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ABSTRACT 

Introduction and Objectives: Acidic solutions are widely used for acid pickling, removing impurities and contaminants from the 

surfaces of metal objects in various industries. This process, however, reduces the corrosion resistance of metal. The objective of this 

study is to assess the application of certain cost-effective pharmaceuticals as eco-friendly corrosion inhibitors to mitigate metal 

corrosion in acidic environments. 

Materials and Methods: The adsorption quality and the potential for forming a stable protective layer of paracetamol on the (110) 

plane of iron have been investigated and analyzed using first-principles calculations based on density functional theory. 

Results: Given the presence of a benzene ring and hydroxyl and amide functional groups in paracetamol's structure, numerous 

structural arrangements were created and optimized. Among these, the arrangement where the paracetamol molecule was adsorbed 

onto the (110) plane via the benzene ring proved to be the most stable, with an adsorption energy of -242 kJ/mol. The sign and 

magnitude of the calculated adsorption energy suggest that paracetamol is a suitable corrosion inhibitor for iron surface. The 

projected density of states, charge density difference, Bader charge analysis, and electron localization function for the optimal 

adsorption state were calculated to evaluate the molecule-surface interaction.  

Conclusion: These analyses revealed that the hybridization of the d orbitals of the metal atoms and the π orbitals of the benzene ring, 

forming a back-donation π bond, played a major role in the adsorption of the paracetamol molecule on the iron surface. 

 
Keywords: Electrochemical corrosion, Green corrosion inhibitors, Fe surface, Paracetamol, Density functional theory. 
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 چکيده 

ها از سطح اجسام فلزی  ها و آلايندهحذف ناخالصی طور گسترده برای اسید شويی،  های اسیدی به درصنايع مختلف از محلول   مقدمه و اهداف:
هدف اين پژوهش، ارزيابی استفاده از برخی داروهای ارزان قیمت  شود.  اين امر منجر به کاهش مقاومت فلز برابر خوردگی می  شود.استفاده می

 های خوردگی سبز جهت کنترل خوردگی فلزات در محیط اسیدی است. عنوان بازدارنده به

با استفاده از محاسبات اصول  فلز آهن    (110)  محافظ پايدار داروی پاراستامول بر روی صفحه  کیفیت جذب و امکان تشکیل لايه  ها:مواد و روش
 مبتنی بر نظريه تابعی چگالی مورد بررسی و مطالعه قرار گرفته است.   اولیه

های ساختاری بسیاری ساخته و بهینه  های عاملی هیدروکسیل و آمید در ساختار پاراستامول، آرايشبنزن و گروه  با توجه به وجود حلقه  ها:یافته 
جذب شده بود، از همه  آهن    (110)  بنزن بر روی صفحه   های مختلف، آرايشی که در آن مولکول پاراستامول از طريق حلقهاند. از میان آرايششده

آن   انرژی جذب  بود و  ب  -242پايدارتر  بر مول  از ه کیلوژول  استفاده  مطلوبیت  از  انرژی جذب محاسبه شده، نشان  آمد. علامت و مقدار  دست 
های تصوير شده، اختلاف  سطح، چگالی حالت -منظور ارزيابی برهمکنش مولکول عنوان بازدارنده خوردگی سطح آهن دارد. به داروی پاراستامول به 

 چگالی بار، آنالیز بار بیدر و تابع جايگزيدگی الکترون برای حالت جذبی بهینه محاسبه شد. 

های پای حلقه بنزززن در قالزز  های فلزی و اوربیتالاتم  dهای  دست آمد که هیبريداسیون اوربیتالهچنین بها ايناز مجموع اين بررسی  گیری:نتیجه
 .اندای در جذب مولکول پاراستامول بر روی سطح آهن ايفا کردهپیوند پای بازگشتی، نقش عمده

 
 .نظريه تابعی چگالیسطح آهن، پاراستامول،   سبز، های خوردگیخوردگی الکتروشیمیايی، بازدارنده :واژگان کلیدی
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 مقدمه -1

 بززین کززه اسززت  الکتروشیمیايی يا شیمیايی واکنش  يک  خوردگی

 فلزززات خززوردگی .(1) دهززدمززی رخ آن اطززراف محززیط و فلززز

 شززیمیايی،  هززایکارخانززه  تولیززدی،  صنايع  برای  هزينهپر  یواکنش

 .(3 و 2) آيززدمززی بشززمار صنايع از ديگر بسیاری و نفت   صنعت 

 و  گززاز  و  نفززت   انتقززال  لولززه  خطوط  خرابی  شیمیايی،  مواد  نشت 

 هسززتند.  فلزززات  خززوردگی  مشکلات  جمله  از  سوزیآتش  حتی

 خززوردگی  کززاهش  راستای  در  مختلفی  عملی  و  نظری  هایروش

 ،خززوردگی  بازدارنده  مواد  از  استفاده  .(4)  ت اس  شده  ارائه  فلزات

 خززوردگی  هززایبازدارنززده  اسززت.  هززاروش  کارآمدترين  از  يکی

 اضززافه  خورنززده  محززیط  بززه  انززد    میزززان  بززه  که  هستند  موادی

 را  فلززز  خوردگی  سرعت   محیط  در  تغییر  ايجاد  بدون  و  شوندمی

 .(5) دنکنمی پیشگیری آن  وقوع از يا و دندهمی  کاهش

دی  کرومززات،  نظیززر  آلززی  غیززر  ترکیبززات  از  اسززتفاده  امروزه

 محیطززیزيست   اثرات  و  بالا  ت سمیّ  دلیل  به  هانیترات  و  کرومات

 ؛اسززت  شززده ممنوع موارد از بسیاری در  حتی  و  محدود  ،مخرب

 منززابع  نززوع  از  جديززد  خوردگی  هایبازدارنده  از  استفاده  بنابراين

 .(7 و 6) شززودمززی تلقززی ترمطلوب و ترمهم  ی،غیرسمّ  و  طبیعی

 از  شززده  مشززتق  شززیمیايی  ترکیبات  درباره  پژوهش  راستا،  اين  در

 هززایبازدارنده عنوانبه ،گذشته مصرف تاريخ  داروهای  و  هانگیا

 زمینززه  بززه  ،زيسززت   محززیط  داردوسززت   و  قیمت   ارزان  خوردگی

 سززطو   در  را  زيززادی  توجه  و  است   شده  تبديل  فعالی  مطالعاتی

 .(9 و 8) اسززت  کززرده جلزز   خززود بززه یصززنعت و یدانشززگاه

 ،ارزان  و  صززنعتی  تولیززد  و  کم  ت سمیّ  دلیل  به  شیمیايی  داروهای

 یسززمّ  خززوردگی  هززایبازدارنده  یجايگزين  برای  آلايده  یانتخاب

 از  حفاظززت   خززوا   اخیززر،  هززایسززال  در  شززوند.یم  محسوب

 اسززت   کززرده  جل    خود  به  را  ایگسترده  توجه  داروها  خوردگی

 میززان  از  که  دهدمی  نشان  شده  منتشر  مقالات  ارزيابی.  (10-12)

 آروماتیززک،  هایحلقززه  يززا  حلقززه  دارای  هززايیآن  آلززی،  ترکیبات

 مختلززف  املیع  هایگروه  و  (p)  پای  گانهسه  و  دوگانههای  یوندپ

 گززوگرد  يززا  فسززفر  نیتززروژن،  اکسززیژن،  1هایاتم  ناجور  دارای  که

 دهنززدمززی نشززانمؤثرتری   خوردگی  بازدارندگی  خوا   ،هستند

 روی  بززر  ترکیبززات  ايززن  جززذب  که  شودمی  تلقی  گونهاين  .(13)

 شززیمیايی( )جذب نسیکوالا پیوندهای ايجاد طريق از فلز،  سطح

 ،فیزيکززی(  )جززذب  الکتروسززتاتیکی  ضعیف  هایبرهمکنش  يا  و

 فلز  و  گرددمی  فلز  سطح  روی  بر  محافظ  ایلايه  تشکیل  به  منجر

 کنززدمززی  محافظززت   محیط  در  موجود  خورنده  عوامل  برابر  در  را

 بززا  آلززی  خززوردگی  هایبازدارنده  گریغربال  نتايج  بررسی  .(14)

 ثرهؤ مزز   مززاده  شززیمیايی  ساختار  با  هاآن  مقايسه  و  مطلوب  کارکرد

 بززین  بسززیاری  سززاختاری  شباهت   که  دهدمی  نشان  داروها  برخی

 هایبخش  و  هیدروکسیل  گروه  نمونه،  عنوانبه  دارد.  وجودها  آن

 اين  از  پیش  .ددار  وجود  نیز  داروها  برخی  ساختار  در  ناجورحلقه

 ترامززادول (،16) سززفاپیرين ،(15) ايربسارتان مانند داروها  برخی

 هبازدارنززد  عنوانهبزز   ،(19)  سیلینآمپی  و  (18)  کلرامفنیکل  ،(17)

 اند.شده  استفاده اسیدی محیط در معمولی فولاد  برای  خوردگی

 عواملی  به  ،خوردگی  مولکولی  دهبازدارن  يک  عملکرد  کیفیت 

 ،بازدارنززده مولکززول الکترونززی سززاختار فلززز، سطح ماهیت   نظیر

 ماهیززت   و  خورنززده  محززیط  نوع  مولکول،  در  جذب  مراکز  تعداد

 اينکززه  بززه  توجه  با  .(13)  دارد  بستگی  فلز  سطح  با  آن  برهمکنش

 عملکززرد ارزيززابی بززرای تجربززی هززایآزمززون و هززاروش

 اثر  کیفیت   از  مناسبی  فهم  کردن  فراهم  و  خوردگیهای  بازدارنده

 هززایسززال  در  ،(20)  هستند  پرهزينه  ،شده  ذکر  عوامل  از  يک  هر

 کوانتززومی  هززایسززازیشبیه  ماننززد  محاسباتی  هایروش  از  اخیر

 بازدارنززده  هززایمولکول  عملکززرد  و  جذب  نحوه  بینیپیش  برای

 محاسززبات  از  حاضززر  پززژوهش  در  است.  شده  استفاده  خوردگی

 جززامعای مطالعززه جهت   چگالی،  تابعی  نظريه  پايه  بر  اولیه  اصول

 روی  بر  2پاراستامول  داروی  خوردگی  بازدارندگی  خوا   درباره

 نززام  کززه  دارو  ايززن  .اسززت   شززده  استفاده  آهن  فلز  (110)  صفحه

 در اسزززت، N-(4-hydroxyphenyl)ethanamide آن شزززیمیايی

 مززاده  سززاختار  در  شززود.می  شناخته  استامینوفن  نام  با  بیشتر  ايران

 آمیززد  و  هیدروکسززیل  هززایگروه  و  بنزززن  حلقززه  ،دارو  اين  ثرهؤ م

 در دارو ايززن بززه  قیمززت   ارزان  دسترسززی  به  توجه  با  دارد.  وجود

 طبیعی  رفت   هدر  و  مصرف  گسترگی  موج    خود  اين  که  کشور

 عنوانبززه  اسززتفاده  جهززت   کززارايی  درصززورت  است،  شده  نیز  آن
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 مقززرون  نیززز  آن  عملززی  اسززتفاده  آهززن،  بززرای  خوردگی  بازدرنده

 حززالدر کززه  اسززت   ذکززر  بززه  لازم  همچنززین  بود.  خواهد  صرفهبه

 ايززران  کشززور  در  نفززت   از  دارو  ايززن  تولیززد  کامل  زنجیره  حاضر

 دو  از  بززیش  آن،  داخلی  هایکارخانه  تولید  ظرفیت   و  دارد  وجود

 است.  داخلی نیاز  برابر

 

 تحقیق روش و مواد -2

 استفاده  با  و  3چگالی  تابعی  نظريه  چارچوب  در  محاسبات  تمامی

 بهینگززی بززرای .(21) است  شده انجام VASP  محاسباتی  بسته  از

 ترکیبززات  و  آهززن  (110)  صززفحه  پاراستامول،  مولکول  ساختاری

 (22)4يافته  تعمیم  گراديان  تقري    از  آهن  سطح  روی  بر  مولکول

 اسززت.  شده  استفاده  PBE  (23)  همبستگی-تبادل  تابعی  قال    در

 400  مززو   تززابع  بسززط  بززرای  تخززت   امززوا   قطززع  انرژی  مقدار

 بززرای  انززرژی  همگرايززی  معیار  شد.  گرفته  نظر  در  ولت -الکترون

 سززلول  در  ولززت -الکتززرون  10-5  خودسززازگار  محاسبه  هر  پايان

 از  کمتززر  معیززار بهینگززی سززاختاری،  و  شززد  گرفته  نظر  در  واحد

  اتززمهززر   بروارد  نیروی شدن نگسترومآ بر ولت -الکترون  0/ 03

 بهینگی  محاسبه  هر  در  5بريلوئن  منطقه  بندیشبکه  .شد  داده  قرار

-مونخورسززت   روش  از  الکترونززی،  ساختار  محاسبه  و  ساختاری

 (4×4×4) و (30×30×30) هززایترکیزز   از اسززتفاده بززا و 6پززک

 و  آهززن  ترکیبززات  ابرسززلول  و  آهززن  واحززد  سلول  برای  ترتی  به

 ابتدا  آهن،  (110)  صفحه  ساخت   منظوربه  گرفت.  انجام  مولکول،

 بهینززه پر مرکز مکعبی بلوری شبکه دارای آهن  توده  واحد  سلول

 2/ 26  مغناطیسززی  گشززتاور  و  انگسززترم  2/ 80  شززبکه  ثابت   و  شد

 آمززده،  دسززت هب  هززایداده  آمززد.  دسززت هب  آن  برای  مگنتون-بوهر

 24)  دارند  پیشین  مطالعات  در  شده  ارائه  هایداده  با  خوبی  توافق

 راسززتای در و شززده بهینززه تززوده سززاختار از اسززتفاده بززا .(25 و

 را آن و و داده برش لايه چهار ضخامت  به  آهن  ای  توده  (،110)

 .گسززترش داديززم شززبکه سطحی بردارهای راستای در  واحد  پنج

 لايززه چهززار از زيززرين لايززه دو ،ساختاری هایبهینگی یتمام  در

 داشززته  نگززه  ثابززت   آهن،  (110)  صفحه  ابرسلول  در  موجود  آهن

 آهززن، تززوده ساختار داشتند. تحر   اجازه رويی لايه دو  و  شدند

 مولکززولی  ساختار  و  آهن  (110)  صفحه  (5×5)  ابرسلول  ساختار

 درنظززر منظوربززه اسززت. شززده آورده (1) شززکل در پاراسززتامول

 مولکول  و  سطح  بین  7واندروالسی  ضعیف  هایبرهمکنش  گرفتن

 حززذف  منظوربززه  (.26)  دشزز   استفاده  D3  تصحیح  از  پاراستامول،

 اول  لايززه  از  انگسترم  22  مقدار  به  خلأی  سلولی،  بین  برهمکنش

 بززا  اسززت.  شززده  اعمززال  آهن  سطح  بر  عمود  راستای  و  در  سطح

 یتمززام در آهززن، سززطو   و  تززوده  مغناطیسززی  خززوا   به  توجه

 قطبیززدگی الکترونززی، سززاختار وسززاختاری  گززیبهین محاسززبات

  گرديد. لحاظ  اسپینی

 (110) صززفحه روی بززر پاراسززتامول مولکززول  جذب  فرآيند 

 بززرای  جذب  انرژی  گرفت.  قرار  بررسی  مورد  گازی  فاز  در  آهن

 :شودمی محاسبه  (1) رابطه از گازی  فاز  شرايط

(1       )                        )inh+ E slab(E -slab+inh = E vac adsE 

 الکترونززی  انززرژی  ترتی  بززه  ،inhE  و  slab+inhE،  slabE  رابطه  اين  در

 انززرژی  آهن،  (110)  صفحه  روی  بر  شده  جذب  مولکول  ترکی  

 مقززدار  هسززتند.  خززلأ  در  مولکززول  انززرژی  و  تمیز  (110)  صفحه

 تززرجیح  معنززای  به  جذبی  آرايش  يک  برای  جذب  انرژی  ترمنفی

 مقززادير اسززت. بززاقی بززه  نسززبت   جذبی  آرايش  آن  ترمودينامیکی

 بززر  مولکززول  تززرقوی  جذب  از  نشان  همچنین  انرژی  اين  ترمنفی

 توانززايی و شززده تشکیل محافظ لايه  بیشتر  استحکام  سطح،  روی

 خواهززد  خوردگی  برابر  در  آهن  سطح  از  حفاظت   برای  آن  بیشتر

 بود.

 بززر  پاراسززتامول  مولکززول  جززذب  مکانیسززم  ارزيابی  منظوربه

 بززرهمکنش ماهیززت  ارزيابی همچنین و آهن (110) صفحه  روی

 و  جزئززی  هززایحالززت   چگززالی  اتمی،  مقیاس  در  سطح-مولکول

 بززار آنززالیز و (27) بززار  چگززالی  اختلاف  همچنین  و  شده  تصوير

 تززرينمنفززی دارای که بهینه جذبی آرايش برای (29  و  28)  8بیدر

 گرفتنززد.  قززرار  بررسززی  مززورد  و  محاسززبه  اسززت،  جززذب  انرژی

   است: شده  محاسبه زير رابطه  توسط بار  چگالی اختلاف

(2                    ))inh)𝑟(𝜌+  𝑠𝑙𝑎𝑏)𝑟(𝜌( -+inh 𝑠𝑙𝑎𝑏)𝑟(𝜌) = 𝑟(𝜌∆ 

 ترتی  توزيززع چگززالی بززار دربه  slab+inhr،  slabr  ،inhrاين رابطه  در  

، توزيززع ( آهن110)  ترکی  مولکول جذب شده بر روی صفحه
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 . پاراستامول مولکولی ساختار و آهن (5× 5× 5) سوپرسل شده بهینه  ساختار -1 شکل

 

و توزيع چگالی بار بززر روی مولکززول (  110)  صفحهچگالی بار  

 9نیز تززابع جايگزيززدگی الکتززروندر نهايت  است.  جذب    پس از

محاسززبه و  تززرين انززرژی جززذبآرايش جذبی دارای منفیبرای  

 .(31و  30) شدبررسی  

 

 بحث و نتایج -3
 جذب هایانرژی و  جذبی هایآرایش -1-3

 پاراسززتامول مولکززول جذب برای متعدد  اولیه  هایحالت   میان  از

 چهززار  سززاختاری،  بهینگززی  از  پززس  آهن،  (110)  صفحه  روی  بر

 مقايسززه  آمززد.  دسززت هب  (2)  شززکل  مطززابق  متفززاوت  گیریجهت 

 نظززر  از  کززهسززؤال    ايززن  بززه  گیریجهت   چهار  اين  جذب  انرژی

 از  آهززن  سطح  روی  بر  پاراستامول  مولکول  جذب  ترمودينامیکی

 هززایگززروه  طريق  از  يا  است   مرجح  بنزن  حلقه  پای  شبکه  طريق

 هززر  جززذب  انرژی  دهد.می  پاسخ  آمیدی،  يا  هیدروکسیلی  عاملی

 هززایانرژی  ست.ا  شده  گزارش  نیز  شکل  در  جذبی  آرايش  چهار

 از  پاراسززتامول  مولکززول  هززاآن  در  کززه  جذبی  هایآرايش  جذب

 در  است،  شده  جذب  سطح  روی  بر  خود  عاملی  هایگروه  طريق

 بسززیار مقززادير ايززن هسززتند.  مول  بر  کیلوژول  -118  تا  -58  بازه

 آمده دست هب انرژی مقدار از  تر(نامطلوب  و  منفی  )کمتر  تربزرگ

 بززر  لززوژولیک   -242)  هسززتند  بنزززن  حلقززه  طريق  از  جذب  برای

 بززر  پاراسززتامول  جززذب  ترمودينززامیکی  ترجیح  به  توجه  با  (.مول

 هززایبررسززی  ساير  بنزن،  حلقه  طريق  از  (110)  آهن  سطح  روی

 سطح-مولکول  هایبرهمکنش  ماهیت   و  جذب  مکانیسم  بر  ناظر

 بززا  پاراسززتامول  مولکول  بود.  خواهد  جذبی  آرايش  اين  اساس  بر

 اسززت. شده ساختاری  تغییرات  دچار  بنزن،  حلقه  طريق  از  جذب

 هیززدروژن هایاتم ديد، توانمی (الف-2) شکل در  که  طورهمان

 از بنزززن، حقلززه به متصل آمید و  هیدروکسیل  عاملی  هایگروه  و

 قززوی برهمکنش  نشان  خود  اين  که  شده  خار   حلقه  اين  صفحه

 ايززن  هیبريداسیون  تغییر  و  آهن  سطح  با  بنزن  حلقه  کربن  هایاتم

 بززین  شززده  تشززکیل  هززایپیونززد  طززول  دارد.  3sp  به  2sp  از  هااتم

 محززدوده  در  آهززن  سززطحی  هززایاتم  و  بنزن  حلقه  کربنهای  اتم

 از  بیشززتر  کمززی  تنها  مقادير  اين  هستند.  آنگستروم  2/ 22  تا  2/ 01

 برخززی در آمززده دسززت هب کززربن-آهززن يززون پیونززد طززول

 از  و  (32)  آنگستروم(  1/ 90  و  1/ 80)  است   معدنیهای  کمپلکس



 ...  عنزوان عامل بازدارنزدهجذب پاراستامول بزه سمیمکان یبررس                                                             همکاران و حمیدی

 93-103:44(2؛) 1404مواد پیشرفته در مهندسی  98
 

 
 آهن.  (110) صفحه روی بر پاراستامول بازدارنده مولکول مختلف  گیریجهت چهار شده بهینه  ختارهایسا -2 شکل

 

های بیانگر تشکیل پیوند قوی بین مولکول بازدارنده با اتمرو  اين

  .سطح آهن است 

 

 الکترونی ساختار -2-3

 ماهیززت   ارزيززابی  همچنززین  و  جززذب  مکانیسززم  بررسی  منظوربه

 تصوير  و  10جزئی  هایحالت   چگالی  سطح،-مولکول  برهمکنش

 جايگزيززدگی  تززابع  و  بیززدر  بارهززای  بززار،  چگالی  اختلاف  شده،

 کززرديم.  محاسبه  (الف-2)  شکل  جذبی  آرايش  برای  را  الکترونی

 عناصززر از روشززنی تصززوير بززه توانمی هابررسی  اين  مجموع  از

 صززفحه  روی  بززر  پاراسززتامول  مولکززول  جززذب  کیفیززت   درمؤثر  

 شززده  تصززوير  هززایحالت   چگالی  (،3)  شکل  رسید.  آهن  (110)

 سطحی  هایاتم  از  دسته  آن  yzd  و  2zd،  xzd  هایاوربیتال  به  متعلق

 همچنززین  و  هسززتند  پیونززد  در  پاراسززتامول  مولکززول  بززا  که  آهن

 از  پززس  و  پززیش  را  بنزززن  حلقززه  کززربن  هززایاتم  zp  هایاوربیتال

 شززده  تصززوير  هززایحالززت   چگالی  دهد.می  نشان  پیوند  برقراری

 سازیشبیه  سلول  يک  از  استفاده  با  برهمکنشی،  غیر  سیستم  برای

 سیسززتم  فضززايی  آرايززش  همان  با  پاراستامول  مولکول  يک  شامل

 قززرار  آهن  (110)  صفحه  از  آنگسترومی  10  فاصله  در  که  جذبی

 z عنصززر دارای که هايیاوربیتال انتخاب دلیل آمد.  دست هب  دارد،

 به نیز هستند سازی(شبیه  سلول  در  آهن  (110)  صفحه  بر  )عمود

 جززايیآن  از  گززردد.می  باز  سطح-مولکول  برهمکنش  گیریجهت 

 قززوی  بززرهمکنش  در  هززم  بززا  z  جهززت   در  مولکززول  و  سطح  که

 عمده  نقش  ،z  عنصر  دارای  هایاوربیتال  که  است   بديهی  هستند،

 در  که  طورهمان  اين،  بر  علاوه  کنند.می  بازی  هاپیوند  تشکیل  در

 مولکززول  ایجبهززه  هایاوربیتال  است،  شده  داده  نشان  (4)  شکل

 پززر  اوربیتال  ترينپايین  و  11شده  پر  اوربیتال  بالاترين  پاراستامول،

 روی  بززر  عمززده  طوربه  و  بوده  پای  ماهیت   دارای  دو  هر  ،12نشده

 بززرهمکنش يززک در اينکززه به  توجه  با  اند.شده  توزيع  بنزن  حلقه

 در  مولکززول  ایجبهززه  هززایاوربیتززال  سطح،  و  مولکول  بین  قوی

 بززه  توجززه  بززا  همچنززین  و  دارندمؤثرتری    مشارکت   هابرهمکنش

 هايیاوربیتال  رفتار  بررسی  است،  پای  هااوربیتال  اين  تقارن  اينکه

 هززایبززرهمکنش  توضززیح  در  دارد  وجززود  z  عنصززر  هاآن  در  که

 ملاحظززه  (3)  شکل  در  که  طورهمان  است.  کافی  سطح-مولکول

 در  مولکززول  نشززده  پززر  و  شززده  پر  الکترونی  هایحالت   شود،می
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   بازدارنده مولکول جذب شده  بهینه ساختار  برای (PDOS) جزئی حالت چگالی نمودار -3 شکل

 دهد. می نشان را فرمی تراز مکان  صفر، انرژی آهن. (110) صفحه  روی بر پاراستامول

 

 
 پر نشده  ترین اوربیتال( و پایینHOMOبالاترین اوربیتال پر شده ) چگالی الکترونی پاراستامول و ختار و هندسه مولکول سا -4شکل 

(LUMO) و با استفاده از تابعی ترکیبی با استفاده از نظریه تابعی چگالی که آنB3LYP 311-6 و مجموعه پایه G(d,p)   اند. دست آمده به 

 

وضعیت غیر برهمکنشی )پززیش از جززذب(، همگززی جايگزيززده 

ها پززس از جززذب مولکززول بززر روی صززفحه هستند. اين حالت 

شززدگی ( آهن، از حالززت جايگزيززده خززار  و دچززار پهن110)

شدگی نشان از هیبريداسززیون حززالات الکترونززی شدند. اين پهن

های سطحی آهن دارد. شايان ذکززر اتم  dهای  مولکول با اوربیتال

های الکترونی آهن پززس از شدگی مذکور در حالت است که پهن

 جذب مولکول پاراستامول نیز قابل مشاهده است.  

 فلزززی  مراکززز  بززا  پززای  شبکه  دارای  مولکول  يک  پیوند  نتیجه  در

 (1)  شززد:  متصززور  توانمی  حالت   سه  نشده،  پر  d  اوربیتال  دارای

 منتقززل  مولکززول  نشززده  پززر  هایاوربیتال  به  فلزی  اتم  از  الکترون

 شززده  پززر  هززایاوربیتززال  از  الکترون  (2)  ؛(13بازگشتی  )پای  شود

 اسززت   شززده  منتقززل  فلززز  پززر  نیمززه  d  هززایاوربیتززال  بززه  مولکول

 بیافتززد  اتفززا   پديززده  دو  هر  از  ترکیبی  يا  (3)  و  (14دهندگیپای)

 بززا  غلبززه  کهدرصورتی  بازگشتی(.  پای  و  دهندگیپای  از  )ترکیبی
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   ( آهن110) بر روی صفحه  جذب شده مولکول  پاراستامول های مختلف موجود بر روی بخش مقدار بار  -1جدول 

 ( الکترون استواحد بار مقادیر گزارش شده برحسب )

 های کربن حلقه اتم  اتم نیتروژن مجموع دو اتم اکسیژن  های هیدروژن مجموع اتم  هامجموع اتم 

836/1- 407/0 104 /1- 0897/0- 002/1- 

 

 
یستم بعد از فرآیند  س (CDD) زیع چگالی بار الکترونیتو -5شکل 

 ( آهن. 110صفحه )جذب مولکول بازدارنده بر روی 

 

 از  بززار  انتقززال  جهززت   که  رودمی  انتظار  باشد،  دهندگیپای  پديده

 غالزز    برگشتی  پای  پیوند  کهصورتیدر  و  باشد  سطح  به  مولکول

 بززود. خواهززد مولکززول بززه سززطح از بززار انتقززال جهززت  باشززد،

 آورده  (5)  شززکل  در  آن  نتززايج  که  بار  چگالی  اختلاف  محاسبات

 جززدول در آن نتايج که  بیدر  بار  محاسبات  همچنین  و  است   شده

 مولکززول  جززذب  در  کززه  دهززدمززی  نشززان  اسززت،  شده  ارائه  (1)

 سززطح، از مولکززول آهززن، (110) صززفحه روی بززر پاراسززتامول

 مولکززول به سطح  از  الکترون  1/ 84)  است   کرده  دريافت   الکترون

 بززرهمکنش  در  کززه  کرد  ادعا  توانمی  بنابراين  ؛است(  شده  منتقل

 مولکول به فلز از بازگشتی پای  پديده  آهن،  سطح  با  مولکول  اين

 همچنززین  بار  چگالی  اختلاف  محاسبات  نتايج  است.  بودهمؤثرتر  

 و  بنزززن  حلقززه  کززربن  هایاتم  پیوند  راستای  در  که  دهدمی  نشان

 های آهن سطح، افزايش چگالی بار وجززود داردترين اتمنزديک
 

 
 صفحه  روی بر   شده جذب بنزنی  حلقه شده بهینه  ساختار -6 شکل

 آهن.  (110)

 

 دارد.  هززااتم  اين  بین  قوی  برهمکنش  ايجاد  از  نشان  خود  اين  که

 زرد  رنزز   بززار،  چگززالی  اختلاف  شکل  در  که  است   ذکر  به  لازم

 دهندهنشززان  روشززن  آبززی  رنزز   و  منفززی  بززار  تجمع  دهندهنشان

 خلاصززه، طوربززه اسززت. ناحیززه آن در بززار چگززالی کززاهش

 هایاروبیتال  هیبريداسیون  قال    در  بازگشتی  پای  هایبرهمکنش

d  در  بنزززن  حلقززه  پززای  هززایاوربیتززال  و  سززطحی  آهززن  هایاتم 

 بززر  مولکول  اين  قوی  جذب  در  عمده  نقش  پاراستامول،  مولکول

 بززرهمکنش از ما تلقی اگر اند.کرده  ايفا  آهن  (110)  صفحه  روی

 و باشززد درسززت  آهززن (110) صززفحه بززا پاراسززتامول مولکززول

 انززدکی نقززش  میززان  اين  در  آمید  و  هیدروکسیل  عاملی  هایگروه

 جززذب  انرژی  به  آن  جذب  انرژی  رودمی  انتظار  باشند،  کرده  ايفا

 نشان  محاسبات  باشد.  نزديک  سطح  همان  روی  بر  بنزن  مولکول

 صفحه  روی  بر  بنزن  مولکول  جذب  انرژی  که  (6  )شکل  دهدمی

 بززوده مززول بززر ژول کیلو  -223 جذب انرژی دارای آهن  (110)

 انززرژی از تززر(نززامطلوب و منفززی )کمتززر تربزرگ کمی  که  است 

 ادعا  توانمی  رواين  از  است.  سطح  آن  روی  بر  پاراستامول  جذب

 کززه  قطبی  عاملی  هایگروه  از  فارغ  آلی،  مولکول  يک  در  که  کرد

 شززايانی کمک خورنده محیط در نظر مورد مولکول  شدن  حل  به
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 . مناطق قرمز و ( آهن110) برای آرایش بهینه جذب پاراستامول بر روی صفحه  (ELF)الکترون  جایگزیدگیع تاب -7شکل 

 های دو بعدی تابع جایگزیدگی الکترون نمایانگر اعداد یک و صفر هستند. آبی رنگ در صورت 

 

 بیشتر  جذب  انرژی  به  منجر  ترگسترده  پای  شبکه  وجود  کنند،می

   شود.می

 پاراستامول  مولکول  پیوند  تردقیق  بررسی  منظوربه  و  آخر  در

 ايززن  بززرای  الکتززرون  جايگزيززدگی  تززابع  آهززن،  (110)  صفحه  با

 بعززد  بززی  تززابعی  الکتززرون  جايگزيدگی  تابع  شد.  محاسبه  سیستم

 صفر  بین  عددی  سازیشبیه  سلول  فضای  از  نقطه  هر  به  که  است 

 0  و  0/ 5  ،1  به  نزديک  اعداد  دارای  نواحی  دهد.می  نسبت   يک  تا

 يززا  يززونی  و  فلزززی  کوولانسی،  پیوندهای  وجود  نشانگر  ترتی  به

 و  الکتززرون  جايگزيززدگی  بعززدی  سززه  تززابع  هستند.  ندروالسیاو

 بززرای  مختلززف  جهززات  در  تززابع  اين  بعدی  دو  صورت  همچنین

 در  آهززن  (110)  صززفحه  روی  بر  پاراستامول  جذب  بهینه  آرايش

 سززطح  روی  بززر  نقاط  شکل،  اين  در  است.  شده  آورده  (7)  شکل

 جايگزيززدگی  تززابع  انززدازه  دهندهنشززان  زرد،  رنزز   دارای  حجم

 پیونززد  شززود،مززی  ملاحظززه  کززه  طززورهمان  هستند.  0/ 5  الکترون

 از  سززطح  آهززن  هززایاتمترين  نزديک  و  بنزن  حلقه  کربنهای  اتم

 اخززتلاف  نتايج  با  توافق  در  مشاهده  اين  است.  کووالانسی  جنس

 بین فضای در آن در که است   (5)  شکل  در  شده  ارائه  بار  چگالی

 گززروه  هایاکسیژن  بین  برهمکنش  شد.  ديده  بار  تجمع  هااتم  اين

 فقززدان  دلیززل  به  نیز  سطحی  هایاتم  با  آمید  گروه  و  هیدروکسیل

 از  آهززن،  هززایاتم  و  هززاآن  بززین  فضای  در  الکترون  جايگزيدگی

 بززر  پاراستامول  مولکول  جذب  جنس  بنابراين،  ؛است   يونی  جنس

 يونی و کووالانسی پیوندهای  از  ترکیبی  آهن  (110)  صفحه  روی

   است.
 

 گیرینتیجه -4

 پاراسززتامول  داروی  سطحی  جذب  نظری  بررسی  به  پژوهش  اين

 اولیززه اصززول محاسبات از استفاده با آهن (110) صفحه روی  بر

 منظززور  ايززن  بززرای  اسززت.  پرداخته  چگالی  تابعی  نظريه  بر  مبتنی

 بززار تحلیززل و تجزيززه بار، چگالی اختلاف جزئی،  حالت   چگالی

 مطالعززه  مززورد  سیسززتم  بززرای  الکترونی  جايگزيدگی  تابع  و  بیدر

 صززفحه روی بززر پاراسززتامول مولکززول قززوی  جززذب  .شد  انجام

 پايززداری  با  محافظ  ایلايه  تشکیل  به  منجر  تواندمی  آهن  (110)

 کززاهش  را  آن  خززوردگی  نرخ  و  شود  آهن  سطح  روی  بر  مناس  

 حلقززه  سززهم  کززه  داردمززی  بیززان  محاسبات  از  حاصل  نتايج  دهد.

 صززفحه  روی  بر  جذب  در  مولکول  اين  ساختار  در  موجود  بنزنی

 آمیززد  و  هیدروکسززیل  عززاملی  هززایگززروه  از  بیشتر  آهن،  (110)
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 (110) صززفحه روی  بززر  پاراستامول  مولکول  جذب  جنس  ت.اس

 از اسززت. يززونی و کووالانسززی پیونززدهای از ترکیبززی نیززز آهززن

 هایبازدارنززده  خززوردگی  بازدارندگی  فعالیت   شرطپیش  جاکهآن

 فلززز  سززطح  روی  بززر  مناس    پايداری  با  سطحی  جذب  مولکولی

 مقززرون  و  مززؤثر  روشی  توانزدمزی  مولکزولی،  سزازیمدل  است،

 و  طراحززی  بززرای  ايمنززی  و  زمززانی  اقتصززادی،  لحاظ  به  صرفه  به

 ند.باش مولکولی  خوردگی هایبازدارنده  ارزيابی

 

 سپاسگزاری و تشکر
 و  صززنعتی  عمززومی،  مؤسسززات  از  خاصززی  حمايززت   تحقیق  اين

 .است  نکرده  دريافت   غیرانتفاعی
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