
لیلا پیشکار: دار مکاتباتعهده*
گروه زیست شناسی، دانشگاه آزاد اسلامی واحد اسلامشهر: نشانی
leilapishkar@gmail.com: الکترونیکیپست ،021-44869441:، دورنگار021-44869441:تلفن

www.nm.iau-shahrood.ac.ir

37-45) 1396(29:9: موادنانو

دي-7و 2-هیدروکسیدي-6و 5-اتیل"نوترکیبساختارمطالعه نانو
هاي محاسباتیبا استفاده از روش"کربوکسیلات-3-بنزوفوران- متیل

*لیلا پیشکار

اسلامی، تهران، ایرانشناسی، واحد اسلامشهر، دانشگاه آزاد گروه زیست

25/12/1395: ، تاریخ پذیرش قطعی25/11/1395: ، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده02/09/1395: اولیهتاریخ ثبت

چکیده
در ایـن  . هستنداي از این ترکیباتدستههادهند که بنزوفورانمیاز خود نشان میي بیولوژیکی مههاترکیبات هتروسیکل حاوي اکسیژن ویژگی

توسـط با هسته بنزوفورانی سـنتز شـده و   "کربوکسیلات-3-بنزوفوران-1-دي متیل-7و 2-هیدروکسیدي-6و 5-اتیل"نانوترکیب پژوهش 
ني اسپکتروسـکوپی آ هـا اطلاعـات سـاختاري و ویژگـی   اطلاعاتی مانند طول پیوند و زاویه پیوندي بهینه شده و سـپس Gaussian03افزار نرم

طیـف  همچـین  . گـزارش شـده اسـت   B3LYPو بر طبق تـابع هیبریـدي   DFTمحاسبه ساختار هندسی با استفاده از . محاسبه و آنالیز شده است
NMR نظریه تـابع چگـال   استفاده از ترکیب مذکور با نانوساختار)HF ،B3LYP ،LSDA(31-6تـابع پایـه   وG*21-3وG* بـا اسـتفاده از   و
) B3LYP, HF ،LSDA(چگال تئوري تابع با استفاده از روشترکیباین مقادیر پارامترهاي ترمودینامیکی.استه بدست آمدGIAOروش 

دهد که پایدارترین ي محاسباتی به کار رفته نشان میهاروشمقایسه نتایج حاصل از. به منظور بررسی پایداري ساختاري ترکیب محاسبه گردید
همچنـین نتـایج حاصـل از    .ه اسـت با کمترین میزان انـرژي آزاد گیـبس و آنتـالپی بدسـت آمـد     HFوري توسط محاسبات در سطوح تئر ساختا

.باشدکننده صحت نتایج تجربی میدو پارامترهاي ترمودینامیکی تاییNMRمحاسبات مربوط به طیف 

.مشتقات بنزوفوراننانوسازي، ، بهینه(DFT)نظریه تابع چگال : هاي کلیدياژهو

مقدمه-1

، کتکــول و نــوراپی نفــرین) آدرنــالین(نفــریناپــی، دوپــامین
ایــن . باشــندهــایی بــا اهمیــت بیولــوژیکی فــراوان مــی آمــین

یسـتم اعصـاب   سدریورونن ـدهنده عنوان انتقالبه ها ترکیب

مرکــزي پســتانداران و از جملــه انســان نقــش حیــاتی را ایفــا  
ها به عنوان سـاختارهاي سـازگار بـا    این ترکیبلذا . کنندمی

سـتقیم و همچنـین بـه صـورت     مبدن انسـان بـوده و بـه طـور     
فشـار  هبـه عنـوان دارو در مـوارد پـایین آورنـد     مشتقات آنها

هو امـراض قلبـی از جملـه سـکت    عـروق  ه، منقبض کنندخون
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از طرفـی بسـیاري از ترکیبـات    . ]2،1[شـوند  قلبی استفاده می
گیاهی از جمله فلاونوییدها نیز به دلیـل نشـان دادن خـواص    
دارویــی همچــون ضــد ســرطان و ضــد التهــاب مــورد توجــه 

ن اسـت کـه مـورد مطالعـات     ستیاند و از جمله آنها کوربوده
دسـت  قرار گرفته و مشتقات جدیـدي از آن ب الکتروشیمیایی 

ي مهم به هادر شیمی آلی جز هستههاهتروسیکل.آمده است
ناپذیر شیمی و علـوم  این مواد بخش جدایی. یندآب میحسا

زیستی هستند و تعداد زیادي از تحقیقاتی کـه در دنیـا انجـام    
حلقـه  . شود روي این دسته از ترکیبات انجام شـده اسـت  می

هتروســیکل ایــن ترکیبــات باعــث فعالیــت بیولــوژیکی آنهــا  
ایـن ترکیبـات نقـش مهمـی در طراحـی و      . ]3-10[شـود می

ــف  ــول کش ــوژیکی مولک ــافیزیول ــال ه ــازي  ي فع ــی ب داروی
درصد داروهاي مهم حداقل یک 60تقریبا بیش از . کنندمی

حلقـه هتروسـیکل   . حلقه هتروسیکل در ساختار خـود دارنـد  
شـود کـه   مـی باعث افزایش حلالیت و تشکیل نمک محلول 

گردد تا ایـن ترکیبـات بـه راحتـی حـل و      میاین عامل سبب 
بســیاري از ترکیبــات طبیعــی بــا کــهئیانجآاز . خــورده شــوند

فعالیت بیولوژیکی و دارویی داراي حلقه هتروسیکل حـاوي  
اتم اکسیژن هستند سـبب گردیـد تـا ایـن دسـته از ترکیبـات       

از ایـن دسـته   .]10-17[سنتزي نیز مـورد توجـه قـرار گیرنـد    
. تــوان بــه ترکیبــات بنــزو فــورانی اشــاره کــردمــیترکیبــات 

ي اخیر به شدت مـورد توجـه   هار سالترکیبات بنزوفورانی د
ي هاقرار گرفته است چرا که بسیاري از این ترکیبات ویژگی

.انـد درمانی خوبی از خـود نشـان داده  میفیزیولوژیکی و شی
مشتقات بنزوفورانی ترکیبات بسـیار خـوبی بـراي طراحـی و     

اي بـه  ساخت داروهاي مفیـد هسـتند و محققـان توجـه ویـژه     
.]18-23[دســته از ترکیبــات دارنــد ســاخت و طراحــی ایــن 

ــتقات    ــتفاده از مش ــورد اس ــاي م ــیاري از داروه ــات بس ترکیب
بنزوفورانی استخلاف یافتـه کـه داراي یـک حلقـه یـا تعـداد       

ــه  ــتري از حلق ــابیش  ــه ــورانی ب ــا   ه ي بنزوف ــد ب ــورت پیون ص
از خواص بیولوژیکی . باشدمی،هاي دیگر هستندهتروسیکل

توان به خواصی چون ضـد دیابـت،   میاین دسته از ترکیبات 
ضد افت، ضد میکروب، آنتی اکسیدانتی، ضـد انگـل، ضـد    

اشـاره کـرد  غیـره میکروبی، ضد تومور، مهارکننده کینـاز و  
]29-23[.

هــاي مختلفــی بــراي تهیــه ترکیبــات بنزوفــوران مــورد  روش
هــاي بکــار رفتــه از جملــه روش. اســتفاده قــرار گرفتــه اســت

رون مولکولی اترهاي استخلاف شـده  زایی دتوان به حلقهمی
يهــاواکــنش سونوگاشــیراي متقــاطع اســتاتآلیــل، -آریــل

ــه  -2 ــنش حلق ــول، واک ــرو فن ــدو نیت ــی ی ــی -2زای هیدروکس
هــا بــه کمــک کاتالیزورهــاي هــا و آلکــینبنزالدهیــد، آمــین

.]7[مختلف اشاره کرد 
در تعـداد زیـادي از محصـولات طبیعـی یافـت      هـا بنزوفوران

مید که داراي خـواص فیزیولـوژیکی، دارویـی و س ـ   شونمی
هـاي  یکی از مباحث جـذاب در سـال  نانوتکنولوژي .هستند

سـاختار بـه دلیـل دارا بـودن نسـبت      نانوترکیبـات  . اخیر است
خـود معطـوف   ه سطح بـه حجـم بـالا توجـه دانشـمندان را ب ـ     

در دارورسـانی داراي  نـانو از ترکیبـات  هاستفاد. ساخته است
از قبیـل افـزایش پایـداري دارو، افـزایش جـذب      یی هامزیت

دارو در بیمار، بهبود خصلت دارو رسانی و به تبع آن افزایش 
زمـان فعالیـت دارو و کــاهش سـمیت و عـوارض جــانبی آن     

.]4،3[شود می
100تـا  10ترکیباتی هستند کـه سایزشـان بـین    نانوترکیبات 

اسـتفاده قـرار   که به عنوان دارو مـورد  نانومتر بوده و هنگامی
به صورت محلول، کپسوله یا به صورت اتصال بـا  گیرند، می

بسیاري از محققین بر این باورند کـه بـه   . حاملین دارو هستند
هـاي هدفمنـد دقـت در    ترکیبـی بـا ویژگـی   نانومنظور تولید 

ترین مرحلـه  ترکیب مهمترین و اساسینانوي تهیه هاتکنیک
.]5[دهد میرا تشکیل 

و می کوانتـو میاخیر بـا پیشـرفت روزافـزون شـی    يهادر سال
پیدایش کامپیوترهاي سریع شاخه جدیدي در شیمی، بـه نـام   

کـه درآن  )Computational Chemistry(محاسـباتی میشـی 
شـود،  مـی از کامپیوتر به عنوان یـک وسـیله تجربـی اسـتفاده     

صـرفا محاسـباتی میهـدف اصـلی در شـی   . پدید آمده است
ــای ــراهم آوردن نت ــت و   ف ــیمیایی اس ــائل ش ــه مس ــوط ب ج مرب

رود یکــی از مــیي محاســباتی کــه امــروزه بــه کــار هــاروش
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بینی و پیشهااي مطالعه مکانیسم واکنشترین ابزارها برقوي
ي پایـدار از جملـه انـرژي پیونـد و غیـره      هـا خواص مولکول

روش نظریه تابع چگال به عنوان یک روش محاسباتی . است
ه است و همبستگی الکترونی پدیدار شدمناسب براي محاسبه 

ي ترکیبـات دارویـی   هـا ویژگـی تا کنون جهت شناخت بهتر 
بـا ایـن روش انجـام گرفتـه اسـت     محاسـبات تئـوري زیـادي   

]35-29.[
ــه در ــن مقالـ ــی ،ایـ ــورد بررسـ ــب مـ )EDDBC(نانوترکیـ

Ethyl- 5,6-dihydroxy-dimethyl- 1-benzofuran- 3-
carboxylate2,7-  1ترکیبی با ساختار آورده شده در شـکل

این .شوداري میذنامگaاست که از این به بعد با نام ساختار 
ــتقی از    نانو ــم مش ــولی و ه ــب کتک ــک ترکی ــم ی ــب ه ترکی

اسبه سـاختار  در این تحقیق مح. باشدمیترکیبات بنزوفورانی
B3LYPو بر طبق تـابع هیبریـدي  DFTهندسی با استفاده از

. گـزارش شـده اسـت   Gaussian03افـزاري  و با کمـک نـرم  
اطلاعاتی مانند طول پیوند و زاویه پیوندي بهینه شده و سپس

ــی   ــاختاري و ویژگ ــات س ــااطلاع ــکوپی آنه ي اسپکتروس
سـاختار  NMRطیـف  همچـین  . محاسبه و آنالیز شـده اسـت  

ــا    ــذکور ب ــب م ــتفاده از ترکی ــال  اس ــابع چگ ــه ت ، HF(نظری
B3LYP ،LSDA(31-6تابع پایه وG*21-3وG* بـا  و

.ه استبدست آمدGIAOاستفاده از روش 

.aساختار ترکیب : 1شکل 

هاي تجربیفعالیت-2
EDDBCترکیب سنتز نانو-2-1

طبق روش توضیح داده شده سنتز شده و مـورد  aترکیب نانو
].35[شناسایی قرار گرفته است

شیوه محاسباتی-2-2
و بـر طبـق تـابع    DFTساختار هندسـی بـا اسـتفاده از   محاسبه 

ــزاري  B3LYPهیبریــدي  ــرم اف ــا کمــک ن Gaussian03و ب

آورده 2در شکل aساختار بهینه ترکیب . گزارش شده است
محاسـبه شـده   1HNMRو 13CNMRپارامترهاي. شده است

، آنیزوتروپی تانسور (σiso)مانند ایزوتروپی تانسور پوشیدگی
مــیو بارهــاي ات(η)تقــارنی ، پــارامتر بــی(σaniso)پوشـیدگی  
در فاز گـازي بـر اسـاس نتـایج قیـد شـده در       aار براي ساخت

در . اسـت بدسـت آمـده   GIAOبا استفاده از روش1جدول
خوبی مشخص شده ه هاي ساختار باتممیشماره تما2شکل 
.است
بـا  aترکیـب  سـاختار 1HNMRو 13CNMRطیف ین نهمچ

تـابع  و)HF ،B3LYP ،LSDA(نظریه تابع چگـال استفاده از 
بدسـت  GIAOبا اسـتفاده از روش  *21G-3و*31G-6پایه 
با براي این ساختارمقادیر پارامترهاي ترمودینامیکیه و آمد

ــتفاده از روش ــااســ ــیته  هــ ــابع دانســ ــوري تــ DFTي تئــ

)HF ،BPV86 ،B3LYP ،LSDA( ــور ــه منظــ ــی ، بــ بررســ
.پایداري ساختاري ترکیب محاسبه گردید

نتایج و بحث-3
EDDBCدر ساختار NMRبررسی طیف -3-1

اســــتفاده از بـــا  aرســـاختا 1HNMRو 13CNMRطیـــف  
تابع و)HF ،B3LYP ،LSDA(چگال هاي تئوري تابع روش
و 1ول جـد اساس نتایج بدست آمده در برو(*31G-6)پایه 

تـم  دهـد کـه ا  مینتایج نشان . آمده است5تا 3هاي در شکل
O32 تـرین  داراي منفـی به علت افزایش دانسیته بار الکتریکی

نتیجه در مقابل میدان خارجی یـا  باشد، درمیمیمقدار بار ات
NMRمنجر به دیده شدن طیفاعمال شده محافظت شده و 

نسـبت بـه   تـر  یـا جابجـایی شـیمیایی پـایین    تـر میدان قويدر
تبدسبررسی نتایج.هاي دیگر این ساختار گردیده استاتم

شـود کـه مقـادیر   مـی مشـاهده  1با توجـه بـه نمـودار    آمده و 
داراي ماکزیمم مقدار بوده وC11براي سایت میبارهاي ات

O

CH3

O
O

HO

CH3

HO
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*31G-6و *21G-3و تابع پایه DFT-HFبا استفاده از متدهاي aبراي ساختارNMRهايهداد: 1جدول 

σiso σaniso ɳ

GIAO6-31G*, 3-21G*

B3LYP LSDA HF B3LYP LSDA HF B3LYP LSDA HF
ATOMS

C1 44.44 44.10 53.05 96.02 88.61 111.66 0.81 0.79 -0.93
65.50 67.15 71.14 84.17 75.63 103.10 0.73 0.69 -0.96

C2 37.45 73.64 79.54 126.14 121.72 141.14 0.47 0.43 0.61
93.74 95.87 97.26 108.74 103.12 126.62 0.51 0.47 0.64

C3 78.56 79.75 82.47 129.81 126.26 148.37 0.09 0.11 0.12
97.45 100.41 98.59 116.81 111.82 138.68 0.10 0.11 0.17

C4 50.98 51.08 58.09 102.60 96.95 118.40 0.52 0.44 0.81
70.64 72.58 75.33 95.14 88.06 114.46 0.43 0.32 0.80

C5 84.71 85.44 88.73 123.23 121.68 138.82 0.75 0.70 0.77
103.65 106.45 104.83 111.02 107.84 130.35 0.81 0.76 0.81

C6 131.07 131.01 145.55 59.56 64.21 145.55 0.42 0.37 0.39
147.94 148.50 161.89 58.98 62.66 58.13 0.43 0.39 0.44

C7 45.44 45.50 52.38 108.09 101.77 126.39 0.77 0.73 0.97
65.44 67.20 70.26 101.40 93.62 123.13 0.72 0.67 0.96

C8 15.31 17.30 16.39 109.01 99.43 134.30 -0.96 1.00 -0.69
40.08 43.88 37.76 96.49 85.37 126.97 0.98 0.95 -0.75

C9 70.21 69.86 79.95 85.88 83.44 92.66 -0.66 1.13 -0.43
88.96 90.81 95.07 71.64 67.96 81.59 -0.57 -0.63 -0.36

C10 179.75 181.92 190.04 17.67 18.27 16.63 0.74 1.00 0.49
191.57 194.14 201.15 20.92 20.92 20.37 0.69 0.90 0.49

C11 13.93 17.24 11.77 80.05 69.68 112.26 -0.12 -0.06 -0.28
34.48 40.37 25.49 75.46 63.57 117.79 -0.07 -0.01 -0.25

C12 174.43 175.96 184.63 26.63 27.45 26.46 0.37 0.47 0.30
186.94 189.00 196.50 28.52 28.55 28.76 0.42 0.52 0.41

C13 178.28 181.23 187.61 21.03 21.47 20.25 -0.99 -0.96 1.05
191.03 193.97 201.06 22.19 22.20 20.78 0.88 0.91 -0.95

H14 31.85 31.29 32.18 9.58 10.06 10.74 0.25 0.26 0.23
32.52 31.94 33.02 10.60 11.04 11.93 0.27 0.28 0.26

H15 24.95 24.35 24.76 9.12 9.08 9.08 -0.91 -0.89 -0.74
25.96 25.46 25.63 7.30 7.22 7.50 -0.56 -0.52 -0.47

H16 30.30 29.77 30.48 7.72 8.04 8.85 -0.69 -0.74 -0.74
31.05 30.28 31.26 8.94 9.25 10.19 -0.87 1.04 -0.88

H17 31.49 30.91 31.78 7.37 7.87 8.05 0.69 0.66 0.71
32.00 31.42 32.39 8.02 8.45 8.92 0.71 0.69 0.73

H18 30.80 30.27 30.99 9.95 10.47 10.71 0.09 0.07 0.07
31.47 30.96 31.68 10.88 11.36 11.89 0.02 0.04 0.04

H19 30.59 30.02 30.83 7.91 8.30 8.90 -0.68 -0.72 -0.71
31.36 30.79 31.66 8.70 9.04 9.82 -0.78 -0.81 -0.79

H20 30.70 30.13 30.97 8.02 8.45 8.81 0.18 0.18 0.16
31.33 30.76 31.67 8.84 9.23 9.81 0.21 0.21 0.21

H21 28.65 27.80 28.81 14.07 13.86 16.95 0.98 -1.03 0.88
29.78 28.85 30,06 13.73 13.48 16.84 0.86 0.84 0.80

H22 29.19 28.30 29.36 14.90 14.76 17.54 0.68 0.65 0.66
30.42 29.45 30.77 14.72 14.56 17.54 0.51 0.47 0.53

H23 29.07 28.31 29.60 6.41 6.66 6.77 -0.79 -0.78 -0.76
29.73 28.95 30,41 7.35 7.66 7.74 -0.80 -0.80 -0.77

H24 31.44 30.87 31.69 7.60 8.09 8.36 0.29 0.28 0.35
31.92 31.35 32.26 8.52 8.95 9.52 0.36 0.35 0.41

H25 30.86 30.25 31.18 8.10 8.44 9.30 0.82 0.79 0.77
31.53 30.93 31.89 9.31 9.61 10.71 0.63 0.61 0.61

H26 28.62 28.06 28.83 11.19 11.61 11.82 0.97 0.94 0.99
29.29 28.78 29.45 11.55 11.99 12.36 -0.95 -0.98 -0.93

H27 27.67 26.90 28.17 5.21 5.36 5.76 -0.18 -0.17 -0.23
28.26 27.49 28.80 6.54 6.77 7.18 -0.36 -0.35 -0.41

O28 237.35 231.59 269.28 53.89 54.10 47.75 -0.43 -0.37 -0.45
249.42 244.59 285.68 47.95 58.71 40.00 -0.20 -0.38 -0.14
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O29 240.12 233.71 273.97 84.56 101.42 63.25 0.92 0.78 0.95
249.29 243.66 287.45 96.74 116.20 67.99 0.90 0.77 -0.93

O30 60.70 50.09 107.82 135.44 139.55 125.12 0.63 0.53 -0.94
78.10 72.41 119.52 78.10 144.53 128.77 0.54 0.55 0.88

O31 125.41 114.67 171.36 199.96 197.26 207.60 -0.40 -0.38 -0.44
152.55 144.54 197.31 197.53 191.21 212.43 -0.38 -0.35 -0.45

O32 -143.93 -134.18 -143.60 642.43 617.44 688.85 0.39 0.41 0.30
-145.64 -124.14 -176.37 659.51 617.93 753.42 0.40 0.27 0.30

محاسبه شده براي سایت مذکور داراي σanisoهمچنین مقدار 
با قرار گـرفتن درون حلقـه   O29وO28. باشدمیمینمم مقدار 

به علت اثر آنیزوتروپی مغناطیسی حلقه داراي مقـادیر مثبـت   
O29براي اتم aدر ساختار بدست آمدهσisoمقادیر . باشندمی

دانسیته الکترونی کمتربوده که منجر به هابزرگتر از سایر اتم
.شـود مـی یا جابجـایی  δبراي بالاتري مقادیر بدست آمده و 

پدیده به حضور دانسیته الکترونی بیشتر در اطراف سـایر این 
O32در اتم کهشودمینسبت داده ر درساختاي موجودهااتم

همچنـین  مقـدار داراي بـالاترین به علت رزونـانس بـا حلقـه    
داراي H21محاسبه شده براي ηر دهد که مقدامینتایج نشان 

.مینیمم مقدار است

ترکیـب بـا اسـتفاده از    محاسبات سـاختاري  -3-2
NMRپارامترهاي

محاســـبه شـــده ماننـــد  1HNMRو 13CNMRپارامترهـــاي 
ــیدگی   ــور پوش ــی تانس ــی تانســور  (σiso)ایزوتروپ ، آنیزوتروپ

بـراي  میو بارهاي ات(η)تقارنی ، پارامتر بی(σaniso)پوشیدگی 
هاي و شکل1جدولنتایج از گازي که بر اساس در فaرساختا

.استبدست آمده GIAOاستفاده از روشبا و 6و 5

aي ترمودینامیکی در ساختارهانتایج پارامتر-3-3

بـه منظـور   براي این ساختارمقادیر پارامترهاي ترمودینامیکی
بررسی پایداري ساختاري ترکیب محاسبه گردید و نتایج

.در جهات مختلفaساختار بهینه ترکیب: 2شکل 
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.(*31G-6)با استفاده از تابع پایه aبر حسب شماره اتم براي ساختارمیاتمنحنی مربوط به تغییرات بار: 3شکل 

).(*G 21-3پایه با استفاده از تابعaبر حسب شماره اتم براي ساختارمیاتمنحنی مربوط به تغییرات بار:4شکل 

حسب شماره اتمبر) isoσ(ایزوتروپی تانسور پوشیدگیمنحنی مربوط به تغییرات: 5شکل 
.(*31G-6)با استفاده از تابع پایه aبراي ساختارGIAOبدست آمده از روش
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حسب شماره اتم بر) isoσ(ایزوتروپی تانسور پوشیدگیمنحنی مربوط به تغییرات :6شکل 
.(*21G-3)با استفاده از تابع پایه aبراي ساختارGIAOروش بدست آمده از

)EΔ(انرژي گرمایی ،)ΔH(تغییرات آنتالپی،)ΔG(گیبستوابع ترمودینامیکی نسبی محاسبه شده انرژي آزاد:2جدول 
cal/mol)و آنتروپیkcal/mol)(حسب بر K) براي ساختارa با استفاده از تابع پایه.(21-3G*)

BASIS     SET           3-21G*

METHOD Zero-point
correction

Zero-point
Energies ΔG ΔH S ΔE

B3LYP -4.40 3351.13 -51.30 -48.78 113.18 -45.72
LSDA 0.00 -3400.72 -3401.80 -3400.51 116.76 -3401.25

HF -10.31 -3800.16 -3800.68 -3799.58 110.00 -3789.85
BVP86 -0.53 0.00 0.00 0.00 120.50 0.00

)EΔ(انرژي گرمایی ،)ΔH(تغییرات آنتالپی،)ΔG(گیبسانرژي آزادتوابع ترمودینامیکی نسبی محاسبه شده :3جدول 
cal/mol)و آنتروپیkcal/mol)(برحسب  K) براي ساختارaبا استفاده از تابع پایه.(31-6G*)

BASIS     SET           6-31G*
METHOD Zero-point

correction
Zero-point
Energies

ΔG ΔH ΔS ΔE

B3LYP -4.22 -46.29 -45.25 -46.81 117.37 -42.08
LSDA 0.00 -3431.43 -3430.94 -3431.91 115.68 -3431.67

HF -17.13 -406.76 -406.85 -406.54 114.80 -389.63
BVP86 -0.24 0.00 0.00 0.00 112.86 0.00

حسب بر)EΔ(، انرژي گرمایی )ΔH(، تغییرات آنتالپی)ΔG(انرژي آزاد گیبس توابع ترمودینامیکی نسبی محاسبه شده :4جدول 
)(kcal/mol آنتروپیو(cal/mol K) براي ساختارa با استفاده از تابع پایه.(STO-3G*)

BASIS     SET           STO3G*

METHOD Zero-point
correction

Zero-point
Energies ΔG ΔH ΔS ΔE

B3LYP -3.40 -72.46 -71.16 -73.48 108.84 -68.10
LSDA -0.97 -3473.40 -3471.50 -3474.72 111.43 -3472.44

HF -17.18 -3591.92 -3591.01 -3592.67 113.64 -3574.74
BVP86 0.00 0.00 0.00 0.00 102.12 0.00
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.نشان داده شـده اسـت  4و 3، 2ي هاجدولحاصل از آن در
ي محاسباتی به کار رفته نشانهاروشمقایسه نتایج حاصل از

توسط محاسبات در سطوحaدهد که پایدارترین ساختارمی
با کمتـرین میـزان انـرژي آزاد گیـبس و آنتـالپی      HFتئوري 

نتایج توابع ترمودینامیکی حاصل از این است وه بدست آمد
ΔH=-68/3800و ΔG=-68/3800روش عبـارت هســتند از  

.باشدمیکننده پایداري ساختار که تایید

گیرينتیجه-4
ي اخیر به شدت مـورد توجـه   هاترکیبات بنزوفورانی در سال

ي هاقرار گرفته است چرا که بسیاري از این ترکیبات ویژگی
. انـد درمانی خوبی از خـود نشـان داده  میی و شیفیزیولوژیک
در تعـداد زیـادي از محصـولات طبیعـی یافـت      هـا بنزوفوران

میشوند که داراي خـواص فیزیولـوژیکی، دارویـی و س ـ   می
مشتقات آنها ترکیبات بسیار خـوبی بـراي طراحـی و    . هستند

اي بـه  ساخت داروهاي مفیـد هسـتند و محققـان توجـه ویـژه     
در ایـن راسـتا   . این دسته از ترکیبات دارندساخت و طراحی 

در دارورسـانی  نانواز ترکیبات بنزوفوران به صورت هاستفاد
-اتیل"ترکیب مورد بررسی نانو. اي استداراي مزایاي ویژه

-3-بنزوفوران-1-دي متیل-7و 2-هیدروکسیدي-6و 5
ترکیبی است که هم ترکیب کتکـولی و هـم   "کربوکسیلات

ــتقی از ــورانی مش ــات بنزوف ــیترکیب ــدم ــنتز  .باش ــس از س پ
1HNMRو 13CNMRطیف ترکیب مذکور و آنالیز آن، نانو

چگـال  ي تئـوري تـابع   هـا اسـتفاده از روش ترکیب با رساختا
)HF ،B3LYP ،LSDA(تابع پایه و(31-6G*) محاسبه شده

ــامیکیو  ــا مقــادیر پارامترهــاي ترمودین بــراي ایــن ســاختار ب
ــتفاده از روش ــااســــ ــوريهــــ ــالي تئــــ ــابع چگــــ تــــ

)HF ،BPV86 ،B3LYP ،LSDA(  ــی ــور بررســ ــه منظــ ، بــ
مقایسـه نتـایج   . پایداري سـاختاري ترکیـب محاسـبه گردیـد    

دهد کـه  میي محاسباتی به کار رفته نشان هاروشحاصل از
با HFتوسط محاسبات در سطوح تئوري ر پایدارترین ساختا

ه کمترین میـزان انـرژي آزاد گیـبس و آنتـالپی بدسـت آمـد      

طیــف اســت، همچنــین نتــایج حاصــل از محاســبات مربــوط  
13CNMR 1وHNMR و پارامترهـــــــاي ترمودینـــــــامیکی

.باشدمیتاییدکننده صحت نتایج تجربی 
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