Abstract: Isocarboxazid is an antidepressant used to treat depression, panic attacks, obsessive-compulsive 

disorder, post-traumatic stress disorder, social anxiety disorder, body dysmorphic disorder, and severe 

premenstrual syndrome (PMS). In the present work, using the quantum mechanical method of density functional 

theory and using the base set B3LYP / 6-311 + G (d, p), chemical reactivity properties and adsorption of 

isocarboxazid on the surface of fullerene C60 molecule (ih) as carriers of the antidepressant drugs was calculated 

in the gas phase. Among the chemical properties, dipole moment was calculated in the study of solution 

properties, thermodynamic properties (Gibbs free energy, enthalpy, entropy, and heat capacity) and to detect the 

reactivity of electronic parameters (σ, µ, ω, χ, η). According to the calculated amounts of HOMO and LUMO 

energy, isocarboxazid is a stable and reactive compound that acts as a chemically active substance. This 

chemically active compound has seven active sites that lead to adsorption in the C60 nanocage as a drug carrier. 

This adsorption helps transport isocarboxazid to biological systems. 

 


