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 سرطان جمسیتابین  جذب داروی ضدمکانیک کوانتمی بررسی 

  شده با فلزدوپ نیتریدبور های بر نانولوله
 
 ، پویا کریمی+مهدیه پورسرگل

 گروه شیمی، دانشکده علوم، دانشگاه زابل، زابل، ایران.

 
هایی از لدرمانی در درمان سرطان است. حامدارورسانی نوین تدبیری برای کاسته شدن عوارض شیمی : چکیده

های بور نیترید در دارورسانی کاربرد دارند. از این رو در این پژوهش، کاربرد های مختلف ازجمله نانولولهجنس
 بررسی شد.  سرطان جمسیتابین شده با فلزات واسطه به عنوان حامل دارورسان برای داروی ضددوپهای بور نیترید نانولوله

با فلزات آهن، کبالت و نیکل با استفاده از  شدهدوپ در این راستا جذب جمسیتابین بر نانولوله تک دیواره بور نیترید
 مورد بررسی قرار گرفت. B3LYP/lanl2dz، در سطح نظری محاسباتی کانیک کوانتمی نظریه تابعی چگالیمحاسبات م

 با فلزات مطالعه شد. شدهدوپهای بور نیترید الکترونیکی جمسیتابین در برهمکنش با نانولولهانرژی جذب و پارامترهای 
کند. در میان نتایج نشان داد که قرار دادن فلز، خواص دارورسانی نانولوله بور نیترید را بطور چشمگیری تقویت می

  (-kcal/mol21/33 ) بین را در فاز گازیبیشترین انرژی جذب جمسیتا Fe-BNهای بررسی شده، نانولوله نانولوله
 داشت. برهمکنش بین جمسیتابین  (-kcal/mol 16/21) فاز آبیبیشترین انرژی جذب را در  Co-BNنانولوله و

 های پیوندی طبیعیتحلیل اوربیتالهای ملکولی تایید شد. های بور نیترید با تحلیل انرژی پایداری و اوربیتالو نانولوله
تشکیل نقاط بحرانی پیوند بین  ها در مولکولی اتممطالعههای بور نیترید را نشان داد. انتقال بار از جمسیتابین به نانولوله

های بار الکترونی مربوط به این را تأیید کرد و میزان چگالی با فلزات شدهدوپهای بور نیترید نانولولهو  جمسیتابین
ها دارای ماهیت لولهبرهمکنش بین جمسیتابین و فلز در نانو ی مستقیم دارد.ها رابطهکمپلکسنقاط با پایداری 

 های تشکیل شده پایدارند.تجزیه و تحلیل پارامترهای ترمودینامیکی نشان داد که کمپلکس ،همچنین الکتروستاتیک است.
 دهدکند و نشان میبا فلز را فراهم می شدهدوپهای بور نیترید نانولولهمطالعه حاضر جزئیات مکانیسم برهمکنش جمسیتابین با 

  توانند برای دارورسانی جمسیتابین مفید باشند.که این نانوساختارها می
 

 جمسیتابین، نظریه تابعی چگالیدارورسانی، ، شدهدوپنیترید بور های نانولوله :های کلیدیواژه
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 مقدمه

سرطان  نه تنها برای طراحی داروهای ضد وسیعیتحقیقات 
 شده داروتحویل کنترل جهتهای دارورسان سامانهبلکه برای توسعه 

 در درمان سرطان . مسئله اصلی[4-1]انجام شده است بافت هدفبه 
که باعث  طوری بهسرطانی است  نبودن داروهای ضد انتخابی
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شود. میمنجر به عوارض جانبی  شده و سالمهای سلول آسیب به
 ای از دارو در زمان مشخصمقدار تنظیم شده بنابراین، لازم است

هدف،  بافت تحویل داده شود. تحویل موثر دارو به به بافت هدف
سعه ای را در توهای گستردهبرانگیز است که کاوشرویکردی چالش
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 هاحاملطیف وسیعی از . [7-5]آغاز کرده استهای دارورسان سامانه
ذرات منجر به  نانو کشفشود، اما برای انتقال دارو استفاده می

انقلاب بزرگی شد که افق جدیدی را برای دارورسانی هدفمند 
 [.17-8]ه استگشود

 1کربنیهاینانولولهی دارورسان مبتنی بر نانولوله ازجمله هاسامانه
(CNT) 2نیترید و بور (BN) های برجسته مانند نسبت دلیل ویژگیب

در نفوذ ها و توانایی آن کردن داروهاکپسولهسطح به حجم بالا برای 
 [.21-18]اندتوجهی را جلب کرده، توجه قابلهاها و بافتبه سلول

های براحتی با مولکولشان این نانوساختارها بدلیل اندازه کوچک
 های سطحی و ماهیتویژگی [.3و10و18و 25-22]شونددارو ترکیب می

عنوان حامل دارو در تحویل  به ها را به بهترین انتخاب، آنغیرسمی
کند. از این رو، تبدیل می طبیعیهای سلولبه هدفمند بدون آسیب 

 [.10]کاهش دادها توان با این سامانهبسیاری از عوارض جانبی را می
 فرد به دلیل خواص فیزیکوشیمیایی منحصربد نیتریبور های نانولوله

های مفیدی ها را به حاملاند که آنمورد توجه محققان قرار گرفته
های نانولوله [.21-19و  31-26]کرده استتبدیل  دارورسانیبرای 

 شیمیایی و پایداریاثر بودن بور نیترید با خلوص و کیفیت بالا بدلیل بی
 [.27و  32]سمی هستند ساختاری برای سلامتی و محیط زیست غیر

کربنی  هاینانولولهدر آب نسبت به  تریهای محلولحامل همچنین
هاست. و نیتروژن آن های بورهستند که بدلیل بارهای جزیی اتم

 شدهدر آب نیترید  بور هاینانولولهبارهای جزیی سبب قطبیت بیشتر 
این نانوساختارها  [.35-33]دشوآب می کاهش سد نفوذ منجر بهو 

د، ندار DNA ها وهای آلی مانند پروتئینبا مولکول خوبی برهمکنش
پزشکی مانند دارورسانی  برای کاربردهای یکاندیدای مناسب بنابراین
را  محققاننیترید، بور  فرد به حصرهای منویژگی این [.36]هستند

پزشکی ها در نانوپزشکی و علوم زیستبرانگیخت تا کاربردهای آن
 ها با داروها را بررسی کنند.آن برهمکنشو همچنین 
 کربنی خواص ذاتیهاینیترید در مقایسه با نانولولهبور های نانولوله

داری عالی، استحکام مکانیکی فراوانی مانند هدایت حرارتی و پای
 [.37و  38]دارنددر برابر اکسیداسیون  بالایی مقاومت و توجهقابل

 کربنی هاینانولولهدرون فلوئورواوراسیل -5داروی  سازیفرآیند کپسوله
سازی شده است. مشاهده شد که به دلیل نیترید شبیهبور  و

 ترتر بین دارو و بور نیترید، دارو سریعهای واندروالس قویبرهمکنش
شود. همچنین محاسبات انرژی آزاد حاکی درون بور نیترید جذب می

. [39]از پایداری بیشتر داروی کپسوله شده درون حفره بور نیترید بود
نانولوله بور نیترید به دلیل برهمکنش بین داروی دوکسوروبیسین و 

 هایی با قطر بیشتر ازجاذبه واندروالس است و مشاهده شد که نانولوله

 

1 Carbon nano tubes 

2 Boron nitride 

 های دارویی کارآمد برای دارورسانیتوانند به عنوان حاملنانومتر می 4
 خواص. [40]هدفمند دوکسوروبیسین در شیمی درمانی عمل کنند

توجهی از طریق جذب طور قابلتوان برا می های بور نیتریدنانولوله
آل ا را به کاندیدای ایدهههای فلزی افزایش داد، که آناتم داپینگو 
 فلوئورواوراسیل-5جذب داروی  .کندای کاربردهای دارورسانی تبدیل میبر
با آلومینیم و گالیم  شدهدوپنیترید خالص و بور های روی نانولوله بر

های دست آمده نشان داد که نانولولهنتایج ب [.41]ه استبررسی شد
ی با دارو در مقایسه با با گالیم، حساسیت بالا و جذب قو شدهدوپ

توان آن را به عنوان حامل ی خالص دارند. بنابراین میهانانولوله
بررسی جذب داروهای ضد سرطان برای رسانش دارو معرفی کرد. 

 های بور نیترید نشان دادسیتارابین و جمسیتابین بر سطح نانولوله
 های آنالیز برهمکنش. [42]ها در حلال آب پایدارترندکه ملکول

 و پیوند هیدروژنی π-πهای غیر کووالانسی نقش و اهمیت برهمکنش
 همکارانو  3روحیدر جذب داروها بر سطح بور نیترید را نشان داد. 

ای شده با آلومینیم و گالیم را برهای بور نیترید دوپعملکرد نانولوله
 M06-2Xسیتارابین و جمسیتابین با  سنجش و تحویل داروهای

 جذب شیمیاییشده های دوپهر دو دارو بر نانولوله [.43]بررسی کردند
شده را های دوپشدند و آنالیز جمعیت انتقال بار از دارو به نانولوله

 مینیآلومشده با های دوپنشان داد. نتایج نشان داد که این نانولوله
توان برای سنجش داروهای سیتارابین و جمسیتابین را می میو گال

 ولیههای انانوخوشهبر جذب داروی لوموستین بررسی به کار برد. 

12N12B ،24N24B  24وN24B  با آلومینیم و گالیم نشان داد شدهدوپو 
 تواندمیدهد و خاصیت جذب را افزایش می داپینگکه اصلاح از طریق 

 های واکنش نانولوله [.44]دارو باشد رسانشانتخاب بهتری برای 
 شده با آلومینیم با داروهای و بور نیترید دوپ اولیه بور نیترید

 .[45]مطالعه شده است پلاتین-و ندا پلاتین-سیسضد سرطان 
 نتایج دال بر آن است که جذب این داروها بر روی اتم آلومینیم 
با انرژی جذب قابل توجهی به خوبی انجام شده است. بنابراین 

 های داروییحاملشده با آلومینیم به عنوان های بور نیترید دوپنانولوله
پلاتین -رهایش داروی سیس همکارانو  اکبرزاده باشند.مناسبی می

 .[9]سازی کردندی نفوذ نانووایر نقره را شبیهی کربنی به وسیلهاز درون نانولوله
نتایج نشان داد برهمکنش واندروالسی بین نانووایر نقره و نانولوله 
سبب رهایش دارو می شود. بالاترین سرعت رهایش در دمای بدن 

 همکارانو  قاسمیدر تحقیقی و در نانولوله با بیشترین قطر مشاهده شد. 
نشان دادند جذب سطحی داروی ضد سرطان لوموستین بر روی 

 های آهن و کروم شده با اتمبنی دوپسطح خارجی نانولوله کر
 ها نشان دادند جذب دارو از نوع جذب شیمیایی بوده. آن[46]گرماده است

3 Roohi H. et al. (1)  Carbon nano tubes     (2)  Carbon nano tubes 
(3)  Roohi H. et al. 
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بررسی و این نانولوله کربنی توانایی حمل داروی لوموستین را دارد. 
دار شده با اسید فولیک دارورسانی اکسید بور نیترید عامل عملکرد

سازی فلودارابین و سیتارابین با استفاده از شبیهبرای داروهای 
 خودیها خودبهنشان داد که جذب این داروها بر نانو حاملدینامیک ملکولی 
های غیر کووالانسی نشان داد . آنالیز برهمکنش[47]و گرماده است

 هاهای الکتروستاتیک مسئول جذب این داروها بر نانو حاملبرهمکنش
بررسی رفتار الکترونی داروی سیتارابین در نانولوله بور نیترید  هستند.

برهمکنش غیر پیوندی با سیتارابین در حکم نانولوله در نشان داد 
. گپ انرژی نانولوله [48]کندگیرنده الکترون از سیتارابین عمل می

 توان گفتدر حضور سیتارابین به مقدار جزئی کاهش یافته بنابراین می
 اصیت رسانایی نانولوله به مقدار جزئی تقویت شده است.در مخلوط خ

 نانولوله با افزایش گپ انرژی سیتارابین، میزان پارامتر-در مخلوط سیتارابین
در مطالعه جذب داروی ضد سرطان  سختی آن بیشتر شده است.

 سیلامین بر سطح بیرونی نانولوله بور نیترید نیز مشاهده شدهپنی
. [16]سوی دارو به سوی نانولوله صورت می پذیردکه انتقال بار از 

 کند و منجر به افزایشپس از فرآیند جذب گپ انرژی کاهش پیدا می
 در بررسی گپ انرژی شود.های نانویی میهدایت الکتریکی کمپلکس

نانولوله نیز مشاهده -در نانولوله بور نیترید و کمپلکس جمسیتابین
 شده است که به مقدار بسیار کم، گپ انرژی آن کاهش یافته 

  .[49]کندپس رسانش نانو دارو به صورت جزئی افزایش پیدا می
بور نیترید نیز -بور نیترید و کلوفارابین-های سیتارابیندر کمپلکس

 .[50]به صفحه بور نیترید صورت گرفته استانتقال بار از دارو 

ویژه ب های مختلفبرای درمان سرطان (Gem) 1جمسیتابین
 جمسیتابیناگرچه تزریق  [.52و  51]دشواستفاده میسرطان پانکراس 

 است، اما دارای معایب جدیپانکراس یک درمان استاندارد برای سرطان 
 . علاوه بر این،راندمان پایین  استجمله تخریب سریع، سمیت بالا و  از

فعال، عمدتاً از طریق  دلیل تجزیه به اشکال غیرجمسیتابین ب
بدن دارد. عمر کوتاهی در  نیمهدآمیناسیون در خون، کبد و کلیه 

است. جمسیتابین عوارض جانبی شدید درمان  ،خونی در بیمارانکم
 شده این دارورهایش کنترلقه زیادی به مطالعه دلیل این معایب، علاب

بنابراین، با الهام از  [.53]به منظور بهبود اثربخشی آن وجود دارد
قابلیت در این مطالعه ، نیتریدبور نانوساختارهای  نظیر بیخواص 

برای  ات واسطهبا فلز شدهدوپنیترید  بور هاینانولولهدارورسانی 
، برهمکنش مطالعهاین در از این رو . شده استبررسی  جمسیتابین

 هینظراز طریق محاسبات  شدهدوپ هاینیترید بور با جمسیتابین 
مورد بررسی قرار گرفت.  یو آب یدر فاز گاز (DFT) 2یچگال یتابع

 

1 Gemcitabine 

2 Density functional theory 

3 Natural bond orbital 

4 Atoms in the molecules 

 جمله انرژی اتصال، انرژی حلالیت، شکاف انرژی،خواص الکترونیکی از
دوستی گزارش شده است. سختی شیمیایی و شاخص الکترون

 هایتالیاوربهای مولکولی با روش انتقالات الکترونی بین اوربیتال
 هایی ویژگیهمچنین، مطالعهبررسی شد.  (NBO) 3یعیطب یوندیپ

 (AIM) 4هامولکول در هااتمشناختی چگالی بار الکترونی با روش مکان
های برای طراحی حامل بینش لازماین مطالعه  هاییافتهانجام شد. 

 . دهدرا ارائه میدارویی 

 
 های محاسباتیروش

با استفاده از و داروی جمسیتابین  BN( 8و0) نانولوله ساختار
برای جلوگیری رسم گردید.  6ویو و گوسساز نانولوله مدلافزار نرم

های هیدروژن اشباع شد. انتهای باز نانولوله با اتم ،از اثرهای مرزی
 آهن، کبالت و نیکلهای با اتموسط نانولوله  بورهای یکی از اتمسپس 

به دست آمد.  Ni-BNو  Fe-BN ،Co-BNهای جایگزین و ساختار
برای برای بررسی جذب و برهمکنش داروی  DFTمحاسبات 

 نتایج،برای مقایسه با فلز بکار رفت.  شدهدوپ ساختارهایجمسیتابین با 
 شد. انجام نیز (Pristine-BN) اولیه نیتریدبور  برای DFTمحاسبات 

 نظریو محاسبات انرژی در سطح ساختارها سازی بهینه
B3LYP/lanl2dz [.54] انجام شد 16افزار گوسین نرم به کمک  

در فاصله  ه دارو روی سطح خارجی نانولولهشددر ادامه، ساختار بهینه 
 ،Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gemهای قرار گرفت و کمپلکس آنگسترم 15/3

Ni-BN-Gem  وPristine-BN-Gem  .پایداری نیز بهینه گردید
انرژی  ها براساس انرژی اتصال یا جذب بررسی شد.نسبی کمپلکس

 [.55] محاسبه شد 1ها طبق رابطه کمپلکس ads(E( 5جذب
 

Eads = Ecomplex − (EBN + EGem)                                          )1( 

  ،است BNانرژی کل داروی متصل شده به  complexEکه 
 ی جمسیتابیندارو کل انرژی GemEو  BN کل انرژی BNE که حالی در

 (BSSE) 6هیپا مجموعه ینهبرهم یخطا مقادیرهمچنین  باشد.می
 اساسهای جذب بر این شده محاسبه و انرژیهای بهینهبرای کمپلکس
 های تشکیل شدهبرای بررسی پایداری کمپلکس .اندتصحیح شده

 اتمسفر  1کلوین و فشار  15/298در دمای محاسبات فرکانس 
میزان انرژی شکاف انجام شد.  B3LYP/lanl2dzسطح نظری در 

تفاوت  gEبرای ارزیابی پایداری الکترونی محاسبه شد.  g(E (7نواری
  (HOMO) 8انرژی بین بالاترین اوربیتال ملکولی اشغال شده

5 Adsorption energy 

6 Basis set superposition error 

7 Gap energy 

8 Highest occupied molecular orbital 

(1)  Gemcitabine      (2)  Density functional theory 
(3)  Natural bond orbital     (4)  Atoms in the molecules 
(5)  Adsorption energy     (6)  Basis set superposition error 
(7)  Gap energy      (8)  Highest occupied molecular orbital 
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 حسب آنگسترم()بر تحت بررسي های شده در کمپلکسطول پيوند بهينه - 1 جدول

 Pristine-BN-Gem Fe-BN-Gem Co-BN-Gem Ni-BN-Gem پیوند

B92-O150 64/2  - - - 

B92-N59 44/1  - - - 

B92-N89 46/1  - - - 

B92-N93 46/1  - - - 

M144-O150 - 00/2  99/1  97/1  

C160-O150 1/25 )1/25(a 28/1  27/1  28/1  

M144-N43 - 82/1  80/1  82/1  

M144-N73 - 84/1  85/1  92/1  

M144-N76 - 85/1  85/1  93/1  

  aجمسیتابین =

 
است.  (LUMO) 1ترین اوربیتال ملکولی اشغال نشدهو پایین

 ،(μ) 2پارامترهای کوانتم مکانیکی از جمله پتانسیل شیمیایی الکترونی
نیز برای  (ω) 4و شاخص الکترون دوستی (η) 3سختی شیمیایی

 [.56]  ارزیابی پایداری انرژی طبق روابط زیر محاسبه شده است
 

μ =
(EHOMO+ ELUMO)

2
                                                         (2)  

η =  
(ELUMO− EHOMO)

2
                                                        (3)  

ω =  
μ2

2η
                                                                          (4)  

در سطح نظری  NBOها با استفاده از برنامه بار الکتریکی اتم
B3LYP/lanl2dz [57محاسبه شد.] شناختیمکان هایویژگی 

. [58]محاسبه شد  AIM2000های بار الکترونی با نرم افزارچگالی
 برای بررسی اثر حلال در فرآیند جذب جمسیتابین  ن،یعلاوه بر ا
، محاسبات در حلال آب با روش شدهدوپهای بور نیترید بر نانولوله

 در سطح نظری فوق انجام شد.  (PCM) 5مدل پیوسته قطبیده
 

 ث بح و هاجهینت
 بررسی خواص ساختاری و انرژی جذب 

سرطان جمسیتابین توسط  پژوهش، جذب داروی ضددر این 
 با فلزات )آهن، کبالت و نیکل( از طریق شدهدوپهای بور نیترید نانولوله
های محاسباتی برای دست یافتن به پایدارترین کمپلکس روش

 هایگیریبا جهت شده داروساختار بهینهبرای این منظور بررسی شده است. 
های ها قرار گرفت و کمپلکسنانولوله یسطح خارج یرو مختلف

 

1 Lowest unoccupied molecular orbital 

2 Electronic chemical potential 

3 Chemical hardness 

 150O یهادارو از سمت اتم ،تیوضع نیاولدر  حاصل بهینه گردید.
جذب  یهای. انرژقرار گرفتنانولوله  روی نیتوزیحلقه س 152Nو 
 Pristine-BN-Gem ،Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gem هایکمپلکس یبرا
 -kcal/mol 04/33 و -81/33، -35، -53/9 بیبه ترت Ni-BN-Gemو 

 OH یهادارو از سمت استخلاف تیوضع دومینبه دست آمد. در 
 یجذب برا هاییحالت انرژ نیدر ا قرار گرفت.نانولوله  رویخود 

 Pristine-BN-Gem ،Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gem هایکمپلکس
 -kcal/mol  28/20و -35/20، -55/25، -47/4 بیبه ترت Ni-BN-Gemو 

 اول تیوضع هایکمپلکس شودمی مشاهده که طوربه دست آمد. همان
ها تجزیه بنابراین در ادامه، نتایج برای این کمپلکس هستند دارتریپا

سازی ساختارها در سطح نظری پس از بهینه و تحلیل شده است.
B3LYP/lanl2dz ها به دست آمدهکمپلکسپایدارترین ، طول پیوندها در 

پایدارترین گزارش شده است. همچنین ساختار  1و در جدول 
های فلز نشان داده شده است. نشاندن اتم 1ها در شکل کمپلکس

های بور نیترید، سبب تغییر در طول پیوندها شده است. در نانولوله
 Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gem هاینیتروژن در کمپلکس-طول پیوند فلز

 توان آن را به توزیع افزایش یافته است که می Ni-BN-Gemو 
اکسیژن -ابر الکترونی روی این پیوندها نسبت داد. طول پیوند فلز

 پارامترهایهای فوق کاهش یافته است. علاوه بر این، در کمپلکس
 جمسیتابین قبل و بعد از جذب آن بر بور نیتریدهای  یساختار

 پارامترهایبا فلز بررسی شد و هیچ تغییر مهمی در  شدهدوپ
جمسیتابین مشاهده نشد. بنابراین، این نانوساختارها را  یساختار

های دارورسان بدون توان به عنوان نانوحامل ایمن در سیستممی
 تخریب ساختار دارو به کار برد.

4 Electrophilicity index 

5 Polarizable continuum model 

(1)  Lowest unoccupied molecular orbital   (2)  Electronic chemical potential 
(3)  Chemical hardness     (4)  Electrophilicity index 
(5)  Polarizable continuum model 
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پايدارترين و پارامترهای ترموديناميکي  )BSSE+ E adsE( انرژی جذب تصحيح شده ، E)ads(انرژی جذب  ،گشتاور دوقطبيمقادير  - 2جدول 
 B3LYP/lanl2dzدر سطح نظری ها کمپلکس

 Dipole moment ساختار
(Debye) 

Eads (kcal/mol) 
Eads + EBSSE 

(kcal/mol) 
ΔGad 

(kcal/mol) 
ΔHad 

(kcal/mol) 
ΔSad 

(kcal/mol.K) 

Pristine-BN 40/10       

Pristine-BN-Gem 18/12  53/9-  83/4-  80/3  10/8-  039/0-  

Fe-BN 64/11       

Fe-BN-Gem 72/15  00/35-  21/33-  53/21-  94/32-  038/0-  

Co-BN 11/11       

Co-BN-Gem 16/19  81/33-  21/31-  48/17-  55/31-  047/0-  

Ni-BN 68/8       

Ni-BN-Gem 74/19  04/33-  86/29-  45/17-  95/30-  036/0-  

 
 با فلز از طریق شدهدوپفرآیند جذب جمسیتابین و بور نیتریدهای 

 پایدارترین محاسبه انرژی جذب بررسی شده است، مقادیر انرژی جذب
گزارش شده است. مقادیر انرژی جذب برای  2در جدول  هاکمپلکس

 ها منفی بدست آمده است که نشان دهنده انجام پذیر بودننانولولهتمام 
 شود با نشاندن فلزاتکه مشاهده می طورباشد. همانواکنش جذب می

 بر بور نیتریدها انرژی جذب به میزان زیادی افزایش یافته است 
 با فلز داشته است. شدهدوپملکول دارو برهمکنش قوی با بور نیتریدهای  و

، آهن و کروم میگال ،مینیآلومقبلاً نیز مشاهده شده که حضور فلزات 
 بر نانولوله سبب تحریک جذب دارو بر روی نانولوله بور نیترید 

 Fe-BN-Gemتر بودن انرژی کمپلکس منفی. [46و  45، 43، 41]شود می
 نشان دهنده پایداری بیشتر این کمپلکس نسبت به سایر 

کمپلکس برای جذب با توجه به مقادیر انرژی، هاست. کمپلکس
Pristine-BN-Gem  گریسه کمپلکس د یبرا یاست ول یکیزیفاز نوع، 

  ست،ین یقو ییایمیش وندیپ یشان در بازهیانرژ ریاگرچه مقاد
 است،  یکیزیفتر از جذب بزرگ اریبس کهنیتوجه به ا اما با

  در نظر گرفت. ییایمیها را در زمره جذب شتوان آنیم
ارائه شده است.  2مقادیر گشتاور دوقطبی ساختارها در جدول 

  Fe-BNشود گشتاور دوقطبی دو نانولوله طور که دیده میهمان
که برای افزایش داشته در حالی Pristine-BNنسبت به  Co-BNو 

 پذیریکاهش داشته است. این مسئله افزایش واکنش Ni-BNنانولوله 
 را نسبت به نانولوله  Co-BNو  Fe-BNو توان جذب دو نانولوله 

Ni-BN قویترین شده با فلز دهد. در میان سه نانولوله دوپنشان می
با بیشترین انرژی جذب  Fe-BNبرهمکنش جمسیتابین با نانولوله 

با کمترین  Ni-BNنانولوله ترین برهمکنش جمسیتابین با و ضعیف
لز شده با فهر گاه گشتاور دوقطبی نانولوله دوپ است. انرژی جذب

یابد. تر باشد انرژی جذب دارو بر آن نانولوله افزایش میبزرگ
تر در توزیع بارهای جایی بیشتر بیانگر جابهگشتاور دوقطبی بزرگ

تر باشد برهمکنش دارو جایی بزرگالکترونی است. هر چه این جابه

 تر خواهد بود. هنگام برهمکنش جمسیتابین با نانولوله قوی
نمایش گرافیکی تاور دوقطبی افزایش یافته است. ها گشبا نانولوله

 ها تغییر در انرژی جذب با تغییر در گشتاور دوقطبی کمپلکس
 دهد گشتاور دوقطبی نمودار نشان می ارائه شده است. 2در شکل 

 شده با فلز در مقایسه با کمپلکسهای دوپو انرژی جذب کمپلکس
Pristine-BN-Gem .اگر تنها سه کمپلکس  افزایش یافته است 

Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gem  وNi-BN-Gem  با هم مقایسه شوند
انرژی  هاکمپلکسبا افزایش گشتاور دوقطبی  خواهیم دید که

گشتاور  نیرابطه معکوس ب نی. بنابرااست یافته کاهش شانجذب
در مطالعه  سه کمپلکس وجود دارد. نیجذب ا یو انرژ یدوقطب

 ینانولوله کربن یبر سطح خارج نیلوموست یدارو یب سطحجذ
نیز مشاهده شده که کمپلکس  آهن و کروم هایاتم با شدهدوپ

تر انرژی جذب لوموستین با گشتاور دوقطبی بزرگ-آهن-نانولوله
 .[46]کمتری دارد 

پذیری ترمودینامیکی جذب در ادامه برای بررسی امکان
 ،adGΔ بسیآزاد گ یانرژها، تغییرات نانولولهجمسیتابین بر سطح 

های مورد نظر محاسبه برای کمپلکس adSΔی و انتروپ adHΔی آنتالپ
نشان دهنده تغییر انرژی  adGΔارائه شده است. مقدار  2و در جدول 

  adGΔ  <0آزاد گیبس در طی فرآیند تشکیل کمپلکس است و 
رمودینامیکی بیانگر این است که تشکیل کمپلکس از لحاظ ت

 توان دیدمی 2طور که از مقادیر جدول نامطلوب است. بنابراین همان
adGΔ برای کمپلکسGem -BN-Pristine  مثبت بوده و از لحاظ

 با مقدار Fe-BN-Gemترمودینامیکی نامطلوب است. کمپلکس 
adGΔ تر، پایدارتر از سه کمپلکس دیگر است که این نتیجه منفی 

 منفی adGΔو  adHΔهای جذب است. همچنین مقادیر در توافق با انرژی
 Ni-BN-Gemو  Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gemبرای سه کمپلکس 

ها بیانگر این است که فرآیند جذب جمسیتابین بر سطح این نانولوله
 دهد.خود رخ میو به طور خودبه گرمازا بوده
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  Ni-BN-Gemو  Pristine-BN-Gem، Fe-BN-Gem ،Co-BN-Gemهای شده کمپلکسساختار بهينه - 1شکل 

 
 هاینرژی جذب و گشتاور دوقطبي کمپلکسنمودار رابطه بين ا - 2شکل 

 با فلز. شدهدوپ

 

 )EP)M 1مولکولی الکترواستاتیکهای پتانسیل نقشه

های سطح پتانسیل الکترواستاتیکی امکان شناسایی نواحی نقشه
کند. موجود در یک مولکول را فراهم می غنی از الکترون و کم الکترون

 

 

برای بیان طیف رنگ ، MEPهای برای سهولت در تفسیر نقشه
های رنگ .شودتانسیل الکترواستاتیک استفاده میپمقادیر انرژی 

نشان دهنده بالاترین انرژی در طیف رنگ به ترتیب آبی و قرمز 
انرژی پتانسیل ( و کمترین نواحی مثبتپتانسیل الکترواستاتیک )

 منفی(.نواحی ) الکترواستاتیک است
 نظریدر سطح  هانانولولهو  جمسیتابین MEPهای نقشه

B3LYP/lanl2dz  داده شده است، که نواحی آبی نشان  3در شکل
 مثبت و منفی را مولکولی روستاتیکو قرمز رنگ سطوح پتانسیل الکت

 حلقه سیتوزین 152Nو  150O هایدهد. بارهای منفی بر روی اتمنشان می
 مستقر شده استبا رنگ قرمز جمسیتابین  OHهای نیز استخلاف و

  باشد.الکترون دوست میبرای حمله ملکول مناسبی  هایمکانو 
پتانسیل  ،منفرد تمام نواحی ملکولی هاینانولولهکه در در حالی

 بیو محل مناسدهد را نشان میبا رنگ آبی مثبت مولکولی وستاتیک رالکت
  O هایبنابراین اتم .باشدبرای حمله ملکول هسته دوست می

نیتریدهای  فعالی برای برهمکنش با بور مکانجمسیتابین در ملکول 
  طور که در بخش قبل ملاحظه شدهمان .[43]با فلز است شدهدوپ

(1)  Molecular electrostatic potential 

40-        35-        30-         25-        20-          15-        10-          5- 
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 (eها )برحسب های درگير در برهمکنشبار اتم - 3جدول 
 O150 N152 C160 B92 M144 N43 N73 N76 

Gem 643/0-  625/0-  841/0  - - - - - 

Pristine-BN - - - 229/1  - 230/1-  231/1-  231/1-  

Pristine-BN-Gem 656/0-  620/0-  856/0  296/1  - 242/1-  247/1-  260/1-  

Fe-BN - - - - 986/0  077/1-  071/1-  071/1-  

Co-BN - - - - 904/0  044/1-  058/1-  058/1-  

Ni-BN - - - - 036/1  924/0-  195/1-  195/1-  

Fe-BN-Gem 679/0-  585/0-  876/0  - 911/0  074/1-  064/1-  101/1-  

Co-BN-Gem 675/0-  601/0-  873/0  - 879/0  093/1-  050/1-  056/1-  

Ni-BN-Gem 699/0-  589/0-  885/0  - 007/1  998/0-  174/1-  173/1-  

 

 
 B3LYP/lanl2dzدر سطح نظری  ی تحت بررسيهاو کمپلکسهای بور نيتريد نانولولهدارو،  مولکولي ح پتانسيل الکتروستاتيکوسط - 3شکل 
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 ها بررسی شد دو وضعیت مختلف دارو بر سطح خارجی نانولوله
 150Oها دارو از طریق اتم هایی پایدارتر بودند که در آنو کمپلکس

 در اثر این برهمکنش خود با اتم فلز نانولوله برهمکنش داشت. 
 درگیرهای شود. بار اتممنتقل می هابار الکتریکی از جمسیتابین به نانولوله

 اندمحاسبه شده NBOقبل و بعد از برهمکنش که با روش  هادر برهمکنش
 با توجه به مقادیر جدول تغییرات  آورده شده است. 3در جدول 

جمسیتابین  150Oها به این صورت است که بار اتم در بار جزئی اتم
شده با فلز افزایش یافته بعد از برهمکنش با بور نیترید اولیه و دوپ

 جمسیتابین بعد از برهمکنش با  152Nو  160Cهای ولی بار اتم
شده با فلز کاهش یافته است. همچنین بار بور نیترید اولیه و دوپ

شده که نشان دهنده اتم فلز است در بور نیتریدهای دوپ 144Mاتم 
 92Bبا فلز بعد از برهمکنش با جمسیتابین افزایش یافته است. بار اتم 

کاهش ولی بار  نیتابیبعد از برهمکنش با جمس هیاول دیتریبور ندر 
 76N ،43Nهای افزایش یافته است. بار اتم 76Nو  73N ،43Nهای اتم

بعد از برهمکنش  BN-Niو  BN-Fe ،BN-Coبه ترتیب در  43Nو 
 افزایش یافته است. همچنین بار کلی منتقل شده  نیتابیبا جمس

 شده بورنیترید دوپ ،e 647/2از جمسیتابین به بور نتیرید اولیه 
بور نیترید و  e 203/0کبالت  شده بابورنیترید دوپ ، e 251/0آهن  با

به دست آمده است. در برهمکنش  e 215/0 کلینشده با دوپ
 شده های بور نیترید دوپجمسیتابین و سیتارابین با نانولوله

شده های دوپهم انتقال بار از داروها به نانولوله میو گال مینیآلومبا 
یکی . در تحقیقات دیگری نیز انتقال بار الکتر[43]صورت گرفته بود

  .[50و  16، 48]از دارو به نانولوله بور نیترید مشاهده شده است
 

 خواص الکترونی

های انرژی اوربیتال ،)HOMOE( های هوموانرژی اوربیتال مقادیر
 ارائه شده است. 4در جدول  )gE( شکاف انرژی و )LUMOE( لومو

به درک شکاف انرژی ها و جزیه و تحلیل انرژی این اوربیتالت
و بررسی انتقال بار توسط  هاپذیری آنها و واکنشپایداری ملکول

 ،شوددیده می 4طور که در جدول همانکند. ها کمک میملکول
  آهن، کبالت و نیکلبا  شدهدوپنیتریدهای  بور HOMOEمقادیر 

 LUMOEکه مقادیر کاهش یافته، در حالی نیترید اولیه بوردر مقایسه با 
 HOMOEمقادیر جمسیتابین ها افزایش یافته است. بعد از جذب آن

در مقایسه با  آهن، کبالت و نیکلبا  شدهدوپهای کمپلکس
Gem-BN-Pristine که مقادیر کاهش یافته، در حالیLUMOE ها آن

 LUMOEو  HOMOEمشابه همین تغییرات برای  افزایش یافته است.
 .[43و  42]آلومینیم و گالیم نیز دیده شده استشده با بور نیتریدهای دوپ

 دهدنیز کاهش یافته است که امکان می هاکمپلکس شمقادیر پتانسیل یون
 LUMOEو  HOMOEاین تغییرات در  ها آزادانه حرکت کنند.الکترون

طور که همان .شده است gEمنجر به تغییر در مقدار  هانانولوله
فلز کمتر از بور نیترید  با شدهدوپبور نیتریدهای  gEشود مشاهده می

 های آهن،دهد دوپینگ بور نیترید توسط اتماولیه است. این نشان می
 کند.پذیری سطح بور نیترید را تقویت میکبالت و نیکل واکنش

بیشتر و پایداری پذیری شیمیایی ، واکنشترپایین gEترکیبات با 
 هاکمتر از سایر کمپلکس Gem-BN-Niکمپلکس  gEمقدار  .کمتری دارند

باشد. پذیری بیشتر آن مین دهنده واکنشبه دست آمده که نشا
 کترون دوستیشاخص الکترون دوستی عامل اصلی است که با افزایش ال

توان یمشاخص الکترون دوستی را یابد. یک ساختار افزایش می
ها دلیل سرعت شدید عبور الکترونکاهش انرژی ساختار ب صورتب

 ساختار پذیریپایداری و واکنشاز از نوار رسانایی تعریف کرد و درک 
 بعد ازها نانولوله LUMOEو  HOMOEتغییرات اندک در کند. را فراهم می

 پارامترهای الکترونی مانند الکترون دوستی،سبب تغییر جذب جمسیتابین، 
  جمسیتابینبین  الکتریکیو بار  شده استسختی و نرمی شیمیایی نیز 

جمسیتابین آل بین نتقل شده که بیانگر برهمکنش ایدهم نانولولهو 
مقادیر منفی پتانسیل شیمیایی قبل و بعد از جذب است.  نانولولهو 

 های بررسی شده است. کمپلکس جمسیتابین نشان دهنده پایداری
ها از طریق نایی بیشتری برای انتقال الکترونکمتر توا gEمواد با 

الکتریکی  رسانشکمتر،  gEنوار رسانایی دارند. از این رو مواد با 
 دهدنشان می 4دهند و برعکس. مقادیر داده شده در جدول بیشتر نشان می

کاهش یافته و تغییر  gE، هالولهکه بعد از جذب جمسیتابین بر نانو
دهد نشان می gEکاهش در  رخ داده است. رسانشقابل توجهی در 

شده با فلز بعد از جذب های بور نیترید دوپکه هدایت نانولوله
توان به کاهش را می gEجمسیتابین افزایش یافته است. کاهش در 

 دهد این پدیده نشان می ها نسبت داد.کمپلکس LUMOEدر 
شونده توانند حساسیت بالایی نسبت به مواد جذبها میاین نانولوله

این نتیجه با دستاوردهای پیشین همخوانی دارد از خود نشان دهند. 
اولیه  های بور نیتریدنانولوله gE که قبلاً نیز مشاهده شدهبه طوری

در حضور داروهای  میو گال مینیآلومشده با و بور نیترید دوپ
سیلامین به مقدار جزئی کاهش یافته سیتارابین، جمسیتابین و پنی

 .[49و  48 ،43 ،16]رسانایی نانولوله شده است جزئی درو سبب افزایش 
 پذیریملکول نیز پارامتر مهمی است که براساس واکنشسختی یک 
 از لحاظ ساختاری نرم باشند هاملکول اگر تواند مشاهده شود.شیمیایی می

بعد از جذب  هایشان را منتقل کنند.به آسانی الکترون توانندمی
  با فلز، سختی شیمیایی شدهدوپنیتریدهای  جمسیتابین بر بور

 تقویت فرآیند جذب شدهکاهش یافته، که سبب  نیترید اولیهنسبت به بور 
پایداری و قطبیت  نیکلو  کبالت، آهنکند که نشاندن و تایید می

 ها کمتر از سختیکمپلکس gE سختی و  دهد.ها را افزایش میکمپلکس
  توانندتر هستند و میها قطبیجمسیتابین است، از این رو کمپلکس gEو 
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 ، (A)، الکترون خواهي (I)، پتانسيل يونش g(E(، شکاف انرژی E)LUMO(، انرژی اوربيتال لومو E)HOMO(انرژی اوربيتال هومو  - 4 جدول
 ( ساختارهاωو شاخص الکترون دوستي ) (X)(، الکترونگاتيوی η(، سختي شيميايي )μپتانسيل شيميايي الکتروني )

 EHOMO (eV) ELUMO (eV) ساختار
Eg 

(eV) 
I (eV) A (eV) μ (eV) η (eV) X (eV) ω (eV) 

Gem 25/0-  06/0-  18/0  25/0  06/0  15/0-  09/0  15/0  13/0  

Pristine-BN 24/0-  05/0-  18/0  24/0  05/0  14/0-  09/0  14/0  11/0  

Pristine-BN-Gem 23/0-  06/0-  17/0  23/0  06/0  15/0-  08/0  15/0  12/0  

Fe-BN 23/0-  11/0-  12/0  23/0  11/0  17/0-  06/0  17/0  26/0  

Fe-BN-Gem 22/0-  10/0-  11/0  22/0  10/0  16/0-  05/0  16/0  21/0  

Co-BN 23/0-  11/0-  12/0  23/0  11/0  17/0-  06/0  17/0  26/0  

Co-BN-Gem 22/0-  09/0-  12/0  22/0  09/0  16/0-  06/0  16/0  19/0  

Ni-BN 23/0-  17/0-  05/0  23/0  17/0  20/0-  02/0  20/0  70/0  

Ni-BN-Gem 22/0-  14/0-  07/0  22/0  14/0  18/0-  03/0  18/0  42/0  

 
 پذیرای الکترون باشند. مقدار الکترونگاتیوی جمسیتابین کمتر از 

توانند ها میبا فلز است، بطوریکه الکترون شدهدوپبور نیتریدهای 
 از جمسیتابین به بور نیتریدها منتقل شوند.

 

 های ملکولیاوربیتال

 با فلز  شدهدوپنیتریدهای  بور وخواص الکترونی جمسیتابین 
 ها بررسی شده است.کمپلکس یهای هومو و لومواوربیتالاز طریق 

 یبا فلز، سطح انرژ شدهدوپ یدهایتریبر بور ن نیتابیبعد از جذب جمس
 یسطح انرژ کهحالی در یافته کاهش هیاول دیتریهومو نسبت به بور ن

ث کاهش انرژی هومو باع .(4جدول ) است افزایش یافتهلومو 
توانند بطور خودبخود ها میالکترونکاهش انرژی یونش شده و 

 های هومو و لومو روی داروی جمسیتابینتوزیع اوربیتال حرکت کنند.
 ویو افزار گوسبا فلز با استفاده از نرم شدهدوپنیتریدهای  و بور

 وهای هومو و لومتوزیع بار الکترونی اوربیتال (.4رسم شده است )شکل 
حلقه  های نیتروژن و اکسیژندر جمسیتابین بیشتر بر روی اتم

نیتریدهای  که این توزیع بار در بوردر حالی متمرکز است. سیتوزین
 های انتهایی نانولوله های فلز و لبهبا فلز، روی اتم شدهدوپ

 و و لومو پس از جذب داروهای هومپخش شده است. توزیع بار اوربیتال
های فلز نانولوله روی اتم 150Oبین از سمت دهد که جمسیتانشان می
 توزیع شده است، نانولوله، هومو روی هابرای کمپلکسشود. جذب می
 نانولولهروی جمسیتابین است و قسمتی از آن بین که لومو در حالی

سطح بزرگی از توزیع بین جمسیتابین  در واقعاست. جمسیتابین و 
 وجود دارد.  هاآنپیوندهای شیمیایی بین  کندمی تاییداست که  نانولولهو 

 هایبا فلز از طریق اوربیتال شدهدوپنیتریدهای  پذیری بورواکنش
 و   = LUMOE -(A(ملکولی ارزیابی شده و الکترون خواهی 

کاهش انرژی  شده است.نیز محاسبه   = HOMOE -(I(پتانسیل یونش 
پذیری اهش پتانسیل یونش و افزایش واکنشهومو سبب ک

 انرژیها با افزایش الکترون خواهی کمپلکس ها شده است.کمپلکس
 شدهدوپهای نانولولهپذیری افزایش یافته است. افزایش واکنش لومو

 .[46و  43]تایید شده است نیز با فلز با افزایش گشتاور دوقطبی
اما نتایج  مشاهده شدها نانولولهپذیری برای تمام افزایش واکنش

   بود.تر برجسته Niبا  شدهدوپ نانولولهبرای 
 

  AIMو   NBOی مطالعه

مشخص کرد که جهت انتقال بار منفی  NBOنتایج محاسبات 
ها است. بیشترین بار منفی منتقل شده لولهاز جمسیتابین به نانو

 (. e 647/2ی بدون فلز است)مربوط به کمپلکس حاوی نانولوله
های های حاوی نانولولهاز طرفی، میزان این انتقال بار در کمپلکس

 (e 251/0) کمپلکس حاوی آهنشود، ولی در مورد شده با فلز کمتر میدوپ
( e 215/0) ( و نیکلe 203/0) های متناظر با کبالتاز کمپلکس

 که گفته شد، انرژی اتصال کمپلکس حاوی آهن طوربیشتر است. همان
 از بقیه فلزات بیشتر است. بنابراین، انتقال بار منفی از داروی جمسیتابین

های مربوطه کمپلکس شده با فلز در پایداریهای دوپلولهبه نانو
 نیتارابیس یداروها لیتحونیز در بررسی  همکارانو  روحینقش دارد. 

 میو گال مینآلومی با شدهدوپ دیتریبور ن هاینانولوله توسط نیتابیو جمس
مشاهده کردند افزایش در مقادیر انتقال بار در توافق خوبی با افزایش 

 .[43]های جذب است در انرژی
های الکترونی انجام شده بین رسد که انتقالبه نظر می

ها ی کمپلکسهای مختلف سازندههای مولکولی بخشاوربیتال
ها مؤثرّ باشد. ها( نیز در پایداری کمپلکسلوله)جمسیتابین و نانو

 NBO(، با روش E)2(پذیرنده، )-دهندهی کنندههای پایداربنابراین، انرژی
 های الکترونیهای مولکولی و انتقالمحاسبه شد. با توجه به تعداد زیاد اوربیتال

ی کنندههای پایدارسد که مجموع انرژیمشاهده شده، به نظر می
های الکترونی از جمسیتابین (، مربوط به انتقالE∑)2(پذیرنده، )-دهنده
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 هاسکمپلک LUMOو  HOMOهای اوربيتال تصوير - 4شکل 
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 (auبر حسب واحد اتمي ) های بحراني پيوند بين فلز...اکسيژن در کمپلکسهای چگالي بار الکتروني در نقطههای ويژگيداده - 5 جدول
 ρM144…O150 2M144…O150 G(r) V(r) λ1 λ2 

Pristine-BN-Gem       

Fe-BN-Gem       

Co-BN-Gem       

Ni-BN-Gem      

 
ها ها به جمسیتابین در پایداری کمپلکسلولهها و یا از نانولولهبه نانو

مربوط به  E∑)2(دهد که ترتیب نقش داشته باشد.  نتایج نشان می
 kcal/molها بر حسب لولههای الکترونی از جمسیتابین به نانوانتقال

است(  kcal/mol 05/80با آهن که  شده)به استثنای کمپلکس دوپ
 صورت زیر است:به

 

BN-Gem (21.64) < Ni-BN-Gem (84.74) < Co-BN-Gem (179.25)  

 هالولههای الکترونی از نانومربوط به انتقال E∑)2(همچنین، ترتیب 
 kcal/mol 72/85شده با آهن که به جمسیتابین )به استثنای کمپلکس دوپ

 است( عبارت است از:
 

BN-Gem (17.38) < Ni-BN-Gem (128.84) < Co-BN-Gem (161.59)  

ها مشابه با ترتیب شود، این روندکه ملاحظه میطور همان
 شدهها است )به استثنای کمپلکس دوپهای اتصال کمپلکسانرژی

لکترونی انجام شده بین های ابا آهن(. بعلاوه، مهمترین انتقال
ها ی کمپلکسهای مختلف سازندههای مولکولی در بخشاوربیتال

 ها تأیید شود.ها در پایداری کمپلکسشناسایی شد تا نقش این انتقال
 با فلز، انتقال  شدههای دوپدهد که در کمپلکسنتایج نشان می

شود. انجام می 160C-150BD* Oبه اوربیتال  144LP* Mاز اوربیتال 
 ی مربوط به این انتقالپذیرنده-، بین میزان انرژی دهنده5مطابق با شکل 

ی خطی، شده با فلز رابطههای دوپهای اتصال کمپلکسو انرژی
 ولی معکوس وجود دارد. 
های دهد که این انتقال بر ترتیب انرژیاین نتیجه نشان می

 با آهن مؤثر است. شدهکمپلکس دوپتر بودن ها و پایداراتصال کمپلکس
( BCP) 1ی بحرانی پیوندشناختی در نقطههای مکانویژگی

ها محاسبه لولهجمسیتابین و فلز در نانو 150Oتشکیل شده بین اتم 
ها شامل چگالی بار ارائه شده است. این ویژگی 5و در جدول 

(، چگالی انرژی 2(، لاپلاسی چگالی بار الکترونی )ρالکترونی )
  ( است.V(r)( و چگالی انرژی پتانسیل الکترونی )G(r)جنبشی الکترونی )

بور  ینانولولهدر مورد کمپلکس حاوی  ρشود، طور که ملاحظه میهمان
 های دیگر بیشتر است. آهن از کمپلکسبا  شدهدوپنیترید 

 مربوطه منفی است و این بدان معناست که 2ی مقادیر علاوه، همهبه

 

 

 
 160C-150BD* Oبه  144LP* Mهمبستگي بين انرژی انتقال از  - 5شکل 

 شده با فلزهای دوپهای اتصال کمپلکسو انرژی

 
 . ای متمرکز شده استهستهی بینبار الکتریکی در منطقه

)مجموع چگالی انرژی جنبشی  چگالی انرژی الکترونی کلاز طرفی، 
 یها منفی است که نشان دهندهکمپلکسی همهدر  و پتانسیل الکترونی(

 .ها استلولهو فلز در نانو جمسیتابین 150O اتم قوی بودن برهمکنش بین
ی بحرانی در نقطه (2λ و 1λی ماتریس هسی )مقادیر ویژههمچنین، 

دهد که نتایج نشان میگیری شده است. های ذکر شده اندازهپیوند
 ی موارد دارای علامت منفی استمربوطه نیز در همه و  2λضرب حاصل

  ی ماهیت الکتروستاتیک برهمکنش بینکه مشخص کننده
 نتایج  نشان داد ها است. بعلاوه،لولهجمسیتابین و فلز در نانو 150O اتم

ی های حاوی فلز بیشتر از یک نقطهلولهکه بین جمسیتابین و نانو
 های بار الکترونی مجموع چگالیشود و بحرانی پیوند تشکیل می

 ها لولهدر نقاط بحرانی پیوند تشکیل شده بین جمسیتابین و نانو
 های دیگر بیشتر است. این نتیجهدر کمپلکس حاوی آهن از کمپلکس

تمرکز بار الکتریکی در نقاط بحرانی پیوند تشکیل دهد که نشان می
ها مؤثرّ ها در پایداری این کمپلکسلولهشده بین جمسیتابین و نانو

های بار الکترونی در نقاط بحرانی پیوند ترتیب مجموع چگالیاست. 
 های ذکر شده عبارت است از: در کمپلکس( auبرحسب )

 

Pristine-BN-Gem (0.04) < Ni-BN-Gem (0.10) < Co-BN-

Gem (0.11) < Fe-BN-Gem (3.65) 

(1)  Bond critical point 

32

33

34

35

3۶

0 5 10 15 20

-∆
E/

 k
ca

l/
m

o
l

E(2)/kcal/mol

Ni

Co

Fe



  1403، 4، شماره 43 دوره . . . جمسيتابين سرطان ضد داروی جذب کوانتمي مکانيک بررسي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 91                                                                                                                                                     علمي ـ پژوهشي                                        

            

            
 هاها حاوی نقاط بحراني پيوند بين دارو و نانولولههای مولکولي مربوط به کمپلکسنمودار - ۶شکل 

 

شود، این روند با ترتیب انرژی اتصال طور که ملاحظه میهمان
ها یکسان است. بطور کلی، انتقالات الکترونی و تمرکز این کمپلکس

 هایلولهبار منفی در نقاط بحرانی پیوند تشکیل شده بین جمسیتابین و نانو
های گذارد. نمودارهای مربوطه اثر میذکر شده بر انرژی کمپلکس

حاوی نقاط بحرانی پیوند  AIMمولکولی بدست آمده با محاسبات 
 ارائه شده است.  6ها در شکل بین دارو و نانولوله

 

 اثر حلالبررسی 

  شدهدوپنیتریدهای  بوربین برای بررسی طبیعت برهمکنش 
دارورسان، به عنوان حامل  و کاربردشانجمسیتابین داروی  وبا فلز 

 

 

در سطح نظری  PCMها در حلال آب با کاربرد مدل کمپلکس
B3LYP/lanl2dz ها د. پارامترهای محاسبه شده کمپلکسبهینه ش

لعه اثر حلال روی پایداری برای مطا ارائه شده است. 6در جدول 
 )gasE – water= E solE( 1پوشیانرژی حلالهای بررسی شده، کمپلکس

  و انرژی کل کمپلکس در محیط آب waterEمحاسبه شده است. 
gasE .انرژی مقادیر منفی  انرژی کل کمپلکس در فاز گاز است

  شدهدوپنیتریدهای  پوشی جمسیتابین جذب شده روی بورحلال
 بینیپیش در محیط آبی است.ها پایداری کمپلکسبا فلز نشان دهنده 

 ها تحت تاثیرنانولولهشود که انرژی برهمکنش بین جمسیتابین و می
  ها در حلال آبهای حلال قرار گیرد. بنابراین انرژی جذب کمپلکسملکول

(1)  Solvation energy 
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 فاز آب.ها  در و گشتاور دوقطبي کمپلکس sol(E(پوشي ، انرژی حلالE)ads(مقادير انرژی جذب  - ۶ جدول
 Eads (kcal/mol) Esol (kcal/mol) Dipole moment (Debye) ساختار

Pristine-BN   2/13  

Pristine-BN-Gem 04/6-  74/44-  3/17  

Fe-BN   1/16  

Fe-BN-Gem 16/21-  94/48-  4/22  

Co-BN   4/15  

Co-BN-Gem 56/21-  93/46-  1/26  

Ni-BN   46/11  

Ni-BN-Gem 95/18-  96/46-  0/27  

 

دهد که محاسبه شده است. مقادیر منفی انرژی جذب نشان می
ها در محیط آبی از لحاظ انرژی مطلوب است. تشکیل کمپلکس

 ها انرژی جذب کمپلکس شود مقادیرطور که مشاهده میهمان
تر از مقادیر در فاز گازی به دست آمده است کوچکدر محیط آبی 

 در آب است. هاو نانولوله ناشی از حلالیت جمسیتابیناین پدیده که 
 تر ازها در محلول ضعیفبین جمسیتابین و نانولوله بنابراین برهمکنش

فاز گاز است. در مطالعه اثر حلال آب در برهمکنش بور نیتریدهای 
شده با آلومینیم و گالیم با دو داروی جمسیتابین و سیتارابین نیز دوپ

بیشترین . با مقایسه مقادیر انرژی، [43]نتایج مشابهی یافت شد
شود مشاهده می Co-BN-Gemمقدار انرژی جذب برای کمپلکس 
  بسیار ناچیز است. Fe-BN-Gemکه البته تفاوت آن با کمپلکس 

 ها در محیط آبی تقریباً مشابه فاز گازی است.با این حال روند پایداری کمپلکس
به طور  ه در محیط آبهای بررسی شددوقطبی کمپلکس گشتاورهمچنین 

برای  هاقابل توجهی افزایش یافته است. این پدیده توانایی این کمپلکس
 توان نتیجه گرفتدهد و میهای قطبی را نشان میحل شدن در حلال

توانند به عنوان ابزاری با فلز می شدهدوپکه این بور نیتریدهای 
 جمسیتابین در نظر گرفته شوند.مناسب برای کاربردهای دارورسانی 

 شده با آلومینیمهای دارو/بور نیترید دوپگشتاور دوقطبی مونومرها و کمپلکس
 .[43]پوشی به میزان زیادی افزایش یافته بودو گالیم نیز هنگام حلال

 

 گیرینتیجه
 ضد سرطان جمسیتابین  در این پژوهش، فرآیند جذب داروی

 های فلز آهن، کبالت و نیکلبا اتم شدهدوپنیترید بور های بر نانولوله
(Fe-BN, Co-BN, Ni-BN)  با استفاده از روشDFT .بررسی شد 

با استفاده از  BN( 8و0)نانولوله  ساختار داروی جمسیتابین و ابتدا، 
بهینه شدند. سپس،  B3LYP/lanl2dzدر سطح نظری  DFTروش 

و تمام شد  قرار دادهفلز  اتم BN( 8و0)نانولوله به جای اتم بور در 
سازی، بعد از بهینه طح نظری فوق بهینه شدند.سساختارها در 

از جذب دارو، طول پیوند  نشان داد که قبل و بعد پارامترها بررسی

 است. دارو ساختارها تغییر چندانی نداشته که نشان دهنده پایداری بین اتم
پذیری با فلز واکنش شدهدوپنیترید  بور هاینتایج نشان داد نانولوله

 های جذبانرژیبا جمسیتابین دارند.  تریبهتری داشته و برهمکنش قوی
 ها در هر دو فاز گازی و آبی منفی به دست آمد. تمام کمپلکس

 .استو دارو مطلوب ها نانولولهن ها بیکه برهمکنش این به آن معنی است
 دهد که فرآیند جذب در فاز گازینشان می مقایسه مقادیر انرژی جذب

 Fe-BN-Gemدر فاز گازی کمپلکس تر و پایدارتر است. لوبطم
 ست.ها انابراین پایدارتر از سایر کمپلکستر و برژی جذب منفیدارای ان

 ها اختلاف چندانی با هم نداشته در فاز آبی انرژی جذب کمپلکس
  ها است.کمپلکس جزء پایدارترین Fe-BN-Gemو کمپلکس 

 ییایمیش لیو پتانس ییایمیش یمقدار سخت ،یشکاف انرژ زانیم
 Pristine-BN-Gemنسبت به  Fe-BN-Gemکمپلکس برای 

 است. افتهی شیآن افزا یریکه واکنش پذ یدر حال افتهیکاهش 
 های بررسی شده در فاز گازی دوقطبی کمپلکس گشتاورافزایش 

 کندها در محیط قطبی را تایید میلکسو محیط آبی پایداری این کمپ
بین میزان  شود.ربردهای دارورسانی مزیت محسوب میکه برای کا

  144LP* Mانتقال از اوربیتال  ی مربوط بهپذیرنده-انرژی دهنده
ی خطی معکوس وجود دارد. رابطه 160C-150BD* Oوربیتال به ا

 هالولهتمرکز بار الکتریکی در نقاط بحرانی پیوند بین جمسیتابین و نانو
 گذار است. برهمکنش بین اتم ها تأثیربر پایداری کمپلکس

150O ها دارای ماهیت الکتروستاتیک است.لولهجمسیتابین و فلز در نانو 
ها را پوشی نیز پایداری این کمپلکسمقادیر منفی انرژی حلالهمچنین، 

 های وان انتظار داشت که این نانولولهتبنابراین می کند.یید میأت
 قابلیت رساندن هدفمند داروی جمسیتابین را دارند. شدهدوپنیترید بور 

 

 و تشکر ریتقد
 .ندینمایم یقدردان مانهیدانشگاه زابل صم یمال تیمقاله از حما سندگانینو

 
1403/  08/  07 پذیرش : تاریخ   ؛  1402/  12/  02 دریافت : اریخت
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