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 محاسبه انرژی  آزاد مؤثر با در نظر گرفتن عوامل ذات ی و خارجی  در ابعاد نانو 

 

 چکیده 

  از یآزاد ن  یتفاوت انرژ  قیمحاسبه دق   ،یمولکول  یسازوکارها   قیدرک دق  یبرا  ، جهیدرنتآزاد همراه هستند.    یانرژ  رییبا تغ  یستیز  یندها یفرآ

.  اندشده   ارائه  یآمار  کیو مکان  کی کلاس  کیزیف  نی آزاد با استفاده از قوان  یمحاسبه انرژ   یبرا  یلادیم  1935از سال    یمتفاوت  یهاروش است.  

  ج ینتا نیهم چنان فاصله ب یستند، اما در موارده یشگاهیآزما جینتا یبرا  یمکمل خوب یفیک ازلحاظ یستیز یهای ساز ه یشباز   یاریبس هرچند

  منظور به  عتیبه طب  یمولکول  یهای ساز مدل   شتریب  یکینزد  ازمندین  یست یز  یهاطیمح  ی دگیچیپ  لیوجود دارد.  به دل  یشگاهیبا آزما  یساز هیشب

ذاتمیهست  ج ینتا  ریتفس  ایو    هاینیبش یپبهبود   عوامل  خارج  ی.    شونده  حل قطبش  ازجمله (Intrinsic and Extrinsic Factors) یو 

اثرات پیالکترون  ونی زاسیپلار) ا (pH) اچ  ی( و  انجام  ناد  مؤثرمحاسبات    نیدر  ا  دهیهستند.  نتا  نیگرفتن    ی متفاوت برخ   جیعوامل، منجر به 

  نانو داروها عوامل، در برهمکنش    نی از ا  یآزاد را با در نظر گرفتن برخ  ی. انرژ شودیم  یشگاهیآزما  ج یآزاد( با نتا  ی)انرژ  یسازهیشب  ی محاسبات کم

  یریگجهت و  یعامل یهاگروه مانند ساختار،  ی، عوامل ذاتهان یپروتئ. در برهمکنش با میمحاسبه کرد یستیز یهان یپروتئبا غشا و  نانو ذراتو 

 ی . راستمیاکرده   یساز مدل مانند اثر حلال را    یعوامل خارج  ،یستیز  یشاها در برهمکنش با غ  کهی درحال.  میاکرده را مطالعه    یکیالکتر  یبارها 

 .مطالعات صحبت خواهم کرد  نیا  جیدر خصوص نتا  نار،یسم  نی.  در امیانجام داد  یشگاهیآزما  جیرا با استفاده از نتا  یسازهیشب  جینتا  ییآزما
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