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نخستتین ستساب به پیشت اض حضرت دوست که هرهه هست از اوست.ستایش پروردگار ب     

همتا را که راض تحصتتتیا را برمن هموار نمود و رخصتتتت گام نهادن بر عرصتتته حیات و زیور 

ز دانم ااست برخود لازم م  ساختن علم را ارزان  ام داشت. حالا که این پژوهش پایان یافته

کار خانم دکتر زیمب استاد راهممای فرهیخته وبزرگوار سر های.زحمات ب  شتاببه و راهممای  

موسوی تکیه که با کرامت  هون خورشید سرزمین دل را روشم  بخشیدند وگلشن سرای علم 

 و دانش را با راهممای  های کار ساز وسازندض بارور ساختمد تقدیر و تشکر نمایم. 

این پروژض را بر عهدض داشتمد  هممای رااز استاد عال  قدر جماب آقای دکتر طیاری که زحمت 

هایشان شاما حال کمال تشتکر را دارم .از تمام دوستان  که در طول انجام این کار محبت 

نیز سساس زارم.نهایت سساب وکمال قدردان  را به فرشت ان زندگیم ،پدر و  من شتدض است 

راهم بودض و برای  کمم که هموارض دعای خیرشتتتان بدرقهی عزیزم تقدیم م متادر و خانوادض 

 نمایم.همه این عزیزان آرزوی سلامت  و سعادت م 
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 دانشگا  شیمیدانشکت   شیمی فیزیکدانشججیی دره  ااهنجنا جر اهنجت هنج         فاطمه داودی بالاجادهاینجانب 

ی الر آ یتر ر خیاص  اخ اهی دنتهیمدوا انشبد ومی اندژی  طالت  "با عنیاا صجنت ر نجاودرد نییدجنت  اایاا نا     

سر کار ر یتبت هاونما "نظدی ( با ایهای ین ب  عنیاا داهری ضجت  جدنااب با ا ج هاد  اح  با  ا    PAMAMآ ین)

   تهت  ر نیم. تکیه و جناب آقای دکتر سید فرامرز طیاری خانم دکتر زینب موسوی

 اینجانب انجام نت  ا ت ر اح صبت ر اصالت بدخیهداه ا ت. تبقیقا  ده این اایاا نا   تی ط 

 .ده ا  هاد  اح ن ایج اژروشهای  بققاا دیگد ب   دجع  یهد ا  هاد  ا  ناد نت  ا ت 

   طالب  نتهج ده اایاا نا   تاانیا تی ط خید یا فدد دیگدی بدای دهیافت ویچ نیع  تهک یا ا  یاحی ده ویچ جا اهائ 

 نشت  ا ت.

  دانشگا  صنت ر » قیق  تنیی این اثد   تلق ب  دانشگا  صنت ر ناودرد  ر بانت ر  قالا   د خدج با نام الی  ح

 ب  چاپ خیاوت ه یت.«  Shahrood  University  of  Technology» ر یا « ناودرد 

    قالا   د خدج اح اایاا نا   گذاه بید  انت ده  تاًثیدحقیق  تنیی تمام افدادی ا  ده ب  د ت آ تا ن ایح اصلر اایاا نا

 هعایت  ر گددد.

  ده الی   داحل انجام این اایاا نا   ، ده  یاهدی ا  اح  یجید حنت  ) یا باف های آنها ( ا  هاد  نت  ا ت ضیابط ر اصیل

 اخلاقر هعایت نت  ا ت.

   د ر یاف   یا ا  هاد  نت  ا ت ده الی   داحل انجام این اایاا نا  ، ده  یاهدی ا  ب  حیح  انلاعا  نخصر افداد د

اصل هاحداهی ، ضیابط ر اصیل اخلاق اندانر هعایت نت  ا ت 

.                                                                                                                                                                    
 تاریخ                                                                 

 امضای دانشجو                                                                         
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 مالکیت نتایج و حق نشر

  ا   وای اثد ر  بصیلا  آا ) قالا   د خدج، ا اب، بدن این  الی  حقیق  تنیی 

ب  دانشگا  صنت ر  افزاه وا ر تجهیزا   اخ   نت  ا ت (   تلق  یان  ای، ندم  ها

ایت ب  نبی  ق ضر ده تیلیتا  علمر  دبین  ذاد  ناودرد  ر بانت. این  طلب ب

 نید.

  ا   بترا ذاد  دجع  جاح نمر ایاا ن ر ن ایج  یجید ده ا ا  هاد  اح انلاعا  

 بانت.
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 چکیده

ی گد د وایر  یثد بدای ان قال نانی حا ل آب ر فداومر حید ر بالا ب دنتهیمدوا با حلالیت ده 

. قدمت داخلر ند  اً آبگدیز دنتهیمدوا  نجد ب  ت تیل نت  انت وا(داهروای وتف )ر یتر اح  یلکیل

نید ا   رد ده حهدوای دنتهیم ی  دنانر آبگدیز  اننت تدای ا  ایهای ینیئیتداهروافیزیکر   سح

 نید.این داهروا  ر ده آب ر فداومر حید ر باعث افزایش حلالیت

نیلن ف) الر ر (PAMAM) (آ یترآ ین)الر انش در دنتهیمد با  اخ اه   هار ؛ ، بدومیقتبق ینده ا 

( با ا  هاد  اح  با  ا  bDMC( ر )CUR( با ایهای ین )PPV-PAMAMالر آ یترآ ین )-(رینیلن

یک دنتهیمد جتیت ا ت ا  تدای ر  TGDیا  PPV-PAMAMنظزی  یهد  طالت  قداه گدفت. دنتهیمد 

 ده قدمت انتطاف اذید دنتهیمد ا ت. PAMAMقدمت  خت ود   ر  ده PPVاح 

بدای تجزی  ر تبلیل  اخ اه  یلکیلر،  **31G-6 ی اای با  جمیع   B3LYP با  ا  ده  طح نظدی

ر PAMAM با دنتهیمد  bDMCر CUR وای در داهری خیاص الک درنر ر اندژی ایینتی امپلکس

TGD  انجام نت. اح انجایر ا   با  ا  بدخر اح خیاص نظید تیابع تد یدینا یک با افزایش  ایز

ل درم یمد، نددنته ییناا وایندل رده بیق ب  تبق ینا یده اجدا دنتهیمد ادوزین  ر رقت گید ود نت

PAMAM/G2  ر ندل ارلTGD/G1    ااها  دوای  این در امپلکس،اس اح بهین   احی  .نتادداخ

 ، تیابع تد یدینا یک ر اندژیوای راانش اذیدیناخص درقط ر، وایوای اتصال،  ماا اخ اهی، اندژی

ن ایج حاصل اح  با    نت. **B3LYP 6-31G نظدی  ( ده  طحHLG) HOMO-LUMO وای

عمتتاً اح ندیق اتصالا  آبتر ت یتنر در ایینت  (bDMC) ر (CUR)داهری  با  ا  نشاا داد 

قداه وای دنتهیمدی ده حهد  (دا-O-H ···N-H ر دا،-O-H ··· O = C) ویتهرژنر بین  یلکیلر

ر  CURی واداهر امپلکس HLG اندژی ر نکافبده ر اندژی اتصال، تیابع تد یدینا یک گیدد.  ر

bDMC داهری انشنشاا داد ا  بدومتهیمدوای ذاد نت  ده بالا با دن CUR  با دنتهیمدPAMAM 

ا ت. ن ایج حاصل اح  ماا  PAMAMاح  بیش د TGD با دنتهیمد bDMCر داهری   TGDبیش د اح 

 اح داهری دوت ا  ان قال باهنشاا  رHOMO-LUMO درقط ر، باهوای جزئر ر تیحیع فضایر 

(bDMC) .ب  دنتهیمد ا ت 

الر آ یترآ ین -(رینیلننیلن ف) دنتهیمد الر، (PAMAMالر آ یترآ ین)یمدب دنتهیتیال یوا راژ 

(TGD ،) چگالر رتابتنظدی   بیس د   یادر ایهای ین، ین،ایهای (DFT)  

 ر
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 ؛وا اهائ  نت  ا تنا   ا  ده ومایش قالا   د خدج اح این اایاا

Study of Structural Properties of the Hybrid Dendrimer (PPV-PAMAM) with 

Curcumin: A Theoretical Calculation Approach 

1593 ا  نهدییه، گیلاا، دانشگا  ایداا انهدانس نیمر فیزیکنیحدومین   

Study of Structural propers of the PAMAM dendrimers with bisdemethoxy-curcumin: a 

Quantum Calculation Approach 

 5931 ا  نهدییه، گیلاا، دانشگا  ایداا انهدانس نیمر فیزیکنیحدومین 
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  1دارو رسانی 

 ب  حتاقل ر هرنر بدای ه انتا یک  اد  فتال داهریر ب   کاا عمل خید، تی ط ذها  نانی ان قال داهر

  ین یکبه ید  ؛وای داهره انراوتاف نداحر  ا ان  دهرا بتا  یجید حنت  ا جت. ه جانتا  جمیت   

 2ن یکیبج  تنهایر ر یا ومدا  با فداوم نمیدا  ججج   یزاا ر دهجج  اداانجتگر داهر ده  بیط   ،داهریر

حلالیت بالا ده آب، وای  طلیب بدای حمل داهر با ریژگر دنتهیمدیک  ].5 [ا تهوایش ان دل نت  

حید ر  9ظدفیت بالای حمل داهر، حیدجت تخدیب اذید بیدا،  جمیت ام،  انتگاهی  نا ب، اداانش  

 .نید رنناخ   اخ صاصر بیدا ر  نا ب

 نانو فناوری ونقش آن در دارورسانی  

وای عمل اننت  ده انتاح   یلکیلر، یک تکنیلیژی علمر وا ر د جج گا با  ججاخت  ججیدجج منانی فنارهی 

ده ح ین  وای علمر نت  ر ده آا اح اصیل  هنت ر ر  ر نگدفچنت  نظیه  ا ت ا   نجد ب  تبیلات

 نید.د  کاهی ده  طح  یلکیلر ا  هاد   ر

تیاننت   ب افزایش حیدت  یهد تیج  ا ت. این ذها   ر ا درح  ااهبدد نانی ذها  ب  عنیاا حا ل داهر،

  نظید ایهای ین ها افزایش دونت. نانی ذها  ب 4آبگدیزانبلال آبر داهروای   ثلاً انتگاهی داهر نجججینت 

 احی این ذها  بدای رهرد ب  یک وای غشایر ا کاا وتفمنتقابلیت ع یه اح  جت  ر لیل انتاح  ایچکد

 [.9، 2] ها داهنتخاص،  عضی

 

                                                 
1-Drug delivery 
2-Kinetics 
3-dispersion 
4-Hydrophobic 
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 1دارو هایحامل-1-3

 ی ب  حتاقل ه انتا تجز یت ا  بدانرجید داه ی  تتد ریداهر یدیگ ان قال ر وتف وای ا ان  ا درح 

 یاوید م  رد ج د ج   یشنا طلیب، افزا رجان  ا ثیدتا یجاداح ا یدیداهر ر اح د جت هف ن آا، جلیگ 

 ینت.نبده ر ر  طالت   ر   لا ر بافت  یهد نظد،  یی ب  داهر، ان ان   نتا داهر ده ناح ییلیژیکرب

 ریبا تیانا ید مرب    یابرد   ر،ه انداهر وایید م  وایحا ل یر تی ت  رده نداح راصجل  وتف

 ییناا یتعمد بالا ر  ججم یم با ن   طلیب  یهد نظد ومدا ی نا ججب داهر ر خیاص آحاد ججاح  یباهگذاه

، نانیذها ، 9وارمیپیح، ل2وایدججلب   ا تیاار  ره ججان یهد ا جج هاد  ده داهر وایا ججت. اح جمل  حا ل

 یهد تیج  قداه  یاهبد یمدوابا ا  هاد  اح دنته رداهره ان یداخ وای جال  ده .ادد انجاه   ر... یمدوادنته

 .[4] گدف   ا ت

 دندریمرها-1-6

 تاریخچه-1-6-1

داد ا ا تا اراخد  ا ها اهائ  ن ز دنتهیمدو ی ههیم ر ایت  5345ارلین ادجر ا جت ا  ده  جال    4فلیهی

ای نیاح نت تغیید قابل  یلادی  جججن ز دنجتهیمدوا  یفقیت آ یز ن ید.  جججن ز چنین  اد   71 یدوج  

ادد. ده این وای جتیتی ها تد جججیم  روای  جججن ر  جججن ز الیمدوا بید ا  افقای اح هرش لاحظ 

 وای  ن زنید ا  ب یانت  نجد ب  ایجاد  اادر یلوایر ا  هاد   رجتیت اح فدآینت جن زی  وای رشه

 ر) ام دین تیحیع گدججج ددگر ده انججتاح ، نجججکججل ر رحا  یلکیلر( گددد،   1نجججت   نیدیدجججپدس 

 )PAMAM( 6. ب  عنیاا  ثال هرش  ن ز الر آ یترآ یننینتوا ب  نکلر دقیق  اخ    اادر یلکیل

                                                 
1- Drug carriers 
2-Micelles 
3-Liposome 

4- Flory 
5-Monodispersed 
6-Poly-amidoamines 
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دنتهیمد ندججج ت داد   یوا راژ ارلین باه ب  این الر  د بدای گزاهش ر ده این  قال  5384 جججال ده 

 .]1[نت. 

 سنتز دندریمر-1-6-2

نینت ا  یک تهار  بنیادی بین این ب  نیه الر دنتهیمدوا با در هرش ومگدایر ر راگدایر  جن ز  ر 

 در رجید داهد.

ای    -انداف یک ودج   ب  صجیه  هیاضجر ده  اخ اه ود      یده  جن ز راگدا  داحل تکداه نجینت   

نید تا دنتهیمدوا ب  صیه  لای  وای بتت نیز تکداه  رنجید. این  داحل بدای تشجکیل ندل  تتدیف  ر

ت. هرش راگدایر بدای  ن ز  قادید حیاد دنتهیمدوا بدیاه  یفق ا ت. انکال این هرش نلای   اخ   نی

  .ده گدر  اایانر ا توای جان ر ر ناتمام راانش

ای  ن ز نت  ر رق ر ا  بخش باحروای الیمدی )دنتهرا( ده  ن ز ومگدا، دنتهیمدوا ب  صیه   دحل 

 [.7، 6] دنی یلکیل اصلر   صل  ر یاافر هنت ادد آنگا  ب  ود   یب  انتاح 

 ساختار دندریمرها-1-6-3

گدرور اح الیمدوای  جج  بتتی با ابتاد نانی  دی ودجج نت ا  ده  بلیل، با  ججاخ اه ادری   دنتهیمدوا

وای ازنکر  طلیب ادد  ها بدای ااهبدد آنهاوای خاص دنتهیمدوا نینت. ریژگرفشجدد   شجخص  ر  

 ( ا  ع اهتنت احب 2-5دنتهیمد اح    بخش تشکیل نت  ا ت نکل) خ اها ت.  ا

 5ود  -5

 2ا ( نا ل راحتوای تکداهی  لیل انشتابرگای    )حایش-2

                                                 
1-Core 
2-Crust 
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 [3 ،8] 5تدین ای   (وای اتصالر اایانر )بیدرنرگدر -9

 
 اایانر اتصالروای ر گدر  ای    شخصا  الر دنتهیمد نا ل ود  ،  (ب5-5)نکل

 

 هسته-1-6-3-1

ویچ راحت نید.  شخص  ر (G0)صهد  2با ندل تدین بخش اح دنتهیمد ا جت ا  دهرنر ،ودج   

اح ود   تا  طح دنتهیمد تتتاد ندل ها )نقاط اانینر(  9راحتوای تکداه نجینت  ای نتاهد. تکداه نجینت  

نشاا داد   G5بنابداین دنتهیمدی ا  داهای انج راحت تکداه نینت  ا ت ب  صیه   .تنان شجخص  ر 

 نید.  ر

 پوسته-1-6-3-2

  دهرا  تمیلا ب ر. ای    دهرنگیددرنقاط تکداه نینت  قداه   ینا ت ا  ب ربخش یمددنته یای ج   

 .قداه دادیمدر  طح دنته راانین ینقط  ینآخد ینب یدرنرر ای    ب انتراناه    یمددنته

 

 

                                                 
1-End the connection groups 
2- Generation 

3- Repeating units 

 ود  

 ای   

 وای اتصالر اایانرگدر 
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 یانیگروه پا-1-6-3-3

ین تداابدداح ادیکر . نجججینتر  یت نا  رگدر   جججطب یا یانرگدر  اا یمدوجا گدر  دنجته  ینتد بیدرنر

ندل   اخ ماا( 9-5ر )( 2-5ده نکل )ا ت.  ینآ  یانربا گدر  اا ، دنتهیمد الر آ یترآ ینیمدوادنته

ب  تدتیب   هار   یودججج ج   بجا در  بجا گدر   جججطبر یکدجججاا ر آ ین الر آ یجتر دنجتهیمد   در ارل

 .نشاا داد  نت  ا ت (PPV)رنیلن ااها فنیلین( ر الرEDAآ ین )دیاتیلن

 
 (EDA) آ یندیاتیلنبا ود     PAMAM/G1هیمدتدن(ب2-5نکل)

 

 
 ((PPV نیلرینفنلینااهاالربا ود    TGD/G1دندیمد (ب9-5نکل)
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 یمردندر یهایژگیو-1-6-6

دونت ر  یخید جا یوانججاخ  ین خ لف ها ده ب یواها داهنت ا   یلکیل یرتیانا ینا دنتهیمدوا

 یهد نظد  یطده  ب یا بافظت اننت ر  رده خید ح س ر ده  قابل عیا ل خاهج وا ها ب  نیه اا لآا

 یتحلالده دنتهیمدوا باعث ح س اددا داهروا  این ریژگر یتنران دل نججت  هوا  ججاحنت.  صججیه ب  

، قادهنت انیاع خید   تتد ده  طح رعا ل یوا رجید گدر یب  را ط  دنتهیمدوا ر. اح ندفنید ر داهر

 یده جهت وتفمنت  اح تیااروا  آا یژگرر اینوا ها ب   جطح خید   صل ر حمل اننت، اح   یلکیل

ای وبا اتصال  یلکیلهای وتف گیدنت  ب   ا ان  ب  این صیه  ا  بافت ا ج هاد  ادد.  یک یبدا 5فتال

،  یهیصجیه  اا لا اخ صاصر ب  بافت تی   داهره جانر این ا کاا ها فداوم  ر انت ا  ب یاا داهر ها ب 

وای  دنانر وای اخ صاصر ده  لیلوای دهرا  لیلر ریا  یلکیلدهرا  لیل وای  دنانر، انتا ک

 دجج  و یک ودجج نت ا  اح یروا اادر یلکیل یمدوا، دنتهرخط بدججپاهوایبدخلاف  .[51]قل ادد  ن 

 ججاخت  ه ججت. دهر  ی داز یودجج   یکب   یتنها وم  انشججتابا  ده یا اینک  نججینت رر نشججتب  

ب   یمدوادنته یدیقابل ان دل ا جججت. انبلال اذ یقوا ب  نیه دقآا ر  ر جدم  یلکیلحانتا یمدوادنته

 [. 55هد ]قداه دا ر طب یاوگدر  یتتن  تاًثیدنت  تبت 

دهآب ر  یتنجججاخ ، حلال یجادا یدهج  ینبالاتد ،نجججا ل یمدوادنته یدنظ رب یواریژگرب  نیه الر 

 جذاب ادد  ا ت. ییلیژیکرر ب ره انداهر یااهبددوا یوا ها بداآا ر،دهرن یوا رجید حهد

 دندریمرهای پلی آمیدوآمین-1-6-5

 . ر ومکاهانش  تدفر نت 2تی ط تی الیا 81 یبدای ارلین باه ده ارا ط دو  PAMAMدنتهیمدوای 

                                                 
1- Active Targeting 

2-Tomalia 
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ه ر  یهد  طالت  قدایدیگدی ده ها  ای ااهبددوای نیین ازنکر ر داهربدپاه  این دنتهیمد بیش اح ود

 ( آرهد  نت  ا ت.5-5ا  ده جترل ) بید وای گیناگینر [. این دنتهیمدوا داهای ود  52]گدف   ا ت 

 

 PAMAMدنتهیمد  یانیاع  اخ اه ود  (ب5-5جترل)

 تتتاد اتم ادبن  اخ اه نیمیایر وانام علمر ود  

Ethylendiamine (2-

carbon core)  
 ادبنر2ود   

1,4-

diaminobutane(4-

carbon core)  
 ادبنر 4ود   

1,6- 

diaminobutane(6-

carbon core)  
 ادبنر6ود   

1,12- 

diaminobutane(12-

carbon core)  

 52ود   

 ادبنر

Cystamin cor 

(cleavable core)  

ود   قابل 

 تقدیم

 

یاننت تان هایر قابل تغییدی ود نت ا   روای ده آب  بلیل بید  ر حاری آ یناین د    اح دنتهیمدوا 

وای  هماا یا وتف  خ لف   صل نینت. ب  عنیاا  ثال ندل ارل الر آ یترآ ین ب   یلکیل

(PAMAM با گدر ) 2وای عا لر ان هایرNH  ( 2-5ده نکل ) دهرنر  ی. حهد ا ت نت  نشاا داد
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-وای  هماا بانت. رجید گدر فلزی یا  یلکیلوای تیانت  یزباا  یلکیلدنتهیمدوای الر آ یترآ ین  ر

باح ر تشکیل ایینتوای ویتهرژنر -وای ا یتانشوای آ ین نیع  یم ده این نیع دنتهیمد   ب بد وم

وا راین ریژگ ینید. وم  یزباا  ر یوای اپدیل  نت وای غید ایرالاندر با  یلکیلانشر نیز بد وم

 [.52اذیدی تدای ا  آبگدیز بانت ]ر بدای انبلالعا ل  نا   PAMAMنید ا  باعث  ر

 یر بالاتد( بلنتتد ر بیش د 4وای هنت  یلکیلر اصلر )ده ندل وای بالاتد داهای حنجید دنتهیمدوای ندل

وا ر ده ن یج  حیدا با افزایش ناخ  نیدا  باعث ایجاد  اخ اه ادری نکل ده دنتهیمدوا  ر ود نت

آیت. رای ده  گددد( ر ب  نکل غشاء بد  تد  رآا بیش د نت  )  داام افزایش ندل دنتهیمد چگالر

[ 59]دوت هخ  ر 5اگد دنتهیمد ب  خاند ام ید فضا قاده ب  هنت ن انت ده این حالت اثد ا  اه بد ت

نید ر  دعت راانش ده آا ح اا ب  این اثد اح ندل دوم آا  شاوت   ر (PAMAMده  یهد دنتهیمد )

( 2-5تیانت اتهاق بیه ت. ده جترل )وای بتتی ده گدر  اایانر نمرانت ر راانشافت  ر نیه ناگهانر

ر آ ینیاک اح ندل صهد تا ندل  EDAخیاص دنتهیمدوا نا ل تتتاد گدر  اایانر ر جدم  یلکیلر ود   

       نت  ا ت. داد دوم 

 PAMAM(ب خیاص نظدی دنتهیمد 2-5جترل )               

 ود   آ ینیاک EDAود   

 ندل جدم  یلکیلر تتتاد گدر  اایانر جدم  یلکیلر تتتاد گدر  اایانر

4 156 9 913 1 

8 5428 6 5149 5 

56 9212 52 2455 2 

92 6311 24 1547 9 

64 54536 48 51653 4 

528 27788 36 25169 1 

216 17372 532 49415 6 

152 556941 984 87227 7 

5148 299176 768 574773 8 

2148 466148 5196 943889 3 

4136 399432 9172 711135 51 

                                                 
1-Starburst effect 
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 های دندریمریهای بارگیری دارو در حاملمکانیسم -1-6-4

داخل  یطب  عنیاا  ب تیاننتر  یمددنته رداخل یر راحتوا ی داز یا  گه   نجت، ود    نیهوماا

 رعا ل یوا. با اتصال گدر یدنتوتفمنت  یهد ا ج هاد  قداه گ  رداهر ده داهره جان  یدیقداهگ یحهد  بدا

 یواحا لوا ها ان دل ادد آا یمیایرر هف اه نجج یتحلال تیاار  یزوا ن یلکیل ینوتفمنت ب   ججطح ا

  ،یبخش خاص اح بتا  اننت ه یکداهر ها ب   ر،اتصججالا   خ لف  یلکیل یقتیاننت اح ندر  یمدیدنته

ب   اهرد یمیایرر اتصال ن یزیکراپدیل  نتا ف ردر هرش ال این ااه ب  چشجم، ای جت ر... بد جاننت.   

 (.      4-5)نکل نیدر  انجام یمدیحا ل دنته

 رایرالاندجج یدغ یوا انشد ومببا  یمددنته ردهرن یداهر ده حهد  اپدججیل  نججتا فیزیکر؛ هرشده 

داهر ب   بل  یهد نظد  یتا  صل ر اس اح ه  یمددنته زیآب گد یب  ودج    یزآب گد یدروای اننت ن

 اخ اه  ش،هر ین. ده انیدر  هوا یرب  خصیص  مانتت فضا رایرالاندیدغ یواانشبد وم یقاح ند

 یکرباه الک د ر،دهرن یبتدا یمد،اح نظد تتتاد ندججل دنته ردهرن ی ججاخ اه حهد  خصججیصججاً  یمددنته

 [.54] اومیت خاصر بدخیهداه ا ت.اح  رداه نتا  طبر نیع عا ل ر طب

  صل  اح ندیق ایینتوای نجیمیایر  یمدوادنته ر جطب  یواب  گدر  داهر اتصجال نجیمیایر؛   هرشده 

 یلب  دل یمدوادنته .نیدرداهر ا ج هاد     یان دل نجت   یحمل ر آحاد جاح  یوا بداگدر  یننجت  ر ا 

ل فدآینت اتصا هد خ لف ها داهنت.  یب  داهروا یمیایراتصال ن یرتیانا ،ر   نیع یادح ر جطب  یواگدر 

وای ده انر  ثل بتضجججر اح داهروای ضجججت  جججدناا، ب  نیه عمت  ب  دنتهیمد بدای بدخر اح  یلکیل

دوت ا ا  بتردیت ده آحاد ججاحی داهر، فتالیت ضججت اذیدی داهری باهگیدی نججت  ها افزایش  رانبلال

 قداه گدف ن ،با این حال بد ا اس  طالتا دوت. ااوش  ر دنانر ها ده ندایط بالینر ر آح ایشگاور 

 ااها  دی حیاتر وادای  مانتت اح بدرح  میت آابوای داهری ضجت  دناا بد  طح دنتهیمد،   یلکیل
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 ا ت.

 
 یمدداهر ب  دنته یمیایراتصال نب ،)ب( یمدداهر ده دنته یزیکراپدیل  نتا فب )الف( (ب4-5نکل)

 

 ضد سرطان یداروها-1-5

 ؤثد ده هنت ر  یواود نت ا  با تتاخل ده عملکدد  یلکیل یروتفمنت  دناا، داهروا داهروای

خاص ها  یوا یلکیل ینجا ا  دانشمنتاا انینت. اح آا رتی یه،  انع گد دش ر هنت آا  یشدفتا

با وتف  یرداهروا"اننت روا ها  خ ل  آا یتا   فتال یرنا نت، ب  داهروا ر  "5ر یلکیل یواوتف"

 ،ر دنان یوا لیل ینید. با دقت هررگه      "ر یلکیل یوابا وتف یرواده اا" یا "ر یلکیل یوا

ر  رده ان یمرانیاع ده اا اح جمل  ن یداح  ا ی ؤثدتد یواتیاننت ده ااروتفمنت   یواده اا

یاننت تروتفمنت   داهروای ت.ن الم راهد ان یواب   لیل ام دی یبحال آ  ینت ر ده عنبان ییتداارهاد

 ایویدمداهروا  کان ینا .یدنت یهد ا  هاد  قداه گ رده ان یمرن یداهروا یدومدا  با  ا یا یرب  تنها

  .داهنت ر  هارت یعملکدد

ا  ده تکثید  لیلر نقش داهنت ها هنتی  عا لوای وای خاص ر گیدنت داهروا ، آنزیمبدخر اح این 

دیگد اح  بدخر .نید  رگه   نیز  "2وای ان قال  یگنال اننت  هاه" ا  ب  آنها. ، اننت ر  دترد

                                                 
1-Molecular Targets 
2-Signal transduction inhibitors 

 (الف) ()ب
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-وایر ا  بیاا ژا ر  اید عملکددوای  لیل ها تنظیم  رعملکدد ادرتئین تیاننت ر داهروای وتفمنت

)خیداشر  لیلر(  5وای  دنانر ها راداه ب  آایا یح لیل بدخر دیگد، ت.نآره راننت تبت ان دل ده 

هنت ر افزایش انتاح  بایت ب   یزاا اافر خیا، اادیژا ر  یاد تی یهوا بدای اح آنجایر ا  . اننت ر

 2(تی یه)آنژییژنز انع ایجاد ر گد دش عدرق خینر ب  اح داهروای وتفمنت  دخرب غذایر دهیافت اننت

  انع هنت تی یه نینت. تیاننتاننت،  رها   یقف  رداهروایر ا  آنژییژنز نینت.  ر

ها نابید  9ی یهیوای تاننت تا  لیل ر داهروای وتفمنت ب   ید م ایمنر امک دیگد اح این گدرور

 .[51] اننت

 تاریخچه گیاه دارویی زرد چوبه -1-4

 تدیننت  ا ت. قتیمر صدف  ى یاالایام ده آ اح قتیم Curcuma longaبا نام علمر  4حهدچیب 

حهدچیب   (،یلاد ال ق ل اح   6111ده  یدمردای  قتس ونترئ یکر اح چهاه) 1ردا  دبیط ب  آثاه  تهک

ای ه ال  6ادرآییهده نب  ن ر ونتی،  داهریر بدای ده اا یدقاا ر جذام  تدفر نت  ا تب  عنیاا 

وای  مر اذغبدای خنثر اددا ها ا   اخ ن  دومر اح حهدچیب   رجید داهدب  حباا  اندکدیت 

آا ها بداى ده اا چشم دهد ر  یشر ونتى اح وزاهاا  ال ا ینىازنکاا چ[ 56] دوت ر ایشنهاد

رم   د ر داهای هیز یمعلهر اایا ب  اهتهاع یک تا یک ر ن یا حهدچیب  گ بددنت.ااه  ى ب  واى جلتىحخم

هریت،  ر ینده نیاحر ندق ونتر  اا ر چ یا نید؛ این گخاهج  ر ویایر   یه ر ا ت ا  اح آا  اق 

هریش بد هری خاک یا  ا   اق  هیش   اننتی ا ت ا  با ا تهیزرم آا  یا قدمت  یهد ا  هاد  این گ

درح  ا  .نیدنمایت ر حهدچیب  خیهاار اح آا گدف    رم ایها  راحید خاک نقش  اق  ر هیش  ها ب  نیه تی

                                                 
1-Apoptosis 
2-Angiogenesis 

3-Tumoral 
4-Turmeric 
5-Vedas 
6-Ayurveda 
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ا  نا ل  ا ت 5یتئیینی این گیا  ب  دلیل رجید  یاد ایها شخص نت  ا ت ا  اثدا  داهریر 

تهار  این     اخ اه  .( 1-5)نکل ایهای ین ا تد   یادرایهای ین ر بیس  یادرایهای ین، د

ای وی ان هایر آهر اتیک ا ت. اح  یاا ایهای ینیئیتواده ا  خلاف   یادر قداه گدف   بد حلق 

-( ر بیس%58)ایهای ین  یادر( ر اس اح آا ب  تدتیب ب  د%77)ایهای ینحهدچیب  بخش اعظم ب  

 اخ اه امپلکس ایهای ین  ( اخ صاص داهد ا  ده این تبقیق  طالتا  بد هری%1)ایهای ین  یادرد

(CURر بیس )یادرد  ( ایهای ینbDMCب  عنیاا داهری ضت )[57]  دناا انجام نت  ا ت. 

 
   یادر ایهای یند( بیس9  یادر ایهای ین ( د2( ایهای ین 5 یئیتتدای ا  ایهای ین(ب 1-5نکل )

 

 داروی کورکومین-1-4-1

وای بییلیژیکر ر داهریر اح ای اح فتالیتوای اخید ب  علت داها بیدا نیف گد دد ایهای ین ده  ال

یهد انتقاد خیا  ر فتالیت ضت ریدر رقاهچ، ضتر ضت ایرباا دیال هاب، ضتاادیتاا، ضتجمل  آن ر

ا ت  2تدرایک ر یلکیلر ال یندوت ایهای وای انجام نت  نشاا  ربده ر .تیج  قداه گدف   ا ت

 واییدنت  لیل، گها ده  لیل نا ل فاا یهوای هرنییدر  خ لهر بتین  تنر ا  قاده ا ت اوتاف

ه ت ظد  رر انت ر ب  نی ا لیلر ننا وای هنتفاا یه ر واوا، آنزیمی یاین لیلر،   یناحوای لیلر، ا

تیاا ان ظاه دانت ا  این  یلکیل ر  ر دان   بانت وار ده ده اا  دناایبالا یلا اند یلدل ینب  وم

                                                 
Curcuminoid -1  

tropcylop-2 
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 اح ی ینایهاانش دان   بانت وای حید ر بدومفنیلیک ب یانت ب  نیه  بکمر با  اادر یلکیلالر

 ادبن  7حنجید  یک تی ط آهیلاادر ا  خلاف در آا ده ا  ا ت خطر 5وپ انیئیتوایآهیلدی د   

انیل -ا ینر   بمل تیتی دیدم ا یدیر ب  دلیل  اخ اه ب ا ا ت   صل یکتیگد ب  ا یا گدر  در نا ل

  [25-58] (6-5نید )نکل ر

 
 ینانیل ده ایهای  -ا ی ی( ب تیتی د6-5نکل )

 

 های انجام شدهمروری بر پژوهش-1-7

pH ها ده چنت PAMAMر ومکاهانش ن ی   احی گد دد  اح ندل درم  2اینهاا لر 2112 ال ده 

ر ندل دنتهیمدوا با  pHب  عنیاا تابتر اح   PAMAMانجام دادنت. تغییدا   اخ اهی اح دنتهیمدوای

  وا نشاا داد ودچ یهد بده ر قداه گدف   ا ت. بده ر آا دینا یک  یلکیلرن ی   احی ا  هاد  اح 

وای بیش د ر ده بدگدف ن داهر ااهایر حا ل داهر افزایش  ندل دنتهیمدوا بیش د بانت ب  دلیل رجید حهد

 [.22]یابت  ر

جهت ان قال  G3PAMAM/د ندل  یم ر ومکاهانش اح نانی دنتهیم 9ری درنی ااتا ،2119ده ال

 ی الرآ ینر ر ب  را ط تی ط ایینت  ا  هاد  اددنت. این ا یت (ASA-5ت )یا یکلآ ینی  الدی-1

                                                 
1- Diarylheptanoid 
2- Inhan Lee  
3-Vittorino Pata  
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نید. ده این   صل  ر PAMAMب   (PAH)ر با الر آ ینی ویپیهیک ا یت  (PABA) آ ینی بنزرئیک

ر ب  ااه گدف   نت،  5ا ت با ا  هاد  اح نیی  الیاآ ینی الدیلیک-1فداینت این  جمیع  بدای تجییز 

 .[29]ن ایج  یفقیت آ یزی ب  د ت آ ت 

ی ذها ، جدم  یلکیلر ر ی هنت انتاح ر ومکاهانش تاثید افزایش ان دل نت  2رانتر   2111ده ال 

ب   نظیه  ها PAMAMوای  طبر هری انیاع وای آ ین، ادبیادیلا  ر ویتهرادیلتتتاد گدر 

داهره انر ان دل نت  ب  چشم  طالت  اددنت. ن ایج نشاا داد ا  ح اا  انتگاهی اثد داهر ده چشم ده 

وای  طبر ویتهرادیل ر ادبیادیل بیش د بید  ر با افزایش غلظت دنتهیمدوا  ل گدر دنتهیمدوای نا

ح اا باقر  انتا دنتهیمدوا دهرا قدنی  رابد   ب  انتاح  ر جدم  یلکیلر  ،ویچ افزایشر نشاا نتاد  ا ت

ریدکیحی  ، ، pHنیمیایر  اننت -وای فیزیکرب  دلیل ریژگر PAMAM. دنتهیمدوای ا تدنتهیمدوا 

وای داهروای چشمر  احگاهی داهنت. ومچنین این  طالتا  نشاا داد ر... یا فد یلا ییا 9ا میلاهی  

ا  علار  بد انتاح  ر رحا  یلکیلر، فاا یهوایر  اننت باهالک دیکر ر نکل فضایر دنتهیمدوا ده اتصال 

 ].24[ انتگاهی داهر ده  بیط تاثید داهدوا ب  بافت ر افزایش ح اا  آا

دهفتالیت حید ر  G5PAMAM/ر ومکاهانش تاثید باه  طبر دنتهیمد  4نر یانگیانگ 5112ده ال 

ا  فتالیت حید ر  دادوا نشاا ( هابده ر اددنت. آح ایشME-2  یادر تدادییل )-2-امپلکس

وای آ ین ده الر آ یترآ ین گدر . رابد   ا ت  G5با دنتهیمدوا ب   یزاا باه  طبر  ME-2امپلکس 

  اپدیل اتصال داهر ب  دنتهیمد اح نیع اتصال نیمیایر ا ت ده حالیک  .ود نت ME-2قاده ب  حمل 

دوت الر آ یترآ ین ا کاا هوا نتا داهر ها ب  نت  ااوش  ر G5با دنتهیمد ندل  ME-2اددا 

[21] . 

PAMAM/G4-MPG ،-MPG14 دنتهیمدوایبده ر تتا ل چنت تدایب   هار  اح  2152ده ال 

                                                 
1-clone 

Van Damme-2 
Osmolarity-3 

4-Xiangyang shi  
Glycol Monopropylene -5  
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G3-PAMAM ر PAMAM/G4 ر 9، جند ئین 2، ه یاتدرل5الاتینبا داهروای آبتر ت ر آبگدیز  یس

 احی ومچنین  تل FTIR ،UV ایهای ین ده ندایط فیزییلیژیکر انجام نت. هرش ا پک در کیار

 .[26] ا ت اددا فیزیکراپدیل   یلکیلر نشاا داد ا  اتصال ایهای ین ده حهد  اح ندیق 

ر ومکاهانش تاثید اپدیل  اددا تدای ا  آبگدیز بدای حمل داهروای  4 یهگاا تر، یت دد 2156ده  ال 

بدابدی داهر ده داخل  56افزایش حلالیت داهروای آبگدیز ر ضت  دناا ها بده ر اددنت.  شاوتا  

 . [27]ها نشاا داد ونگام ا  هاد  اح دنتهیمدوا ب  عنیاا حا ل داهر  ، لیل

 پژوهش حاضر-1-8

، تتیین به دین جایگا  قداه گدف ن انشدوم) اننت اندژی ب بین داهر ر دنتهیمد انشبدوم طالت  

ه انر ر ...( نقش  همر ها ده ب  د ت آرهدا وای ان هایر دنتهیمد بد هرنت داهرگدر  تاثیددنتهیمد، 

دنتهیمد، فهم  کانیدم راانش بین داهر ر دنتهیمد ر نیز نداحر -داهرانلاعا   هیت ده  یهد تدایب 

در نش ابدومنا   ، ده این اایااانتتد ایها  راهره انر با خصیصیا  به ید یاف  وای جتیت د ید م

-یادر  دیر بیسداهری ایهای ین  ااها فنیلن رینیلن با درآ یترآ ین ر دنتهیمد الرالردنتهیمد 

وا انشر این داهربدوم. ر  اخ اه  یهد  طالت  قداه گدفتبا ا  هاد  اح  با  ا  ایان ی ر ایهای ین 

ت وای ب  د  یهد اهحیابر قداه گدفت،  پس داد وای هایج  با  اتر با ا  هاد  اح ندم افزاهبا دنتهیمد 

 آ ت  اح  با  ا  ایان ی ر تجزی  رتبلیل نت.

 

 

                                                 
1-Cisplatin 
2- Resveratrol 
3- Genistein  
4- Meredith T. Morgan 
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 شیمی محاسباتی-2-1

ادد ا  هرحی علم ر فنارهی ا  هاد  نتنت ویچ اس تصیه نمر یوا ده عدص اح ح انر ا  ارلین هایان 

ننا ر تا این انتاه  رابد   ب  هایان  بانت. گد دش علیم تجدبر  اننت فیزیک، نیمر ر ح ر حیدت

وای نیمر ب  نام نیمر اخید  یجب ایتایش ناخ  جتیتی ده اژروش ااهبدد هایان  ده نیمر ده دو 

تیاا  اخ اهوای نیمیایر، راانش اذیدی اح ندیق نیمر  با  اتر  ر ].28 [ با  اتر نت  ا ت

اح  ن ایج ب  د ت آ ت  بینر ادد.ایش ایان ی ر وا ها بد ا اس قیانین فیزیکر  اید خیاص  یلکیل

وای نیمیایر ود نت ا ا ده اا ل اننت  انلاعا  ب  د ت آ ت  اح آح ایش لا تمی نیمر  با  اتر

وای  شاوت  نشت  نیمیایر نید. بنابداین نیمر بینر اتیت تیانت  نجد ب  ایشبدخر  یاهد نیز  ر

تیانت ب  نیمر آح ایشگاور امک ادد  ر ده یاف ن  یضیعا  نیمیایر با نیمر تجدبر  با  اتر  ر

، وای نیمیایرب  د ت آرهدا داد  نا ل  تلداحی، نداحر  یلکیلر، ر نیمر  با  اتر هقابت نمایت.

 وای اا پییتدی ا ت. وای  با  اتر ده بدنا  نداحر ر  ن زوای آلر ب  امک هرش

وا، اصیل ا ا ر  کانیک الا یک ر دهحال حاضد، با تیج  ب  قته  ر انتطاف اذیدی بدیاه حیاد هایان 

ت ، وای  یلکیلر ایچینید ا   دائل  دبیط ب   ا ان  ر ب  صیهتر ب  ااه بدد   ر کانیک ایان ی

 وا قابل بده ر ر تبلیل بانت. اخ اه ر عملکدد آا

ر  نبن وای  اخ اهی ر تد یدینا یکر، راانش اذیدی،تیاا ده  یهد ریژگرده نجیمر  با  اتر  ر 

وا، اندژی ایینتی ر  دجججید ر  کانیدجججم راانشاندژی ا اندجججیل، اندژی ر  جججاخ اهوای حالت گذاه، 

هحرنانس ، ها اا ر حید قد ز وای اهتتانججر، نیفوا، فداانسوای راانش، قط ش اذیدی ر باه اتماندژی

د ت آرهد. ومچنین با تیج  ب  اینک    وای  خ لف انلاعا  اهحنمنتی ب جا ان   غنانیدجر ودج     

وای نیمیایر ود نت اح این   ب  د ت آ ت  اح آح ایشانلاعای ن ایج نجیمر  با  اتر اا ل اننت  

ق دقی بینرایشنید حیدا ده این  یاهد ناخ  ب  گد ددگر ده نداحر  یاد جتیت ر داهروا ا  هاد   ر

 .[23] وای فیزیکر الزا ر ا تریژگر
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هرش  اخ اه  ر کانیک  یلکیلر  یبد    درتیاا ب  ر ی نیمر  با  اتر ها واهرشر نیهالب 

  یهد  اخ اهر بزهگی انجام  با  ا  ب  نیع ر بداالک درنر ن ق  بنتی ادد ا  ان خاب هرش  نا ب 

 یاح ا ت بد گر داهد. ن  یهدین نیع انلاعاتر ا  ر ومچن  طالت 

تد اافهم آ تیاا ب   ر وای اخید تی ط نیمیتاناادلایل اصلر ا  هاد  اح نیمر  با  اتر ده  الاح 

ااوش تتتاد  ،وا ر نظدا  جتیتتد فدضی آح ایش  دیع،  دائل  خ لف ر ایچیت  ده علم نیمر

د ت یابر ب  صبت به د ن ایج ده  ،وای تبقیقاترر وزین وای لاحم با صدف  جییر ده ح ااآح ایش

 اناه  ادد. وای ایچک قاید  با ااهوای تجدبر بدای  ید م

تا ین ود یک اح ا  یاحا  ذاد نججت  فیق بدججیاه حائز اومیت   خاص ده ران خاب یک هرش  با جج ات

بدگیدنت  ع اهاتر ومچیا بهین   ججاحی، حتاقل  ججاحی، نجج ی   ججاحی،  ا ججت. نججیمر  با جج اتر ده

  وای  یلکیلر بوایر ا ت ا  ده دهک ر ایش بینر هف اه  ید موای  اخ اهی ر  اید هرشبده جر 

 تیاا  با  ا  حید ها انجام دادب روای نظدی اح هرشیک . اح ندیق ود [91، 23] هردااه  ر

  با    اندژی یک  اخ اه-5

 اه نزدیک ب   اخ یتدین اندژی هاده بترد ا   اخ اه  یلکیلر با اایین انجام بهین   احی  اخ اه-2

 انت.ارلی  ایتا  ر

ین چنحداا  بین اتمر ده  یلکیل ا ت. وم یوا ا  ن یج وای اهتتانر  یلکیلفداانس ی با   -9

 تیاا خیاص دیگد  یلکیل ها ایش بینر ادد. اح ندیق  با  ا  فدااندر  ر

ر هرش  2آغاحینوای هرش، 5وای نیم  تجدبرهرش، تیاا ب  رایان ی ر وای  با  اتر هرشاح جمل  

 اناه  ادد. 9نظدی تابتر چگالر

 

                                                 
1- Semi Emperical  
2- ab initio 
3- Density Functional Theory 
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 روش مکانیک مولکولی-2-1-1

وای آلر ر بدیاه بزهگ ها بده ر انت. این ی  یلکیلتیانت حالت اای  روای  کانیک  یلکیلر هرش

نت بلک  اهرش یک هرش تجدبر ید الا یک ایان ی ر ا ت ا  اح وا یل ینر ر تابع  یج ا  هاد  نمر

 درنر ندژی الکگیدد ر اانت ده نظد  ری ایینتوا ب  وم   صلوایر ا  ب  ر یل  یلکیل ها ب  صیه  اتم

بد  یدنایینت ر انیاع دیگد اندژی بیاا  ر-ایینت، خمشر-وای اششر یلکیلر ب  صیه   چمیع اندژی

ا وتدین خصیصیا  این هرشعمت  نینت.تی  رنبهرنت ن ق ا اس نیع  یتاا نیدریر ا  ب  ااه  ر

 ینین ن بدنا   دهر  بدیاه ایتا  ا توا ح اا  با    ده آا، ب  هاح ر قابل دهک رفهم انت ع اهتنت احب

 وا ایچیتگر خاصر رجید نتاهد. با  اتر بدای آا

 د.نیوا بده ر  ربین اتم انشد وموا فقط بده این هرش وا ذه  الک درا وییت  د قل نتاهد ر ده آا

 اناه  ادد. 2 ر ا  د 5وای  ینت ااهلیهرش ب  تیااوای  کانیک  یلکیلر  رتدین هرش هم اح .[95]

 های نیمه تجربیروش-2-1-2

ش نید. ده این هرتد اح وا یل ینر راقتر ا  هاد   رده هرش نیم  تجدبر اح یک وا یل ینر  اد 

نینت ا  هاد  نت  ر اح وا ا  ده  با    حاصل  روای تجدبر بدای جیاب بدخر اح ان گدالاح داد 

ا  ده  انتوای ایان ی ر وا جزء هرشومین دلیل این هرش. ب  نیدوا نیز صدف نظد  ربدخر ان گدال

داخلر ب  صیه  یک  یی لای وانید ر الک دراوای لای  ظدفیت ا  هاد   روا فقط اح الک دراآا

د ت   ا ا صبت ن ایج ب ا توا ایتا  نید. ح اا  با    ده این هرشا اندل  دازی ده نظد گدف    ر

اای  حتاقل یا  یر  جمیع  (STO9)وا اح ارهبی ال نیع ا لی د. ده این هرشوا  بترد ا تآ ت  اح آا

یابر ب  وای نیم  تجدبر بدای د تهرش .]92[نید وای اتمر ا  هاد   رامین  بدای تیصیف ارهبی ال

                                                 
1- Monte Carlo 

2-Amber 
3- Slater Type Orbitals 
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وا شاین هر اخیداً .نینتا  هاد   ر) گد ای تشکیل( ود نت،  ن ایجر ا  اغلب نا ل  اخ اه ر اندژی

ا گش اره در قط ر، گد ای تشکیل ر ا اندیل یینش ه یانت ا  تیانایر  با   ای تی ت  یاف  گین  ب 

  NMRوای الک درنر ر جاب  جایر نیمیایرنیف یوا بدای  با   وم داهنت تتتاد امر اح این هرش

 بوا ع اهتنت احبدخر اح  تایب این هرش. نینتا  هاد   ر

  اندژی آا اح  قتاه راقتر ام د   با    نت  اح  قتاه راقتر بلنتتد رنیل ایینت ویتهرژنر

 ا ت.

 بیش د اح  قتاه راقتر ا ت. لاًوا  تمی ت اندژی چدخشر  با    نت  ده این هرش 

 با دقت آغاحینوای وای نیم  تجدبر این ا ت ا  ده حال حاضد  با  ا  با هرشدلیل ا  هاد  اح هرش

 .تدی بدای  با  ا  نیاح ا تیا ح اا نیلانروای ند  ا بزهگ ا کاا اذید نیدت بالا هری  یلکیل

  یهد ا  هاد وا تمام  یلکیلبدای وای  زدرج آلر ر  پس  یلکیلبدای وای نیم  تجدبر ده اب تا هرش

 .]99[ قداه گدفت.

 های آغازینروش-2-1-3

 کانیک  . بد خبلاف ر بدخلاف هرشا ججتگدف   نججت   ab initio یینانر ع اه  اح ،اصججطلاح اح آغاح

  وای تجدبر ب  ااه گدف نججید ر ااها  د ینر راقتر ا جج هاد   رلتجدبر، اح وا ینیم  یلکیلر یا هرش 

وا انشد ومنید حیدا تمام بوای اا ل نیز گه    رب  این  با  ا ، هرش [. اصجطلاحاً 99نجید ] نمر

وای  کانیک ایان ی ر ود نت ا  جزء هرش آغاحینوای هرش ].92[نجید  وا ده نظد گدف    رده آا

قتر، وای راوای هیاضر بدای  ا ان صبت  با  اتر حیادی داهنت ر ب  دلیل ا  هاد  اح به دین تقدیب

اح خیاص  هم  بدجججیاهیتیاا  روا این هرش  با .وا ودججج نتتدین ر قابل اع مادتدین هرشاح  طمئن

یلکیل اایتاه،   ین ادد. بدای  ثال بدای ایتا اددا  طح اندژی ا اندیل یکفیزیکر ر نیمیایر ها تتی

   تاق اًوا اح نظد نیل ر حرایای ایینتی رجید داهد ا  خید تتادلر گین   اخ اها کاا  شجخص اددا  

آرهد. ا ا اح وای چدخشر ها فداوم  رثابت یوای اهتتانجر ر  با    بدجا ت نجیی    یا کاا  با ج   
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وای تم)ا اننت  وای ویتهرژاندردینگد، تنها بدای اتم یپدیگد با تیج  ب  اینک  حل دقیق  تادل  یی 

داین بناب وا  مکن نیدت، یلکیلبدیاهی اح اذید ا ت ر حل دقیق آا بدای داهای یک الک درا( ا کاا

 .نیدا  هاد   روای عتدی ر یا تقدی ر بدای حل این  تادل  هرشاح 

 (SCF-HF) 5میدان خودسازگار هارتری فاک روش-2-1-3-1

ا ججت. ده این هرش اح  تادل   ینهرش  یتاا خید ججاحگاه واهتدی فاک ارلین هرش  با جج اتر آغاح 

 فاک-نید این  با  ا  ب  در د    الر  با  ا  واهتدینجدردینگد  دج قل اح ح اا ا ج هاد   ر   

حالت الک درنر اای  با تیج  ب  اینک   نینت. ر تقدیم  UHF(9(  بترد نشت  ر 2)RHF(  بترد نت 

ترد اح هرش  بوا بدابد صهد ا ت ا جپین الک درنر ال آا  یتنر وا، حالت یک ایر ا جت، ااثد  یلکیل

ارهبی ال ده نظد  n/2الک درنر  n. ده این  تل بدای یک  ا ان  نید.نجت  بدای  با ج ا  ا  هاد   ر  

هبی ال ار-صجیه  یک دتد یناا ا لی د اح این تیابع ا پین  ب  فاک-نجید ر تابع  یج واهتدی گدف    ر

 .(  تدرف ا تRHF)فاک  بترد نجت   -ب  تابع  یج واهتدیده این هرش  یج تابع نجید.  نینج    ر 

   احا  هاد باانت وا ب  صیه  جهت نشت وای آااح الک درا وایر ا ندردینگد ده  ید م یحل  تادل 

وا هرش واهتدی فاک  بترد ، ر هرش  یهد ا  هاد  بدای این  ا ان نجید  رانجام باح  ی تل ای ج   

 نشت  ا ت.

 احب نینت ع اهتنت تل ای    باح ا  هاد   ر اح  تمیلاًوا وایر ا  بدای تیصیف آا ید م

 واوا ر هادیکالوای فدد  اننت ییاوایر با تتتاد الک درا یلکیل 

 وای بدانگیخ     تایر یا ا پین بالاتد ر حالت یوای داهای حالت اای  یلکیل 

                                                 
consistent field method elfS -1 

Fock-Restricted Hartree -2 

3- Unrestricted Hartree-Fock 

 

 



29 

 نینت.وای با ا پین جهت نت   روایر ا   نجد ب  تهکیک الک دراراانش 

 وای داهای هحرنانسوای غید  د قد ده  ید مبده ر ارهبی ال 

 ب DFT)) تابعی چگالی یهنظری روش-2-1-6

وای  با ج اتر بد اای  نظدی  تابتر چگالر گدجج دش یاف    وای اخید ا جج هاد  اح هرشده  جال 

ب  نیه فاک داهد. -ا جت. ده انجام بدخر اح  با ج ا  این هرش دقت بالاتدی ند ت ب  هرش واهتدی  

د ججت آ ت  اح . تابع  یج ب نججینتتد انجام  ر ججدیع آغاحینوای، ر اح هرشلوای تابتر چگاهرشالر 

ب   .دتوا نییک دتد یناا ا جلی د تشجکیل نجت  اح ا جپین ارهبی ال    وای تابتر چگالر الک درنر هرش

 DFTده هرش  .رجید نتاهد DFT یوا بانجججت ده نظدی تابع  یجر ا   دبیط ب  الک درا ع اه  به د

  این نید، بلکندردینگد ر ب  د ت آرهدا تابع  یج الک درنر  یلکیل نمر یاینشر بدای حل  تادل 

 .[94] نت اث ا   یلادی 21دو  ا  ده ای ا ت در قضی هرش    نر بد 

اث ا  رجید یک هابط ، بین چگالر الک درنر حالت اای  ر تابع 5ون یا‒ی ویون دگارلین قضی 

ون نشاا داد ا  بدای یا‒ی ویون دگدر ین قضی ای ا ت. یک  جید م چنت ذه   ی یج حالت اای 

 ا ججت،E0[ρ]  ی با اندژی حالت اای  Ψ0[ρ]ی اای ، ا   دبیط ب  حالت  V(r)یک ا اندججیل داد  نججت 

 [ب91آیت ]ب  صیه  حید ب  د ت  ر Eυ[ρ]امین   قتاه اندژی تابتر 

(2-5)     ⟨Ψ[ρ]|Ĥ|Ψ[ρ]⟩ = ∫ drV(r)ρ(r)dr + T[ρ] + Vee [ρ] = EV[ρ] ≥ E0[ρ] 

الک درا ‒انش الک دراتججابتر اح اندژی بدوم eeV تججابتر اح اندژی  جججین یججک الک درنر ر T[ρ]  اجج 

 Nر با ا ججج هاد  اح تیابع  یج دقیق  بید نیز چگالر الک درنر ا جججت ا   دبع تابع  یج  ρ(r) ا جججت.

 نیدبک درنر ب  صیه  حید نین    رال

                                                 
1  - Hohenberg-Kohn 
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(2-2)        ρ (r) = N∫ |Ψ|2 dr1dr2dr3 ⋯ drN 

 نجد نت  ا ت ا   DFTوای با دقت بالا ر  دعت حیاد  با  ا  ده هرش بینرن ایج خیب ر ایش

دای بنا   اح نظدی  تابتر چگالر ده این اایاا ب یبیت ر ااهبدد حیادی ده نیمر  با  اتر ایتا انت 

 ا ت.نت   با  ا  ا  هاد  

 های پایهمجموعه-2-2

ایر ووای چنت الک درنر، اح تقدیبندردینگد  ید م یب  دلیل عتم رجید ها  حلر دقیق بدای  تادل 

اح  ایتابع  یج ال بد اای   جمیع آغاحین وای نید. بدای تا ین این وتف، ده تمام هرشا  هاد   ر

وای ببدانر یک  ید م ر حل  تادلا  دیهداندیلر نید تا ا کاا بده ر ریژگرتیابع هیاضر نین    ر

تدایب  2وای  یلکیلرارهبی ال، LCAO5وای اتمر دایب خطر ارهبی التفداوم نید. بد ا اس نظدی  

ید ر نوای اتمر، تیابع اای  گه    روای اتمر ود نت ا  ب  ود یک اح این ارهبی الخطر اح ارهبی ال

 وا ها  جمیع  اای   ر نا نت. جمیع آا

رجید داهنت ا   9(GTO)  نیع گی ر وایح  جمیع  اای    شکل اح ارهبی الا درح  تتتاد حیادی ا

تدین تتتاد تیابع ا ت.  جمیع  اای  امین  داهای ام 4وا  جمیع  اای  حتاقل یا امین تدین آاایچک

امین  این ا ت ا   ی جمیع اتم  یجید ده  لکیل ا ت. ا اس  ینیاح بدای تیصیف حالت اای   یهد

ب  ومین دلیل ب   ا ت STO   نیع ا لی دیتابع اای نیع ده آا ود ارهبی ال اتمر ده  یلکیل داهای یک

تدین  جمیع  اای  حتاقل یا امین   جمیع  اای    تارلنید. این هرش، هرش یک ایر نیز گه    ر

GN-STO   اN رث ت نت.  1این  جمیع  تی ط ااال عتد صبیح ا ت N  وای ارهبی ال ینشاا دونت

                                                 
1-Linear Combination of Atomic Orbitals 

2-Molecular orbitals 
3-Gaussian Type Orbitals 
4-Minimum Basis Set 

5-Popel 
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مین  عتم تغیید ا ی.  شکل  جمیع  اای [96] نیدنشاا داد   ر GTOتابع اح  Nا لی دی ا  با 

ننت اوای  خ لف تغیید  روایر ا  ده  بیطده ن یج  بدای گین  .وای اای  ا تاذیدی ده ارهبی ال

 .[97]وای ااتیینر ر آنیینر ده این  جمیع  اای  قابل ا  هاد  نید نت ااهبدد نتاهد بدای  ثال نمین 

 1مجموعه پایه دارای توابع قطبیده-2-2-1

  نکل ییدتغ یگدد وایود   یب  علت جاذب  ،اتم یک یهر یوای الارهب ،واده  اخ اه  یلکیل

   ود  یکوا نزدالک درا رنتا چگال رباعث قط  یگدد یواب  ود حال راضح ا ت ا  ود   .تندور 

   یلکیل ند ت ب یکها ده  یدیاذا ت ا  نکل انتطاف یاحن یروای الب  ارهب یج ت. ده ن ننیر 

 یاهاد ربا عتد ایان ی  رنظد با افزردا تیابع ا ا  ینت. انآحاد دان   بان یواده اتم dر  s ،p یوانکل

ب  عنیاا  .نیدرانجام   یتظدف یای    یبدا ،(یابتر  یشافزا یای حار ی)تکان  ،بالاتد یای گش اره حار

نید، اضاف   ر dی نیع ا ت، تیابع قط یت  pی رالانس داهای ارهبی ال ی اتم ادبن ا  ده لای  ثال بدا

ی اضاف  نید. تیابع قط یت اضاف   ر fر ب  فلزا  را ط  تیابع  pوای ویتهرژا، تیابع ده حالر ا  ب  اتم

 نشان  ی ارل ب نینت.   اه ( نشاا داد   ر*در   اه  ) بار  Gاس اح نماد ب  صیه  بالا نییس نت  

نماد ی درم )ده صیه  رجید( وای غید ویتهرژنر ر   اه افزردا یک د    ارهبی ال قط یت  ب  اتم

 d ،pتیاا این نمادوا ها ب  صیه  نماد چنین  روای ویتهرژنر ا ت. ومافزردا ارهبی ال قط یت  ب  اتم

 ]. 98[ی اای  نیز نشاا داد واده اناه  جمیع 

 

 2مجموعه پایه دارای توابع نفوذی-2-2-2

 یعخاص ر  تمیلاً خاهج اح  یلکیل تیح روا ب  صجججیهتده آا رالک درن را  چگال یرواده گینج  

                                                 
1- Polarized Functions 
2- Diffuse Functions 
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. این یدانت ا  هاد  ننت  یع مت خاهج تیح  ب یش دا  خیدناا ب رتیابع اصل راح بتض یتبا ،نینتر 

 یینتا یداها یوا یلکیل یینتی،ایدجهت الک درا غ یداها یوجا  یلکیل ،وجا ییا)آنوجا نجججا جل   گینج  

 یتیابع نهیذ ر،افزردن رتیابع اصل ینا. [98] ود نت یخ  (بدانگ یر حالت وا ردهرا  یلکیل یتهرژنرو

 ینهیذ را ا  یوانینت.  جمیع راضاف    ی ارل GTOsب  صیه   یترنینت ا  ب  نیه ن ر  یت نا 

وا ا جج هاد  ییاچدخش ده آن یوایر  ججت اندژ راویخادرتیار،خیاوالک درا ا  با جج  ی تمیلاً بدا

 یکبا  یتهرژاتد اح وین نگ یواب  اتمفقط  pر  sاح نیع  ینهیذ یننجینت. اضجاف  نتا تیابع گی   ر 

 ر وم ب  یتهرژاوم ب  و یشجج د،ب یافزردا تیابع نهیذ. G+6-31 نججینت  ثلرعلا ت )+( نشججاا داد   

 .[93] نیدر)++( نشاا داد    باتد ین نگ یوااتم
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 نرم افزارهای محاسباتی -3-1

ی اور نکل ارهبی الوا امپلکس آا ،وا داهر  اخ اه ، وای دنتهیمدیک اح  یلکیل ودبهین  اددا 

HOMO  رLUMO  با ا  هاد  اح ندم افزاهGauss View 5.0  با  با  ا   پس  نتنت. تلداحی

 [.41] انجام نت B3LYP/6-31G(d,p) ده  طح نظدی Gaussian 09ا  هاد  اح ندم افزاه 

 09ندم افزاه گی ین  [  طالت  نت.45] NBO1  5.0ا  هاد  اح ندم افزاه ، با قتاه باه هری وداتم

وای انت ا  این خیاص نا ل اندژی بینروا ها ایشوا ر راانشتیانت بدیاهی اح خیاص  یلکیل ر

، Ramanر  IRوای نیف وا دهوای اهتتانر ر نت  آا یلکیلر ر  اخ اهوا، اندژی حالت گذاه، فداانس

وای  یلکیلر، باهوای اتمر ر .... ود نت. بدای تیصیف  ید م  یهد خیاص تد یدینا یکر، ارهبی ال

ل تتدیف حت ر اح  اخ اه  یلکیلر،  طح نظدی  طالت  ر  با  ا  گی ین، ب  یک فایل رهردی نا 

ی آا ر باه  یلکیل نیاح ا ت ا  بدنا   اس اح انجام  با  ا  ن ایج ها ده فایل خدرجر ر  دی اای 

  نمایت.دخید   ر

ب  نیهی  گیدنت  2ده جایگا  فتالوای  یثد لیگانت انش احی بدومبدای بده ر  با  اتر ر  تل

اننت، انش بیش د با گیدنت  وتف بوم الک درنر به د ر اندژی بد-داهای تطابق فضایرالا کاا ا  ا  ح ر

تدین تکنیک ب  ااه هف   ده نداحر داهر بد ا اس  اخ اه نت.  هم ا  هاد  1.5.49داک ندم افزاه اتیاح 

انش مو  یلکیلر، دااینگ  یلکیلر نام داهد. اتیداک ب   نظیه ایش بینر الگیی بد ی   بتتی گیدنت 

 ت ا ه یلکیلر نداحر نت  ا ت. این ندم افزاه قادوای  اادروای ایچک با جایگا  فتال گیدنت  یلکیل

  یلکیلروای نیمیایر بین لیگانت ر گیدنت   اادرانشوم  یزاا بد،4تا با ا  هاد  اح تیابع  یتاا نیدر

 )اندژی آحاد اتصال( ها  با    نمایت.

                                                 
1-Natural Bond Orbital 

2-Active site 

3-Auto dock tools 

4-Force-Field 



23 

 مقدمه-3-2

ن ایج  با  ا  بد هری دنتهیمد ر ، وای  یثدداهر وا ده نداحراومیت دنتهیمدب   تیج  با

نیمر ده انر  بدای وا ر ده ن یج  ده آینت تیانت ده نداحر داهروا ر حا لامپلکس آا با داهر،  ر

  یهد ا  هاد  قداه گیدنت. ابیماها

-دنتهیمد الر ااها (G1ندل ارل ) انشوم بد ،بخش ارل ده بخش ا ت نا ل دراین تبقیق 

با داهروای ایهای ین  ا ت PAMAMا  یکر اح  ش قا  غید  مر ر ااه آ ت  TGD))فنیلن رینیلن 

(CUR) دی   یادر ایهای ینر بیس (bDMC ).ندل درم انش وم ، بدبخش درمده  بده ر نت

(G2 ) الر آ یترآ یندنتهیمد ((PAMAM ی ایهای ین وابا داهر((CURدی   یادر، بیس 

با B3LYP ده  طح تابتر چگالر  با ا  هاد  اح  با  ا  ایان ی رر ب  نیه نظدی  bDMC)ایهای ین )

خیاص الک درنر ر  اخ اهی  اس اح آاا ت.  ر قداه گدف   یهد بده  31G (d,p)-6 جمیع  اای  

دنتهیمد ر داهر  یبا دنتهیمد اهحیابر نت. ده این ااه ونت    bDMC ر  CURوای داهریامپلکس

 ا  فداانسوای بهین  نت ،  با  پس جهت انمیناا اح اایتاهی  اخ اهر    یهد بده ر قداه گدفت

وای  با    نت  الی  تدای ا  بهین  نت  ویچ بده ر فداانسنت. انجام بدای ودیک اح  اخ اهوا 

م افزاه با ا  هاد  اح ند. ا توا این  یضیع بیانگد بهین  نتا  یلکیلگین  فداانس  نهر ها نشاا نتاد 

  شخص نت.   TGDانش با دنتهیمدوم جهت بد CUR نا ب داهری  ها  ای داکاتی 

ا تیج  ب  اینک  انجام  با  ا  ایان ی ر جهت  طالت  ر بده ر خیاص  خ لف  اخ اهی ر ب

، 5واحئیلیت  اننتوا، تدای ا  الیمدی ر تدای اتر وایر نظید ادرتئینالک درنر ده  یهد دهنت  یلکیل

دنتهیمدوا ر...نیاح نت صدف وزین   با  اتر ر ح انر حیادی ا ت بنابداین ده این تبقیق جهت  طالت  

تهیمد دناح ر یواخیاص  یهد نظد با صدف وزین  ام د ب  جای ده نظد گدف ن ال تدایب دنتهیمد، بخش

 ،مدجایگا  اپدیل  نمیدا داهر ده دنتهیننت بده ر نت. تاثید عیا لر  ا ،ا  با داهر اهت اط  د قیم دانت

                                                 
1- Zeolite 



91 

 

 هری خیاص  اخ اهی ر الک درنربد  دنتهیمد یناخ  ر نیع داهر ،انشوم ها  ای  نا ب داهر جهت بد

 خیاص تد یدینا یکر نظید وای  یلکیلر، اندژی جذب رگش اره درقط ر، باهوای اتمر ، ارهبی ال یدظن

 انش بین داهر ر دنتهیمد بده ر نت  ا ت.گی س ده بدومآن الپر جذب، آن درار ر اندژی آحاد 

نجججید، بنابداین ده انجام  ر دنتهیمد وایوا ده حهد پدجججیل  اددا فیزیکر داهرابجا تیجج  ب  اینک    

وا ر ود  ، در نیع حهد  بدای قداه گدف ن داهروا ایجاد ا تیج  ب   جاخ اه ناخ  ب PAMAM دنتهیمد 

نیع درم ا  نیع ارل ا  ده ان های آا یک آ ین نیع  ججیم بدججیاه فتال قداه داهد ر حهد   یحهد  .نججت

 وا ده ودبا تیج  ب  این ا  داهر .ده اهت اط ا ت PAMAM دنتهیمد EDA  یبا ود   قیماًداهر  دج  

نتاهد  دیگد دنتهیمد نقشر ده این تدای ا  یانش داهنت ر نیم وم حهد  تنها با بخشر اح دنتهیمد بد

ان خاب ادد. ب  ومین  نظیه نیز بدای  ودججت هاانش با داهر تیاا قدججم ر اح دنتهیمد ا  ده بدوم ر

 اجاوش ح جاا ده  بجا ججج ا  در نیع بدش عمیدی ر افقر بدای دنتهیمد ده نظد گدف   ر ب  تدتیب    

part1و part2 نا گذاهی نجججتنت part1   یده ن یج  بدش عمیدی اح ر جججط ودججج EDA  ر ومدا  با

ده اثد بدش افقر ده ها  ای ود   ر با حذف در  part2ی  مت ها ت ر یا  مت چپ ود   ر نجاخ  

 .(5-9ایجاد نت )نکلاایینر یا بالایر   صل ب  آا  یناخ 



95 

 

 

 

 PAMAM/G2دنتهیمد part2)ب( ر  part1(ب نمایش )الف( 5-9نکل )

تنها بده ججر حهد  نیع ارل ر  part1 وای دنتهیمدی،جهت بدش بدای  ججاخ ن بخشبا تیج  ب  

 )الف(

 (ب)

 حفره

 حفره
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آهر اتیک بیدا  ب  دلیل  TGDده دنجتهیمد . بده جججر حهد  نیع درم ا کجاا اجذید ا جججت   part2ده 

ده نظد   مت ها ت ر یا  مت چپ ود   یناخ  ر ا  نا ل ود   ومدا  با درتنها بدن PPVود  

  (2-9)نکل گدف   نت

 
 ر حهد  آا part TGD/G1(ب2-9نکل )

انش داهر با دنتهیمد، بایت ب  عیا لر  اننت  مانتت وم ی  نا ب جهت بداوان خاب  بل ده

ای ووای ادبن ر ویتهرژاانش تیج  ادد. با تیج  ب  این عیا ل، اتموم فضایر ر یا دان ن قابلیت بد

  صل OH انش با این تدای ا  نانی نید نت. رلر گدر  وم بد  صل ب  آا گزین   نا  ر جهت بده ر 

 اال اخ لاف الک درنگاتییی ب  عنیب  دلیل داها بیدا عا ایهای ین    یادرر بیس دی ب  ایهای ین

 دنتهیمدیوای فتال با گدر  OH. اتصال  نا ب ا ت انش با  یلکیل دنتهیمدوم  بل ان خابر جهت بد

این  طالت   . دهصیه  گیددانیلی OHان هایر ر OH اح ندیق  ر یاان هایر  OHفقط اح ندیق  تیانت ر

 .ود در حالت  یهد بده ر قداه گدفت

 

 

α 

 β 

 حفره
 حفره
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 TGD کنش دارو با دندریمرهم بر – 3-3

ا   جایرنت. اح آابده ر  bDMCر  CURبا داهری TGD دنتهیمد  انش ندل ارلوم اب تا بد

ده یکر  OHتیانت اح ها  ای داهر  راین دنتهیمد اح لباظ  اخ اهی یکداا ود نت  9ر2،5وای حهد 

جایگا   9داهای  bDMCر   CURا ا با تیج  ب  این ا  داهری  .دنتهیمد قداه گیدد   حهد   اح این

 داک نبی  اتصالگی ین ده اب تا با ندم افزاه اتی ود نت ق ل اح انجام  با  ا  با OH اتصال اح ندیق 

وای با گدر  ر انیلر ان هایر OH داک اتصال داهر اح ندیق  با  ا  اتیداهر با دنتهیمد ب  د ت آ ت. 

با جایگا  اتصال فتال ده دنتهیمد ب  OH اتصال  دحل  بتت ود در حالت  ده .فتال دنتهیمد ها نشاا داد

با   TGDومین  با  ا  بدای دنتهیمد بدش داد  نت ، .بهین  نتنت B3LYP/6-31G(d,p)هرش 

 تکداه نت. bDMCر  CURداهری 

 دارو-TGDبهینه سازی ساختار هندسی کمپلکس -3-6

 B3LYP/6-31G(d,p) ب  هرش TGDبا دنتهیمد CUR  امپلکس داهری ی اخ اه بهین  نت 

 .   ا ت( نمایش داد  نت9-9)ده نکل 
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  B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی /G1-DMC   part TGD اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس (ب 9-9)نکل 

 C=Oان هایر داهری ایهای ین ر  OHانش بین در گدر  وم نید بدنیه ا  ده نکل  شاوت   روماا

یل نانشر بده ر نت. وم وای بددنتهیمد انجام نت  ا ت. تغییدا  نیل ر حرایای ایینتی ده بخش

اس اح اپدیل  نتا  ا ت ر Å 917/5   ی ط با  قتاهCUR ده تدایب خالص داهر  C-O(H)ایینت 

افزایش  CURده  O-Hااوش یافت. بده ر فاصل  ایینت  Å943/5 ب   قتاه  داهر ده حهد  دنتهیمد

 

 

CUR 

TGD 
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ها نشاا داد. ا  این ا د نانر اح اپدیل   Å 386/1ب   قتاه  Å 371/1   ی ط نیل ایینت اح  قتاه

انش وم ندات اننت  ده بد C=O وای گدر نیل ایینت ا ت. انش با آاوم ر بد نتا داهر ده دنتهیمد

 شخص   ,با   یهد  طالت افزایش یافت حرایای ایینتی  Å242/5 ب   قتاه Å222/5 اح  قتاه   ی ط

 2/559اح ها  دهج  ر حاری   3/557ب   قتاه  5/552ها اح  قتاه  افزایش حاری   ، بده ر حرایانت  ا ت. 

 تد داهر ا ت.وا اح یکتیگد بدای رهرد هاحتفاصل  گدف ن ناخ  گدا  بیاادهج  نشاا داد  6/554ب  

 ( نمایش داد  نت  ا ت 4-9ده نکل ) part TGD/G1-CUR بهین  نت  امپلکس  اخ اه

 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  part TGD/G1-CUR اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس  ب(4-9نکل)

 partدهج  ده امپلکس 5/559˚ ب ، part TGD/G1دهج  ده تدایب خالص  6/552˚ اح  حاری  ایینت 

TGD/G1-CUR   .حاری  رلر افزایش یافت نید نیه ا  ده نکل وم  شاوت   روماا، نتانت تغییدی

انش وم بد C-O(H) بده ر نیل ایینت. انشر ده این  مت اح دنتهیمد با داهر انجام نشت  ا توم بد

2

5 
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-part TGD/G1امپلکس اس اح اپدیل  نتا داهر ده حهد   ر CURده تدایب خالص داهری داد  نت  

CUR  اح  قتاهÅ 917/5   بÅ 991/5 .نیل ایینت  ااوش یافتO-H   افزایش فاصلÅ 371/1   بÅ  

 ها نشاا داد. 377/1

  ( نمایش داد  نت  ا ت1-9ده نکل ) part TGD/G1-bDMC بهین  نت  امپلکس  اخ اه

 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  part TGD/G1-bDMC اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس (ب 1-9)لنک

 

 C=Oبا گدر  داهر ان هایر  O-Hاح ندیق یک  bDMCبا داهری  TGDانش بدش دنتهیمد وم بد

 5/559˚ ب  part TGD/G1دهج  ده دنتهیمد  8/552˚ اح حاری  ایینت ده این بخش  دنتهیمد انجام نت.

یل ایینت ن تغییدا  ناچیز ا ت. حاری  ده  افزایش یافت part TGD/G1-bDMCده حهد  امپلکس 

C-O(H)  ،O-H  ده داهریbDMC  ق ل ر بتت اح اپدیل  نتا ده حهد  دنتهیمدpart TGD/G1  بده ر

 Å ب  Å 366/1 اح  قتاه O-Hااوش ر نیل ایینت  Å 915/5ب   Å 968 /5 اح C-O(H)نیل نت. 

ده دنتهیمد ق ل ر بتت اح قداه گدف ن داهر ده حهد   C=O ایینت  با    نیل افزایش یافت. 338/1

 نشاا داد. Å 227/5ب   Å 296/5دنتهیمد ااوش نیل ایینت ها اح 
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 TGDهای دارو و دندریمرکنش مولکولهم انرژی بر-3-6-1

ده  با     قتاه اندژی  یلکیلر، اندژی  (DFTبا تیج  ب   زیت هرش نظدی تابتیت چگالر )

 نت  ا ت. داد ( 5-9ده جترل)  TGDدنتهیمد bDMC  ر CURوای داهری  دبیط ب   یلکیل

 

 (Hوای ارلی  بد حدب واهتدی)اندژی  یلکیل(: 1-9)جترل

 تدایب (Hاندژی تدایب )

117/5194- bDMC 

656/5269- CUR 

912/1271- TGC/G1 

7346/9312- part TGD /G1 

ده اناه  CURر  bDMC قداه گدف ن داهروایوای حاصل اح بتت اح بهین   احی الی  ایکدبنتی

 وای  مکنبنتیدنتهیمد ر داهر بدای تما ر ایکد وای  خ لف دنتهیمد، اندژی جذب بین  یلکیلحالت

 با ا  هاد  اح  تادل  حید  با    نت 

(9-5                                           ) abs drug-dendrimer drug dendrimer
E =E - E +E 

E ده ایجن هابجطجج   
abs

  اندژی جججذب  یلکیل داهر ر دنججتهیمد ده ایکدبنججتی  یهد نظد 5

dendrimer-drugE  دنتهیمد-داهرامپلکس اندژی، drugE اندژی داهر ر dendrimerE .اندژی دنتهیمد ا ت 

ده جذب فیزیکر، اندژی جذب با ده نظد (  BSSE) ،2 جمیع  اای  انط اقخطای ب  علت رجید 

 ( قابل  با   2-9)  تادل  ،  طابقانط اق  جمیع  اای حذف خطای ب   نظیه  9گدف ن هرش آریزش

 ا ت.

                                                 
Energy Absorption Systems-1 

2-Basis set super position error 
3-Counterpoise 
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(9-2                              ) cp
abs drug-dendrimer drug-ghost dendrimer-ghost

E =E - E +E 

dendrimer-ghost
E وای فاقت الک درا داهر ر اندژی دنتهیمد ده حضیه ارهبی ال

drug-ghost
E 

وای فاقت الک درا دنتهیمد ا ت ا   با  ا   دبیط ب  این هرش با اندژی داهر ده حضیه ارهبی ال

 ده بدنا   گی ین انجام نت.  Counterpoiseا  هاد  اح د  یه

د اندژی امپلکس) قادی
complex

E( اندژی جذب، (abs
E   تی ججط هرش (، اندژی اصججلاح نججت

cpآریزش)
abs

E(  اای  یانط جاق  جمیع  خطجای   ر )BSSE(   امپلکس بدای تدای اTGD-ده  داهر

  ( گزاهش نت.2-9جترل )

 

abs  قادید اندژی(ب 2-9جترل)
E،

complex
E، cp

abs
E رBSSE   امپلکس بدای تدای اTGD-داهر 

BSSE )
cp
adsE kJ/mol)  E kJ/mol

abs  
 complexE H  تدایب 

1/313 81- /124 161/73-  383/5561-  TGD/G1-CUR 

798/2  -79/837 513/75-  973/4397-  partTGD/G1-bDMC 

1/854 712/66-  888/61-  694/1566-  partTGD/G1-CUR 

 TGDوای  خ لف دنتهیمد با تیج  ب   قادید اندژی جذب گزاهش نت   قادید اندژی جذب امپلکس

وای  قتاه اندژی جذب بدای امپلکس .ا جججت ایلیژرل بد  یل -161/73تجا   -888/61ده  بجترد   

bDMC-G1artTGD/p  رCUR-G1partTGD/    بجج  تججدتججیججب بججدابججد (k J/ mol) 513/75-  ر 

(k J/ mol)888/61- امپلکس بنابداین  .بانت ر bDMC-G1part TGD/  ند ت ب   تدی نهراندژی

 بیش د ا ت..TGDبا دنتهیمد آا انش وم ده ن یج  بد داهد part TGD/G1-CUR امپلکس

  وایبدای امپلکس صلاح نت  تی ط هرش آریزش ر خطای انط اق  جمیع  اای  قادید اندژی ا

part TGD/G1-bDMC  رpart TGD/G1-CUR 712/66 ر 586/5 ، -837/79   تدتیججب بدابدبجج- ،

 . با    نت  ا تژرل بد  یل  ایلیر ،  854/1
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 قطبی الکترونی گشتاور دو-3-6-2

قط ر الک دیکر یکر اح خیاص  هم  یلکیل ا ت ا  انلاعا   همر دهباه   اخ اه  گش اره در

 بدحدب دبای بدای امپلکس، ،  قادید گش اره در قط ر الک دیکر .[42]دوت ونت ر ر الک درنر  ر

 ( گزاهش نت  ا ت. 9-9تیب ده جترل)ر ب  تد  با    نت TGD -داهر

 بد حدب دبای -TGDوای داهر قط ر امپلکس گش اره در  قادید (ب9-9)جترل               

 تدایب 

399/4 TGD/G1-CUR 

154/9 part TGD/G1-CUR 

952/1 part TGD/G1- bDMC 

تد بانت، قط یت تدایب بیش د ا ت. با تیج  ب  اعتاد جترل فیق قط یت بزهگ ودچ   قتاه 

 اح در تدایب دیگد ا ت. part TGD/G1-bDMCتدایب 

 NBOهای اتمی بررسی بار -3-6-3

 هاد  ا ت. بنابداین با ا وا وا ر ود  خیاص الک در  اتیکر یک  یلکیل نانر اح تیحیع الک درا

تد  ت  د NBOتیاا باهوای اتمر جزئر ها  با    ادد. باه الک دیکر ده هرش اح  کانیک ایان ی ر  ر

 .[49] ا ت 5 یلیکن اح هرش

وای بتین  نظیه باه ،انتوا تغیید  روای اتمر هری اتماس اح اتصال داهر ب  دنتهیمد تیحیع باه

 گزاهش نت ( 4-( ر )پ9-)پ ،(2-رل)پار ده جت گددیت ب  دنتهیمد  با   اتمر بتت اح اتصال داهر 

ده امپلکس  NBO جزئر . ومچنین ب   نظیه تشخیص جهت ان قال باه ده امپلکس،  قتاه باها ت

part TGD/G1  ( آرهد  نت  ا ت.4-9) داهروا  با    ر ده جترل ردنتهیمد  ایدبنیه جتاگان   ب 

                                                 
1- Mulliken 
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 G1TGD part/ امپلکس ده evبد حدب   NBO وای اتمرتی حیع باه(ب 4-9)جترل

 تدایب باه جزئر دنتهیمد باه جزئر داهر

176/1  176/1-  TGD/G1-CUR 

161/1  161/1-  part TGD/G1-CUR 

166/1  166/1-  part TGD/G1- Bdmc 

ا ت.  دنتهیمدب   داهراح   یهد بده ر واامپلکسجهت ان قال باه ده دوت ا  اعتاد جترل نشاا  ر

  NBOباه اتمر دوت  قادیدنشاا  ر TGD/G1-CUR partبد هری تدایب   NBO قادید تیحیع باه اتمر

 ن قل  دنتهیمدب   داهرباه اح  دوتنشاا  ر ا  ا ت الک درا رلت -161/1ر ده داهر  161/1ده دنتهیمد 

ر بدای  166/1 یلکیل دنتهیمد  NBOنیز  قادید باه اتمر  part TGD/G1-bDMCبدای تدایب  نید ر

 انت.  ر ها تاییت. دنتهیمدب   داهره اح ا  جهت ان قال با ا تالک درا رلت  -166/1 یلکیل داهر 

 شاوت  نت ا  ان قال  TGD/G1-CUR partر  part TGD/G1- bDMCباه جزئر در امپلکس  ی قاید 

  ت. ا  CURبیش د اح داهری  امر ب  دنتهیمد bDMCباه اح داهری 

 TGD:-های مولکولی و شکاف انرژی ترکیب دارواوربیتال-3-6-6

 5، یاا یک جهت ارهبی ال خاص یتنر بالاتدین ارهبی ال  یلکیلر انغال نت  انشوم تدین بد هم

(HOMO)، 2تدین ارهبی ال  یلکیلر انغال نشت ر اایین، (LUMO)،  ی فاصل  گیینت. ر نکاف اندژیها

نید ا یت   رن HLG9اخ صاه ا  ب   (LUMO)( ر ارهبی ال  یلکیلر HOMO)ارهبی ال  یلکیلر 

(HOMOE-LUMOHLG=E ) ی خیاص نانر اح ان قالا  الک درنر ا ت، ی عالر تتیین اننت یک  شخص

                                                 
1- The Highest Occupied Molecular Orbital 

2- The Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
3- HOMO-LUMO gap 
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، HLGر  قادید  LUMOر  HOMOوای  یلکیلر نا ل تدین ارهبی الومچنین اندژی خاهجر

ت  وای  طالت  نامپلکساح  د   ر  یلکیلر ود نت. ده  یهد ود یا ا ر ده تتیین ه اناااها  دوای 

وا اایتاهتدین امپلکس( تنها بدای LUMO)( ر HOMO)وای تیحیع فضایر ارهبی الده این اایاا نا   

 تدایب ام دی دان   ر تیحیع فضایر ارهبی الر  HLGا   یزاا نمایش داد  نت  ا ت. 

part TGD/G1-CUR ، اناه  نت  ا ت. بخش ایی ت (55-پ) ده 

( 1-9ده جترل ) TGD-تدایب داهرHLG  ر نکاف اندژی LUMOر  HOMO قادید اندژی 

 .   ا تگزاهش نت

 

 الک درا رلت( ده  طح (داهر-TGDامپلکس HLG، ر نکاف اندژی LUMOر  HOMO قادید اندژی (ب 1-9)جترل
B3LYP/6-31G(d,p) 

HLG E  LUMOE HOMO
E تدایب 

115/1 162/1- 252/1- TGD/G1-CUR 

165/1 113/1- 251/1- part TGD/G1-CUR 

465/1 179/1- 253/1- part TGD/G1-bDMC 

  امپلکس دبیط ب   HLGتدین  قتاه نید ام شاوت   ر( 1-9نیه ا  ده جترل )وماا

part TGD/G1-bDMC ، 546/0 .( تیحیع فضایر این امپلکس ها نشاا 6-9نکل ) الک درا رلت ا ت

 دوت. ر
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  part TGD/G1-bDMC تدایب LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال :(6-9)نکل

ر  bDMCداهری بد هری  HOMOارهبی ال  نید ر شاوت   (6-9نیه ا  ده نکل )وماا

 اهردتیاا ن یج  گدفت جهت ان قال الک درا اح لذا  ر .ا ت  مداز  دنتهیمدهری  بد LUMO ارهبی ال

LUMO 

HOMO 
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 ا ت. دنتهیمدب  

بررسی خواص الکترونی: سختی شیمیایی، پتانسیل شیمیایی  -3-6-5

 TGD-الکترونی و الکترون دوستی ترکیب دارو

وای نیمیایر ها تیجی  نمید. ب  ومین ا یت ر باح لیئیس راانش یبا تکی  بد نظدی  5اید یا

ا یت ر باح  خت ر ندم ن ق  بنتی نتنت.  خ ر ده راقع  یزاا  قار ت  ی نظیه ا یت ر باح ب  در د   

ر  HOMOای وبیش د ارهبی ال با نصف نکاف اندژی بدابد ر تقدی اًدوت  یلکیل ب  ان قال باه ها نشاا  ر

LUMO  نید(  تدفر  ر4-9) یا ت ر ب  صیه   تادل. 

(9-4                                                                           ) LUMO HOMO

1
η E -E

2
 

بیش د  LUMOر  HOMOوای ودچ  نکاف اندژی  یاا ارهبی ال 2اصل  خ ر بیشین ن ق 

جا نت    ا اندیل نیمیایر ده راقع  تیاهی اح  یزاا الک درا جاب[. 44] نید.بانت،  خ ر بیش د  ر

-9) یاح  یلکیلر با الک درنگاتییی بیش د ب   یلکیلر با الک درنگاتییی ام د ا ت ا  ب  صیه   تادل 

 [.41نید ] ر( نشاا داد  1

(9-1(                                                                                  LUMO HOMO

1
η E +E

2
 

در  ر ها ابتاع ادد ا   یزاا اایتاهی ناخص الک درا یوای  با   اح هرش یکر 9هابد  ااه

نید ( تتدیف  ر6-9) ی تادل دوت ر ب  صیه   یلکیل ونگام دهیافت الک درا اح  بیط ها نشاا  ر

[46].        

(9-6                                                                                            ) 
2

μ
ω =

2η
    

،  خ ر نیمیایر، ا اندیل نیمیایر الک درنر ر ناخص الک درا در  ر  دبیط وای الک درنرااها  د

                                                 
1- Pearson 

2- maximum hardness 

3- Robert Parr  
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( گزاهش 6-9  ر ده جترل ) با   (ev) بد حدب TGDر دنتهیمد CUR  ،bDMCب  جذب داهروای 

 .نت  ا ت

 

 ناخص الک درا در  ر ر( )ا اندیل نیمیایر  ،() رنیمیای  خ ر ر قادید ااها  دوای الک درن(ب 6-9)جترل

() وای داهرامپلکس- TGDبد حدب الک درا رلت(ev) 

 افزایشر تد ان قال باه بیش د()ودچ   نهر، افزایش ا اندیل نیمیایربا ااوش  خ ر نیمیایر 

خیاص   قاید با  نید.اذیدی بیش د  رااوش یاف   ر راانش HLGناخص الک درا در  ر  قتاه 

تیاا ااوش  خ ر نیمیایر،  ر part TGD/G1-bDMCر part TGD/G1-CUR الک درنر تدای ا  

  ل نیمیایر ر افزایش ناخص الک درا در  ر ها ده  یهد امپلکسیافزایش ا اند

part TGD/G1-bDMC  شاوت  نمید.  قادید  خ ر نیمیایر، ا اندیل نیمیایر ر ناخص الک درا 

ا  رلت انت ده حالرالک درا  544/1ر  -546/1، 179/1بدابد  part TGDG1-bDMCدر  ر تدایب 

رلت  الک درا 522/1ر  -597/1، 178/1تدتیب بدابد ب    part TGDG1-CURاین  قادید بدای تدایب 

 .نتا

    خواص ترمودینامیکی -3-6-4

 ت. اا  یاه  شاوتا  تجدبر  ا اسبد  ب نا نت ا تد یدینا یک هاانیاع اندژی دیگد گد ا ر  ت ادل

   قانیا ا ا ر ده تد یدینا یک رجید داهد ا  ب  قیانین ارل ر درم ر  یم تد یدینا یک  تدرفنت. 

   تدایب 

527/1 597/1- 171/1 TGD/G1-CUR 

522/1 597/1- 
178 

/1 
part TGD/G1-CUR 

544/1 546/1- 179/1 part TGD/G1-Bdmc 
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ا  ده آا آیت علار  بد آا قانیا صهدم تد یدینا یک نیز اهائ  نت  ا ت ا  ق ل اح قانیا ارل  ر

 نت.ابده ر  ر یک  ید م فیزیکره د هاوای  اادر کیار  اننت تغیید د ا، فشاه ر حجم اتیت 

 آیتبد ت  ر  نا یکر ب  صیه  حید بیوای تد یدگد ای راانش با تیج  ب  داد 

(9-7         )                            . .       0 corr 0 corrreacts
Products

HLG(ev)E -H - E -H                 

 آیتبد ت  ر اح هابط  حید ب نیز ر اندژی آحاد گی س

(9-8                                                   )           r 0 corr 0 corr

products reacts

ΔG = E -G - E -G  

 S(  قتاه 3-9ی )تیاا ب  امک هابط (  ر8-9( ر )7-9اح هرابط ) G ,H اس اح  با    

 هانیز  با    ادد

(9-3                                                                                                   )ΔG=ΔH-TΔS 

اگد  ر ا تب  خیدی  گد احا ر خید شت راانن قادید آن الپر ر اندژی آحاد گی س  نهر بان ودگا 

ر  بصیل راانش اح اایتاهی تد یدینا یکر بالاتدی بدخیهداه تد نظمبانت راانش بر  ث تآن درار 

داهر با ا  هاد  اح هرابط -وای دنتهیمدتشکیل بدای امپلکس S ر H, G قادید [.74] یدخیاوت ب

 .گزاهش نت  ا ت (7-9)بالا  با    نت  ر ده جترل

 

 5الیین ر فشاه 51/238ده د ای داهر-TGDوایامپلکسبدای S ر H G, قادید تد یدینا یکر(ب 7-9)جترل

 اتمدهد
(1-K1-J molk )S   ایبتد  

118/1 968/75- 152/63- part TGD/G1-CUR 

111/1 933/78- 892/76- part TGD/G1- bDMC 

 

ده نید. دینا یکر بیش د  راایتاهی تد یتد بانت  ث ت ΔSتد ر  قتاه  نهر H, Gچ   قتاه  ود

 ب  بده ر خیاص تد یدینا یکر در امپلکس bDMCر  CUR قاید  در داهری 

, 

H = 

H /kJ mol-1 G /kJ mol-1 
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part TGD/G1-bDMC ر part TGD/G1-CUR  ادداخ   نت.  قادیدH  رG  بدای امپلکس 

partT GD/G1-bDMC ا  ایلیژرل بد  یل  با    نت ده حالر -933/78ر  -892/76ب  تدتیب بدابد

د ت   یل ب ایلیژرل بد -968/75ر  -152/63ب  تدتیب  قادید  part TGD/G1-CURبدای امپلکس 

بیش د  partT GD/G1-bDMCاایتاهی تد یدینا یکر امپلکس  دوت رنشاا ن ایج ب  د ت آ ت  آ ت 

 .ا ت part TGD/G1-CURاح 

 PAMAMدندریمربا  کنش داروهم بر-3-5

انش وم بد پس  طالت  نت.  PAMAMبا ندل درم دنتهیمد bDMC انش داهری وم بدده این بخش 

part1G2  رpart2G2  با داهری bDMC  .راهد  5ر  2وا اح حهد  ده ادا   داهر یهد بده ر قداه گدفت

ده این  CUR با  ا   دبیط ب  داهری  ،بتت اح بده ر ن ایج ر ان خاب به دین جایگا  .دنتهیمد نتنت

انش  د قیم وم ا  با داهر بد PAMAMحهد  انجام نت .بدای افزایش  دعت  با  ا  تنها بخشر اح 

 دانت ان خاب نت. 

  دارو-PAMAM-سازی ساختار هندسی کمپلکس بهینه-3-5-1

( نمایش 7-9ده نکل ) PAMAM با دنتهیمد bDMCامپلکس داهری  ی اخ اه بهین  نت 

 داد  نت. 
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  B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  PAMAM/G2- bDMC بهین  نت  امپلکس   اخ اه ونت ر(ب 7-9)نکل

 

 انش وم  شاوت  نت ا  بد PAMAM/G2- bDMC  یهد تدایب ده( 7-9تیج  ب  نکل ) با

 C=Oان هایر با گدر   OHاح ندیق ایینت ویتهرژنر ود در  PAMAM/G2با دنتهیمد  bDMCاهری د

انش داهر ر دنتهیمد ب  صیه  حید وای بدومتدین جایگا نیل ایینتی  دبیط ب   همده دنتهیمد ا ت. 

 .انتتغیید  ر

ا  اس اح تشکیل امپلکس  Å 294/5ده دنتهیمد خالص بدابد ا ت با  قتاه   ی ط   C=Oنیل ایینت

 

PAMAM 
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وای یابت. بده ر الی   قادید نیلافزایش  ر Å 244/5ب   قتاه  PAMAM/G2-bDMCده تدایب 

با دنتهیمد  bDMCانش داهری وم ایینتی داهری خالص ر داهری اپدیل  نت  نشاا داد ا  ده اثد بد

PAMAM  نیل ایینت ،C-O(H) قتاه   ی ط انش اح  وم وای ندات اننت  ده بدÅ962/5   ب

Å916/5  آنگد درم ااوش ر نیل ایینتO-H ،وای ان هایر Å 367/1  قتاه   ی ط ب  Å 332/1 

 یهد بده ر قداه ا  ده بد گیدنت  آ ین نیع  یم ود نت  ر  یابت.  پس حرایای آنگد درم افزایش  ر

 ،تنها PAMAMده  حرایای ایینتی ده تدای ا   یهد نظد نشاا داد ا  حاری  ایینت  ی.  قاید گدف نت

امپلکس نت  با داهر ااوش یافت. علار  بد  PAMAMده  3/555˚ب   قتاه   ی ط 5/552˚اح  قتاه

تیاا ن یج  گدفت، ود یک اح ا د  راین چیزی ها نشاا  ر دوت. اح نیز ااوش نا  یحاری  ایینتاین 

 نینت تا داهر دهرا حهد  حهظ نید.وا بتت اح اپدیل  نتا داهر ب   مت داخل حهد  جمع  رناخ 

ده   part2 PAMAM/G2-bDMC،part1 PAMAM/G2-bDMCوای اخ اه بهین  نت  امپلکس

 ( نمایش داد  نت  ا ت. 8-9نکل )
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 B3LYP/6-31G(d,p)  طح ده part2 PAMAM/G2-bDMC اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس (ب 8-9)نکل

 

 ان هایر با  O-H ایینت ویتهرژنر اس اح بهین  نتا داهر ده حهد  درم  شخص نت ا  داهر اح ندیق

N-H  دنتهیمدPAMAM دوتانش  ربدوم. 

دهج  ده  6/552ب   قتاه part2 PAMAM/G2 ده تدایب خالص 4/552˚با  تی ایین یحاری 

وا اح فاصل  گدف ن ناخ  یافزایش یافت ا  نشاا دونت   part2 PAMAM/G2-bDMCامپلکس

 .بدای ااوش احدحام فضایر ا ت یکتیگد

ده  6/554˚ ب  5/551˚ اح part2 PAMAM/G2ص تدایب خال ده ایینتی  یحاری 

ده داهری خالص  O-Hر  C-O(H)نیل ایینت . یابت رااوش   part2 PAMAM/G2-bDMCامپلکس

 part2 PAMAM/G2-bDMC ،987/5اس اح اپدیل  نتا ده امپلکس  آنگد درم 366/1ر  962/5، 

ده دنتهیمد خالص ر اپدیل  نت  افزایش  N-Hآنگد درم افزایش یافت. بده ر نیل ایینت  367/1ر 

 

 

--- 
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 .دوت رآنگد درم ها نشاا  151/5ب   118/5ه فاصل  اح  قتا

ر  داد  نتقداه  part1 PAMAM/G2ارل دنتهیمد  یده حهد  bDMC یداهر ده  دحل  بتت

( نمایش 3-9ده نکل ) part1 PAMAM/G2-bDMC ی.  اخ اه بهین گددیت با  ا  بدای آا تکداه

 .   ا تداد  نت

  
 B3LYP/6-31G(d,p)  طح ده part1PAMAM/G2-bDMC اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس (ب 3-9)نکل
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انش وم وای ا یا دنتهیمد بدان هایر با گدر  O-Hداهر اح ندیق ود در  (3-9) نکل تیج  ب  با

آنگد درم ب   قتاه  962/5ده تدایب خالص داهر با  قتاه  C-O(H)نیل ایینت  دوت.ایینت ویتهرژنر  ر

 366/1اح  قتاه  O-Hومچنین نیل ایینت  یابت. ر آنگد درم ده امپلکس ااوش 916/5  ی ط 

 .یابت رآنگد درم افزایش  332/1آنگد درم ده تدایب خالص خالص داهر ب   قتاه   ی ط 

 دهج  ده امپلکس  419/559دهج  ده حالت خالص ب   قادید 913/552اح  قتاه ایینتی  یحاری 

part1 PAMAM/G2-bDMC ایینت  یحاری . دوت رنشاا  افزایش ها  ده امپلکس نیزpart1 

PAMAM/G2-bDMC یافت ااوش 5/554ب  انتاح   3/554˚ اح  

ب   قتاه  Å 243/5  ی ط   قتاه احده دنتهیمد خالص  C=Oنیل ایینت  ا  دوت ر با  ا  نشاا 

Å226/5  دهpart1 PAMAM/G2-bDMC  ا تااوش یاف   . 

 .ا ت نشاا داد  نت ( 51-9، دهنکل )part1 PAMAM/G2-CUR اخ اه بهین  امپلکس 

  
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  part1 PAMAM/G2-CUR(ب  اخ اه ونت ر بهین  نت  امپلکس 51-9نکل)
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 C=Oان هایر با  O-Hاح ندیق ایینت ویتهرژنر part1 PAMAM/G2 با  CURانش داهری وم بد

 Å 291/5دنتهیمد اح  یگدف ن ده حهد اس اح قداه  C=Oدنتهیمدی  ینیل ایینت ناخ دنتهیمد ا ت. 

 .یابت رااوش  Å291/5 ب 

ر اس اح قداه گدف ن ده حهد  دنتهیمد  CUR Å 917/5ی خالص ده داهر C-O(H) نیل ایینت  ومچنین

ها نشاا  Å 386/1ب  Å 371/1 قتاه نیل ایینت اح  افزایش O-Hنیل ایینت . رااوش  Å 915/5ب  

 داد.

 9/552اح  part1 PAMAM/G2-CURده امپلکس  حاری  ایینت  CURاس اح اپدیل  نتا داهر 

 7/559ب   9/554˚ داهر ده حهد  دنتهیمد اح بدای حهظ ر حاری    افزایش یاف  4/559˚ دهج  ب 

 .دوتها نشاا  ردهج  ااوش 

  PAMAM های دارو و دندریمرکنش مولکولهم انرژی بر-3-5-2

cp
abs complex abs

E ,E ,E  رBSSE امپلکس دای تدای ا  بPAMAM-( گزاهش 8-9ده جترل ) داهر

  نت  ا ت.

 

cp(ب  قادید اندژی 8-9جترل)
abs complex abs

E ,E ,E  رBSSE  حدب بدmol/kJ بدای تدای ا  امپلکس 

PAMAM- داهر ده  طح نظدی(d,p)31G-B3LYP/6 

BSSE 
cp

E
abs

 abs
E  complexE  تدایب 

5/515 99- /231 94- /935 -1811/814 PAMAM/G2-bDMC 

2/19 74- /226 216/76-  343/9152-  part2 PAMAM/G2-bDMC 

2/411 584/31-  183/32-  385/9978-  part1 PAMAM/G2-bDMC 

9/533 36- /566 961/33-  158/9618-  part1 PAMAM/G2-CUR 

 

ب  تدتیب  part1 PAMAM/G2-bDMCر  part2 PAMAM/G2-bDMC قادید اندژی جذبر 
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ده حهد  ارل اندژی  bDMC یداهردوت نشاا  را  ا ت  ایلیژرل بد  یل -183/32ر  -216/76بدابد 

تد ر اایتاهی آا ند ت ب  حهد  درم بیش د انش آا ده این حهد  قییبداین بدومداهد، بنا ام دیجذب 

ب گیدی  نا وا اح یکتیگد ر ایجاد فضای اافر بدای جاناخ  یده حقیقت ب  دلیل فاصل  خیاوت بید.

 تد  شاوت  نت.انش بیش دی نشاا داد ا  این ا د ده اندژی  نهرداهر، ده این حهد  بدوم

abs)  قادید اندژی جذب
E)  ر اندژی اصلاح نت  تی ط هرش آریزش(

cp
E

abs ) انط اق ر خطای

 part1 PAMAM/G2-CURر  part1 PAMAM/G2-bDMCبدای امپلکس  ،((BSSE ، جمیع  اای 

ا ت.  ژرل بد یل ایلی 533/9، -566/36، -961/33ر  411/2 ،-584/31 ،-183/32 ب  تدتیب بدابد

انش وم دوت ا  بدنشاا  ر PAMAMده حهد  ارل دنتهیمد  bDMCر  CUR قاید  در داهری 

 ا ت. bDMCبیش د اح داهری  CURداهری 

 -PAMAMداروقطبی کمپلکس  گشتاور دو-3-5-3 

داهر -PAMAMوای بدحدب دبای بدای امپلکس   قادید انتاح  گش اره در قط ر الک دیکر

 ( گزاهش نت  ا ت.3-9 با    ر ده جترل)

 

 بدحدب دبای  PAMAM-bDMCامپلکس ()قط ر قادید گش اره در (ب 3-9)جترل

 تدایب 

22/984 PAMAM/G2-bDMC 

56/951 part1 PAMAM/G2-bDMC 

51/847 part2 PAMAM/G2-bDMC 

75 /741 part1 PAMAM/G2-CUR 

انش ندل درم دنتهیمد وم ا  بد دوت( نشاا  ر3-9ده جترل ) قط ر  قاید   قتاه گش اره در
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PAMAM  با داهریbDMC ن ایج حاصل اح اندژی جذب  .درم ا ت تد اح حهد ده حهد  ارل قیی

ر  CURگش اره در قط ر در داهری  یومچنین  قاید  وای دنتهیمدی با داهر ومخیانر داهد.بخش

bDMC  انش بیش د داهری وم بد 951/56ر  741/57با  قتاهCUR  ها ند ت ب  داهریbDMC  ده

 انت.تاییت  ر PAMAMحهد  ارل دنتهیمد 

 -PAMAMداروکمپلکس  NBO های اتمیبررسی بار -3-5-6

( 7-ر )پ (6-)پ ،(5-جترل)پده بتت اح اتصال داهر ب  دنتهیمد  با    ر  NBOوای اتمر باه

ب  نیه  NBO جزئر باه نت  ا ت. ومچنین ب   نظیه تشخیص جهت ان قال باه ده امپلکس،گزاهش 

 .گزاهش نت  ا ت( 51-9جتاگان  ده دنتهیمد ر داهر  با    ر ده جترل)

 

 داهرPAMAM–حدب الک درا رلت ده امپلکس  بد NBOوای اتمر تیحیع باه(ب 51-9)جترل

 تدایب باه جزئر دنتهیمد باه جزئر داهر

1/518 518/1-  PAMAM/G2-bDMC 

161/1  161/1-  part1 PAMAM/G2-bDMC 

118/1  118/1-  part2 PAMAM/G2-bDMC 

1/179 1- /179 part1 PAMAM/G2-CUR 

 CUR قاید  باه جزئر در داهری ا ت.  دنتهیمدب   داهروا جهت ان قال باه اح ده تمام امپلکس

نشاا داد. بده ر باه جزئر  ب  دنتهیمد CURان قال باه بیش دی ها اح داهری ده حهد  ارل  bDMCر 

 شخص  part2 PAMAM/G2-bDMCر  part1 PAMAM/G2-bDMCحهد  ارل ر درم ده امپلکس 

 ده حهد  ارل بیش د اح حهد  درم ا ت. دنتهیمد ب   ا  ان قال باه اح داهر انت ر
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 ارود PAMAM–های مولکولی و شکاف انرژی کمپلکس اوربیتال-3-5-5

( بدای HLG)ر نکاف اندژی  LUMOر HOMO وای  یلکیلرارهبی ال قادید اندژی الک درنر 

، ومچنین bDMCبا داهری  PAMAM/G2، part2 PAMAM/G2  ،part1 PAMAM/G2وای گین 

 نت.( آرهد  نت  ا55-9ب  تدتیب ده جترل ) part1 PAMAM/G2با  CURانش داهری وم بد

( تنها بدای LUMO)( ر HOMO)وای ده  یهد ود گدر  اح تدای ا ، تیحیع فضایر ارهبی ال

تیحیع فضایر  ب  ام دی دان   نمایش داد  نت  ر HLGتدین تدایب گدر  ا   یزاا اذیدراانش

 ارهبی الر  اید تدای ا  تنها ده بخش ایی ت اناه  نت  ا ت.

 

ده  PAMAM-الک درا رلت( امپلکس داهرHLG (ر نکاف اندژی LUMOر  HOMO قادید اندژی (ب 55-9)جترل

 B3LYP/6-31G(d,p) طح نظدی 

HLG(ev)  
LUMO

E  
HOMO

E  تدایب 

1/ 465  1- / 791  1- /253 PAMAMG2-bDMC 

1/547 471/1-  1- / 453  part2 PAMAM/G2-bDMC 

1/598 1- / 761  1- /254 part1 PAMAM/G2-bDMC 

594/1  1- / 731  1- /259 part1 PAMAM/G2-CUR 
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 .  part1 PAMAM/G2-CURتدایب  LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال :(55-9)نکل

 

( 55-9. نکل )نید ر PAMAM/G2دنتهیمد ندل درم  5راهد حهد OH اح ها  ای  bDMCداهری 

.   مداز نت  ا ت CURداهری هری  LUMO ر  HOMO وایارهبی الدوت ا  تیحیع فضایر نشاا  ر

 594/1ر  598/1ب  تدتیب با  قتاه  part1 PAMAM/G2ده  CURر  bDMCدر داهری  HLG قتاه 

داهری اذیدی راانشنید لذا اذیدی  رباعث افزایش بیش د راانش HLGااوش  .ا تالک درا رلت 

CUR  دنتهیمد  5 یده حهدPAMAM/G2  ند ت ب  داهریbDMC .بیش د ا ت 

 

 

HOMO 

LUMO 
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بررسی خواص الکترونی: سختی شیمیایی، پتانسیل شیمیایی  -3-5-4

 PAMAM-دارو کمپلکس الکترونی و الکترون دوستی

ر ناخص الک درا  ،()، ، ا اندیل نیمیایر الک درنر()،  خ ر نیمیایر وایبده ر ااها  د

ر جذب داهری  PAMAM دنتهیمد 2ر5وای ده حهد  bDMC  دبیط ب  جذب داهری ،()،در  ر

CUR  دهpart1 PAMAM/G2 بد حدب (ev) ( گزاهش نت  ا ت.52-9 با    ر ده جترل ) 

 (ev)بد حدب الک درا رلت دنتهیمد-وای داهرامپلکس ر ، قادید ااها  دوای الک درنر(ب 52-9)جترل 

ر ده اپدیل  نتا داه انت ا انلاعا  ا اندیل نیمیایر ر ناخص الک درا در  ر تاییت  ر

 ا ت.  قتاه ا اندیل نیمیایر ده امپلکس 2 یتد اح حهد دنتهیمدی  نا ب 5ی حهد 

part2PAMAM/G2-bDMC  الک درا رلت ر ده امپلکس  -525/1دابد بpart1 PAMAM/G2-

bDMC  قاید  ا ت 5ی ان قال باه بیش د ده حهد دونت  ااا  نش بید الک درا رلت  -541/1بدابد  .

 ر part2 PAMAM/G2-bDMC  خ ر نیمیایر ر ناخص الک درا در  ر تدای ا   عیا ل

 part1 PAMAM/G2-bDMC الک درا رلت  512/1، 163/1ر  511/1، 174/1  تدتیب با  قادید ب

زایش افده امپلکس   ب ااوش  خ ر نیمیایر، افزایش ان قال باه ر  HLGا  ااوش  دوت رنشاا 

 ناخص الک درا در  ر نت  ا ت.

 ناخص الک درا در  ر در داهریر ا اندیل نیمیایر  قادید  خ ر نیمیایر،  ی قاید 

bDMC ر CUR  ده تدایبpart1 PAMAM/G2   بدای  513/1ر  -546/1 ،167/1با  قادید ب  تدتیب

بدای تدایب  512/1ر  -541/1، 163/1 قادید  ر part1 PAMAM/G2-CURامپلکس 

            تدایب 

546/1 546/1- 172/1 PAMAM/G2- Bdmc 

511/1 525/1- 174/1 part2 PAMAM/G2- Bdmc 

512/1 541/1- 163/1 part1 PAMAM/G2- Bdmc 

513/1 546/1- 167/1 part1 PAMAM/G2-CUR 
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part1PAMAM/G2-bDMC زایش افر  ل نیمایری، افزایش ا اندنشاا دونت  ااوش  خ ر نیمیایر

 ا ت. CURناخص الک درا در  ر داهری 

 داروPAMAM-خواص ترمودینامیکی کمپلکس  -3-5-7

با  PAMAM/G2با دنتهیمد   CURر bDMCتشکیل بدای امپلکس داهری  G ر H، S قادید 

 .( گزاهش نت  ا ت59-9) (  با    ر ده جترل3-9( ر )8-9) ،(7-9ا  هاد  اح هرابط )

 

الیین ر  51/238داهر ده د ای- PAMAMوای بدای امپلکس G ر  H ،S قادید تد یدینا یکر(ب 59-9)جترل

 اتمدهد 5فشاه

S/kJ mol-1 K-1 G/kJ mol-1 H/kJ mol-1 تدایب 

1/119 66- /316 61- /887 part2 PAMAM/G2-bDMC 

1/111 87- /142 81- /357 part1 PAMAM/G2-bDMC 

1/116 31- /215 88- /618 part1 PAMAM/G2-CUR 

، تغییدا  آن الپر ر PAMAMبا دنتهیمد  CURر  bDMCانش در داهری وم بدای  قاید  بد

 part1 PAMAM/G2-CUR ر part1 PAMAM/G2-bDMC ،اآوای اندژی آحاد گی س امپلکس

 -357/81ب  تدتیب بدابد  part1 PAMAM/G2-bDMCبدای امپلکس  Gر H قادید  .نت بده ر

 part1 PAMAM/G2-CURا  بدای امپلکس  یل  با    نت ده حالر ژرل بد ایلی -142/87ر 

 بدای امپلکس S قتاه د ت آ ت. ومچنین  ژرل بد یل ب ایلی -215/31ر  -618/88تدتیب  قادید 

part1 PAMAM/G2 -bDMC  ،111/1 س ر بدای امپلکpart1 PAMAM/G2-CUR 116/1 بدابد 

اایتاهی تد یدینا یکر بیش د  ینشاا دونت  (59-9 یجید ده جترل )  با    نت  ا ت. ن ایج

 قادید  ی قاید  .ا ت part1 PAMAM/G2-bDMCند ت ب   part1 PAMAM/G2-CURامپلکس 

H، S  رG  وای ارل ر درم ده امپلکس حهدpart2 PAMAM/G2-bDMC ر part1 
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PAMAM/G2-bDMC 357/81ر  ژرل بد  یل ایلی ،-316/66 ،119/1 ،-887/61  ب  تدتیب با  قادید-

 ید ارل ند ت ب  حه یبیانگد اایتاهی تد یدینا یکر بیش د حهد ژرل بد  یل  ایلی -142/87، 111/1، 

 درم ا ت.

 گیری نتیجه-3-4

انش ود وم بدای بدخیاص  اخ اهی، الک درنر ر تد یدینا یکر ( 51-9( ر )54-9رل )اده جت

ب  نیه خلاص  Part TGD ر دنتهیمد PAMAM/G2  Partبا دنتهیمد   bDMC ر CURدر داهری 

 ا ت.  گزاهش نت

 

 ب  نیه الر Part1PAMAM/G2ده  bDMCر  CURداهری  تغییدا  قاید  (ب 54-9 )جترل

bDMC CUR Parameters 

332/1 373/1 d O-H / Å 

916/5 915/5 d C-OH / Å 

243/5 291/5 C=O / Å   d 

4/559 4/559 < / ° 

5/554 7/559  

183/32- 961/33- 
adsE 

584/31- 566/36- cp

adsE 

411/2 533/9 BEES 

951/56 741/57 / Debye  

598/1 594/1 HLG 

163/1 167/1 Η 

541/1- 546/1-  

512/1 513/1  

357/81- 618/88- 1-J molkH/ 

142/87- 215/31- 1-J molkG/ 

111/1 116/1 1-K 1-kJ molS/ 
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 ب  نیه الر PartTGD/G1ده  bDMCر  CURداهری  تغییدا  قاید  (ب 51-9)جترل 
 

 

 

 

 

 

 

 

دنتهیمد تغییدا  نیل ایینت ر حرایای ایینت بیش د ده  ده ب  نیه الر اس اح اپدیل  نتا داهر

با تیج  ب   د نزدیک نینت  داهر ر حهد  دنتهیمدی، . ا تتدایب دنتهیمد قابل تیج  انش وم بد بل 

ا ا هرنت الر  شاوت  نت  ده تغییدا  نیل ایینتی  ا ت یزاا تغییدا  ده تدایب دنتهیمد   هار  

ب  دلیل جهت ان قال ان هایر ده دنتهیمد   OHا  با نزدیک اددا داهر اح  د ا تداهر بتین صیه  

ی داهروا O-Hومچنین نیل ایینت  .یابتااوش  ر C-O(H)نیل ایینت  دنتهیمدب   داهرالک درا اح 

CUR  رbDMC  وای دنتهیمد یبتت اح قداه گدف ن ده حهدTGD  رPAMAM  یابت رافزایش . 

  بین درناخ  ب یداهر نیز  شاوت  نت  اس اح نزدیک اددا داهر، حاری -ده امپلکس دنتهیمد

bDMC CUR Parameters 

377/1 377/1 d O-H / Å 

991/5 917/5 d C-OH / Å 

227/5 296/5 C=O / Å   d 

7/552 8/559 </ ° 

8/552 5/559  

513/75- 888/61- 
adsE 

837/79- 712/66- cp
adsE 

262/5 586/5 BEES 

952/1 154/9 μ / Debye 

546/1 516/1 HLG 

179/1 178/1 Η 

546/1- 597/1-  

544/1 522/1  

892/76- 152/63- 1-J molk H/ 

933/78- 968/75- 1-J molk/G 

111/1 118/1  1-K1-J molk/S 
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وا ب   مت دهرا حهد  ا ا خید ناخ  یابت رب  دهرا حهد  دنتهیمدی، افزایش  تد داهررهرد هاحت دلیل

تا داهر ها دهرا حهد  نگ  داهنت. افزایش حاری  بین در ناخ   نجد ب  افزایش نیل ایینت  نینت رخم 

C=O  یزاا افزایش  وا تغیید چنتانر نتانت.ا  نیل  اید ایینتده حالر نید رده این ناحی  داهر 

قداه گدفت بیش د اح بقی   PAMAMدنتهیمد  5رق ر ده حهد   bDMCبدای داهری  C=Oنیل ایینت 

 وا ا ت.امپلکس

ود در داهر با  PAMAMدنتهیمد  وایده امپلکس NBO قادید تیحیع باه اتمر  یبا  قاید 

یابت ا ا  یزاا باه ان قال  ر دنتهیمدب   داهر، باه اح 2ر5با نزدیک اددا داهر ب  حهد   نید ر  شاوت 

قداه ارل بدای  یفضای  نا ب حهد  ا ت. دلیل این ا د 2ی بیش د اح حهد  5ی ان قال یاف   ده حهد 

 ا ت. گدف ن داهر

تیاا  ر HLGبد  قتاه   PAMAMبدای بده ر تاثید جایگا  اپدیل  نتا داهر ده دنتهیمد

لذا با ااوش  ا تانش با داهر جایگا  به دی بدای بدوم 2 یند ت ب  حهد  5 ین یج  گدفت ا  حهد 

HLG قاید   قادید ا اندیل نیمیایر الک درنر، الک درا در  ر ر یابت. افزایش  راذیدی راانش 

با داهری  PAMAM انش دنتهیمداذیدی ده بدومبیش دین راانش دوت ر خ ر نیمیایر، نشاا 

CUR گیددارل دنتهیمد قداه  ر یده حهد ا  داهر  ح انر ا ت.  

 خیاص ،PAMAMبا دنتهیمد  bDMCر  CURانش در داهری وم بد یبدای  قاید 

ادداخ   نت.  part1PAMAM/G2-bDMCر   part1 PAMAM/G2-CURسامپلک در تد یدینا یکر

 -142/87ر  -357/81ب  تدتیب بدابد  part1 PAMAM/G2-bDMCبدای امپلکس   Gر  H قادید

 ، قادید  part1 PAMAM/G2-CURامپلکسا  بدای . ده حالرب  د ت آ تژرل بد  یل  ایلی

تد یدینا یکر امپلکس  اایتاهی دوت رد ت آ ت ا  نشاا  ژرل بد  یل ب ایلی -215/31ر  -618/88

افزایش  Sبده ر  قادید  .ا ت bDMCبیش د اح داهری  PAMAM/G2با دنتهیمد  CURداهری 

 CURانش بیش د داهری وم ها نشاا داد ا  بد part1 PAMAM/G2-CURنظمر ده امپلکس بر

 انت.ها اث ا   ر bDMCند ت ب  داهری 
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ده  ده ر نت.نیز بTGD/G1 با دنتهیمد  bDMCر  CURداهروای  بدای  Gر  H قادید 

ر بدای ژرل بد  یل  ایلی -933/78ر  -892/76د ب  تدتیب بداب part TGD/G1-bDMCامپلکس 

 یا  نشاا دونت آ تد ت ب ایلیژرل بد  یل  -968/75ر  -part TGD/G1-CUR 152/63 امپلکس 

 part TGD/G1-CURند ت ب  تدایب part TGD/G1-bDMCاایتاهی تد یدینا یکر بیش د امپلکس 

 ا ت.

 ر 111/1با  قادید  part TGD/G1-CUR، ر part TGD/G1-bDMCتدای ا  Sبده ر  قتاه 

K kJ/mol 118/1  نشاا داد امپلکسpart TGD/G1-CUR با بر نظمر بیش دی ومدا  ا ت.  

 کارهای آتی-3-7

د ت آ ت  ده این تبقیق قابلیت دنتهیمد ده داهره انر داهری ضت  دناا  ا اس ن ایج ب بد

CUR وای اث ا  نت ر  پس عیا ل  یثد ده به یداپدیل  نمیدا داهر ده دنتهیمد بده ر نت. ااه

اح ااهوای اژروشر قابل انجام ده حید   یهدتیاا انجام داد ا  چنت   نیعر ها ده ادا   این اژروش  ر

 ایشنهاد نت  ا تب

 تداای  بزهگ یاهتقا  طح  با  ا  ر ا  هاد  اح  جمیع -5

 انجام  با  ا  ده  بیط حلال-2

 وای   هار انجام  با  اتر  شاب  تی ط انیاع دیگد دنتهیمد با ندل-9

 ر بده ر خیاص  اخ اهی ر الک درنر واانجام  با  ا  ر  طالتا   شاب  هری انیاع دیگد داهر-4

 ا  هاد  اح ن ایج این تبقیق ده ااهوای تجدبر ب  صیه  تدایب داهر-1
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 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  TGD/G1دنتهیمد  اخ اه ونت ر بهین  نت   (ب5-پ)نکل 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  PAMAM/G2دنتهیمد  اخ اه ونت ر بهین  نت   (ب2-پ)نکل 
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 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  CURداهری  اخ اه ونت ر بهین  نت  (ب 9-پ)نکل 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  bDMCداهری  اخ اه ونت ر بهین  نت  (ب 4-پ)نکل 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  PAMAM/G2 part2دنتهیمد  اخ اه ونت ر بهین  نت  تدایب (ب 1-پ)نکل 



66 

 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی  G2 PAMAM part1/دنتهیمد اخ اه ونت ر بهین  نت  تدایب (ب 6-پ)نکل 

 
 B3LYP/6-31G(d,p)ده  طح نظدی G1 TGD part /دنتهیمد اخ اه ونت ر بهین  نت  تدایب (ب 7-پ)نکل 
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 -bDMC PAMAM/G2تدایب LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال (:8-پ)نکل

 

LUMO 

HOMO 
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 -bDMC part2 PAMAM/G2تدایب LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال (:3-پ)نکل

 

 

HOMO 

LUMO 
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 -bDMC part1 PAMAM/G2تدایب LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال (:51-)پنکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

HOMO 

LUMO 
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 -CUR  part TGD/G1تدایب LUMOر  HOMOوای تیحیع فضایر ارهبی ال :(55-)پنکل

 

 

HOMO 

LUMO 
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Charge # atom  charge # atim 

0.257107 39 H  0.449552 1 N 

0.256548 40 H  -0.42812 2 N 

0.08872 41 H  -0.43088 3 N 

0.081108 42 H  -0.55253 4 N 

0.08451 43 H  -0.53868 5 N 

0.08902 44 H  -0.53846 6 N 

0.078847 45 H  -0.54402 7 N 

0.129294 46 H  -0.44834 8 N 

0.141167 47 H  -0.02373 9 C 

0.089149 48 H  -0.0306 10 C 

0.107168 49 H  -0.44986 11 N 

0.103415 50 H  -0.03347 12 C 

0.101553 51 H  -0.26254 13 C 

0.143279 52 H  0.593534 14 C 

0.131431 53 H  -0.02241 15 C 

0.080224 54 H  -0.26973 16 C 

0.093033 55 H  0.58689 17 C 

0.133566 56 H  -0.03783 18 C 

0.088364 57 H  -0.26303 19 C 

0.116899 58 H  0.581626 20 C 

0.145935 59 H  -0.02589 21 C 

0.09368 60 H  -0.26247 22 C 

-0.12208 61 H  0.591757 23 C 

0.093115 62 H  -0.52312 24 O 

0.108906 63 N  -0.5304 25 O 

-0.38696 64 N  -0.52324 26 O 

-0.42867 65 N  -0.53895 27 O 

-0.43329 66 C  -0.05873 28 C 

-0.00822 67 C  -0.02691 29 C 

-0.05476 68 C  -0.04647 30 C 

-0.01598 69 C  -0.03047 31 C 

-0.02827 70 C  -0.07058 32 C 

-0.05521 71 C  -0.02375 33 C 

-0.07562 72 C  -0.05891 34 C 

-0.0591 73 C  -0.01987 35 C 

-0.24641 74 C  -0.43321 36 N 

0.577764 75 O  0.291287 37 H 

-0.53285 76 N  0.256477 38 H 

بدای  B3LYP/6-31G(d,pحدجججب الک درا رلت ده  جججطح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 5-پ)جترل 

 PAMAM /G2-bDMCتدایب
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-0.54945 118 O  -0.02839 77 C 

-0.54564 119 C  -0.05604 78 C 

0.585955 120 C  -0.05684 79 C 

0.59647 121 O  -0.03584 80 C 

-0.53777 122 O  -0.03369 81 C 

-0.56655 123 N  -0.05086 82 C 

-0.5349 124 C  -0.02657 83 C 

-0.04958 125 C  -0.05618 84 C 

-0.03617 126 N  0.131225 85 H 

-0.60731 127 N  0.13063 86 H 

-0.5241 128 C  0.114562 87 H 

-0.05112 129 C  0.125851 88 H 

-0.03675 130 N  0.082781 89 H 

-0.605 131 N  0.152374 90 H 

-0.53274 132 N  0.093524 91 H 

-0.5185 133 C  0.131416 92 H 

-0.05527 134 C  0.122588 93 H 

-0.03742 135 N  0.097095 94 H 

-0.6028 136 C  0.082507 95 H 

-0.06091 137 C  0.091241 96 H 

-0.04818 138 N  0.08649 97 H 

-0.61707 139 H  0.097106 98 H 

0.24777 140 H  0.104896 99 H 

0.243755 141 H  0.088144 100 H 

0.101341 142 H  -0.25738 101 C 

0.101664 143 H  -0.02595 102 C 

0.098033 144 H  -0.26481 103 C 

0.128808 145 H  0.588304 104 O 

0.24378 146 H  -0.53182 105 C 

0.240687 147 H  0.574944 106 O 

0.087205 148 H  -0.54455 107 C 

0.087669 149 H  -0.03875 108 C 

0.108353 150 H  -0.25663 109 C 

0.133179 151 H  -0.0265 110 C 

0.25668 152 H  -0.27385 111 C 

0.294915 153 H  -0.02832 112 C 

0.112512 154 H  -0.25279 113 C 

0.086719 155 H  0.564648 114 C 

0.108254 156 H  -0.03562 115 C 

0.108254 156 H  -0.26812 116 C 

0.070189 157 H  0.598066 117 O 
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0.113605 200 H  0.103708 158 H 

0.090631 201 H  0.084101 159 H 

0.084126 202 H  0.090771 160 H 

0.242712 203 H  0.083786 161 H 

0.242129 204 H  0.130714 162 H 

0.085997 205 H  0.088177 163 H 

0.111814 206 H  0.096345 164 H 

0.121092 207 H  0.076856 165 H 

0.127277 208 H  0.083567 166 H 

0.084189 209 H  0.093285 167 H 

0.124532 210 H  0.125548 168 H 

0.134028 211 H  0.089913 169 H 

0.105132 212 H  0.122036 170 H 

0.087705 213 H  0.091308 171 H 

0.116714 214 H  0.12494 172 H 

0.122385 215 H  0.104408 173 H 

0.13431 216 H  0.09991 174 H 

0.116541 217 H  0.155556 175 H 

0.096822 218 H  0.114571 176 H 

0.10940 219 H  0.126821 177 H 

0.145763 220 H  0.268313 178 H 

0.082498 221 H  0.10112 179 H 

0.107448 222 H  0.082679 180 H 

0.118516 223 H  0.116442 181 H 

0.128476 224 H  0.072219 182 H 

0.094688 225 H  0.097289 183 H 

0.116409 226 H  0.160555 184 H 

0.141572 227 H  0.129465 186 H 

0.119329 228 H  0.118667 187 H 

0.287002 229 H  0.085106 188 H 

0.127235 230 H  0.075064 189 H 

0.099145 231 H  0.249824 190 H 

0.089056 232 H  0.252283 191 H 

0.081549 233 H  0.264819 192 H 

0.239729 234 H  0.122759 193 H 

0.23894 235 H  0.117557 194 H 

0.254124 236 H  0.088784 195 H 

0.135755 237 H  0.076811 196 H 

0.107189 238 H  0.248937 197 H 

0.085478 239 H  0.250866 198 H 

0.085531 240 H  0.130922 199 H 
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-0.15256 277 C  0.243643 241 H 

-0.12831 278 O  0.241272 242 H 

-0.57137 279 O  0.287662 243 H 

-0.51517 280 C  0.264143 244 H 

-0.07503 281 O  0.137872 245 H 

-0.52343 282 C  0.116372 246 H 

-0.09878 283 H  0.090299 247 H 

0.339935 284 H  0.08462 248 H 

0.115004 285 H  0.247472 249 H 

0.075995 286 H  0.243288 250 H 

0.089609 287 H  0.135647 251 H 

0.088491 288 H  0.092199 252 H 

0.095436 289 H  0.093836 253 H 

0.084737 290 H  0.097682 254 H 

0.318109 291 H  0.245124 255 H 

0.10444 292 H  0.24402 256 O 

0.085645 293 H  -0.57855 257 C 

0.086987 294 H  0.299004 258 C 

0.12336 295 H  0.330745 259 C 

0.080784 296 H  -0.14351 260 C 

0.341963 297 H  -0.1324 261 C 

0.122518 298 H  -0.18042 262 C 

0.104425 299 H  0.111996 263 C 

0.112954 300 H  -0.09942 264 C 

0.110177 301 H  -0.14445 265 C 

0.093146 302 H  0.393846 266 O 

-0.51517 280 C  -0.51267 267 C 

-0.07503 281 O  -0.21426 268 C 

    0.350302 269 O 

    -0.50959 270 C 

    -0.12625 271 C 

    -0.1223 272 C 

    0.126376 273 C 

    -0.1877 274 C 

    0.324901 275 C 

 

 
   0.296846 276 C 
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بدای  B3LYP/6-31G(d,pحدجججب الک درا رلججت ده  جججطح نظدی ) بدNBO  قججادید بججاهوججای اتمر (ب 2-پ )جججترل

 TGD /G1-CURتدایب

Charge # atom  charge # atom 

0.086501 46 H  -0.61608 1 N 

0.08717 47 H  0.616079 2 C 

0.097511 48 C  -0.05312 3 C 

-0.08128 49 C  -0.06131 4 N 

-0.13496 50 C  -0.60436 5 C 

0.136673 51 C  -0.04348 6 C 

-0.13884 52 C  -0.05188 7 N 

-0.13752 53 C  -0.51995 8 N 

0.133497 54 C  -0.52714 9 C 

-0.13978 55 C  0.112837 10 C 

-0.12346 56 H  -0.15056 11 C 

0.136067 57 H  0.097334 12 C 

0.07291 58 H  -0.19913 13 C 

0.077079 59 H  0.097799 14 C 

0.075827 60 C  -0.16497 15 C 

-0.12208 61 H  -0.14201 16 C 

0.093115 62 H  -0.14119 17 C 

0.108906 63 N  0.109719 18 C 

-0.38696 64 N  -0.14008 19 C 

-0.42867 65 N  -0.10792 20 C 

-0.43329 66 C  0.104153 21 C 

-0.00822 67 C  -0.12232 22 C 

-0.05476 68 C  -0.12228 23 C 

-0.01598 69 C  -0.12116 24 H 

-0.02827 70 C  0.073245 25 H 

-0.05521 71 C  0.168183 26 C 

-0.07562 72 C  -0.13095 27 H 

-0.0591 73 C  0.106324 28 H 

-0.24641 74 C  0.085813 29 H 

0.577764 75 O  0.074216 30 H 

-0.53285 76 N  0.086844 31 C 

-0.43834 77 C  -0.08505 32 H 

-0.23767 78 C  0.078464 33 H 

0.56816 79 O  0.09137 34 C 

-0.5423 80 N  -0.12992 35 C 

-0.50834 81 C  0.127736 36 C 

-0.05959 82 N  -0.12794 37 C 

-0.43321 83 C  -0.13493 38 C 

-0.06186 84 N  -0.13869 39 C 

-0.43954 85 C  -0.11981 40 C 

-0.25561 86 C  0.091809 41 H 

0.577411 87 O  0.076481 42 H 

-0.54112 88 N  0.085009 43 H 

0.243866 89 H  0.085536 44 H 

0.246291 90 H  0.08723 45 H 

-0.06091 137 C  0.241716 91 H 

-0.04818 138 N  0.242614 92 H 71 
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-0.61707 139 H  0.264921 93 H 

0.24777 140 H  0.308861 94 H 

0.243755 141 H  0.262684 95 H 

0.101341 142 H  0.231628 96 H 

0.101664 143 H  0.276589 97 H 

0.098033 144 H  0.264243 98 H 

0.128808 145 H  0.230843 99 H 

0.24378 146 H  0.276028 100 H 

0.240687 147 H  0.307765 101 H 

0.087205 148 H  0.257151 102 H 

0.087669 149 H  0.239537 103 H 

0.108353 150 H  0.241801 104 H 

0.133179 151 H  0.24421 105 H 

0.25668 152 H  0.24669 106 H 

0.294915 153 H  -0.5886 107 O 

0.112512 154 H  0.377985 108 H 

0.086719 155 H  0.313723 109 C 

0.108254 156 H  0.325542 110 C 

0.070189 157 H  -0.17299 111 C 

0.103708 158 H  0.114644 112 C 

0.084101 159 H  -0.1418 113 C 

0.090771 160 H  -0.11584 114 C 

0.083786 161 H  -0.54011 115 O 

0.130714 162 H  -0.08971 116 C 

0.088177 163 H  -0.10147 117 C 

0.096345 164 H  -0.13611 118 C 

0.076856 165 H  0.407867 119 C 

0.083567 166 H  -0.61361 120 O 

0.093285 167 H  -0.20942 121 C 

0.125548 168 H  0.35421 122 C 

0.089913 169 H  -0.56264 123 O 

0.116846 170 H  0.383563 124 H 

0.107938 171 H  -0.12249 125 C 

0.082909 172 H  -0.10126 126 C 

0.131001 173 H  0.117251 127 C 

0.089956 174 H  -0.17148 128 C 

0.143165 175 H  0.332919 129 C 

0.094625 176 H  0.303429 130 C 

0.117768 177 H  -0.10918 131 C 

0.136296 178 H  -0.14259 132 C 

0.094365 179 H  -0.56287 133 O 

0.119188 180 H  -0.08798 134 C 

0.116442 181 H  -0.03742 135 N 

0.072219 182 H  -0.6028 136 C 
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0.119329 228 H  0.097289 183 H 

0.287002 229 H  0.160555 184 H 

0.127235 230 H  0.262214 185 H 

0.099145 231 H  0.129465 186 H 

0.089056 232 H  0.118667 187 H 

0.081549 233 H  0.085106 188 H 

0.239729 234 H  0.075064 189 H 

0.23894 235 H  0.249824 190 H 

    0.252283 191 H 

    0.264819 192 H 

    0.122759 193 H 

    0.117557 194 H 

    0.088784 195 H 

    0.076811 196 H 

    0.248937 197 H 

    0.250866 198 H 

    0.130922 199 H 

    0.113605 200 H 

    0.090631 201 H 

    0.084126 202 H 

    0.242712 203 H 

    0.242129 204 H 

    0.085997 205 H 

    0.111814 206 H 

    0.121092 207 H 

    0.127277 208 H 

    0.084189 209 H 

    0.124532 210 H 

    0.134028 211 H 

    0.105132 212 H 

    0.087705 213 H 

    0.116714 214 H 

    0.122385 215 H 

    0.13431 216 H 

    0.116541 217 H 

    0.096822 218 H 

    0.10940 219 H 

    0.145763 220 H 

    0.082498 221 H 

    0.107448 222 H 

    0.118516 223 H 

    0.128476 224 H 

    0.094688 225 H 

    0.116409 226 H 

    0.141572 227 H 
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 partبدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 9-پ)جترل 

TGD /G1-CUR 

Charge # atom  charge # atom 

-0.53308 75 O  0.616386 1 N 

-0.54216 76 O  -0.06102 2 C 

0.559265 77 C  -0.05032 3 C 

0.604403 78 C  -0.6079 4 N 

-0.56566 79 O  -0.06467 5 C 

-0.54224 80 O  -0.04412 6 C 

-0.54869 81 N  -0.52387 7 N 

-0.53715 82 N  -0.54627 8 N 

-0.03907 83 C  0.134541 9 C 

-0.05077 84 C  -0.15812 10 C 

-0.60721 85 N  0.130717 11 C 

-0.05014 86 C  -0.20431 12 C 

-0.06065 87 C  0.134328 13 C 

-0.61685 88 N  -0.18114 14 C 

0.243866 89 H  -0.12991 15 C 

0.246291 90 H  -0.12655 16 C 

0.241716 91 H  0.136414 17 C 

0.242614 92 H  -0.14294 18 C 

0.264921 93 H  -0.11147 19 C 

0.308861 94 H  0.084559 20 C 

0.262684 95 H  -0.14638 21 C 

0.231628 96 H  -0.12733 22 C 

0.276589 97 H  -0.11669 23 C 

0.264243 98 H  -0.13374 24 C 

0.230843 99 H  -0.08072 25 C 

0.276028 100 H  -0.12266 26 C 

0.307765 101 H  0.134209 27 C 

0.257151 102 H  -0.11587 28 C 

0.239537 103 H  -0.09389 29 C 

0.241801 104 H  -0.52403 57 N 

0.24421 105 H  -0.04086 58 C 

0.24669 106 H  -0.05631 59 C 

-0.5886 107 O  -0.6274 60 N 

0.377985 108 H  -0.52254 61 N 

0.313723 109 C  -0.04201 62 C 

0.313723 109 C  -0.05513 63 C 

0.325542 110 C  -0.62757 64 N 

-0.17299 111 C  -0.03029 65 C 

0.114644 112 C  -0.25675 66 C 

-0.1418 113 C  -0.0493 67 C 

-0.11584 114 C  -0.25352 68 C 

-0.54011 115 O  -0.0296 69 C 

-0.08971 116 C  -0.25763 70 C 

-0.10147 117 C  0.561324 71 C 

-0.13611 118 C  -0.03306 72 C 

0.407867 119 C  -0.26247 73 C 

-0.61361 120 O  0.593389 74 C 
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0.116846 170 H  -0.20942 121 C 

0.107938 171 H  0.35421 122 C 

0.082909 172 H  -0.56264 123 O 

0.131001 173 H  0.383563 124 H 

0.089956 174 H  -0.12249 125 C 

0.143165 175 H  -0.10126 126 C 

0.094625 176 H  0.117251 127 C 

0.117768 177 H  -0.17148 128 C 

0.136296 178 H  0.332919 129 C 

0.094365 179 H  0.303429 130 C 

0.119188 180 H  -0.10918 131 C 

0.100198 181 H  -0.14259 132 C 

0.093376 182 H  -0.56287 133 O 

0.133564 183 H  -0.08798 134 C 

0.112759 184 H  -0.55454 135 O 

0.140882 185 H  0.337798 136 H 

0.091808 186 H  0.083774 137 H 

0.130773 187 H  0.082347 138 H 

0.078347 188 H  0.078705 139 H 

0.111344 189 H  0.082889 140 H 

0.079139 190 H  0.07567 141 H 

0.120818 191 H  0.076484 142 H 

0.11493 192 H  0.076189 143 H 

0.127779 193 H  0.089639 144 H 

0.110119 194 H  0.076686 145 H 

0.102657 195 H  0.124898 146 H 

0.112717 196 H  0.071825 147 H 

0.101325 197 H  0.078523 148 H 

0.082256 198 H  0.075808 149 H 

0.080938 199 H  0.118401 150 H 

0.111669 200 H  0.10462 151 H 

0.104363 201 H  0.079659 152 H 

0.120541 202 H  0.09252 153 H 

0.104025 203 H  0.0838 154 H 

0.242129 204 H  0.118971 155 H 

0.085997 205 H  0.086406 156 H 

0.111814 206 H  0.070189 157 H 

0.121092 207 H  0.103708 158 H 

0.127277 208 H  0.084101 159 H 

0.084189 209 H  0.090771 160 H 

0.124532 210 H  0.083786 161 H 

0.134028 211 H  0.130714 162 H 

0.105132 212 H  0.088177 163 H 

0.087705 213 H  0.096345 164 H 

0.116714 214 H  0.076856 165 H 

0.122385 215 H  0.083567 166 H 

0.13431 216 H  0.093285 167 H 

0.116541 217 H  0.125548 168 H 

0.096822 218 H  0.089913 169 H 

    0.099105 219 H 

    0.09666 220 H 
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    0.089711 221 H 

    0.104805 222 H 

    0.100881 223 H 

    0.09402 224 H 

    0.082534 225 H 

    0.09844 226 H 

    0.088029 227 H 

    0.093344 228 H 

    0.132703 229 H 

    0.118508 230 H 

    0.126688 231 H 

    0.126 232 H 

    0.136936 233 H 

    0.12221 234 H 

    0.085851 235 H 
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 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 4-پ )جترل

Part TGD /G1-bDMC 
 

-0.44277 53 N  0.616118 1 N 

-0.25556 54 C  -0.06083 2 C 

0.582758 55 C  -0.05048 3 C 

-0.54098 56 O  -0.60723 4 N 

-0.52351 57 N  -0.06515 5 C 

-0.04119 58 C  -0.04545 6 C 

-0.05631 59 C  -0.52272 7 N 

-0.6274 60 N  -0.54656 8 N 

-0.52254 61 N  0.13347 9 C 

-0.04201 62 C  -0.15885 10 C 

-0.05513 63 C  0.130632 11 C 

-0.62757 64 N  -0.20392 12 C 

-0.03029 65 C  0.134822 13 C 

-0.25675 66 C  -0.18056 14 C 

-0.0493 67 C  -0.12937 15 C 

-0.25352 68 C  -0.1266 16 C 

-0.0296 69 C  0.136777 17 C 

-0.25763 70 C  -0.14316 18 C 

0.561324 71 C  -0.11073 19 C 

-0.03306 72 C  0.086827 20 C 

-0.26247 73 C  -0.14117 21 C 

0.593389 74 C  -0.12686 22 C 

-0.53308 75 O  -0.11739 23 C 

-0.54216 76 O  -0.13423 24 C 

0.559265 77 C  -0.07794 25 C 

0.604403 78 C  -0.12308 26 C 

-0.56566 79 O  0.136331 27 C 

-0.54224 80 O  -0.11743 28 C 

-0.54869 81 N  -0.09043 29 C 

-0.53715 82 N  -0.13552 30 C 

-0.03907 83 C  -0.08677 31 C 

-0.05077 84 C  -0.08542 32 C 

-0.60721 85 N  -0.13245 33 C 

-0.05014 86 C  0.133172 34 C 

-0.06065 87 C  -0.13834 35 C 

-0.61685 88 N  -0.13155 36 C 

0.243866 89 H  0.091228 37 C 

0.246291 90 H  -0.1294 38 C 

0.241716 91 H  -0.14263 39 C 

0.242614 92 H  -0.07936 40 C 

0.264921 93 H  -0.43999 41 N 

0.308861 94 H  -0.44032 42 N 

0.262684 95 H  -0.01475 43 C 

0.231628 96 H  -0.014 44 C 

0.276589 97 H  -0.05513 45 C 

0.264243 98 H  -0.06075 46 C 

0.230843 99 H  -0.0544 47 C 

0.276028 100 H  -0.25558 48 C 

0.307765 101 H  0.584374 49 C 

0.257151 102 H  -0.54158 50 O 

0.239537 103 H  -0.44317 51 N 

0.241801 104 H  -0.06947 52 C 

charge # atom  charge # atom 
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0.123352 142 H  0.243952 105 H 

0.071704 143 H  0.24636 106 H 

0.077571 144 H  -0.57986 107 O 

0.075198 145 H  0.356779 108 H 

0.117377 146 H  0.348852 109 C 

0.111207 147 H  -0.14717 110 C 

0.078492 148 H  -0.11488 111 C 

0.090708 149 H  0.116166 112 C 

0.109381 150 H  -0.13363 113 C 

0.119385 151 H  -0.11247 114 C 

0.08695 152 H  -0.09903 115 C 

0.122583 153 H  -0.13565 116 C 

0.110152 154 H  0.408526 117 C 

0.149833 155 H  -0.61018 118 O 

0.10669 156 H  -0.20908 119 C 

0.139413 157 H  0.354226 120 C 

0.122741 158 H  -0.55998 121 O 

0.081592 159 H  0.383492 122 H 

0.089303 160 H  -0.12179 123 C 

    -0.09957 124 C 

    0.118944 125 C 

    -0.11252 126 C 

    -0.14818 127 C 

    0.34468 128 C 

    -0.10669 129 C 

    -0.13426 130 C 

    -0.54485 131 O 

    0.326042 132 H 

    0.085416 133 H 

    0.082684 134 H 

    0.079111 135 H 

    0.084259 136 H 

    0.075761 137 H 

    0.076831 138 H 

    0.075947 139 H 

    0.088047 140 H 

    0.076497 141 H 

 

 

 

 



89 

 

Charge # atom  Charge # atom 

0.098864 53 H  0.443328 1 N 

0.082917 54 H  -0.42594 2 N 

-0.24901 55 C  -0.53521 3 N 

-0.29524 56 C  -0.54236 4 N 

-0.24235 57 C  -0.52165 5 N 

-0.30512 58 C  -0.05275 6 C 

0.12048 59 H  -0.01444 7 C 

0.118317 60 H  -0.51753 8 N 

0.124532 61 H  -0.04536 9 C 

0.164765 62 H  -0.25387 10 C 

0.131899 63 H  0.597015 11 C 

0.128743 64 H  -0.01953 12 C 

0.087784 65 H  -0.27817 13 C 

0.143194 66 H  0.597103 14 C 

0.588427 67 C  -0.52442 15 O 

0.578688 68 C  -0.5335 16 O 

0.53759 69 C  -0.04851 17 C 

0.581418 70 C  -0.03306 18 C 

-0.53762 71 O  -0.05172 19 C 

-0.5369 72 O  -0.02954 20 C 

-0.53607 73 O  0.257648 21 H 

-0.53375 74 O  0.254802 22 H 

-0.5263 75 N  0.088387 23 H 

-0.51934 76 N  0.091691 24 H 

-0.52949 77 N  0.077506 25 H 

-0.03192 78 C  0.087816 26 H 

0.117898 79 H  0.081196 27 H 

0.125535 80 H  0.129282 28 H 

0.142426 81 H  0.146368 29 H 

0.092332 82 H  0.073455 30 H 

0.13799 83 H  0.097084 31 H 

0.119307 84 H  0.111077 32 H 

0.11331 85 H  0.126406 33 H 

0.091262 86 H  0.104403 34 H 

-0.08093 87 C  0.147073 35 H 

-0.08274 88 C  0.111661 36 H 

-0.05351 89 C  0.080256 37 H 

-0.05286 90 C  0.094492 38 H 

0.082474 91 H  0.133894 39 H 

0.130434 92 H  0.106873 40 H 

0.110985 93 H  0.090515 41 H 

-0.05566 94 C  0.108348 42 H 

-0.04919 95 C  -0.0337 43 C 

-0.05418 96 C  -0.05812 44 C 

-0.05172 97 C  -0.0282 45 C 

0.110879 98 H  -0.07277 46 C 

0.080643 99 H  0.124693 47 H 

0.094032 100 H  0.081046 48 H 

0.098087 101 H  0.127347 49 H 

0.123539 102 H  0.120608 50 H 

0.096891 103 H  0.124319 51 H 

-0.59119 104 N  0.129034 52 H 

 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,p)حدب الک درا رلت ده  طح نظدی بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 1-پ )جترل

part2 PAMAM /G2-bDMC 
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-0.13257 140 C  -0.59547 105 N 

0.104375 141 H  0.255286 106 H 

-0.11403 142 C  0.250178 107 H 

0.128582 143 H  0.232807 108 H 

0.114566 144 C  0.238508 109 H 

-0.10562 145 C  0.099976 110 H 

-0.12792 146 C  -0.60632 111 N 

-0.10901 147 C  -0.12816 112 C 

0.091663 148 H  0.323947 113 C 

-0.12648 149 C  -0.12816 112 C 

0.099991 150 H  0.323947 113 C 

0.349006 151 C  -0.14305 114 C 

0.108432 152 H  -0.13637 115 C 

0.087157 153 H  0.124701 116 C 

-0.56415 154 O  0.133916 117 H 

-0.54852 155 O  0.082008 118 H 

0.344936 156 H  0.264479 119 H 

-0.59095 157 O  -0.09895 120 C 

    0.109656 121 H 

    -0.14177 122 C 

    0.07747 123 H 

    0.419556 124 C 

    -0.22529 125 C 

    0.084371 126 H 

    0.348425 127 C 

    -0.11573 128 C 

    0.102141 129 H 

    -0.60965 130 O 

    -0.55283 131 O 

    -0.10506 132 C 

    0.130776 133 H 

    -0.15672 134 C 

    0.091028 135 H 

    0.421963 136 C 

    -0.23763 137 C 

    0.085259 138 H 

    0.342609 139 C 
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Charge # atom  Charge # atom 

0.13489 53 H  0.450349 1 N 

0.145829 54 H  -0.53494 2 N 

0.092737 55 H  -0.53769 3 N 

0.106861 56 H  -0.56461 4 N 

0.147421 57 H  0.008766 5 C 

0.117812 58 H  -0.29251 6 C 

0.136044 59 H  0.596935 7 C 

0.592364 60 C  -0.03342 8 C 

0.602203 61 C  -0.24785 9 C 

0.565215 62 C  0.591997 10 C 

0.573294 63 C  -0.52468 11 O 

-0.5402 64 O  -0.51958 12 O 

-0.57 65 O  -0.07078 13 C 

-0.52588 66 O  -0.02402 14 C 

-0.56132 67 O  -0.0651 15 C 

-0.52332 68 N  -0.0098 16 C 

-0.4957 69 N  -0.43237 17 N 

-0.54792 70 N  0.256237 18 H 

-0.53092 71 N  0.255129 19 H 

0.277282 72 H  0.131355 20 H 

0.253515 73 H  0.092829 21 H 

-0.02368 74 C  0.092967 22 H 

-0.06236 75 C  0.128637 23 H 

-0.04545 76 C  0.093781 24 H 

0.291549 77 H  0.132492 25 H 

-0.03192 78 C  0.138636 26 H 

0.117898 79 H  0.081696 27 H 

0.125535 80 H  0.168819 28 H 

0.142426 81 H  0.099093 29 H 

0.092332 82 H  0.091124 30 H 

0.13799 83 H  0.108693 31 H 

0.119307 84 H  0.085164 32 H 

0.11331 85 H  0.155959 33 H 

0.091262 86 H  0.123374 34 H 

-0.08093 87 C  0.063704 35 H 

-0.08274 88 C  -0.03303 36 C 

-0.05351 89 C  -0.05526 37 C 

-0.05286 90 C  -0.02728 38 C 

0.082474 91 H  -0.05557 39 C 

0.130434 92 H  0.138309 40 H 

0.110985 93 H  0.084389 41 H 

-0.05566 94 C  0.151527 42 H 

-0.04919 95 C  0.093988 43 H 

-0.05418 96 C  0.133503 44 H 

-0.05172 97 C  0.100587 45 H 

0.110879 98 H  0.112563 46 H 

0.094032 100 H  0.08025 47 H 

0.098087 101 H  -0.25974 48 C 

0.123539 102 H  -0.27992 49 C 

0.096891 103 H  -0.26459 50 C 

-0.59119 104 N  -0.25344 51 C 

-0.59547 105 N  0.079605 52 H 

       

       

       

       

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 6-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-bDMC 
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0.087157 153 H  0.242415 106 H 

-0.56415 154 O  0.103041 107 H 

-0.54852 155 O  -0.606 108 N 

0.344936 156 H  0.245816 109 H 

    0.245665 110 H 

    -0.12789 111 C 

    -0.12816 112 C 

    0.323947 113 C 

    -0.14305 114 C 

    -0.13637 115 C 

    0.124701 116 C 

    0.133916 117 H 

    0.082008 118 H 

    0.264479 119 H 

    -0.09895 120 C 

    0.109656 121 H 

    -0.14177 122 C 

    0.07747 123 H 

    0.419556 124 C 

    -0.22529 125 C 

    0.084371 126 H 

    0.348425 127 C 

    -0.11573 128 C 

    0.102141 129 H 

    -0.60965 130 O 

    -0.55283 131 O 

    -0.10506 132 C 

    0.095619 133 H 

    0.12328 134 C 

    -0.13715 135 C 

    0.421963 136 C 

    -0.23763 137 C 

    0.085259 138 H 

    0.342609 139 C 

    -0.13257 140 C 

    0.104375 141 H 

    -0.11403 142 C 

    0.128582 143 H 

    0.08734 144 H 

    0.368557 145 H 

    0.087281 146 H 

    -0.59927 147 O 

    0.364173 148 H 

    -0.61903 149 O 

    0.376033 150 H 

    0.237856 151 H 

    0.108432 152 H 
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-0.25111 48 C  0.448852 1 N 

-0.27575 49 C  -0.55166 2 N 

-0.26592 50 C  -0.53737 3 N 

-0.25264 51 C  -0.52509 4 N 

0.081183 52 H  -0.02745 5 C 

0.135297 53 H  -0.28068 6 C 

0.144201 54 H  0.592643 7 C 

0.090288 55 H  -0.04414 8 C 

0.099052 56 H  -0.2565 9 C 

0.146834 57 H  0.591299 10 C 

0.123841 58 H  -0.51888 11 O 

0.127922 59 H  -0.5229 12 O 

0.591948 60 C  -0.07096 13 C 

0.595935 61 C  -0.0237 14 C 

0.58313 62 C  -0.03211 15 C 

0.538057 63 C  -0.03093 16 C 

-0.54845 64 O  -0.43231 17 N 

-0.53525 65 O  0.252974 18 H 

-0.52543 66 O  0.256817 19 H 

-0.54164 67 O  0.133768 20 H 

-0.52661 68 N  0.085612 21 H 

-0.49779 69 N  0.087589 22 H 

-0.53728 70 N  0.140485 23 H 

-0.53061 71 N  0.095847 24 H 

0.272967 72 H  0.114514 25 H 

0.253497 73 H  0.138742 26 H 

-0.00959 74 C  0.100169 27 H 

-0.06271 75 C  0.170056 28 H 

-0.04287 76 C  0.101359 29 H 

0.278711 77 H  0.090915 30 H 

-0.02766 78 C  0.104793 31 H 

0.111995 79 H  0.101196 32 H 

0.118785 80 H  0.156226 33 H 

0.14309 81 H  0.108872 34 H 

0.09239 82 H  0.060548 35 H 

0.138301 83 H  -0.0303 36 C 

0.116054 84 H  -0.06496 37 C 

0.102706 85 H  -0.02748 38 C 

0.107073 86 H  -0.05581 39 C 

-0.0987 87 C  0.143177 40 H 

-0.07682 88 C  0.083887 41 H 

-0.05356 89 C  0.150312 42 H 

-0.05555 90 C  0.093784 43 H 

0.106947 91 H  0.133544 44 H 

0.108448 92 H  0.087511 45 H 

0.125065 93 H  0.11037 46 H 

0.088717 94 H  0.077709 47 H 

       

       

       

       

       

       

       

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 1-پ )جترل

part2 PAMAM /G2-bDMC 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 6-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-bDMC 

charge # atom  charge # atom 

 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 6-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-bDMC 
 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 6-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-bDMC 
 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 7-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-CUR 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 7-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-CUR 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 7-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-CUR 
 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 6-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-bDMC 

 بدای تدایب B3LYP/6-31G(d,pحدب الک درا رلت ده  طح نظدی )بدNBO  قادید باهوای اتمر (ب 7-پ )جترل

Part1 PAMAM /G2-CUR 
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-0.55321 131 O  0.093817 95 H 

-0.10548 132 C  0.125653 96 H 

0.101494 133 H  0.095319 97 H 

0.120254 134 C  -0.59593 98 N 

-0.14907 135 C  -0.61162 99 N 

-0.18292 136 C  -0.59039 100 N 

-0.10688 137 C  0.258704 101 H 

0.092321 138 H  0.219176 102 H 

0.333192 139 C  0.25235 103 H 

0.093408 140 H  0.246411 104 H 

0.280283 141 C  0.234421 105 H 

0.120299 142 H  0.242567 106 H 

0.082003 143 H  0.107406 107 H 

0.368314 144 H  -0.60658 108 N 

-0.60631 145 O  0.243883 109 H 

0.3772 146 H  0.243246 110 H 

-0.54761 147 O  -0.13491 111 C 

0.232054 148 H  -0.12736 112 C 

0.320172 149 H  0.295652 113 C 

-0.5505 150 O  0.307538 114 C 

-0.54338 151 O  -0.20099 115 C 

-0.06539 152 C  0.115992 116 C 

    0.142014 117 H 

    0.096595 118 H 

    0.260978 119 H 

    -0.0982 120 C 

    0.107126 121 H 

    -0.13848 122 C 

    0.078853 123 H 

    0.41933 124 C 

    -0.22317 125 C 

    0.085492 126 H 

    0.34851 127 C 

    -0.1135 128 C 

    0.099873 129 H 

    -0.6082 130 O 

 

 

 

 

 

 

 



83 

 بدحدججب TGD/G1 , PAMAM/G2ر دنتهیمدوای  , CUR bDMC(ب  قادید گشجج اره درقط ر داهروای 8-جترل)پ

 دبای 

 تدایب 

2/5291 CUR 

4/1596 bDMC 

6/1596 PAMAM/G2 

4/4863 TGD/G1 

6/2442 part TGD/G1 

8/7492 part1 PAMAM/G2 

51/59795 part2 PAMAM/G2 

-B3LYP/6الک درا رلت( ده  جججطح نظدی HLG (ر نجججکاف اندژی LUMOر  HOMO قادید اندژی (ب 3-)پججترل 

31G(d,p) 

  HLG E  LUMOE HOMO
E تدایب 

1   /558 171/1- 539/1- CUR 

1    /521 176/1- 215/1- bDMC 

593/1 166/1- 211/1- TGD/G1- 

583/1 112/1- 535/1- PAMAM/G2 

557 /1 162/1- 573/1- part TGD/G1 

211/1 119/1 218/1- part1 PAMAM/G2 

531/1 113/1- 214/1- part2 PAMAM/G2 
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Abstract 

Dendrimers as nano drug delivery systems have become a promising approach to 

conjugate with a variety of interesting targeting molecules (drugs) with desired water 

solubility and biocompatibility. The relatively hydrophobic interior of the dendrimers 

allows for physical encapsulation of hydrophobic cancer drugs such as curcuminoid to 

improve the water solubility and bioavailability of these drugs. 

In this research, the interaction of two dendrimers of different compositions poly 

(amidoamine) (PAMAM) and the poly(phenylenevinylene)-polyamidoamine (PPV-

PAMAM) with hydrophobic drugs curcumine (CUR) and bisdemethoxy-curcumin 

(bDMC) were studied using the theoretical calculations. PPV-PAMAM or Transgeden 

dendrimer is a novel hybrid dendrimer that combines a conjugated rigid PPV with flexible 

PAMAM  . Calculations at the B3LYP level of theory with 6-31G** basis set were 

performed to analyse the molecular structure, electronic properties and binding energy of 

two complexes of PAMAM and TGD with CUR and bDMC. Because of calculations of 

some properties such as thermodynamics functions require costly and time consuming 

computations as the size of the dendrimers increase, the low generations (G1 and G2, i.e 

PAMAM/G2 and TGD/G1) were used for this investigation. 

After optimizations of these two complexes, the structure parameters, binding energies, 

dipole moments, the chemical reactivity indices, thermodynamics functions and HOMO-

LUMO energies (HLG) were calculated at the B3LYP/6-31G (d,p) level of theory. The 

results of calculations showed that CUR, and bDMC located mainly in the binding 

cavities of dendrimers through hydrophilic contacts i.e. through of two intermolecular H-

bond (O-H···O=C-den, and O-H···N-H-den).  

The values of the binding energy, thermodynamics functions, and the gap energies of 

HLG for the capsulation of bDMC and CUR in the above mentioned dendrimers indicated 

that CUR has a stronger interaction with PAMAM compared to TGD, and bDMC is more 

stable in the complexation of TGD than PAMAM. The results of dipole moments, partial 

charges and HOMO-LUMO structures of these complexes provided the charge transfers 

from bDMC to dendrimers. 

 

Keywords: Dendrimer, PAMAM, TGD, Curcumin, bisdemethoxy curcumin, Density 

functional theory
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