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این .  داشتھ باشندتوانند نقش مھمي در انتقال دارو در بیماران سرطانينظیر شیمي فیزیكي و سمیت پایین، ميھای بيدلیل ویژگیدیواره بھ ھاي کربنی تکنانولولھ            
ھاي ھدف منتقل كنند و باعث كاھش میزان داروی مصرفي توانند عوارض شیمي درماني را در بیماران كاھش دھند و نسبت بیشتري دارو را بھ سلولھاي دارویي ميحامل
ي تکھاعنوان عاملھای پیریدوبنزیمیدازول بھکنش تركیببرای بررسی برھم ھای کوانتومی محاسبھ. گردد ل ي ضد سرطاني با نانولولھ كربن واره عام ام ) 7،7(دار  دی انج

ھای پذیر و محلنواحی واکنش. استفاده گردید DNDدر پایھ نظریھ تابعی چگالی و روش تقریب شیب تعمیم یافتھ با مجموعھ پایھ  Dmol3ھا از کد در ھمھ محاسبھ. گرفت
دار محاسبھ انرژی جذب داروھا با نانولولھ کربنی عامل. از توابع فوکویی بر اساس آنالیز بار مولیکن بررسی شدبا استفاده ھا دوستی این ترکیبدوستی و ھستھحملھ الکترون

روالسی کنش قوی واندھای جذب منفی و برھمانرژی. صورت کووالانی بر دیواره نانولولھ کربنی قرار گرفتھای دارویی ضدسرطان پیریدوبنزیمیدازول بھترکیب. گردید
بھ. ًمناسب میان دارو و نانولولھ کربنی، جذب نسبتا مناسبی را نشان داد اس محاس ومی براس ای کوانت ی تک ھ ھ کربن ھ، نانولول ام گرفت ل انج واره عام د می) 7،7(دار  دی        توان
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  مقدمھ

  
ھای بدن و جھش آنھا ایجاد  سرطان بھ علت تقسیم نامتقارن در سلول      
ي ودم ضي ا. ش ھ  بع اني در معالج یمي درم رطانش لز س ؤثر عم ا م           ھ
اما عامل محدود كننده این نوع درمان، عدم انتخابي بودن داروھا  . كندمي

م در مقابل سلول و، ك ھاي سرطاني و ایجاد  عوارض سمي مثل ریزش م
رطان،  بھ این دلیل کھ بسیاری ازداروھاي ضد. باشدتھوع مي خوني و س

ا  رھمكنش ب ا ب ود را ب اثیر خ لولDNAت ي س شان م د ن ن . دھن ب ای اغل
وگیريداروھا بھ ش عنوان عامل جل اي نق ك اسید ایف اد نوكلئی ده از ایج كنن

، آن را از ساختار عادي خود خارج ساختھ DNAكرده و در برھمكنش با 
ي  يDNAو باعث برھم خوردن فعالیت طبیع انی . ]1[شوند  م دارو رس

زان تنظیمنوین عبارت است ازرساندن دارو دریک زمان و یا  ھ می شده ب
تر و بسیارمؤثرتر این کاربھ نحو چشمگیری، ایمن. اھداف دارویی خاص

شود عوارض جانبی و میزان از پخش دارو در تمام بدن است کھ سبب می
ب. ]2[مصرفی کاھش یابد  ی و گروه متنوعی از نانومواد و ترکی ای آل ھ

شبرد ر عنوان حاملمعدنی، بھ رای پی انش دارو ب ای رس ؤثر  وشھ ای م ھ
بیشتر آنھا از یک سامانھ دارورسانی . انددرمانی مورد استفاده قرار گرفتھ

ا مانند لیپوزوم(ھدفمند نانویی ا پلیمرھ ا ی شکیل شده) ھ د وو یک دارو ت   ان
ھای  در مقایسھ با سامانھ. شوندعنوان نسل اول درمان نانویی شناختھ میبھ

امانھ سل اول س ول، ن انی معم ریھ دارو رس انویی برت ادی  ای ن ای زی ھ
ودتوانند فعالیت درمانی را با افزایش ھا می آن. دارند ردارو، بھب ھ عم  نیم

شده دارو بھبود حلالیت داروھای غیر محلول در آب و یا آزادسازی تنظیم
ل. بخشند می دارو قاب انبی س ای ج ن، اثرھ ر ای ت علاوه ب اھش اس  در .ک

من ذره یض انو م اس ن ا مقی ای ب ھتوانھ ود یافت أثیر بھب طھ ت ھ واس د ب  ن
   تومورھا تجمع  مانند ھای خاص صورت انفعالی در بافتنفوذپذیری، بھ
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ان. کنند اد درم رای ایج انو ب اوری ن ن، فن عھ فراتر از ای وین و توس ای ن ھ

  . ]3[رود میکار ھا برای دارورسانی ھوشمند بھ نسل بعدی نانوسامانھ
ھ ھاي كربني بھ نانولولھ       ی از  صورت یک صفحھ گرافن لول شده یک

انو ھستندھای کربن و اولین نسل محصول آلوتروپ ھ .ھای ن ای  نانولول ھ
یکربنی دارای ویژگی داری ھای ب الا، پای ایی ب دایت گرم د ھ ری مانن نظی

ی. ]4[شیمیایی و استحکام کششی مناسب ھستند  ایبررس سیاری در ھ  ب
ھ ن نانولول تفاده از ای ھاس ا ب ل دارو و ھ سگر، حام الیزگر، ح وان کات عن
ام شده است ھ. ]5 [واکسن انج ب  نانولول ی تکترکی ای کربن ا ھ واره ب دی

ھ ف، ب واد مختل روتئینم دھا، پ ژه الیگونوکلئوتی ا وی ل ی ا در داخ ا داروھ ھ
ی ھا بدون از دست دادن فعالیت و از نانولولھ]6[خارج   ]7[ خواص ایمن

ت ده اس ام ش ھ. انج روزه نانولول ھام ا ب ستردهھ ور گ ل ط ل و نق ای در حم
روتئین ال، پ ست فع دھای زی ل پپتی یدھا، دارو و تحوی ک اس ا، نوکلئی ھ

ھا در بدن انسان، نقش دارند و با توجھ ھا و اندامھای خود بھ سلولمحمولھ
یبھ ابعاد نانو خود، بھ ی م د از غشاراحت د توانن ور کنن لولی عب . ]8[ی س

اری ان بیم رای درم سان ب دن ان انو در ب واد ن کی م ای پزش ای کاربردھ ھ
ھ. متعدد توسعھ یافتھ است ولرن، نانولول ی و نانو موادی مانند ف ای کربن ھ

ی عاملنانو لولھ ای کربن ھھ وان حاملدار ب دھا، دارو، عن ای رشتھ پپتی ھ
DNA و RNAھای کربنی بھ عنوان نولولھکاربرد نا .]9[  کاربرد دارند

ھحامل برای مولکول ی ب ای داروی ھ شده استھ . صورت گسترده مطالع
ھای کربنی در مقایسھ مطالعھ دینامیک مولکولی بر روی سامانھ نانولولھ

ھ وپلاتین توسط با نانولول رطان کرب رای داروی ضدس ی سیلیکونی ب کربن
ت  ھ اس رار گرفت ی ق ورد بررس ارانش م اطی و ھمک ین . ]10[خ ھمچن

رھمکنش امیکی ب ابی دین امانھ ارزی ولی س ای مولک سینھ  -دوکسوروبی
امانھ ی س رای طراح ي ب ھ كربن ت نانولول ده اس ام ش ل دارو انج ای حام ھ

ا داروی  نانولولھ كربني مطالعھ نظري برھمکنش. ]11[ رطان  ب   ضدس
ده ام ش الی انج ت چگ ھ تابعی تفاده از روش نظری ا اس تین ب              كورس

              سطح    ضدسرطان گلوتامید بر روی  داروی سازوکار جذب. ]12[است 
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ھ ي نانولول ک عامل كربن ھ دار ت واره ب تفاده از دی ا اس وان حامل دارو ب عن

ل و  روش ط کام ولی توس ک مولک الی و دینامی ت چگ ھ تابعی ای نظری ھ
، 2013 سایکیا و ھمکارانش در سال. ]13[ھمکارانش ارزیابی شده است 

ھ د و نانولول رھمکنش داروی پیرازینامی ا  ب د ب ی و بورنیتری ای کربن ھ
داز روتئین پیرازینامی ولی و /پ ک مولک ق دینامی داز را از طری نیكوتینامی

د رار دادن ھ ق ورد مطالع الی م ت چگ بیھ. روش تابعی صال ش ازی ات س
ای مولکولی نشان داد کھ نانولولھ ی تکھ د کربن ازی ھدفمن واره، آزادس  دی

سھیل  دی ت ازوکار کلی داروی پیرازینامید در پروتئین را از طریق یک س
یھمچنین، شبیھ. کنندمی ھ عاملسازی مولکولی نشان م د ک ردن  دھ دار ک

ھ ھ نانولول ی و نانولول ای کربن رای  ھ ؤثر ب ک روش م د، ی ای بورنیتری ھ
وط بررسی ویژگی ای مرب ھای الکترونی و فاصلھ انرژی برای کاربردھ

ھا،  نانولولھ ھاي ساده و بدون عامل در ھمھ حلال .]14[ی درمانی است بھ شیم
          پخش در محلول ھاي آبي دار كردن باعث افزایش حلالیت ونامحلول ھستند و عامل

 شوندتري براي حمل داروھاي شیمیایي استفاده ميگردد و بھ عنوان نانوبردارھاي مناسبمي
ھ .]15[ ھ، مطالع ن مقال شتقدر ای رھمکنش م باتی ب ی  محاس ای داروی ھ

دازول  كل (پپریدوبنزیمی ھ)1ش ل، ب وان عام ا عن رطان ب د ضدس اي جدی ھ
الی  ھای کربنی تک نانولولھ ت چگ ھ تابعی دیواره با استفاده از روش نظری

انتظار . انجام و سازوکار و تأثیر عوامل مختلف بر این واکنش مطالعھ شد
نومواد با داروھای مختلف بھ بھبود روند کنش این نارود بررسی برھممی

ھای کربنی  در از طرفی، ھنگامی کھ نانولولھ. درمانی کمک شایانی کند
ی رار م میت آنکنار دارو ق د، از س یگیرن ا کاستھ م ی .شودھ ن بررس  ای

عنوان حامل داروھایی کھ در ھای کربنی را بھامکان استفاده از نانو لولھ
ی ا استفاده از روشگدرمان سرطان مصرف م د را ب ای محاسباتی ردن ھ

  .دھدمورد بررسی قرار می
  

 روش محاسباتي
  

          جزئی  ھای چگالی ھای جملھ   با Dmol3 در کد  چگالی الکترونی      
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
تواند محاسبات شبھ اند کھ میھا بسط داده شدهچندقطبی و ھای مرکزیاتم

ابع . نی را انجام دھندپتانسیلی و الکترو ا ت  dمجموعھ پایھ دوگانھ عددی ب
د .  استفاده شد(DND)ھا برای ھمھ الکترون اس ک ر اس ھ محاسبات ب ھم

Dmol3  ت ام گرف الی انج ت چگ ھ تابعی ھ نظری ھ . ]16[ در پای مجموع
غال DNDپایھ ی اش ال اتم ر اوربیت شده و ، شامل یک تابع عددی برای ھ

افھ یک ای اوربیتالھا بریک مجموعھ از تابع ھ اض ی ب ی ظرفیت ای اتم ھ
ی. باشدھا میپذیر روی ھمھ اتم قطبشdتابع  ھ م ھ پای ا این مجموع د ب توان

ھ  ھ پای د*31G–6مجموع ابق باش ین مط ن.  گوس الای ای ت ب              کیفی
ھ دارمجموع رین مق ھ کمت ھ را ب ھ پای اق مجموع ای انطب ھ، اثرھ ای پای             ھ

ھ ای از قطبشو توصیف اصلاح شدهرساند می ذیری مولکولی را ارائ پ
ی دم یش. دھ راي پ ھ ب ھ پای ن مجموع یای ي ویژگ يبین ای الكترونیك   ھ

  .]18و17[ھاي كربني متداول است نانولولھ
ک       ی ت ھ کربن لنانولول واره عام ول ) 7،7(دار  دی ا فرم ندلي ب ص

یمیایی دی  C140H24O8ش ول پیون ا ط سترو42/1 ب ر  آنگ  و 49/9م، قط
د]19[ھای قبلي  آنگستروم بر اساس گزارش30/12 طول اب گردی .  انتخ

ستگی تعویض تابع چگالی با تقریب شیب تعمیم یافتھ ھمراه با پتانسیل ھمب
(GGA–PW91) د ی. ]20[ ارائھ گردی شان م ھ سطح محاسبات ن د ک دھ

زایش قط ا اف ھ ب رژی دارد ک طح ان ھ و س ر نانولول ھ قط ستگی ب ر جذب ب
دھد ھمچنین، بررسی اثر قطر نانولولھ نشان می. ]22و21[یابد کاھش می

یش ر، ب شترین قط ا بی ھ ب ھ نانولول ایش دارو را دارد ک رعت رھ رین س ت
ی. ]23[ دا –برای ارزیابی پایداری دوکمپلکس داروی ي، ابت ھ كربن نانولول

سازی و سپس انرژی جذب  بھینھ Dmol3ساختارھای دوکمپلکس با روش
(Eads)ھای مورد بررسی با رابطھ زیر محاسبھ شد سامانھ:  

      Eads= ECNT– drug – (ECNT +Edrug) 
 

ھ  ستECNT–drugک ي ھ ھ كربن امل دارو و نانولول امانھ ش ل س رژی ک .  ان
ی Edrug انرژی کل نانولولھ کربنی و ECNTھمچنین،  رژی کل دارو م  ان

  .باشد
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
   

  .ھاي دارویی پیریدوبنزیمیدازول مورد مطالعھ ساختار مشتق.1شكل 
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  ایجنتایج و بحث روی نت

  
ھ       دازول، ب ی پیریدوبنزیمی شتق داروی د م ک داروی جدی وان ی عن

د و ضدسرطان، می رطان کب وم، س ھ، ملان رطان ری ان س تواند برای درم
لول ر س لولی در براب میت س ت س ستان و فعالی ون دارد پ رطان خ ای س ھ

کننده تیروزین کیناز است و بخش دیگر آن پیریدینی آن مھار بخش. ]24[
ل میت س یس زایش م اژ را اف ارولی ماکروف ی در مھ ش مھم د و نق             دھ

لول یس ا م ار ایف ای بیم دھ ب. نماین دا، ترکی ی در ابت ای داروی ھ
تخلاف  ا اس دازول ب ک (OHپیریدوبنزیمی ماره ی شتق ش تخلاف ) م و اس

CF3)  ا ) 2مشتق شماره اب و ب ھ انتخ ا نانولول رھمكنش ب ھ ب راي مطالع ب
 ھمچنین، ساختار نانولولھ کربنی تک.  بھینھ شدند GGAاستفاده از روش 

ل واره عام ل ) 7،7(دار  دی ار عام ا چھ تفاده از روش COOHب ا اس  ب
GGAمتریال افزار شده با استفاده از نرمدر محاسبات انجام.  بھینھ گردید

تودیو ھاس د از بھین بیھ، بع ک ش ھ، ی اختارھاي اولی ازي س رای س ازی ب س
ذب اذب و ج اختار ج ھشس دولونده بھین تفاده از م ا اس ده، ب ذبی  ش ج

(adsorption locator)ت ت و جھ ام و موقعی ھ دارو و  انج ابی اولی ی
ام نانولولھ مشخص گردید و دوباره بھینھ سازي شد و محاسبات بعدي انج

  .گرفت
پذیرترین مولکول در محیط حلال، با استفاده از  برای بررسی واکنش      

ی ا، توص اختار داروھ دول  فس ایج درج بھ و نت ولی محاس ای مولک  1گرھ
رژي. آورده شده است زان ان الاترین می ھ ب و ک رژی ھوم  ھر چھ سطح ان

ال دهاوربیت غال ش اي اش م ھ ھ، ک ات گون د، ثب الاتر باش ت ب ر و اس               ت
نش ذیریواک ود پ د ب شتر خواھ رژی. آن بی طح ان ھ س ر چ ی، ھ         از طرف

الترین لومو کھ پایین رژي اوربیت غالمیزان ان اي اش الاتر ھ شده است، ب ن
    . ]25[تری دارد  کم پذیری ثبات بیشتر و واکنش  شیمیایی ھای باشد، گونھ

  
  
  
  

         
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
ان کل  ھم ھ در ش ور ک و در 1ط رژی ھوم طوح ان ود، س ی ش شاھده م  م

ده اس سترده ش ول گ ام مولک ا درتم ک، تقریب ماره ی ب ش ا در . تَتركی ام
و در CF3ترکیب شماره دو با استخلاف  رژی ھوم ، گستردگی سطوح ان

ر و . حلقھ استخلافی کمتر است ھ کمت ات گون الاتر باشد، ثب ھرچھ ھومو ب
، 1ھای جدول در نتیجھ با توجھ بھ داده. پذیری آن بیشتر خواھد بودواکنش

ا ب ب ھ ترکی سبت ب الاتری ن و ب رژی ھوم طح ان ک، س ماره ی ب ش  ترکی
تخلاف  نش.  داردCF3اس ابراین، واک ودبن د ب ذیرتر خواھ رژی . پ اف ان گ

ماره  شتق ش الاتري دارد و 1م یمیایي ب ذیری ش نش پ ت، واک ر اس ، کمت
ت ي اس ول نرم ع مولك ت و در واق م اس ینیتیكي آن ك داري س شتق. پای   م

ماره  ي1ش ب دوم م ھ تركی سبت ب الاتري ن اني ب ي جھ د داراي نرم . باش
بنابراین، بھ نسبت . ھانی ترکیب دارویی دوم بیشتر استھمچنین، سختی ج

تر باشد،  ای کم، ھرچھ انرژی کل برای گونھ. پذیری کمتری دارد واکنش
م آن گونھ پایدارتر است و در نتیجھ واکنش ری دارد پذیری ک ھ،. ت  در نتیج

ماره  شتق ش نش1م شتري دارد، واک سبتا بی یمیایي ن ذیری ش د از . پ بع
ي عامل مشتقبرھمكنش و جذب ھ كربن ا نانولول ي ب ای داروی اف ھ دار، گ

ماره 1انرژی در مشتق شماره  ھ 2 بیشتر و در مشتق ش ھ نانولول سبت ب  ن
ل ي عام تكربن ده اس ر ش نش. دار كمت ا واك س، ب شتقپ شتر م ذیري بی         پ

ماره  نش1ش ي و واك ي نرم ھ كربن شتق دوم و نانولول پلكس م ذیري ، كم پ
شتر استكمتري دارد و پاید ت ھدف بی . اري سینتیكي آن تا رسیدن بھ باف

ین، رون ھمچن ھ الکت و ک رژی لوم طوح ان ي س ب رابررس تی ترکی           دوس
سبت گسترده شده 1دھد، بر اساس شکل نشان می  در دو ترکیب بھ یک ن

شده استحلقھ است و در رژی گسترده ن وط بھاستخلاف، ان ا . ھای مرب ب
ی، ترکیب 1توجھ بھ جدول  د شماره دو، مقدار لومو کمتری دارد و م توان

ال ر  فع ھ دیگ ھ گون سبت ب دن ر باش ي. ت ابراین، م تبن ھ گرف وان نتیج           ت
  . مي باشد تر از مشتق شماره یكواكنش پذیرتر و فعال 2شماره  كھ مشتق

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  یف، انرژي كل برحسب ھارتري و بقیھ توصCOSMOرسانا شي شبھ.گرھای مولکولی جھانی در حلال آب و روش حلال پو  توصیف  مطالعھ.1جدول 
  (eV)گرھا برحسب الكترون ولت             

 

گرھای مولکولیتوصیف )1(مشتق   )2(مشتق   نانولولھ  
 کربنی

با ) 1(کنش برھم
 نانولولھ کربنی

با ) 2(کنش برھم
 نانولولھ کربنی

بالاترین میزان انرژي 
  شدهھاي اشغالاوربیتال

HOMO -4/857 -4/997 -3/558 -3/928 -3/600 

ن میزان انرژي تریپایین
 LUMO -2/472 -2/554 -3/420 -3/710 -3/440  نشدهھاي اشغالاوربیتال

 E = EHOMO - ELUMO 2/385 2/443 0/138 0/218 0/160 گاف انرژی
 I = -EHOMO 4/857 4/997 3/558 3/928 3/600 پتانسیل یونش انرژی
 A = -ELUMO 2/472 2/554 3/420 3/710 3/440 انرژي الكترونخواھي

2 سختی جھانی
AI 

  1/192 1/222 0/069 0/109 0/080 

2 پتانسیل شیمیایی
AI 

  3/664 3/776 3/489 3/819 3/520 

 نرمی جھانی


1
  0/838 0/818 14/493 9/174 12/500 

 الکترونخواھی



2

2
  5/630 5/834 88/211 66/902 77/440 

 Etotal(hartree) -1026/421 -1288/380 -6253/947 -7280/515 -7542/509 انرژي كل
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ذیرنرمي بیشتر كمپلكس سبب واكنش الص پ ھ داروي خ سبت ب شتر ن ي بی
تري براي عملكرد گردد و در نتیجھ داراي خاصیت بارگذاري مناسبمي

ي ي  داروی دم رم. باش یمیایي ن ھ ش ر وگون رژي كمت اف ان ر داراي گ   ت
تر و  با نانولولھ كربني، نرم2كمپلكس تركیب شماره . پذیرتر استواكنش

ھ، . باشدتر مي سخت با نانولولھ كربني،1كمپلكس تركیب شماره  در نتیج
ال دارو 1كمپلكس تركیب شماره   با نانولولھ كربني، منجر بھ افزایش انتق

ی ودم د ب دارتر خواھ ینیتیكي پای اظ س ود و از لح ب . ش پلكس تركی ا كم ام
  . با نانولولھ كربني از پایداري سینیتیكي كمتري برخوردار است2شماره 
ل       ر مح ب و بھت ت درک مناس اجھ نشھ ولی واک ذیری مولک ا، پ ھ
ر مولکول دوستي و ھستھكھ رفتارالکترون ھای فوکوییاندیس دوستي ھ

ایی  ھای فوکویی منفی مکانتابع.  بررسی شد]26[نماید رامشخص می ھ
رون دوست ھستند و تمایل بھ از دستدھند کھ ھستھرانشان می دادن الکت

ابع2، ، در مولکول مشتق2بھ شکلبا توجھ . دارند ا  ت ویی تقریب ای فوک َھ
ویی N1در تمام مولکول و بھ ویژه در ناحیھ  ابع فوک دار ت ا مق ، -97/0 ب

دار است و در مولکول . دارای بالاترین مق رژی ھوم ین سطوح ان ھمچن
ابع  در مولکول مشتق . ، در ھمھ مولکول گسترده است مشتق دار ت ،  مق

روژن  N1لی فوکویی منفی در حوا بالاترین مقدار خود را دارد و این نیت
دھند کھ ھایی را نشان می ھای فوکویی مثبت مکانتابع. دوست ھستھستھ

ھ. دوست ھستند وتمایل بھ گرفتن الکترون دارندالکترون شکل  با توجھ ب
دوست نیتروژن شماره ھای الکترونھای فوکویی مثبت، در مکان، تابع2

ت25 شتر اس شتق د.  بی ول م ھ ر مولک امل حلق و ش رژی لوم طوح ان  ، س
روژن ھ و نیت ن حلق ھ ای صل ب ای مت ت، فلوئورھ ی اس ان بنزن ا، مک ای  ھ ھ

  . دوست مولکول ھستندالکترون
 توزیع این. مستقر ھستند ھای غیر ھاي كربني، دارای الکترون      نانولولھ

  ھای فعال پیوندیمحل. کربن نانولولھ بستگی دارد  بھ انحنای  ھا الکترون

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ین شدهترکیب ور تعی روژن و فلوئ د ھای دارویی، بیشتر با اکسیژن، نیت . ان
ھ کووالانی میان ترکیب در یک برھمکنش غیر اي ھای دارویی و نانولول ھ

واره عامل كربني تک رھمکنش )7،7(دار  دی ا–، ب ی را ایف ش مھم   نق
ی دم ھ. نماین ن مطالع وی در ای رھمکنش ق رون–، ب ان الکت ای می           ھ

ت رونجف ا و الکت شده و آزاد داروھ ای  ن ھ ھ ستقرکربن نانولول ر م  غی
ھ بنابراین ھر دوترکیب دارویی می. وجود دارد) 7،7(دیواره  تک توانند ب

ک ي ت ھ كربن ا نانولول دت ب ل ش واره عام تھ ) 7،7(دار  دی رھمکنش داش ب
  .باشند
دازول  جذب برھمکنش ترکیبھایانرژی       ی پیریدوبنزیمی ھای داروی
رژی جذب مشتق 2 در جدول )2(و مشتق ) 1(مشتق  از 2 آمده است؛ ان

رژی.  بیشتر است1داروی مشتق  دار ان ی مق شان م ای جذب، ن ھ ھ د ک دھ
ب رھمکنش ترکی کب ھ ت ی و نانولول ای داروی ل ھ واره عام ) 7،7(دار  دی

سبت ھمچنی. باشدمساعد و مطلوب می ھ ن رھمکنش ب ا ب ن، فرایند جذب، ب
دار بودن دلیل عاملخوبی میان دارو و نانولولھ کربنی، ھمراه است، کھ بھ

بودن مقدارھای انرژي جذب ھمچنین، منفی. باشددیواره، مي نانولولھ تک
  .بودن جذب ھست کننده گرمازابیان

ذب ب       درت ج ھ ق ت ك شان داده اس ي ن شـھای قبل ایج پژوھ طح نت ین س
عیف است  الاي . ]26[نانولولھ  خالص و بدون عامل ض دارھای ب ا مق ام

ا ھاي جذب در برھمكنش مشتقانرژي دازول ب ي پیریدوبنزیمی ای داروی ھ
ل ي عام ھ كربن اننانولول ر روي دار، بی شتر دارو ب ذب بی درت ج ده ق كنن
ل ي عام ھ كربن تنانولول ي اس یط آب دار . دار در مح ت مق ن اس ھ ممك البت

ل ا ھ دلی ھ ب د ك ده باش ین زده ش ي تخم دار واقع شتر از مق ذب، بی رژي ج ن
  .باشدانتخاب آب براي محاسبات و عدم واكنش آب با واكنشگرھا مي

ھ       ایج ب سھ نت رای مقای ھب تفاده از نانولول ا اس بات ب ده، محاس ت آم  دس
    با   برابر )7،7 (  كربني نانولولھ  قطر  .گرفت  نیز انجام  )9،9 ( كربني

 
  .قات دارویي مورد مطالعھلومو مشت  ھومو وی تصویر انرژ.2شكل 
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الي49/9 ي  آنگستروم است در ح ھ كربن ر نانولول ھ قط ا ) 9،9(ك ر ب براب
ي20/12 د آنگستروم م ھ. باش س از بھین ي پ ھ كربن اختار نانولول ازي س س

اختارجاذب و جذب، شبیھ)9،9( رای س ھسازی ب ام و شونده بھین شده، انج
ھ دارو و موقعیت و جھت ابی اولی ھی از بھین د و ب ھ مشخص گردی -نانولول

مقدارھای انرژي جذب براي . ھاي جذب محاسبھ شدسازي انجام و انرژي
 كیلوكالري -10/102) 9،9(كربني  با نانولولھ2كنش تركیب شماره برھم

ي 1و براي كمپلكس تركیب شماره  ھ كربن ا نانولول الري -39/87 ب  كیلوك
دھد  افزایش قطر نانولولھ نشان ميكنش باكاھش انرژي برھم. دست آمدبھ

ي در واكنش ر كھ انحناي نانولولھ نقش مھم ا قط ھ ب ذیري دارد و نانولول پ
امیكي  ر ترمودین ر، از نظ ر بزرگت ا قط ھ ب ا نانولول سھ ب ك در مقای باری

از طرفي، نانولولھ با قطر بیشتر سرعت رھایش دارو را . تر استمناسب
رمودینامیكي مناسبي برخوردار نیست و دھد اما از پایداري تافزایش مي

  .رساندمقدار كمتري دارو را بھ محل مي
الیز        تفاده ازآن ا اس ار ب ایي ب ھ، جابج رھمكنش دارو و نانولول در ب

د ي ش ي بررس ال طبیع رژي. اوربیت وع ان سي مجم اي رزونان  از) E2(ھ
ي اول  و694/0نانولولھ بھ مشتق داروی راي مش كیل الري برمول و ب تق ك

ي دوم،  ي751/0داروی ول م الري برم و ك د كیل اني . باش ھ زم        در نتیج
  گیرد، باعث جریان الكترون ازمولكول دارو در كنار نانولولھ قرار مي كھ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ھ . شودھای دارویي مينانو لولھ بھ سمت مشتق نتایج این آنالیز نشان داد ك
رون از –ندهھای دھعمده انتقال ایي الكت ھ C-C گیرنده درجابج ھ ب  نانولول

*
C-Hر. باشد دارو مي رون غی روه ھمچنین، جفت الكت دي اكسیژن گ پیون

 .تواند نقش دھنده را داشتھ باشد از نانولولھ ھم ميCOOHعاملی 
رطانی دارای سلول       لولpHھای س ھ س سبت ب ری ن ی  کمت ای طبیع ھ

دن ھستند ام. ب ھ س اني ك ي عامل-انھ داروزم ھ كربن لول نانولول ھ س   دار ب
زایش  رسد، مي تواند در محیط اسیديمي سلول پروتونھ گرددكھ باعث اف

ایش تر شدن پیوند ميطول پیوند بین دارو و نانولولھ و ضعیف شود و رھ
شان 4 در شكل .گیرددارو صورت مي راي مشتق اول ن ، این سازوکار ب

زایش ھمچنین، برا. داده شده است ین اف ا ھم م تقریب ي تركیب شماره دو ھ
از سویی، تعداد كم . فاصلھ و طول پیوند نانولولھ كربن و دارو وجود دارد

در محیط  . ھای عاملی اسیدي نانولولھ تاثیري بر این سازوکار نداردگروه
تر است و مولكول دارو در كربني قويخنثي، برھم كنش دارو با نانولولھ

ري از  لھ كمت يفاص رار م ھ ق ردنانولول الي. گی وده در ح ل ت ھ در مح ك
رھم عیفكنشسرطانی كھ شرایط اسیدي است، ب ا ض يھ ر م شوند و از ت

يكنشمیزان برھم لھ مولكول دارو از . شودھاي واندوالسي كاستھ م فاص
ي شتر م ي بی ھ كربن امنانولول ر انج ایش دارو بھت ھ رھ ود و در نتیج          ش

     پروتونھ شده  حالت  و در  در محیط اسیدي كنشبرھم   انرژي .گیردمي

 
.ھای دارویي مورد مطالعھھای فوکویی مشتقتابع. 3شکل   

 
 

  ھای مورد مطالعھھای جذب سیستم ھای کل و انرژی  انرژی.2 جدول 
 

Eads 

(kcal mol-1) 
Eads 

(hartree) 
Etotal (drug–SWCNT) 

(hartree) 
Etotal 

(hartree) 
 مولکول

-91/  9074  -0/  1465 )1( برھمکنش پیریدوبنزیمیدازول مشتق -1026/4211 7280/3688-   
-113/  8970  -0/  1815  -7542/  3282 )2( برھمکنش پیریدوبنزیمیدازول مشتق 1288/3806   

)7،7(دار  دیواره عامل نانولولھ کربنی تک 6253/9476- - -   
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ماره  ب ش ھ2براي كمپلكس تركی ا نانولول ي  ب الري و -83/95كربن  كیلوك
 كیلوكالري پس -47/70 با نانولولھ كربني 1براي كمپلكس تركیب شماره 

رژیسازي بھسازي و شبیھاز بھینھ ا در محدست آمد كھ  كمتر از ان یط ھ
  .خنثي است

  
 گیري نتیجھ

  
ھ       اختار نانولول ک س ی ت ای کربن ل ھ واره عام روه  دی اس گ دار براس

د جذب . اش ترسیم و محاسبات کوانتومی انجام گرفتفضایی سپس، فراین
ب ی ترکی ھ کربن ا نانولول دازول ب ای پیریدوبنزیمی تفاده از ) 7،7(ھ ا اس ب
دGGAروش  ی ش نش. بررس واحی واک ن  ن ذیر ای بپ امل ترکی ا ش           ھ

ا استفادهدوستی این ترکیبدوستي و ھستھالکترونھای حملھ محل  از ھا ب
دتابع ی گردی ولیکن بررس ار م الیز ب اس آن ر اس ویی ب ین، . ھای فوک ھمچن

ھ  ا نانولول ا ب ذب داروھ رژی ج د ان بھ ش ی محاس ان . کربن رھمکنش می ب
ھھای دارویی پیریدوبن ترکیب2 و 1ھای مشتق دازول ب وان عامل زیمی عن

ي تک ھ كربن واره عامل ضد سرطان و نانولول ا استفاده از ) 7،7(دار  دی ب
ھای دارو مولکول.  بررسی شدDmol3روش تئوری تابعیت چگالی و کد 

این کار بر . گیرندصورت کووالانی در دیواره نانولولھ کربنی قرار میبھ
ھای سنجھ. کربنی متمرکز استجذب کووالانی داروھا در دیواره نانولولھ 

ل ي عام ھ كربن ومی نانولول یمی کوانت شان ش شی، ن امانھ برھمکن دار و س
ي پذیری سامانھدادند کھ واکنش ھ كربن ھای کمپلکسی در مقایسھ با نانولول

یعامل زایش م الص اف ددار خ رژی. یاب شان داد ان ی، ن ای جذب منف ھ  ھ ک
ان دارو بر وبتری می ب و مطل رھمکنش مناس یب رار م رددق ین . گ ھمچن

ی. باشددلیل برھمکنش بھ نسبت خوب گرمازا  ميفرایند جذب، بھ وان م ت
ک ي ت ھ كربن ھ نانولول ت ک ھ گرف ل نتیج واره عام ھ) 7،7(دار  دی وان  ب عن

ی ب م ی مناس ل داروی شتقحام انی م د در داروس ای توان  2 و 1ھ
  .پیریدوبنزیمیدازول مورد استفاده قرار گیرند

  
  يسپاسگزار

 
د،       اري کردن ژوھش ی ن پ ام ای ا را در انج ھ م ور ک ام ن شگاه پی  از دان
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