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  خلاصه

پردازد كه در آن دو يا چند مولكول يا يون در هايي ميميزبان به توصيف كمپلكس- شيمي مهمان     

هاي واندروالسي، نيروهاي كنشبرهم شامل يك كمپلكس سوپرامولكولي با نيروهاي غيركوالانسي

  . گيرندميدر كنار هم قرار ،... دوقطبي و -نيروهاي دوقطبي پراكندگي،

ها هستند كه به دليل داشتن حفره و دسته بسيار بزرگ و سودمندي از ماكرومولكولها حلقهبزرگ     

-از مهم. اندهاي زيادي پيدا كردهپوشش كامل مولكول مهمان مورد توجه بسيار قرار گرفته و استفاده

شاره هاي كربني اها و نانولوله، فولرنهاسيكلودكسترين ي تاجي،توان به اترهاها ميحلقهبزرگترين 

  .كرد

- سازي مولكوليهاي مهم در مدليكي از روش) كيوسار( فعاليت-ساختار ارتباط كمي هايروش     

ست كه در كيوسار يك مدل رياضي. اندهاي مختلف پيدا كردهست كه كاربردهاي متنوعي در زمينه

اص شيميايي آن ساختار شيميايي تركيبات مورد نظر به صورت كمي به فعاليت بيولوژيكي و يا خو

ساختارهاي شيميايي استفاده شده در روش كيوسار، بر اساس ابعاد . شوندتركيبات مرتبط مي

) 3D-QSAR( و سه بعدي ) 2D-QSAR( رويكردهاي مختلف از اين روش شامل كيوسار دو بعدي 

       .كار رفتها  بهحلقهسازي برخي از خواص بزرگدر اين تحقيق براي مدل

به خواص منحصر به فرد و متفاوت تركيبات در ابعاد نانو و روند رشد بسيار سريع سنتز،  با توجه      

زمينه تحقيقاتي  كيوسارتوليد و استفاده از نانوذرات در زمينه هاي مختلف علوم و صنايع، روش نانو

توسعه . زدپردا در ابعاد نانو مي فعاليت -هاي ارتباط كمي ساختار مدلبسيار نويني است كه به كاربرد 
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كه (اين روش به كاهش هزينه ها در تخمين و اندازه گيري خواص فيزيكوشيميايي تركيبات نانو 

چنين فهم بهتر از برهم و هم) هاي پرهزينه، گران قيمت هستندعلت استفاده از دستگاهمعمولا به

  .كندها و مكانيسم عمل تركيبات نانو كمك شاياني ميكنش

ها ثابت تشكيل اترهاي تاجي و سيكلودكسترينكيوسار سازي پروژه مدلدر بخش اول اين      

كننده جديدي براي تخمين اثرات كمند در در تحقيق اول اين بخش توصيف. مورد بررسي قرار گرفت

مشتق  88سازي كيوسار دو بعدي ثابت پايداري ثابت پايداري اترهاي تاجي تعريف شده و در مدل

15C5 سازي و تخمين هاي مختلف كيوسار سه بعدي جهت مدلقيق بعدي از روشدر تح. استفاده شد

ثابت پايداري تركيبات مختلف به عنوان مهمان با بتا سيكلودكسترين و مشتقات بنزني با الفا 

  .سيكلودكسترين استفاده شد

هاي سه ، بر اساس توصيف كنندهQNARهاي كاربرد روشدر بخش ديگري از اين پروژه       

مورد بررسي و تحقيق قرار  در حلال هاي مختلف آلي C60حلاليت فولرن بيني بعدي، براي پيش

هاي تك ديواره پراكندگي نانو لوله خمينسازي و تاز اين روش در تحقيق بعدي براي مدل. گرفت

.گرديد استفاده آلي هاي متفاوتكربني نيز در حلال
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  ميزبان- شيمي ميهمان 1- 1
پيشرفت بسزايي  ]2- 1[ توسط پدرسون بعد از كشف و سنتز اترهاي تاجي 1ميزبان-مهمانشيمي 

هاي كمپلكس. ستمولكوليهاي مهم شيمي سوپرايكي از شاخه ميزبان- مهمانشيمي  .ستا پيدا كرده

پردازد هايي مي، به توصيف كمپلكس3هامولكولابراي از عنوان ساختار ويژه، بهميزبان- مهمان 2تجمعي

اين . شودتر نگه داشته مييك مولكول ميزبان بزرگ 4مهمان درون حفره كوچك كه يك مولكول

هاي هاي غيركوالانسي مانند نيرووندها متشكل از دو يا چند مولكول يا يون هستند كه با پيكمپلكس

در كنار هم ) 5هيدروفوب(گريز هاي آبكنشهاي يوني و برهمهاي هيدروژني، پيونداندروالسي، پيوندو

 كنندها عمل ميهايي نامرئي در بيومولكولهاي غيركوالانسي به صورت سيمپيوند. اندداشته شدهنگه

هاي غيركوالانسي بين كنشپردازد كه به برهمولي به قسمتي از علم شيمي ميشيمي سوپرامولك .]3[

هايي ديگري چون فيزيك، بيوشيمي و شود و كاربرد بسياري در زمينهدو مولكول متمركز مي

تشكيل كمپلكس بين مولكول مهمان و ميزبان فرايندي مهم . ]5-4[ بيوتكنولوژي نيز پيدا كرده است

هاي پايداري به عنوان يك پارامتر مهم در و اساسي در شيمي سوپرامولكولي است و بنابراين ثابت

  .]6[ هستند ميزبان- مهمانكمپلكس تشكيل ارزيابي فرايند 

توان آن را با پارامترهاي يك كمپلكس تجمعي از نظر ترموديناميكي كاملا پايدار بوده و مي

، مولكول مهمان )HG( ميزبان-مهمانمحلول تعادلي بين كمپلكس  در. ترموديناميكي توصيف كرد

)H ( و ميزبان)G ( شودزير تعريف ميبه صورت  1:1وجود دارد كه در نسبت مولي:  

H  G ՞ HG                                      ( 1-1 ) 

براي ) Ks(و ثابت پايداري ) Kf(، ثابت تشكيل )Ka(كه با اسامي ثابت تجمعي ) Kb(ثابت پيوندي 

  :استزير به صورت  1:1متري استكيو

                                                 
1Host:guest  
2 Inclusion 
3Supramolcules 
4 Cavity 
5 Hydrophobic  
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K ൌ ሾHGሿ ሾHሿሾGሿ⁄                                 ( 1-2 ) 

مقادير واقعي ترموديناميكي نيستند اما   Kهايثابت. غلظت در واحد مولي است واحدها بر حسب

هاي گيريبا توجه به صحت و دقت اندازه Kهاي كم در مقادير اين تفاوت. معادلات غلظتي هستند

ثابت پايداري يك كمپلكس در محلول به تفاوت  .تجربي در بيشتر مواقع قابل صرف نظر كردن است

  : ]8-7[ و دما وابسته است) G∆(انرژي آزاد 

K ൌ eሺିృ
ేሻ                               ( 1-3 ) 

  :هلمهولتز خواهيم داشت-اساس معادله بولتزبر. ثابت بولتزمن است kكه در آن   

ΔG = ∆H-T∆S                            ( 1-4 ) 

سازي دهنده تغييرات آنتالپي و آنتروپي در فرايند كمپلكسبه ترتيب نشان T∆Sو   H∆كه در آن

  :بنابراين  .هستند

RTlnK = - ∆H + T∆S                          ( 1-5 ) 

  :]9[ آيددست ميمعادله وانتهف به 5با بازآرايي معادله 

lnK ൌ െ ∆ୌ
ୖ

. ଵ


 ∆ୗ
ୖ

                            ( 1 -6 ) 

 تغييرات آنتالپي. دهندها نشان ميمعادلات فوق تاثير آنتالپي و آنتروپي را در پايداري كمپلكس

هاي مهمان و كمپلكس ، حلال پوشي مولكولميزبان-مهمان ينهاي بكنشبه برهم كمپلكستشكيل 

شكل فضايي مولكول  همسايه و تغيير هاي دهندهتجمعي تشكيل شده در محلول، دافعه بين اتم

سازي و تغييرات آنتروپي به تغيير در تعداد ذرات درگير فرايند كمپلكس. شودميزبان مربوط مي

معياري از پايداري كمپلكس  هايثابتاين  .]10[ مولكول ميزبان مرتبط است 1بنديتغييرات صورت

 ميزبان- مانمههاي تشكيل كمپلكس بين مولكول. باشندهستند و تابع مواد اوليه و محصولات مي

پايداري معيار بسيار مهمي براي  هايثابتبنابراين . ستاي مهم و پايه در شيمي سوپرامولكوليمرحله

  .]6[ روندبه شمار مي ميزبان- مهمان هايواكنش تشكيل كمپلكسارزيابي فرايند 

                                                 
1 Conformation 
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 تشكيل ايندهاي ترموديناميكي فرگيري پارامترههاي تجربي زياد و متنوعي براي اندازروش

گيري تغييرات ها براساس اندازهتمامي اين روش. اندكار گرفته شدهبه ميزبان- مهمان كمپلكس

جذب مولي و پذيري شيميايي، ضريب واكنش: هستند كه عبارتند از) وابسته به غلظت( 1افزودني

-، روشNMRطيف جايي شيميايي در متري، جابهخواص نوري، حلاليت در آب، تيتراسيون كالري

و يا كمپلكس  ميزبان-مهمانهاي مولكولهاي بازداري كروماتوگرافي بين متري، و زمان pHهاي

با توجه به قدرت تجمعي كمپلكس تشكيل شده بايد روش مناسبي براي . ميزبان- مهمانتجمعي 

شده بايد در حدي باشد كه اجازه حساسيت تكنيك انتخاب. كار رودگيري ثابت تشكيل بهاندازه

علاوه  .]6[را بدهد ) ميزبان-مهمانمهمان، ميزبان و كمپلكس (هاي آزاد يا پيوندي شناسايي گونه

هاي تجربي بايد با اقدامات روش يتمامدست آوردن مقادير معتبري از ثابت پايداري، براين، براي به

هاي ترموديناميكي مانند ذكر است كه دادهلازم به. كار روندهاي كافي بهاحتياطي مناسب و مهارت

- شوند، ميگيري ميدازههاي متفاوت تجربي انتعادل براي يك واكنش يكسان كه با روش هايثابت

در هاي تجربي، اشتباهات كوچك در روش .]11[طور معناداري با يكديگر متفاوت باشند د بهنتوان

تا چند  كمپلكستشكيل گيري غلظت گونه و يا دما ممكن است منجر به خطا در تعيين ثابت اندازه

قابليت اطمينان، كيفيت و صحت مقادير عددي ثابت تعادل در بسياري از  .]12[ واحد لگاريتمي شود

هاي كمپلكس كروماتوگرافي، استخراج، فرايندهاي تعويض يون، تيتراسيون: هاي شيمي از جملهزمينه

هاي مختلف محيط زيستي، پژوهشي و صنعتي از اهميت بسياري چنين در حوضهسنجي و هم

هاي اين، روش علاوه بر.  به آساني در دسترس نيستند هايثابتاين  طور معمولبهاما . ستا برخوردار

هاي روش. گير، پرهزينه و نيازمند مواد خالص هستندعادل اغلب وقتت هايثابتتجربي تعيين 

ابزار بسيار كارآمد و جذابي در تخمين  ،هاي مولكولي به عنوان روش جايگزينسازيمحاسباتي و مدل

چنين ها هماين روش. نداتعادل و ديگر خواص فيزيكوشيميايي فراهم آورده هايثابتبيني و پيش

                                                 
1 Additive  


