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 چکیده

خروط کربنی با استفاده از تئوری تابعی چگالی مورد بررسی قرار در این مطالعه، جذب سطحی داروی لوودوپا بر روی سطح گرافن و نانو م     

تالپی جذب سطحی، تغییرات انرژی آزاد گیبس و همچنین مقادیر بزرگ ثابت  . مقادیر منفی انرژی جذب سطحی، تغییرات آنگرفت

، غیر تعادلی و از لحاظ تجربی امکان پذیر ترمودینامیکی نشان دادند که برهمکنش داروی لوودوپا با هر دو نانو ساختار خودبخودی، گرما زا

توانند جهت ساخت حسگرهای  دند که هر دو نانو ساختار میاست. مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه و همچنین آنتالپی جذب سطحی ثابت کر

ولی نشان داد که میزان گپ  حرارتی جدید برای اندازه گیری لوودوپا مورد استفاده قرار گیرند. نتایج حاصل از محاسبات اوربیتال های مولک

توانند به عنوان ماده و این دو نانو ساختار میانرژی بعد از جذب شدن دارو بر روی سطح هر دو نانو ساختار کاهش چشمگیری پیدا کرده 

شیمیایی و ممان دو  الکتروفعال در ساخت حسگرهای الکتروشیمیایی جدید جهت اندازه گیری این دارو مورد استفاده قرار گیرند. مقادیر سختی 

شت میزان واکنش پذیری و حلالیت دارو  قطبی هم بعد از برهمکنش دارو با هر دو جاذب مورد بررسی قرار گرفت و نتایج حکایت از آن دا

 بعد از جذب شدن بر روی گرافن و نانو مخروط کربنی افزایش قابل توجهی داشته است. 
 

 

 .چگالی، جذب سطحیروط کربنی، تئوری تابعی لوودوپا، گرافن، نانو مخ : واژه های کلیدی

 

 . مقدمه 1

است، دارویی است که برای درمان پارکینسون و همچنین آمده  1ل لوودوپا که ساختار شیمیایی و نام آیوپاک آن در شک     

ون رابطه مشخصی با رود. بیماری پارکینستخفیف عوارض جانبی داروهای آنتی سایکوتیک سه حلقه ای )فنوتیازین ها( به کار می
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زی منجر به بروز لرزش، اعصاب مرکرسد کاهش یافتن مقدار این نوراترانسمیتر در سیستم غلظت دوپامین در مغز دارد و به نظر می

. داروی لوودوپا نیز یک آمینو اسید است که در بدن در ]1[گرددمی کندی حرکات و از بین رفتن تعادل در افراد مبتلا به این بیماری

بردن میزان با بالا . لذا این دارو ]2[شودفرین و نور اپی نفرین تبدیل میی فرآیند سوخت ساز به سه نوراترانسمیتر دوپامین، اپی نط

تواند اثر درمانی خود را القا نماید. اما نکته حائز اهمیت این است که مقدار دوپامین باید در مغز و سیستم اعصاب مرکزی دوپامین می

وسط د تا تاثیر درمانی دارو مشاهده گردد و متاسفانه هنگامی که لوودوپا از طریق خوراکی جذب و وارد بدن می گردد تافزایش یاب

. به ]5-3[گرددو به دوپامین تبدیل می متیل ترانسفرآز، در بافت های محیطی بدن تجزیه-ا  -م های دوپا دکربوکسیلاز و کتکولآنزی

گردند و لازم به ذکر است که تبدیل شدن لوودوپا به ز میز رسیدن دارو به عضو مورد نظر یعنی مغعبارت دیگر این دو آنزیم، مانع ا

ی محیطی غیر از مغز نه تنها اثر درمانی ندارد بلکه منجر به پدید آمدن عوارض جانبی مضاعفی از جمله حالت ت هادوپامین در باف

. به همین دلیل ]8-6[گرددگاستر، آریتمی قلبی و افت شدید فشار خون می تهوع، استفراغ، بی اشتهایی عصبی )آنورکسیا(، درد اپی

متیل -ا -نتاکاپون را که مهارکننده آنزیم های دوپا دکربوکسیلاز و کتکولو ا دوپا، بنسرازیدسه ترکیب شیمیایی کربی

برده شده، جلوی تبدیل این دارو به دوپامین افزایند تا با مهار نمودن آنزیم های نامترانسفرآزهستند، به قرص های حاوی لوودوپا می

دوپا، بنسرازید و انتاکاپون . با این وجود، کربی]11-9[هندیش درا در بافت های محیطی بگیرند و راندمان انتقال آن را به مغز افزا

اضطراب، خشکی  دی،توان به سمیت شدید کب خود عوارض جانبی شدیدی برای بدن به همراه دارند که از جمله مهمترین آنها می

توان نمود. از این رو می اشارهدهان، یبوست، راش های پوستی، توهم، افسردگی، بی حسی و درد در ناحیه شکم، کمر و قفسه سینه 

نتیجه گرفت که افزودن این سه ترکیب به فرآورده های دارویی لوودوپا، چندان نتیجه بخش نبوده است. به همین دلیل یافتن یک 

دار برخوردارویی مناسب که برهمکنش مناسبی با لوودوپا داشته باشد و بتواند آن را به بافت مغز برساند از اهمیت زیادی  نانو حامل

. از سوی دیگر در سال های اخیر پدیده داروهای تقلبی به یک معضل و دغدغه بین المللی تبدیل شده است. این فرآورده ]12 [است

و یکی از بهترین  باشدشباهت زیادی به محصولات اصلی دارند، اما کیفیت آنها به شدت پایین می های دارویی اگرچه از نظر ظاهری

ص فرآورده های دارویی اصل از تقلبی اندازه گیری ماده موثره اصلی تشکیل دهنده این محصولات تشخیراه حل ها برای 

صحیح و دقیق لوودوپا هم از ارزش بسیاری برخوردار است. توان نتیجه گرفت که اندازه گیری سریع، . از این رو می]13[باشدمی

ا عملکرد بالا، اسپکتروفوتومتری، کمی لومینسانس، یع باگرچه تاکنون روش های متعددی از جمله کروماتوگرافی ما

د که استفاده از آنها اسپکتروفلوریمتری و ولتامتری برای اندازه گیری این دارو گزارش شده اند. اما اغلب این تکنیک ها معایبی دارن

گردد که سمیت بالایی مصرف می آلی نمایند به عنوان مثال در این تکنیک ها مقادیر زیادی از حلال های را با چالش مواجه می

نمایند، علاوه بر این، این روش ها به دلیل نیازی که به مرحله پیش داشته و به محیط زیست آسیب های جبران ناپذیری وارد می 

. از ]14-16[بندطلبالا را جهت انجام مراحل آنالیز می و آماده سازی نمونه دارند، به شدت زمان بر بوده و کاربرهایی با مهارتتغلیظ 

توان به گران بودن تجهیزات آزمایشگاهی مورد نیاز و گزینش پذیری ضعیف اشاره نمود. اما دیگر مشکلات این روش ها می
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توانند جایگزین ایده آلی برای این روش ها باشند زیرا این حسگرها از گزینش تروشیمیایی میخوشبختانه حسگرهای حرارتی و الک

ر هستند علاوه بر این، قابل حمل بوده، دستگاهوری ساده و ارزانی داشته و در نمونه های کدر و رنگی نیز داورپذیری بالایی برخ

زمان کم آنالیز و گستره خطی وسیع  توان به حساسیت بالا، سرعت وی. از دیگر مزایای این حسگرها م]17[باشندقابل استفاده می

وسعه یک حسگر پیدا کردن یک ماده حس کننده است که برهمکنشی قوی و گزینش ت دراشاره کرد. با توجه به اینکه نخستین گام 

کلیدی در ساخت حسگرها و پذیری با آنالیت داشته باشد. از این رو بررسی برهمکنش ماده حس کننده با آنالیت یک گام 

نانو مخروط، در سال های اخیر توانسته و ن . از سوی دیگر نانو ساختار های کربنی مانند گراف]20-18[رودبیوحسگر ها به شمار می

اند به دلیل ویژگی های ایده آل فیزیکی و شیمیایی که دارند، توجهات زیادی را در جامعه علمی بین المللی به سمت خود جلب 

با کربن های  باشد که در آن اتمآمده است، یک نانو ساختار دو بعدی می 2در شکل  ایند. گرافن که ساختار  بهینه شده آننم

به یکدیگر متصل شده اند، در واقع صفحات گرافن از حلقه هایی شش ضلعی متعدد مشابه حلقه بنزن که  2SPاستفاده از هیبریداسیون 

میلادی سنتز شد و نام آن از ترکیب اسم  1986. گرافن برای نخستین بار در سال ]21[ده استبه یکدیگر وصل هستند، تشکیل ش

با توجه به اینکه، گرافن  ه هیدروکربن های آروماتیک چندحلقه ای اشاره دارد، به وجود آمده است.که ب )اِن(گرافیت و پسوند 

ارد تاکنون عملکرد آن به عنوان جاذب، نانو حامل دارویی و مساحت سطح ویژه بالا و خواص ساختاری و الکتریکی بسیار خوبی د

و همچنین اندازه گیری بسیاری از مواد شیمیایی از جمله اسید آمینه  سانیرو رذف آلاینده ها، داهمچنین ماده حس کننده برای ح

. نانو مخروط ]24-22[قرار گرفته است اکسید، سولفید هیدروژن، فرمالدهید، داروی سانیتیب و غیره مورد مطالعهپرولین، نیتروژن دی

باشد. نانو وطی بین گرافن و نانو لوله کربنی میمخر واسطارائه شده است، یک حد  3کربنی نیز که ساختار بهینه شده  آن در شکل 

ایجاد شده حاصل درجه از صفحه گرافن و اتصال لبه های  60مخروط کربنی را میتوان از بریدن یک الی پنج قطاع دایره ای با زاویه 

نظیر، نسبت سطح به انیکی بیی مکیداراز برش با یک الی پنج حلقه پنج ضلعی در کناره ها، به وجود آورد. این نانو ساختار نیز پا

حجم بالا و خواص الکتریکی خوبی دارد که آن را به گزینه ای ایده آل برای طراحی سنسورها، سیستم های دارو رسانی و حذف 

یک، . به همین دلیل تاکنون جذب سطحی مواد شیمیایی زیادی از جمله آمونیاک، اسید کلریدر]37-25[نمایدتبدیل میآلاینده ها 

هیدروژن و داروی فولورواسیل بر روی سطح نانو مخروط کربنی مورد مطالعه قرار گرفته است. از این رو، هدف این تحقیق گاز 

انو ساختارهای گرافن و نانو مخروط کربنی برای نخستین بار، به روش تئوری بررسی جذب سطحی داروی لوودوپا بر روی سطح ن

 باشد.تابعی چگالی می

 
 شیمیایی و نام آیوپاک داروی لوودوپاتار ساخ .1شکل  
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 .پیکر بندی مختلفساختار بهینه شده گرافن و کمپلکس های آن با داروی لوودوپا در پنج  .2شکل 

 

 

 های محاسباتی  روش. 2

وقعیت مختلف به م 5ابتدا ساختار های لوودوپا، گرافن، نانو مخروط کربنی و کمپلکس های لوودوپا با هر دو نانو ساختار در      

سپس محاسبات بهینه سازی هندسی، . ]37-33[رسم گردید  Gauss View 3.1و  nanotube modeller 1.3.0.3وسیله نرم افزارهای 
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IR ها با استفاده از روش تئوری تابعی چگالی و سری پایه لکولی بر روی تمامی ساختارو محاسبات اوربیتال های مو B3LYP/6-

31G(d) تمسفر، محیط آبی و در گستره دمایی . تمامی محاسبات در فشار یک ا]20-17[ن صورت گرفتافزار اسپارتابه وسیله نرم

کور به این دلیل انتخاب گردید است که روش و سری پایه مذانجام شد. لازم به ذکر 12˚-12˚کلوین در فواصل دمایی 418الی  298

.  ]21 [داشت یهای تجربداده این روش تطابق و هماهنگی قابل قبولی بااصل ازکه در مطالعات پیشین مربوط به نانوساختارها، نتایج ح

 فرآیند مورد بررسی به شرح زیر است:

Levodopa + Adsorbent → Levodopa-adsorbent  (1 )                                                                             

(، تغییرات انرژی adHΔآنتالپی)(، تغییرات adEژی جذب سطحی )برای محاسبه مقادیر انر 6الی  2پس از اتمام محاسبات، از روابط 

 (  استفاده گردید.adSΔ( و تغییرات انتروپی )thK(، ثابت تعادل ترمودینامیکی )adGΔآزاد گیبس )
 

                                                                )2( 

                                                            )3( 

                                                    )4( 

                                                                                              )5( 

                                                  )6( 

)گرافن و نانو مخروط کربنی( و  نشان دهنده انرژی کل الکترونی هر یک از ساختار های لوودوپا، نانو جاذب E، 2در رابطه شماره 

نماد آنتالپی  H، 3باشد. در رابطه شمارهورد بررسی، پس از انجام بهینه سازی هندسی میکمپلکس های لوودوپا با نانو ساختارهای م

نیز در رابطه  Gآید. نماد ( به دست میthHباشد که از جمع کردن انرژی الکترونی ساختار و آنتالپی حرارتی )مواد مورد مطالعه می

ها در نظر گرفته شده است که از جمع کردن انرژی کل الکترونی ، برای نشان دادن انرژی آزادی گیبس هر یک از ساختار4شماره 

. در حقیقت هر سه پارامتر انرژی جذب سطحی، تغییرات آنتالپی ]22[آیددست می هب( thGهر ساختار با انرژی آزاد گیبس حرارتی )

جاذب از -د گیبس کمپلکس لوودوپای آزاد گیبس به ترتیب از کم نمودن انرژی کل الکترونی، آنتالپی و انرژی آزاو تغییرات انرژ

 5آیند. در معادله شماره کربنی و لوودوپا به دست می طمجموع انرژی کل الکترونی، آنتالپی و انرژی آزاد گیبس گرافن، نانو مخرو

نشان دهنده مقدار  Sحرف  6. در رابطه ]23[ین هستندزهای ایده آل و دما برحسب کلوبه ترتیب نشان دهنده ثابت گا Tو  Rهم 

ی از جمله گپ انرژی لوباشد. پارامترهای مرتبط با اوربیتال های مولکانتروپی حرارتی هر یک از ساختار های مورد بررسی می

(HLG( سختی شیمیایی ،)η( پتانسیل شیمیایی ،)µ( الکتروفیلیسیته ،)ω و )کحدا شاخص( ثر بار منتقل شدهmaxNΔ با استفاده از )

 محاسبه شدند.  11الی  7روابط شماره 
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                                                                                             )7(  

                                                                                           )8(  

                                                                                          )9( 

                                                                                                                   )10( 

                                                                                                         )11( 

به ترتیب انرژی پایین ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده و انرژی بالاترین اوربیتال  HOMOEو  LUMOEدر روابط ذکر شده در بالا، 

 . ]25[باشندمولکولی اشغال شده می

 

 
 .ساختار بهینه شده نانو مخروط کربنی و کمپکس های آن با داروی لوودوپا در پنج پیکربندی متفاوت .3شکل 
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 ث و بح ایج تن .3

  بررسی انرژی جذب سطحی . 3-1

برهمکنش لوودوپا با هر دو  پایدارترین پیکربندی، باشد، به منظور پیدا کردنمشخص می 3و  2همانطور که در شکل های شماره      

مطالب برای هر یک از نانو ساختار در پنج موقعیت مختلف مورد بررسی قرار گرفته است. از این رو،  به منظور فهم آسان تر و بهتر 

در مورد  داخته خواهد شد.کانفورمرها یک نام اختصاری در نظر گرفته شده است که در ادامه به توضیح شیوه نام گذاری آنها پر

گروه هیدروکسیل بر  1، برای مشتقی در نظر گرفته شده است که در آن دارو از سمت اکسیژن شماره I-Isomerجاذب گرافن، نام 

گروه آمینی  1نیز برای حالتی در نظر گرفته شد که دارو از سمت نیتروژن شماره  II-Isomerنام  افن قرار گرفته است. روی سطح گر

هم به مشتقی اختصاص داده شد که در آن دارو از سمت اکسیژن های شماره  III-Isomerسطح جاذب قرار گرفته است. نماد  روی

حلقه بنزن دارو به صورت موازی بر روی  IV-Isomerب قرار گرفته است. در مشتق گروه کربوکسیلیک اسید روی سطح جاذ 4و  3

بر روی سطح نانو ساختار قرار دارد. اما در مورد  5دارو از سمت کربن شماره  V-Isomerسطح گرافن قرار گرافته و در مشتق 

ودوپا به صورت د که در آن حلقه بنزن لوبه مشتقی اختصاص داده ش A-Isomerکمپلکس های نانو مخروط کربنی با دارو، نام 

فته شد که در آن دارو از سمت گروه آمینی هم برای حالتی در نظر گر B-Isomerموازی بر روی سطح جاذب قرار گرفته است. نام 

شماره  هم برای مشتقی انتخاب شد که در آن دارو از سمت اکسیژن های C-Isomerبر روی نانو مخروط کربنی واقع شده است. نام 

 8شماره  لوودوپا از سمت کربن   D-Isomerقرار گرفته است. در  مشتق  گروه کربوکسیلیک اسید بر روس سطح نانو ساختار 4و  3

برای کمپلکسی در نظر گرفته شد که در آن دارو از سمت   E-Isomerبر روی نانو مخروط کربنی قرار گرفته است و در آخر نام 

از رابطه شماره دو، ذب قرار گرفته است. مقادیر انرژی جذب سطحی برای تمامی پیکربندی ها با استفاده بر روی جا 4اکسیژن شماره 

، ارائه گردید. همانطور که داده های موجود در جدول به وضوح 1گرفت و نتایج به دست آمده در جدول شماره مورد محاسبه قرار 

باشد، در نتیجه برهمکنش لوودوپا با هر دو تقات به شدت منفی میدهند، مقدار انرژی جذب سطحی برای تمامی مشنشان می

نسبت به سایر مشتقات پایدار  I-Isomer. در رابطه با گرافن، ]17[باشدیر مینانوساختار گرافن و نانومخروط از لحاظ تجربی امکان پذ

لاوه بر این، چون میزان انرژی جذب سطحی در باشد زیرا انرژی کل الکترونی آن نسبت به سایر کمپلکس ها منفی تر است. عتر می

رافن وقتی قوی ترین برهمکنش را دارد که اکسیژن دوپا با گتوان نتیجه گرفت که لوواین حالت منفی تر از بقیه مشتقات است می

همه پایدار ز ا B-Isomerگروه هیدروکسیل به سمت سطح جاذب قرار گرفته باشد. اما در مورد نانومخروط کربنی، مشتق  1شماره 

مشاهده  تر بوده و قوی ترین برهمکنش با دارو در این حالت که در آن گروه آمینی به طرف سطح جاذب قرار گرفته است،

صورت گرفته، در مورد هیچ یک از ترکیبات فرکانس منفی ملاحظه نگردید و  IRگردد. شایان ذکر است که بر مبنای محاسبات می

 . ]18[نیز تایید کننده این موضوع استمقادیر گزارش شده در جدول 
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 برای مشتقات لوودوپا با گرافن و نانو مخروط کربنی  مقادیر انرژی کل، انرژی جذب سطحی، کمترین فرکانس و فواصل پیوند .1جدول 

 

 محاسبه و بررسی پارامترهای ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی لوودوپا . 3-2

، محاسبه گشته و نتایج به دست آمده  3( در تمامی حالات با استفاده از معادله شماره adHΔسطحی ) مقادیر تغییرات آنتالپی جذب     

دهند، برهمکنش لوودوپا با هر دو رش شده اند. همانطور که داده های ارائه شده در جدول به وضوح نشان میگزا 2در جدول شماره 

باشد. به عبارت دیگر، در فرآیند جذب ه، گرمازا میهای بررسی شد در تمامی حالت نانو ساختار گرافن و نانو مخروط کربنی

. این موضوع از اهمیت زیادی برخوردار ]21[گرددیستم به محیط منتقل میسطحی داروی لوودوپا مقدار زیادی گرما و انرژی از س

نظور ساخت حسگر های حرارتی جدید  توان به ماست زیرا نشان دهنده آن است که از هر دو جاذب گرافن و نانو مخروط کربنی می

اده شناساگر شیمیایی وارد برهمکنش جهت اندازه گیری داروی لوودوپا استفاده نمود. در سنسورهای حرارتی، آنالیت با یک م

زا و یا گرماگیر باشد. سپس، تغییرات دمای صورت گرفته در محیط به وسیله یک گردد و این برهمکنش باید به شدت گرمامی

فاده یگنال جهت اندازه گیری آنالیت استشود و تغییرات رخ داده در دمای محیط به عنوان ستور بسیار حساس اندازه گرفته میترمیس

بوده و در میان مشتقات نانو مخروط کربنی،   adHΔدارای منفی ترین میزان  Isomer-Iشود. در میان مشتقات بررسی شده گرافن، می

B-Isomer این رو، در این پیکربندی ها انرژی بیشتری نسبت به سایر حالات آزاد  ب سطحی را دارد. ازکمترین آنتالپی جذ

  418الی  298سی تاثیر دما بر فرآیند جذب سطحی، تمامی پارامتر های ترمودینامیکی در گستره دمایی . به منظور برر]22[گرددمی

، مشخص 2ه شده در جدول ت. همانگونه که از داده های ارائمورد محاسبه و بررسی قرار گرف 12˚-12˚کلوین در فواصل دمایی 

 
Total energy 

( KJ/mol ) 

 adE

(KJ/mol) 

Lowest 

frequency 

)1-(cm 

C -1O

(Å) 

C -1N

(Å) 

C -3O

(Å) 

C -4O

(Å) 

C -8C

(Å) 

C -5C

(Å) 

I-isomer 869/3975004- 807/569- 561/14 205/1 --- --- --- --- --- 

II-Isomer 367/3974752- 305/317- 577/12 --- 456/1 --- --- --- --- 

III-Isomer 533/3974655- 471/220- 471/11 --- --- 614/1 567/1 --- --- 

IV-Isomer 452/3974789- 390/354- 195/4 --- --- --- --- 374/1 --- 

V-Isomer 758/3974745- 696/310- 926/4 --- --- --- --- --- 289/1 

A-Isomer 364/3778123- 828/137- 896/14 --- --- --- --- --- 809/1 

B-Isomer 665/3778237- 129/252- 439/20 --- 013/2 --- --- --- --- 

C-Isomer 593/3778227- 058/242- 751/6 --- --- 136/2 417/2 --- --- 

D-Isomer 078/3778190- 542/204- 162/16 --- --- --- --- 892/1 --- 

E-Isomer 598/3778191- 062/206- 259/6 --- --- --- 128/3 --- --- 
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توان دمای سطحی رخ نداده است. بنابراین، بر اساس این پارامتر نمی است، با تغییر دما تغییر چشمگیر و محسوسی در آنتالپی جذب 

 بهینه جذب سطحی را مشخص نمود. 

 کلوین. 418الی  298یی بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربنی در گستره دمامقادیر تغییرات آنتالپی فرآیند جذب سطحی لوودوپا  .2جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(، فرآیند جذب سطحی لوودوپا بر روی سطح هر دو نانو ساختار نیز با استفاده از رابطه adGΔمقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس )

ارائه گردید. همانطور که از نتایج به دست آمده مشخص است برهمکنش  2محاسبه شد و نتایج به دست آمده در جدول  4شماره 

. تاثیر دما بر روی این پارامتر هم ]19[باشدنی در تمامی حالت های بررسی شده، خودبخودی میدارو با گرافن و نانو مخروط کرب

مثبت تر شده است. بنابراین با    adGΔمورد مطالعه قرار گرفت، همانطور که مشخص است در تمامی مشتقات با افزایش دما میزان 

∆Had (KJ/mol) 

 I-Isomer II-Isomer III-Isomer IV-Isomer V-Isomer دما )کلوین(

298 746/561-  938/314-  679/226-  775/362-  816/317-  

310 901/561-  117/315-  670/226-  862/362-  875/317-  

322 100/625-  328/315-  685/226-  995/362-  936/317-  

334 249/562-  463/315-  686/226-  119/363-  028/318-  

346 373/562-  562/315-  710/226-  201/363-  132/318-  

358 477/562-  633/315-  679/226-  271/363-  181/318-  

370 587/562-  690/315-  621/226-  342/363-  199/318-  

382 695/562-  071/315-  559/226-  377/363-  226/318-  

394 808/562-  783/315-  525/226-  447/363-  280/318-  

406 943/562-  861/315-  499/226-  545/363-  336/318-  

418 099/563-  962/315-  505/226-  664/363-  390/318-  

∆Had (KJ/mol) 

 A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer E-Isomer دما )کلوین(

298 520/132-  920/240-  872/236-  614/199-  095/203-  

310 680/132-  077/241-  023/237-  763/199-  183/203-  

322 398/132-  213/241-  198/237-  911/199-  318/203-  

334 923/132-  287/241-  334/237-  896/199-  409/203-  

346 009/133-  376/241-  507/237-  003/200-  499/203-  

358 090/133-  495/241-  683/237-  059/200-  597/203-  

370 159/133-  623/241-  853/237-  125/200-  719/203-  

382 212/133-  732/241-  028/238-  179/200-  809/203-  

394 310/133-  855/241-  202/238-  266/200-  898/203-  

406 446/133-  972/241-  376/238-  349/200-  988/203-  

418 579/133-  083/242-  548/238-  454/200-  096/204-  
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توان کلوین را می 298شود. از این رو، دمای نانو ساختار کاسته می زیاد شدن دما، از خودبخودی بودن برهمکنش لوودوپا با هر دو

به عنوان دمای بهینه برای فرآیند جذب سطحی دارو در تمامی مشتقات انتخاب نمود. علاوه بر این، با توجه به این که مقدار تغییرات 

مشتقات لوودوپا با نانومخروط  adGΔتر از  مقادیر انرژی آزاد گیبس برای کمپلکس های لوودوپا با گرافن در تمامی حالت ها منفی 

 . ]22[رود که لوودوپا برهمکنش قوی تری با گرافن در مقایسه با نانو مخروط کربنی داشته باشدباشد، انتظار میکربنی می
 

 کلوین. 418الی  298در گستره دمایی  یمقادیر تغییرات انرژی آزاد گیبس فرآیند جذب سطحی لوودوپا بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربن .3جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

، محاسبه 5مقدار ثابت ترمودینامیکی فرآیند جذب لوودوپا بر روی سطح هر دو نانو ساختار در تمامی حالت ها با استفاده از رابطه 

دهند مقدار ثابت ترمودینامیکی به وضوح نشان می 4ار گرفت. همانطور که مقادیر گزارش شده در جدول گردید و مورد بررسی قر

باشد، بنابراین، جذب سطحی لوودوپا بر روی گرافن و نانو مخروط کربنی یک طرفه، غیر مثبت می برای تمامی مشتقات بزرگ و

∆Gad (KJ/mol) 

 I-Isomer II-Isomer III-Isomer IV-Isomer V-Isomer دما )کلوین(

298 004/486-  321/238-  944/152-  078/291-  391/247-  

310 717/482-  021/235-  762/149-  798/287-  217/244-  

322 610/479-  895/231-  682/146-  619/284-  064/241-  

334 509/476-  801/228-  702/143-  515/281-  042/238-  

346 328/473-  558/225-  678/140-  365/278-  028/235-  

358 035/470-  176/222-  638/137-  231/275-  964/231-  

370 768/466-  785/218-  576/134-  157/272-  859/228-  

382 410/463-  257/215-  435/131-  910/268-  760/225-  

394 072/460-  867/211-  349/128-  709/265-  623/222-  

406 806/456-  584/208-  198/125-  511/262-  382/219-  

418 624/453-  350/205-  068/122-  438/259-  167/216-  

∆Gad (KJ/mol) 

 A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer E-Isomer دما )کلوین(

298 878/59-  799/165-  600/168-  438/127-  189/135-  

310 868/56-  703/162-  522/165-  483/124-  204/132-  

322 936/53-  670/159-  533/162-  553/121-  337/129-  

334 930/50-  577/156-  492/159-  460/811-  418/126-  

346 886/47-  400/153-  474/156-  334/115-  490/123-  

358 637/44-  199/150-  427/153-  101/112-  574/120-  

370 380/41-  014/147-  366/150-  875/108-  569/117-  

382 025/38-  790/143-  210/147-  554/105-  427/114-  

394 944/34-  768/140-  136/144-  494/102-  322/111-  

406 842/31-  686/137-  026/141-  449/99-  246/108-  

418 764/28-  567/134-  842/137-  473/96-  182/105-  
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تواند نشان باشد. یکی از مزایای ثابت ترمودینامیکی این است که تاثیر دما را بهتر از سایر پارامترها میتعادلی و برگشت ناپذیر می

دهند با افزایش دما مقدار ثابت ترمودینامیکی کاهش محسوسی وح نشان میدهد، همانطور که اعداد گزارش شده در جدول به وض

رود. در نتیجه، جذب سطحی . در نتیجه، با افزایش دما برهمکنش دارو با هر دو جاذب به سمت تعادلی شدن پیش می]21[یابدمی

 دارو بر روی سطح نانو ساختار در دمای اتاق بالاترین راندمان را دارد. 

 کلوین. 418الی  298قادیر ثابت ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی لوودوپا بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربنی در گستره دمایی م .4جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ر که نتایج ئه شده است. همانطوارا 5محاسبه گردید و نتایج به دست آمده در جدول  6مقادیر تغییرات آنتروپی نیز با استفاده از رابطه 

به دست آمده به خوبی نشان میدهند مقدار این پارامتر ترمودینامیکی در تمامی پیکربندی ها منفی است که ثابت میکند بعد از جذب 

 یا تجمع رخ میدهد. شدن لوودوپا بر روی سطح هر دو نانو ساختار فرآیند کلوخه ای شدن

Kth 

 I-Isomer II-Isomer III-Isomer IV-Isomer V-Isomer دما )کلوین(

298 1/555 ×10+85 5/962 ×10+41 6/450 ×10+26 1/055 ×10+51 2/318 ×10+43 

310 2/189 ×10+81 4/001 ×10+39 1/721 ×10+25 3/129 ×10+48 1/418 ×10+41 

322 6/380 ×10+77 4/162 ×10+37 6/244 ×10+23 1/487 ×10+46 1/278 ×10+39 

334 3/345 ×10+74 6/078 ×10+35 2/983 ×10+22 1/067 ×10+44 1/694 ×10+37 

346 2/881 ×10+71 1/130 ×10+34 1/732 ×10+21 1/060 ×10+42 3/039 ×10+35 

358 3/835 ×10+68 2/619 ×10+32 1/211 ×10+20 1/444 ×10+40 7/020 ×10+33 

370 7/910 ×10+65 7/728 ×10+30 9/988 ×10+18 2/649 ×10+38 2/043 ×10+32 

382 2/338 ×10+63 2/724 ×10+29 9/400 ×10+17 5/917 ×10+36 7/440 ×10+30 

394 9/918 ×10+60 1/228 ×10+28 1/039 ×10+17 1/689 ×10+35 3/276 ×10+29 

406 5/933 ×10+58 6/867 ×10+26 1/283 ×10+16 5/958 ×10+33 1/682 ×10+28 

418 4/879 ×10+56 4/593 ×10+25 1/797 ×10+15 2/639 ×10+32 1/033 ×10+27 

Kth 

 A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer E-Isomer دما )کلوین(

298 3/134 ×10+10 1/156 ×10+29 3/580 ×10+29 2/181 ×10+22 4/981 ×10+23 

310 3/824 ×10+09 2/608 ×10+27 7/784 ×10+27 9/464 ×10+20 1/893 ×10+22 

322 5/621 ×10+08 7/988 ×10+25 2/328 ×10+26 5/235 ×10+19 9/589 ×10+20 

334 9/231 ×10+07 3/077 ×10+24 8/790 ×10+24 3/363 ×10+18 5/908 ×10+19 

346 1/696 ×10+07 1/443 ×10+23 4/201 ×10+23 2/584 ×10+17 4/401 ×10+18 

358 3/259 ×10+06 8/239 ×10+21 2/437 ×10+22 2/274 ×10+16 3/919 ×10+17 

370 6/950 ×10+05 5/694 ×10+20 1/693 ×10+21 2/349 ×10+15 3/966 ×10+16 

382 1/584 ×10+05 4/598 ×10+195 1/350 ×10+20 2/716 ×10+14 4/439 ×10+15 

394 4/294 ×10+04 4/602 ×10+18 1/287 ×10+19 3/878 ×10+13 5/742 ×10+14 

406 1/250 ×10+04 5/186 ×10+17 1/395 ×10+18 6/241 ×10+12 8/455 ×10+13 

418 3/932 ×10+56 6/554 ×10+16 1/682 ×10+17 1/138 ×10+12 1/394 ×10+13 
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 کلوین. 418الی  298وودوپا بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربنی در گستره دمایی فرآیند جذب سطحی ل مقادیر تغییرات انتروپی .5جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

با توجه به این که مقدار ظرفیت گرمایی ویژه ارتباط مستقیمی با مقدار هدایت حرارتییی مییواد دارد، محاسییبه و بررسییی آن از اهمیییت 

، ارائه شده است. همان گونه کییه 6وردار است. به همین دلیل این پارامتر نیز محاسبه گشته و نتایج به دست آمده در جدول زیادی برخ

ر جدول کاملا مشخص است پس از جذب شدن دارو بر روی سییطح هییر دو نییانو سییاختار افییزایش شییدیدی در از داده های موجود د

مقدار ظرفیت گرمایی ویژه رخ داده است. به عبارتی دیگر، بعد از جذب شدن لوودوپا بر روی گرافن و نانو مخروط کربنییی افییزایش 

ده هم مدرک دیگری است که تایید کننده  قابلیت کاربرد این دو نییانو آید و این پدیقابل ملاحظه ای در هدایت گرمایی به وجود می

. علاوه بر این، افزایش ظرفیییت گرمییایی ویییژه ]24[باشدساختار در ساخت حسگر های جدید حرارتی جهت اندازه گیری لوودوپا می

∆Sad (J/mol K) 

 I-Isomer II-Isomer III-Isomer IV-Isomer V-Isomer دما )کلوین(

298 167/254-  102/257-  435/247-  592/240-  328/236-  

310 433/255-  374/258-  088/248-  014/242-  607/237-  

322 182/256-  107/259-  457/248-  403/243-  731/238-  

334 707/256-  467/259-  454/248-  324/244-  481/239-  

346 354/257-  127/260-  647/248-  192/245-  187/240-  

358 219/258-  051/261-  718/248-  922/245-  829/240-  

370 972/258-  904/261-  768/248-  445/246-  459/241-  

382 910/259-  966/262-  015/249-  295/247-  056/242-  

394 749/260-  745/263-  178/249-  066/248-  784/242-  

406 421/261-  228/264-  509/249-  851/248-  730/243-  

418 903/261-  624/264-  849/249-  345/249-  553/244-  

∆Sad (J/mol K) 

 A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer E-Isomer دما )کلوین(

298 764/243-  085/252-  102/229-  200/242-  872/227-  

310 557/244-  819/252-  651/230-  837/242-  965/228-  

322 041/245-  240/253-  879/231-  349/243-  753/229-  

334 489/245-  622/253-  061/233-  370/244-  511/230-  

346 020/246-  266/254-  199/234-  709/244-  241/230-  

358 074/247-  015/255-  353/235-  692/245-  910/231-  

370 051/248-  699/255-  452/236-  622/246-  839/232-  

382 180/249-  392/256-  740/237-  712/247-  985/233-  

394 660/249-  566/256-  745/238-  152/248-  965/234-  

406 256/250-  861/256-  777/239-  521/248-  816/235-  

418 754/250-  216/257-  922/240-  759/247-  636/236-  
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نسبت به حرارت کییاهش یافتییه اسییت و بعد از برهمکنش با گرافن و نانو مخروط کربنی بیانگر آن است که حساسیت داروی لوودوپا 

دهد. زیرا، به ترکیباتی که ظرفیت گرمایی بییالایی دارنیید باییید انییرژی و دارو مقاومت بیشتری در برابر تجزیه حرارتی از خود نشان می

 .]19[حرارت بیشتری اعمال گردد تا دمای آنها یک درجه بالاتر برود

 کلوین. 418الی  298مشتقات آن سطح گرافن و نانو مخروط کربنی در گستره دمایی  مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه لوودوپا و. 6جدول 

 

 آنالیز نتایج محاسبات اوربیتال های مولکولی  .3-3

دوپا و کمپلکس های آن با گرافن و لوو ژگی های ساختاری یبرخی از پارامترهای مرتبط به اوربیتال های مولکولی و همچنین و     

(، گپ انرژی میان اوربیتال های مولکولی هومو لومو H Eو LEنانو مخروط کربنی از جمله انرژی اوربیتال های هومو و لومو )

CV (J/mol.K) 

 Levodopa I-Isomer II-Isomer III-Isomer IV-Isomer V-Isomer دما )کلوین(

298 196/379 424/427 424/211 433/608 432/430 437/814 

310 202/565 438/519 438/602 448/143 446/589 451/828 

322 208/708 452/391 452/769 462/419 460/526 465/612 

334 214/804 466/041 466/709 476/435 474/238 479/165 

346 220/849 479/466 480/416 490/188 487/719 492/484 

358 226/838 492/661 493/885 503/676 500/966 505/566 

370 232/766 505/622 507/111 516/898 513.974 518/408 

382 238/629 518/346 520/090 529/850 526/740 531/008 

394 244/421 530/829 532/817 542/532 539/259 543/363 

406 250/138 543/067 545/290 554/942 551/529 555/470 

418 255/776 555/060 557/504 567/080 563/547 567/329 
CV (J/mol. K) 

 Levodopa A-Isomer B-Isomer C-Isomer D-Isomer E-Isomer دما )کلوین(

298 196/379 398/476 391/589 403/886 399/394 408/097 

310 202/565 412/149 405/422 417/136 413/155 421/302 

322 208/708 425/613 419/038 430/194 426/697 434/304 

334 214/804 438/863 432/432 443/055 440/ 130  447/099 

346 220/849 451/893 445/598 455/711 453/099 459/685 

358 226/838 464/698 458/532 468/159 465/950 472/057 

370 232/766 477/273 471/230 480/393 478/562 484/213 

382 238/629 489/614 483/688 492/410 490/932 496/148 

394 244/421 501/717 495/904 504/204 503/056 507.861 

406 250/138 513/579 507/874 515/774 514/932 519/348 

418 255/776 525/199 519/596 527/116 526/558 530/607 
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(HLG( الکتروفیلیسیته ،)ω( بیشترین مقدار بار الکتریکی ،)maxNΔ( سختی شیمیایی ،)ممان دوقطبی، پتانسیل شیمیای ،)( یµ و )

، ارائه گردید. در شیمی اوربیتال هومو بالاترین 7انرژی نقطه صفر مورد محاسبه قرار گرفته و نتایج به دست آمده در جدول شماره 

باشد و به اختلاف انرژی میان این دو اوربیتال مولکولی اشغال شده و اوربیتال لومو پایین ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده می

، قابل محاسبه 7دهند. تعیین این پارامتر که با استفاده از رابطه نشان می HLGشود و معمولا آن را با نماد نرژی گفته میگپ ااوربیتال 

باشد، از اهمیت زیادی برخوردار است زیرا ارتباط مستقیمی با هدایت و رسانایی مواد و ترکیبات مورد مطالعه دارد. در واقع می

یی دارند به مقدار انرژی بیشتری جهت انتقال الکترون به حالت برانگیخته نیاز دارند و درنتیجه میزان بالاترکیباتی که گپ انرژی 

 رسانایی الکتریکی آن ها کم خواهد بود. 

تریکی، ممان دوقطبی و انرژی مقادیر انرژی اوربیتال های هومو و لومو، گپ انرژی، سختی شیمیایی، الکتروفیلیسیته، پتانسیل شیمیایی، ماکزیمم بار الک .7جدول 

 .نقطه صفر برای لوودوپا و مشتقات آن با گرافن و نانو مخروط کربنی
 

 

دهند پس از جذب شدن لوودوپا بر روی سطح گرافن و نانو مخروط همانطور که داده های موجود در جدول به وضوح نشان می 

. در ]20[شوددیگر، مقدار هدایت الکتریکی آن بیشتر مییابد و به عبارتی رژی آن به طور چشمگیری کاهش میکربنی مقدار گپ ان

توانند برای ساخت حسگرهایی جدید جهت اندازه گیری این دارو مورد استفاده قرار گیرند. اما، با توجه نتیجه هر دو نانو ساختار، می

نانو مخروط کربنی از خود نشان افن با لوودوپا کاهش بیشتری در مقایسه با مشتقات به این که گپ انرژی در خصوص مشتقات گر

 
EH  

(eV) 

EL  

(eV) 

HLG 

(eV) 
 

 (eV) 

µ  
(eV) 

ω   

(eV) 

ΔNmax 

 (eV) 

Dipole 

moment 

(deby) 

Zero point 

energy 

(KJ/mole) 

levodopa 230/6- 290/7- 520/13 760/6 530/0 021/0 078/0- 278/2 620/599  
graphene 990/3-  940/1-  050/2  025/1  965/2-  288/4  893/2  000/0  080/331  

I-isomer 570/6-  910/1  480/8  240/4  330/2-  640/0  550/0  170/2  090/944  

II-Isomer 630/5-  990/1  620/7  810/3  820/1-  435/0  478/0  690/8  750/938  

III-Isomer 720/5-  840/1  560/7  807/3  940/1-  498/0  513/0  000/14  930/928  

IV-Isomer 960/4-  009/0  969/4  485/2  476/2-  233/1  996/0  280/13  760/926  

V-Isomer 650/5-  840/0  490/6  245/3  405/2-  891/0  741/0  290/11  100/927  

Carbon 

nanocone 
290/6-  870/2  160/9  580/4  710/1-  319/0  373/0  870/1  620/306  

A-Isomer 910/4-  830/1  740/6  370/3  540/1-  352/0  457/0  750/8  960/915  

B-Isomer 790/5-  240/4  030/10  015/5  775/0-  060/0  155/0  800/8  130/392  

C-Isomer 020/6-  480/3  500/9  750/4  270/1-  170/0  267/0  800/4  160/914  

D-Isomer 680/5-  170/4  850/9  925/4  755/0-  058/0  153/0  690/5  650/915  

E-Isomer 210/6-  710/3  920/9  960/4  250/1-  158/0  252/0  530/3  950/911  
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رود که حساسیت حسگرهای مبتنی بر گرافن نسبت به لوودوپا بیشتر از حسگر هایی باشد که در آنها از نانو داده است، انتظار می

 . ]18[مخروط کربنی به عنوان ماده الکتروفعال استفاده شده است

، مورد محاسبه قرار 8خروط کربنی هم با استفاده از رابطه شماره نانومسختی شیمیایی لوودوپا و کمپکلس های آن با گرافن و 

گرفت. این پارامتر رابطه مستقیمی با واکنش پذیری مواد دارد. در واقع، ترکیباتی که سختی شیمیایی کمی دارند و نرم هستند، 

رونی ضروری جهت انجام واکنش های الکت  دهند و انتقالاتدانسیته الکترونی خود را نسبت به ترکیبات سخت راحت تر تغییر می

دهد و درنتیجه واکنش پذیری آنها بیشتر از ترکیبات سخت خواهد بود. همانطور که نتایج ارائه شیمیایی در آنها راحت تر رخ می

ی شمگیردهند، مقدار سختی شیمیایی لودوپا بعد از جذب شدن بر روی سطح هر دو نانو ساختار به طور چشده به وضوح نشان می

کم شده است، در نتیجه میزان واکنش پذیری آن افزایش یافته است و این موضوع در حوزه دارورسانی از اهمیت زیادی برخوردار 

، 9. مقدار پتانسیل شیمیایی هم که برای محاسبه الکتروفیلیسته و ماکزیمم بار الکتریکی ضروری بود با استفاده از رابطه ]22[است

د مطالعه محاسبه گشته و در جدول ارائه شده است. شاخص الکتروفیلیسیته یکی از پارامتر هایی است که ی موربرای همه ساختارها

محاسبه نمود. هنگامی که دو  10تمایل یک مولکول به جذب الکترون را نشان میدهد این شاخص را میتوان با استفاده از رابطه شماره 

کند و مولکول دیگر نقش یک الکتروفیل به عنوان یک نوکلئوفیل عمل می آنها کنند، یکی ازمولکول در یک واکنش شرکت می

و اگر ترکیبی دارای شاخص الکتروفیلیسیته بالایی باشد نشان دهنده این است که تمایل زیادی به جذب الکترون از  نمایدرو ایفا می

توان به دست آورد، ظرفیت بار سیستم را می 11ه شمار ( که از طریق رابطهmaxNΔمحیط دارد. شاخص حداکثر مقدار بار الکتریکی )

باشد، به عنوان یک الکترون گیرنده عمل   maxNΔدهد. به عبارت دیگر چنانچه یک ماده دارای مقدار مثبتی از شاخص  نشان می

نطور که از داده . هماکندباشد، نقش یک الکترون دهنده را ایفا می maxNΔکند و اگر ترکیبی دارای مقداری منفی از شاخص می

 -078/0و  021/0کاملا مشهود است، مقدار الکتروفیلیسیته و حداکثر بار الکتریکی لوودوپا به ترتیب برابر با  7های موجود در جدول 

از  ماید.ندهد که لوودوپا تمایلی به جذب الکترون نداشته و نقش یک الکترون دهنده را ایفا میباشد که بسیار کم بوده و نشان میمی

رسد که هر دو طرف دیگر، مقدار این دو پارامتر برای هر دو نانو ساختار گرافن و نانو مخروط کربنی بسیار بیشتر است و به نظر می

کند لوودوپا با گرافن و نانو . و این موضوع ثابت می]23[توانند به عنوان الکترون گیرنده در مقابل دارو عمل نمایندجاذب می

توانند ماده الکتروفعال خوبی جهت شناسایی و اندازه د واکنش های تبادل الکترون گشته و این دو ترکیب میی وارمخروط کربن 

گیری الکتروشیمیایی این دارو باشند. نکته حائز اهمیت دیگر این است که پس از جذب شده دارو بر روی سطح هر دو جاذب مقدار 

ی مشتقات افزایش یافته است. از این رو، میزان تمایل لوودوپا به جذب الکترون پس تمام الکتروفیلیسیته و حداکثر بار الکتریکی در

از برهمکنش با گرافن و نانو مخروط کربنی افزایش یافته است. پارامتر آخری که مورد بررسی قرار گرفت، ممان دوقطبی بود. ممان 

دارد. در واقع ترکیباتی که ممان دوقطبی بالاتری دارند، ن آب دوقطبی ارتباط مستقیمی با حلالیت مواد در حلال های قطبی همچو
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حلالیت بیشتری در حلال های قطبی خواهند داشت. همانطور که مشخص است، مقدار ممان دو قطبی گرافن برابر صفر و ممان 

از نانو مخروط کربنی  کمتر دهد که حلالیت گرافن در آبباشد. این موضوع نشان میمی  870/1دوقطبی نانو مخروط کربنی برابر با 

باشد زیرا در بسیاری باشد و در نتیجه گرافن ماده الکتروفعال مناسب تری جهت ساخت سنسور های جدید حساس به لوودوپا میمی

از موارد حسگرهای الکتروشیمیایی پس از مدت کوتاهی حساسیت و گزینش پذیری خود را نسبت به آنالیت خود به دلیل نشت ماده 

دهند. از این رو، الکترودهایی که بر پایه مواد الکتروفعال ل موجود در سطح حسگر به درون محلول های نمونه از دست میروفعاالکت 

شوند معمولا از طول عمر و پایداری بیشتری نسبت به سایر سنسور ها برخوردار هستند. به همین دلیل، به نامحلول در آب ساخته می

. نکته حائز اهمیت دیگر این است که مقدار ]23-20[هت نسبت به نانو مخروط برتری داشته باشداین جرسد که گرافن از نظر می

ممان دو قطبی لوودوپا بعد از جذب شدن بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربنی افزایش محسوسی یافته است. به عبارت دیگر 

 ت که این امر در حیطه دارو رسانی اهمیت ویژه ای دارد. ده اسحلالیت دارو بعد از برهمکنش با هر دو نانو ساختار بیشتر ش
 

 نتیجه گیری  -4

اندازه گیری لوودوپا و طراحی روش های نوین دارو رسانی برای این دارو از اهمیت زیادی برخوردار است. از این رو، در این      

بار با استفاده از تئوری تابعی چگالی مورد  تحقیق جذب سطحی لوودوپا بر روی سطح گرافن و نانو مخروط کربنی برای نخستین 

مطالعه قرار گرفت. مقادیر انرژی جذب سطحی، تغییرات انرژی آزاد گیبس و ثابت ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی حاکی از 

نیز بر فرآیند  آن بود که برهمکنش دارو با هر دو نانو ساختار خوبخودی، غیر تعادلی و از لحاظ تجربی امکان پذیر است. تاثیر دما

جذب سطحی دارو مورد بررسی قرار گرفت و نتایج نشان داد که دارو در دمای اتاق قوی ترین برهمکنش را با هر دو جاذب دارد. 

توان جهت ساخت مقادیر تغییرات آنتالپی جذب سطحی و ظرفیت گرمایی ویژه ثابت کردند که از گرافن و نانو مخروط کربنی می

ین برای اندازه گیری لوودوپا استفاده نمود. پارامترهای مربوط به اوربیتال های هومو و لومو از جمله گپ حسگرهای حرارتی نو

انرژی، پتانسیل شیمیایی، سختی شیمیایی، الکتروفیلیسیته و ماکزیمم بار الکتریکی هم برای لوودوپا و مشتقات آن با گرافن و نانو 

گرفتند. کاهش گپ انرژی دارو بعد از جذب شدن بر روی سطح هر دو نانو ساختار و  مخروط کربنی مورد محاسبه و ارزیابی قرار

همچنین اختلاف میان الکتروفیلیسیته دارو و هر دو جاذب  تایید کننده آن بود که گرافن و نانو مخروط کربنی مواد الکتروفعال 

باشد. با توجه به نتایج تئوری سایی داروی لوودوپا میمناسبی جهت توسعه حسگرهای جدید الکتروشیمیایی برای اندازه گیری و شنا

گردد که عملکرد گرافن و نانو مخروط کربنی به عنوان نانو حامل دارویی و همچنین به عنوان به دست آمده، پیشنهاد می

تجربی هم شناساگرهای شیمیایی در ساخت حسگرهای جدید حرارتی و الکتروشیمیایی برای اندازه گیری این دارو به صورت 

 توسط متخصصان این حوزه مورد مطالعه قرار گیرد.
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Abstract 

      In this research, the adsorption of levodopa on the surface of graphene and carbon Nanocone was evaluated by density 

functional theory. for this purpose, the structures of levodopa, graphene, carbon Nano cone and their complexes were 

optimized geometrically. The negative values of adsorption energy, adsorption enthalpy changes, Gibbs free energy 

changes and positive values of thermodynamic constants proved that the adsorption process of levodopa is spontaneously, 

exothermic, irreversible, and experimentally feasible. The values of adsorption enthalpy changes and specific heat capacity 

indicated graphene and carbon nanocone can be used in the construction of novel thermal sensors for detection of levodopa. 

The obtained results from frontier molecular orbital calculations showed the energy gap has reduced significantly after 

levodopa adsorption on the surface of both adsorbents. Therefore, graphene and carbon Nanocone can be utilized as an 

electroactive recognition element for fabrication of novel levodopa sensitive electrochemical sensors. The values of 

chemical hardness and dipole moment substantiate that the reactivity and solubility of levodopa has improved after 

adsorbing on the surface of graphene and carbon nanocone. 
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