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[bookmark: _GoBack]خاصیت آنتیاکسیدانی ترکیبات پیرانوپیریمیدین در فاز گاز در سطح نظری+ B3LYP/6-31G با استفاده از سه مکانیسم انتقال اتم هیدروژن (HAT)، مکانیسم انتقال تک الکترون-انتقال پروتون (SET-PT)، مکانیسم انتقال متوالی الکترون و پروتون (SELPT) مورد بررسی واقع شد. موقعیت قرارگرفتن استخلافهای مختلف Cl، NO2 و OCH3 عامل مؤثری بر خاصیت آنتیاکسیدانی ترکیبات است. استخلاف NO2 بدلیل داشتن رزونانس نسبت به استخلافهای  Clو OCH3 کشنده بهتر ابر الکترونی است و باعث تقویت خاصیت آنتیاکسیدانی میشود و در تمامی استخلافها در موقعیت 2  بیشترین خاصیت آنتیاکسیدانی مشاهده میشود. بر اساس نتایج هر سه مکانیسم، بیشترین خاصیت آنتیاکسیدانی مربوط به ترکیب 2-NO2 است که با نتایج آنالیز اتمها در مولکولها (AIM) نیز در توافق است.
همچنین قابلیت مهارکنندگی ترکیبات معرفی‌شده بر روی آنزیم آروماتاز با استفاده از روش داکینگ مولکولی موردبررسی قرار گرفت. ترکیب 2-NO2 مناسبترین مهارکننده است.
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