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āºĊî¯5 ½¹ üĉv IÈăÿÂ~ ¡v¾§v ¾ê¤Æùwý ûºÉ Ĉýÿ¾¤îõv ÿ Èþîúă¾z ćwă Ĉ{Öéÿ¹( Ĉ{Öéÿ¹ ¾z ĈñÂĉÿ ć½w¤·wÅ ÿ ù½vºê Èþívÿ ć¾ĉ¼~ 
ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ½¹ ½ĀÒ³ ½w Æz Ĉö~$-(ôĊ£v(-(üĊõÿ¿wÆív#I wz ā¹wæ¤Åv ¿v ¡w{Åw´ù ìĊýwîù ĈùĀ¤ývĀí ć½Āu£ Üzw£ Ĉõwò¯ (Density

DFT Theory) FunctionalI ½¹ ±ĀÖÅ ć¾Úý Ĉ£w{Åw´ùB3LYP ÿ ć¾Å Ăĉw~ 31G*-6 ¹½Āù ĈÅ½¾z ½v¾é )¢å¾ñ ¿v üĊz 
Ĉùwú£ ¢Ą«ćwă ¹½Āù ĈÅ½¾z ćv¾z øă¾zÈþí ÿ½v¹ ÿ ½w ÆzI üĉ¾¤Ąz ½w¤·wÅ wz ćÁ¾ýv ĂþĊúí zĂ¢Å¹ )ºùj ¾ĉ¹wêù ćÁ¾ýv x¼« zĂ¢Å¹ 
āºùj ½¹ ¿wå ć¿wñ 3.1*1( ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù ÿ ½¹ ¿wå óĒ³ 0++*1( ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù ¢Åv Ăí ûwÊý Ĉùºă¹ Èþívÿ x¼« v¿wù¾ñ 

ā¹Āz ÿ ¿v ¾Úý ćÁ¾ýv ½¹ ¾ă ÿ¹ ¿wå ÷w¬ýv ¾ĉ¼~ )¢Åv ¾ĉ¹wêù ¡v¾ĊĊâ£ ãĒ¤·v ćÁ¾ýv ¹v¿j Ä{Ċñ G)ɝ( I ¡v¾ĊĊâ£ Ĉ õw¤ýj H)ɝ( ÿ ¡v¾ĊĊâ£ 

Ĉ~ÿ¾¤ýj S)ɝ( üĊz ÓĀö¸ù ÿ½v¹ æ ½w Æz wz ¡w{Ċí¾£ ĂĊõÿv ÿ½v¹ ÿ ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ Ăz yĊ£¾£ ºþ£½w{Ý 5¿v 3.+*0( I 132*/( ÿ +.0*+( 

ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù) ¾ĉ¹wêù ¡v¾ĊĊâ£ ãĒ¤·v ćÁ¾ýv ¹v¿j Ä{Ċñ )reactionGɝ( óĒ³ IĈÉĀ~ ¡v¾ĊĊâ£ Ĉ õw¤ýj )reactionHɝ( óĒ³ ĈÉĀ~ 

ÿ ¡v¾ĊĊâ£ Ĉ~ÿ¾¤ýj )reactionSɝ( ½¹ Èþívÿ ÿ½v¹ ÿ ½w Æz ½¹ ¿wå óĀö´ù Ăz yĊ£¾£ ½w{Ýºþ£ 5¿v 24/*1( I ,1.*/( ÿ .1+*+( ć¾õwíĀöĊí 
¾z óĀù )  
½¹ Ăùv¹vI ½wí ªĉw¤ý äĊÕ ćwă IR Iÿ½v¹ ½w Æz ÿ Äîö úí ÿ½v¹(½w Æz ĈÅ½¾z ÿ Ĉĉv¾òúă āºăwÊù āºÉ üĊz ā¹v¹ ćwă Ĉz¾¬£ ÿ ć½Āu£ 
¾òýwĊz ¢é¹ ÿ Ĉ¤Å½¹ ¡w{Åw´ù ā¹Āz ÿ ĈùûvĀ£ Ăz Çÿ½ ć½Āu£ Ăz ûvĀþÝ ĈÉÿ½ ¾{¤Þù ¹wþ¤Åv )¹¾í 
 

ûwñÁvÿ ćºĊöí: óÿ¿ÿ¾¤õ I ćÁ¾ýv Ix¼« ½w Æz Ĉö~$-(ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív I ć½Āu£ Üzw£ Ĉõwò¯ ûÿ¾¤îõv I ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£) 
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,( Ăùºêù  

øýw· ½¹ ûwÕ¾Å ÛĀý üĉ¾£ ÜĉwÉ ĂþĊÅ ûwÕ¾Å Ăí ¢Åv wă  ĂýđwÅ
 ¹ÿº³,++++ Ĉù Ē¤{ù ûj Ăz ½ĀÊí ½¹ ¾æý ¹ÿº³ ÿ ºýĀÉ.0++ 

Ĉù ¢Å¹ ¿v v½ ¹Ā· ûw« ć½wúĊz üĉv ¾§v ¾z ÀĊý ¾æý ¹ÿº³ )ºþă¹
3+ûwÕ¾Å ôí ¿v " ¡½ĀÎz ĂþĊÅ ćwăER  #¢{¨ù ûÁÿ¾¤Åv$ ¢{¨ù

 )ºþ¤Æă8,ÿ- )7 ¾Ċù ÿ ï¾ù ¢öÝ üĉ¾£ ÜĉwÉ Ăĉ½ ûwÕ¾Å ¿v Ä~
 ôùwÝ Ăí ¹ĀÉ Ĉù xĀÆ´ù ûwý¿ ½¹ ûwÕ¾Å ¿v ĈÉwý,4 "  ¿v
ù ûwý¿ ½¹ ûwÕ¾Å Ăz Ă¤Æzvÿ ćwă¾Ċù ÿ ï¾ùºÉwz Ĉ 8.ÿ/ )7

Ăz wăÿ½v¹ ¿v Ĉăÿ¾ñāºþþí½wĄù ûvĀþÝ ûĀù½Āă ºĊõĀ£ ¿v ¿w£wùÿ½j ćwă
Ĉù ć¾ĊñĀö« ûÁÿ¾¤Åv ºþþí80ÿ17  ôùwÉ wăÿ½v¹ üĉv ÿóÿ¿ÿ¾¤õ I

 ÿ ûw¤ÆùÀñv Ióÿ¿ÿ¾¤Åwýj)ºþ¤Æă )) ) ćÿ½v¹ ìĉ óÿ¿ÿ¾¤õ 
Ĉz¾¯ù ÿ ¢Åÿ¹zwĄ¤õvºÑ Ĉzw¸¤ýv āºþþí½wĄ ÿ ¿w£wùÿ½j øĉÀýj Ĉ

v ĂþĊÅ ûwÕ¾ÅºÑI¢Å  ć½w¬£ ÷wý ćv½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õFemara  I¢Åv
 wz ówÎ£v ½¹ óÿ¿ÿ¾¤õûwîù ¾ĉwÅ ¿v ¾£¾§Āù ¿w£wùÿ½j ówÞå ćwă

Ĉù ôúÝ ¿w£wùÿ½j ûwñºþþí½wĄùºþí. ĈñÂĉÿ  Ĉz¾¯ ½¹ ¢ĊõĒ³
 ā¹¾í ôîÊù ûºz ûÿ½¹ Ĉtwù ÔĊ´ù ¿v v½ ûj ½Ā{Ý óÿ¿ÿ¾¤õ ćđwz

Ĉù Èăwí v½ ûj Ĉýwù½¹ Ĉĉv½wí ÿ ¢Åv )ºă¹ĂzĈñ¿w£ øă-
½w Æzwăć ö~Ĉ$-(õÿ¿wÆívĊüā¹¾¤Æñ ½ĀÕ Ăz #vć Ăz ôùw³ ûvĀþÝ
wăć ÿ½v¹Ĉĉ ~ )ºýv Ă¤å¾ñ ½v¾é Ă«Ā£ ¹½ĀùĊ¢å¾Ê wă Çÿ½ć  À¤þÅ

É ½w¤·wÅ û¹Āz ±ĒÍv ôzwé ÿĊúĊwĈĉ  ûvĀ¤z Ăí āºÉ ¦Ýwz wĄýj
½vºêù ¤ÅÿºzjĈ ¾§Āù Ā´ý Ăz v½ wĄýjć þ°úă I¹¾í ó¾¤þíĊüI ĉîĈ 
vÀù ¿vĉwć ö~ ¡v½»ĀýwýĈ võÿ¿wÆíĊü ÿ xj ½¹ ¢ĊõĒ³ wă¾Å Üå¹ĉÜ 

¾Õ ¿v ûºz ¿v ûjĉè öíĊĂ )¢Åv wă82(4)7  
ýv½wîúă ÿ ëv¾ĉwz wÑ½È  Ióÿ¿ÿ¾¤õ ¾z Ĉ£w{Åw´ù ¡wÞõwÖù

ĈúĊÉ ćwăÿ½v¹)ºý¹v¹ ÷w¬ýv Iûw¤Æ~ ûwÕ¾Å ĂĊöÝ Ĉýwù½¹  ¿v ãºă
 ¿w£wùÿ½j øĉÀýj ½wĄù øÆĊýwîù üĊz ĂÖzv½ ĈÅ½¾z ĂÞõwÖù üĉv ÿ

ĈñÂĉÿ ýÿ¾¤îõv üĊĊÞ£ I½ĀÚþù üĉv ćv¾z )¹Āz óÿ¿ÿ¾¤õ ĈîĊ
ĈÅ½¾z Ić½w¤·wÅ ćwă¾¤ùv½w~ ¡wÞõwÖù ÿ ĈÉwÞ£½v ćwăNMR  Ăz

ā¹v¹ wz ĂÆĉwêù wz ªĉw¤ý ÿ ÷w¬ýv Ĉ£w{Åw´ù ¡½ĀÍ ćwă  Ĉz¾¬£
 )ºýºÉ ºĊĉw£ Üzwþù ¿v ôÍw³ĂþĊĄz ¡w{Åw´ù ½¹ Äýwí¾å ÿ ć¿wÅ

Ăĉw~ ĂÝĀú¬ù ćB3LYP/6-31G (d) Äýwí¾å ÿ ÷w¬ýv  ćwă ĈÉwÞ£½v
ĂÖêý ì£ ¡w{Åw´ù )ºÉ ā¹v¹ ËwÎ¤·v Çÿ½ ćvDFT  wz ìĉ

Ăĉw~ ĂÝĀú¬ù ćB3LYP/6-311G (d, p) )ºÉ ÷w¬ýv ćºĉ¾{Ċă Üzw£  
 ¾òĉ¹ øĄù ¾¤ùv½w~ ìĉNMR  ÿ ĂĉÀ¬£ ćv¾zĈÅ½¾z  ć½w¤·wÅ

 Çÿ½ Ăz Ĉ£w{Åw´ù ¡½ĀÎz I¡w{Ċí¾£DFT-B3LYP  ½¹ ÿ
Ăĉw~ ĂÝĀú¬ù 6-311G++  (2d, p) ¤ý )ºÉ Ă{Åw´ùā¹v¹ ªĉw  ćwă
 Ĉ£w{Åw´ùNMR )¢Év¹ Üzwþù wz ĈzĀ· èåvĀ£ ûÿÀåv  üĉv Iüĉv ¾z
 ¾z ĂÞõwÖùĈõwò¯ Èþívÿ ćwă¾¤ùv½w~ ÿ Ĉýÿ¾¤îõv ¡w{Ċí¾£ ć¾ĉ¼~

 ¿v ć¾¤Ąz ë½¹ w£ ¹¾í Àí¾ú£¿wíÿ¿wÅ ć¿wÆõwÞå¾Ċá,  ÷ÿ¾íĀ¤ĊÅ
P450  ÷ÿ¾íĀ¤ĊÅ wz Äîö úí ìĉ ôĊîÊ£ ÷wòþă )ºĉj ¢Åºz
P450Ăz óÿ¿ÿ¾¤õ IûvĀþÝ  ôúÝ ôĊåĀuöíĀýā¹¾í  ¢æ« ìĉ ÿ

 ¿v ûÿ¾¤îõvHOMO Ĉù üĉv¾zwþz )ºă¹I  ćÁ¾ývHOMO  ĈúĄù ôùwÝ
øĉÀýj Äîö úí ôĊîÊ£½¹( ćv½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ½w¤·wÅ )¢Åv āºý½v¹¿wz

ć¾£ āÿ¾ñ wĄþ£ I¢Åv ôĊåĀuöíĀý Àí¾ù ĂÅ ówÞå ¢ĉwÅ wz óÿ¿j
 ÷ÿ¾íĀ¤ĊÅP450 Äîö úí ôĊîÊ£- ¹v¹¢Åv ā ĈÅ½¾z ¿v Ä~ )
Èþívÿ  ćwăø£v Ăí ºÉ āºăwÊù JĈö´ù āÿ¾ñ ½¹ ûÁÿ¾¤Ċý ćwă  ćwă
ć¾£ø£v Ăí Ĉõw³ ½¹ Iºþ¤Æă ĈöĊåĀuöíĀý ĈñÂĉÿ ćv½v¹ óÿ¿j ćwă 

ûÿ¾¤îõv ĈñÂĉÿ ćv½v¹ ôĉ¾¤Ċý üz¾í¢Åÿ¹  ¢ĊÞÑÿ üĉv )ºþ¤Æă
Ăöú³ Ăí ¢Åv ûj ¿v Ĉíw³ ówÞå ¢ĉwÅ Ăz ĈöĊåĀuöíĀý ć

 ÷ÿ¾íĀ¤ĊÅP450 ûÁÿ¾¤Ċý èĉ¾Õ ¿vć¾£ ćwă¿ÿ¾¤õ óÿ¿jóÿ ÷w¬ýv 
Ĉù¹ĀÉ) 
  ¡w{Åw´ùNBO  ûwúă ¿v ā¹wæ¤Åv wz ÿ Çÿ½Ăĉw~ ĂÝĀú¬ù ć

ĂÖêý ì£ ¡w{Åw´ù)ºÉ ÷w¬ýv ćv Ä ÅI ćÁ¾ýv  ćwăHOMO  ÿ 

LUMOĂÊêý IÈþívÿ ćwă¾¤ùv½w~ IìĊ£w¤Åvÿ¾¤îõv ôĊÆýw¤~ ć-

 ¾z wă¾¤ùv½w~ üĉv ¾Ċ§m£ ÿ ºýºÉ Ă{Åw´ù Ĉö´ù ÿ ĈýwĄ« ć¾ĉ¼~
w£wùÿ½j øĉÀýj ½wĄù øÆĊýwîù ¿)¢å¾ñ ½v¾é ĈÅ½¾z ¹½Āù  ćwă¾¤ùv½w~

ÈþívÿÌ·wÉ JĈö´ù ÿ ĈýwĄ« ć¾ĉ¼~ ĈĉĀíĀå ćwă)ä(  Ĉ¤¸Å
 ĈĉwĊúĊÉ$ɖ#ĈĉwĊúĊÉ Ĉù¾ý I $S#I  ĈĉwĊúĊÉ ôĊÆýw¤~$ɛ# Iûÿ¾¤îõv-

ĈăvĀ·$ɢ# ÿ¾¤îõv Ì·wÉ ÿûĈ¤Åÿ¹ $ɤ#  ÷wú£ )ºýºÉ Ă{Åw´ù
 ĂÆĉwêù Üzwþù ¿v ôÍw³ Ĉz¾¬£ ªĉw¤ý wz Ĉ£w{Åw´ù ćwă¾¤ùv½w~ºÉ 

8,+7ýv½wîúă ÿ ¾åĀă üÆíĀõ )È  ówÅ ½¹-+,, ÈăÿÂ~ ½¹ I 
¹¾z½wíwăć îÉÀ~Ĉ ö~Ĉ $-( #üĊõÿ¿wÆív(POx) Ăí  üĉv ½¹
ÈăÿÂ~ úÅĊ¢ {ÆýĈ POx wù¿jĉÈ ºÉ  ÿ ¹v¹ ûwÊý ªĉw¤ýv Ăíĉü 
½w Æzwă ¤³Ĉ ¢Úöá ½¹wăć ý đwzĊÀ úÅĈ ýĊºþ¤Æ )üĊþ°úăI  ûwÊý

                                                 
1
Inactivation 

2
 Complex 
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 ¹v¹õĀöÅ x¼«Ĉ ÿ wzĉñÂĈ xjćÀĉ¾ñ ½w Æzwă vÀåvĉÈ ùĈĉºzw )
üĊþ°úăI  Ăí ¢å¾ñ Ă¬Ċ¤ýwz ½w¤·wÅ ÛĀþ£ Ăz Ă«Ā£ć vĉü  ¿v Ăê{Õ
½w ÆzIwă {Æý ¢õĀĄÅĈ ā¹wùj¿wÅć w~ ÿĉ½vºć ¤~ IwĄýjÆýwĊô POx 
z v½Ă ûvĀþÝĉì xw¸¤ýv ¢ö~ùv ÷¾åĊ½vÿº v¾z āºþþíć Ą£ĊĂ wăÿ½v¹ć 

 ºÞz ôÆý8 ¹Āz ºăvĀ·,+)7 ûÿ¾¤îõv Ĉõwò¯ Üzw£ ć¹¾z½wí Ăĉ¾Úý   
{£Èþívÿ ĂÞõwÖù ćv¾z āºý¿Āùj ÿ ºþú£½ºé ½vÀzv ìĉ Ăz ôĉº ć¾ĉ¼~

øă¾z äĊÍĀ£ ćv¾z ÿ Ĉõj ćwĄõĀîõĀù ĈõĀîõĀù üĊz ćwă Èþí
 wĄþ£ óĀîõĀù ìĉ ćÁ¾ýv )¢Åv āºÉ wz ûÿ¾¤îõv Ĉõwò¯ ¿v ĈÞzw£
 üĉv ¿v ãºă )¢Åv āºÉ Ì¸ÊùIĈÅ½¾z  ü¤·wþÉûwîùø£v wĉ wă-

óĀîõĀù x¼« ćv¾z óĀuÆù ćwă ćwăÿ½v¹ z¾  ²ÖÅ½w Æz ¢Åv ) 
 

 -( Ĉz¾¬£ È¸z 
,(-( ¡w{Åw´ù 

 ć¹¾z½wí ć ĂÞõwÖù ìĉ ÈăÿÂ~ üĉv¢Åv   Ĉĉv½wLí ĈÅ½¾z Ăz Ăí
½w Æz  $ĈLö~-( ôLĊ£v(-(  #üĊõÿ¿wLÆív$C31H58N6O7  ćv¾Lz #  x¼L«

 óÿ¿ÿ¾¤õ ćÿ½v¹(C17H11N5) ¢Åv Ă¤·v¹¾~ )   ìLĉ û¹½ÿj ¢LÅºz wz
 wă¾¤ùv½w~ ć¾Å ½¹¡w{Åw´ùI  ½vºLêù     üĊLz ć¾ĉ¼L~ ÈþLívÿv¹ ÿ½ ÿ

½w Æz  ĈÅ½¾zºÉ¢Åv ā)  Üzw£ ć½Āu£ ĈùĀ¤ývĀí ìĊýwîù ¡w{Åw´ù
Ĉõwò¯ võ ć¾LÚý ±ĀÖÅ ½¹ ĈõĀîõĀù ów¤Ċz½ÿv ¡w{Åw´ù ÿ Ĉýÿ¾¤î 

B3LYP/6-31G*  ćwă½w¤·wÅ ćÁ¾ýv û¹¾í ĂþĊúí ½ĀÚþù Ăz ÿ½v¹ ÿ
½w LLÆz   ĂLLùwý¾z ¿v ā¹wæ¤LLÅv wLLz ¾òĉºLLîĉ ½ĀLLÒ³ ½¹ ÿ ĈĉwLLĄþ£ ĂLLz

GAUSSIAN 09 ºÉ ÷w¬ýv 8,,)7  
wÅóĀîõĀù ĈÅºþă ½w¤·  ćwLă  óÿ¿ÿ¾L¤õ ćÿ½v¹ ÿ ½w LÆz  $ĈLö~-(
ôĊ£v(-( #üĊõÿ¿wÆívyĊ£¾£ Ăz  wLz  ĂLùwý¾z Chem Draw Ultra 8.0 
8,,7  Çÿ½ wz ÿ ºÉ øĊÅ¾£B3LYP  ÿć¾Å  Ăĉw~6-31G*   ¾LÚý ¿v

)ºÉ ĂþĊĄz ćÁ¾ýv    ÈþLívÿ ¿v ôLÍw³ ½vºĉw~ ½wĊÆz Ĉýÿ¾¤îõv ½w¤·wÅ
wĉvÿ¿ û¹¾í üîÅv èĉ¾Õ ¿v I¡w{Ċí¾£ üĉv  ÿ ćºLýĀĊ~ ÿ ĈĄ«ÿÿ¹ ć

 ćºýĀĊ~ ĂöÍwå   ĂLùwý¾z ¿v ā¹wæ¤LÅv wLzHyperchem 6.0 8,-7  I  üĊLz
 ÿ½v¹ ÿ½w Æz  üĊĊÞ£ºÉ)  
½¹ Ăùv¹vI ¾z ½w¤·wÅćwă Ĉýÿ¾¤îõv ½vºĉw~ üĉv ¡w{Ċí¾£I ¡w{Åw´ù 

Äýwí¾å Ăz ½ĀÚþù üĊĊÞ£ ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ćv¾z ćwĄõĀîõĀù 
ÿ½v¹ ÿ ½w Æz ÿ üĊþ°úăI ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( Æz½w  ½¹ ¿wå ć¿wñ ÿ 
óĒ³ wz Çÿ½ B3LYP ÿ ĂÝĀú¬ù Ăĉw~ 31G*-6 ÷w¬ýv )ºÉ 
ĈÅ½¾z ªĉw¤ý ĈæĊÕ IR wz Ăùwý¾z 5.0 GaussView ÷w¬ýv ºÉ 8,.7) 
¡v¾§v óĒ³ĈÉĀ~ wz óĒ³ Ĉ{Öé #xj$ ÿ Èêý ûj ½¹ ½vºêù 

Èþívÿć¾ĉ¼~ üĉv ¡w{Ċí¾£ ĈÅ½¾z )ºÉ ĈÅ½¾z NBO
 .

  ów¤Ċz½ÿv-

ćwă ĈõĀîõĀù ÿ ½v¹Āúýwăć Ĉõwò¯ ²ÖÅ DOS
/
 wz ¡w{Åw´ù ½¹ 

²ÖÅ ć¾Úý *31G-B3LYP/6 
 ćv¾z ¡w{Ċí¾£ ¹wĉ āºÉ wz ā¹wæ¤Åv ¿v 

Ăùwý¾z 5.G NBO ÷w¬ýv ºÉ 8,/7. 
 

.( ªĉw¤ý ÿ ¦´z 

.(,( ĂþĊĄz ć¿wÅ ÿ ćÁ¾ýv x¼« 
½w¤·wÅ ĈÅºþă ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ )5N11H17(C ÿ ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(
-(#üĊõÿ¿wÆív $7O6N58H31C# wz ā¹wæ¤Åv ¿v Ăùwý¾z 09 Gaussian ÿ wz 

Çÿ½ B3LYP ÿ ĂÝĀú¬ù Ăĉw~ 31G*-6 ĂþĊĄz ºÉ $ôîÉ ,#) 
ãºă ĈöÍv ¿v üĉv ÈăÿÂ~I ĈÅ½¾z ć¾Úý ½vºêù Èþívÿ ć¾ĉ¼~ 
ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ )5N11H17(C ½¹ ½ĀÒ³ ûvºĊù ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(
-(#üĊõÿ¿wÆív $7O6N58H31C# ¿v èĉ¾Õ Èþívÿ x¼« ¾z ćÿ½ 

²ÖÅ ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív ā¹Āz ¢Åv) ćÿ½v¹ 
óÿ¿ÿ¾¤õ ½¹ ¡wĄ« £ÿwæ¤ùĈ ¿v ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív 
½v¾é ¤å¾ñĂ ÿ ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ćwă½w¤·wÅ ôÍw³ ¿v Èþívÿ Ăz 
Çÿ½ ¡w{Åw´ù ĂúĊýĈz¾¬£ PM6 Ă{Åw´ù )ºÉ ¿v üĊz Ĉùwú£ 
¢Ą« ćwă ¹½Āù ĈÅ½¾z ćv¾z Èþîúă¾z ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ÿ ½w Æz 
$Ĉö~-(Ċ£vô(-(#üĊõÿ¿wÆívI üĉ¾¤Ąz ½w¤·wÅ wz ćÁ¾ýv ĂþĊúí zĂ-
¢Å¹ ºùj $ôîÉ -)# Ä ÅI ½w¤·wÅ Ĉýÿ¾¤îõv ½vºĉw~ wz$ ćÁ¾ýv 
#ĂþĊúí ôÍw³ ¿v IÈþívÿ wz ā¹wæ¤Åv ¿v ¡w{Åw´ù ć½Āu£ Üzw£ 
Ĉõwò¯ ûÿ¾¤îõv (DFT) ½¹ ²ÖÅ ć¾Úý 31G*-B3LYP/6

 ĂþĊĄz 
)ºÉ ćÁ¾ýv x¼« óĀîõĀù óÿ¿ÿ¾¤õ )5N11H17(C wz w Æz½ $Ĉö~-(
ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív $7O6N58H31C# z¾zv¾ 3.1*1( ć¾õwíĀöĊí ¾z 
óĀù ¢Åºz ºùjI Ăí ûwÊý Ĉùºă¹ Èþívÿ x¼« wù¾ñv¿ ā¹Āz ÿ ¿v 
¾Úý ćÁ¾ýv ½¹ ćwù¹ -0 Ă«½¹ Ĉ¤ýwÅ ¹v¾ñ ÿ ½wÊå , ¾æÆú£v 
÷w¬ýv¾ĉ¼~ ¢Åv $óÿº« ,)# ćÁ¾ýv x¼« ¿v ĂÖzv½ $,# Ă{Åw´ù ºÉā 
¢Åv)  
è{Õ üĉv ĂÖzv½ PEtOx) ï rugE(D ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ÓĀö¸ù  
ÿ½v¹(½w Æz Ä~ ¿v Èþívÿ x¼« Ă{Åw´ù ºÉā ÿ E(Drug) ÿ  

E(PEtOx) Ăz yĊ£¾£ ćÁ¾ývćwă Ĉýÿ¾¤îõv ÿ½v¹ ÿ ½w Æz ½¹ 
üĉ¾£½vºĉw~ ²ÖÅ ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ºþ¤Æă 8,0ÿ,17) ù¾ĉ¹wê  
ćÁ¾ývćwă Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv x¼« Ă{Åw´ù āºÉ ćv¾z x¼« ÿ½v¹ 

                                                 
3
Natural Bond Orbital (NBO) 

4
Density of State (DOS) 
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Ăz ²ÖÅ ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ ½¹ óÿº« $,# ā¹½ÿj āºÉ ¢Åv)         

                                   

 
#,$ 

 
îÉô ,5 ½w¤·wÅćwă ĂþĊĄz (a) ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ )5N11H17(C ÿ (b) ½w Æz 

$Ĉö~-(ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív $7O6N58H31C# 
 

 óÿº«,5  ¾ĉ¹wêù ÿ Ĉýÿ¾¤îõv ćwă ćÁ¾ýv¾ýv x¼« ćÁ āºÉ Ă{Åw´ùÿ½v¹  ¾z²ÖÅ 
½w Æz ć¿wñ ¿wå ½¹ 

Compounds 

 Electronic

 Energy

(Hartree) 

 Electronic

 Energy

(kcal/mol) 

 (AdsorptionE

 Energy)

(kcal/mol) 

Drug 928.145( 582420.717( - 

Polymer 2071.399( 1299824.182( - 

Drug-Polymer 2999.556( 1882251.735( 6.836( 

 
 

 

ôîÉ -5 ½w¤·wÅ ĂþĊĄz ôÍw³ ¿v øă¾zÈþí ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ wz ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(
-(#üĊõÿ¿wÆív wz ĂþĊúí üĉ¾£ ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv 

 
 
 
 

.(-( ¡w{Åw´ù Äýwí¾å 

.(-(,( ¡w{Åw´ù ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ½¹ ¿wå ć¿wñ 
¡w{Åw´ù Äýwí¾å ćv¾z ćwă½w¤·wÅ ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ÿ ½w Æz 
$Ĉö~-(ôĊ£v(-(ÿ¿wÆív#üĊõ ÿ üĊþ°úăI ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( ½w Æz ½¹ 
¿wå ć¿wñ wz Çÿ½ B3LYP ÿ ĂÝĀú¬ù Ăĉw~ 31G*-6 ÷w¬ýv āºÉ 
¢Åv) ÛĀú¬ù ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv ĈÉwÞ£½v ĂÖêý ¾æÍ $ćÁ¾ýv 
Ăýw¤Åj 0E# $+ZPEelE#I ÛĀú¬ù ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv Ĉĉwù¾ñ0 
ĈÉwý ¿v ¡wí¾³ IĈõwê¤ýv ĈÉwÞ£½v ÿ ĈÊ·¾¯ ¡v½» $T+elE#I 
ÛĀú¬ù ćÁ¾ýv Ĉýÿ¾¤îõv ÿ Ĉ õw¤ýj $+HelE# I ÛĀú¬ù ćÁ¾ýv 
Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv ¹v¿j Ä{Ċñ1

 $+GelE# ÿ Ĉ~ÿ¾¤ýj $S# ćv¾z 
óĀîõĀùćwă ÿ½v¹ ÿ ½w Æz Ăz ĈĉwĄþ£ ÿ ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( ½w Æz ½¹ ¿wå 
ć¿wñ ½¹ $óÿº« -# jā¹½ÿ āºÉ )¢Åv ¾ĉ¹wêù ¡v¾ĊĊâ£ ćwă¾¤ùv½w~ 

ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ Gɝ I ȹHI ȹS ÿ 0ED ÿ ThermalED ćv¾z Èþívÿ ÿ½v¹( 
½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ ûwÊý ā¹v¹ āºÉ ¢Åv $óÿº« .)# ćv¾z üĊĊÞ£ 
¡v¾ĊĊâ£ ćÁ¾ýv ¹v¿j Ä Ċñ ÿ ¡v¾ĊĊâ£ Ĉ õw¤ýj Èþívÿ ¿v Ôzvÿ½ 
$.ÿ-# ā¹wæ¤Åv āºÉ ¢Åv 8,0ÿ,17 5 
 
$-#  
$.#  
 

óÿº« -( ¾ĉ¹wêù ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ôÍw³ ¿v ¡w{Åw´ù Äýwí¾å ćv¾z ćwĄõĀîõĀù 
ÿ½v¹ I ½w Æz ÿ ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ ½¹ ²ÖÅ ć¾Úý 

 *31G-B3LYP/6  

yĊí¾£ 
Kcal/mol 

G+Eel H+Eel EThermal+Eel 

ÿ½v¹ -582294.275 -582254.161 -582254.753 

½w Æz -1299319.722 -1299223.491 -1299224.083 

½w Æz (ÿ½v¹ -1881608.167 -1881482.339 -1881482.931 

æ -5.830 -4.687 -4.095 
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yĊí¾£ 
Kcal/mol 

(kcal/ 

kmol) 

E0 ZPE Eel S 

ÿ½v¹ -582265.192 155.525216 -582420.717 0.134545 

½w Æz -1299257.514 566.668513 -1299824.182 0.322764 

 (ÿ½v¹
½w Æz 

-1881528.466 723.269281 -1882251.735 0.422029 

æ -5.760 1.075552 -6.836 -0.03528 

 

 

óÿº« .5 ¡v¾ĊĊâ£ ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ½¹ ¿wå ć¿wñ ćv¾z ÿ½v¹ æ ½w Æz   

DG DH DS DE0 DEThermal 

-5.830 -4.687 -0.035 -5.760 -4.095 

 
 óĀö´ù ¿wå ½¹ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ÜzvĀ£ ¡w{Åw´ù (.(. 

$º«vóÿ /ÿ0ÿ1# ¾ĉ¹wêù ćwă¾¤ùv½w~ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ÿ ¡v¾ĊĊâ£ üĉv 
ÜzvĀ£ Gɝ I ȹH I ȹS ÿ 0ED ÿ ThermalED v½ ćv¾z Èþívÿ x¼« ÿ½v¹ 
z¾ ²ÖÅ ½w Æz ½¹ ¿wå óĀö´ù óĒ³$ #xj ûwÊý Ĉù)ºă¹ ½vºêù 

ãĒ¤·v ¡v¾ĊĊâ£ Ĉ õw¤ýj ½¹ ¿wå óĀö´ù ÿ å¿w ć¿wñ ¿v ĂÖzv½ $/# 
zĂ¢Å¹ Ĉù 5ºĉj  

$/# 
 

 
óÿº« /5 ¾ĉ¹wêù ćÁ¾ývćwă Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv x¼« Ă{Åw´ù āºÉ ćv¾z x¼« ÿ½v¹ 

¾z ²ÖÅ ½w Æz ½¹ ¿wå óĀö´ù 

Compounds 
 Electronic

 Energy

(Hartree) 

 Electronic

 Energy

(kcal/mol) 

 )Energy ption(AdsorE

(kcal/mol) 

Drug 928.167( 582434.570( - 

Polymer 207.429( 1299842.983( - 

Drug-Polymer 2999.608( 1882284.054- 6.50- 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

óÿº« 05¾ĉ¹wêù ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ôÍw³ ¿v ¡w{Åw´ù Äýwí¾å ćv¾z ćwĄõĀîõĀù 

ÿ½v¹ I ½w Æz ÿ ÓĀö¸ù ÿ½v¹ æ ½w Æz ½¹ ¿wå óĀö´ù Ē³$ó #xj wz ā¹wæ¤Åv ¿v 
¡w{Åw´ù ½¹ ²ÖÅ ć¾Úý 31G*-B3LYP/6  

yĊí¾£ 
Kcal/mol 

G+Eel H+Eel EThermal+Eel 

ÿ½v¹ -582309.673 -582254.161 -582267.960 

½w Æz -1299337.373 -1299223.491 -1299243.969 

 (ÿ½v¹
½w Æz 

-1881640.252 -1881482.339 -1881515.500 

æ -6.794 -582267.367 -3.571 

yĊí¾£ 
Kcal/mol Kcal/Kmol  

E0 -1881514.907 Eel S 

ÿ½v¹ -582278.981 155.588594 -582434.570 0.141894 

½w Æz -1299276.808 566.175290 -1299842.983 0.315265 

 (ÿ½v¹
½w Æz 

-1881560.918 723.135621 -1882284.054 0.420409 

æ -5.129 1.371737 -6.500 -0.03675 

 

 

óÿº« 15 ¡v¾ĊĊâ£ ÜzvĀ£ ĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ ½¹ ¿wå óĀö´ù óĒ³$ #xj ćv¾z ÿ½v¹ æ ½w Æz 
$ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù# 

DG DH DS DE0 DEThermal 

-6.794 -4.163 -0.036 -5.129 -3.571 

 
¾zÃwÅv ªĉw¤ý ¢Åºz āºùj ¿v ¡w{Åw´ù ÜzvĀ£ IĈîĊùwþĉ¹Āù¾£ 

Èþívÿ x¼« ÿ½v¹ ¾z ²ÖÅ ½w Æz ½¹ ¿wå ¿wñć ÿ ¿wå óĀö´ù 
ā¹wù¾ñ ā¹Āz ÿ ½¹ ¾ă ÿ¹ ¿wå ÷w¬ýv¾ĉ¼~ ¢Åv) üĊþ°úăI ćÁ¾ýv 
óĒ³ĈÉĀ~ solvationȹE ÓĀö¸ù Èþívÿ ÿ½v¹( ½w Æz ¿v ĂÖzv½ $0# 
zĂ¢Å¹ Ĉùºĉj 8,2ÿ,37 5 

$0# 

 
 

SolvationE ćÁ¾ýv ÓĀö¸ù ívÿÈþ Äîö úí$ ÿ½v¹( ½w Æz# ¾zyÆ³ 
ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù ½¹ ¿wå óĒ³ xj ÿ GasE   ćÁ¾ýv ÓĀö¸ù Èþívÿ 

¾zyÆ³ ć¾õwíĀöĊí ¾z óĀù ½¹ ¿wå ć¿wñ ÿ SolvationȹE ćÁ¾ýv 
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óĒ³ĈÉĀ~ ÓĀö¸ù Èþívÿ ÿ½v¹( ½w Æz ÿ ûwÊý āºþă¹ vºĉw~ć½ 
Äîö úí ½¹ ¿wå óĒ³ xj ¢Åv $óÿº« 2#)  

  
óÿº« 25 ¹wêù¾ĉ ćÁ¾ýv ćwă Ĉýÿ¾¤îõv ÿ ćÁ¾ýv óĒ³ ĈÉĀ~ Ă{Åw´ù āºÉ ćv¾z 

ÓĀö¸ù Èþívÿ ÿ½v¹( ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ ) óĒ³ xj#  

polymer -drug 
 Energy Electronic

(Hartree) 

 Energy Electronic

(kcal/mol) 

phase Gas 2999.556- 1882251.735- 

phase Solution 2999.608- 1882284.054- 

 tionSolvaȹE 0.0515 32.319 

 
.(/( ĈÅ½¾z ªĉw¤ý äĊÕĈ¬þÅ µ¾Åÿ¾å  ôĉº{£ Ăĉ½ĀåIR 
¿v ªĉw¤ý ¡w{Åw´ù Äýwí¾å ćwă ĈÉwÞ£½vI äĊÕćwă IR ¡w{Ċí¾£ 
ÿ½v¹I ½w Æz ÿ ÿ½v¹(½w Æz ¢Åºz āºùj ÿ ½¹ ôîÉ ćwă $.(3# 
ā¹½ÿj āºÉ )¢Åv ĈÅ½¾z ªĉw¤ý ĈæĊÕ IR ÔÅĀ£ Ăùwý¾z 

5.0 GaussView 8,47 ÷w¬ýv āºÉ ÿ ¹½ äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz ÿ½v¹ ½¹ 
¿wå ć¿wñI ½¹ Ĉ³vĀý 

)1-
cm
 .,31 6 ɡ# ÿ )1-

cm .--- 6 ɡ# 
Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí û½wê¤ù ÿ û½wê¤ùwý ćwăºýĀĊ~ H-C  

 ½jÿìĊ£wù ¾ăwÙ āºÉ )¢Åv  
½¹ ĂĊ³wý 

)
1-

cm
 .+34 6 ɡ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ H-C 

ìĊ£wæĊõj ¾ăwÙ āºÉ )¢Åv ½¹ ĂĊ³wý 
)1-cm

 -.0+ 6 ɡ# åÄýwí¾ 
ÇwÞ£½v ĈÊÊí āÿ¾ñ CſN ¾ăwÙ )ºÉ ½vĀý ĂĊ³wý 

)1-cm ,11/ 6 
(ɡ ¾ăwÙ āºÉ ÓĀz¾ù Ăz ¡wÉwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ Ăýwñÿ¹ C=C 
¢Åv) ć½vĀý Ăí ½¹ ĂĊ³wý 

)1-cm ,004 6 ɡ# ¾ăwÙ āºÉ ÓĀz¾ù Ăz 
¡wÉwÞ£½v ĈÊÊí ćwăºýĀĊ~ Ăýwñÿ¹ C=N ¢Åv)  
½¹ Ĉ³vĀý 

)1-
cm ,/23 6 ɡ# ÿ )1-

cm ,.,3 6 ɡ# Äýwí¾å 
ÇwÞ£½v ĈÊú· H-C üz¾íÿ½ºĊăćwă ìĊ£wùÿ½j ¾ăwÙ āºÉ ¢Åv) 
Äýwí¾å ĈÉwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ćwă N-C ½¹ ĂĊ³wý 

)
1-

cm ,-0/ 6 
ɡ# ¾ăwÙ āºÉ )¢Åv ½vĀýĈĉwă Ăí ½¹ Ĉ³vĀý 

)1-
cm 42, 6 ɡ# ÿ 

 
)1-

cm,+.+ 6 ɡ# ÿ )1-
cm  ,,22 6 ɡ# ¾ăwÙ āºÉ ÓĀz¾ù Ăz 

ÇwÞ£½v ĈÊÊí ćwăºýĀĊ~ C-C ¢Åv) ½vĀý Ĉ~½wÉ ½¹ ĂĊ³wý 
 

)1-
cm 
 30+ 6 ɡ# ¾ăwÙ āºÉ Ăí ÓĀz¾ù Ăz Äýwí¾åćwă ÇwÞ£½v 
ĈÊú· ©½w· ¿v Ă´æÍ ćv H-C ½¹ H)-(C=C üz¾íÿ½ºĊăćwă 
ìĊ£wùÿ½j ¢Åv ôîÉ$ .)# 

 

 
ôîÉ .5 äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz ÿ½v¹ ½¹ ¿wå ć¿wñ $a #  ¿wå óĒ³ xj b)# 

 
 

 

ôîÉ /5 ½v¹Āúý ĂÆĉwêù wÝĒÕv¡ äĊÕ IR  ćÿ½v¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ¡½ĀÎz ć½Āu£ ÿ 
Ĉz¾¬£8-+7 

 
wz Ă«Ā£ Ăz ôîÉ /I Ĉĉv¾òúă ā¹v¹ćwă Ĉz¾¬£ ÿ ć½Āu£ Ēùwí 

āºăwÊù Ĉù ¹ĀÉ Ăí ûwÊý āºþă¹ ¢é¹ ÿ Ĉ¤Å½¹ ¡w{Åw´ù ¢Åv) 
½¹ äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñI ½¹ ĂĊ³wý 

)1-cm
 .-.1 6 

ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ H-O ¾ăwÙ ºÉā v¢Å) ½¹ ýĂĊ³w 

 
)1-

cm .,10 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ H-C )¢Åv ½¹ 

ĂĊ³wý 
)1-

cm
 ,2-3 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí āÿ¾ñ ôĊýĀz¾í 

C=O ćºĊùj ¾ăwÙ ºÉā ¢Åv) ½¹ ýĂĊ³w 
)1-

cm
 ,/2- 6 ʑ# 

Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊú· H-C ¹Ā«ÿ ¹½v¹) Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí 
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ºýĀĊ~ćwă O-C ÿ N-C ½¹ ĂĊ³wý 
)1-

cm -.0, 6 ʑ# ¾ăwÙ ºÉā 
¢Åv) ºýwz ýĈ³vĀ 

)1-cm  ,+32 6 ʑ# ÿ )1-cm ,,4- 6 ʑ# ÓĀz¾ù 
Ăz ÇwÞ£½v ĈÊÊí ćwăºýĀĊ~ C-C ¢Åv $ôîÉ0)# 

 
ôîÉ 05 äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz ½w Æz ½¹ ¿wå ć¿wñ $a #  ¿wå óĒ³ xj b)# 

 

 

ôîÉ 15½v¹Āúý ĂÆĉwêù ¡wÝĒÕv äĊÕ IR  ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-(#üĊõÿ¿wÆív 
z¡½ĀÎ ć½Āu£ ÿ Ĉz¾¬£ 8-,7 

 
wz Ă«Ā£ Ăz ôîÉ 1I Ĉĉv¾òúă ā¹v¹ ćwă Ĉz¾¬£ ÿ ć½Āu£ Ēùwí 

āºăwÊù Ĉù¹ĀÉ ÿ Ĉĉv¾òúă ĈzĀ· wz ¾òĉºîĉ ºý½v¹ Ăí ûwÊý 
āºþă¹ ¢é¹ ÿ ½¹Ĉ¤Å ¡w{Åw´ù )¢Åv ½¹ äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz 
ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( ½w ÆzI ½¹ ĂĊ³wý 

)1-
cm

 .1/3 6 ʑ# Äýwí¾å 

ÇwÞ£½v ĈÊÊí ÓĀz¾ù Ăz ýĀĊ~º H-O ¾ăwÙ )ºÉ ½¹ ýĂĊ³w  )1-
cm 

.,.1 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ H-C ìĊ£wù½½j ¾ăwÙ 

)ºÉ ìĊ~ ĂĊ³wý 
)1-

cm  .+0+ 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí 
ºýĀĊ~ H-C £wæĊõjìĊ )¢Åv ½¹ ĂĊ³wý 

)1-cm
 -.0+ 6 ʑ# Äýwí¾å 

ÇwÞ£½v ĈÊÊí āÿ¾ñ CſN ¾ăwÙ )ºÉ ½vĀý ĂĊ³wý 
)1-cm ,110 6 

ʑ( ¾ăwÙ āºÉ ÓĀz¾ù Ăz ÉwÞ£½v¡w ĈÊÊí ºýĀĊ~ C=C ¢Åv)  

½¹ ĂĊ³wý 
)1-

cm
 ,2-. 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí āÿ¾ñ 

ôĊýĀz¾í C=O ćºĊùj ¾ăwÙ )ºÉ ½¹ ýĈ³vĀ 
)1-

cm
 ,/2- 6 ʑ# ÿ 

 
)1-

cm,.-1 6 ʑ# Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊú· H-C ¾ăwÙ )ºÉ 
Äýwí¾å ÇwÞ£½v ĈÊÊí ºýĀĊ~ ćwă N-C ÿ O-C ½¹ ĂĊ³wý 

)1-
cm 

1-., 6 ʑ# ¾ăwÙ ºÉ) ýĈ³vĀ 
)1-cm ,,4- 6 ʑ# ÿ )1-cm 

  ,+40 

6 ʑ# ÓĀz¾ù Ăz ÇwÞ£½v ĈÊÊí ćwăºýĀĊ~ C-C ¢Åv ôîÉ$ 3)# 
 

 
ôîÉ 25 äĊÕ IR ÓĀz¾ù Ăz ÓĀö¸ù ÿ½v¹ æ ½w Æz ½¹ ¿wå ¿wñć (a)  

¿wå óĒ³ xj (b) 
 

 
 
 
 
 

ć½w¤·wÅ ćwă¾¤ùv½w~ (0(. 
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ć¿wñ ¿wå ½¹  ć½w¤·wÅ ćwă¾¤ùv½w~ (,(0(. 
w~ćwă¾¤ùv½ ć½w¤·wÅ wz ā¹wæ¤Åv ¿v ¡w{Åw´ù ½¹ ²ÖÅ ć¾Úý 

31G*-B3LYP/6 ćv¾z ¡w{Ċí¾£ ÿ½v¹ Ăz ĈĉwĄþ£ ÿ ½¹ ½ĀÒ³ ½w Æz 
½¹ ¿wå ć¿wñ Ă{Åw´ù ºÉ) 
 üĉ¾¤ÊĊz ćÁ¾ýv ĈÆýwýÿ¿½ ĈÉwý ¿v ÷ºÝ ½v¾ê¤Åv Ĉýÿ¾¤îõv 

H54-BD*(1)O53 ­ LP(1)N105 $,2*0 E2= ć¾õwíĀöĊí ¾z 
#óĀù ÿ H54-BD*(1)O53 ­ C115-BD(2)N105 $0/*- =E2 

ć¾õwíĀöĊí ¾z #óĀù ¢Åv Ăí ÓĀz¾ù Ăz ¡đwê¤ýv Ĉýÿ¾¤îõv ¿v ćĀÅ 
ÿ½v¹ Ăz ½w Æz ¢ÅvI Ĉýwù¿ Ăí ÿ½v¹ ¢´£ Èþívÿ wz ²ÖÅ ½w Æz 
½v¾é )¹½v¹ üĉv¾zwþzI ¡v¾ĊĊâ£ ćwă¾¤ùv½w~ ć½w¤·wÅ ĈùºývĀ£ Ĉîĉ ¿v 
āv½ćwă ĂĊ«Ā£ ÷w¬ýv Èþívÿ x¼« ĈîĉÀĊå ¿v èĉ¾Õ ¤ýv¡đwê 

Ĉýÿ¾¤îõv üĊz ÿ¹ ÅĂýwùw ¾Ċñ½¹ ½¹ Èþívÿ ºÉwz 
 8-+ ÿ-,7) 

ªĉw¤ý ôÍw³ ¿v ¡w{Åw´ù *31G-B3LYP/6
 ûwÊý Ĉù ºă¹ Ĉýwù¿ 

Ăí ÿ½v¹ ½¹ ½ĀÒ³ ½w Æz ½v¾é ĈùI¹¾Ċñ }ñ ćÁ¾ýv ½¹ ÿ½v¹ ( ½w Æz  
$+231*/ =Eg ûÿ¾¤îõv #¢õÿ ¢{Æý Ăz ½w Æz $111/*1 =Eg 

ûÿ¾¤îõv #¢õÿ ÿ ¢{Æý Ăz ÿ½v¹ $-//4*0 =Eg ûÿ¾¤îõv #¢õÿ 
Èăwí Ă¤åwĉ )¢Åv ¿v å¾ÕĈI Èþívÿć¾ĉ¼~ ìĉ óĀîõĀù zw }ñ 
ćÁ¾ýv ûj Ô{£¾ù ¢Åv) øă¾zÈþí ćwă Ĉõw¤Ċz½ÿv ½vºĉw~ āºþþí wz 
ÈĉvÀåv ²ÖÅ ćÁ¾ýv ów¤Ċz½ÿv āºþă¹ ûÿ¾¤îõv ÿ Èăwí ²ÖÅ 
ćÁ¾ýv ów¤Ċz½ÿv āºý¾ĉ¼~ ûÿ¾¤îõv ÈĉvÀåv Ĉù)ºzwĉ ăIüĊþ°ú 
¾ê¤Æùwý ûºÉ Ĉýÿ¾¤îõv ĂöĊÅĀz ¾ĊĊâ£ ¢ĊÞú« ów¤Ċz½ÿvćwă āºþă¹ 
ÿ āºý¾ĉ¼~ ûÿ¾¤îõv ºĊĉw£ Ĉù)¹ĀÉ Èăwí ¢ĊÞú« ów¤Ċz½ÿvćwă 

ćºýĀĊ~ ÿ ÈĉvÀåv ¢ĊÞú« ów¤Ċz½ÿv wăć ćºýĀĊ~ºÑ ½¹ ĂõĀõĀýwý wă 
v½ ĈùûvĀ£ Ăz vÿĂÖÅ Èăwí ²ÖÅ ćÁ¾ýv üĊz ów¤Ċz½ÿvćwă āºþă¹ 
ÿ āºý¾ĉ¼~ ûÿ¾¤îõv ÿ ÷ºÝ ½v¾ê¤Åv ûÿ¾¤îõv üĊz vz½ÿów¤Ċćwă 

ĈõĀîõĀù Ċ«Ā£² ¹¾í 8--ÿ-.7) ½¹ ĈÅ½¾z ôîÉ ów¤Ċz½ÿvćwă 
ĈõĀîõĀù ÿ½v¹ āºăwÊù Ĉù¹ĀÉ Ăí ów¤Ċz½ÿvćwă HOMO ½¹ 
¢úÆé Ĉĉđwz ½w¤·wÅ ÿ ¾z È¸z ć¾£óÿ¿j ½v¾é Ă¤å¾ñ ÿ ów¤Ċz½ÿv-

ćwă LUMO z¾ êö³Ăćwă ìĊ£wùÿ½j Ĉ{ýw« ½w¤·wÅ ÿ½v¹ ā¹¾¤Æñ 
āºÉ ¢Åv)  

 

  

ôîÉ 35 ÷v¾ñwĉ¹ ów¤Ċz½ÿv ĈõĀîõĀù ÿ ½v¹Āúý DOS ÿ½v¹ æ ½w Æz 

ôîÉ ów¤Ċz½ÿvćwă ĈõĀîõĀù ½w Æz ûwÊý Ĉù ºă¹ Ăí ów¤Ċz½ÿv 
ćwă LUMO ¾z ø£vćwă üz¾í ½v¾é Ă¤å¾ñ ÿ ów¤Ċz½ÿvćwă HOMO 
wz Üĉ¿Ā£ ć¾¤ÊĊz ¾z ²ÖÅ ½w Æz ā¹¾¤Æñ āºÉ )¢Åv ÈĊ~ĈþĊz 
Ĉù¹ĀÉI ûwîùv Èþívÿ ½w Æz wz ýĀñĂćwă ¢Åÿºýÿ¾¤îõv ½¹ 

Ĉ¤úÆé ¢Åv Ăí Üĉ¿Ā£ ów¤Ċz½ÿvćwă HOMO ¾¤ÊĊz ¢Åv ÿ ûwîùv 
Èþívÿ wz ĂýĀñćwă Ă¤Æă¢Åÿ¹ ½¹ Ĉ¤úÅ ¢Åv Ăí ów¤Ċz½ÿv ćwă 
LUMO Üĉ¿Ā£ ć¾¤ÊĊz ¹½v¹ 8-/ ÿ-07) ½¹ ĈÅ½¾z ôîÉ  
ów¤Ċz½ÿvćwă ĈõĀîõĀù ÓĀö¸ù ÿ½v¹ ( ½w Æz āºăwÊù Ĉù¹ĀÉ Ăí  
ów¤Ċz½ÿvćwă HOMO ¾z ½w Æz ÿ LUMO ¾z ÿ½v¹ ā¹¾¤Æñ āºÉ 
)¢ÅvôîÉ$ 3# 
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/( Ă¬Ċ¤ýć¾Ċñ  

       ¡w{Åw´ù ¿v ôÍw³ ªĉw¤ý ĈùĀ¤ývĀí ìĊýwîùÖÅ ½¹²  ć¾Úý
B3LYP/6-31G

* ĈñÂĉÿ āºþă¹ ûwÊý I Ić½w¤·wÅ ćwă  IĈîĊ¤ĉÁ¾ýv
øă¾z ÿ ćºýĀĊ~Èþí  Ĉýÿ¾¤îõv ćwă ÿ½vºêù  ć¾ĉ¼~ Èþívÿ ćÿ½v¹

óÿ¿ÿ¾¤õ(C17H11N5) ³ ½¹½ĀÒ ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-( #üĊõÿ¿wÆív
$C31H58N6O7 #¢Åv ) ¿v I¡w{Ċí¾£ üĉv ½vºĉw~ ½wĊÆz Ĉýÿ¾¤îõv ½w¤·wÅ

 ćºýĀĊ~ ĂöÍwå ÿ ćºýĀĊ~ ÿ ĈĄ«ÿÿ¹ ćwĉvÿ¿ û¹¾í üîÅv èĉ¾Õ
óÿ¿ÿ¾¤õ ćÿ½v¹(C17H11N5)  ÿ½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-( #üĊõÿ¿wÆív

$C31H58N6O7#  ć¾Úý ²ÖÅ ½¹ ¡w{Åw´ù ¿v ā¹wæ¤Åv wzB3LYP/6-

31G
* ¢Åv āºùj ¢Åºz¢Ą« Ĉùwú£ üĊz ¿v ) ĈÅ½¾z ¹½Āù ćwă

 Èþîúă¾z ćv¾zÿ½v¹  ÿ½w Æz ĂþĊúí ćÁ¾ýv wz ½w¤·wÅ üĉ¾¤Ąz I ½¹
 ć¿wñ ¿wå x¼« ćÁ¾ýv wz3.1*1( óĀù ¾z ć¾õwíĀöĊí  ¿wå ½¹ ÿ
 óĒ³ x¼« ćÁ¾ýv wz0+,*1(  óĀù ¾z ć¾õwíĀöĊí ¢Åv ûwÊý Ăí
Ĉù ÿ ā¹Āz v¿wù¾ñ x¼« Èþívÿ ºă¹ ćÁ¾ýv ¾Úý ¿v¿wå ÿ¹ ¾ă ½¹ 

)¢Åv ¾ĉ¼~ ÷w¬ýv  ¡v¾ĊĊâ£ ¾ĉ¹wêùÄ{Ċñ ¹v¿j ćÁ¾ýv ãĒ¤·v G)ɝ(  I
 Ĉ õw¤ýj ¡v¾ĊĊâ£H)ɝ( Ĉ~ÿ¾¤ýj ¡v¾ĊĊâ£ ÿ S)ɝ(  üĊzÿ½v¹ ÓĀö¸ù( 

½w Æz  ÿ ÿ½v¹ ĂĊõÿv ¡w{Ċí¾£ wz½w Æz  ºþ£½w{Ý yĊ£¾£ Ăz ć¿wñ ¿wå ½¹
5¿v 3.+*0(  I132*/(  ÿ+.0*+( Āù ¾z ć¾õwíĀöĊíó ) ÃwÅv ¾z

½¹ āºÉ ÷w¬ýv ¡w{Åw´ù ¿v ôÍw³ ªĉw¤ý  ć¾Úý ²ÖÅB3LYP/6-

31G
* Ä{Ċñ ¹v¿j ćÁ¾ýv ãĒ¤·v ¡v¾ĊĊâ£ ¾ĉ¹wêù IGreaction)ɝ( 

 Ĉ õw¤ýj ¡v¾ĊĊâ£ IĈÉĀ~ óĒ³Hreaction)ɝ(  ¡v¾ĊĊâ£ ÿ ĈÉĀ~ óĒ³
 Ĉ~ÿ¾¤ýjSreaction)ɝ ( Èþívÿ ½¹ÿ½v¹  ÿ½w Æz  Ăz óĀö´ù ¿wå ½¹

¿v ºþ£½w{Ý yĊ£¾£ 524/*1(  I,1.*/(  ÿ+.1*+(  ¾z ć¾õwíĀöĊí
)óĀù ½vºêù ć¿wñ ¿wå ÿ óĀö´ù ¿wå ½¹ Ĉ õw¤ýj ¡v¾ĊĊâ£ 0-/*+( 

ºă¹ Ĉù ûwÊý ÿ ºÉwz Ĉù  x¼« Èþívÿÿ½v¹  ²ÖÅ ¾z½w Æz  ½¹
÷w¬ýv ćÁ¾ýv ¾Úý ¿v #xj Ĉ{Öé óĒ³$ óĀö´ù ¿wå ÿ ć¿wñ ¿wå ¾ĉ¼~

)ºÉwz Ĉù  Ăîþĉv Ăz Ă«Ā£ wz½vºêù ćÁ¾ýv ¡v¾ĊĊâ£  Ä Ċñ ¹v¿jGɝ  ÿ
Èþívÿ Ĉ õw¤ýj ¡v¾ĊĊâ£ DH āºÉ Ă{Åw´ù  ¿wå ÿ ć¿wñ ¿wå ½¹

 v½ Èþívÿ û¹Āz v¿wù¾ñ IóĀö´ù ĂĊ«Ā£ĈùºþíI  ¾ê¤Æùwý ¡v¾§v
 ÀĊý Ĉýÿ¾¤îõv ûºÉ ½¹üĊĊÞ£ ÈĉvÀåv  Äýwýÿ¿½ ¿v ĈÉwý ć½vºĉw~

ÿ½v¹æ ½w Æz  èåĀù¢Åv ) ćwă¾¤ùv½w~ ¡v¾ĊĊâ£ üĊz ĈúĊê¤Æù ĂÖzv½
ć½w¤·wÅ  Ĉýÿ¾¤îõv ½v¾ê¤Åv ÷ºÝ ¾ĉ¹wêù ÿ üĊz½w Æz  óĀîõĀù ÿ
 ÿ½v¹¹½v¹ ¹Ā«ÿüĉv¾zwþz )I  ć½w¤·wÅ ćwă¾¤ùv½w~ ¡v¾ĊĊâ£Ĉù ºývĀ£

āv½ ¿v Ĉîĉ èĉ¾Õ ¿v ĈîĉÀĊå x¼« Èþívÿ ÷w¬ýv ĂĊ«Ā£ ćwă
¡đwê¤ýv Ĉýÿ¾¤îõv üĉv¾zwþz )ºÉwz Èþívÿ ½¹ ¾Ċñ½¹ ø¤ÆĊÅ ÿ¹ üĊzI 

 ±ĒÍv ûwîùv½w Æz $Ĉö~-(ôĊ£v(-(v ìĉ ûvĀþÝ Ăz #üĊõÿ¿wÆí
 ÿ ć¿wñ ¿wå ½¹ óÿ¿ÿ¾¤õ ćÿ½v¹ óĀîõĀù x¼« ćv¾z ¾§Āù x»w«

ùĂ°ĉ½¹ ªĉw¤ý üĉv )¹½v¹ ¹Ā«ÿ óĀö´ Ăz ćv ĈĉwĊúĊÉ ±ĒÍv ćĀÅ
üĊõÿ¿wÆív Ĉö~Æñ ½ĀÚþù Ăz wă ÿ ĈîÉÀ~ ½¹ wĄýj ¹¾z½wí Ç¾¤

ÿ½v¹Ĉù øăv¾å ĈýwÅ½ºþí) 
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Abstract:  In this study, the effects of electronic asymmetry and bipolar-bipolar interactions on the 

structural properties and reactivity of letrozole in the presence of polymer polymer (2-ethyl-2-oxazoline), 

using quantum mechanical calculations of Density Functional Theory DFT was studied at the 

computational theoretical levels of B3LYP and the 6-31G *  base series. Of all the directions studied for 

drug-polymer interaction, the best structure with minimal energy was obtained. The amounts of adsorption 

energy obtained in the gas phase are -63.86 kcal per mole and in the solvent phase is -5.600 kcal/mole, 

which indicates that the adsorption reaction is thermal and can be performed in terms of energy in both 

phases. The values of changes in the free energy of Gibbs (ȹG) , enthalpy changes (ȹH) and entropy 

changes (ȹS) between the drug-polymer mixture with the drug and polymer primary compounds in the gas 

phase are: -5.830, -4.687 and 0.035 kcal /mol. The values of changes in the free energy of Gibbs of 

reaction (ȹG reaction), enthalpy changes of reaction (ȹH reaction) and entropy changes of reaction (ȹ S reaction) 

in the reaction of drug and polymer in the solution phase are respectively; -6.794, -4.163 and -0.036 kcal 

/mol. In the following, the results of IR drug, polymer and drug-polymer complex spectra were examined 

and the observed convergence between experimental and theoretical data indicates the accuracy of the 

calculations and the theoretical method can be cited as a valid method.  

 


