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 چکیده
 

مفدرون دارویی است که با تاثیر گذاری بر پیام رسان های عصبی مغز سرعت ارتباط بین مغز و بدن را افزایش می دهد.جذب سطحی  نانو        

نانو اکسید قلع  با ماده ی محرکه ی   جذب سطحی  این مطالعه،     ای این دارو می شود.دراکسید قلع با این ماده محرک سبب افزایش عملکرده

(مورد بررسی قرار گرفت. برای این منظور،  DFT( به روش نظریه تابعی چگالی)PCMدر فاز حلال آب از روش مدل گازی پیوستار)  مفدرون  

و توابع    6-316* با سطح محاسبات  را    قلع  و تاثیر آن بر سیستم دستگاه عصبی  و مشتقات آن با نانو اکسیدمفدرون  محرکه    داروی  ابتدا ساختار  

، و محاسبات اوربیتال مولکولی از جمله بالاترین  NBO، مطالعات    IRمورد بهینه سازی هندسی قرار گرفتند. سپس محاسبات    LYP3Bهیبریدی  

اشغال شده) اوربیتال مHOMOاوربیتال مولکولی  ترین  پایین  اشغال نشده)(وهمچنین  از جمله  LUMOولکولی  پارامترهای  به منظور بررسی  ( و 

از پارامترهای ترمودینامیکی محاسبه شده  بر روی آنها صورت گرفت. و همچنین  اوابیتال مولکولی   آنالیز  پتانسیل شیمیایی و  نرمی و    سختی، 

( انرژی آزاد گیبس  تغییرات  ) fGΔجمله  تشکیل  آنتالپی  تغییرات   ،)fHΔ د نشان  زا،  مفدرون    جذب سطحی  ادند که  (  قلع  گرما  نانو اکسید  با 

 .باشدخودبخودی، یک طرفه و غیر تعادلی می

   جذب سطحی ، نظریه تابع چگالی، نانو اکسید قلع، NBO  ،مفدرون  : واژه های کلیدی
 

 

 . مقدمه 1

هدایتی مورد استفاده    .کاتالیزورود آورندی فلزی را تحت شرایط خاص به وج توانند ترکیبات متنوعی از اکسیدهاعناصر فلزی می     

فعادر صنایع شیمیایی   فلز  به عنوان یک  اکسید  پشتیبان کننده میشامل یک  به  ل  توجه  با  نظر ساختاری  از  فلزی  باشند. اکسیدهای 

دتا نانوذرات  باشد. نانوذرات اکسیدی که عمالگوهای مختلف کریستالی معروف شده اند و اتصال عناصر به صورت یونی و فلزی می

نانو اکسیدها کاربردهای زیادی در زمینه هایی  .  گردندشوند شامل محدوده وسیعی از نانوذرات میاکسیدی سرامیکی هم نامیده می
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دارای     (IV)انرژی و محیط زیست دارند اکسید قلع  ،پزشکی،  محصولات آرایشی  ، اپتیک،  مغناطیس   ،: الکترونیکاز جمله  نگوناگو

دارای کاربردهای زیادی    (II)اکسید قلع    .باشدمی n درجه کلوین است و از نوع نیمه رسانای نوع  377ولت در  روالکت   9/3باند گپ  

ت در حسگرهای گازی پوششی برای صرفه فوتوکاتالیسن  عنوا  کاتالیزور به  نهای خورشیدی سوپرخازن ها به عنوااز جمله در پیل 

الکترونیکی انرژی دستگاههای  نمای   ،جویی در  مایع و سلول هدایتی سوختی دارد  ،ش صفحه  از روشهای  .  کریستال  قلع  نانو اکسید 

یکنواخت دهی  رسوب  جمله  از  هیدروترمال،  مختلفی  حرارتی  و سل  ،تجزیه  الکتریکی  دهی  می   -رسوب  سنتز  و .  شودژل  اندازه 

این ذرات اکسیدی می برشکل  بسیار زیاد  تأثیری  آنها داشته    تواند  ینده های آلاباشد حذف سریعترنوع عملکرد و سرعت کارایی 

اکسید قلع یک ماده ی شیمیایی غیرآلی است که با    پذیر است.ن  امکا  ( IV )رنگی زیست محیطی با بهینه سازی نانوذرات اکسید قلع

می  2SnO و  SnOشیمیایی  فرمول داده  دانهنشان  و  سفید  رنگ  به  و  آن  شود  مولی  باشد. جرم  می  شکری    71/413g/molبندی 

. شکل ظاهری این ترکیب، جامد نارنجی و قرمز است. چون این ماده پایه ساخت بقیه مشتقات قلع می باشد و با ساخت این  باشدمی

توان اثر جذب سطحی  نانو اکسید قلع را بر با توجه به خصوصیات اشکار اکسید قلع می  ماده می توان تمام مشتقات قلع را تهیه نمود.

نیز معروف است.بررسی کرداروی محرک مفدرون   مرکزی  یا محرک سیستم عصبی  مقلد سمپاتیک  از دسته    د. مفدرون داروی 

ها به صورت قانونی توسط پزشکان برای بیماری  برخی از انواع آمفتامین  ها  و متامفتامین ها است.داروهای محرک آمفتامین  گروهای

و نیز در درمان نارکولپسی و افسردگی کاربرد   شود.یز مییا )حمله خواب( تجو  ( وهایی چون )اختلال کاهش تمرکز و بیش فعالی

و  دارد. پایین  دوزهای  پزشک  با مصرف  تجویز  نظر  تحت  مفدرون  داروی  توجه  درست  بهبود    ،کاهش خستگی  ،عملکرد  ، باعث 

بالا رفتن آستانه درد می شود.  و  نانو  و  کاهش خواب  بهینه سازی سطحی  از  قلع  در کل هدف  افزایش    و هدفمندسازی آناکسید 

در    آورده شده است.(  1ساختار شیمیایی آن در شکل )  .و کاهش عوارض جانبی  استعصبی بدن  سلول های    تاثیرات  این دارو بر

تاثیر   تحقیق  آن  این  ایزومرهای  و  دارو  سطحی  های  جذب  ویژگی  بصورت     برایمفدرون  داروی  ترمودینامیکی  بر  بار  نخستین 

 . ] 19-1 [فتمحاسباتی مورد بررسی قرار گر

 

 و در فاز حلال آب  *B3lyp/6-31gو  نانو اکسید قلع  در سطح    Mephedroneتصاویر بهینه شده ماده مفدرون   .1شکل 
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 محاسباتی روشهای .2

ذکر شده در چهار    مفدرون  نانو ساختار با داروی    ز جذب سطحیو مشتقات حاصل ا  اکسید قلع  نانو  ،مفدرونابتدا ساختار داروی     

رسم و محاسبه و روی چهار  ایزومر و همچنین    Gauss View 6.1  ،Nanotube Modelrالت متفاوت با استفاده از نرم افزار های  ح

واکنش  و اکسید قلع نانازجهت های گوناگون با این ایزومرها   . سپس هر یک ازانجام شد و ساختار بهینه آنها بدست آمداکسید قلع نانو

انرژی جذب و د و  )داده  معادله  از  استفاده  با  ترمودینامیکی  افزار  1یگر خواص  نرم  است. در    Spartan(توسط  انجام شده  محاسبات 

و اوربیتال های مولکولی بر روی آنها با استفاده از روش تئوری تابع چگالی و سری    IRمرحله بعدی محاسبات بهینه سازی هندسی،  

این سری پایه به این دلیل انتخاب گردید که در گزارش های پیشین    .]20-27  [صورت گرفت  LYP3Bبا توابع هیبریدی     31g*-6پایه

با داده های تجربی داشت. تمامی محاسبات در گستره دمایی تطابق و هماهنگی خوبی  کلوین در    373  ی ال  273  نتایج حاصل از آن 

 مورد بررسی به طور کلی به شرح زیر بودند:و با استفاده از نرم افزار اسپارتان انجام شد. واکنش های 10˚فواصل دمایی 

Mephedrone+ SnO2→ Methcathinon- SnO2                                           )1( 

( به دست آمده است                           2) رابطه اکسید قلع طبقو نانو مفدرونانرژی جذب بین داروی    

 

 2SnOاکسید قلع با نانو مفدرونو مشتقات   SnO2مفدرون،  دهساختار بهینه ش .2شکل 
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 و بحث  نتایج  .3

 بررسی خواص ساختاری .1-3

     ( شماره  های  در شکل  که  می2همانطور  نمود  (  ملاحظه  به  در  مفدرونتوان  موقعیت  قلع    چهار  اکسید  نزدیک شده   2SnOنانو 

یافته    افزایش   اکسید قلع  به نانو  جذب  پس از    مفدرونه است، چگالی  همانگونه که در داده های موجود در جداول قابل ملاحظ .است

و    ، افزایش چشمگیری یافته انداکسید قلع  نانو از جذب  سایر ویژگی های ساختاری از جمله سطح و انرژی نقطه صفر نیز بعد  است.

به عبارتی طول پیوند سست تر گشته اند   بلندتر و بیشتر است  های دیگر  به موقعیتنسبت    D-Isomerهمچنین طول پیوند در موقعیت  

با توجه    کمترین مقدار است.  A-Isomer و طول پیوند    و مشتقات آن آسانتر استمفدرون  بین    جذب  و    شوندو راحت تر گسسته می

به    بیشتری نسبترود که این ترکیبات پایداری  به اینکه مشتقات دارو دارای انرژی کمتری نسبت به داروی  خالص هستند، انتظار می

 .]37-28[داروی تنها داشته باشند

 2SnOو اکسید قلع و مشتقات آن با نان مفدرونمقادیر انرژی کل، انرژی نقطه صفر، سطح، جرم، حجم و چگالی برای  .1جدول 

 Mephedrone A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer 

Adsorption energy (kJ/mol) - 415.662 875.480 402.554 415.660 

zero-point energy (KJ/mol) 621.37 655.61 655.61 655.61 634.85 

Area (Å2) 215.51 280.29 280.29 280.29 286.78 

weight (amu) 163.220 464.636 464.636 464.636 464.64 

volume (Å3) 196.88 268.48 268.48 268.48 275.21 

Density = weight / volume (amu/Å3) 0.82911 1.73061 1.73061 1.73061 1.68829 

Bond lengths (A) - 2.10719 3.17209 2.38193 2.34306 

 

 مفدرونجذب  محاسبه و بررسی مقادیر تغییرات آنتالپی  .3-2

تغییرات انرژی کل در فرآیند مورد    ΔEºدر این معادله،   ( استفاده گردید.2رابطه )از  برای به دست آوردن مقادیر تغییرات آنتالپی       

نیز    thHآید.  اولیه به دست میباشد که از کم نمودن مجموع انرژی کل فرآورده های یک واکنش از مجموع انرژی کل مواد  نظر می

 نشان نماد آنتالپی حرارتی برای هر یک اجزای تشکیل دهنده واکنش است. 

ΔHad = HSnO2- Mephedrone none– (H SnO2+ Mephedrone)      )2( 

باشد و انرژی از سیستم به محیط  گرما ده می  مفدرونجذب  دهند،  ( به وضوح نشان می2همانطور که نتایج به دست آمده در جدول )

مشتقات      fHΔمقادیر    .یابدانتقال می تمامی  برای  بر فرآیند ذکر شده استبه دست آمده  تاثیر دما  بررسی  منظور  به  این  بر  . علاوه 

یر آن گزارش  محاسبه گشته و مقاد  10˚کلوین در فواصل    373الی    273، تمامی پارامترهای ترمودینامیکی در بازه دماییشدن  جذب  

یابد.  ( به وضوح مشخص است با افزایش دما میزان تغییرات آنتالپی تشکیل به تدریج افزایش می2گردیدند. همانطور که در جدول )

 محسوس تر است.   Bو همانطور که مشاهده می شود در ایزومر  باشدکلوین می 273و دمای بهینه برای سنتز تمامی مشتقات 
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 کلوین 373الی 273  در گستره دمایی  حلالدر فاز  مفدرونو اکسید قلع و نانات آنتالپی تشکیل واکنش استخلافی مقادیر تغییر .2جدول 

 ΔH(KJ/mol) 

Temperature(K) A. Isomer B. Isomer C. Isomer D. Isomer 

273.00 1206.476592 1650.210519 1587.416676 1146.037061 

283.00 1207.218767 1491.149394 1587.429351 1145.979236 

293.00 1207.951142 1651.971869 1427.511226 1145.911711 

303.00 1208.703717 1652.874344 1587.488701 1145.864186 

313.00 1209.477992 1653.805319 1587.557176 1145.838561 

323.00 1210.237167 1654.727394 1587.532151 1145.697736 

333.00 1211.022242 1655.651469 1587.617226 1145.682811 

343.00 1782.702817 1656.567444 1587.600301 1145.589186 

353.00 1212.616892 1657.488919 1587.663276 1145.577461 

363.00 1213.384667 1658.415094 1587.631751 1148.181436 

373.00 1214.149142 1214.149142 1587.703926 1145.409711 

 

 اکسید قلعبا نانو مفدرون محاسبه و بررسی مقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس و مشتقات .3-3

انرژی آزاد گیبس    thGرابطه   ( مورد استفاده قرار گرفت. در این fGΔ( برای محاسبه تغییرات انرژی آزاد گیبس )3معادله شماره )     

که از    باشدهم بیانگر تغییرات انرژی کل سیستم می  ΔEº  .یک از اجزای واکنش است  حرارتی محاسبه شده توسط نرم افزار برای هر

انرژی کل واکنش دهنده ها می انرژی کل فرآورده های یک واکنش از مجموع  به  کم نمودن مجموع  نتایج  به دست آورد.  توان 

پس   fGΔمقدار  باشد.خودبخودی میدرون  جذب سطحی مف ( ارائه شده اند، بیانگر این است که  3دست آمده که همگی در جدول )

کاهش شدیدی را تجربه نموده است. اما در کل با توجه به اینکه، مقدار این پارامتر در تمامی حالات به طور قابل جذب  از فرآیند  

. تاثیر دما بر توان انتظار داشت که واکنش تشکیل تمامی ترکیبات از لحاظ تجربی امکان پذیر باشدباشد، میمیمحسوس ملاحظه ای 

انرژی آزاد   تغییرات  میزان  با زیاد شدن درجه حرارت  قرار گرفت، همانطور که مشخص است  ارزیابی  این کمیت هم مورد  روی 

درجه کلوین    273رسد که بالاترین راندمان سنتز در دمای اتاق یا  یابد. در نتیجه، به نظر میگیبس نیز به صورت تدریجی افزایش می

 مشاهده گردد.

ΔGads = GSnO2- Methcathi none– ( G SnO2+ GMephedrone)                            )3(                 

   مفدرون جذب   ظرفیت گرمایی ویژهمحاسبه و بررسی مقادیر تغییرات  .3-4

برای دارو و مشتقات آن محاسبه شده است. طبق اطلاعات    lyp3B  در سطح   Spartan  رمقادیر ظرفیت گرمایی ویژه توسط نرم افزا    

داروی    4جدول شماره   بین  مقدار  تفاوت  ایزومرهای  یک  و  در  آمتکانتینون  را  گرمایی  ظرفیت  افزایش  به وضوح  دارد.  وجود  ن 

ظرفیت گرمایی  .  شده استبیشترین مقدار عددی محاسبه     Bدهد که در ایزومر  اعداد بدست امده نشان می  دهد.ایزومرها نشان می

با هدایت حرارتی دارد و همچنین نشان می بهتر دارو می شود ارتباط مستقیمی  به  و می  دهد که هدایت گرمایی سبب جذب  تواند 
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کند عمل  دارو  برای  حرارتی  سنسور  یک  در    و  عنوان  ویژه  گرمایی  ظرفیت  میزان  دما  افزایش  با  شود  می  مشاهده  که  همانطور 

 و در نتیجه با این افزایش دما و افزایش میزان ظرفیت گرمایی ایزومرها  حساسیت دارو کاهش پیدا می کند. ی یابدایزومرها افزایش م

 

 کلوین 733الی  273حلال در گستره دماییدر فاز  2SnO نو اکسید قلع ناو مشتقات آنها با  مفدرون جذب سطحی  انرژی آزاد گیبسمقادیر تغییرات  .3جدول 

 ΔG(KJ/mol) 

Temperature(K) A. Isomer B. Isomer C. Isomer D. Isomer 

273.00 461.3423003 901.2300355 452.9320017 462.06023 

283.00 463.8100984 900.0936254 450.9752002 463.81001 

293.00 466.0687484 902.3462754 453.2344502 466.06876 

303.00 468.5014484 904.7651754 455.6704502 468.50136 

313.00 471.0557984 907.3105254 458.2231002 471.05581 

323.00 473.4143984 909.6860254 460.6594002 473.41441 

333.00 475.8658984 912.1428254 463.1839002 475.86581 

343.00 478.4803984 914.6836254 465.7916002 478.48031 

353.00 480.9750484 917.0880754 468.2893502 480.97496 

363.00 483.4106484 919.4614754 470.7544502 483.41066 

373.00 485.8732484 921.8701754 473.2371502 485.87326 

 

 کلوین 373الی  273حلال در گستره دماییدر فاز مشتقات آن ویژه جذب سطحی مفدرون و  ظرفیت گرماییمقادیر تغییرات  .4جدول 

 CV(J/mol) 

Temperature(K) Mephedrone A. Isomer B. Isomer C. Isomer D. Isomer 

273.00 159.0408 273.7784 292.3819 273.6501 273.7785 

283.00 164.7683 280.5845 299.0128 280.4376 280.5846 

293.00 170.4793 287.3261 305.5692 287.1621 287.3262 

303.00 176.1680 294.0008 312.049 293.8207 294.0009 

313.00 181.8283 300.6059 318.4501 300.4109 300.6061 

323.00 187.4547 307.1385 324.7702 306.9294 307.1386 

333.00 193.0417 313.5955 331.007 313.3734 313.5956 

343.00 198.5841 319.974 337.1585 319.7398 319.9741 

353.00 204.0769 326.2711 343.2226 326.0257 326.2712 

363.00 209.5157 332.484 349.1973 332.2283 332.4841 

373.00 214.8962 338.6102 355.081 338.3451 338.6104 

 

 کلوین 733الی  273در فاز حلال در گستره دمایی  2SnO نو اکسید قلع نا و مشتقات آنها با  مفدرون  جذب سطحی  انرژی مقادیر .5جدول 

E(KJ/mol) 

A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer 

415.6621912 875.4809181 402.554293 415.6621027 
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 های مولکولی تجزیه و تحلیل نتایج محاسبات اوربیتال .5-3

اوربیتاله      مرزی)امهمترین  مولکولی  ازSFMOی   )  ( شده  اشغال  مولکولی  اوربیتال  بالاترین  پایین HOMOقبیل  و  اوربیتال  (  ترین 

مولکولی داردنق   LUMO)  (خالی  مولکول  شیمیایی  پایداری   در  کننده  تعیین  و    HOMO .ش  الکترون  دادن  توانایی  دهنده  نشان 

LUMO   الکترون است پذیرفتن  توانایی  بین   .نشان دهنده  انرژی  پذیری، قطبش    LUMOو   HOMO شکاف  تعیین کننده واکنش 

( 4نمایش داده و برای محاسبه آن از رابطه )   HLGنرمی شیمیایی مولکول است که معمولا آن را با علامت    -پذیری نوری و سختی

به ترتیب انرژی اوربیتال های هومو و لومو هستند. گاف انرژی، ارتباط مستقیمی با میزان   LEو    HEنمایند. در این معادله  استفاده می

الکتریکی مولکول ها دارد. انرژی کوچکی دارند، راحتتر می  رسانایی  الکتروترکیباتی که گاف  نوار ممنوعه عبور  تواند  ن ها را از 

داده و به نوار رسانش منتقل نمایند. به همین دلیل موادی که گاف انرژی کمتری دارند، هدایت الکتریکی بیشتری نسبت به مولکول  

ژی پس از  دهند که میزان گاف انر( به وضوح نشان می5دهند. نتایج ارائه شده در جدول )هایی با گاف انرژی بالاتر از خود نشان می

یافته است. در واقع، میزان هدایت و رسانایی  جذب افزایش  ا  مفدرون،  یافته است.  ز جذب  بعد  پارامتر بررسی    کاهش چشمگیری 

( به دست آورد. سختی شیمیایی، معیار  5توان با استفاده از معادله شماره )( است که مقدار آن را میηشده بعدی، سختی شیمیایی )

باشد. زیرا مولکول هایی که از نظر ساختاری نرم تر هستند و میزان خوبی برای برآورد میزان واکنش پذیری یک ترکیب جدید می

سیته الکترونی خود را تغییر دهند. در نتیجه، انتقالات الکترونی که برای انجام  توانند دانناچیز است، راحتتر می  سختی شیمیایی آنها

و آسان تر صورت میواکنش های شیمیایی ضروری می بهتر  نرم  ترکیبات  بیانگر آن باشد، در  گیرد. داده های موجود در جدول 

که   از  است  پس  سختی  است،  مفدرون  جذب    میزان  شده  شیمیای  کاسته  پتانسیل  )مقدار  بقیه  µی  آوردن  دست  به  برای  که  هم   )

( و بیشترین بار منتقل شده به سیستم  ωالکتروفیلیسیته )   ( محاسبه گردید.6گیرد، با استفاده از رابطه )پارامترها مورد استفاده قرار می

(maxN∆هر دو کمیت های مناسبی هستند که میزان تمایل یک ترکیب را به جذب الکترون نشان می ) دو پارامتر به ترتیب   دهند. این

( روابط  از  استفاده  )7با  و  یک8(  با  مولکول  دو  که  هنگامی  شدند.  محاسبه  می(  واکنش  وارد  عنوان  دیگر  به  آنها  از  یکی  شوند، 

و ترکیبی که میزان الکتروفیلیسیته و ظرفیت بار   نمایدکند در حالی که دیگری، نقش یک نوکلئوفیل را ایفا میالکتروفیل عمل می

ن بیشتر باشد، تمایل خواهد داشت تا به عنوان یک الکترون گیرنده رفتار کند. از سوی دیگر مولکولی که میزان الکتروفیلیسته و  آ

است،   مشخص  جدول  در  شده  ارائه  نتایج  از  که  همانطور  بپذیرد.  الکترون  سیستم  از  که  دارد  تمایل  باشد،  کم  آن  بار  ظرفیت 

از    مفدرونالکتروفیلیسیته   قلع  جذپس  اکسید  نانو  نتیجه میب سطحی  تمایل  کم شده است. در  نتیجه گرفت که  به    مفدرون  توان 

ممان دوقطبی ساختارهای مورد بررسی نیز مورد مطالعه قرار گرفت. این پارامتر، معیار خوبی برای   جذب الکترون کاهش یافته است.

بهتری در آب   باشد. مولکولارزیابی حلالیت مولکول ها در حلال های قطبی می بالاتری دارند، حلالیت  هایی که ممان دو قطبی 

بود.  تر خواهد  قطبی ضعیف  برخوردار هستند، حلالیتشان در حلال های  قطبی کمتری  دو  ممان  از  ترکیباتی که  و  داشت  خواهند 
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در    مفدرون  با    انواکسید قلع  نیابد. لذا، مشتقات  کاهش میجذب  پس از    مفدرون  توان مشاهده نمود، ممان دو قطبی  همانطور که می

 خالص و بدون استخلاف حلالیت کمتری در آب خواهند داشت.  مفدرون مقایسه با داروی 

HLG=EL - EH (4) 

η = (EL - EH)/2 (5) 

µ = (EL + EH)/2 (6) 

ω = µ2/2η (7) 

∆Nmax=- µ/ η (8) 

سیستم و ممان  مقادیر انرژی های اوربیتال های هومو و لومو، گاف انرژی، سختی شیمیایی، پتانسیل شیمیایی، الکتروفیلیسیته، بیشترین بار منتقل شده به .6جدول 

 قلع نو اکسیدناو مشتقات آنها با  مفدرون دو قطبی برای

 

 

 

 

 نتیجه گیری  .4

گرما زا، خودبخودی، یک   و اکسید قلعبا نان  مفدرون  داروی   جذب سطحی پارامترهای ترمودینامیکی به دست آمده نشان داد که       

ثابت کردند که    آنالیز اوربیتال های مولکولی نیز  و این واکنش بالاترین راندمان را در دمای اتاق دارد.   باشدطرفه و غیر تعادلی می

نسبت به مفدرون خالص از الکتروفیلیسته، رسانایی و واکنش پذیری کمتری برخوردار هستند. با توجه به این    اکسید قلعنانو مشتقات  

، بررسی تجربی  از لحاظ تجربی امکان پذیر بوده  مفدرونبا داروی    جذب سطحی نانو اکسید قلعکه مطالعات تئوری نشان دادند که  

 شود. مشتقات توسط متخصصان توصیه می سنتز این 
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Abstract 

      Mephedrone is a drug that increases the speed of communication between the brain and the body by affecting the 

neurotransmitters in the brain. Superficial absorption of tin oxide nanoparticles with this stimulant increases the 

performance of this drug. In this study, superficial absorption of tin oxide nanoparticles The methamphetamine stimulant in 

the aqueous phase of water was investigated by the continuous gas model (PCM) method using the Density Functional 

Theory (DFT) method. For this purpose, first, the structure of the drug Mephedrone stimulant and its derivatives with tin 

oxide nanoparticles and its effect on the nervous system with the level of calculations 6-316* and hybrid functions of 

B3LYP were geometrically optimized. Then IR calculations, NBO studies, and molecular orbital calculations including the 

highest occupied molecular orbitals (HOMO) as well as the lowest unoccupied molecular orbitals (LUMO) and to 

investigate parameters such as hardness, softness, chemical Brilliance and analytical potential. They did. Also, the 

calculated thermodynamic parameters such as Gibbs free energy changes (ΔGf), enthalpy formation changes (ΔHf) showed 

that the surface absorption of Mephedrone with tin oxide is heat-generating, spontaneous, unilateral and unbalanced. 
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