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 چکیده

 روشهای در( DFT)چگالی تابعیت نظریه کمک با 12N12B فولرن سطح روی رستینکوئ مولکول رادیکالی آنتی فعالیت و جذب       

B3PW91-D و M06-2X-D فولرن سطح به مولکول این که داد نشان ها توپولوژی تحلیل و تجزیه و جذب مقادیر. است شده بررسی 

B12N12 و کوئرستین مولکول اکسیدانی آنتی فعالیتهای .کندمی ایجاد فولرن الکترونیکی خواص در توجهی قابل تغییرات و است شده جذب 

 انتقال آن از پس و منفرد الکترون انتقال ،(HAT) هیدروژن اتم انتقال اساس بر M06-2X-D تئوری سطح از استفاده با B12N12/Que کمپلکس

 پتانسیل ،(BDE) پیوند تفکیک لپیآنتا مقادیر اکسیدانی، آنتی خواص بهتر درک برای. است شده بررسی SPLET  روش و( SET-PT) پروتون

 12N12B فولرن سطح روی کوئرستین( ETE) الکترون انتقال آنتالپی و( PA) خواهی پروتون ،(PDE) پروتون تفکیک آنتالپی ،(IP) یونیزاسیون

 افزایش باعث فولرن  12N21B روی کوئرستین جذب حلال، فازهای و گاز در که داد نشان نتایج. است شده محاسبه آب و اتانول بنزن، گاز، در

 کنند. ثابت مهارکنندگی در روش داکینگ مولکولی نیز این نتایج را تایید می انرژی برهمکنش و است، شده کوئرستین اکسیدانتی آنتی فعالیت
 

 

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

 
 

 . مقدمه1

 است کم مولکولی وزن با پلی فنولی ترکیبات از بزرگی های گروه شامل که هستند گیاهی های تخصصی متابولیت فلاونوئیدها     

 دی فلوئونها، ایزو فلانانولها(، )یا کاتچینها ها، فلوئون آنتوسیانیدین، فلاونوئل، آونن، فلان همچون، متعددی انواع به ترکیبات این که

 نام به گیاهی ترکیبات از گروه یک به متعلق که است رنگدانه کوئرسین، یک .[1شوند]می تقسیم بندی کلوکانها و هیدروفلاوونولها
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 جمله کاهش از سلامتی مزایای چندین با آنها. دارند حضور چای و غلات ها، میوه سبزیجات، در فلاونوئیدها .است فلاونوئیدها

 توانایی از کوئرسیتین مانند مفید فلاونوئیدها هستند. اثرات مرتبط دژنراتیو مغزی اختلالات و سرطان قلبی، های بیماری به بتلاا خطر

 و شده آزاد های رادیکال فعالیت مانع که هستند ترکیباتی هااکسیدانآنتی .باشدمی بدن انسان در هااکسیدانآنتی عملکرد در آنها

-می نگاه مصون این ترکیبات مخرب اثرات از را بدن های سلول آنها کردن فعال غیر با و کنندمی جلوگیری هاآن ازاکسیداسیون

 در مشخصا آن برای نیز بدن ایمنی تقویت دستگاه خاصیت شده، کشف اکسیدانی کوئرسیتینآنتی خاصیت علاوه بر .[2دارد]

 قرمز، سیب پوست در و دارد ویروسی ضد خاصیت ست. کوئرسیتیننیز کشف شده ا Cویتامین  مصرف هنگام و فشار تحت شرایط

-می یافت اسفناج و کاهو کلم لوبیاجات، تیره، چای سبز، چای گلابی، گیلاس، مرکبات، زغال اخته، قرمز، پیاز بروکلی، انگور،

 متعاقب و فلاونوئیدها ساختار یرو آن تاثیر و جاذب یک عنوان به( ها فولرن) مختلف های قفسه نانو توانایی بررسی هدف .[3]شود

 نظریه از استفاده با رادیکالها جذب منظور به غذایی مواد بندی بسته سیستم در آن استفاده و آنها اکسیدانیآنتی خاصیت روی بر آن

DFT باشدمی. 
 

 

 ی محاسباتیهاروش. 2

گ مولکولی جهت بررسی برهمکنش مولکول کوئرستین با های کامپیوتری مانند مکانیک کوانتومی وداکیندراین تحقیق ازروش     

 نیترید استفاده شده است. -سطح فولرن بور

 

 . روش مکانیک کوانتومی1-2

 09Gaussian [4]نرم افزار  او سپس ب میترس Gauss Viewبا کمک نرم افزار ( را 1)شکل نیکوئرستو  12N12Bساختارهای فولرن      

و  12N12Bبهینه شدند. براساس نتایج بدست آمده، انرژی شکاف فولرن  D3-2X-M06و  D-B3PW91با کمک روشهای و 

 -M06الکترون ولت توسط تابع  74/6و  55/9و حدود  *B3PW91/6-31Gالکترون ولت توسط تابع  47/4و  01/7حدود  نیکوئرست

2X-D3بدست آمده است. در کارهای قبلی مقادیر انرژی شکاف فولرن با استفاده از روش M05/LANL2DZ  الکترون  29/7معادل

 quercetinبرای برسی ساختار الکترونی و جذب  *B3PW91/6-31G بنابراین با توجه به نتایج بالا روش .[5]ولت محاسبه شده است

 باشد.روش مناسب تری می
 

 . روش داکینگ مولکولی2-2 
استفاده شد که این  4ی اتوداکئرستین  از روش داکینگ و برنامهنیترید با مولکول کو-برای پیش بینی انرژی اتصال فولرن بور      

های کوچک نظیر دارو در اتصال با گیرنده )ممکن است پروتئینی باشد( طراحی برنامه برای پیش بینی چگونگی قرارگیری مولکول

م های هیدروژن ناقطبی با هم انتخاب شد و ات (LGA)شده است. همچنین برای جستجوی کانفورماسیون لیگاند الگوریتم ژنتیکی 

تعیین شدند. جعبه شبکه مختلف با نقاط شبکه ای مختلف با فاصله  Gasteiger-Marsiliادغام شدند و بار اتم های جزئی با استفاده از 
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 محاسبه DTA افزار نرم از استفاده با لیگاند 1پیچشی زوایای آزادی درجات برای داکینگ در نظر گرفته شد وتعداد Aº 1شبکه نقطه 

 ماکرومولکول،) داکینگ نیاز مورد ورودی فایلهای سازی ازآماده پس. گردید ذخیره pdbqt صورت به لیگاند فایل درنهایت .شد

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

 با ای شبکه شده، طراحی لیگاندهای مولکولی حجم براساس حاضر، مطالعه در .[6-10]شد انجام 2لامارکی ژنتیک

 یک)آنگستروم  326/0  شبکه نقاط وفاصله مختصات گانه سه محورهای درراستای 12N12Bبرای فولرن  آنگستروم04×04×04ابعاد

 با Autogrid محاسبه. شد نظرگرفته در بود، گاندلی فولرن و فعال جایگاه برگیرنده در که( کربن-کربن ساده پیوند طول چهارم

 برای Autogrid محاسبه در تکرار از اجتناب منظور به. شود می مختلف هایاتم نقشه فایل تولید به منجر یافته تخصیص پارامترهای

 این از و محاسبه ودش می داده پوشش AutoDock افزار نرم توسط که هاییاتم تمام نقشه ساختاری، بانک لیگاندهای از یک هر

 داکینگ مختلف پارامترهای همچنین و شده تعریف برنامه اجرایی هایفایل باید بعد درمرحله. شد استفاده محاسبات درتمام هافایل

 که آنجا از. گردند می ذخیره ADT افزار نرم توسط و  (dpf)داکینگ پارامتر خروجی فایل صورت به اطلاعات این. گردد تنظیم نیز

 مذکور فایل در اتم بور پارامترهای  (dpf,gpf) داکینگ های خروجی در که است لازم هستند مطالعه حاوی اتم بور مورد یباتترک

 گرفته انجام  (dlg) داکینگ نهایی خروجی فایل رسپتور از -لیگاند اتصال آزاد انرژی های داده برای تنها بندی رتبه .[8شود] کپی

 .است

 

 
 

 . نتایج و بحث 3

 افتی بیمرکبات و س از،یپ ژهیبه و جات،یها و سبزوهیاست که معمولا در م یاهیرنگدانه گ دیفلاونوئ کی، نیوئرستک     

هستند.  نیاز کوئرست یقابل توجه ریمقاد یحاو زیسبز ن ی. چاتونیانگور و روغن ز اه،یعبارتند از توت س گریمنابع د .[11]شودمی

آزاد مبارزه  یها کالیمقابل راد ها دراکسیدان. آنتیمی باشد یقو یاکسیدان هاآنتی یکه دارااست  نیا نیکوئرست هیاول دهیفا

شوند. مطالعات منجر به مرگ سلول می نیزده و همچن بیآس DNAو  یسلول یکه به غشا ییایمیش ریواکنش پذ باتیترک .کنندمی

ایده دو برابری )حداقل( در ارتقاء سلامت کلی قلبی عروقی دارد. نشان داده اند که مصرف فلاونوئیدها، به طور خاص کوئرستین، ف

اکسیدانی کوئرستین در برابر اکسیداسیون کند. دوم، محققان مشاهده کرده اند که فعالیت آنتیاول، جریان خون را تحریک می

ها به دیواره شریان LDL لسترولشود ککند. این امر ممکن است مفید باشد، زیرا اکسیداسیون سبب میمحافظت می LDL کلسترول

، خربزه، کرفس، آلو، خرما، عسلشود، از جمله توجهی یافت میصورت قابلبچسبد. این ماده در بسیاری از منابع غذایی مختلف به

که شوند. ازآنجاییکلم بروکلی و بسیاری از غذاهایی که معمولاً مصرف می اخته،زمینی شیرین، زغالکلم بروکلی، سیب، سیب

مواد ارگانیک مواد غذایی نسبتاً جدید است، تحقیقات بر روی آن همچنان ادامه دارد، اما مطالعات  تحقیقات مولکولی در مورد

                                                 
1 Torsional degree of freedom 
2 Lamarckian Genetic Algirithm(LGA) 

https://redmag.ir/%d8%b9%d8%b3%d9%84/
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توجهی در میزان سطح سیدان باعث افزایش قابلاکدهد که این فلاونوئید آنتیزیادی در این زمینه صورت گرفته است که نشان می

ساختار این ترکیب در شکل زیر نشان داده باشد. شود. بنابراین این ماده فوق العاده یکی از وظایف مهم محققین میمی انسانسلامتی 

  .[12]شده است

 
 

 )ب(12N12B)الف(، فولرن نیوئرستساختار ک. 1شکل

 12N12B. بنابراین در این تحقیق فولرن [13-15] ر روی فولرن و هتروفولرنها انجام شده استتحقیقات زیادی بدر دهه های اخیر، 

فولرن انجام خواهد شد. ابتدا ساختار  نیا یو محاسبات بر رو کیمختلف به سطح فولرن نزد یهایریبا جهت گ نیانتخاب و کوئرست

آن ساختار محاسبه  یشده و انرژ کینزد یآن به مقدار واقع یایکرده تا طول و زوا نهیبه DFTآن فلورن را با استفاده از روش 

و سطح فولرن وجود دارد، با قراردادن  نیوئرستک نیاتصال ب یبرقرار یمناسب برا یها یریمطالعه جهت گ نیگردد. در امی

 نیب یکیانتقال بار الکترامکان  نیگردد. همچنو بهینه کردن آن ساختار، مقدار انرژی جذب محاسبه می تیدر هر موقع نیکوئرست

 .[16]خواهدشد یماده جذب شونده و سطح جاذب بررس
 

 فولرن 12N12Bروی  نیکوئرستجذب  .1-3

آنالیز اوربیتال گردد. آنها محاسبه می یجذب یکرده و انرژ کیسطح آن فولرن نزد یرا رو نیبعد، مولکول کوئرستدر مرحله      

 eبه ترتیب ) 12N12B( در N( و نیتروژن)Bقدار بارهای نقطه ای برای اتم های بورن )دهد که م( نشان میNBOپیوندی طبیعی )

157/1(،)+e157/1- توسط تابع )B3PW91/6-31G* محاسبه شده است. مقادیر بارهای مثبت و منفی روی اتم های B وN  فولرن ها

، مقادیر دانسیته الکترونی در B-Nونی بودن پیوند باشند. همچنین علاوه بر یآن یونی می B-Nنشان دهنده آن است که پیوندهای 

توانند انتراکشن مناسبی با همدیگر داشته می 12N12Bمولکول  Bو اتمهای  نیکوئرستدهد که اتمهای اکسیژن نشان می 2-3شکل 

شود. با  کینزد 12N12B بورنمختلف به اتم  یدر جهت هاتواند از طریق اتم اکسیژن خود می نیکوئرستبنابراین  .[17]باشند

 نیدارتریا. یعنی پردیگیقرار م یجذب آن مورد بررس زانیو بهینه کردن آن ساختارها م تیدر هر موقع نیقراردادن مولکول کوئرست

ماده جذب  نیب یکیامکان انتقال بار الکتر نیباشد، همچنو سطح فولرن مورد نظر می نیمولکول کوئرست نیب ینسب ییفضا شیآرا
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طول  یخواهد شد. پس از بهینه کردن کامل آن ساختارها، پارامترها یآن بررس جذبخصلت  یبررس یذب براجاشونده و سطح 

 رییتغ تیدر هر موقع جینتا نیا سهیآن ساختارها محاسبه شده و سپس با مقا Gapو  HOMO ،LUMOجذب،  هاییانرژ وند،یپ

 . (2)شکلردیگقرار می یآن مورد بررس اتیخصوص

 

HOMO&LUMO ع مولکولنو 

 

 کوئرستین

 

 فولرن

 

 کوئرستین-فولرن

  فولرن-نیفولرن وکوئرست ن،یکوئرست هایمولکول یلومو-هومو. 2شکل

 گردد:استفاده می ریاز روش ز یجذب یبدست آوردن انرژ یبرا

BSSE) + Efullerene+ EQue (E - fullerene-Que = Eb E                       (1)  
 

و  12N12B بورناتم با  خود ژنیاتم اکس قیاز طر نیکوئرستنزدیکی از  پسشود. نیز در نظر گرفته میطای توابع پایه این روش خ در

فرمها  یروی آن فولرن پایداربوده و مابق نیساختار جذب کوئرست یک دهد کهنتایج بدست آمده نشان میبهینه کردن آن ساختارها، 

اختار مورد بررسی قرار ساین  نیشان داده شده است. بنابراین جذب کوئرست( ن3)شکل کرده است که در ییحالت نوآرا نیبه ا

 رییو تغ سهیآن ساختار نسبت به فولرن خالص مقا Gapو  HOMO ،LUMOجذب،  هاییانرژ وند،یطول پ ی. پارامترهاگرفت

 .[18]قرار گرفت یآن مورد بررس اتیخصوص

 -55 .256و  -,D3-2X-M06 256.19و  D-B3PW91تفاده از روشهای با اس B12N12/Qure کمپلکسانرژی جذب  مقدار

اعداد نشان  نی)علامت منفی نشان دهنده گرمازا بودن فرایند و افزایش پایداری ساختارها است(. اباشد. کیلوکالری بر مول می

قوی و برهمکنش  کیفولرن آن و سطح  نیکوئرست نیبوده و بخوب  اریبس  Qure12N12B/کمپلکسانرژی جذب  مقدارکه  دهندیم

تواند به عنوان رد و آن فولرن میدا نیبه جذب کوئرستزیادی  یلیسطح فولرن تما گریبه عبارت دجذب شیمیایی بوجود آمده است. 
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( QTبا آن فولرن ) نیانتقال بار بین مولکول کوئرست قترمیزانیدق یبررس ی. برادییعمل نما نیجذب کوئرست یجاذب مناسب برا کی

. 0، حدود  12N12Bآن ساختار یرو نیدهد که در جذب مولکول کوئرستنشان می NBOآنالیز شده است. آنالیز  NBOکمک به 

برهمکنش  کیو سطح فولرن  نیکوئرست نیمنتقل شده است که نشان دهنده آن است که ب 12N12Bبه  نیالکترون از کوئرست 356

 کیو سطح فولرن  نیکوئرست نینشان دهنده آن است که بنیز  2ELF، و 1LLOنقشه های دانسیته الکترونی، وجود دارد.  قوی

به مقدار  نیدر اثر جذب کوئرست وندیپ یایو زوا لطو لیوجود دارد. همچنین خصوصیات ساختاری این فولرن از قب یبرهمکنش قو

. نتایج بالا نشان میدهد که باشد(با آن فولرن می نیکوئرست قویدهنده برهمکنش نسبتا  تغییر کرده است )نشان قابل توجه ای

تواند یک کاندیدای بالقوه ای برای جذب این مولکول عمل نماید و روی آن فولرن شده و آن فولرن می شیمیاییجذب  نیکوئرست

 . صورت گیرد نیکوئرستممکن است تغییر قابل ملاحظه ایی روی فعالیت آنتی رادیکالی 

 

 
. 31G*-B3PW91/6کمپلکس با استفاده از روش  Qure12N12B/برای ساختار بهینه شده  ELF، وLOLدانسیته الکترونی،و  PDOSپارامترهای هندسی،  .3شکل

 ها بر حسب آنگسترم  فاصله
 

 فولرن 12N12Bی رو نیمولکول کوئرست یتاکسیدانآنتی یها سمیمکان زیآنال.2-3

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

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

 یرهیزنج کیآزاد شوند، و منجر به  یهاکالیبه راد لیتبد زین دهیدبیآس یها. ممکن است بعد از آن، سلولزنندیم بیآس

شود، چون بخشی از مکانیسم دفاعی بدن طور طبیعی تولید میهای آزاد بهمخرب شوند. با این حال رادیکال ییایمیش یهاواکنش

                                                 
1 Localized orbital locator 
2 electron localization function 
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ی بیگانه از قتی مادهکند تا آن را از بین ببرد. سپس واست. اگر بدن یک ویروس یا باکتری را شناسایی کند، رادیکال آزاد تولید می

های آزاد به دلایل کند. اما ممکن است تولید رادیکالاکسیدان تولید میهای آزاد آنتیبین رفت، بدن برای خنثی کردن رادیکال

های مضر فرابنفش خورشید همه شده، استرس، و حتی اشعههای فرآوریمختلف از کنترل خارج شود. آلودگی هوا، دود، خوراکی

جا است که اهمیت شود. اینهای آزاد شود که منجر به استرس اکسیداتیو میسبب تولید بیش از حد رادیکال تواندمی

از  یناش یهاواکنش رسانبیآس یرهیزنج ون،یداسیکردن اثرات اکس یبا خنث هادانیاکسیشود. آنتها مشخص میاکسیدانآنتی

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

ی. آنتکنندیم یها برسانند آنها را خنثبه سلول یترشیب بیآزاد آس یهاکالیراد کهنیو قبل از ا دهندیفعل و انفعال انجام م

آزاد  کالیبه راد لیخودشان تبد کهنیبدون ا دهند،یآن مآزاد را به  کالیراد یکار، الکترون از دست رفته نیا یبرا هادانیاکس

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

یاز آنت ترشیآزاد ب یهاکالیراد عدم توازن، که در آن نی. ادیایآزاد بر ب یهاکالیکند تا از پس راد دیتول دانیاکسیآنت یکاف

 ای یسلول بیآس و،یداتیاسترس اکس تیوضع نی. در اشودیم دهینام ویداتیاسترس اکس کند،یفراهم م تواندیاست که بدن م یدانیاکس

رطان شود. س یحت ای یماریرا سرعت دهد و منجر به ب یریپ ندیفرآ تواندیم یطولان ویداتی. استرس اکسدهدیمرگ سلول رخ م یحت

  .[19]جبران شودییاغذ میرژ قیاز طر دیبا دانیاکسیرو فقدان آنت نیاز ا

 شود:ها بر اساس سه روش شناخته شده زیر انجام میاکسیدانمکانیسم فعالیت آنتی

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.3-3

برخورد  خود بطور مستقیم با رادیکالهای آزاد مطابق واکنش زیر O-H( از طریق تفکیک پیوند ArOHمکانیسم، فلاونید ) HATدر 

 می کند:ک

Rº+ ArOH → RH + ArOº  

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

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

و کمپلکس  نیکوئرستهای  H-Oبرای هریک از  BDEباشد. مقادیر ی بیشتر میاکسیداننشان دهنده فعالیت آنتی BDEمقادیر کمتر 

/Qure12N12B  31*در حلالهای مختلف با استفاده از روشG-M062X/6 31( آورده شده است. روش 1)درجدولG*-M062X/6 

[. بنابراین برای محاسبات 12-11برای محاسبات ترموشیمی و انتراکشنهای غیر کوالانسی نتایج دقیق تری از روشهای دیگر دارد]

 اکسیدانتی این ترکیبات از این روش استفاده شده است. آنتی
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بر  31G*-D3/6-M062Xو همچنین اختلاف آنها با استفاده از روش  Que12N12B/و کمپلکس  ( برای کوئرستینBDE) H-Oآنتالپی تفکیک پیوند . 1جدول

 حسب کیلو کالری بر مول

 

در حلالهای گاز، بنزن، اتانول و آب  H-Oبرای گروهای مختلف  BDEکمترین مقادیر  Que12N12B/و کمپلکس  نیکوئرستدر 

را  HAT احتمال مکانیسم نیشتریبا ب O-H'3، گروه باتیترکاین  یکرد که براتوان تصور ، میقتیدر حقباشد. می O-H'3مربوط به 

در  7O-Hدر فاز گازی و گروه  5O-Hو کمپلکس( برای گروه  نیکوئرست)اختلاف بین  ΔBDEهمچنین مقادیرمنفی دهد. انجام می

ی بیشتری برخوردار است. به عبارت دیگر اناکسیدین گروها از فعالیت آنتیدر ا Qure12N12B/دهد که کمپلکس همه فازها نشان می

 ها شده است. ی در این گروهاکسیدانباعث افزایش فعالیت آنتیفولرن  12N12Bروی  نیکوئرستجذب 

 SET-PT سمیمکان زیآنال.4-3

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

 دهد:می لیتشک ریشرح ز

Rº + ArOH → R− + ArOH+º  

شود. در ( مشخص میIP) ونیزاسیونی لیاست و با پتانس و مهم قابل توجه SET-PT سمیمکان یبرا یکینامیواکنش از نظر ترمود نیا

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

R− + ArOH+º → RH + ArOº  
IP  وPDE محاسبه شد: ریبه شرح ز 

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

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

IP  وPDE اکسیدانآنتی ونیکات الکیو پروتون از راد اکسیداناز آنتیالکترون  ترتبه ترتیب نشان دهنده از دست دادن راح کمتر 

و  نیمولکول کوئرست یبرا ΔPDEو  IP ،ΔIP ،PDE مقادیر .[20]باشد ی بیشتر میاکسیداننشان دهنده فعالیت آنتی است، یعنی



     

 

 

 39  1401 زمستان، 40، شماره دوازدهمسال                           و همکاران توکلی هفشجانی

 
( JQCS ) 

( 2)شده و در جدول  محاسبه 31G-D3/6-M062X*با استفاده از روش مختلف  یدر فاز گاز و حلالها Que12N12B/کمپلکس 

 .شده استخلاصه (3و)

 31G*-D3/6-M062Xبا استفاده از روش  Que12N12B/برای کوئرستین و کمپلکس  ΔIP و IPمقادیر   .2جدول

 

ΔIP 
QUE -12N12B

complex QUE 
Solvent 

IP IP 
9/2- 155/4 164/6 Gas 

7/6- 137/4 144/1 Benzene 
6/4- 123/8 128/4 Ethanol 

6/5 133/8 128/2 Water 
 

 

 31G*-D3/6-M062Xبا استفاده از روش  Que12N12B/برای کوئرستین و کمپلکس  ΔPDE و EPDمقادیر  . 3جدول

 
 ریغ یکمتر از حلالها شده است،)اتانول و آب( محاسبه  یقطب یکه در حلالها PDEو  IP ریدهد که مقادنشان می (3( و)2)جدول

اهدا  ییو توانا یالکترون یاهدا یی، تواناگریبه عبارت د حلالها حساس هستند. یتقطب ریی)گاز و بنزن( هستند و نسبت به تغ یقطب

P I– Que/12N12P (IP BΔI ریمقاد نیاست. همچن شتریب یقطب یدر حلالها Que12N12B/و کمپلکس  نیپروتون مولکول کوئرست

Que) کمپلکس در  ونیکات کالیراد لیدهد که تشکهستند، نشان می در فاز گازی، بنزن و اتانول منفی/Que21N12B  از مولکول

. در مرحله دوم باشدفعال تر می PT-SET سمیقدم از مکان نیدر اول Que12N12B/کمپلکس تر است و در این فازها آسان نیکوئرست

 O-H'3در حلالهای گاز، بنزن، اتانول و آب مربوط به  O-Hبرای گروهای مختلف  PDEکمترین مقادیر ، SET-PT سمیمکان

و  نیمولکول کوئرست O-H'3گرفت که گروه  جهیتوان نت، مینیبنابرا(. است باتیترکاین  یها براBDE  یمشابه توالباشد)می

ΔPDE (PDE  ری، مقادگریمورد مطالعه است. از طرف د یستمهایدر س ونیکات نیدارتریپا یدارا Que12N12B/کمپلکس 

PDE Que)-/Que 12N12B کمپلکس  ونیکات کالیپروتون از راد ازدست دادن ییدهد که توانااست، نشان می یمنفآبی در فاز

/Que12N12B کمپلکس  یاکسیدانآنتی تیفعال جهیو در نتباشد. مولکول می نیاز کوئرستآسانتر/Que12N12B  در فاز آبی بیشتر
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ی در گروه کسیداناباعث افزایش فعالیت آنتیفولرن  12N12Bروی  نیکوئرستدهد که جذب نتایج بالا نشان می. باشدمی نیکوئرستاز

 شده است.  نیکوئرست O-Hهای 

 SPLET سمیمکان زیآنال.5-3

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

 :شودمی

ArOH → ArO− + H+  

PA طبق آزاد  کالیبه راد ونیالکترون از آن کیدهد. در مرحله دوم، شان میپروتون را ن جدا شدن ییاست که توانا یپارامتر مهم

 :شود( مشخص میETEانتقال الکترون ) یشود و با آنتالپمنتقل می واکنش زیر

ArO− + Rº → ArOº + R−  

 است: ریبه شرح ز ETEو  PAمعادلات مربوط به 

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

ETE= ΔH (ArOº) + ΔH (e−) – ΔH (ArO−)  
مختلف  یدر فاز گاز و حلالها Que12N12B/و کمپلکس  نیمولکول کوئرست یبرا ΔETEو  PA ،ΔPA ،ETE شده محاسبهمقادیر 

 ارائه شده است.  5و  4در جدول 
 

 31G*-D3/6-M062Xش بر حسب کیلوکالری بر مول با استفاده از رو Que12N12B/برای کوئرستین و کمپلکس  ΔPA و PA. مقادیر 4جدول 

 
 

 31G*-D3/6-M062Xبر حسب کیلوکالری بر مول با استفاده از روش  Que12N12B/برای کوئرستین و کمپلکس  ΔETE و ETE.  مقادیر 5جدول 
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از فاز  یریبه طور چشمگ Que12N12B/و کمپلکس  نیمولکول کوئرست PA مقادیر ،نشان داده شده است( 4)همانطور که در جدول

 ایندر OH یگروه ها یبرا PA ی، توالنیحساس هستند. همچنبسیارحلالها  تیقطب رییو نسبت به تغ ابدیه فاز حلال کاهش میگاز ب

 جدا شدن هیدروژن آنو  باشدمی دروژنیه نیتر یدیاس بایتقر 7O-H یدهد که گروه هانشان می ی مختلفدر فازها باتیترک

در مرحله اول  ینقش مهم باتیترکاین در  7O-H یگروه هاو دهدتشکیل میلعه را مورد مطا یها ستمیدر س ونیآن نیدارتریپا

 یخصوصاً در فاز گاز منفوفازها  همه آندر PAQue)-/Que 12N12ΔPA(PAB ری، مقادگریدارند. از طرف د SPLET سمیمکان

 تیفعال جهیاست در نتکوچکتر  نیاز کوئرست Que12N12B/کمپلکس  PAدهد که مقدار نشان می ΔPAمنفی بودن  است

 تیتواند فعالمی 12N12B فولرندر  نیکنند که جذب مولکول کوئرستمی دییتأ جینتا نی. ادارد نیاز کوئرست یبالاتر یاکسیدانآنتی

از  نیمولکول کوئرست ETE ریدهد که مقادنشان می 5جدول  لیو تحل هیکند. تجز تیرا تقو نیمولکول کوئرست رادیکالیضد

 سمیدر مرحله دوم مکان نیاست که مولکول کوئرست یبدان معن نیمثبت است(. ا ΔETEکوچکتر است ) Que12N12B/کمپلکس 

SPLET  کمپلکس ازQue/12N12B  است.  ترفعال 
 

 

 نیترید-. داکینگ مولکولی حاصل ازبرهمکنش کوئرستین با فولرن بور6-3

ه واکنش بین رسپتور ولیگاند می باشد، بنابراین، ازاین روش های متداول جهت بررسی نحوداکینگ مولکولی یکی از روش     

)ثابت  Kiنتایج حاصل از داکینگ  .[21-22]نیترید استفاده شد-جهت بررسی نحوه اتصال کوئرستین برسطح فولرن بور

 نیترید را-رکوئرستین با فولرن بوز روش مکانیک کوانتومی دربرهمکنش ، نتایج حاصل ا(6هارکنندگی( وانرژی اتصال جدول)م

 کنند. تأیید می

 نیترید-کوئرستین بافولرن بور برهمکنش  یمولکول نگیحاصل از داک جینتا. 6جدول 
 

ثابت 

 (Ki)مهارکنندگی

 الکترواستاتیکانرژیسهم

(Kj/mol) 

 سهم انرژی واندروالس

(KJ/mol) 

 کمپلکس انرژی اتصال

 فولرن-کوئرستین -61/0 -21/2 -05/0 46/385
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 ه گیری. نتیج4

 فولرنسطح  روی نیجذب مولکول کوئرست (،DFTدر این مطالعه به طور خلاصه با کمک محاسبات نظریه تابعیت چگالی)     

12N12B 12  فولرنسطح  روی نیانرژی جذب کوئرست مورد بررسی قرار گرفت. مقدارN12B  با استفاده از روشهایD-B3PW91  و

M06-2X-D3 256/19-قوی با جذب برهمکنش  کیفولرن آن و سطح  نیکوئرست نیو بی بر مول محاسبه کیلو کالر -256/55و

 کیتواند به عنوان رد و آن فولرن میدا نیبه جذب کوئرستزیادی  یلیسطح فولرن تما گریبه عبارت دشیمیایی بوجود آمده است. 

بر اساس  Que12N12B/و کمپلکس  نیتمولکول کوئرسی اکسیدانفعالیت آنتی. دییعمل نما نیجذب کوئرست یجاذب مناسب برا

 یدر فازها ETEو  BDE ،IP ،PDE ،PA ریمنظور، مقاد نیا یشده است. برا بررسی SPLETو  HAT ،SET-PT یها سمیمکان

 نتایج حاصله. شوندبهتر درک  یمورد بررس باتیترک یاکسیدانآنتی یهایژگی، بنزن، اتانول و آب محاسبه شدند تا بتوانند ویگاز

 باشد:شرح میبدین 

در حلالهای گاز، بنزن، اتانول و آب  H-Oبرای گروهای مختلف  BDEکمترین مقادیر  Que12N12B/و کمپلکس  نیکوئرستدر 

 5O-Hبرای گروه  ΔBDEمقادیرمنفی  دهد. را انجام می HAT احتمال مکانیسم نیشتریبا ب O-H'3گروه باشد و می O-H'3مربوط به 

ی بیشتری اکسیدانین گروها از فعالیت آنتیدر ا Qure12N12B/در همه فازها نشان میدهد که کمپلکس  H-7Oدر فاز گازی و گروه 

ها شده ی در این گروهاکسیدانباعث افزایش فعالیت آنتیفولرن  12N12Bروی  نیکوئرستبرخوردار است. به عبارت دیگر جذب 

 ریینسبت به تغآنها )گاز و بنزن( هستند و  یقطب ریغ یر از حلالها)اتانول و آب( کمت یقطب یدر حلالها PDEو  IP ریمقاداست. 

در  ونیکات کالیراد لیدهد که تشکهستند، نشان می در فاز گازی، بنزن، و اتانول منفی ΔIPریحلالها حساس هستند. مقاد یتقطب

SET- سمیقدم از مکان نیدر اول Que12N12B/کمپلکس تر است و در این فازها آسان نیاز مولکول کوئرست Que12N12B/کمپلکس 

PT کمترین مقادیر . باشدفعال تر میPDE  برای گروهای مختلفO-H  3در حلالهای گاز، بنزن، اتانول و آب مربوط به'O-H 

در فاز آبی بیشتر  Que12N12B/کمپلکس  یاکسیدانآنتی تیفعال جهیو در نت است یمنفآبی در فاز ΔPDE ریمقادباشد. می

از فاز گاز به فاز حلال کاهش می یریبه طور چشمگ Que12N12B/و کمپلکس  نیمولکول کوئرست PA مقادیر. باشدمی نیکوئرستاز

ها نقش گروهو این  باشدمی دروژنیه نیتر یدیاس بایتقر 7O-H یحساس هستند. گروه هابسیارحلالها  تیقطب رییو نسبت به تغ ابدی

کمپلکس  PAمقدار  و است یخصوصاً در فاز گاز منفوفازها  همه آندر ΔPA ریمقاد دارند. SPLET سمیدر مرحله اول مکان یمهم

/Que12N12B دارد نیاز کوئرست یبالاتر یاکسیدانآنتی تیفعال جهیکوچکتر است در نت نیاز کوئرست . 

 تیرا تقو نیلکول کوئرستمو رادیکالیضد تیتواند فعالمی N1212B فولرندر  نیکنند که جذب مولکول کوئرستمی دییتأ جینتا نیا

این  یابد. داکینگ مولکولی نیزفولرن افزایش می 12N12Bدر اثر جذب روی سطح  نیکوئرستتی اکسیدانآنتی تیفعال جهیدر نتو  کند

 کنند.تأیید می نتایج را
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Abstract 

     Adsorption and antiradical activity of quercetin molecule on B12N12 fullerene surface have been 

investigated with the help of density functional theory (DFT) in B3PW91-D and M06-2X-D methods. 

Adsorption values and topologies analysis showed that this molecule is adsorbed to the B12N12 

fullerene surface and causes significant changes in the electronic properties of the fullerene. The 

antioxidant activities of quercetin molecule and B12N12/Que complex have been investigated using 

M06-2X-D level of theory based on hydrogen atom transfer (HAT), single electron transfer followed 

by proton transfer (SET-PT) and SPLET method. To better understand the antioxidant properties, the 

values of bond dissociation enthalpy (BDE), ionization potential (IP), proton dissociation enthalpy 

(PDE), proton affinity (PA) and electron transfer enthalpy (ETE) of quercetin on the B12N12 fullerene 

surface in gas, benzene, Ethanol and water have been calculated. The results showed that in gas and 

solvent phases, the adsorption of quercetin on B12N12 fullerene increased the antioxidant activity of 

quercetin, the interaction energy and inhibition constant in the molecular docking method also confirm 

these results. 
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