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از خود نشان  یعوامل عصب ییزدادر سم یادوارکنندهیام جیو مشتقات آن نتا نیکلودکستریبتا س هیبر پا ییایمیش یها ندهیربا

، روش (CWC) ییایمیش یسلاح ها ونیعوامل و مهم تر از آن مقررات تحت کنوانس نیا یبالا اریبس تیسم لیداده اند. به دل

 است. افتهی یفوق العاده ا تیاهم تیو حذف سم زیدرولیه ش،یربا سمیدرک مکان یبراقدرتمند  یبه عنوان ابزار ینظر یها

 (M-β-CD) نیدکسترکلویسبتا  لیو مت( β-CD) نیکلودکستریبتا س همانیم-زبانیم ریدرون گ یرساله، کمپلکس ها نیدر ا

ی مولکول کینامید یها یساز هیو شب (QMی )کوانتوم کیمحاسبات مکان ی لهیارگانوفسفات به وس یعوامل عصب یبا برخ

(MD .بررسی شده است )نیب یاتصال و برهمکنش ها سمیمکان β-CD  وM-β-CD  ی میهمان با روش عصبمیزبان و عوامل

واکنش پذیری و ی پارامترها( در دو فاز گازی و حلال آب ارزیابی شده است. برای توصیف DFTی )چگال یتابع هینظرهای 

( آنالیز گردیده است. MESP( و پتانسیل الکترواستاتیک مولکولی )FMOsویژگی های الکترونی، اوربیتال های مولکولی مرزی )

( و نظریه کوانتومی اتم ها در مولکول ها NBOی )عیطب یوندیپ تالیاز روش اورب یرکووالانسیغ یدرک برهمکنش ها یبرا

(QTAIM .استفاده شده است )نیکمپلکس ها محاسبه و همچن لیتشک دییتأ یمادون قرمز و رامان برا یها یسنج فیط 

دهد که  ینشان م جیاستاندارد مورد مطالعه قرار گرفته است. نتا طیبا انجام محاسبات فرکانس در شرا یکینامیترمود یپارامترها

 نیب یدروژنیه یوندهایواندروالس و پ یشده است و برهمکنش ها لیمورد مطالعه تشک فازدر هر دو  یداریپا یکمپلکس ها

 ییبر خروج گروه ترک کننده و سم زدا زبانیدر حفره مولکول م یبا فراهم کردن موجبات استقرار ساختار عوامل عصب یمولکول

 یساختار مولکول ،یکینامیرفتار د نییتع یبرا یمولکول کینامید یها یساز هیشب ن،یعلاوه براگذار است.  ریثتأ همانیاز ساختار م

 یانجام گرفته است. پارامترها دیتعادل، تعادل و تول شیپ ی در سه مرحله همانیم-زبانیم یها اتصال در کمپلکس لیو م

عوامل  زیدرولیه درترک کننده عوامل اعصاب  روهبا گ زبانیم یاجزا یدهند که برهمکنش ها ینشان م یکینامیو د یساختار
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