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 هقالِ پضٍّؾی

 

  

 ّبي گشٍُ داؿشي دلیل ثِ داسٍّب. زاػ داسٍ خبًجی ػَاسم وشدى ون ٍ وشدى سّؾ آّؼشِ داسٍ ّبي ًبًَحبهل وبسثشد اص ّذف هقدهِ:

 ثذى دس آى هبًذگبسي ٍ وبّؾ ًبًَلَلِ ثب داسٍ الىششًٍی سصًٍبًغ ػلز ثِ ًبًَلَلِ هیذاى دس داسٍ دزیشي ٍاوٌؾ لزا فؼبلٌذ، ثؼیبس ػبهلی

 ٍ ایضًٍیبصیذ اسٍيد ثشّوىٌؾ ثشسػی ّذف ثب حبضش دظٍّؾ. ؿَد هی ووشش آى خبًجی ػَاسم ٍ داسٍ دٍص ًشیدِ دس یبثذ، هی افضایؾ

 .ؿذ اًدبم داس ػبهل دیَاسُ سه وشثٌی ًبًَلَلِ

 ًبًَػبخشبسّبي ػولىشد ػل، ثیوبسي دسهبى اٍل خظ ػٌَاى ثِ ایضًٍیبصیذ داسٍي اّویز ِسَخ ثب حبضش ًظشي هغبلؼِ دس رٍػ بزرعی:

B3LYP/6-31Gػغح دس ٍ چگبلی ثؼیزسب سئَسي اص اػشفبدُ ثب. ؿذ ثشسػی هیَوَاًش هحبػجبر اص اػشفبدُ ثب داس ػبهل وشثٌی
**

 ػبخشبس  

 .ؿذًذ ػبصي ثْیٌِ ّب ووذلىغ اص یه ّش ٍ داس ػبهل ًبًَلَلِ داسٍ،

 ثشاي ساػشب ایي دس گشفز، لشاس هغبلؼِ هَسدوشثٌی  ًبًَلَلِ ػبخشبسي ٍ الىششًٍی ّبي ٍیظگی سٍي ثش خزة فشایٌذ سأثیش ًتایج:

ؿذ. ًشبیح  اسصیبثی هَلىَلی اٍسثیشبل ٍ اًشطي دبساهششّبي سَػظ هَلىَلی، ثیي ّبي وٌؾ ثشّن هبّیز ٍ لذسر هخشلف، ّبي دیىشثٌذي

 ػبخشبس دبیذاسسشیي ٍ ثَدُ خزة آًشبلذی ٍ خزة اًشطي سشیي هٌفی داساي دیىشثٌذي یه هخشلف، ّبي دیىشثٌذي ثیي اص ًـبى داد

  .ثبؿذ هی

. اػز گشفشِ لشاس داسٍ سٍي ثش (LUMO) الىششٍى چگبلی ٍ ًبًَلَلِ سٍي شث( HOMO) الىششٍى چگبلی وِ داد ًـبى ًشبیح گيزی: ًتيجِ

 ووذلىغ الىششیىی ّذایز افضایؾ ثِ هٌدش سغییشّب ایي وِ یبفشِ افضایؾ هَلىَلی اٍسثیشبل دٍ ثیي اًشطي ؿىبف خزة فشایٌذ دلیل ثِ

 هَلىَل دس دیًَذي غیش ٍ دیًَذي ّبي اٍسثیشبل ثیي ثبس مبلاًش دیًَذ، عجیؼی ّبي اٍسثیشبل ًشبیح ثِ سَخِ ثب. ؿَد هی خزة فشایٌذ اص دغ

 ًبًَلَلِ ػبهلی ٍگشٍُ داسٍ ثیي هَلىَلی ثیي وٌؾ ثشّن هَلىَل دس ّب اسن وَاًشَهی ًظشیِ دیذگبُ اص. اػز دادُ سخ ًبًَلَلِ ػبهلی گشٍُ ٍ

ثب گشٍُ  داس ػبهل وشثٌی ًبًَلَلِ سػذ هی ًظش ثِ ّؾدظٍ ایي ّبي یبفشِ ثشاػبع. اػز ّیذسٍطًی دیًَذ آى سشیي هْن وِ اػز ؿذُ ایدبد

 .ؿَد گشفشِ ًظش دس ثیَلَطیىی ّبي ػیؼشن دس ایضًٍیبصیذ داسٍي حبهل ػٌَاى ثِ سَاًذ هی وشثَوؼیل

 

 چگبلی سبثؼیز سئَسي داسٍ، سػبًؾ ایضًٍیبصیذ، دیَاسُ، سه وشثٌی ًبًَلَلِ ّای کليدی: ٍاصُ

 
: پشؽکی کاربزدّای بزای دار ػاهل کزبٌی ّای ًاًَلَلِ ٍ ایشًٍياسید عل ضد دارٍی بيي بزّوکٌؼ عاسی هدل.لاّوذاًی ؿْ هشادي هحذثِ، ارجاع:

 .7321-35(: 12) 31؛ 1402د یضكذٍلی هدلِ ػلوی دظٍّـی داًـگبُ ػلَم دضؿىی ؿْیذ  .کَاًتَهی ؽيويایی هطالؼِ یک
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 ایشًٍياسیدٍ حاهل دار کزبٌی ّای ًاًَلَلِ

… ّای ایزاى ؽيَع چاقی در داًؾجَیاى دختز داًؾگاُ  

 

 هقدهِ

 ق،سـخی هٌظَس ّبیی ثِ سٍؽ ثشسػی دضؿىی ًبًَفٌبٍسي

 آػیت ّبي سشهین ثبفز عشیك اص ّب ثیوبسي دسهبى یب ٍ دیـگیشي

آػبى  فشاسش اص ولی حبلز اػز. دس هَلىَلی ػغَح دس دیذُ

 فشهَلاػیَى ٍ سَاًذ هی ًبًَفٌبٍسي داسٍ، اص ثْیٌِ اػشفبدُ ؿذى

 سَلیذ ثِ هٌدش وِ وٌذ فشاّن داسٍ سػبًؾ ثشاي هؼیشّبیی

 خبًجی ّبي ػبسضِ ٍ ثیـشش ثخـی اثش ثب سش لبكیداسٍّبیی اخش

 داسٍ، سّبیؾ ّبي ػبهبًِ هضیز سشیي(. اكلی1-3ؿَد ) ووشش

 سٍي ثش خبًجی ػَاسم ءالمب ثذٍى داسٍ دسهبًی اثشار افضایؾ

 حبضش حبل دس .ثبؿذ هی ػبلن ّبيػلَل ٍ ّبثبفز ّب، اًذاهه

 ّب ػیؼشن دس ًبًَیی ّبيحبهل ثش هجشٌی داسٍسػبًی ّبي ػیؼشن

 ثِ سٍص داسٍسػبًی دس ّب آى اص اػشفبدُ ٍ ثَدُ هَخَد داسٍ سَصیغ

 ٍ خذیذسشیي اص (. یىی5,4) اػز افضایؾ حبل دس سٍص

 ّبیی اػز ػیؼشن داسٍ، سّبیؾ ّبي ػیؼشن اًَاع سشیي دیـشفشِ

 .اػز ؿذُ اػشفبدُ ّب عشاحی آى دس وشثٌی ّبي ًبًَحبهل اص وِ

 ّبي ػیؼشن وشثٌی دس ّبي ًبًَحبهل هضایبي وبسثشد اص

 ّذف، ّبي ػلَل دس داسٍ ًفَر افضایؾ سَاى هی داسٍسػبًی،

 ثشاي داسٍ  غلظز ًَػبًبر، حفؼ وبّؾ داسٍ، حلالیز افضایؾ

 (. ػلی6داسٍ سا ًبم ثشد ) سّبیؾ ػشػز سٌظین هـخق، هذر

 ثشاي وشثٌی ّبي ًبًَلَلِ خلَف دس ؿذُ روش هضایبي سغن

 ثبلا، حدن ثِ غحػ ًؼجز ثَدى داسا هبًٌذ داسٍ، ّذفوٌذ اًشمبل

 ثیـشش ٍ هَلىَلی، اثشثخـی ػشیغ ػبصگبسي ثبلا، خزة صیؼز

دضؿىی  صیؼز وبسثشدّبي ثِ هشثَط ػویز هَاسدي هبًٌذ .....،

 وِ ثشاي ّبیی ساُ اص یىی (.7اػز ) ثشاًگیض ثحث اهشٍصُ ّب آى

 اص اػشفبدُ ؿذُ، دیـٌْبد وشثٌی ّبيًبًَلَلِ ػویز وبّؾ

 وشدى داس ػبهل سىٌیه ثب ّب َلًِبًَل ػغح سٍي ثش دَؿؾ

 دس گشفشي لشاس وِ دّذهی ًـبى ؿذُ اًدبم ثبؿذ. سحمیمبر هی

 ثبػث وبّؾ سَخْی لبثل عَس ثِ وشثٌی ّبيًبًَلَلِ هؼشم

 ثِ هٌدش ػلَلی، چشخِ ثش سبثیش ثب ؿذُ ٍ ّب ػلَل هیضاى سىثیش

 یضگش آة ثؼیبس ّبًبًَلَلِ یػغَح خبًجؿَد. هی آدَدشَص

 یذسٍفَثیؼیشِثب وبّؾ ّ یػبهل يّباسلبل گشٍُ ،ثبؿذ یه

ػجت وبّؾ  ي وشثٌیّبٍ هحلَل ػبخشي ًبًَلَلِ یػغح

ؿَد یهَخَدار صًذُ ه يّب ثِ ػلَل یسػبً یتٍ آػ یزػو

 يداسا داس ػبهل يّبي وشثٌیّبًبًَلَلِ ،یعَس ول ثِ(. 12-8)

 يدس ػشاػش غـبًظش، هَسد  يّبحول هَلىَل ییسَاًب

ّؼشٌذ.  یاثش ػو دبدیثذٍى ا يا ّؼشِ يٍ غـب یشَدلاػویػ

داسٍ ٍخَد  لیسحَ يثِ ػلَل ّذف، دٍ اهىبى ثشا ذىیدغ اص سػ

داسٍ ٍ  بیؿَد  یّب ه ًبًَلَلِ ٍاسد ػلَل ٍسٍدداسد: داسٍ ثذٍى 

ؿًَذ. سٍؽ دٍم هؤثشسش اص سٍؽ  یّب ه ٍاسد ػلَلّش دٍ ًبًَلَلِ 

ی دسٍى ػلَل ظیّب، هح دغ اص ٍسٍد ثِ ػلَل شایاٍل اػز، ص

 ,Carbon Nanotube)ًبًَلَلِ وشثٌی ) - داسٍووذلىغ 

CNT ،ّب  داسٍ سا داخل ػلَل يّب وٌذ ٍ هَلىَل یه تیسا سخش

ثِ  یخبسج ػلَل ظیهح ،اٍلىِ دس سٍؽ یدس حبل وٌذ، یآصاد ه

وٌذ ٍ داسٍ دغ اص  یحبهل داسٍ ووه ه يّب وًَظٍگِ ِیسدض

اهىبى  دِیؿَد، دس ًش یهّب  ٍاسد ػلَل يذیذیل يػجَس اص غـب

 آًدب اص. خَد ٍخَد داسد يًفَر ثِ خَد يیا یع دسداسٍ  ِیسدض

 آى صیؼشی اثش سـذیذ ثبػث ّب حبهلًبًَ سَػظ داسٍ سػبًؾ وِ

 ثشاي وٌششل داسٍ خزة فشایٌذ ًظشي ثشسػی ًشیدِ سد ؿَد، هی

دظٍّؾ  ایي دس ثبؿذ. هی هَثش ًبًَداسٍ ػبصي ثْیٌِ ٍ سػبًؾ

 لَلِ ًبًَ ایضًٍیبصیذ ثب ػل، ثیوبسي دسهبًی سٍيدا وٌؾ ثشّن

ؿذُ ثب گشٍُ  داس ػبهل (5,5) كٌذلی وشثٌی سه دیَاسُ ؿىل

 functionalized SWCNT by carboxyl)وشثَوؼیل

functional group) ِػل  یلثبػؿذ.  هغبلؼ

(Tuberculosis, TB )یيسش ٍ وـٌذُ یيسش یغاص ؿب یىی 

 یغسَثشولَص یىَثبوششیَمهب اػز وِ سَػظ یػفًَ يّب یوبسيث

(Mycobacterium tuberculosis) (13)ؿَد  یه یدبدا. 

 صیشا اػز هشفبٍر ّب ثبوششي ػبیش سَثشولَصیغ ثب هبیىَثبوششیَم

 ّش دیگش، ّبي ثبوششي ثشخی هبًٌذ دلیمِ، 40 سب 20ّش خبي ثِ

 ّبي ٍیظگی اص یىی .یبثذ هی سىثیش آساهی ثِ ثبس یه ػبػز 24

 هٌحلش ػلَلی دیَاسُ ػبخشبس سَثشولَصیغ بوششیَمهبیىَث اكلی

 ٍ سشویجبر ثشاثش دس ًفَر غیشلبثل ػذ یه وِ اػز آى فشد ثِ

 دٍ اسبهجَسَل، ٍ ّیذساصیذ ایضًٍیىَسیٌیه .وٌذ هی ایدبد داسٍّب

 اػیذّبي ػٌشض سشسیت ثِ ػل، ضذ داسٍّبي هَثشسشیي اص سب

 اّویز ٍ ٌذدّ هی لشاس ّذف سا آساثیٌَگبلاوشبى ٍ هبیىَلیه

 M.tuberculosis ثیَلَطي دس سا هبیىَثبوششي ػلَلی دیَاسُ

 عَل دس سایح هـىل یه داسٍیی همبٍهز وٌٌذ. هی ثشخؼشِ
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  ٍ ّوکارػهزادی  هحدثِ
 

 ٍ ؿَد هی دسهبى ؿىؼز ثبػث وِ اػز هذر عَلاًی دسهبى

 ایضًٍیبصیذ داسٍي سحَیل. ؿَد هی سًٍذُ دیؾ ثیوبسي ثِ هٌدش

 ّبي ًبًَحبهل اص بدُاػشف ثب هَسدًظش هحل ثِ هؼشمین عَس ثِ

 ػَاسم وبّؾ ثشاي ثبلمَُ اػششاسظي یه اػز هوىي خبف

 ٍ گؼششدُ اػشفبدُ سغن ػلی. ثبؿذ آى ػویز چٌیي ّن ٍ خبًجی

 ؿذیذي خبًجی ػَاسم ػل، دسهبى دس ایضًٍیبصیذ وبسآهذ اثشار

 دٍصّبي وِ وٌذ ایدبد وجذي ػویز ٍ هحیغی ًَسٍدبسی هبًٌذ

 وبسایی سَاًذ هی وٌذ، ثٌبثشایي، هی ذٍدهح سا ثبلیٌی اػشفبدُ لبثل

 ػَي اص. دّذ وبّؾ سا داسٍ ػویز ٍ دادُ افضایؾ سا دسهبًی

 ؿًَذ، هی دسهبى ثیَسیه آًشی ثب ّب ثبوششي وِ ٌّگبهی دیگش،

 آًشیجیَسیه ثبلاسش ّبي غلظز ٍ یبثذ هی افضایؾ داسٍیی همبٍهز

 ػیؼشوی سٍ، ایي اص. اػز ًیبص هَسد ثبوششي ثش اثشگزاسي ثشاي

 سؼْیل سا ثبوششي ّبي هحل ثِ داسٍ ثبلاي دٍصّبي سحَیل وِ

 ذیذساصیّ هیٌیىَسیضًٍیا اػز. هغلَة ثؼیبس وٌذ،

 (Iso Nicotinic Hydrazide, INHوِ ثب ًبم ا )ذیبصیضًٍی 

 یـگیشيداسٍ دس د یيٍ اٍل یآل یتسشو یهؿَد،  یؿٌبخشِ ه

 يثبوششثبلا ٍ اثش ضذ  یاثشثخـ يداسا ٍٍ دسهبى ػل اػز 

ایضًٍیبصیذ ؿبهل هْبس سَلیذ  . هىبًیؼن ػولاػز يلَ

دس  هبیىَلیه اػیذ هی ثبؿذ وِ یه ثخؾ اػبػی ٍ ضشٍسي

 ثِ داسٍ ایي هلشف كَسر دس اػز. ػلَلی هبیىَثبوشش دیَاسُ

 ثبلا ػغح دس همبٍهز. دّذ هی سخ ػشػز ثِ همبٍهز سٌْبیی، 

 ضینآً  وٌٌذُ وذ وِ ػزا katG طى حزف ثب اسسجبط دس

 ایضًٍیبصیذ ػبصي فؼبل دس وِ آًضیوی اػز، وبسبلاصدشاوؼیذاص

 ثبوششي ػلَل ثشاي خَد خَدي ایضًٍیبصیذ ثِ .داسد دخبلز

 ٍ وٌذ هی داسٍ ػول دیؾ یه ػٌَاى ثِ اهب ًیؼز، ػوی

(. 14-16ؿَد ) هی فؼبل KatG  هبیىَثبوششیبل آًضین سَػظ

 داسٍ ثِ ًؼجز ثبوششي همبٍهز ثیَسیه، آًشی ثب دسهبى دس

 ثشاي ثیَسیه یآًش اص ثیـششي ّبي غلظز ٍ یبثذ هی افضایؾ

 ػیؼشوی ،سٍ ایي اص اػز. ًیبص هَسد ّب ثبوششي سٍي ثش سبثیش

 ثؼیبس ًوبیٌذ فشاّن سا داسٍ ثبلاي دٍصّبي سػبًذى اهىبى وِ

 ثشاي سَخْی لبثل دشبًؼیل داساي ًبًَ اػز. دضؿىی هغلَة

 اص دیـگیشي ٍ دسهبى سـخیق، صهیٌِ دس دیـشفز

 ًبًَ، فٌبٍسي اص اػشفبدُ ثب ّوشاُ اػز. ػفًَی ّبي ثیوبسي

 داخل داسٍسػبًی گشیض، آة ٍ دٍػز آة ّبيداسٍ سحَیل

 ّب ػلَل ثِ ّذفوٌذ داسٍّب سػبًذى ٍ ّبهبوشٍهَلىَل ػلَلی

اػز.  ؿذُ دزیش اهىبى اًؼبى ثذى خبف ّبي ثبفز یب

اص  یبديصلبدسًذ همذاس ًؼجشبً  یداسٍسػبً ّبي ػیؼشن

 یلسحَ ٌّگبم صٍد يداسٍ سا ثذٍى هـىل سّبػبص يّب هَلىَل

سا وبّؾ  داسٍ یزػو یيچٌ ٍ ّن یَاسم خبًجٍ ػ دٌّذ

سٍؽ  عشفی اص .(17) دٌّذ یؾدسهبى سا افضا یدادُ ٍ اثشثخـ

 ّبي سٍؽ اص یىی ػٌَاى سئَسي سبثؼیز چگبل وِ ثِ

 یهاػز،  یبفشِ سَػؼِ الىششًٍی ّوجؼشگی ثشاي هحبػجبسی

 ًشبیح سبییذ دس سَاًذ هی اسصؿوٌذ اػز وِ سحمیمبسی اثضاس

 ًبسوبم وِ احشوبلاسی ثیي سوبیض یب آصهبیـبر آًبلیض اص حبكل

سٍؽ سئَسي ثب اػشفبدُ اص  ،یي دظٍّؾا  هَثش ثبؿذ. اًذ، هبًذُ

دیَاسُ  سه وشثٌیِ لَل ًبًَ اص اػشفبدُ اهىبىسبثؼیز چگبل 

ي داسٍ حبهل ثِ ػٌَاى سایل ثب گشٍُ وشثَوؼ داس ػبهل كٌذلی

 اثش ثشسػی چٌیي ّندّذ.  ایضًٍیبصیذ هَسد ثشسػی لشاس هی

ًبًَلَلِ  دبیذاسي ٍ الىششًٍی ّبي ٍیظگی سٍي ثش خزة داسٍ

 ؿوبسثِ دظٍّؾ ایي اكلی ّبي ّذف یىی اص وشثٌی ًیض

 .آیذ هی

 رٍػ بزرعی

ًبًَلَلِ  ػبخشبس ًخؼز ،چگبلی سبثؼیز سئَسي هحبػجبر دس

افضاس ًبًَسیَة هَلذس  شمً سَػظ داس ػبهل یَاسُسه د یوشثٌ

(Nanotube Modeler) ٍسٍدي ّوِ فبیل ؿذ. ػذغ عشاحی 

 افضاس ًشم سَػظ )داسٍ ٍ داس ػبهلًبًَلَلِ وشثٌی (  ّب ووذلىغ

 اص اػشفبدُ ثب ٍ سْیِ ؿذُ(GaussView 6.0) گَع ٍیَ 

 بم(. سو19,18ؿذ ) ثْیٌِ  (Gaussian 09)گَػیي افضاس ًشم

 سئَسي سٍؽ اص اػشفبدُ ثب حبضش، همبلِ دس اًدبم ؿذُ هحبػجبر

 دس (Density Functional Theory, DFT)چگبلی  سبثؼیز

B3LYP/6-31Gػغح 
 ثشسػی هٌظَس ثِ. اًدبم ؿذُ اػز **

 لجیل سَدَلَطي اص ّبي هَلفِ همبدیشٍ سؼییي  هبّیز دیًَذّب

 بلی اًشطيالىششًٍی، چگ چگبلی چگبلی الىششًٍی، لادلاػیي

ًبًَلَلِ/  ووذلىغ دشبًؼیل دس اًشطي چگبلی الىششًٍی ٍ خٌجـی

 Quantum)هَلىَل ّب دس ّب اسن هیَوَاًش، اص ًظشیِ ایضًٍیبصیذ

Theory of Atoms in Molecules, QTAIM)  ٍ
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اص آًبلیض  ایي، ثش (. افضٍى20) اػشفبدُ ؿذ AIM 2000افضاس ًشم

 (Natural bond orbital, NBO)عجیؼی ّبي دیًَذياٍسثیشبل

 ًبؿی ووذلىغ دبیذاسي ٍ ثشسػی اخشلال اًشطي هحبػجِ ثشاي 

 ّبيثشّن وٌؾ لذسر(. 21ؿذ ) اػشفبدُ ثبس اًشمبل اص

 ٌّذػی، دبساهششّبي اًشطي، گشّبي سَكیف سَػظ غیشوٍَالاًؼی

 اًشمبل ٍ اًشطي گیجغ آصاد اًشطي سغییش سَدَلَطیىی، دبساهششّبي

 ٍ سدضیِ اص ّن چٌیي .ؿذ صدُ سخویي لبلاس ّبي هىبى دس ثبس

 هٌظَس ثِ HOMO  ٍLUMO خجِْ اي ّبياٍسثیشبل سحلیل

 اص ٍ ؿذ اػشفبدُ دسٍى ووذلىغ الىششًٍی ّبياًشمبل دادى ًـبى

اػز،  روش ؿذ. ؿبیبى اسصیبثی دزیشي هَلىَل ٍاوٌؾ ّب ًشبیح آى

ثشسػی اهىبى دزیشي سشهَدیٌبهیىی خزة داسٍ ثش سٍي  ثشاي

 سَػظسشهَدیٌبهیىی  دبساهششّبي داس ػبهلَلَلِ وشثٌی ًبً

 ؿذ:هحبػجِ  صیش هؼبدلار

ΔGad = G(Iso drug /f-SWCNT) – [G(Iso drug) + G(f-SWCNT)]  

(1 )  

ΔHad = H(Iso drug /f-SWCNT)  – [H(Iso drug) + H(f-SWCNT)] 

(2 )  

ΔSad = S(Iso drug /f-SWCNT) – [S(Iso drug) + S(f-SWCNT)]    

(3)   

 ًتایج

: بْيٌِ عاسی عاختارّا ٍ تحليل تَابغ تزهَدیٌاهيکی

لَلِ وشثٌی كٌذلی  ًبًَ ٍ (Iso) ایضًٍیبصیذ هَلىَل ًخؼز

 هحبػجبسی ػغح سد functionalized SWCNT داس ػبهل

B3LYP/6-31G
**

 ػبخشبسؿبى دبیذاسسشیي سب ؿذًذ، ثْیٌِ  

 شیيغ ثِ هٌظَس یبفشي دبیذاسسػذ .(1 ؿىل) ؿَد سؼییي

 اص دغ، f-SWCNT/Isoniazidدیىشثٌذي ثشاي ووذلىغ 

ّبي هخشلف  ػبخشبسّبي اٍلیِ، هَلىَل داسٍ اص خْز ػبصي ثْیٌِ

ّب دس  ًضدیه ٍ اًشطي الىششًٍی ػبخشبس آى داس ػبهلثِ ًبًَلَلِ 

31G-6 ػغح
دػز  ییي ٍ ػبخشبسّبي سؼبدلی ثْیٌِ ثِسؼ **

، ػبخشبس دبیذاسسش، ّبي ثْیٌِ ؿذُ آهذًذ. اص هیبى ّوِ ووذلىغ

اًشخبة ؿذُ ٍ هَسد  f-SWCNT/Isoniazid 9ووذلىغ 

 ثب ووذلىغ ّب خزة ياًشط ػذغ (.2ثشسػی لشاس گشفز )ؿىل 

 .گضاسؽ ؿذ 1 خذٍل دس ٍ ساثغِ صیش هحبػجِ اص اػشفبدُ

Ead = E(f-SWCNT/Isoniazid)) – [E(Isoniazid)+ E(f- SWCNT)]  

+EBSSE              (4)  

اًشطي خزة هَلىَل ایضًٍیبصیذ ثش سٍي ًبًَلَلِ Ead وِ 

ول ػبهبًِ هَلىَل الىششًٍی  ، اًشطي(E(f-SWCNT/Isoniazid) وشثٌی،

ِ سشسیت ثEIsoniazid ٍ  Ef-SWCNTٍ  داسٍ ٍ ًبًَلَلِ اػز

 اًشطيEBSSE ٍ  ًبًَلَلِ ٍول هَلىَل داسٍ  ّبي الىششًٍی اًشطي

 ذ.ثبؿهیدبیِ  هدوَػِ اًغجبق اصخغبي ًبؿی

 اًشطي خزة ثشاي دبیذاسسشیي ووذلىغ 1هغبثك خذٍل

 )9(f-SWCNT/Isoniazid  ،65/18- َوبلشي ثشهَل ویل

ثِ  ًؼجز ووذلىغ ثیبًگش دبیذاسي اًشطي خزة اػز. همذاس

چٌیي فشایٌذ خزة، ثب ثشّن وٌؾ  ّن اػز. ي هٌفشدّب هَلىَل

ثِ ًؼجز خَثی هیبى داسٍ ٍ ًبًَلَلِ وشثٌی ّوشاُ اػز وِ ثِ 

ي ثبؿذ. ثٌبثشای ثَدى ًبًَلَلِ سه دیَاسُ هی داس ػبهلدلیل 

سَاى ادػب وشد وِ فشایٌذ خزة داسٍ سَػظ ًبًَلَلِ وشثٌی  هی

 ّن چٌیي ایي همذاس اص ًظش اًشطي گشهبدُ ثَدُ، 5,5)) داسلػبه

 داس ػبهلاًشطي، ثیبًگش خزة فیضیىی داسٍ سَػظ ًبًَلَلِ وشثٌی 

سشهَدیٌبهیىی خزة داسٍ، یشي دز اهىبىاسصیبثی  ثشاي .اػز

هحبػجبر فشوبًغ ثش سٍي ػبخشبس ثْیٌِ ؿذُ ووذلىغ ثب 

31G-6ٍهدوَػِ دبیِ B3LYPاػشفبدُ اص سٍؽ 
س دهبي د **

 آى دس وِ ًشبیحاًدبم ؿذ اسوؼفش 1ولَیي ٍ فـبس  15/298

سشسیت  ثِ ،ΔGad  ٍΔSad اػز. همبدیش ؿذُ گضاسؽ 2 خذٍل

 همبدیش ایي ش هَل ثَدُ ٍویلَوبلشي ث -020/31ٍ  -405/7

داسٍ ثَدُ  دبیذاسي افضایؾ ٍ دزیشي وبّؾ ٍاوٌؾ گَیبي اًشطي،

 ثَدُ اػز. خَد ثِ خَدهٌظن ٍ  خزة دّذ فشایٌذ ٍ ًـبى هی
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  f- SWCNT(5,5) داس ػبهلًبًَلَلِ وشثٌی  )ة(          (Isoniazid) هَلىَل ایضًٍیبصیذػبخشبس ثْیٌِ ؿذُ )آ( : 1ؿىل 

 

 

 

 

 

 

 

(1f-SWCNT/Isoniazid  )                                     (2  f-SWCNT/Isoniazid) 

 

 

 

 

 

 

 

(3  f-SWCNT/Isoniazid                                  )         (4 f- SWCNT/Isoniazid) 

 

 

 

 

 

 

(5  f-SWCNT/Isoniazid                                   )             (6 f-SWCNT/Isoniazid) 
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              (7 f-SWCNT/Isoniazid(                                           )8f-SWCNT/Isoniazid ) 

 

 

 

 

 

 

 

(9 f-SWCNT/Isoniazid ) 
B3LYP/6-31Gؿذُ ثب سٍؽ  یٌِثْ ،داس ػبهلًبًَلَلِ وشثٌی / ایضًٍیبصیذهخشلف ووذلىغ  يّب یىشثٌذيد: 2ؿىل

**  

 

 لَلِ وشثٌی سه دیَاسُ ًبًَ سَػظ خزة اص ثؼذ ایضًٍیبصیذ، (Ead)خزة  ّبي ياًشط :1خذٍل 

 ووذلىغ
Ead 

(kcal/mol) 

   1 SWCNT/Isoniazid f- 04/4- 

 2 f-SWCNT/Isoniazid 29/6- 

3 f-SWCNT/Isoniazid 75/5- 

4 f-SWCNT/Isoniazid 31/11- 

5  f-SWCNT/Isoniazid 45/7- 

 6 f-SWCNT/Isoniazid 12/14- 

7 f-SWCNT/Isoniazid 87/4- 

8 f-SWCNT/Isoniazid 48/12- 

9 f-SWCNT/Isoniazid 65/18- 

 

B3LYP/6-31Gػغح هحبػجبسی  دس داس ػبهللَلِ وشثٌی  ًبًَ سَػظ خزة اص ثؼذ ایضًٍیبصیذ سشهَدیٌبهیىی هَلىَل دبساهششّبي: 2خذٍل
** 

ΔSad 

(cal/mol.K) 

ΔGad 

(kcal/mol) 

ΔHad 

(kcal/mol) 
 کوپلکظ

020/31-  405/7-  651/16-  f-SWCNT/Isoniazid  9 
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: (QTAIM) اّ هَلکَل در ّااتن ًظزی تحليل ٍ تجشیِ

 Quantum Theory of) ّب هَلىَل دس ّب اسن وَاًشَهی ًظشیِ

Atoms in Molecules, QTAIM) ثشسػی ی ثشايهٌبػج اثضاس 

 ٍ هَلىَلی ّیذسٍطًی ثیي دیًَذ ٍیظُ ثِ گًَبگَى ّبيوٌؾ ثشّن

 وِ اػز ًظشیِ آى ایي ّبيثشسشي اص یىی اػز. هَلىَلی دسٍى

 یب سـىیل دیًَذ ٍ الىششٍى سَصیغ سغییش دسثبسُ اعلاػبسی سَاى  هی

دیًَذ  هفَْمهَلىَل  دس ّب اسن ًظشیِ دس آٍسد. دػز ِث ووذلىغ

 ثیبى الىششٍى چگبلی سبثغ ثشحؼت دیًَذ لذسر ٍ ؿیویبیی

 الىششٍى چگبلی ؿٌبػی هىبى ّبي ٍیظگی اص ًظشیِ ؿَد. ایي هی

 هؼیش سٍؽ اص سا ؿیویبیی دیًَذ ٍػیلِ ایي ثِ وٌذ ٍ هی اػشفبدُ

  (Bond Critical Point, BCP) ثحشاًی دیًَذ ًمغِ ٍ دیًَذ

دس ایي ثخؾ اص دظٍّؾ، ثب اػشفبدُ اص ًظشیِ  .ًوبیذ هی ؼشیفس

QTAIM، گشّبي هشٌبػت  هؼیش دیًَذ ثیي هَلىَلی ٍ سَكیف

(،  ,ρBCP Electron densityًمبط ثحشاًی هبًٌذ چگبلی الىششًٍی )

لادلاػیي )
2
ρc Laplacian of charge density,  چگبلی ،)

 HC The total electronِ ثحشاًی)اًشطي الىششًٍی دس ًمغ

energy density at BCP,خٌجـی (، چگبلی اًشطي (Kinetic 

energy density, GBCPٍ ) چگبلی اًشطي دشبًؼیل الىششًٍی 

(Potential energy density, VBCP سدضیِ ٍ سحلیل ؿذ. ایي )

-f 9( ،داس ػبهلًبًَلَلِ وشثٌی -دبساهششّب ثشاي ووذلىغ ایضًٍیبصیذ

SWCNT/Isoniazid )اػز ٍ گشاف ؿذُ گشدآٍسي 3 خذٍل دس 

 .اػز ؿذُ گزاؿشِ ًوبیؾ ثِ 3 ؿىل دس آى

ّب، همبدیش هثجز  ًشیدِ اػبع ثش
2
ρc حبوی اص حضَس ثش ّن

ثؼشِ هبًٌذ  -ّبي لایِ ّبي ضؼیف ٍاًذسٍالؼی ٍ ثشّن وٌؾ وٌؾ

ثٌذي سٍصاع ٍ  چٌیي ثش اػبع عجمِ دیًَذ ّیذسٍطًی داسد. ّن

Hc ،>0 ّوىبساى
2
c>0   ًـبى دٌّذُ دیًَذ ّیذسٍطًی

Hc ، <0 ضؼیف،
2
c>0  ًـبى دٌّذُ دیًَذ ّیذسٍطًی هشَػظ

 ٍ 0>Hc ،
2
c<0  ثبؿذ  ًـبى دٌّذُ دیًَذ ّیذسٍطًی لَي هی

ّبي سَدَلَطیىی دس ًمبط ثحشاًی  ثب سَخِ ثِ هَلفِ. (24-22)

ثب گشٍُ ، هَلىَل داسٍ دس فبص گبصي دس دٍ ًمغِ 3دیًَذ دس خذٍل 

ّبي ػبهلی ًبًَلَلِ دیًَذ ثشلشاس وشدُ اػز. ثشسػی ٍیظگی

ّب داساي  وٌؾدّذ ثشّنداًؼیشِ الىششًٍی دس ایي ًمبط ًـبى هی

همبدیش هثجز 
2
c همذاس هٌفی ٍHC چٌیي ثشّن وٌؾ  ثَدُ، ّن

دّذ دیًَذ داسٍ ثب  ثب وبّـی دسچگبلی ّوشاُ ثَدُ وِ ًـبى هی

 یذسٍطًی اػز.ًبًَلَلِ اص ًَع دیًَذ ّ

ّابي عجیؼای    اٍسثیشبلّای هَلکَلی:  تجشیِ ٍ تحليل اٍربيتال

(، اثاضاس هاَثشي ثاشاي    Natural Bond Orbitals, NBOدیًَذ )

ّبي ثیي ٍ دسٍى هَلىاَلی ٍ اًشمابل ثابس ثایي      ّن وٌؾ هغبلؼِ ثش

، سؼیایي   NBOؿبخق هْن دس هحبػاجبر  (.25ّب اػز ) هَلىَل

 اػاز   E(2)الىششٍى اػشمشاس ػذم صا آهذُ دػز ثِ دبیذاسي اًشطي

 .آیاذ  های  دػاز  ثِ دٍم هشسجِ اخشلال ًظشیِ سحلیل ٍ سدضیِ اص وِ

 دشٍساَى  گاشٍُ  سٌْبي الىششٍى خفز ثبس اًشمبل هیضاى همذاس ثب ایي

ِ  هشؼلاك  اٍسثیشبل ضذدیًَذي ثِ گیشًذُ  دٌّاذُ  دشٍساَى  گاشٍُ  ثا

 يثای  دیًَذ سـىیل دس هْن ػبهل یه ػٌَاى وِ ثِ اػز هشٌبػت

   .(26داسد ) دخبلز هَلىَلی

اخشلال  ي(، اًشطj) یشًذُ( ٍ دزiدٌّذُ ) یشبلّش اٍسث ثشاي

اص ساثغِ صیش  i → j الىششٍى ییهشثَط ثِ خبثدب E(2) هشسجِ دٍم

 :ؿَد یهحبػجِ ه

     (5)     

           

ػٌبكش لغشي  iε  ٍjεام،  iػذد اؿغبل اسثیشبل دٌّذُ  niوِ 

ثبؿذ. دس  ػٌبكش غیش لغشي هبسشیغ هی Fi,jٍ ّب(  )اًشطي اسثیشبل

ثشّن وٌؾ داسٍ ٍ ًبًَلَلِ، خبثدبیی ثبس ثب اػشفبدُ اص آًبلیض 

گضاسؽ ؿذُ  4دس خذٍل  یحًشبّبي عجیؼی ثشسػی ؿذ.  اٍسثیشبل

 .اػز

سصًبًغ ًبؿی اص اًشمبل  ، ثیـششیي اًشطي4هغبثك خذٍل 

ثِ ػوز  ًبًَلَلِ وشثٌی COOHگشٍُ ػبهلی  اص ػَي الىششٍى

 هَلىَل ایضًٍیبصیذ ثَدُ اػز. دسووذلىغ

9f-SWCNT/Isoniazid ثبس ، ثیـششیي اًشطي اًشمبل 

 E(2) =12.78 kcal/mol  هشثَط ثِ اًشمبل الىششٍى اص خفز

 LP(2)دیًَذي اسن اوؼیظى گشٍُ ػبهلی ًبًَلَلِ  الىششٍى غیش

O81 هَلىَل داسٍ  ، ثِ ػوز اٍسثیشبل ضذ دیًَذيBD
*
(1) N95-

H96 دس دیًَذ ، O81……N95-H96.ثب هـبّذُ ّب ایي ثَدُ اػز 

 ٍ اػز وبهل سَافك ٌّذػی دس دبساهششّبي خزة ٍ اًشطي ًشبیح

لىَل داسٍ ٍ گشٍُ ػبهلی ًبًَلَلِ هَ ثیي فیضیىی ثشّن وٌؾ ثیبًگش

  .ثبؿذ وشثٌی هی
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)2( *
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 ایشًٍياسید دارٍ حاهل کزبٌی ّای ًاًَلَلِ
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 دس فبص گبص. (f-SWCNT/Isoniazid 9(، داس لػبهًبًَلَلِ وشثٌی  - : گشاف هشثَط ثِ ووذلىغ ایضًٍیبصیذ3ؿىل 

 ّبي وَچه اؿبسُ ثِ ًمبط ثحشاًی داسد(. ّب ٍ دایشُ ّبي ثضسي اؿبسُ ثِ اسن )دایشُ

 

 
 ّؼشٌذ(.)سوبهی دبساهششّب دس ٍاحذ اسوی  دس فبص گبص داس ػبهلًبًَلَلِ  - ثشاي ووذلىغ ایضًٍیبصیذ QTAIM: دبساهششّبي سَدَلَطیىی حبكل اص هحبػجبر 3خذٍل 

HC VBCP GBCP 
2
ρc ρC Interaction Complex 

072/0- 071/0- 0016/0- 0090/0 0472/0 C94-O100 …. H83 9f-SWCNT/Isoniazid   

051/0- 049/0- 0011/0- 0063/0 0335/0 N95-H96 ….. O81  

 

 
B3LYP/6-31Gدس ػغح  داس هلػب یًبًَلَلِ وشثٌ - یضًٍیبصیذووذلىغ ا NBO سحلیل ٍ ي سدضیِّب دبساهشش: 4خذٍل 

** 

E (2)(kcal/mol) Acceptor NBO (j) Donor NBO (i) Complex 

21/7  BD*(1) N95-H96 LP (1) O81 

9SWCNT/Isoniazid  f- 78/12  BD*(1) N95-H96 LP (2) O81 

09/4  BD*(1)C94 - O100 LP (1)  O82 

 

 ي هَلىَلیّب یشبلاٍسث: ای جبِْای ّ تجشیِ ٍ تحليل اٍربيتال

 ي ؿایویبیی ّاب  دس ٍاوٌؾ یاػبػ ياص دبساهششّب یىیػٌَاى  ثِ

ؿاذُ   اؿغبل هَلىَلی اٍسثیشبل اًشطي ثبلاسشیي .ؿًَذ یؿٌبخشِ ه

(Highest Occupied Molecular Orbital, HOMO) 

 عَس هؼشمین ثب اًشطي یًَؾ هشسجظ اػز دس حبلیىاِ اًاشطي   ثِ

 Lowest)ًُـااذ اؿااغبل هَلىااَلی اٍسثیشاابل سااشیيداابییي

Unoccupied Molecular Orbital, LUMO)     ثاب الىشاشٍى

خَاّی هشسجظ اػز ٍ ػخشی ؿیویبیی هشثَط ثِ ؿىبف اًاشطي  

اخاشلاف   اّویاز  حبئض اػز. ًىشِ هَلىَلی اٍسثیشبل ثیي ایي دٍ

ًماؾ   ثبؿاذ صیاشا   ي هیا خجِْ یهَلىَل ّبي یي اٍسثیشبلث ياًشط

یٌشیىی ػا  یاذاسي دسن دباًشمبل ثبس داسد ٍ ثاِ   یذُدذ ی دساػبػ

ی دابساهشش هْوا   یاض ً یوَاًشاَه  یویاص لحبػ ؿ وٌذ ٍ یه ووه
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  ٍ ّوکارػدی هزا هحدثِ
 

ًـبى دٌّذُ دٍ سشاص  یيا یيث ياخشلاف اًشطیشا ص آیذ، یؿوبس ه ثِ

فؼبلیز ؿیویبیی ٍ صیؼشی هَلىَل هَسدًظشخَاّذ ثَد ٍ هٌداش  

-28ؿاَد )  ثِ سغییش دس ثبس خضیی ٍ هوبى دٍلغجی هَلىاَل های  

هحبػجبر هشسجظ ثاب  ّب،  َلىَله دزیشي ٍاوٌؾثشاي ثشسػی  (.27

گشّبي هَلىَلی ؿبهل ؿاىبف اًاشطي ثایي دٍ اٍسثیشابل      سَكیف

(Energy Gap, Eg) دشبًؼاایل یًَیضاػاایَى ،(Ionization 

Potential, I)،  خاَاّی  الىشاشٍى(Electron Affinity, A)  ،

، ػااخشی (Chemical Potential, µ)ؿاایویبیی  دشبًؼاایل

، الىششٍفیلیؼاایشی  (Chemical Hardness, η)ؿاایویبیی

(Electrophilicity, w) ؿاایویبیی ٍ ًشهاای(Chemical 

Softness, S)  ٍ ثشاي سوبم ػبخشبسّبي هَسد هغبلؼِ دس فبص گبص

B3LYP/6-31G دس ػغح 
 هؼبدلار اص(. 29-32اًدبم ؿذ ) **

 :ؿذ اػشفبدُ هَلىَلی گشّبي هحبػجِ سَكیف ثشاي صیش
Eg= ELUMO- EHOMO               (6) 

I= -EHOMO                              (7) 

A= -ELUMO                             (8) 

η =                                  (9) 

µ = - χ =                    (01) 

                                 (00) 

                                   (12) 

ّبي هَلىَلی  افضٍى ثش ایي، اخشلاف اًشطي ثیي اٍسثیشبل

ثِ ػجبسر دیگش،  .اي ثش لذسر دیًَذ ًیض سأثیشگزاس اػز خجِْ

ؿىبف اًشطي ثیـشش ووذلىغ ثب اًشطي ثشّن وٌؾ ثیي هَلىَلی 

یبثذ،  ثیـشش ّوشاُ اػز. ٍلشی وِ ایي دبساهشش افضایؾ هی

دّذ ٍ یه دیًَذ ثیي  دزیشًذُ الىششٍى سخ هی-وٌؾ دٌّذُ ثشّن

هَلىَلی ایدبد هی ؿَد. سَكیفگشّبي هَلىَلی وَاًشَهی ثشاي 

 5 ووذلىغ ایضًٍیبصیذ/ ًبًَلَلِ وشثٌی هحبػجِ ٍ دس خذٍل

وِ دغ اص خزة هَلىَل داسٍ  ثَد آىثیبًگش ًشبیحگشدآٍسي ؿذ. 

شطي اٍسثیشبل ّب دس ووذلىغ ثِ گخ اً داس ػبهلثش سٍي ًبًَلَلِ 

همذاس خضئی افضایؾ یبفشِ اػز، اص عشفی، ٍاوٌؾ دزیشي یه 

هَلىَل ثِ گخ اًشطي آى هشسجظ ٍ ساثغِ ػىغ داسد، دغ ثب 

دزیشي داسٍ ووشش ؿذُ ٍ دبیذاسي  خزة هَلىَل، ٍاوٌؾ

ػیٌشیىی آى سب سػیذى ثِ ثبفز ثیوبس ثیـشش ؿذُ اػز. اص آًدب 

ثِ فبوشَس ػخشی اسسجبط داسد ٍ ػخشی یه  وِ دبیذاسي هَلىَل

دزیشي ؿیویبیی  اثضاس هفیذي ثشاي دسن ٍ سفؼیش ٍاوٌؾ

ّبي وَاًشَهی  گش سَكیف .سٍد ؿوبس هی هَلىَل هَسد هغبلؼِ ثِ

ثذیي  .ؿًَذ ثب اًدبم فشایٌذ خزة دػشخَؽ سغییش ٍ سحَل هی

كَسر وِ دغ اص فشایٌذ خزة، دشبًؼیل ؿیویبیی دس ووذلىغ 

وِ الىششٍفیلی ٍ ًشهی وبّؾ  خَاّذ یبفز دس حبلی افضایؾ

 هَلىَلی ّبي اٍسثیشبل سحلیل ٍ سدضیِچٌیي  یبثذ. ّن هی

 كَسر f-SWCNT/Isoniazid 9 ووذلىغثشاي  اي خجِْ

 .اػز ؿذُ هٌؼىغ 4ؿىل دس آى سلَیش ٍ اػز گشفشِ

 هَلىَلی الىششٍى اٍسثیشبل چگبلی ؿَد هی دیذُ وِ گًَِ ّوبى

HOMO  چگبلی الىششٍى ًبًَلَلِ وشثٌی ٍسٍي  ثش LUMO  ثش

 اص ثبس ٍ اًشمبل اػز یبفشِ سدوغ ایضًٍیبصیذ داسٍي سٍي هَلىَل

 .دّذ هی ًـبى سٍؿٌی ثِ سا داسٍ هَلىَلثِ ػوز  ًبًَلَلِ ػَي

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 داس وشثٌی ػبهل ًبًَلَلِ - ثشاي ووذلىغ ایضًٍیبصیذDOS دیبگشام اٍسثیشبل هَلىَلی َّهَ ٍ لَهَ ٍ ًوَداس  :4ؿىل 
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 داس ػبهلوشثٌی ًبًَلَلِ  - ٍ ووذلىغ ایضًٍیبصیذ داس ػبهلگشّبي هَلىَلی ثشاي ایضًٍیبصیذ، ًبًَلَلِ وشثٌی  : سَكیف5خذٍل 

Compounds 
Property /  B3LYP/6-31G

**
 

f-SWCNT/Isoniazid  Complex      f-SWCNT(5,5) Isoniazid 

383/4-  825/3-  348/6-  EHOMO   (eV) 

636/2-  020/3-  586/1-  ELUMO   (eV) 

746/1  805/0  761/4  Energy gap  (Eg) / (eV) 

383/4  825/3  348/6  Ionization potential  (I) / (eV) 

636/2  020/3  586/1  Electron affinity  (A)/ (eV)  

510/3-  423/3-  967/3-  Chemical potential  (μ) / (eV) 

873/0  402/0  380/2  Global hardness  (η) / (eV) 

572/0  241/1  210/0  Global softness  (S)/ (eV
-1(  

052/7  547/14  305/3   Electrophilicity  (ω)/ (eV)   

 

 بحث

 ًبًَیی ّبي حبهل ػٌَاى ثِ وشثٌی ًبًَػبخشبسّبي اهشٍصُ

 ثضسي، حدن ثِ ػغح ًؼجز وَچه، اًذاصُ ثب داؿشي

 ثبلا، ٍیظُ ػغح خَاف ،(فؼبل) ػبهلی ّبي گشٍُ π-πداؿشي،

 صًذُ ّبي ػلَل ثب ػبصگبسي گشیض، آة ّبي وٌؾ سدوغ ثشّن

 ّبي لىَلَه ثب سشویجبر ایي هٌبػت چٌیي ثشّن وٌؾ ّن ٍ

 هَسد ثؼیبس داسٍیی سػبًؾ خذیذ ّبي دس ػیؼشن داسٍیی

اي  ، ؿیخی ٍ ّوىبساًؾ هغبلؼ2022ِدس ػبل  .ّؼشٌذ سَخِ

اًدبم  دسهبى ػل يثشای اسٍسػبًًبًَ د هثِ هٌظَس اسصیبثی ی

چٌذ خذاسُ وًَظٍگِ ثب  یًبًَلَلِ وشثٌ هغبلؼِ يیدس ادادًذ. 

دس  یداسٍسػبً ییوبسا ؾیافضا يثشا يیٍ فلَوؼش ذیبصیضًٍیا

 یعشاح یـگبّیآصهب ظیدس ؿشا ییوٌبس حزف همبٍهز داسٍ

 يًبًَداسٍ ثشا لیسحَ يّب ؼشنیػ يیًـبى داد وِ ا حیًشب. ؿذ

 دس .(33) هؤثش ّؼشٌذ سش يییدب بسیثؼ يدٍصّب دس يیفلَوؼش

ثخؾ ٍ ّوىبساًؾ دس ػبل  وِ سَػظ صهشد دیگشي سحمیمبر

 هٌظَس ثِ اٍلیِ اكَل دزیشفز، هحبػجبر كَسر 2020

 ذیبصیضًٍیا چٌذ خذاسُ هضدٍج یّبي وشثٌ ًبًَلَلِثشسػی اثش 

 Density)سٍؽ اص اػشفبدُ ثب غیسَثشولَص َمیىَثبوششیهب ثش

Functional Theory, DFT)  .ًبًَ  ییؿٌبػب اًدبم ؿذ

 ِیفَس لیساهبى، سجذ یػٌد فیآهذُ ثب ع  دػز ثِ يداسٍ

ٍ  (TEM) يػجَس یالىششًٍ ىشٍػىَحی، ه(FTIR)فشٍػشخ 

اثش ضذ  یًدبم ؿذ. ثشسػا یسٍثـ یشًٍالىش ىشٍػىَحیه

 َمیىَثبوششیهب ِیدٍ ػَ يهشثَعِ ثش سٍ ییبیثبوشش

وًَظٍگِ ثب  يّبMWCNT اًدبم ؿذ. اثش غیسَثشولَص

خبلق  يثْشش اص داسٍ بسیثؼ يییّبي دب دس غلظز ایضًٍیبصیذ

ّبي ضذ  ؼنیاص هىبً یىیوِ  ییّب ثَد. اص آًدبِ یدس ّوِ ػَ

 یػلَل َاسُید تیسخش كیّب اص عش  MWCNT یاكل یىشٍثیه

ی آى، داسٍسػبً یىشٍثیاػز، ػلاٍُ ثش اثشار ضذ ه يثبوشش

 ییووشش ًؼجز ثِ داسٍ ثِ سٌْب يسا دس دٍصّب ایضًٍیبصیذ

ّبي   MWCNTيحبٍ بلیًبًَػ ي،یداد. ثٌبثشا ؾیافضا

اثش وـٌذُ  ،ییسٌْب ثِ، ًؼجز ثِ داسٍ ایضًٍیبصیذوًَظٍگِ ثب 

 غیسَثشولَص َمیىَثبوششیهب يّبِ یاًَاع ػَ يثش سٍ يثْشش

اي  ػلی ٍ ّوىبساى هغبلؼِ، هیش2021دس ػبل  (.34) داؿز

 ّبي ًبًَلَلِ سٍي ثش يیسبوش يسٍداثِ هٌظَس هیضاى خزة 

 سَاًذ هی يیسبوش وِ داد اًدبم دادًذ. ًشبیح ًـبى یوشثٌ

 ثشّن وٌؾ اص سَاًذ هی ٍ ؿَد ثبسگیشي یوشثٌ ًبًَلَلِ ثشسٍي

 هَلىَلی هذاسي ّبي سَصیغ صیشا ثوبًذ اهبى دس هَاد ػبیش ثب

 هٌشمل ووذلىغ دس یوشثٌ ّبي ًبًَلَلِ ثِ يیسبوش اص هشصي
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 خَاف هحبػجبر اص حبكل ًشبیح دس چٌیي، نّ .ؿذًذ

 اًشطي ؿىبف ٍ ػخشی وبّؾ ثب وِ ؿذ ًیض هـبّذُ هَلىَلی

خبلق،  يیسبوش ثب همبیؼِ دس ًبًَلَلِ - داسٍ ثشاي ووذلىغ

ًشهی  اػز. یبفشِ افضایؾ ًبًَلَلِ ٍ يیسبوش ثیي وٌؾ ثشّن

 ثِ ًؼجز آى ثیـشش دزیشي ٍاوٌؾ ػجت ووذلىغ ثیـشش

 ثبسگزاسي خبكیز داساي ًشیدِ دس ٍ ُخبلق ؿذ داسٍي

دس سبئیذ  .(35اػز ) داسٍیی ػولىشد سشي ثشاي هٌبػت

دس ( 2018)سٍائی ٍ ّوىبساى  ،ّبي دظٍّؾ حبضش یبفشِ

ّب  خلَف سػبًؾ داسٍي ایضًٍیبصیذ سَػظ ًبًَ لفغ

هغبلؼبسی اًدبم دادًذ، ًشبیح سحمیك حبوی اص آى ثَد دس اثش 

 ؿذُ ثب آلَهیٌیَم بًَ لفغ دٍحوٌؾ هَلىَل داسٍ ثب ًثشّن 

(Al‑doped nanocage)، ج الىششٍى ّب اص صٍ الىششٍى

ّبي سیذثشي اسن آلَهیٌیَم هٌشمل  ایضًٍیبصیذ ثِ اسثیشبل

ثؼذ چٌیي خَاف الىششًٍی ًبًَ لفغ دٍدِ ؿذُ  اًذ. ّن ؿذُ

 دس سغییشار وٌذ، ایي % سغییش هی47اص خزة داسٍ حذٍد 

 سذاخلار اص دغ فلَسػبًغ ًشـبسا ثبػث اًشطي ؿىبف همبدیش

 ثؼیبس وِ ؿَد، هی Al ثب ؿذُ دٍح ًبًَلفغ ثب داسٍیی

 اػذىششٍفشَهشش سَػظ داسٍ هؼیش ثِ سَاًذ هی ٍ اػز حؼبع

 خَاف ٍ ػبخشبس چٌیي ّن .(36) وٌذ ووه ثذى دس

 ػلىَوؼیت داسٍي ثب ؿذُ داس ػبهل B12N12 الىششًٍیىی

سئَسي  هحبػجبر (، ثب2018ٍ ّوىبساى ) Gnatyukسَػظ 

 داد ًـبى. ًشبیح گشفز لشاس هغبلؼِ هَسد( DFT) چگبلی سبثغ

 دضؿىی صیؼز حبهل یه ػٌَاى ثِ B12N12 ًبًَخَؿِ وِ

 سًٍذ ثِ سَخِ ثب .(37اػز ) هٌبػت ػلىَوؼیت داسٍيثشاي 

 ثشاي ّبیی وِ سّیبفز اػز عجیؼی دظٍّؾ، ایي دس هَسد ًظش

 ایي ثش اسائِ گشدد. ؼبرهغبل ًَع ایي دس ّبیی ًَآٍسي ٍ اداهِ

ّب،  ًبًَوي اص آسی هغبلؼبر وِ ؿَد هی دیـٌْبد هجٌب

 داسٍي حبهل ثَسًیششیذ ثِ ػٌَاى ّبي ًبًَلَلِ یب ٍ ّب لفغ ًبًَ

 اهىبى عشاحی سب ؿَد، ثشسػی ًشبیح ٍ اػشفبدُ ایضًٍیبصیذ

 اهیذ. سؼْیل یبثذ آیٌذُ دس داسٍ ثْشش وبسثشد ٍ آى داسٍیی

 صهیٌِ عشاحی دس وبسثشدي ّبي ّؾدظٍ اًدبم ثب اػز

ّب،  آى آصهبیـگبّی هشاحل گزساًذى ٍ ّب حبهلَ ًبً

 داسٍي حبهل ثِ ػٌَاى یه ثشَاًٌذ ػبخشبسّبي وشثٌی

 .وٌذ ایدبد هحممبى ثشاي سا اي اًگیضُ ثشَاًذ اهیذٍاسوٌٌذُ

 گيزی ًتيجِ

داسٍي ایضًٍیبصیذ  سؼییي هیضاى خزة ّذف ثب حبضش، دظٍّؾ

 وشثَوؼیلؿذُ ثب گشٍُ داس ػبهلكٌذلی  لِ وشثٌیًبًَلَ سٍي ثش

B3LYP/6-31Gػغح هحبػجبسی  دس
 DFTًشبیح .اًدبم ؿذ **

سٍي  ثش فیضیىی خزة ثِ سوبیل ایضًٍیبصیذ داسٍي وِ داد ًـبى

 دبساهششّبي اص ثشخیلَلِ وشثٌی داؿشِ ٍ  گشٍُ ػبهلی ًبًَ

ي ثی ثشّن وٌؾ ٍ فشایٌذ خزة اثش دس ًبًَلَلِ ٍ داسٍ ٌّذػی

 فشایٌذ اص دغ ًوًَِ ػٌَاى ثِ .اًذ ؿذُ سغییش دػشخَؽ هَلىَلی

 لَلِثِ گشٍُ ػبهلی ًبًَ اسلبل لؼوز دیًَذ داسٍ دس عَل خزة

 ثشّن وٌؾ گشٍُ ػبهلی دٌّذُاػز وِ ًـبى ؿذُ ثلٌذسش

ثشّن  QTAIMاص دیذگبُ ًظشیِ  .ثَدُ اػز داسٍ ثب ًبًَلَلِ

 ٍ اػز ؿذُ یدبدا ٍ ًبًَلَلِ داسٍ ثیي هَلىَلی ثیي وٌؾ

 الىششًٍی چگبلی صیشا همذاس اػز ّیذسٍطًی دیًَذ آى سشیي هْن

ػَي  اص ثبس ، اًشمبلNBOسحلیل  ٍ عجك سدضیِ .داسد ثیـششي

 دادوِ گشفشِ اػز. ًشبیح ًـبى داسٍ كَسر ػَي ًبًَلَلِ ثِ

 دس هؼشمش ثَدُ لَلًِبًَ سٍي ثش HOMOالىششٍى  چگبلی

 دغ ش سٍي داسٍ لشاس گشفشِ ٍث LUMOالىششٍى  چگبلی حبلیىِ

هَلىَلی  اٍسثیشبل دٍ ثیي اًشطي همذاس اخشلاف خزة، فشایٌذ اص

 ّذایز افضایؾ ثِ هٌدش سغییشّب ایي وشدُ اػز وِ افضایؾ دیذا

 ایي، ثش ؿَد. افضٍى هی خزة فشایٌذ اص ووذلىغ دغ الىششیىی

 وشدُ اًذ سغییش خزة فشایٌذ اثش وَاًشَهی دس گشّبي سَكیف

 دس یبفشِ افضایؾ فبص گبص دس ػخشی فبوشَس وِ كَسر ثذیي

اًذ.  یبفشِ ًشهی وبّؾ ٍ الىششٍى دٍػشی ؿبخق حبلیىِ

دزیشي داسٍ ووشش ؿذُ ٍ  ثٌبثشایي ثب خزة هَلىَل داسٍ، ٍاوٌؾ

دبیذاسي ػیٌشیىی آى سب سػیذى ثِ ثبفز ثیوبس ثیـشش ؿذُ 

 یندسیبفش DFT  سٍؽ اػبع ثش اًشطي ػغَح ًظش ًمغِ اصاػز. 

وٌٌذ.  ػول هی ثْششin vital  ؿشایظ دس ّبي وشثٌی لَلِ ًبًَ وِ

لَلِ  ًبًَ وِ ؿَد هی هـخق آهذُ دػز  ثِ ًشبیح اص ثٌبثشایي

 گش حغ ٍ هٌبػت سَاًذ ثِ ػٌَاى خبرة هی داس وشثٌی ػبهل

 ػول وٌذ. ایضًٍیبصیذ داسٍي ضذ ػل ثشاي خَثی
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 گشاری عپاط

 دس اي حشفِ دوششي بهًِ دبیبى اص اػشخشاج ؿذُ همبلِ حبضش

 سَػظ سحمیمبسی عشح ثِ ػٌَاى وِ اػز سؿشِ داسٍػبصي

 دضؿىی ػلَم داًـگبُ داسٍػبصي دظٍّـی داًـىذُ هؼبًٍز

 سا خَد لذسداًی هشاست .اػز ؿذُهلَة  اػلاهی سْشاى آصاد

اػلام  سػبًذًذ، یبسي سا هب سحمیك ایي اًدبم دس وِ ّوىبساًی اص

 .داسین هی

دظٍّؾ ثب ّضیٌِ ًَیؼٌذگبى اًدبم ؿذُ  ایي حاهی هالی:

 اػز. 

 ٍخَد ًذاسد. تؼارض در هٌافغ:
 

 هلاحظات اخلاقی

 IR.IAU.PS.REC.1400.399ایي دظٍّؾ ثب وذ اخلاق 

ق داًـگبُ آصاد اػلاهی ٍاحذ ػلَم وویشِ اخلا یذئهَسد سب

 . دضؿىی سْشاى لشاس گشفشِ اػز

 ًَیغٌدگاى هؾارکت

هحذثِ هشادي  هغبلؼِ، یعشاح ٍ ذُیا اسائِ دسؿْلا ّوذاًی 

 ّب دادُ لیسحل ٍ ِیسدض دسؿْلا ّوذاًی  ّب، دادُ يآٍس خوغ دس

 ٍ ِیاٍل ؾیشایٍ ي،یسذٍ دس ؼٌذگبىیًَ ّوِ ٍ داؿشِ هـبسوز

 نیػْ همبلِ ثب هشسجظ ػَالار ثِ ییدبػخگَ ٍ همبلِ ییًْب

 .ّؼشٌذ
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Introduction: The purpose of using nano-carriers for drugs delivery, such as nanotubes, was slow 

release of drug and reducing side effects of drugs. Drugs are very active due to their many functional 

groups. Therefore, reactivity of drug is reduced by being in nanotube field due to electronic resonance 

of drug with nanotube and it stays longer in body. The present study aimed to investigate the 

interaction of isoniazid with functionalized single-walled carbon nanotubes.  
Methods: In the present theoretical study, considering the importance of isoniazid as the first line of 

treatment for tuberculosis disease, the performance of carbon nanostructures for adsorption of isoniazid 

was evaluated using quantum computation. Using density functional theory at theoretical level of 

B3LYP/6-31G** structure of drug and f-SWCNT and nano-drug complexes were optimized. 

Results: Effect of adsorption on the electronic properties and stability of the nanotube was also 

examined. In this regard, for different configurations, the strength and nature of intermolecular 

interactions were evaluated by energy parameters and molecular orbitals. Based on the obtained results, 

a specific configuration displayed the most negative adsorption energy and enthalpy, establishing itself 

as the most stable structure among the various configurations. 

Conclusion: Results showed that the electron density of the HOMO (Highest Occupied Molecular 

Orbital) was localized on the nanotube, while the electron density of the LUMO (Lowest Unoccupied 

Molecular Orbital) was situated on the drug molecule. The energy gap between two molecular orbitals 

increased due to the adsorption process; changes lead to an increase in the electrical conductivity of the 

complex following adsorption. According to the natural bond orbitals, results, the isoniazid molecule 

and functionalized single-walled carbon nanotube act as both electron donor and acceptor in the 

complex. Analysis of the results obtained from quantum theory of atoms in molecules, showed the 

intermolecular interaction between the drug and the functional group of the nanotube has been 

established, the most important of which is the hydrogen bond. Finally, the findings showed that 

functionalized SWCNTs can be acted as a drug carrier for isoniazid anti-tuberculosis drug. 
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