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 ینانولوله بر روی دیواره خارجی (Penسیلامین )پنیفرایند جذب داروی ضد سرطان ، پژوهشدر این  :چکیده
 سپس و گرفتهقرار  بررسیمورد  B3LYP/6-31G(d,p)در سطح محاسباتی ( ۵،۵)صندلی  شکل (BNNTبور نیترید )

انرژی جذب  هایرامقددهد که نشان می هانتیجهشده است.  اصلاح B3LYP-D3 توسط روش هاانرژی مولکول
 رونیالکت هایویژگیفرایند جذب بر روی  تأثیر. باشدمی دلخواهفرایند از لحاظ انرژی و  است منفی هاکمپلکس

 بین مولکولی هایبرهمکنش قدرت و ماهیت ،در این راستاقرار گرفته است.  مطالعهمورد نیز و پایداری نانولوله 
 براساسین . همچناست شدهو اوربیتال مولکولی ارزیابی  مکان شناسیانرژی، هندسی، پارامترهای توسط  هاکمپلکس در

 adH جذب آنتالپی و adE انرژی جذب ترین مقدارمنفی دارای Drug@BNNT ۵که توان اظهار داشت می هانتیجه این
چگالی  هد کهنشان می LUMOو HOMO اوربیتال مولکولی  تجزیه و تحلیل سرانجام. باشدمیپایدارترین ساختار  ده ووب

 بوده متمرکزها ولولهنانبر روی  LUMOکه چگالی الکترون  مستقر است در حالیمولکول دارو بر روی  HOMOالکترون 
 دستاوردهایبر اساس  .یافته استبه دلیل فرایند جذب، کاهش   (Eg)مقدار اختلاف انرژی بین دو اوربیتال مولکولی  و

 در نظر گرفت. سیلامینپنی سرطان داروی ضد توان به عنوان  حاملرا می های بور نیتریدنانولوله ،پژوهش این
 

ظریه نرسانش دارو،  ،دیتریبورنتک جداره  ینانولوله ،سرطان ضد هایدارو ،سیلامینپنی کلیدی: واژگان
 .تابعی چگالی
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 مقدمه
  ینینو یدستاوردها شیدایموجب پو فناوری نانو  دانشامروزه 

 شناسی شده است، مهندسی و زیست، فیزیکیپزشکشیمی، علوم  در
 قشن .شوداستفاده می مهم فناوریاز این بهتر طبیعت  درک و برای

 هایدر بخش زیرا است اهمیت دارایبسیار  یفناوری نانو در علم پزشک
 و نان هایذره. درمانی و پزشکی انقلاب ایجاد کرده است گوناگون

تشخیص، درمان و  ،طراحیزمینه  در نانومتر ۱۰۰تا  ۱ هایاندازهبا 
                                                                                                                                                                                                   

  Email: anowroozi@chem.usb.ac.ir+                                                                                                                                دار مکاتباتعهده *

 راتر فدر حالت کلی . شوندمیتولید ابزار و وسایل پزشکی استفاده 
سیون ولاقرمتواند می فناورینانو بهینه از دارو، هشدن استفادآساناز 

تولید داروهایی  منجر بهکند، که  فراهم دارو سانشو مسیرهایی برای ر
. ]۱ - 3[د وش ترکم جانبی هایهارضع و بیشتراثربخشی  با تراختصاصی

های حامل کلی توان در دو گروههای دارویی را میطور کلی حامل به
شامل  های آلینانوحامل .]۴،۵[ بندی نموددسته و غیرآلی آلی
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، دندریمرها، های پلیمریمیسل ،پلیمری هایذرهنانو ها،لیپوزوم
ا ر های غیرآلیحامل نانوهستند و  هیدروژل هایذرهنانو و هاپلیمرزوم

 هایرهذ نانو، فلزی هایذره نانو، سرامیکی هایذره نانو توان بهمینیز 
لب توجه ی جانکته بندی کرد.طبقه کربنی  هایذره نانوو  مغناطیسی

 ود خ یگانه هایویژگیبه دلیل  کربنی هاینانوحامل این است که
 .هستندای برخوردار از اهمیت ویژه

ر به طو مایجیا ویسومبه نام  یدانشمندمیلادی  ۱۹۹۱ در سال
 کی در .]۶[کرد  دیرا کشف و تول های کربنیحاملنانو ،یاتفاق

 لشک یااستوانه یکربن در ساختار یهااتم ،یکربن ینانولوله
 ار اشوارهیکه داست  یتوخال لوله کی عبارتیهب و اندافتهی شیآرا
 بر حسب تک جداره یها. نانولولهدهندتشکیل میکربن  یهااتم
 الریکا ،یبه سه دسته مهم صندل واره،یها در ساختار داتم شیآرا
 )دارند ییرسانا مهین ویژگیگ )زایگو ز( هستند یفلز ویژگی یدارا)

 ،یکیمکان یهایژگیبه خاطر و یکربن یهانانولوله .شوندیم میتقس
 ن اپژوهشگراز  یاریمورد توجه بس شاخص،یی و گرما یکیالکتر

نانومتر  ۱ از مرتبه وارهید تک یکربن یهانانولوله قطر اند.قرار گرفته
 ؛دارند سمی ویژگینانولوله های کربنی مقداری از آنجا که  باشد.می

ان پژوهشگر ن،یبنابرا .ها در بدن اندکی خطرناک استاستفاده آن
  هایلولهنانو مانند با کیفیت بهتر دیگر اسیبه دنبال مواد نانومق

  . هستند رسانامهین یهامینانوس بور نیترید و
 باشد که می BN فرمول شیمیایی تجربیبور نیترید ترکیبی با 

 هاینانولوله  .وجود آمده استهنیتروژن و بور ب هایتماز تعداد مساوی ا
 یهابا نانولوله همانند یهایژگیبر و افزون (sBNNT( ۱بور نیترید

  عدر واق .باشندیم زین یگرید دیمف هایویژگی یدارا ،یکربن
 هایویژگیمانند؛  ،بور نیترید یهانانولوله  هایویژگی لیدل به

 هایویژگی ،ییگرما یداریپا ،ییایمیشی داریپا ،یکیمکان
 راکزم یتازگ به بالا، یسازگار تسیاز همه زتر و مهم یکیالکتر
ی کربن یاهها نسبت به نانولولهنانولوله نیبه ا تریبیشتوجه  یعلم

ای گسترده هایپژوهش های اخیر،در دهه .]7 - ۹[ دهندیم نشان
رت صونظری و تجربی  به طور نیتریدهای بور نانولولهبر روی 

 یطیهای زیست محکننده آلوده برهمکنش نمونهعنوان ه ب. گرفته است
کپسوله کردن و ، ]۱۰[ نیتریدبور  هایلولهنانو و هیدروژن هالیدها

داروهای ضدسرطان، های زیستی متنوع مانند مولکولفیزیکی جذب 
 بازهای نوکلئوتیدی بر رویو  ها، پروتئینگوناگون هایویتامین
 ، هاطالعهم . در اینمورد بررسی قرار گرفته است نیتریدهای بورنانولوله

                                                                                                                                                                                                   

1 Boron Nitride Nano Tubes 

2 Penicillamine 

ور و های باتم توسطهای کووالانسی و غیرکووالانسی برهمکنش
  .]۱۱ - ۱۶[ شده است دیده هامولکولاین  نیتروژن نانولوله با 

 یمیش یمبارزه با سرطان استفاده از داروها یهااز روش یکی
  تأثیربدن و  همهداروها با پخش شدن در  نیاست که ا یدرمان

 و مغز استخوان  یخون یسالم مانند سلول ها یها سلول بر
 یکل یژگیو کیشود. یم ماریب یبرا یسبب بروز عوارض جانب

 ها در کپسوله کردن و حفاظت آن ییتوانا ی نانولولههاسامانه
و رسانش دارو  باشدیهدف م گاهیبه جا دنیخود تا رس اتیاز محتو

 ربیانگ هامطالعه هاینتیجهکلی، طوربه. باشدصورت دقیق میهب
 ارو رسانش دهدفمند  سامانهدر  نیتریدمناسب بودن نانولوله بور

 های زیستی است.عنوان حمل کننده دارو در نمونه به
 دباعث تشدیدارویی  هایذرهنانو  توسطدارو  رسانشجا که آن از

رای جذب دارو بفرایند  نظری بررسی در نتیجه .ی آن استاثر زیست
 ژوهشپاین  در .باشدمی و بهینه سازی نانودارو موثر  رسانشکنترل 

 یتک جداره با نانو لوله (Pen) 2برهم کنش مولکول پنی سیلامین
  گیرد.( مورد مطالعه قرار می۵،۵صندلی ) شکلبور نیترید 

رمان د براید و یآیک داروی ضدسرطان به شمار می نیلامیس یپن
 یبافت بیآس جادیاز ا یریشگیپ و لسونیو ینشانه ها یدارا مارانیب

 مبتلا  مارانیدر درمان ب نیدارو همچن نیشود. ایمصرف م
 ه اندها پاسخ نداددرمان ریو فعال که به سا دیشد دیروماتوئ تیترربه آ
 ژهی)به و نیسنگ هایفلز یهاسنگ لیکه مبتلا به تشک یمارانیب و 
 نخست پژوهشاین در  .شودیاستفاده م هستند، سرب( و سم

و  Penداروی ضد سرطان  دارای یهاساختارهای تعادلی کمپلکس
طح سبر روی  دارو جذبفرایند سپس  شده شناساییرا  نانولوله
ثر جذب بررسی ا همچنین. بررسی شد نیتریدبور نانو لوله  بیرونی

 کی ی نیز هانانولولهو پایداری الکترونی  هایویژگیدارو بر روی 
 آید. به شمار می پژوهشاصلی این  هایهدفاز 
 

 بخش نظری
ط های بور نیترید توسساختارهای نانولوله نخست ،در این بخش

پس از آن فایل ورودی . ]۱7 [افزار متریال استودیو طراحی شدنرم
ویو وسافزار گو دارو(  توسط نرم نیتریدها )نانولوله بورکمپلکس همه

[. در این ۱۸] شدبهینه  ۰۹ افزار گوسینتهیه شده و با استفاده از نرم
  D3-DFT و DFT(B3LYP) 3دو روش محاسباتی، پژوهش

 .کار رفته ب  31G(d,p)-6به همراه مجموعه پایه

3 Density Functional Theory (1)  Boron Nitride Nano Tubes    (2)  Penicillamine 

(3)  Density Functional Theory      
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 kJ/mol( بر حسب adG( و انرژی آزاد گيبس )adS) (، آنتروپيadHآنتالپي ) D3(، تصحيح adEهای جذب )انرژی هایرادمق - 1 جدول
 Ead ED3 Had Sad Gad نام کمپلکس

Drug@BNNT ۱ ۸3/۱3- ۵۱/۴۶-  ۹3/7-  ۸۴/3۸-  ۹3/3۰  
Drug@BNNT 2 ۸۶/۴- ۰7/۱۹-  ۵۴/۱  ۵۸/3۰-  ۱۴/32  
Drug@BNNT 3 ۸۹/۱2- 3۰/۴2-  2۰/۶-  7۱/3۵-  7۶/3۱  
Drug@BNNT ۴ ۰۱/7- ۰۸/2۹-  ۱۹/۰-  ۹۸/32-  ۸۱/32  
Drug@BNNT ۵ ۸۸/2۴- 2۱/۵۴-  ۶۱/۱۸-  ۱۱/3۹-  ۵2/2۰  

 تابع موج مورد نیاز برای انجام تجزیه و تحلیلذکر است که  شایان
و مورد استفاده قرار گرفته استخراج  ،از ساختارهای بهینه جمعیت
 ارافزها توسط نرمها در مولکولاتم نظریه تجزیه و تحلیلاست. 

AIM2000  تجزیه و  ،این افزون بر[ ۱۹] است پذیرفتهصورت
 NBO3.1افزار های پیوند طبیعی با استفاده از نرماوربیتال تحلیل
قدرت  .]2۰[ت انجام شده اس ۰۹ شده در بسته گوسین ادغام

 توصیفگرهای انرژی، پارامترهای توسطهای غیرکووالانسی برهمکنش
 و انرژی آزاد گیبس های، پارامترهای توپولوژیکی، تغییرهندسی

 های اتصال تخمین زده شده است.انرژی انتقال بار در مکان

 و ۱HOMO ایهای جبههتجزیه و تحلیل اوربیتالاز  همچنین
2LUMO درونالکترونی  هایبه منظور نشان دادن انتقال 

پذیری ها واکنشآن هاینتیجهاز  واستفاده شده  هاکمپلکس
انرژی جذب، ، ذکر است شایان .]2۱[ ه استشد ها ارزیابیمولکول

زیر  معادلاتتوسط   هاکمپلکس انرژی آزاد گیبس و آنتالپی جذب
 گزارش شده است. ۱محاسبه و در جدول 

 

Ead = E(۵-FU@BNNTs) − E(BNNTs) − E(۵-FU)       )۱(  
 

Gad = G(۵-FU@BNNTs) − G(BNNTs) − G(۵-FU)      )2( 
 

Had = H(۵-FU@BNNTs) − H(BNNTs) − H(۵-FU)       )3(  
 

 و بحث  هانتیجه
 انرژی جذب و انرژی آزاد گیبس جذب دارو هایراتحلیل مقد 

-B3LYP/6 در سطح محاسباتی مولکول دارو و نانو لوله نخست

31G(d,p) .گوگردهای از سمت اتمرا سپس مولکول دارو  بهینه شد ،
 طحس نمودهبه  گوناگونهای هیدروژن در جهتو  ، نیتروژناکسیژن

 اختارهایس ونزدیک  (های بور و نیتروژنسمت اتم )به نانولوله بیرونی
، بهینه شدههای کمپلکس همه. از میان به دست آمدندتعادلی بهینه 
 .گرفتندقرار  پژوهشو مورد  شدهانتخاب  پایدارتر پنج ساختار

                                                                                                                                                                                                   

1 Highest occupied molecular orbital 

2 Lowest unoccupied molecular orbital 

های روش یبه وسیلهانرژی جذب دارو توسط نانولوله ، نخست
 ۱در جدول  هانتیجهمحاسبه شد و  D3نظریه تابعی چگالی و تصحیح 

3منفی هایرامقد .است دیدنقابل 
adE ها و کمپلکس پایداری بیانگر

های ولکولمها نسبت به مثبت بیانگر ناپایداری کمپلکس هایرامقد
 شودمیدهدی هایجهنت نیز با بررسی دقیق پژوهشدر این است.  منفرد

 انرژی جذب هایرامقد .ها منفی استکمپلکس adE هایرامقد همهکه 
  kJ/mol ۸۸/2۴ – ۸۵/۴ هبازبه ترتیب در  DFT-D3 و DFTدر دو روش 

توان ادعا کرد که بنابراین میگیرند. قرار می ۰7/۱۹ - 2۱/۵۴و 
  نانولولهجذب داروی ضد سرطان پنی سیلامین توسط فرایند 

این  و گرماده است. همچنین  دلخواهانرژی  نظراز ( ۵،۵بور نیترید )
 نیترید ی بوربیانگر جذب فیزیکی دارو توسط نانولوله ،انرژی هایرامقد

 است. 
برای  ویژهانرژی جذب، یک ترتیب  هایرامقد نظرتوان از می

 .ها در نظر گرفتکمپلکس
 

Drug@BNNT ۵ < Drug@BNNT ۱ < Drug@BNNT 3 < 

Drug@BNNT ۴ < Drug@BNNT 2  
 

توان اظهار داشت می ۱جدول  هایرامقدبا توجه به نظم بالا و 
 adE(  -kJ/mol  ۸۸/2۴) ترین مقداردارای منفی Drug@BNNT ۵ که
عنوان این کمپلکس به در نتیجه است adH (-kJ/mol  ۶۱/۱۸) و

 کنشبرهم علت این امر به وجودشود پایدارترین ساختار شناخته می
ربوط مغیرکووالانسی بین دارو و دیواره خارجی نانولوله بور نیترید 

جالب است بدانید که ساختارهای (.  N…S، B…O ،N…H) شودمی
3Drug@BNNT   ۱و Drug@BNNT   هر چند که از نظر

 ند. هم نزدیک هستهانرژی ب نظراز  ولیباشند ساختاری متفاوت می
به ترتیب  Drug@BNNT 2و  Drug@BNNT ۴ دو ساختار 

 پایداری نظرانرژی جذب هستند و از  مقدار تریندارای کم
 ،یگردسوی با سه کمپلکس دیگر تفاوت چشمگیری دارند. از  

3 Adsorption energy (1)  Highest occupied molecular orbital   (2)  Lowest unoccupied molecular orbital 

(3)  Adsorption energy       
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 هایترين اتمو نزديک BNNT بين (R)های بين مولکولي فاصله - 2 جدول
 سيلامينداروی پني

 R (Å) پیوند نام کمپلکس

Drug@BNNT ۱ 

N2۴-H۱3۰ 

N۴-H۱23 

B۴3-O۱2۸ 

۶3۹/2  

۵2۵/3  

۹۶2/2  

Drug@BNNT 2 
N2۴-H۱3۹ 

N۴۴-C۱37 

۱۵۵/3  

۸7۶/3  

Drug@BNNT 3 

N۵۶-H۱3۱ 

N۵۹-H۱3۶ 

N7۶-H۱۴۰ 

N7۹-H۱3۸ 

7۹۴/2  

۶23/3  

۱7۸/3  
۵۱۸/3  

Drug@BNNT ۴ 

N3۹-H۱3۹ 

N۵۹-S۱33 

N۵۹-H۱2۴ 

۰۶۸/3  

2۵۱/۴  

2۴۰/3  

Drug@BNNT ۵ 

N3۶-S۱33 

N۵۶-H۱32 

B۵۸-O۱2۸ 

۸۹7/۴  
۰3۰/2  

۰27/3  

 
ی ها به ترتیب در گسترهکمپلکس adSو  adH منفی هایرامقد
 است.  دیدنقابل kJ/mol ۱۱/3۹ - ۵۸/3۰و  ۶۱/۱۸-۱۹/۰

 منفی آنتروپی به دلیل تشکیل  هایرامقدذکر است که  شایان
 ایانپیک کمپلکس از دو ماده اولیه خیلی دور از انتظار نیست. در 

خودی بودن فرایند ه ب ، غیر خودadGمثبت  هایرامقدبا توجه به 
 جذب دارو قابل استنباط است.

 

 پارامترهای هندسی تجزیه و تحلیل

 هایبرهمکنشپارامترهای هندسی نقش اساسی در تفسیر 
امانه ی بور نیترید در سسیلامین با نانولولهداروی ضد سرطان پنی

به قدرت جذب دارو  هالمولکوبین یفاصلهرسانش دارو دارند. 
 توسط نانولوله حساس است به عبارتی هر چه نانولوله، دارو را 

ابد یدارو و نانولوله کاهش میبه سمت خود جذب کند فاصله بین 
 همهشود. درنتیجه برای ها ایجاد میتری بین آنو پیوند قوی

در مکان لکولی جذب شونده و جاذب وساختارها، فاصله بین م
 2 در جدول هایجهبه نانولوله بررسی شده است و نت اتصال دارو

ندلی ص شکلی بور نیترید تک جداره نانو لولهاست.  دیدنقابل 
  نانوله بور نیتریدی قطراتم است که طول و  ۱2۰دارای ( ۵،۵)

 است که برخی  روشناست.  Å ۱3۰/7و  ۱۸7/۱3به ترتیب حدود 

 ولکولیمدلیل ایجاد پیوند بینه ، بپارامترهای هندسی دارو و نانولولهاز 
 از فرایند جذب،  پیشدستخوش تغییر شده است.  هادر آن

 هایو زاویه Å ۴۵۰/۱ برابر با B-Nدر نانولوله بور نیترید طول پیوند 
B-N-B  وN-B-N است. 7/۱۱۹°و ۹/۱۱7 °به ترتیب برابر با  

وان تمیرا  در این پژوهش مولکولی پیوندهای بین ماهیت، نظراز 
روالسی های واندبرهمکنشبه پیوند هیدروژنی، پیوند تریل و دیگر 

 هایاز  اتم π برهمکنشبندی نمود. پیوند تریل شامل یک  تقسیم
 یس با یک گونه غنیوئجدول تناوبی به عنوان اسید ل ۱3 گروه

 متعلقاتم بور که ، B…Oکنش مانند بر هم ،باشدمی از پروتون
 یمولکولپیوند بین یگردبا هم Penنانولوله و اتم اکسیژن مربوط به  به

 در ساختارهای مورد مطالعه، به طور میانگین، جالب است بدانید که تریل دارند. 
 مولکولی را دارد و پس از آنبین ترین فاصلهکوتاه N…Hپیوند هیدروژنی 

ترین فاصله مربوط به پیوندهای قرار دارد و طولانی B…Oپیوند تریل 
 .باشدمی N…Sو N…C غیر کووالانسی 
 ( مربوطÅ ۰3۰/2) بین مولکولیترین فاصله ، کوتاه2طبق جدول 

عنوان ، به ۵Drug@BNNT در کمپلکس N…Hبه پیوند هیدروژنی 
 B…Oلپیوند ترییک  شامل  این افزون برو  بودهپایدارترین ساختار 

B-N (Å ۴۶۱/۱ ) طول پیوند  .باشدنیز می  N…Sو واندروالسی 
های رامقده ک نسبت به مقدار متناظر در نانولوله اولیه بلندتر در حالی

اند تر شدهکم N-B-N (°۵/۱۱۹) ( و°۶/۱۱۵) B-N-Bهای پیوند زاویه
پیوند بین  و طویل شدن آن است s ویژگیی کاهش نشان دهنده که
. با دارو هستند برهمکنشهای نیتروژن و بور است که درگیر اتم

 Drug@BNNT ۱ و Drug@BNNT 3 ها، ساختارهایطبق نتیجه
ه دیگر تر نسبت بهیدروژنی با طول پیوند کوتاهر کدام یک پیوند ه

 Drug@BNNT ۴دو ساختار  ولیخود دارند  ای واندروالسیهبرهمکنش
تری را شامل های مولکولی ضعیفبرهمکنش Drug@BNNT 2 و

انرژی جذب  هایرامقدتوان اظهار داشت که می بنابراین، شوند.می
های کمپلکسو  ها بستگی داردبرهمکنش قدرتو  به تعداد، نوع

دارای  Drug@BNNT ۵تر مانند قویمولکولی دارای پیوندهای بین
ساختارها از پایداری و  بودهتر انرژی جذب منفی یر هایرامقد دمقا

ن پیوند تریذکر است که کوتاه شایانباشند. تری برخوردار میبیش
بوده  ۵Drug@BNNT( متعلق به کمپلکس Å ۰3۰/2هیدروژنی )

 د.باشکه دارای منفی ترین انرژی جذب و پایدارترین ساختار می
 

  هاها در مولکولنظری اتم تجزیه و تحلیل
( ابزار مناسبیAIMQT) ۱هاها در مولکولاتم کوانتومی نظریه

                                                                                                                                                                                                   
1 Quantum Theory of Atoms in Molecules  (1)  Quantum Theory of Atoms in Molecules 
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 ( – SPEو  –  G/Vجزه ب ×au 210ها ) برحسببرخي از پارامترهای مکان شناسي کمپلکس - 3 جدول

 ρBCP ∇2ρBCP HBCP -G/V -ESP  (kJ/mol) پیوند نام کمپلکس

Drug@BNNT ۱ 

N2۴-H۱3۰ 

N۴-H۱23 

B۴3-O۱2۸ 

77/۰  
۱۶۴/۰  
7۴۵/۰  

2۰۸/2  
۵7۴/۰  
۶۰3/2  

۰۵۹/۰  
۰۴۴/۰  
۰7۵/۰  

۱۴/۱  

77/۱  
۱۵/۱  

۶۸/۵  
7۴/۰  
۵۸/۶  

Drug@BNNT 2 
N2۴-H۱3۹ 

N۴۴-C۱37 

3۱۶/۰  
2۰۸/۰  

۹۸۶/۰  
73۸/۰  

۰۵۵/۰  
۰۴3/۰  

۴۰/۱  

۴۴/۱  

۸/۱  
2۹/۱  

Drug@BNNT 3 

N۵۶-H۱3۱ 

N۵۹-H۱3۶ 

N7۶-H۱۴۰ 

N7۹-H۱3۸ 

۰۹۱/۱  
۱3۴/۰  
3۰7/۰  
۱7/۰  

3۸۱/3  
۵۰۵/۰  
۹33/۰  
۵۸۱/۰  

۰۵۸/۰  
۰3۴/۰  
۰۵۰۵/۰  
۰۴3/۰  

۰۹/۱  
۵۸/۱  
3۸/۱  
72/۱  

7۹/۸  
77/۰  
7۴/۱  
7۸/۰  

Drug@BNNT ۴ 

N3۹-H۱3۹ 

N۵۹-S۱33 

N۵۹-H۱2۴ 

3۵۹/۰  
۱۹۹/۰  
2۶/۰  

۰7۰/۱  
۶2۴/۰  
۸2۱/۰  

۰۵7/۰  
۰۴2/۰  
۰۵۰/۰  

37/۱  
۵۹/۱  
۴7/۱  

۰2/2  
۹۴/۰  
3۹/۱  

Drug@BNNT ۵ 

N3۶-S۱33 

N۵۶-H۱32 

B۵۸-O۱2۸ 

۰۵3/۰  
۴73/2  
7۴/۰  

2۱۰/۰  
۶۵3/۵  
3۱۸/2  

۰۱7/۰  
۰7۹/۰-  
۰۶۴/۰  

۹3/۱  
۹۵/۰  
۱۴/۱  

2۴/۰  
۶/2۰  

۹3/۵  

ی پیوند هیدروژن ویژهبه گوناگونهای بررسی برهمکنش منظوربه
ه نظریاین ی هابرتری. یکی از استمولکولی  مولکولی و درون بین
تشکیل  وتوان اطلاعاتی درباره تغییر توزیع الکترون است که می آن

مفهوم پیوند  AIM نظریه در به دست آورد. کمپلکس پیوند یا
 [.22شود ]یمشیمیایی و قدرت پیوند برحسب تابع چگالی الکترون بیان 

 کندچگالی الکترون استفاده میمکان شناسی  هایویژگیاین نظریه از 
ه بحرانی مسیر پیوند و نقط روشن وسیله پیوند شیمیایی را از و به ای
 ، با استفاده پژوهش. در این بخش از نمایدتعریف می )BCP( ۱پیوند

مسیر پیوند بین مولکولی و توصیفگرهای  QTAIMاز نظریه 
 3(، لاپلاسینBCPρ) 2متناسب نقاط بحرانی مانند چگالی الکترون

(BCPρ2∇مقدار محلی چگالی انرژی الکترون در نقطه بحرانی ،)۴ 
(BCPH( چگالی انرژی پتانسیل الکترون ،)BCPVو مقدار ) فاکتور 

-G(r)/V(r)  مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفته است. این پارامترها
گردآوری شده است و  3 های هیبریدی در جدولرای کمپلکسب

 به نمایش گذاشته شده است. ۱شکل  ها درآن نمودار

توصیف  برایترین پارامترها چگالی الکترون یکی از مهم
 هاهیجآید. بر اساس نتمولکولی به شمار میبین هاینشکهمبر

 u.a ۰2۴73/۰-۰۰۰۵3/۰ گسترهدر ها مولکول  BCPρ مقدارهای
  ی متنوعهابرهمکنشی بر حضور تأکید که  است شده گزارش

                                                                                                                                                                                                   

1 Bond Critical Point 

2 Electron density 

3 Laplacian 

 سویاز باشد. میهای مورد مطالعه در سامانه گوناگونهای با قدرت
های صغیف برهمکنشحاکی از حضور   ∇ρ2مثبت  مقدارهایدیگر، 

 د.پیوند هیدروژنی دارمانند بسته  -های لایهبرهمکنشواندروالسی و 
و   ρ2 ۰ ]23[ همـکارانو  روزاسبندی براساس طبقههمچنین 

۰  (r)H ۰دهنـده پیـوند هیـدروژنی ضعیف، نشان  ρ2  
   ρ2 ۰ دهنده پیوند هیدروژنی متوسط، ونشان  (r)H ۰و 

 . باشددهنده پیوند هیدروژنی قوی مینشان  (r)H ۰و 
، ضعیف  (r)H ۰تر پیوندها به دلیل وجود در این پژوهش، بیش

  H۵۶N…۱32مولکولی پیوند هیدروژنی بین تنهاو  آیندحساب میبه
در طبقه پیوند منفی است و  H(r) دارای  ۵Drug@BNNT در کمپلکس

 قدارترین مبیشهمچنین گیرد. هیدروژنی با قدرت متوسط قرار می

(ua. ۰2۴73/۰) BCPρ و (ua. ۰۵۶۵3/۰ )BCPρ2∇  متعلق به نیز 
 ترینتاهو کو آیدحساب میبهترین برهمکنش که قوی است پیوند این

 ود. ششامل میرا نیز فاصله بین مولکولی و پایدارترین ساختار 
( که PED) ۵این، روش چگالی انرژی پتانسیل الکترونی افزون بر

پیوند  انرژی تخمین ه شد براییارا ]2۴ [نهمکارا و اسپینوزاتوسط 
 لعههای مورد مطامولکولی سامانههای بینبرهمکنشهیدروژنی و دیگر 

 تواندمی هیدروژنی پیوند یک انرژی همعادل این طبق . برکار رفته است به

 شود. الکترونی محاسبه پتانسیل انرژی چگالی مقدار نصف عنوان به

4 The total electron energy density at BCP  

5 Potential energy density method 

(1)  Bond Critical Point     (2)  Electron density  

(3)  Laplacian      (4)  The total electron energy density at BCP 

(۵)  Potential energy density method 

 00 



همکارشو  عليرضا نوروزی نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران 4001، 4، شماره 40دوره    

 

 پژوهشي –علمي                                                                                                                                                                                          26

                             
Drug@BNNT  3                                             Drug@BNNT                                               2 Drug@BNNT 1 

                                 
Drug@BNNT                                                              5 Drug@BNNT          4  

 QTAIMهای به دست آمده از تجزيه و تحليل نمودار - 1 شکل

 
Esp ≈ V(rBCP)2                                                        )۴( 

 

قابل  3 ها در جدولبرهمکنش همهبرای  انرژی اسپینوزا مقدارهای
وجود  مولکولیاست و از آنجا که در هر سامانه یک یا چند پیوند بین دیدن

( برای هر سامانه محاسبه و گزارش spΣE) انرژی اسپینوزادارد مجموع 
قرار دارد.  kJ/mol ۸۰/2۶-۰۹/3شده است و مقدار این پارامتر در حدود 

/molkJ ) انرژی اسپینوزاترین مقدار های انرژی جذب، بزرگنتیجه همانند

۶3/2۰-sp = E ۱32هیدروژنی  ( متعلق به پیوند…H۵۶N  
 زاانرژی اسپینومجموع  مقدار ترینبوده و بیش  ۵Drug@BNNT مولکول در

کولی مولانرژی پیوندهای بین نظراز  نیز متعلق به همین ساختار است.
 شود:با انرژی جذب دیده می همانندها یک نظم کمپلکس

Drug@BNNT ۵ < Drug@BNNT ۱ < Drug@BNNT 3 < 

Drug@BNNT 2 < Drug@BNNT ۴ 
 

مت های این قستوان بیان کرد که نتیجهمی بالابراساس نظم 
ابراین بن .دارند درخشانیهمخوانی  پیشینهای بخش دستاوردهایبا 

 گر خوبی برای تخمین قدرت پیوندهای انرژی اسپینوزا توصیف
 ی راپیوند بین مولکول ماهیتسرانجام آید. مولکولی به شمار می بین
ارزیابی کرد. مقدار این نسبت برای  G(r)/V(r)-توان با استفاده از می

                                                                                                                                                                                                   

1 Natural Bond Orbitals 

تر از یک و برای پیوندهای هیدروژنی پیوندهای غیر کووالانسی بزرگ
 های جدول است. طبق نتیجه ۱و  ۵/۰ جزیی کووالانسی بین

از یک  ترکم H۵۶N…۱32 همانند این نسبت برای پیوندهای هیدروژنی
گر که نسبت به دی .است الکترواستاتیکی آن ویژگیو نشان دهنده 

 G(r)/V(r)- مقدارهایکه  . در حالیرودتر به شمار میها قویبرهمکنش
دد یک تر از عبرای  دیگر پیوندهای هیدروژنی، تریل و واندروالسی بزرگ

 ها دارد.غیر کووالانسی آن ویژگیبر  تأکید است و 
 

 های مولکولیاوربیتالتجزیه و تحلیل 
 پیوند بین بررسی و توصیف قدرت برای دیگر شاخص یک

( 2E) الکترون استقرار عدم از به دست آمده پایداری انرژی مولکولی،
 مبنای بر  دوم مرتبه اختلال ینظریه و تحلیلتجزیه  از که است

 این مقدار  .آیدبه دست می (NBO) ۱های طبیعی پیوندیاوربیتال
 اوربیتال به گیرنده پروتون گروه تنهای الکترون جفت بار انتقال میزان با

 که متناسب است دهنده پروتون ضدپیوندی متعلق به گروه
 دارد.دخالت  مولکولی بین پیوند تشکیل در مهم عامل یک عنوان به 

 است  شدهانجام ساختارها  همهبرای  NBOتجزیه و تحلیل 
محاسبه  مولکولی بینهای کنشبر هم( در CTE) 2و انرژی انتقال بار

2 Charge Transfer Energy (1)  Natural Bond Orbitals     (1)  Charge Transfer Energy 
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 B3LYP/6-31G(d,p)ها در سطح محاسباتي کمپلکس NBOبرخي پارامترهای تجزيه و تحليل - 4 جدول
بارانتقال  پیوند نام کمپلکس  ECT انتقال بار ECT انتقال بار ECT Etot 

Drug@BNNT ۱ 

N2۴-H۱3۰ 

N۴-H۱23 

B۴3-O۱2۸ 

πNB  σ*NH 
LP(O) σ*NB 

3۸/۱  
7۴/۰  

LP(O)  π*NB ۹۶/2    
3۸/۱  
7/3  

Drug@BNNT 2 
N2۴-H۱3۹ 

N۴۴-C۱37 
πNB   σ*CH 

۱7/۰  

 
    

۱7/۰  

 

Drug@BNNT 3 

N۵۶-H۱3۱ 

N۵۹-H۱3۶ 

N7۶-H۱۴۰ 

N7۹-H۱3۸ 

πNB σ*NH 
πNB  σ*CH 

۵2/۱  

۱7/۰  
σNH   σ*NB ۱7/۰    

۵2/۱  

3۴/۰  

Drug@BNNT ۴ 

N3۹-H۱3۹ 

N۵۹-S۱33 

N۵۹-H۱2۴ 

πNB  σ*CH 
LP(S)  π*NB 
πNB σ*CH 

۱۱/۰  

3/۰  
۱۱/۰  

    

۱۱/۰  

3/۰  

۱۱/۰  

Drug@BNNT ۵ 

N3۶-S۱33 

N۵۶-H۱32 

B۵۸-O۱2۸ 

σNB
  
σ*NH

 

LP(O)
 
σ*NB

 

۵۵/۰  
۶7/۰  

πNB σ*NH 
LP(O) π*NB 

۹۵/7  
۹۹/3  

σOH  σ*NB 2۹/۰  
7۹/۸  
۶۶/۴  

 به نمایش گذاشته شده است. ۴ در جدول هاهنتیج و

ال ی از انتقال بار مانند انتقگوناگونجالب است بدانید که انواع 
های دارو ( اتمLPیا غیر پیوندی )  (BD)های پیوندیالکترون
های ضدپیوندی ( به اوربیتالNو  O ،Sهای غیر پیوندی )الکترون

(BD*نانولوله ) ( بور نیتریدNB در این پژوهش )شد. براساس  دیده
  *ΣLP O →π های بارهای موجود، به طور کلی انرژی  انتقالنتیجه

یان تر است و در این مبیش هاانتقال سایرنسبت به  NH→ σ* NBπو 
 NH→ σ* NBπ انتقال بار به ترتیب متعلق به هایترین انرژیبیش

مربوط   *NBLPO → π و H۵۶N (kcal/mol ۹۵/7)…۱32پیوند در 
 Drug@BNNT ۵ در کمپلکسO ۵۸B (kcal/mol ۹۹/3 )-۱2۸ پیوندبه 
 (TotalE) انرژی انتقال بار کل ترین مقدار برایاین، بیش افزون بر .دنباشمی
دارترین پایمتعلق به  است که هیدروژنیپیوند همین مربوط به نیز 

پذیرنده -دهنده برهمکنشترین . به بیان دیگر مهمساختار است
ایر با س شود کهالکترون بین مولکول دارو و نانولوله را شامل می

 است. در توافق  هایجهنت
های هیبریدی بر اساس این، ترتیب خاص کمپلکس افزون بر

 است: cdvانرژی انتقال بار کل به شرح 
 

Drug@BNNT ۵ < Drug@BNNT ۱ < Drug@BNNT 3 < 

Drug@BNNT  ۴ < Drug@BNNT 2 
 

های انرژی جذب، پارامترهای هندسی با نتیجه هاهاین مشاهد
  Pen فیزیکی بین مولکول برهمکنشدر توافق کامل است و بیانگر 

 2Drug@BNNT هر چند که برای مولکول باشند. می BNNTو 

ترین انتقال باری گزارش نشده است این مولکول شامل کمانرژی 
 رفتنتیجه گتوان می . بنابراین،مقدار انرژی جذب و اسپینوزا است

برهمکنشترین ضعیف تشخیصقادر به  NBOتجزیه و تحلیل  که
 باشد.ها در ناپایدارترین ساختارهای ممکن در این پژوهش نمی

 

 ایهای جبههاوربیتالتجزیه و تحلیل 

و  ndnkای به منظور های جبههتجزیه و تحلیل اوربیتال از
 ها استفاده شده استکمپلکس مولکولی درون هایانتقال ارزیابی

ترین و پایین HOMOبالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده  که
های شود. اوربیتالنامیده می LUMOاوربیتال مولکولی اشغال نشده 

های از پارامترهای اساسی در واکنشعنوان یکی مولکولی به
 HOMOکه  اوربیتال مولکولی صورتیشوند. بهشیمیایی شناخته می

نیز توانایی پذیرش  LUMOتوانایی از دست دادن الکترون دارد و 
بین  اختلاف انرژینکته دارای اهمیت دیگر  .]2۵[الکترون دارد 

ی نقش اساس کهبرای اینباشد ای میهای مولکولی جبههاوربیتال
ی شفاف سازی پایداری سینتیک در پدیده انتقال بار دارد و به درک و

کند. از لحاظ شیمی کوانتومی نیز پارامتر مهمی کمک شایانی می
ی نندهکآید زیرا اختلاف انرژی بین این دو تراز منعکسبه شمار می

منجر  چون فعالیت شیمیایی و زیستی مولکول مورد نظر خواهد بود
 .]2۶[ دشومیدر بار جزیی و ممان دو قطبی مولکول ایجاد  هاییغییربه ت

 رایبای های مولکولی جبههدر این بخش تجزیه و تحلیل اوربیتال
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 های مورد مطالعهسامانه همهبرای  LUMO و   HOMOایاوربيتال مولکولي جبهه هایتصوير - 2 شکل
 

 2ها در شکل آن هایها صورت گرفته است و تصویرکمپلکس همه
چگالی الکترون  شودمی دیدهکه  گونه منعکس شده است. همان

و چگالی   Penبر روی مولکول داروی HOMOاوربیتال مولکولی 
های بور نیترید تجمع یافته است و در نانولوله LUMOالکترون 

 .]27[دهدنشان می روشنیانتقال بار از سمت دارو به نانولوله را به 
نانولوله LUMO و   HOMOاوربیتال مولکولی هایرامقد

(۵،۵)BNNT به ترتیب برابر باeV  ۴۴۴/۶-   است و   -۱۰۶/۰و
 ۵دول های جنتیجه ولیدهد. هدایت الکتریکی ضعیفی را نشان می

 HOMOبیانگر این مطلب است که پس از فرایند جذب مقدار انرژی تراز 
  LUMOکه مقدار انرژی تراز  یابد و در حالیاندکی افزایش می

 یابد.ها کاهش میدر این سامانه

و  HOMOاست که اختلاف انرژی بین دو تراز  روشنبنابراین 
LUMO   یاEg در نتیجه بر این اساس  یابد.تقریب کاهش میبه 

 نوشت: توان( می۵،۵ها و نانولوله بور نیترید )برای کمپلکس ویژهیک ترتیب 

                                                                                                                                                                                                   
1 Chemical potential 
2 Global hardness 

Drug@BNNT ۵ < Drug@BNNT 3 < Drug@BNNT ۱ < 

Drug@BNNT  2   < Drug@BNNT ۴ 
 

 گذار است. تأثیردرت پیوند نیز بر روی ق Egاین،  افزون بر
 تریشب مولکولی بین برهمکنشتر با انرژی کم Egعبارت دیگر،  به

یابد، برهمکنش وقتی که این پارامتر کاهش می .همراه است
مولکولی ایجاد دهد و یک پیوند بینالکترون رخ می پذیرنده-دهنده

های اختلاف انرژی بین اوربیتالاست که هر چه  روشنشود. می
 ترینمیابد. کافزایش می برهمکنشتر باشد قدرت ای کممولکولی جبهه

 ی تأکیدکه می باشد  Drug@BNNT ۵ متعلق به Egمقدار 
 است.  تر آنمولکولی بیشبین  بر قدرت پیوند

، برخی LUMOو   HOMOهای مولکولیاوربیتال این،افزون بر
 ا مورد بررسی قرار داده تا واکنشتوصیفگرهای کوانتوم مولکولی ر

 ها را ارزیابی کنیم. توصیفگرهای مورد مطالعه شاملپذیری مولکول
 و شاخص  (S) 3، نرمی کل (η)2، سختی کل (μ)۱پتانسیل شیمیایی

3 Global softness 

HOMO LUMO HOMO LUMO 

       
Drug@BNNT 1 Drug@BNNT 2 

                      
Drug@BNNT 3 Drug@BNNT 4 

  

  

Drug@BNNT 5 

(1)  Chemical potential     (2)  Global hardness 

(3)  Global softness      
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(، η) (، سختي کلμ(، پتانسيل شيميايي )Eg) ها، اختلاف انرژی بين اوربيتال مولکوليLUMOو  HOMO هایانرژی اوربيتال مولکولي - 5 جدول
 (eV پارامترها بر حسب همه( برای ساختارهای مورد مطالعه )واحد ω) ( و شاخص الکترون دوستيS) نرمي کل

مولکول نام  EHOMO ELUMO Eg μ η S ω 

Pen 7۶۶/۸-  ۰۶۹/۰  ۸3۵/۸  3۴۸/۴-  ۴۱7/۴  ۱۱3/۰  ۱۴/2  

BNNT(۵,۵) ۴۴۴/۶-  ۱۰۶/۰-  33۸/۶  27۵/3-  ۱۶۹/3  ۱۵۸/۰  ۶۹3/۱  

Drug@BNNT ۱ 77۹/۶-  ۱۰۴/۰-  ۶7۴/۶  ۴۴۱/3-  337/3  ۱۵/۰  77۴/۱  

Drug@BNNT 2 ۸3۱/۶-  ۱۱۰/۰-  72۱/۶  ۴7۱/3-  3۶۰/3  ۱۴۹/۰  7۹3/۱  

Drug@BNNT 3 7۸۰/۶-  ۱7۶/۰-  ۶۰۴/۶  ۴7۸/3-  3۰2/3  ۱۵۱/۰  ۸3۱/۱  

Drug@BNNT ۴ 7۹۴/۶-  ۰7/۰-  72۴/۶  ۴32/3-  3۶2/3  ۹۱۴/۰  7۵2/۱  

Drug@BNNT ۵ 733/۶-  ۱3۱/۰-  ۶۰2/۶  ۴32/3-  3۰۱/3  ۱۵۱/۰  7۸۴/۱  

این شاخصبوط به مر هایه. معادل]3۰تا2۸[است   (ω)۱الکتروفیلی
  اند. ها در زیر به نمایش درآمده

 

η = ELUMO- EHOMO /2                                              )۵(  
 

μ = ELUMO+ EHOMO /2                                              )۶(  
 

S = ۱/2η                                                               (7)  
 

ω2 =   μ2/2η                                                           )۸(  
 

 Drug@BNNTs هایبرای کمپلکس یتوصیفگرهای کوانتوم همه
گردآوری شده است. از آنجا که پایداری مولکول به فاکتور  ۵در جدول 

سختی ارتباط دارد و سختی یک ابزار مفیدی برای درک و تفسیر 
رود. پذیری شیمیایی مولکول موردمطالعه به شمار میواکنش

توصیفگرهای کوانتومی با انجام فرایند جذب دستخوش تغییر و تحول 
 ند جذب، سختی و پتانسیل از فرای بدین صورت که پس ند.شومی

فیلی که الکترو خواهد یافت در حالیها کاهش شیمیایی در کمپلکس
 ، بر طبق نظریهجز چند مورد استثناهب .یابدمینرمی افزایش و 

ترین انرژی دارای بیش ترینکم( ساختار دارای MHP) 2پیرسون
 اشتدتوان اظهار ، میبالاسختی شیمیایی است. بر اساس دستاوردهای 

های مورد مطالعه کمپلکسدر  Egکه نظم فاکتور سختی شبیه به نظم 
 با وجود   ۵Drug@BNNT باشد. جالب است بدانید، کمپلکسمی

 ای هترین مقدار سختی را  نسبت به دیگر سامانهپایدار بودن کم
 دوستی وترین مقدار شاخص الکترون. بیشاستمورد مطالعه دارا 
باشد که تاییدی بر هماهنگی برده مینام کمپلکسه نرمی نیز  متعلق ب
 ،رانجامسهای سختی و پتانسیل شیمیایی خواهد بود. عالی بین نتیجه

 وهشدر این پژ پیشینهای بالا همخوانی خوبی را با دستاوردهای نتیجه
 دهند.نشان می

                                                                                                                                                                                                   
1 Electrophilicity index Natural Bond Orbitals 

 گیرینتیجه

 سیلامین در این پژوهش، فرایند جذب داروی ضدسرطان پنی
ح صندلی در سط شکلبور نیترید  دیواره خارجی نانولولهبر روی 

طبق  مورد مطالعه قرار گرفت. B3LYP/6-31G(d,p)محاسباتی 
 ها کمپلکس همهفرایند جذب برای DFT-D3 و   DFTهاینتیجه

و دارای انرژی جذب منفی  دلخواهانرژی یک فرایند  نظراز 
 و adE(  -kJ/mol  ۸۸/2۴انرژی جذب ) ترین مقدارمنفی ;باشندمی

 متعلق به کمپلکس adH(-kJ/mol ۶۱/۱۸) آنتالپی جذب
۵Drug@BNNT  رود.ساختار به شمار می  پایدارترین که  است 

برخی از پارامترهای هندسی دارو و نانولوله در اثر فرایند همچنین 
  .وندشمولکولی دستخوش تغییر میبین ایجاد برهمکنش و جذب

 نانولوله  B-Nطول پیوند پس از فرایند جذب  نمونهبه عنوان 
 هایکه مقادیر زاویه در حالیدر قسمت اتصال دارو، بلندتر شده 

 ینشان دهنده شوند. این تغییرهامیتر کم N-B-Nو  B-N-Bپیوند 
ای ه. از سویی طویل شدن پیوند بین اتمآن است sکاهش خصلت 

ز دیدگاه ا .نانولوله با دارو استنیتروژن و بور نشان دهنده برهمکنش 
مولکولی بین دارو و  بین برهمکنشچند نوع  QTAIMنظریه 

ا زیرها پیوند هیدروژنی است ترین آنمهم ونانولوله ایجاد شده است 
ریل و های تتری نسبت به برهمکنشمقدار چگالی الکترونی بیش

 ∇BCPρ2 و BCPρ ترین مقداربزرگ ذکر است کهشایان. داردواندروالسی 
 Drug@BNNT ۵ در کمپلکس H۵۶N…۱32 متعلق به پیوند هیدروژنی

 ایرسنسبت به  مولکولیبین پیوند این قدرت در نتیجهاست 
 تر است.بیش ساختارها همهدر  هابرهمکنش

 کند که انتقال بار از سویبینی مینیز پیش NBOتجزیه و تحلیل 
و  ذیردپهای بور نیترید صورت میضد سرطان به سوی نانولوله یدارو

 بر روی دارو مستقر HOMOکه چگالی الکترون  دهدها نشان مینتیجه

2 Pearson’s maximum hardness principle (1)  Electrophilicity index Natural Bond Orbitals  (2)  Pearson’s maximum hardness principle 
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قرار گرفته  BNNTبر روی  LUMOکه چگالی الکترون  در حالی بوده
توجه دیگر این است که پس از فرایند جذب، مقدار شایان است. نتیجه 

یابد ولی به طور ملایم افزایش می HOMOانرژی اوربیتال مولکولی 
یابد های مورد مطالعه کاهش میدر همه سامانه LUMOمقدار انرژی 

کاهش  (Eg)بنابراین مقدار اختلاف انرژی بین دو اوربیتال مولکولی 
های منجر به افزایش هدایت الکتریکی کمپلکس هااین تغییر کند وپیدا می

 یوانتومک توصیفگرهایاین،  افزون بر شود.نانویی پس از فرایند جذب می
ختی و فاکتور س بدین صورت که در اثر فرایند جذب تغییر خواهند کرد

 ترونکه شاخص الک پتانسیل شیمیایی کاهش خواهند یافت در حالی
توان گفت می سرانجام .داشتدوستی و نرمی افزایش مقدار خواهند 

ندلی ص شکلبر روی دیواره خارجی نانولوله بور نیترید  Penفرایند جذب 
 .است دلخواهانرژی  نظریک جذب فیزیکی است و از 

 

 نمادهافهرست 
Ead Adsorption energy 

Å Angstrom 
AIM Atom In Molecule 
BCP Bond Critical Point 

BNNTs Boron Nitride Nano Tubes 
CNTs Carbon Nano Tubes 

DFT Density Functional Theory 
Μ Dipole moment 
ρ Electron density 
ω Electrophilicity index 

π-ED π-Electron delocalization 
Had Enthalpy adsorption 
Sad Entropy adsorption 
Η Global hardness 
S Global softness 

HOMO Highest occupied molecular orbital 
IMHB Intramolecular Hydrogen Bond 
∇2ρ Laplacian 

PED Local Potential Energy Density Method 
lp–lp Lone pair–lone pair 

LUMO Lowest unoccupied molecular orbital 
NBO Natural Bond Orbital 
MHP Pearson’s maximum hardness principle 
PED Potential Energy Density 

SWCNT Single Wall Carbon Nano Tube 
Gad Gibbs free energy adsorption 
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