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Сажетак: Карведилол се користи за лечење кардиоваскуларних обољења и спада у групу најчешће коришћених лекова. Међутим, карведилол карактерише ниска растворљивост и биорасположивост. Превазилажење поменутих недостатака довео би до великог напретка у медицини. Наноконуси због свог облика могу остварити јаку интеракцију са биолошким молекулима, нудећи ефикаснију испоруку лекова на жељено место у организму. У овом раду, уз помоћ симулација проширеног чврстог везивања (xTB), теорије функционала густине (DFT) и теорије пертурбације прилагођавања симетрије (SAPT), представљена је рачунарска анализа интеракција угљеничног наноконуса модификованог –COOH групом са леком карведилолом. Детаљном анализом поменутих интеракција доприноси се развоју новог модела за испоруку поменутог лека. 
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UNDERSTANDING THE INTERACTION OF THE DRUG CARVEDIDOL AND –COOH FUNCTIONALIZED CARBON NANOCONE: A DFT STUDY
Abstract: Carvedilol is used for the treatment of cardiovascular diseases and belongs to the group of most commonly used drugs. However, carvedilol is characterized by low solubility and bioavailability. Addressing these limitations would represent a significant advancement in the field of medicine. Nanocones can interact strongly with biological molecules due to their shape, enabling efficient drug delivery to specific sites within the organism. In this work, using extended tight binding (xTB), density functional theory (DFT), and symmetry-adapted perturbation theory (SAPT) simulations, a computational analysis of the interactions of a –COOH functionalized carbon nanocone with the drug carvedilol is presented. Detailed analysis of these interactions contributes to the development of a new model for drug delivery. 
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