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 ها آن برای جذب    آمفتامین، و پتانسیل گرافن ررسی نظری ساختار مولکولی آمفتامین و مت ب 
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 مقدمه   -1
ن تعلق دارند، با مهار کردن  ل آمییتبه فن اای از داروهای محرک اعصاب معروف  آمفتامین که به خانوادهو مت  آمفتامین

باعث افزايش مقدار دوپامین، سروتونین، نوراپینفرين و آدرنالین در    دازهایاکس  نیمونوآمی و  ناپسیس  ش یپ   نیمونوآم  هایلناق

مین  ا تاز آمف  .کنندرا ايجاد میکاهش خستگی و اشتها    ،افزايش تمرکز  ،خوابیبی  مانند  شوند و اثراتیمی  دستگاه عصبی مرکزی

آمفتامین عملاً هیچ  شود. متو چاقی استفاده می  نارکولپسی،  فعالی اختلال نقص توجه و بیشهايی چون  رای درمان بیماری ب

شده  شناخته  پزشکی  بهارزش  و  ندارد  به  ای  سرخوشی،  حالت  ايجاد  قرار   تفريحی  داروی  يک  عنوان  واسطه  استفاده  مورد 

کاهش    تهوع، استفراغ، گرفتگی عضلات شکمی،  توان بهارض جانبی مصرف آن میعو  از  .است  آور  اعتیاد   گیرد و به شدتمی

اين مواد میهای حرکتی  افزايش فشار خون و ضربان قلب و تشديد تیک  ،وزن باعث  اشاره کرد. مصرف  زياد  تواند در مقادير 

 .(Heal et al., 2013) ايجاد آسیب مغزی، کما و مرگ شود

 

 

 شکل  1  :  ساختار  شیمیايی  آ (  آمفتامین و ب ( مت آمفتامین 
 

اتم از  متشکل  بعدی  به صورت شبکه گرافن يک ساختار دو  است که  کربن  قرار های  يکديگر  کنار  زنبوری در  های لانه 

ويژگی  اند.گرفته دارای  فرد خود  به  با ساختار منحصر  ماده  انگیز  اين  و  جمله  از  یمتعددهای شگفت  بالامساحت سطح  ،  يژه 

انعطاف و  الاستحکام  رسانايی  بالا،  قوپذيری  حرارتی  و  مییکتريکی  نفوذناپذيری  و  نوری  شفافیت  صنايع  ،  در  گرافن  باشد. 

مختلفی همچون الکترونیک، فوتوالکتريک، هوافضا، و در صنعت پزشکی به عنوان حامل دارو کاربرد دارد. همچنین در ساخت  

 .(Ren et al., 2018)  گیردمیها، سنسورها و فیلترها مورد استفاده قرار ابرخازن  های خورشیدی، نمايشگرها، سلول 

 

 روش   -2
مت آمفتامین،  برای  ممکن  متعدد  کانفورمرهای  ساختار  مطالعه،  اين  کمپلکسآمفتامدر  ساختار  همچنین  و  های  ین، 

مکانیک کوانتومی مورد بررسی قرار    یهاروش از    (DFT)  دانسیته  یتابع  نظريه  استفاده از  با  بر روی گرافن،ها  حاصل از جذب آن 

کندگی لاندن از  اهای پرشامل برهمکنش  DFTهای  گرافن، با استفاده از روش -های آمفتامینگرفته است. پايدارترين کمپلکس

پايه  ωB97X-Dو    B3LYP-D3  ،B3LYP-D3(BJ)  ،M062X-D3  ،B97Dجمله   مجموعه  و    G(d,p)++311-6ای  و  بررسی 

سپس، با انجام    پارامترهای مختلف مرتبط با جذب، همچنین سرعت انجام محاسبات، مورد تجزيه و تحلیل قرار گرفته است.
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انرژی در همه روش بها، بر روی ساختارمحاسبات تک نقطه  انرژیهای  های جذب بدست آمده مورد هینه شده در هر روش، 

روش و  گرفته  قرار  کارآمدبررسی  پايدارترين   ی  نهايتاً،  است.  شده  پیشنهاد  محاسبات  دقت  و  محاسباتی  هزينه  نظر  از 

ايج  گرافن توسط روش پیشنهادی مورد بررسی قرار گرفته و نتايج انرژی جذب حاصل از آن با نت-آمفتامینهای متکمپلکس

تمامی محاسبات مکانیک کوانتومی در اين مطالعه با   ارسنجی شده است.ترين روش محاسباتی ذکر شده، مقايسه و اعتبدقیق

 انجام شده است.  افزار گوسیناستفاده از نرم
 

 يج ا بحث و نت   -3
که زاويه دو وجهی بین هیدروژن نشان داد    CBS-QB3استفاده از روش  با    آمفتامینی آمفتامین و متبررسی کانفورمرها

و متیل متصل    3CHهی بین گروه  اويه دو وجو همچنین زدر ساختار آمفتامین  و هیدروژن مجاور آن در حلقه فنیل    2NHگروه  

نیتروژن   مت به  ساختار  عوامل،  آمفتامیندر  ساير  به  پايداری  را  تاثیر  بیشترين  ،  نسبت  ناپايداری  در  دارنديا    طی  .ساختارها 

ها بر  که جذب اين مولکولشد    مشخص  آمفتامین با صفحه گرافن آمفتامین و مت  پايدارترين کانفورمرهای  بررسی برهمکنش 

 گیرد. ها صورت میت گروه آمین و/يا حلقه فنیل آنروی صفحه گرافن از سم

روش مختلف  مقايسه  اختلاف    دادنشان    DFTهای  جذبانرژی که  دوی   16)حدود    های  هر  برای  مول،  بر  کیلوکالری 

ها را با  توان آنبه قدری کم است که میلف  های مختحاصل از روش  ( روی سطح گرافنبر    آمفتامینترکیبات آمفتامین و مت

های بررسی شده از  که همه روش  شد ها مشخص پارامترهای مختلف ساختاری روش   RMSبا مقايسه همچنین  هم مقايسه کرد. 

تی  های محاسباها با بهترين روشطبق آنالیز نتايج به دست آمده و مقايسه آن  نظر ساختاری انطباق قابل قبولی با هم دارند. 

ديتابانک در  شده  محاسباتیگزارش  روش    (Sedlak et al., 2013)  های  مشابه،  ترکیبات  عنوان   B3LYP-D3(BJ)برای  به 

تفاوت زيادی در    BJترين روش، مشخص شدند. همچنین مشخص شد که اصلاحات  به عنوان سريع   B97Dترين، و روش  دقیق

 بخشند. نتايج محاسبات را بهبود می  تا حدود زيادی اما  ، کنندنمیسرعت محاسبات ايجاد  

آن روش بر روی ساختارهای بهینه شده توسط ساير    تک نقطههای  هر روش با انرژی  بهینه شده کاملهای  ايسه انرژیمق

دادها  روش از محاسبات  که می  نشان  استفاده  با  نقطهتوان  با    تر دقیقروش  يک  توسط    تک  روی ساختاری که  روش يک  بر 

با تجزيه و تحلیل کامل اين    به دست آورد.  تردقیقروش    در  کامل  سازی  ینهبهای نزديک به انرژی  انرژی  تر بهینه شده،سريع 

به عنوان کارآمدترين روش از نظر هزينه محاسباتی و    **B97D/6-311++G**//B3LYP-D3(BJ)/6-311++Gروش    مقايسات، 

صل از بهینه سازی  حا  حاصل از اين روش نسبت به نتايج  یمیزان خطادهند که  . نتايج نشان میدقت محاسبات پیشنهاد شد 

   .است ،آمفتامین بر روی گرافن، به ترتیب برای جذب آمفتامین و متدرصد 6و   3حدود  کمتر از ،  ترين روشدقیقکامل در 

 

 گیری نتیجه   -4
دهد که جذب  ده در اين تحقیق با نتايج بعضی مطالعات پیشین نشان میهای جذبی به دست آمی نتايج انرژیمقايسه

بر روی کربونانوتیوپ رر  آمفتامین ب از جذب آن  بور قوی  P11N12Bها،  وی گرافن  کاربید  به  و ورق  با توجه  تر است. همچنین، 

 آمفتامین، نسبت به آمپیرا، گلايسین، استون و افدرين است.مقايسات، گرافن جاذب بهتری برای آمفتامین و مت
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