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 چکیده

  D-B3PW91یدر روشها  ) (DFTیچگال تیتابع هیبا کمک نظر 12N12B سطح فولرن یرو دیاس کیگال یدانیاکس یآنت تیو فعالجذب        

 ییایمیجذب ش 12N12Bمولکول به سطح فولرن  نینشان داد که ا یالکترون اتیجذب و خصوص یانرژ ریشده است. مقاد یبررس  D-2X-M06و

و کمپلکس  دیاس کیمولکول گال یدانیاکس یآنت یتهای. فعالدیگرد جادیفولرن ا یکیخواص الکترون در یقابل توجه راتییشده است و تغ

/Gal12N12B یبا استفاده از سطح تئور D-2X-M06 دروژنیبر اساس انتقال اتم ه HAT)( انتقال الکترون منفرد و پس از آن انتقال پروتون ،

(SET-PT)   و روشSPLET وندیپ کیتفک یآنتالپ ریمقاد ،یدانیاکس یبهتر خواص آنت رکد یشده است. برا یبررس (BDE)لی، پتانس 

 12N12Bسطح فولرن  یرو دیاس کیگال) (ETEانتقال الکترون یو آنتالپ )(PA ی، پروتون خواه)(PDEپروتون  کیتفک ی، آنتالپ)(IP ونیزاسیونی

شده  دیاس کیگال یدانیاکس یآنت تیفعال شیباعث افزا 12N12B فولرننشان داد که  جیدر فاز گاز، بنزن، اتانول و آب محاسبه شده است. نتا

نشان دهنده  زین یثابت مهارکنندگ برهمکنش داشته و نیا در سهم را نیشتریواندروالس ب ینشان داد که انرژ نگیداک جینتا نیاست. همچن

 باشد. یم دیترین-دراثر برهمکنش با فولرن بور دیاس کیگال یکالیضد راد تیقدرت فعال شیافزا
 

 

 ،یمولکول نگی، داک(DFT)یچگال تیتابع هینظر ،فولرن ها ،یدانیاکس یآنت یها سمیمکان ،یکالیضد راد تیفعال ،دیاس کیگال واژه های کلیدی:

   یثابت مهارکنندگ
 

 . مقدمه1

های توانند به عنوان دهندهکه میباشند های آزاد میهای رادیکالهای قوی و ربایندهاکسیدانآنتی،ترکیبات فلانوئیدی        

 ژی،لرآ ضد ن،اطسر ضد . فعالیتهای اکسیژن منفرد عمل کنندهای فلزی و خاموش کنندههیدروژن، عوامل کاهنده، کلات کننده
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 در یمؤثر ربسیا نقش هانوئیدوفلا. [1]هاستنوئیدوفلا هاییژگیو از ...و جهش ضد ،(وسیرو ضد – یباکتر ضد) بیومیکر ضد

 ویحا ییاغذ ادمو فمصر از بعد نخو نیاکسیدا نتیآ رفیتظ توجه قابل یشافزا. نددار هاریبیما و هاناطسر اعنوا از یوگیرجل

در دهه های اخیر، [. 2میکنند] یجلوگیر انیطسرهایمورتو دیجاا از هایدنوئوفلا که هشد ثابت. ستا هسیدر تثباا به هادنوئیوفلا

 نیا زیها و خواص شگفت انگنفولر ی سابقه یو ب بایشکل ز[. 8-3] نها انجام شده استلرها و هتروفونتحقیقات زیادی بر روی فولر

خاصیت روان سازی بالا، روان کاری در مقیاس ، استحکام مکانیکی به عنوان تقویت کننده در نانو کامپوزیت هاازجمله،  هامولکول

خواص زیست سازگاری دارو ، ساختار تو خالی، مکانی برای قرارگیری عناصر، حساس در برابر نور، کاربردهای فوتونیک، نانومتری

70C و ( 1)شکل 60Cانواع  هانفولر نیو فراوان تر نیدارتریپا. [9]خود معطوف کرده است دانشمندان را به از یاریرسانی توجه بس

 . هستند

 

 
 فولرن 60Cساختار .1شکل

 یبه سبب حضور گروهها دهایدر فلاونوئ یمهم است و تفاوت ساختار ،یدانیاکسیآنتدر رابطه با  دهایفلاونوئ یساختار یژگیو

[. 11-10]شودیآنها م یدانیاکسیآنت تیباعث کاهش خاص لهیکوزیگل یو حضور گروهها باشندیم لهیکوزیو گل لیدروکسیه

در ساختار  لیدروکسیه یسبب وجود گروههاآن هم به  لیکه دل دهندیاز خود نشان م ییبالا یدانیاکسیآنت تیخاص دهایفلاونوئ

[ فلاونها و فلاونولها 14-13]باشدیآزاد م یکالهایدر مهار کردن راد دهایفلاونوئ یدانیاکسیآنت سمیمکان نی[ و مهمتر12]باشدیآنها م

انجام گرفته،  قاتی[. طبق تحق11]باشندیآزاد م یکالهایراد ندر مهار کرد یدیفلاونوئ باتیترک نیو قدرتمندتر نیاز مهمتر

[ . هدف 17-15]باشدیم لیدروکسیه یگروههااست حضور  یضرور دهایآزاد توسط فلاونوئ یکالهایکه جهت مهار راد یساختار

. به باشدیآزاد م یکالهایآن در مهار کردن راد یی( و توانا2)شکل دیاس کیگال یساختار مولکول نیرابطه ب یمطالعه بررس نیاز ا

است و  دیلاونوئاسکلت ف یبر رو لیدروکسیه یگروه ها تیوابسته به موقع باتیو ترک دیفلاونوئ نیا یدانیاکسیتقدرت آن یعبارت

دو  وندیحضور پ ل،یدروکسیه یعوامل تعداد گروه ها نیآنها موثر است، از جمله ا یدانیاکسیآنت تیخاص یبر رو یعوامل متفاوت

و  یدانیاکسیآنت تیخصوص یرو رآنیفولرنها و تاث یرو دهایجذب فلاونوئ یبررس نی[ و همچن20-18] دهایگانه در ساختار فلاونوئ

 جادیآزاد ا یها کالیاز جمله سرطان به سبب وجود راد هایماریاز ب یاریبس که نی. باتوجه به اباشدیم دهایفلاونوئ نیا یکالیضد راد

اثر عوامل مختلف از جمله اثرجذب  یزاد دارند لذا بررسآ یها کالیکردن راد یدر خنث دهایکه فلاونوئ یو نقش مهم شودیم
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و استفاده آن  یدانیاکسیآنت تیخاص یو متعاقب آن بر رو دهایساختار فلاونوئ یآن رو ریتاث هسطح فولرنها و مطالع یرو دهایفلاونوئ

ضد  یهایژگیبا و ایماده دیاس کی. گالباشدیم تیاهم زیحا اریبس کالهایبه منظور جذب راد ییمواد غذا یبسته بند ستمیدر س

بدن در محافظت از صدمات  یهاعمل کرده و به سلول دانیاکس یتآن کیتواند به عنوان  یم نیاست، همچن ییایو ضد باکتر یقارچ

 یآن رو ریجاذب و تاث کیمختلف )فولرن ها( به عنوان  ینانو قفسه ها ییتوانا یهدف بررس قیتحق نی. دراکندیکمک م ویداتیاکس

به منظور جذب  ییمواد غذا یبسته بند ستمیآنها و استفاده آن در س یدانیاکسیآنت تیخاص یو متعاقب آن بر رو دهایساختار فلاونوئ

 .باشدیم یمولکول نگیو داک DFT هیبا استفاده از نظر کالهایراد

 
 دیاس کیگال یدانتیاکسی. ساختارآنت2شکل

 

 ی محاسباتیهاروش. 2

همچنین در  [.25-21اند]ها به طور گسترده ای مورد بررسی قرار گرفتهفولرن مطالعه برروی نانولوله ها و خیر بررسی ودرسالهای ا    

نسبت به  نیترید-نانوساختارهای بور .[28-26]های اخیر، تحقیقات زیادی بر روی فولرن و هتروفولرنها انجام شده استدهه

 حاضر بنابراین در تحقیقشیمیایی پایدارتر می باشند،  حرارتی ونظر ها( ازها یا فولرنهنانوساختارهای کربنی همتای خود)نانولول

 فولرن انجام شد.  نیا یو محاسبات بر رو کیمختلف به سطح فولرن نزد یهایریبا جهت گ دیاس کیانتخاب و گال 12N12Bفولرن 

تات برندسن کنترل شد. پس از اتمام شبیه سازی ها، با استفاده دما و فشار در هر یک از سیستم های طراحی شده با استفاده از ترموس

 مونه برداری ها در ابتدا و انتهای شبیه سازی انجام شد. ناز الگوریتم تحلیل انرژی آزاد از سیستم ها نمونه برداری شد. 

 

 روش مکانیک کوانتومی .2-1

 افزار نرم به سپس و ترسیم Gauss View افزار نرم کمک با را( 3 شکل) اسید گالیک و 12N12B فولرن ساختارهای مطالعه نیدر ا    

[29 ]Gaussian 09، روشهای کمک با و کرده منتقل B3PW91-D و M06-2X-D3  یها یریجهت گشدند، با  ساختارها بهینه 

 و ینه کردن آن ساختارو به تیدر هر موقع دیاس کی، با قراردادن گالو سطح فولرن دیاس کیگال نیاتصال ب یبرقرار یمناسب برا

 د. یگردمقدار انرژی جذب محاسبه بدست آوردن
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 . روش داکینگ مولکولی 2-2

 به .[19-12]انجام گردید AutoDock4.2(ADT)افزار نرم توسط 12N12Bفولرن گالیک اسید با مولکولی  داکینگ مطالعات     

 ADT افزار نرم از استفاده با یک کوانتومی استفاده گردید، سپساز ساختارهای بهینه شده روش مکان داکینگ، مطالعه انجام منظور

 و محاسبه ماکرومولکول پوشی حلال پارامترهای و 1کلمن بار و شده ادغام مربوطه کربن اتم در قطبی غیر هیدروژنی های تما

 الکتریکی بارهای 2گستیگر یبارالکتریک لیگاند، انرژی سازی بهینه از پس .گردید ذخیره pdbqt بصورت ماکرومولکول درنهایت

 .شد محاسبه ADT افزار نرم از استفاده با لیگاند 3پیچشی زوایای آزادی درجات تعداد و گردد می محاسبه تجربی صورت به که اتم

 دلیگان ماکرومولکول،) داکینگ نیاز مورد ورودی فایلهای سازی ازآماده پس. گردید ذخیره pdbqt صورت به لیگاند فایل نهایت در

 ژنتیک عنوان تحت الگوریتمی از رسپتور، بااستفاده– لیگاند هایبرهمکنش مدلسازی منظور به داکینگ مطالعه ،(اتصال ونقشه

 04×04×04ابعاد با ای شبکه شده، طراحی لیگاندهای مولکولی حجم براساس حاضر، درمطالعه. [43-03شد] انجام 4لامارکی

 پیوند طول چهارم یک)آنگستروم 326/0  شبکه نقاط فاصله و مختصات گانه سه محورهای درراستای 12N12Bبرای فولرن  آنگستروم

 تخصیص پارامترهای با Autogrid محاسبه. شد درنظرگرفته بود، لیگاند فولرن و فعال جایگاه دربرگیرنده که( کربن-کربن ساده

 لیگاندهای از یک هر برای Autogrid محاسبه در تکرار از اجتناب منظور به. شود می مختلف اتمهای نقشه فایل تولید به منجر یافته

 محاسبات درتمام هافایل این از و محاسبه شود می داده پوشش AutoDock افزار نرم توسط که هاییاتم تمام نقشه ساختاری، بانک

 این. گردد تنظیم نیز داکینگ مختلف پارامترهای همچنین و شده تعریف برنامه اجرایی هایفایل باید بعد مرحله در. شد استفاده

 مورد ترکیبات که آنجا از. گردند می ذخیره ADT افزار نرم توسط و  (dpf)داکینگ پارامتر خروجی فایل صورت به اطلاعات

 .[35شود] کپی مذکور فایل در اتم بور پارامترهای (dpf,gpf) داکینگ های خروجی در که است لازم هستند مطالعه حاوی اتم بور

 .است گرفته انجام  (dlg) داکینگ نهایی خروجی فایل رسپتور از -لیگاند اتصال آزاد انرژی های داده برای تنها بندی رتبه
 

 
 

 . نتایج و بحث 3

 دیاس کیگالفولرن و  12N12Bمطالعه ساختار  .3-1

 و الکترون ولت بوسیله متد 95/4و  01/7حدود  (3)شکلدیاس کیگالو  12N12Bبراساس نتایج بدست آمده، انرژی شکاف فولرن      

بدست آمده است. در M06- 2X-D3 الکترون ولت بوسیله متد وسری پایه  35/7و  55/9و حدود  *B3PW91/6-31Gسری پایه 

[. 36] الکترون ولت محاسبه شده است 29/7معادل M05/LANL2DZکارهای قبلی مقادیر انرژی شکاف فولرن با استفاده از روش 

روش مناسب تری  دیاس کیگالبرای برسی ساختار الکترونی و جذب  *B3PW91/6-31G ه نتایج بالا روشبنابراین با توجه ب

 باشد. می

                                                 
1 kollman charge 
2  Gastiger 
3 Torsional degree of freedom 
4 Lamarckian Genetic Algirithm(LGA) 
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HOMO&LUMO نوع مولکول 

 

 گالیک اسید

 

 فولرن

 

 گالیک اسید-فولرن

 فولرن-دیاس کیفولرن وگال د،یاس کیگال هایمولکول یلومو-هومو. 3شکل

 
. 31G*-B3PW91/6با استفاده از روش  دیاس کیگالفولرن و  12N12B)دانسیته الکترونی( برای ساختارهای بهینه شده  OSDپارامترهای هندسی و . 4شکل

 ها بر حسب آنگسترمفاصله
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 فولرن بااستفاده از روش مکانیک کوانتومی 12N12Bروی  دیاس کیگال . جذب3-2

آنها  یجذب یکرده و انرژ کیسطح آن فولرن نزد یرا رو دیاس کیمولکول گال فولرن، 12N12Bروی  دیاس کیگال برای جذب     

( و Bدهد که مقدار بارهای نقطه ای برای اتم های بورن )( نشان میNBOآنالیز اوربیتال پیوندی طبیعی )د. شون محاسبه می

مقادیر بارهای محاسبه شده است.  31G*-B3PW91/6توسط تابع  ( -e157/1 ( ، )+e157/1به ترتیب ) 21N12B( در Nنیتروژن)

باشند. بنابراین اتمهای اکسیژن آن یونی می B-Nفولرن نشان دهنده آن است که پیوندهای  Nو  B مثبت و منفی روی اتم های

از طریق اتم اکسیژن  دیاس کیگالانتراکشن مناسبی با همدیگر داشته باشند. لذا توانند می 12N12Bمولکول  Bو اتمهای  دیاس کیگال

و بهینه  تیدر هر موقع دیاس کیشود. با قراردادن مولکول گال کینزد 12N12B بورنمختلف به اتم  یدر جهت ها تواندخود می

و  دیاس کیمولکول گال نیب ینسب ییفضا شیآرا نیدارتریا. یعنی پردیگیقرار م یجذب آن مورد بررس زانیکردن آن ساختارها م

 جذبخصلت  یبررس یماده جذب شونده و سطح جاذب برا نیب یکیال بار الکترامکان انتق نیباشد، همچنسطح فولرن مورد نظر می

 Gapو  HOMO ،LUMOجذب،  هاییانرژ وند،یطول پ یخواهد شد. پس از بهینه کردن کامل آن ساختارها، پارامترها یآن بررس

بدست  یبرا. ردیگقرار می یبررس آن مورد اتیخصوص رییتغ تیدر هر موقع جینتا نیا سهیآن ساختارها محاسبه شده و سپس با مقا

 گردد:استفاده می ریاز روش ز یجذب یآوردن انرژ

Eb = EGal -fullerene - (EGal + Efullerene) + EBSSE                                )1(     

 بورناتم با  خود ژنیساتم اک قیاز طر دیاس کیگالنزدیکی از  پسشود. این روش خطای توابع پایه نیز در نظر گرفته می در

12N12B  ،روی آن فولرن پایداربوده  دیاس کیساختار جذب گال یک دهد کهنتایج بدست آمده نشان میو بهینه کردن آن ساختارها

اختار مورد ساین  دیاس کینشان داده شده است. بنابراین جذب گال( 4)کرده است که در شکل  ییحالت نوآرا نیفرمها به ا یو مابق

و  سهیآن ساختار نسبت به فولرن خالص مقا Gapو  HOMO ،LUMOجذب،  هاییانرژ وند،یطول پ ی. پارامترهاگرفتقرار بررسی 

 قرار گرفت.  یآن مورد بررس اتیخصوص رییتغ

 
ها بر . فاصله31G*-1/6B3PW9با استفاده از روش  Gal12N12B/برای ساختار بهینه شده کمپلکس  ( یالکترون تهی)دانس DOSو  یهندس یپارامترها. 5شکل

 حسب آنگسترم 
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کیلو  -07/26و  -07/28معادل D3-2X-M06و  D-B3PW91با استفاده از روشهای  Gal 12N12B/کمپلکسانرژی جذب  مقدار 

 دهندیاعداد نشان م نیبودن فرایند و افزایش پایداری ساختارها است(. ا ده)علامت منفی نشان دهنده گرماباشد. کالری بر مول می

قوی و جذب برهمکنش  کیفولرن آن و سطح  دیاس کیگال نیبوده و بخوب  اریبس  Gal12N12B/کمپلکسانرژی جذب  مقدارکه 

تواند به عنوان رد و آن فولرن میدا دیاس کیبه جذب گالزیادی  یلیسطح فولرن تما گریبه عبارت دشیمیایی بوجود آمده است. 

با آن فولرن  دیاس کیانتقال بار بین مولکول گال قترمیزانیدق یبررس ی. برادییعمل نما دیاس کیجذب گال یجاذب مناسب برا کی

(QTبه کمک ) NBO  آنالیز شده است. آنالیزNBO 12آن ساختار یرو دیاس کیدهد که در جذب مولکول گالنشان میN12B  ،

 کیو سطح فولرن  دیاس کیگال نیده آن است که بمنتقل شده است که نشان دهن 12N12Bبه  دیاس کیالکترون از گال  412/0 حدود

به  دیاس کیدر اثر جذب گال وندیپ یایو زوا لطو لیوجود دارد. همچنین خصوصیات ساختاری این فولرن از قب قویبرهمکنش 

دهد لا نشان می. نتایج باباشد(با آن فولرن می دیاس کیگال قویدهنده برهمکنش نسبتا  تغییر کرده است )نشان قابل توجه ایمقدار 

مولکول عمل  نیجذب ا یبرا یبالقوه ا یدایکاند کی تواندیفولرن م روی آن فولرن شده و آن شیمیاییجذب  دیاس کیگالکه 

 .ردیصورت گ دیاس کیگال یکالیراد یآنت تیفعال یرو ییقابل ملاحظه ا رییو ممکن است تغ دینما
 

 فولرن 12N12B یرو دیاس کیل گالمولکو یدانتیاکسیآنت یها سمیمکان زی. آنال3-2-1

آزاد ساخته  یهاکالیراد شودیدچار اختلال م ون،یداسیبه نام اکس یندیفرآ یط ژن،یها با اکسمولکول یفعل و انفعالات برخ یوقت   

و به آنها  دزدندیالکترون م گرید یهاکردن خودشان، از سلول داریپا یهستند که برا یداریناپا یهاآزاد اتم یهاکالی. رادشودیم

 یرهیزنج کیو منجر به  آزاد شوند یهاکالیبه راد لیتبد زین دهیدبیآس یهااست بعد از آن، سلول ن. ممکزنندیم بیآس

بدن  یدفاع سمیاز مکان یچون بخش شود،یم دیتول یعیطور طبآزاد به یهاکالیحال راد نیمخرب شوند. با ا ییایمیش یهاواکنش

از  گانهیب یماده یببرد. سپس وقت نیتا آن را از ب کندیم دیآزاد تول کالیرادکند،  ییرا شناسا یباکتر ای روسیو کیاست. اگر بدن 

 لیآزاد به دلا یهاکالیراد دی. اما ممکن است تولکندیم دیتول دانیاکسیآزاد آنت یهاکالیکردن راد یخنث یرفت، بدن برا نیب

همه  دیمضر فرابنفش خورش یهااشعه یو حت استرس شده،یفرآور یهایهوا، دود، خوراک یمختلف از کنترل خارج شود. آلودگ

یآنت تیاست که اهم جانی. اشودیم ویداتیآزاد شود که منجر به استرس اکس یهاکالیاز حد راد شیب دیسبب تول تواندیم

از وجود  یاشن یهاواکنش رسانبیآس یرهیزنج ون،یداسیکردن اثرات اکس یبا خنث هادانیاکسی. آنتشودیمشخص م هادانیاکس

فعل و  یخطر چیاند. آنها بدون ه( گذاشتهدانی)ضد اکس دانیاکس یرو نام آن را آنت نیاز ا کنند،یآزاد را متوقف م یهاکالیراد

 هادانیاکسی. آنتکنندیم یرا خنثها برسانند آنها به سلول یترشیب بیآزاد آس یهاکالیراد کهنیو قبل از ا دهندیانفعال انجام م

آزاد شوند. اکنون  کالیبه راد لیخودشان تبد کهنیبدون ا دهند،یآزاد را به آن م کالیراد یکار، الکترون از دست رفته نیا یابر

یآنت یکاف یبه اندازه تواندیبدن نم شود،یآزاد م یهاکالیراد دیکه سبب تول یاست که به علت وجود عوامل خارج نیمشکل ا

است  یدانیاکسیاز آنت ترشیآزاد ب یهاکالیعدم توازن، که در آن راد نی. ادیایبآزاد بر یهاکالیراد پسکند تا از  دیتول دانیاکس
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مرگ  یحت ای یسلول بیآس و،یداتیاسترس اکس تیوضع نی. در اشودیم دهینام ویداتیاسترس اکس کند،یفراهم م تواندیکه بدن م

رو  نیسرطان شود. از ا یحت ای یماریرا سرعت دهد و منجر به ب یریپ ندیفرآ تواندیم یطولان ویداتی. استرس اکسدهدیسلول رخ م

انجام  ریبر اساس سه روش شناخته شده ز هادانیاکسیآنت تیفعال سمیمکان شود. جبرانییغذا میرژ قیاز طر دیبا دانیاکسیفقدان آنت

 :شودیم

1- Hydrogen atom transfer (HAT)  

2- Single electron transfer followed by proton transfer (SET-PT)  

3- Sequential proton loss electron transfer (SPLET).  

 HAT سمیمکان زیآنال.3-2-2

برخورد  ق واکنش زیرخود بطور مستقیم با رادیکالهای آزاد مطاب O-H( از طریق تفکیک پیوند ArOHید )ومکانیسم، فلاون HATدر 

 می کند:

Rº+ ArOH → RH + ArOº                                                  (2) 

HAT مکانیسم توسط آنتالپی تفکیک پیوند O-H (BDE )شود: مطابق فرمول زیر محاسبه می 

BDE = ΔH (ArOº) + ΔH (Hº) – ΔH (ArOH)             (3) 

و  دیاس کیگالهای  O-Hبرای هریک از  BDEباشد. مقادیر ی بیشتر مییداناکسنشان دهنده فعالیت آنتی BDEمقادیر کمتر 

(آورده شده است. روش 1درجدول ) *M062X/6-31Gدر حلالهای مختلف با استفاده از روش  B12N12/Galکمپلکس 

M062X/6-31G* [. 38-37رد]الانسی نتایج دقیق تری از روشهای دیگر داوبرای محاسبات ترموشیمی و انتراکشنهای غیر کو

  ی این ترکیبات از این روش استفاده شده است.اکسیدانبراین برای محاسبات آنتیبنا

 

بر  31G*-D3/6-M062Xو همچنین اختلاف آنها با استفاده از روش  Gal12N12B/( برای گالیک اسید و کمپلکس BDE) H-O. آنتالپی تفکیک پیوند 1جدول 

 حسب کیلو کالری بر مول

Solvent 

BDE 
ΔBDE 

Gal B12N12/Gal complex 

3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 

Gas 85/77  56/76  82/84  44/87  30/80  23/86  59/9  74/3  41/1  

Benzene 48/78  34/76  31/80  96/85  68/79  34/85  48/7  34/3  03/5  

Ethanol 35/81  52/77  37/83  22/84  83/79  57/84  87/2  31/2  20/1  

Water 50/82  53/78  30/84  55/85  10/81  50/85  05/3  57/2  20/1  
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در حلالهای گاز، بنزن، اتانول و آب  H-Oهای مختلف ه برای گرو BDEکمترین مقادیر  Gal/12N12Bو کمپلکس  دیاس کیگالدر  

را  HAT احتمال مکانیسم نیشتریبا ب O-H 4، گروه باتیترکاین  یتوان تصور کرد که برا، میقتیدر حقباشد. می O-H 4مربوط به 

در همه فازها  O-Hو کمپلکس( برای گروههای مختلف  دیاس کیگال)اختلاف بین  ΔBDEهمچنین مقادیرمثبت دهد. انجام می

 تیفعالی بیشتری برخوردار است. به عبارت دیگر اکسیدانت آنتیاز فعالی Gal/12N12Bاز کمپلکس  دیاس کیگالنشان میدهد که 

 جیح نیست.قابل تو سمیمکان فولرن با این 12N12Bروی  دیاس کیگالجذب  یدانیاکسیآنت

 SET-PT سمیمکان زیآنال.3-2-3

را به شرح  یونیکات کالیشود و رادمنتقل میبه رادیکال آزاد اکسیدان الکترون از آنتی کی، در مرحله اول، SET-PT سمیدر مکان

 دهد:می لیتشک ریز

Rº + ArOH → R− + ArOH+º                                   (4)       

شود. در ( مشخص میIP) ونیزاسیونی لیاست و با پتانس و مهم قابل توجه SET-PT سمیمکان یبرا یکینامیر ترمودواکنش از نظ نیا

 شود. ( مشخص میPDEپروتون ) کیتفک یو توسط آنتالپ جدا شده دیفلاونوئ ونیکات کالیپروتون از راد کیمرحله بعد، 

R− + ArOH+º → RH + ArOº                                   (5) 

IP  وPDE محاسبه شد: ریبه شرح ز 

IP = ΔH (ArOH+º) + ΔH (e−) – ΔH (ArOH)           (6) 

PDE = ΔH (ArOº) + ΔH (H+) – ΔH (ArOH+º)         (7) 

IP  وPDE اکسیدانتآنتی ونیکات کالیو پروتون از راداکسیدانت از آنتیالکترون  ترتبه ترتیب نشان دهنده از دست دادن راح کمتر 

و  دیاس کیمولکول گال یبرا ΔPDEو  IP ،ΔIP ،PDE باشد. مقادیری بیشتر میاکسیداننشان دهنده فعالیت آنتی است، یعنی

( و  2)شده و در جدول  محاسبه 31G-D3/6-M062X*با استفاده از روش مختلف  یدر فاز گاز و حلالها Gal/12N12Bکمپلکس 

 شده است. خلاصه ( 3)

 31G*-D3/6-M062Xبا استفاده از روش  Gal12N12B/برای گالیک اسید و کمپلکس  ΔIP و IP ردی. مقا2جدول

Solvent 
Gal 

/Gal 12N12B

complex ΔIP 

IP IP 

Gas 06/186 66/192 60/6  

Benzene 92/159 62/167 70/7  

Ethanol 59/136 45/141 86/4  

Water 79/135 46/140 67/4  
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  31G*-D3/6-M062Xبا استفاده از روش  Gal12N12B/برای گالیک اسید و کمپلکس  ΔPDE و PDE. مقادیر 3جدول 

Solvent 

PDE ΔPDE 

Gal B12N12/Gal complex   

3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 

Gas 204/58  203/32  211/56  207/58  200/43  206/36  00/3  89/2-  20/5-  

Benzene 22/17  54/15  60/14  02/17  74/10  40/16  20/0-  80/4-  80/1  

Ethanol 33/7  54/15  35/9  34/5  95/0  70/5  99/1-  59/14-  65/3-  

Water 58/13  60/9  37/15  96/11  50/7  91/11  62/1-  10/2-  46/3-  

 

 SPLET سمیمکان زیآنال.3-2-4

 :شودمی لیتشکفلاونید مطابق واکنش زیر ونیآن و O-H وندیپ و شکست( ArOH) دیپروتون از فلاوونوئ کیابتدا  ،سمیمکان نیادر

ArOH → ArO− + H+                                               (8) 

PA آزاد  کالیبه راد ونیالکترون از آن کیدهد. در مرحله دوم، پروتون را نشان می جدا شدن ییاست که توانا یپارامتر مهم

 :شود( مشخص میETEانتقال الکترون ) یتالپشود و با آنمنتقل میطبق واکنش زیر

ArO− + Rº → ArOº + R−                                          (9) 

 است: ریبه شرح ز ETEو  PAمعادلات مربوط به 

PA = ΔH (ArO−) + ΔH (H+) – ΔH (ArOH)                (10) 

ETE= ΔH (ArOº) + ΔH (e−) – ΔH (ArO−)                 (11) 

 یدر فاز گاز و حلالها l/Ga12N12Bو کمپلکس  دیاس کیمولکول گال یبرا ΔETEو  PA ،ΔPA ،ETE شده سبهمحامقادیر 

و  دیاس کیمولکول گال PA مقادیر ،نشان داده شده است (4)ارائه شده است. همانطور که در جدول  (5)و (4)مختلف در جدول 

حساس هستند. بسیارحلالها  تیقطب رییو نسبت به تغ ابدیل کاهش میاز فاز گاز به فاز حلا یریبه طور چشمگ Gal12N12B/کمپلکس 

 نیتر یدیاس بایتقر O-H 4 یدهد که گروه هانشان می ی مختلفدر فازها باتیترک ایندر OH یگروه ها یبرا PA ی، توالنیهمچن

در  O-H 4 یگروه هاو دهدشکیل میتمورد مطالعه را  یها ستمیدر س ونیآن نیدارتریپا جدا شدن هیدروژن آنو  باشدمی دروژنیه

 دارند. SPLET سمیدر مرحله اول مکان ینقش مهم باتیترکاین 

نشان  ΔPAمنفی بودن  است یخصوصاً در فاز گاز منفوفازها  همه آندر PA Gal)–/Gal 12N12ΔPA (PA B ری، مقادگریاز طرف د

از  یبالاتر یاکسیدانآنتی تیفعالآن کمپلکس  جهیت در نتکوچکتر اس دیاس کیاز گال Gal12N12B/کمپلکس  PAدهد که مقدار می
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مولکول  رادیکالیضد تیتواند فعالمی 12N12B فولرندر  دیاس کیکنند که جذب مولکول گالمی دییتأ جینتا نی. ادارد دیاس کیگال

کمپلکس از  دیاس کیمولکول گال ETE ریدهد که مقادنشان می 5و  4جدول  لیو تحل هیکند. تجز تیرا تقو دیاس کیگال

/Gal12N12B ( کوچکتر استΔETE ا .)سمیدر مرحله دوم مکان دیاس کیاست که مولکول گال یبدان معن نیمثبت است SPLET  از

 است.  ترفعال  Gal/12N12Bکمپلکس 

 31G*-D3/6-M062Xبر حسب کیلوکالری بر مول با استفاده از روش  Gal12N12B/برای گالیک اسید و کمپلکس  ΔPA و PA. مقادیر 4جدول

 

Solvent 

PA 
ΔPA 

Gal B12N12/Gal complex 

3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 

Gas 335/59  336/19  351/36  324/34  311/52  333/62  25/11-  67/24-  74/17-  

Benzene 02/99  05/95  20/103  35/93  96/81  40/101  67/5-  09/13-  8/1-  

Ethanol 96/42  83/40  52/48  10/41  48/33  27/45  86/1-  35/7-  25/3-  

Water 90/44  60/42  62/49  87/43  78/36  19/47  03/1-  82/5-  43/2-  

 

 31G*-D3/6-M062Xبر حسب کیلوکالری بر مول با استفاده از روش  Gal12N12B/برای گالیک اسید و کمپلکس  ΔETE و ETE. مقادیر 5جدول 
  

Solvent 

ETE 
ΔETE 

Gal B12N12/Gal complex 

3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 3O-H 4O-H 5O-H 

Gas 05/55  18/53  26/46  90/75  58/81  40/65  85/20  4/28  14/19  

Benzene 12/78  91/76  65/74  28/91  39/96  63/82  16/13  48/19  98/7  

Ethanol 97/100  25/99  42/97  69/105  92/108  87/101  72/4  67/9  45/4  

Water 74/104  78/102  54/101  55/108  18/111  17/105  08/4  4/8  63/3  

 

 روش داکینگ مولکولی از بااستفاده فولرن 12N12B روی اسید گالیک جذب .3-3

 دراین تحقیق .دهد می نشان را اتصال محل نیروی و اتصال انرژی برهمکنش، محل ،برهمکنش نحوه مولکولی داکینگ     

  .(7شدند)شکل داک استفاده از نرم افزار آتوداک، با ورنیتریدفولرن ب برهمکنش گالیک اسید با
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 دیتریبا فولرن بورن دیاس کیگال گاندی. برهمکنش ل7شکل

برهمکنش  نیاتصال درا یانرژ نیوکمتر یواندروالس یانرژ ک،یالکترواستات یانرژ گرددیمشاهده م (6که درجدول) همانطور

 .مشخص شده است

 دیترین-بافولرن بور دیاس کیبرهمکنش گال یمولکول نگیحاصل از داک جی. نتا6جدول 

ثابت 

 (Ki)مهارکنندگی

 الکترواستاتیکانرژیسهم

((Kj/mol) 

 سهم انرژی واندروالس

(KJ/mol) 

 لیگاند انرژی اتصال

65/283  02/0-  09/2-  75/0-  گالیک اسید 

 

از  شتریواندوالس ب یشود، سهم انرژ یشاهده مهمانطور که م دیتریفولرن بورن با دیاس کیگال بینحوه اتصال ترک یبررس در

 [.40-39]است شتریب یکمتر باشد قدرت مهارکنندگ Ki  زانیهرچه م یمهارکنندگ سمیبراساس مکان بوده و کیالکترواستات
 

 . نتیجه گیری4

سطح فولرن  یور دیاس کی، جذب مولکول گال)DFT(یچگال تیتابع هیمطالعه به طور خلاصه با کمک محاسبات نظر نیدر ا    

12N12B 12سطح فولرن یرو دیاس کیقرار گرفت. مقدار انرژی جذب گال یمورد بررسN12B یبا استفاده از روشها D-B3PW91 B 

با  یبرهمکنش قو کیو سطح آن فولرن  دیاس کیگال نیبر مول محاسبه و ب یکالر لویک -07/26و -07/28معادل  M06-2X-D3و 

به  تواندیدارد و آن فولرن م دیاس کیبه جذب گال یادیز یلیسطح فولرن تما گریبه عبارت د بوجود آمده است. ییایمیجذب ش

 و کمپلکس دیاس کیلمولکول گا یدانیاکسیآنت تی. فعالدییعمل نما دیاس کیجذب گال یجاذب مناسب برا کیعنوان 

/Gal12N12Bیها سمیبر اساس مکان HAT ،PT-SET  وSPLET ریمنظور، مقاد نیا یشده است. برا یبررس BDE ،IP ،PDE ،PA 

بهتر درک  یمورد بررس باتیترک یدانیاکسیآنت یهایژگیبنزن، اتانول و آب محاسبه شدند تا بتوانند و ،یگاز یدر فازها ETEو 

 :باشدیشرح م نیبدحاصله  جیشوند. نتا
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گاز، بنزن، اتانول و آب  یدر حلالها H-Oمختلف  یگروها یبرا BDE ریمقاد نیکمتر Gal12N12B/و کمپلکس دیاس کیگال در

 نیاختلاف ب  ΔBDE رمثبتیمقاد. دهدیرا انجام م HAT سمیاحتمال مکان نیشتریبا ب 4O-Hو گروه  باشدیم 4O-Hمربوط به 

از  Gal12N12B/از کمپلکس  دیاس کیکه گال دهدیدر همه فازها نشان م H-Oمختلف  یگروهها یبرا ،و کمپلکس دیاس کیگال

 نیفولرن با ا 12N12Bیرو دیاس کیجذب گال یدانیاکسیآنت تیفعال گریبرخوردار است. به عبارت د یشتریب یدانیاکسیآنت تیفعال

)گاز و بنزن( هستند و  یقطب ریغ ی)اتانول و آب( کمتر از حلالها یقطب یدر حلالها PDEو  IP ریمقاد .ستین حیقابل توج سمیمکان

 لیکه تشک دهدیبنزن، اتانول و آب مثبت هستند، نشان م ،یدر فاز گاز ΔIPریمقاد لالها حساس هستند.ح تیقطب رییآنها نسبت به تغ

 نیدر اول Gal12N12B/فازها سخت تر است و کمپلکس نیدر ا دیاس کیاز مولکول گال Gal12N12B/در کمپلکس  ونیکات کالیراد

گاز، بنزن، اتانول و آب  یدر حلالها O-Hمختلف  یگروها یبرا PDE ریمقاد نیکمتر. باشدیکندتر م SET-PT سمیقدم از مکان

 کالیازدست دادن پروتون از راد ییکه توانا دهدیاست، نشان م یدر همه آن فازها منف ΔPDE ریمقاد. باشدیم 4O-Hمربوط به 

در  Gal12N12B/کمپلکس یدانیساکیآنت تیفعال جهیو در نت باشدیمولکول م دیاس کیآسانتراز گال  Gal12N12B/کمپلکس ونیکات

از فاز گاز به فاز  یریبه طور چشمگ Gal12N12B/و کمپلکس  دیاس کیگال PA ریمقاد. باشدیم دیاس کیاز گال شتریهمه آن فازها ب

و  باشدیم دروژنیه نیتر یدیاس بایتقر 4O-H یها گروههستند. ارحساسیحلالها بس تیقطب رییو نسبت به تغ ابدییحلال کاهش م

 یاست منف یدرهمه آن فازها وخصوصاً در فاز گاز منف ΔPA ریمقاددارند.  SPLET سمیدر مرحله اول مکان یها نقش مهمگروه نیا

یآنت تیآن کمپلکس فعال جهیکوچکتر است در نت دیاس کیاز گال Gal12N12B/کمپلکس  PAکه مقدار  دهدینشان م ΔPAبودن 

 .دارد دیاس کیاز گال یبالاتر یدانیاکس

را  دیاس کیمولکول گال یکالیضدراد تیفعال تواندیم 12N12Bبر فولرن  دیاس کیکه جذب مولکول گال کنندیم دییبالا تأ جینتا

 نگیداک جی. ونتاابدییم شیفولرن افزا 12N12Bسطح  یدر اثر جذب رو دیاس کیگال یدانتیاکسیآنت تیفعال جهیکند و در نت تیتقو

 ای یکالیضدراد تینشان داد که فعال ینقش راداشته و ثابت مهارکنندگ نیشتریبرهمکنش ب نیدر ا سالواندرو ینشان داد که انرژ

 .ابدی یم شیافزا دیترین-با برهمکنش برسطح فولرن بور دیاس کیگال یهمان مهارکنندگ
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Abstract 

Adsorption and antioxidative activity of Gallic acid (Gal) on the surface of B12N12 fullerene has been 

investigated by using density functional theory (DFT) within B3PW91-D and M06-2X-D methods. Adsorption 

values and electronic properties showed that the molecule has chemisorbed to the fullerene surface and induces 

significant changes in electronic properties of the fullerene. Antioxidative activities of the Gallic acid and 

B12N12/Gal complex have been investigated using the M06-2X-D level of theory based on the hydrogen atom 

transfer (HAT), single electron transfer followed by proton transfer (SET-PT) and sequential proton loss 

electron transfer (SPLET). For this purpose, the bond dissociation enthalpy (BDE), ionization potential (IP), 

proton dissociation enthalpy (PDE), proton affinity (PA) and electron transfer enthalpy (ETE) values were 

calculated in gas, benzene, ethanol, and water phases to better understand the antioxidative properties of the 

investigated compounds. The results showed that the adsorption of galic acid on B12N12 fullerene would 

enhance the antioxidative activity of the gallic acid.the aromaticity of the five-membered rings of the ligands 

increases with the interaction with the G-quadruplex. 

      

Keywords: Gallic acid, anti-radical activity, antioxidant mechanisms, fullerenes, Density functional theory 

(DFT), molecular docking . 

 

                                                 
*Corresponding author : M.T. Baei 

Address: Department of Chemistry, Azadshahr Branch, Islamic Azad University, Azadshahr, Golestan, Iran. 

Tel: 09111751399                E-mail: Baei52@Yahoo.com 


