
 

 مطالعه داروها به روش محاسبات کوانتومی

اس آًجایی کِ دارٍّا ًقص بسیار هْوی در سلاهت جاهعِ ایفا هی کٌٌذ ّویطِ هَرد تَجِ 

عولکزد آًْا اًجام ضذُ  یاًذ ٍ هطالعات سیادی بِ هٌظَر بزرس بسیاری اس هحققاى ٍ داًطوٌذاى بَدُ

ی  است. بذیْی است کِ در ایي هطالعات بسیاری اس ٍیژگی ّای دارٍّا اس جولِ خَاظ درهاًی، ًحَُ

یکی اس هطالعات خاصی کِ تا اهزٍس رٍی دارٍّا  آًْا بزرسی ضذُ است. طَل عوز سٌتش، پایذاری ٍ

ٍیژُ هحاسبات کَاًتَهی است کِ ٍ بِ  ّای هحاسباتی اًجام ضذُ است ، هطالعِ آًْا اس طزیق رٍش

 رٍی طیف ٍسیعی اس آًْا اًجام ضذُ است.

ٍ  DFT  ،HFّای  رٍش هاًٌذ ّای هحاسبات کَاًتَهی رٍش بادارٍّا  در ایي بزرسی بِ هطالعِ

اس طزیق هحاسبات ساختارّا ٍ پاراهتزّای ٌّذسی بْیٌِ ضذُ، پزداسین.  هیرٍش ّای ًیوِ تجزبی 

با هقادیز تجزبی هقایسِ بذست هی آیٌذ ٍ  FT-IR  ٍUV-Visّای هختلف ارتعاضی، راهاى،  طیف

ي با ضَد. ّوچٌی ٍغیزُ اًجام هیNBO،  NLOّوچٌیي آًالیشّای هختلف اس جولِ  هی ضًَذ.

یي هی ضَد ٍ بِ دًبال آى عولکزد دارٍ تحت تعی استفادُ اس هحاسبات بْتزیي هکاًیسن فزآیٌذ دارٍ

 ٍ اس ایي جْت دارای اّویت هی باضذ. ر هی گیزد  تاثیز قزا

ًتیجِ هحاسبات ًطاى هی دّذ کِ اکثز پاراهتزّای ٌّذسی بْیٌِ ضذُ هاًٌذ طَل ٍ ساٍیِ پیًَذ 

دارٍّا در تطابق بسیار خَبی با  FT-IR  ٍUV-Visٍ ّوچٌیي طیف ّای هختلف ارتعاضی، راهاى، 

کٌین کِ تطکیل  کَاًتَهی رٍی دارٍّا هطاّذُ هیبا اًجام هحاسبات هقادیز تجزبی ضاى ّستٌذ. 

ّای  کوپلکس هیاى دارٍّای ایشٍلِ ٍ ساختارّایی کِ خَاظ درهاًی دارًذ، هٌجز بِ ایجاد حاهل

هیتَاى ّای ّواٌّگ  فزکاًس اس طزیق هحاسباتّوچٌیي  ارٍرساى هتٌَع ٍ هَثزتزی هی ضَد.د

ًتایج هحاسبات ًطاى هی دّذ کِ ٍجَد یک هیذاى  ّا گذار ّز هَلکَل دارٍیی را بذست آٍرد. حالت

 ضَد.هی الکتزیکی باعث تغییز خَاظ فیشیکی ٍ ضیویایی سیستن ّای هَلکَلی 

 


