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 ی انانتیومری گرانتخابنظری  هایهمطالع

 آلفا و گاما سیکلودکسترین نسبت به انانتیومرهای باکلوفن
 

 ، لیلا زیدآبادی نژاد+*السادات حسینی، عفت جمالیزادهطاهره

 کرمان، کرمان، ایرانبخش شیمی، دانشگاه شهید باهنر 

 
 گری انانتیومری آلفا سیکلودکسترین و گاما سیکلودکسترین، مطالعه نظری انتخابپژوهشهدف از این : چکیده

نتیومرهای میهمان آلفا و گاما سیکلودکسترین با انا ـ بر روی انانتیومرهای باکلوفن است. در این رابطه برهمکنش میزبان
 سازی شد. اوربیتال پیوند طبیعی برای تعیین جهتدر حلال آب شبیه  DFT (B3LYP/6-31G(d))باکلوفن با استفاده از روش

( برای نشان دادن QTAIM) هامولکولدر  هااتممیبر این نظریه کوانتو افزونو میزان برهمکنش انتقال بار محاسبه شد. 
 باکلوفن-Rنشان داد که انرژی برهمکنش  هاهقدرت نسبی پیوندهای بین مولکولی به کار گرفته شد. مطالع

 های برهمکنش آلفا و گاما سیکلودکسترینتر است. انرژیباکلوفن منفی-Sبا سیکلودکسترین آلفا و گاما از 
ترین انتقال بار، از جفت الکترون اربیتال دهد که مهمی پیوند طبیعی نشان میهابا انانتیومرهای باکلوفن توسط اوربیتال

 QTAIMنظریه  هاینتیجهشود. میضد پیوندی باکلوفن انجام   O-Hبه اربیتال  هااکسیژن سیکلودکسترین غیرپیوندی
 اتیک است. الکترواست هایبا باکلوفن از نوع غیرکووالانسی با اثر هادهد که برهمکنش سیکلودکسترینمینشان 

 تجربی مطابقت بسیار خوبی دارد. هاینتیجهی نظری با هابه طور کلی داده

 
نظریه  ؛یاوربیتال پیوند طبیع ؛انانتیومرهای باکلوفن ؛سیکلودکسترین ؛گری انانتیومر: انتخابکلیدی هایواژه

 .هاها در مولکولاتممیکوانتو

 
KEYWORDS: Enantioselectivity; Cyclodextrin; Baclofen enantiomers; Natural bond orbital; 

Quantum theory of atoms in molecules. 

 

 مقدمه

 هاییژگیوآلی، مبتنی بر ارتباط بین ساختار مولکولی و میشی دانش
ترکیب است. آن بخشی از این علم که به ساختار در سه بعد 

 فضایی، میفضایی نام دارد. یک بخش از شیمیپردازد شیمی
 هاایزومری فضایی است. دو ایزومر فضایی اگر تصویر آینه ای آن

اگر  شوند ومیمرنامیده دیگر قابل انطباق نباشد انانتیوبر یک
 تفاوت انانتیومرها،  .گویندمیدیاسترومر  هاانانتیومر نباشند به آن

 [.1، بسیار کوچک است ]هاویژگی از نظر ساختار و بنابراین از نظر

 ت، یک مولکول اس "دست مانند بودن"کایرالیته که بیانگر 
 

 ود ای خقابل انطباق بودن یک مولکول را بر تصویر آینهغیر
 ی او اکایرالیته انطباق یک مولکول بر تصویر آینه کندمیبیان 

کایرالیته در صنایع دارویی کاربرد ویژه ای دارد زیرا  خود است.
 داروی طبیعی یا 523[. ازبین2بسیاری از داروها کایرال هستند ]

 درصد 4/98 کایرال بوده و هادرصد آن 8/98شبه سنتزی، حدود 
که از بین  شوند. در حالیمیبه صورت تک ایزومر فروخته  هاآن

 کایرال بوده و تنها هادرصد آن 8/39داروی سنتزی،  1327
 [. 3رسند ]میبه صورت تک ایزومر به فروش  هادرصد آن 6/11
 E-mail: jamalizadeh@uk.ac.ir   ,   jamalizadeheffat@yahoo.com+                                                                                           عهده دار مكاتبات* 
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 یتربیشاز اهمیت  هاجداسازی انانتیومرهای ترکیب درنتیجه
 [.4-10برخوردار است ]

بوتریک اسید( مشتقی از پاراکلروفنیل -3-آمینو-4باکلوفن )
آمینو بوتریک اسید  می ـ دهنده عصبی گاماهای انتقالزدارندهبا

باشد که در درمان اسپاسم عضلانی کاربرد دارد. باکلوفن دارای 
باشد که این انانتیومرها از می Sو  Rکربن کایرال و انانتیومرهای 

ه بر فیزیولوژیکی ک هاینظر میزان فعالیت، سمیت و در نتیجه اثر
دیگر متفاوت هستند. به طوری که انانتیومر گذارند با یکمیانسان بدن 

R  نسبت به انانتیومرS تر میحدود صد برابر( و البته س(بسیار فعال تر
است. در نتیجه جداسازی انانتیومرهای باکلوفن با استفاده از 

 ایهاست. برای تعیین باکلوفن در مایع نیازی آنالیز قابل اعتماد، هاروش
یا همان کروماتوگرافی  HPLC ای مانندتجزیه روشچندین  زیستی

 طیف سنجی  ـکروماتوگرافی گازی ،UVمایع با عملکرد بالا با الکتروشیمی، 
  و الکتروفورز میطیف سنجی جر ـ کروماتوگرافی مایع ،میجر

 نشان داده شده است. 1[. ساختار مولکولی باکلوفن در شکل 11] وجود دارد
 .ددهمیکز کایرال مولکول را نشان کربن ستاره دار در شکل مر

سیکلودکسترین که گاهی سیکلو آمیلاز، سیکلو مالتوز یا 
بیعی ی طهاکپسولشوند، نانومیی شاردینگر نامیده هادکسترین

تشکیل شده از واحدهای گلوکزی هستند. این واحدها با پیوندهای 
ل شده اند. پرکاربردترین دیگر متصگلوکوپیرانوزی به یک-4و1

 سترین وسیکلودک ـ سیکلودکسترین ـالیگوساکاریدهای طبیعی 

واحد گلوکز( هستند.  8و7و6سیکلودکسترین )به ترتیب شامل  ـ
ی هادر ایجاد کمپلکس در هم جای )کمپلکس هاسیکلودکسترین

 جامد، مایع  هایی وسیعی از ترکیبمیهمان( با گستره ـمیزبان 
ین روند. در امیسازوکار کمپلکس شدن مولکولی به کار  باو گاز 

مولکول میهمان درون حفره ی سیکلودکسترین میزبان  هاکمپلکس
نامیم. مییند را در هم جای گرفتن اشود. این فرمینگه داشته 

ی روزنه هایاندازهتشکیل کمپلکس به خاطر هم اندازه بودن 
 [.12میزبان و مولکول میهمان است ]

ه گسترد نقش یدهندهانجام شده تا به امروز نشان  هایهشپژو
 هایهدر مطالع هاآن هایو برخی از مشتق هاسیکلودکسترین

گر گوناگون نظری، تجربی یا تلفیقی از این دو، به عنوان یک انتخاب
 سادگیتوان به ارزان بودن و میاین امر  هایاز دلیل. کایرال است

 ها از سیکلودکسترین کرد. همچنین ها اشارهتولید صنعتی آن
 وی،حلق هایگر انانتیومرهای بسیاری از ترکیببه عنوان انتخاب

 تجربی  هایپژوهش[. در 13،14ود ]شای استفاده میای و دو حلقهتک حلقه
 

 

 
 

 .باکلوفن-R ساختار مولکولي ـ1شکل 

 
کنون انجام شده، مشخص شده است که استفاده از که تا

ی انانتیومرهای باکلوفن روشی گرانتخابدر  هاسیکلودکسترین
گاما  تجربی، از آلفا و پژوهش[. در یک 15-17مناسب است ]
 اده شد،ی انانتیومرهای باکلوفن استفگرانتخاببرای  هاسیکلودکسترین

نشان داد که هر دو نوع سیکلودکسترین از بین  هانتیجهو 
 افزون[.  11کنند ]میرا انتخاب  Rمر انانتیومرهای باکلوفن، انانتیو

 یگرانتخابنظری نیز در مطالعه مکانیسم  هایهبر این مطالع
 هایهانجام شده است، از جمله مطالع هاانانتیومری سیکلودکسترین

 های انانتیومری سیکلودکسترینگرانتخابنظری که در مطالعه 
 سازی دینامیکهای نظری شبیه انجام شده است، استفاده از روش

 برایDFT[ )19 ][ و روش نظریه تابعی چگالی )18مولکولی ]
ی انانتیومرهای داروی پروپرانولول توسط بتا گرانتخاببررسی 

ند که دهمیهر دو روش نشان  هاینتیجهسیکلودکسترین است که 
پروپرانولول  ـ Sپروپرانولول در مقایسه با انانتیومر  ـ Rانانتیومر 

  دهد و دریمرتری با بتا سیکلودکسترین تشکیل کمپلکس پایدا
انانتومرهای پروپرانولول از سمت گروه نفتیل وارد حلقه  هر دو روش

شوند. همچنین در یک مطالعه نظری میبتا سیکلودکسترین 
میهمان بین پرمتیلات بتا سیکلودکسترین و  ـ برهمکنش میزبان

شبیه PM3ی تجربانانتیومرهای متیل ماندلات توسط روش نیمه 
سازی شده و مکانیسم تشخیص کایرال انانتیومرهای متیل ماندلات 

[.  در 20روی پر متیلات بتا سیکلودکسترین مطالعه شده است ]
مطالعه نظری دیگری، از روش مدل سازی مولکولی در مطالعه 

ا پینن آلف-(-آلفا پینن و)-ی و جداسازی انانتیومرهای )+(گرانتخاب
 ودکسترین و پرمتیل بتا سیکلودکسترین استفاده بر روی سیکل

 [.21شده است ]

ی انانتیومر آلفا و گاما گرانتخاب، مکانیسم پژوهشدر این 
 سیکلودکسترین نسبت به انانتیومرهای باکلوفن به صورت نظری 

تال گیرد و از تحلیل اوربیمیبا روش تابعی چگالی مورد بررسی قرار 
عه برای مطال هامولکولدر  هااتممیکوانتوپیوند طبیعی و نظریه 
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و  هامیهمان هریک از سیکلودکسترین ـ کمپلکس میزبان
 شود.میانانتیومرهای باکلوفن استفاده 

 

 هاهمحاسب

در این مطالعه نظری به بررسی برهمکنش بین انانتیومرهای 
. در این کار است باکلوفن با آلفا و گاما سیکلودکسترین پرداخته شده

ساختارها به صورت مجزا و درحالت کمپلکس همه نخست، پژوهشی
[ رسم شدند، سپس 22] 05با استفاده از نرمافزار گوس ویو 

[ با روش تابعی 23] 09نرم افزار گوسین شده با  ساختارهای رسم
در حلال آب با مدل 31G(d)-6 و مجموعه پایه  B3LYPچگالی

 اهبهترین ساختارها و انرژی بهینه شدند تا (PCM)پیوسته پلاریزه شده 
ای ههای اوربیتالشامل انرژیمی. توصیفگرهای کوانتوبه دست آید

، (HOMOE-LUMOE)، شکاف انرژی (HOMO,ELUMOE)مولکولی مرزی 
( و شاخص الکترون μ، پتانسیل شیمیایی)(η)، سختی (D)دوقطبیممان 

یافتن میزان برای ( DFT)با استفاده از نظریه تابعی چگالی (ω)دوستی
 دوستی و الکترون هایویژگیها، و همچنین کمپلکس پایداری

 ها مورد بررسی قرار گرفتند.هسته دوستی گونه

 یهارینسیکلودکست برهمکنش چگونگییید أتعیین و ت برایدر ادامه 
 هایمولکول آلفا و گاما با انانتیومرهای باکلوفن و مشخص کردن

 العهمیهمان مورد مط ـ کمپلکس میزبان الکترون دوست و هسته دوست در
از نظریه اوربیتال مولکولی استفاده شده است. طبق نظریه اوربیتال 

دوست، به مکانی که چگالی اوربیتال مولکولی، حمله الکترون
چگالی  به مکانی کهدوست، تر و حمله هستهشده بیشمولکولی اشغال

های ظریهپذیرد. نت میتر است صورنشده بیشاوربیتال مولکولی اشغال
 شوند. اوربیتال مولکولی مرزی توسط نظریه تابعی چگالی توجیه می

 کار بردنه ا بب میطور کپذیری شیمیایی بهدر نظریه تابعی چگالی، واکنش
پذیری شیمیایی مانند پتانسیل های واکنشای از شاخصمجموعه

 انتقال بار، برای .شوددوستی بررسی میشیمیایی، سختی، شاخص الکترون
ود زیرا شتوسط پتانسیل شیمیایی الکترونی مولکول تعیین می

ها از محیط دوستی توانایی گونه شیمیایی به پذیرش لکترونالکترون
ده کاهش یابد، شاست، پس انرژی گونه باید براساس بار الکترونی پذیرفته

 ،(μ)نسیل شیمیایی ااش باید منفی باشد. پتبنابراین پتانسیل شیمیایی الکترونی
 صورت زیر دوستی به( ω) و شاخص الکترون (η)سختی شیمیایی 

 شوند:تعریف می

(1                                                ) L U M O H O M O

1
C E

2
    

(2                )                               L U M O H O M O

1
C E

2
   

(3                        )                                                
2

2


 


 

به ترتیب پایین ترین سطح انرژی خالی  EHOMOو  ELUMOکه 
 و بالاترین سطح انرژی پر شده مولکولی هستند.

های کمپلکس (NBO)اوربیتال پیوندی طبیعی تحلیل 
وش با استفاده از ر هاباکلوفن با سیکلودکسترینانانتیومرهای 

B3LYP  و مجموعه پایه(d) G6-31 در حلال آب برای یافتن جهت
های موجود در هر کمپلکس انتقال بار و مقایسه پایداری برهمکنش

وجود آمده در های بهانجام شد. برای بررسی ماهیت برهمکنش
 استفاده (QTAIM)ول ها در مولکاتم میکمپلکسها از نظریه کوانتو

AIMALL[24 ] افزار  از نرم هاهانجام این محاسب برایشده است. 
 استفاده شد.

 

 و بحث هانتیجه

باکلوفن،  و  -Sباکلوفن، -Rساختارهای بهینه شده  2شکل در 
ساختار بهینه شده  3سیکلودکسترین نشان داده شده است. در شکل 

 آلفا سیکلودکسترینباکلوفن و  ـ Rمیهمان  ـ کمپلکس میزبان
(𝑅 − 𝛼) ،S-باکلوفن و آلفا سیکلودکسترین (𝑆 − 𝛼)، R-باکلوفن 

𝑅) و گاما سیکلودکسترین − 𝛾) ،S- باکلوفن و گاما سیکلودکسترین  
(𝑆 − 𝛾) .نشان داده شده است 

میهمان از کم کردن  ـ های میزبانهای برهمکنش کمپلکسانرژی
لودکسترین سیک ـ میهمان انانتیومر ـ انرژی الکترونی کمپلکس میزبان

(EAB) های الکترونی انانتیومراز مجموع انرژی (EA)  و
،  R،Sشود. انرژی انانتیومرهای محاسبه می( EB) سیکلودکسترین
 مقدارهایو  1های آلفا و گاما  به تنهایی در جدول سیکلودکسترین

 هایسهای برهمکنش کمپلکهای الکترونی بهینه شده و انرژیانرژی
 گزارش  2آلفا و گاما سیکلودکسترین با انانتیومرها در جدول 

 شده است.
های برهمکنش انرژی مقدارهای، 2و  1 هایبا توجه به جدول

هایی که انانتیومرهای باکلوفن با آلفا دهند که کمپلکسنشان می
هستند و  های پایدارتریدهند کمپلکسسیکلودکسترین تشکیل می

 با هر دو سیکلودکسترین R، کمپلکس انانتیومر SوR انانتیومرهای از بین 
  تر و در نتیجه پایدارتر است.برهمکنش منفی دارای انرژی

 هستند R و Rهای کمپلکس ها،پایدارترین کمپلکس بنابراین
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 .kcal/molا بر حسب های آلفا و گامانرژی الکتروني بهينه شده انانتيومرهای باکلوفن و سيکلودکسترين مقدارهای ـ1جدول 

 مولکول Rانانتیومر  Sانانتیومر  آلفا سیکلودکسترین گاما سیکلودکسترین

 انرژی -1001796 -661215 -1944860 -159830

 
  Sو  Rهای آلفا و گاماسيکلودکسترين و انانتيومرهای انرژی الکتروني بهينه شده وانرژی برهمکنش کمپلکس مقدارهای: ـ2جدول 

 .kcal/molبر حسب 

 مولکول انرژی الکترونی بهینه شده انرژی برهمکنش

49139/10- 816/2960736- R 

3123/9- 160/2960737- S 

2476/8- 462/3727240- R 

9086/8- 465/3727241- S 

 
 

  
 )ب( )الف(

  
 )د( )ج(

 
 باکلوفن، -Rساختارهای بهينه شده انانتيومرهای الف( ـ  2 شکل

 .باکلوفن،  ج( آلفا سيکلودکسترين و د(گاما سيکلودکسترين-Sب( 

 

 

 
 

 )ج( )الف(

 
 

 )د( )ب(
 

𝑹 های بهينه شده الف(کمپلکس ـ3شکل  − 𝜶،  )ب𝑺 − 𝜶 )ج ،𝑹 − 𝜸 
𝑺و د(   − 𝜸. 

 

  هاینتیجه. ترین انرژی برهمکنش هستندکه دارای منفی
ی گرانتخاببه تجربی مربوط  هاینتیجهدست آمده با هب

 ی آلفا و گاما برای انانتیومرهای باکلوفنهاسیکلودکسترین
 [.8همخوانی دارد ]

، (HOMOEو LUMOE) ی مولکولی مرزیهای اوربیتالهاانرژی

  ،(η)، سختی (D)، ممان دوقطبی(Eg)انرژی شکاف 
 برای (ω)و شاخص الکترون دوستی (μ)پتانسیل شیمیایی 

 ی آلفا و گاما هاانانتیومرهای باکلوفن و سیکلودکسترین
  4و  3ی هابه صورت منفرد و کمپلکس محاسبه و در جدول

 ه شده است.ایار
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 .های مولکولي انانتيومرهای  باکلوفن و سيکلودکسترينهاتوصيف کننده ـ3جدول 

شاخص الکترون دوستی 
(eV) 

 پتانسیل شیمیایی
(eV) 

 (eV)  سختی
ممان دو قطبی 

 )دبای(
 شکاف انرژی

(eV) 
(eV) HOMOE (eV)LUMO E مولکول 

97895/1 48041/3- 06053/3 7571/5 12107/6 54095/6- 41988/0- R 

96748/1 47332/3- 06584/3 6055/3 13168/6 53904/6- 40736/0- S 

96957/0 81807/2- 09540/4 8945/13 19081/8 91348/6- 27733/1  

03299/1 91454/2- 11159/4 6850/13 22319/8 02614/7- 19705/1  

 
 .Sو R ی آلفا و گاما سيکلودکسترين با انانتيومرهای های مولکولي کمپلکسهاتوصيف کننده ـ4جدول 

شاخص الکترون 
 (eV) دوستی

 پتانسیل شیمیایی

(eV) 
 (eV) سختی

 ممان دوقطبی
 دبای()

 شکاف انرژی

(eV) 
(eV) HOMOE (eV)LUMO E مولکول 

02419/2 49524/3- 01767/3 0453/15 03535/6 51292/6- 47757/0- R 

95033/1 45769/3- 06502/3 6407/15 13004/6 52271/6- 39267/0- S 

00225/2 51102/3- 07835/3 1853/16 15671/6 58938/6- 43267/0- R 

01439/2 50191/3- 04393/3 4334/15 08787/6 54585/6- 45798/0- S 

 
 دهندمینشان  4و  3ی هاشده در جدول یهشکاف نوار ارا مقدارهای

نانتیومرها انسبت به  هاکه تغییر چندانی در مقدار شکاف نوار کمپلکس
 هاصورت نگرفته و برهمکنش قوی بین انانتیومرها و سیکلودکسترین

در اثر تشکیل کمپلکس ایجاد نشده است. به طوری که در صورت تغییر 
 روزنه، انانتیومرها از pHشرایط محیطی مانند تغییر دما یا 

ی آلفا و گاما هاشوند، بنابراین سیکلودکسترینمیسیکلودکسترین خارج 
 تیومرهای باکلوفن هستند. cu نانآهای خوبی برای گرانتخاب

شاخص الکترون دوستی برای  مقدارهایتوجه به با 
  3که در جدول  هانسبت به سیکلودکسترین Sو  Rانانتیومرهای 

 هاشده است، انانتیومرها به عنوان الکترون دوست و سیکلودکسترین یهارا
 کنند.میبه عنوان هسته دوست عمل 

بی ی قطهادر محیط هابا افزایش ممان دوقطبی حلالیت ترکیب
 4و  3ی های جدولهایابد. با توجه به دادهمیمانند آب افزایش 

دارای ممان دوقطبی کم و  Sو Rشود که انانتیومرهای می دیده
 در آب نیاز  هاحلالیت آبی پایینی هستند و برای  انحلال آن

قطبی و غیر قطبی باشد.  ویژگیبه حاملی است که همزمان دارای 
درونی  زنهروقطبی  و  هااز آنجایی که لایه بیرونی سیکلودکسترین

ای رتوانند حامل یا انتقال دهنده خوبی بمیغیر قطبی است،  هاآن
 که  گونهی آبی محسوب شوند. همانهااین مواد به درون محیط

شود، ممان دوقطبی و در نتیجه قطبیت می دیده هادر جدول
تر از حالت بیش هاانانتیومرها در حالت کمپلکس با سیکلودکسترین

منفرد است که موجب بالا رفتن حلالیت انانتیومرها در حالت 
 شود.میب کمپلکس با سیکلودکسترین در آ

چگالی الکترونی یک فاکتور بسیار مهم برای شناسایی 
ی های الکترون دوست و هسته دوست در برهمکنشهامکان

 یی که مورد حملههاهیدروژنی است. در این مطالعه، شناسایی مکان
تانسیل ی پهاگیرند، با نقشهمیالکترون دوست یا هسته دوست قرار 

  Sو  Rآلفا سیکلودکسترین،  الکترواستاتیکی ملکولی گاما و
نقشه پتانسیل  4باکلوفن مورد بررسی قرار گرفته است. در شکل 

 باکلوفن،  ـ Rمربوط به انانتیومرهای الکترواستاتیکی مولکولی 

S ده است، و گاما سیکلودکسترین آم باکلوفن، آلفا سیکلودکسترین ـ 
رمز رنگ قی سیکلودکسترین که با هادرون حلقه 4با توجه به شکل

ی آبی هانمایش داده شده است غنی از الکترون بوده با قسمت
 دهند.میانانتیومرهای باکلوفن برهمکنش 
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 NBOهای های آلفا و گاما با استفاده از دادهانتقال بار الکتريکي برای کمپلکس انانتيومرهای باکلوفن و سيکلودکسترين ـ 5جدول 

 انتقال بار باکلوفن سیکلودکسترین

05763/0 05763/0- R- و سیکلودکسترین آلفا باکلوفن 

02886/0 02886/0- S- و سیکلودکسترین آلفا باکلوفن 

05288/0 05288/0- R- و سیکلودکسترین گاما باکلوفن 

04917/0 04917/0- S- و سیکلودکسترین گاما باکلوفن 

 

  

 )ج( )الف(

  

 )د( )ب(

 
-Sباکلوفن، ب( -Rپتانسيل الکترواستاتيکي مولکولي الف(  ـ4شکل

 باکلوفن،  ج( آلفا سيکلودکسترين و د(گاما سيکلودکسترين

 

های پیوند طبیعی روش صحیحی را برای مطالعه اوربیتال
د و گذارنمیپیوندهای درون مولکولی و بین مولکولی در اختیار 

انتقال بار و تعیین مقدار انرژی توان از آن برای بررسی می
ی گوناگون استفاده کرد. هاسامانهپذیرنده در  ـ برهمکنش دهنده

 5 جدول در NBOی هادادهانتقال بار به دست آمده توسط  برای
 شده است. یهارا

ترین میزان بیش شودخص میمش توجه به جدول انتقال باربا
که  گونهاست. همان باکلوفن-Rهای انتقال بار مربوط به کمپلکس

انتقال بار از سیکلودکسترین به طرف انانتیومرها است  برایشود می دیده
 4و  3ی هاشاخص الکترون دوستی که در جدول مقدارهایکه با 

 آورده شده است همخوانی دارد. میهای کوانتوتوصیف کننده

 هایهدست آمده از محاسبهانرژی اختلال مرتبه دوم ب 2Eمقدار 
NBO 2آورده شده است. مقدار 7و  6ی هادر جدولE دهد نشان می

های الکترون برهمکنش های الکترون و پذیرندهکه بین دهنده
 صورت گرفته است.

 دهدمی، نشان 6با جدول  5انتقال بار در جدول  مقدارهایمقایسه 
، Sو  Rی آلفا سیکلودکسترین با انانتیومرهای هاکه در کمپلکس

آلفا سیکلودکسترین به عنوان دهنده و انانتیومر به عنوان پذیرنده 
  6و  5های و شکل 6 که در جدول گونهکند و همانمیعمل 

  Oقوی ترین برهمکنش بین اوربیتال زوج ناپیوندی  شود،می دیده
 Rمربوط به انانتیومر O-H آلفا سیکلودکسترین و اوربیتال ضد پیوندی

از آن قوی ترین برهمکنش بین اوربیتال زوج ( و پس 5)شکل  است
مربوط  O-Hآلفا سیکلودکسترین و اوربیتال ضد پیوندی  Oناپیوندی 

 (.6است )شکل  Sبه انانتیومر 
 دهدنشان می 7با جدول  5انتقال بار در جدول  مقدارهایمقایسه 

، Sو  Rهای گاما سیکلودکسترین با  انانتیومرهای که در کمپلکس
 ذیرندهپگاما سیکلودکسترین به عنوان دهنده و انانتیومر به عنوان 

 شود،می دیده 8و  7های شکلو  7که در جدول  گونهکند و همانعمل می
 گاما سیکلودکسترین Oترین برهمکنش بین اوربیتال زوج ناپیوندی قوی

(. 7)شکل  است Rمربوط به انانتیومر  O-Hو اوربیتال ضد پیوندی 
 Oترین برهمکنش بین اوربیتال زوج ناپیوندی از آن قویو پس 

مربوط به انانتیومر  O-Hگاما سیکلودکسترین و اوربیتال ضد پیوندی 
S  (.8است )شکل 

 هایهجانمایی و انرژی در نقط هایویژگی 9و  8های در جدول
های برهمکنش دهنده بین آلفا و گاما بحرانی پیوند برای موقعیت

 همه گزارش شده اند.  Sو  Rو انانتیومرهای سیکلودکسترین 
 باشند.می (.a.u) این پارامترها برحسب واحد اتمی
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 آلفا سيکلودکسترينو  برای کمپلکس انانتيومرهای باکلوفن NBOی اختلال مرتبه دوم ماتريس فاک در پايه تحليل نظريهـ  6جدول 

2E 
Kcal/mol 

 NBO(j)پذیرنده 

 Rانانتیومر 

 NBO(i)دهنده

 آلفا سیکلودکسترین

33/25 BD*(1) O  - H LP(2) O 

48/1 BD*(1) O - H LP (1) O 

 Rانانتیومر  آلفا سیکلودکسترین 

67/2 BD*(1) O - H LP(2) O 

88/1 BD*(1) O - H LP (1) O 

 آلفا سیکلودکسترین Sانانتیومر  

49/19 BD*(1) O - H LP (1)  O 

44/1 BD*(1) O - H LP (2) O 

 Sانانتیومر  آلفا سیکلودکسترین 

84/6 BD*(1) O - H LP(2) O 

76/4 BD*(1) O - H LP (1) O 

 
 .اما سيکلودکسترينو گ برای کمپلکس انانتيومرهای باکلوفن NBOی اختلال مرتبه دوم ماتريس فاک در پايه تحليل نظريه ـ 7جدول 

2E 
Kcal/mol 

 NBO(j) پذیرنده

 R انانتیومر

 NBO(i) دهنده

 گاما سیکلودکسترین

81/17 BD*(1) O - H LP ( 2) O 

83/0 BD*(1) O - H BD (1) O  - H 

 Rانانتیومر  گاما سیکلودکسترین 

44/0 BD*(1) O - H LP ( 1) O 

26/0 RY*(1) H BD (1) C  - H 

 گاما سیکلودکسترین Sانانتیومر  

77/18 BD*(1) O - H LP ( 2) O 

 Sانانتیومر  گاما سیکلودکسترین 

48/0 BD*(1) O - H LP ( 1) O 

 

 

 ،و سيکلودکسترين آلفا باکلوفن-Rساختار بهينه شده کمپلکس  ـ 5 شکل
 ی برهمکنش بين مولکولي با نقطه چين نشان داده شده است.هاموقعيت

 
 ،و سيکلودکسترين آلفا باکلوفن-Sساختار بهينه شده کمپلکس  ـ 6شکل 

 های برهمکنش بين مولکولي با نقطه چين نشان داده شده است.موقعيت
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 .ی باکلوفنهادهنده بين آلفا سيکلو دکسترين و انانتيومرهای برهمکنشجانمايي و انرژی در نقاط بحراني پيوند برای موقعيت هایويژگي ـ 8جدول 

 پیوند طول پیوند

 چگالی
الکترونی در نقطه

 بحرانی پیوند 

 لاپلاس چگالی
 الکترونی در

 بحرانی پیوندنقطه 

 چگالی انرژی
 جنبشی در
 دپیون نقطه بحرانی

 چگالی انرژی
الکترونی کل در نق

 بحرانی پیوند طه

 چگالی انرژی
 پتانسیل در

 دپیون نقطه بحرانی

 چگالی انرژی
 جنبشی/چگالی

 پتانسیل انرژی

R        

O–H 726/1 0513/0 2472/3 0413/0 0175/0- 0588/0- 7023/0- 

O–H 117/2 01789/0 0555/3 01787/0 0012/0 0166/0- 0765/1- 

O–H 652/2 0064/0 2231/7 0051/0 0021/0 0030/0- 7/1- 

S        

O–H 786/1 0444/0 0206/0 0379/0 0127/0- 0506/0- 7490/0- 

O–H 904/1 0323/0 5908/2 0294/0 0057/0- 0351/0- 8376/0- 

 

 
 ،امگاو سيکلودکسترين  باکلوفن-Rساختار بهينه شده کمپلکس  ـ 7شکل 

 های برهمکنش بين مولکولي با نقطه چين نشان داده شده است.موقعيت

 

 
، اامگو سيکلودکسترين  باکلوفن-Sساختار بهينه شده کمپلکس ـ  8شکل

 های برهمکنش بين مولکولي با نقطه چين نشان داده شده است.موقعيت

 

، O-Hمقدار  برای پیوند  R، برای کمپلکس 8جدول با توجه به 
دهد این پیوند میباشد که نشان می 5/0تر از تر از یک و بزرگکم

ر تباشد.  مقدار  برای سایر پیوندها بزرگمیاز نوع هیدروژنی متوسط 
ع از نو هااین برهمکنشاز یک است که نشان دهنده این است که 

 هایهطاهیت الکترواستاتیک دارند. نقغیرکووالانسی هستند و م
 9در شکل  AIM هایهاز محاسب Rکمپلکس  (BCP)پیوند بحرانی 

 آمده است.
تا یک  5/0پیوندها بین برای تمامی مقدار Sکمپلکس برای 

دهنده این است که این پیوندها از نوع هیدروژنی باشد که نشانمی
 هایهاز محاسب Sبحرانی پیوند کمپلکس  هایهنقطباشند. میمتوسط 

AIM  آمده است. 10در شکل 

، H-Oبرای کمپلکس،  مقدار  برای پیوند  9با توجه به جدول 
روژنی هیددهد این پیوند از نوع باشد که نشان میتا یک می 5/0بین 

است که  تر از یکمقدار بزرگ O-Hبرای پیوند  ولیباشد. متوسط می
کووالانسی و دارای هنده این است که این برهمکنش غیردنشان

 Rس بحرانی پیوند کمپلک هایهباشد. نقطماهیت الکترواستاتیک می

برای کمپلکس   آورده شده است. 11در شکل  AIM هایهاز محاسب
دهد باشد که نشان میتا یک می 5/0بین  H-Oپیوند مقدار  برای 

پیوند  بحرانی هایهطنقکه این پیوند از نوع هیدروژنی متوسط است. 
 آورده شده است. 12در شکل  AIM هایهاز محاسب Sکمپلکس 
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 .دهنده بين گاما سيکلو دکسترين و انانتيومرهای باکلوفنهای برهمکنشپيوند برای موقعيتبحراني  هایهنقطجانمايي و انرژی در  هایويژگي ـ9 جدول

 پیوند
  طول
 پیوند

 چگالی 
 الکترونی 

 نقطه بحرانی پیوند در

 لاپلاس چگالی 
 الکترونی 

 نقطه بحرانی پیوند در

 چگالی انرژی 
 جنبشی 

 نقطه بحرانی پیوند در

 چگالی انرژی
 الکترونی کل 

 بحرانی پیوند نقطه در

 چگالی انرژی
 پتانسیل 

 نقطه بحرانی پیوند در

چگالی انرژی جنبشی
 چگالی انرژی  /

 پتانسیل

R        

O–H 834/1 0412/0 5690/5 0349/0 011/0- 0459/0- 7603/0- 

O–H 477/2 0072/0 7966/2 0087/0 0031/0 0056/0- 5535/1- 

S        

O–H 822/1 0414/0 6595/4 0341/0 0114/0- 0455/0- 749/0- 

O–H 581/2       

 

 
و  باکلوفن-Rکمپلکس  (BCP)بحراني پيوند  هایهطنق ـ9شکل 

 . AIM هایهاز محاسب سيکلودکسترين آلفا

 

 
و  باکلوفن-Sکمپلکس  (BCP)بحراني پيوند  هایهطنقـ 10شکل 

 . AIM هایهاز محاسب سيکلودکسترين آلفا

 
و  باکلوفن-Rکمپلکس  (BCP)بحراني پيوند  هایهطنق ـ11شکل 

 AIM هایهاز محاسبگاما سيکلودکسترين 

 

 
و  باکلوفن-Sکمپلکس  (BCP)بحراني پيوند  هایهطنقـ 12شکل 

 .AIM هایهاز محاسب گاماسيکلودکسترين 
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 گیرینتیجه

ا مطالعه آلفا و گاما، بی هاگری انانتیومری سیکلودکسترینانتخاب
آلفا و گاما  هایبرهمکنش بین انانتیومرهای باکلوفن با سیکلودکسترین

 قرار گرفت.  مورد مطالعه میکوانتو هایهبا استفاده از محاسب

دهند که از بین میهای برهمکنش نشان انرژی مقدارهای
با هر دو سیکلودکسترین  R، کمپلکس انانتیومر  SوR انانتیومرهای 

آلفا یا گاما دارای انرژی برهمکنش منفی تر و در نتیجه پایدارتر 
، NBOتجربی مطابقت دارد. با توجه به آنالیز هاینتیجهاست، که با 

های سیکلودکسترین ترین میزان انتقال بار مربوط به کمپلکسبیش
 انتقال بار  برایباکلوفن است و  ـ Rآلفا و گاما با انانتیومر 

 ها به باکلوفن است.از سیکلودکسترین

، پیوندهای تشکیل شده بین QTAIM هایهمحاسببا توجه 
 های آلفا و گاما با انانتیومرهای باکلوفن، سیکلودکسترین

  از نوع غیرکوالانسی با ماهیت الکتروستاتیک و هیدروژنیاز
 نوع متوسط است.
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