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ضد سرطان    یشده در جذب و انتقال دارودهييآلا  یکربن  ی هاعملکرد نانولوله  سه يو مقا  یبررس
  ن ي لوموست

 
 ۴فريدون اشرفیو  ٣محمد زکريانژاد ،٢، بتول مکی آبادی*١اشرف سادات قاسمی
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 یمناسب برا  یبه عنوان ابزار   توانندیم یکربن  یهااز قبيل نانولوله  یهاينانو، نانو حامل  یيش و گسترش فناورابا پيد  :چکيده 

به  یدارورسان اين پژوهش  هدفمند  داروبرهم  یفيزيک -یشيم  یهایويژگ  ،کار گرفته شوند. در  لوموستين سرطان  ضد  یکنش 
(Lomustine)  ی هایويژگ  ،است. در گام نخست  شده  یآهن و کروم، بررس  یها) زيگزاگ آلاييده با اتم۵،٠(  یبا نانولوله کربن 

قرار گرفت.    ی) مورد بررس۵،٠( ینانولوله کربن یکاراي یگيراندازه ی برا ،است یدارورسان سامانهدر  ی جذب که عامل اساس
 B3LYP/6-311G(d,p) یکار گرفته شد و محاسبات در سطح نظر  هب )DFT(  یچگال  یروش محاسبه نظريه تابع  ،در اين راستا

 ،ی دوقطب یکنش، گشتاورهابرهم ی ها یانرژ ،یساختار یهاسنجهپژوهش،   اينبه هدف مورد نظر در   یدستياب یانجام شد. برا 
. نتايج به دست آمده نشان داد که  شد  یمحاسبه و بررس  یمولکول  یها اوربيتال  ی و انرژ  ی حالت، شکاف انرژ  یچگال  ینمودارها

  ، يابد. همچنينیکاهش م  یبه طور قابل توجه  یاوربيتال  یآلاييده با آهن و کروم، سطح انرژ  ی هانانولوله  یبا جذب دارو رو
 .کنندیم  رتغيي  زيادی  زانيبه م  دوستی نالکترو  ی وشيمياي  یو نرم  یسخت  ،یکنش مانند پتانسيل شيمياياين برهم  یهایديگر ويژگ

 
 یچگال ینظريه تابع روش ،ی، نانولوله کربنشدهلوموستين، نانولوله آلاييدهداروی هدفمند،  یدارورسان :كليد واژه

 

  

 مقدمه  -١

که    هايیـروش  نينو  یدارورسان  یهاسامانه        هستند 
در زمان و مکان   رييتغ  جادي ا  یداروسازان آن را آگاهانه برا 

].  ١-٣[  برندیکار م  هدفمند در بدن انسان، به  یدارورسان
سامانه از  استفاده  در    ی هاهدف  دارو  رساندن  دارورسان، 

  ژه يو یهاشده، به هدفتنطيمزمان مشخص و با مقدار  کي
بتواند به طور موثر    ديسامانه با  نيآن دارو در بدن است. ا

توز جذب،  سا  ،سازوسوخت  ع،يسرعت  و  داروها    ر يدفع 
  ی هاروش  همه   ني]. از ب۵و    ۴کند [  ميمواد در بدن را تنظ

پزشک   شرفتهيپ در  که  مبه  ینانو  نانو    نيچند  روند،یکار 
  در سامانه   یمانند یب یهاتيساختار وجود دارد که از قابل

  
م  یدارورسان از  که  م  انيبرخوردارند  به  یآنها  توان 

   بر   ی]. نانو ساختارها٧و    ۶د [ اشاره کر  یکربن  یهانانولوله
 ی هانهيرا در زم  یشتري] هر روز توجه ب٩و    ٨کربن [ هيپا

مواد شکل    ني]. ا١١و    ١٠[  دنکنیبه خود جلب م  یپزشک 
 جاديبا ا  کهدهند  یم  ليکربن را تشک   یهااز مولکول  ینينو
  یک ي.  ابنديیم  یبا بدن سازگار  یدر آنها، به خوب  یراتييتغ

و ا  یهایژگياز  توانا  نيمهم  پوسته   يیمواد،  از  آنها  گذر 
آن  یسلول هدف    شبردپي  در  هااست که باعث موثرتر بودن 
از    یکربن  یها. نانولولهيشوددارو م  یسامانه رهاساز  ی اصل

 نانو     یفناور   در   تفادهمورد اس   یساختارها   نيپرکاربردتر
-وارد شده  زين  یو پزشک   یستيهستند که به عرصه علوم ز

   رينظیب  یهایژگيو  از  یمند نانوساختارها با بهره ن اي. اند
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قابل  یک يزيف  یميش استفاده  برا  یمناسب  یهاتيخود،  در  ی 

]. در  ١٢-١۴و رسانش مولکول دارند [  یستيز  یحسگرها
با    یتيساختار گراف  کي  یرادا  یکربن  یهانانولوله  قت،يحق
و    ١۵[   اندهستند که به صورت لوله شکل گرفته  ٢sp  ديبريه

- یماريب  نيبارترو مرگ  ني ترکشندهاز    یک ي  سرطان ].  ١۶
است. استفاده   ريکه انسان با آن درگ  شود¬ی محسوب م  يیاه

و    یجد   هایزياناوقات با    ی سرطان، گاهضد  یاز داروها
سالم بدن همراه است. در    ی هاسلول  یبرا  یمشکلات  جاديا

  ن ياست که با کمتر  نيهدفمند ا  یحال حاضر هدف دارورسان
سل  ريتاث سلول  یهاولبر  مورد    یسرطان  یهاسالم،  را 

  ی. فناور]١٧[ببرند    نيدارو قرار داده و آنها را از ب   هدف  
مواد    یدادن داروها بر روقرار   یرا برا  يینانو راهکارها

  ی هاکردن آنها به درون سلولرهاکننده و فرستادن و  حمل
  ی دارورسان  ی. نانوساختارها برا]١٨[داده است    ه يهدف ارا

ن  ندهدفم و  ازيموفق  چند   د يبا  - ١دارند:    یاساس  یژگيبه 
موثربرهم باشند.    یکنش  داشته  دارو  طور   ديبا  -٢با  به 

سلول  یاژهيو پ  یهابه  در زمان    ديبا  -٣شوند.    ونديهدف 
کنش  برهم  گريمورد نظر دارو را رها سازند. به عبارت د

رخ دهد. در    ی دارو به آسان  ی باشد که رهاساز  یطور  ديبا
واکنش  یساختار  یهایژگ يو  ها،یبررس  نيا  بارابطه   - و 

تک رشته   DNAبا    نيضد سرطان لوموست  یدارو  یريپذ
قرار گرفته    یمورد بررس  کردی تن  طيو دو رشته در شرا

-به دست آمده نشان دادند که نانولوله  های جهينت  ].١٩ت [اس
ترکعامل  یاه با  م  ی آل  مهي ن  هایبيدار  داروها  توانند  یو 

مناسببرهم ترمود  یکنش  باشند. در    یک ينام ياز نظر  داشته 
-ها به عنوان سامانهانواع نانولوله  یبررس  ،رياخ  یهاسال

انجام شده    ینظر  یهاحامل دارو با استفاده از روش  یها
سه   یرپذيو واکنش  یساختار  یهایژگي] و٢١و    ٢٠است [

ب  یدارو نظر  یماريمعروف  از  استفاده  با   ی تابع  هيسل 
-) عامل۵،۵(ه  واريدنانولوله تک  ی ارجبر سطح خ  یچگال

ه قرار گرفت  یمورد بررس  ی فلز  یهابا اتم  دهييشده و آلاارد
بررس٢٢[  است بهتر  یچگال  یتابع  یهای].  تناسب    نيو 

نانولوله  یمولکول به   هواريدتک  یکربن  یهادر مورد نقش 
نانوحامل نته استانجام شد  زني  هاعنوان  دست  به  یهاجهي. 

نانول که  دادند  نشان  رساننده    یکربن  ی هاولهآمده  عنوان  به 
  و   ٢٣[  کنندیم  عمل  یبه خوب  زيستی  یدارو به سامانه ها

شيميايی].  ۴٢ فرمول  با  به  O3ClN16H9Cلوموستين   ،
ديگر   داروهای  با  ترکيب  يا  تنها  درمان  صورت  در 

ر  ،یمغز  یتومورها گوارش،  پستان،    ه،يکل  ه،يدستگاه 
ملانوما  ولومايم  پلي مولت م  ميبدخ  ی و  کار  رود.  یبه 

همراه است و به    کننده  لهيآلک   ی از دسته داروها  نيلوموست
واکنش  شيهاتيمتابول  مهار   DNAساخت  ،یميآنز  یهابا 
تکث  یسرطان  یهاسلول حال  م  ريدر  مهار  .  کندیرا 

از    یاست و به راحت  یمحلول در چرب  یبه خوب  نيلوموست
در درمان   یو انتخاب مناسب  کندیعبور م  یمغز  یسد خون

داروی ]٢۶و    ٢۵[  است  یمغز  یتومورها انتقال   .
  گزارش  لوموستين با نانوذرات کيتوسان به روش ژل يونی  

  
سرطانی لوموستين کنش مولکول ضد. برهم]٢٧  [شده است  

های کربنی از لحاظ نظری بررسی  با سطح داخلی نانولوله
-اين ساختارها میدهد که  . نتايج نشان می]٢٨[شده است  

حاملت عنوان  به  انتقاوانند  برای  استفاده لهايی  دارو   اين 
 شوند.
کنش داروی لوموستين با نانوخوشه های همچنين، برهم      
های گاليم و آلومينيوم به شده با اتمنيتريد اوليه و آلاييده-بور

سامانه چگالی عنوان  تابعی  روشهای  با  دارو  انتقال  های 
دهد که آلاييده شدن  نتايج نشان می .]٢٩[مطالعه شده است  

های گاليوم و آلومينيوم فرايند جذب دارو ها با اتمنانوخوشه
- ضد  یکنش داروبرهم  ،پژوهش  نيدر اکند.  را تسهيل می 

  ی فلز  یهابا اتم  دهييآلا  یبا نانولوله کربن  نيسرطان لوموست
 هيسازگار با بدن مانند کروم و آهن به روش محاسبات نظر

بررس  یچگال  یتابع گرفت  یمورد  ا  .قرار  رابطه،    نيدر 
  شده   یجذب بررس  نيا  یک ي زيف  یمي ش  یهایژگياز و  یبرخ

 است.

  ی محاسبات یهاروش -٢

ا       روش    ،پژوهش  نيدر  روش  DFTاز  عنوان    ی به 
 یکوانتوم یميش یهایژگيمحاسبه و یمناسب و کارآمد برا

ش به  یک يزيف  یميو  است.  شده  استفاده   یسازنهيساختارها 
 B3LYP/6-311G(d,p)ی  تمام ساختارها در سطح نظر

نمودارها شد.  چگال  یانجام    ی راب   (DOS)حالت    یتابع 
رسم شدند.   یسطح نظر  نيهم  رد  یانرژ  یهاشکاف  یبررس

گوسين  افزار  به كمك نرم  یكوانتوم   کيهمه محاسبات مکان 
٠٩  ] اسـت  شده  انرژ٣٠انجام  کمپلکسبرهم  ی].   هاکنش 
) bE) 32]و  [31دمحاسبه ش ))١طبق معادله:  
 

𝐄𝐛 = 𝐄𝐍𝐓ି𝐅𝐞(𝐂𝐫)/𝐃𝐫𝐮𝐠 − (𝐄𝐍𝐓ି𝐅𝐞(𝐂𝐫) + 𝐄𝐃𝐫𝐮𝐠) 
)١( 

                                                                        
آن  که       نانولوله   یانرژ   drugFe-NTE/(Cr) در  کمپلکس 

 دهييآلا  کل سامانه نانولوله  یانرژ   Fe(Cr-NT E(  دارو،–دهييآلا
- یانرژ  نياست. همه ا  نيلوموست  یکل دارو  یانرژ  drugEو  
در   ني. همچننديآیدست م ساختارها به  یسازنهيا پس از بهه
شاخص   مانندها  کمپلکس  یالکترون   هایويژگی  ،پژوهش  نيا

 ی تربه طور موفق  دوستینشاخص الکترو دوستی(نالکترو
جهت    حيتواند به طور صحیگرها مفيتوص  رينسبت به سا

 یني ب  شيرا پ  پذيری و پايداری واکنش، ميزان واکنشواکنش

(يی  ا يميش  ليپتانس   )،کند
𝑰𝑷ି𝑬𝑨

𝟐
  =  =(μالکترونگات   ی وي، 

(χ= −
𝑰𝑷ା𝑬𝑨

𝟐
سخت( =η)  يیا يميش  ی، 

𝑰𝑷ି𝑬𝑨

𝟐
نرم(  ی، 

=S)  يیا يميش
𝟏

𝟐𝜼
م( نوار  یانرژ  زاني،  ی                     شکاف 

)LUMOE-HOMO= E (Eg  که سامانه   یبار الکترون  نهيش يو ب
به   ]  34و  [33  محاسبه شده است maxN(Δ (ردذيتواند بپ  یم

    بي ترت به   )LUMOE-EA (و )χ ،) HOMOE-IP کهیطور
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الکترونخواه  ونش ي  ليپتانس   ،یويالکترونگات سامانه   یو 

اتمشوند.  یم  فيتعر الکتريکی  از برنامه  بار  استفاده  با  ها 
NBO  ٣۵[در سطح محاسباتی بالا محاسبه شد[ . 

 
  ساختارها  یبهينه ساز  -٢-١
)  ۵و٠(  گزاگيمدل زی  نانولوله کربن  ،پژوهش  ن يدر ا      

انتخاب رسانا بودن آنها  و به دليل نيمهحلقه    ۴با طول مناسب  
باز   یانتها  ی مرز  هایاز اثر  یريجلوگ  یشد. برا  نهيو به

  ی ها از اتم  یک ياشباع شد. سپس    دروژنيه  ی هانانولوله با اتم
اتم با  نانولوله  وسط  کروم (Fe) آهن  یهاکربن   (Cr) و 

در   شدند.  نهيدست آمده بهبه  دهييلاآ  یو ساختارها  نيگزيجا
به ساختار  گ نهيادامه،  جهت  با  دارو  مختلف   یهایريشده 

خارج  یرو آلا  ی سطح  و    دهيينانولوله  گرفت  قرار  شده 
ممکن   یهاحالت همه. ديگرد نهي به زيحاصل ن یهاکمپلکس
شد که   ینانولوله بررس یکنش دارو با سطح خارجدر برهم

نشان داده شده    ١در شکل  دست آمده  هب  یهاحالت  نيدارتريپا
در    DFTبا استفاده از روش    هایسازنهي به  نيا همه  است.

 اختارانجام شد. س  B3LYP/6-311G(d,p)  یسطح نظر
  ١   مختلف در شکل    یهاشده دارو، نانولوله و کمپلکسنهي به

  نشان داده شده است.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 بحث و نتايج  -٣
  

   یمحاسبات انرژ -٣-١
 کنش،برهم  ی هایساختارها، انرژ  یسازنهيپس از به      

  که ساختارها محاسبه    ن يا  یو گشتاور دوقطب  یشکاف انرژ
جدول    جيگزارش شده است. بر اساس نتا  ١در جدول    جينتا
انرژ١ فرم  ی ،  انرژ(  یسطح  و   نيبالاتر  نيب  یتفاوت 
کنش در  بدون برهم  یهاونفرميشده  حالت اشغال  نيتر نييپا

  رييبه آهن تغ  دهييآلا مربوط به نانولوله  )صفر مطلق  یدما
نانولوله  یچندان به  حال نسبت  در  ندارد  در    ی خالص  که 

کاهش    یاندک  ی انرژ  ن يا  ،به اتم کروم  دهييآلا سامانه نانولوله
هومو و لومو   هایتالياورب  یمساله در انرژ  ني. همابديیم
  ی توان به ساختار الکترونیرا م  دهيپد نيشود. ایم  دهيد زين

 دو اتم نسبت داد.  نيا d یهاتالياورب
هر دو  یقطبدو  گشتاور  رود،یطور که انتظار مهمان      

آلا خالص    دهيينانولوله  نانولوله  به  نسبت  کروم  و  آهن  به 
و   یريپذواکنش شيمساله افزا ن يدارد. ا یرگيچشم شيافزا

 را   دهيپد  ني. ادهدیرا نشان م  دهييآلا  هایتوان جذب نانولوله
 های و اتم  نيستلومو  ژنياکس  یهاتوان به تفاوت بار اتمیم

  هایکمپلکس جذب   یمقدار انرژ نسبت داد.  آهن و کروم 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
  ، NT-Fe/Drug)ت(   ، NT-Cr)پ(  ، NT-Fe(ب)   ،نيلوموست  یدارو   (الف)   :شده نهيبه   یساختارها.  ١شکل  

  . NT-Cr/Drug)ث(
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CNT-Fe-Lo    وCNT-Cr-Lo   و   -۴٩٠/١٠۶  بيبه ترت
 هایانرژ  نيا  یاست. مقدار منفولت  الکترون  -١٣٨/٧۵۵
همچن  ريپذانجام  دهندهنشان است.  جذب  واکنش    ن يبودن 

انرژ  تریمنف  کروم   با      دهييآلا    یهادرکمپلکس  یبودن 
کمپلکس نسبت به کمپلکس    نيا  ترشيب  یدارياپ  دهندهنشان

 کيدر بازه    هایانرژ  نيبه آهن است. هرچند مقدار ا  دهييآلا
ا  ست،ين  یقو  يیايم يش  ونديپ به  توجه  با  بس  نياما    ار يکه 

ف  کيبه    طمربو  انرژی  مقدار  از  تربزرگ   یک يزيجذب 
م ش  زمره  در  را  هاآن  توانیاست،  نظر    يیايميجذب  در 

علارگ ا  وهفت.  گشتاور    ن،يبر  گاه   تربزرگ   دوقطبیهر 
اابديیم  شيافزا  ونديپ  انرژی   مطلق  قدر  باشد   جه ينت  ني. 
م  یمنطق نظر    تر بزرگ  دوقطبیگشتاور    رايز  رسدیبه 
است.   یالکترون  یبارها  عيدر توز  ترش يب  جايیبهجا  یاگوي

 قدر  باشد،  تربزرگ  جايیبهجا  نيروشن است که هر چه ا
 انرژی  مقدار.  بود  خواهد  تربزرگ  زيوند نيپ   انرژی  مطلق

بالا    جيمطابق با نتا  زيدو کمپلکس ن  نيا (EF) یتراز فرم
پ طول  کربونيل،وندياست.  کروم-آهن  های  و  کربن -کربن 

)R1، R2 و(R3   .ژنياکس-آهن  های ونديطول پ  ،نيهمچن 
  و   CNT-Fe-Loشده  نهي به  یساختارها در  ژنياکس-و کروم

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

CNT-Cr-Lo    که شده است. همچنان  ارشگز  ٢در جدول 
   ی دارو رو  از جذب      پس    وندهايپ    طول رود،می  انتظار

 ابد يیم  شيافزا  یاندک  دهييدر نانولوله آلا  آهن و کروم  های اتم
م الکترون  عتوزي  به  را توان آنیکه   یوندهايپ  یرو  یابر 

Fe-O    وCr-O  .ميزان افزايش   در دو کمپلکس نسبت داد
پيوند   ساختار    C=Oطول  از   CNT-Cr-Loدر  بيشتر 

CNT-Fe-Lo  .است 
  
    ینسب یداريو پا  یالکترون های یانرژ -٣

داروبرهم  ترشيب  یبررس  یبرا با    نيلوموست  یکنش 
بار   عيتوز  ،آهن و کروم  هایبا اتم  دهييآلا   یکربن  هاینانولوله

-اشغال  یمولکول  هایبالياورب  نيلاتر (با  هوموهای  تالياورب
 یمولکول  هایبالياورب  نترينييپا(  لوموهای  تاليشده) و اورب

با   دهييآلا  هایولهو نانول  نيلوموست  یدارو  ینشده) رواشغال
نرم  از  استفاده  با  کروم  و  گوسآهن    شد    رسم    وويافزار 

   ،شودیم   دهيد  ٢شکل     در    که  طور   همان ).  ٢  (شکل
   در  لومو  وهومو  های  تالياورب    یالکترون   بار    عيتوز

رو  شتريب  نيلوموست  یدارو  و    تروژنين  یهااتم  یبر 
 در بار  عيتوز ن يکه ا یمتمرکز شده است. در حال ژنياکس

،  g(E(شکاف انرژی    ،E)LUMO(، انرژی اوربيتال لومو  E)HOMO(، انرژی اوربيتال هومو  E)b(کنش  انرژی برهم  .١جدول  
های مختلف در  لوموستين و کمپلکسبرای نانولوله کربنی خالص، داروی    (D)و گشتاور دوقطبی    F(E(انرژی سطح فرمی  

 B3LYP/6-311G (d,p)سطح نظری 

  ساختار
EHOMO 
(eV) 

ELUMO 

(eV) 
Eg 

(eV) 
D 

(Debye) 
EF 

(eV) 
Eb 

(kJ mol-1) 
CNT ۴٢١/۶ -  ٢٩٩ /۶ -  ٣  ٠/ ٠٠٠  ٠/ ١٢٢۶٠ /۶ -  -  

  -  - ۵/٩٣٣  ٣٨۵/۴  ٣/ ۴ -  ۵۶۶/ ١۴٩  - ٧/٧١۵ (Lo)لوموستين 

CNT-Fe ۴٢١ /۶ -  ١٧٨/۶ -  ٢۴٣٠٠  ٠٩٠/٢  ٠/ ٣ /۶ -  -  

CNT-Fe-Lo  ٢۶٢ /۴ -  ١٢۴/٣  ١/ ١٣٨  - ٣۴۶/٨  ۶٩۴/٣ -  ۴٩٠/١٠۶-  

CNT-Cr ١٨٠/۶ -  ٠٩٢/۶ -  ٠٨٨/٠  ۵٩۴/١٣  ٣۶/۶ -  -  

CNT-Cr-Lo  ٩۵۶/٩  - ٣۵۶/٧٠٨  ١/ ٠٠٠  - ٢/۴  ۴۵٧  - ٧/٣۵۵/١٣٨-  
 

 
در ساختارهای    Cr-Oو    Fe-Oو طول پيوندهای  R3) و  R1)   ، R2کربن-کربن و کروم-آهن  کربونيل،  طول پيوندهای.  ٢جدول  

 های آلاييده با آهن و کروم قبل و بعد از جذب داروی لوموستينشده نانولولهبهينه

  ساختار
 پيوند 

R1 
(Å) 

R2 
(Å) 

R3 
(Å) 

Fe (Cr)-O 
(Å) 

C=O 
(Å) 

CNT-Fe ١/ ٨٨٠  ٨٨٠/١  ٧٣٨/١  -    

CNT-Fe-Lo  ٧۴٨٩  ٠/١۵/٩٨٢/١  ٨٩٠/١  ١  
٢۴٠/١  

a)٢١۴/١ (  

CNT-Cr  ٧۶۴/٩٢  ١۴/٩٢  ١۴/١  -    

CNT-Cr-Lo  ٧٧۶/٩  ٩٣٨/١  ١۴٩  ٢/١۶٢  ١/١۴٨/١  
  A = Lomustine 
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  لومو و    هوموهای  تالياورب  یبار الکترون  عيتوز  .٢شکل  

آهن و   ی هابا اتم دهييآلا هایو نانولوله  نيلوموست یدر دارو
  .کروم

  
 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
و   دهييآلا  ی هااتم  یبا آهن و کروم، رو  دهييآلا  هایلولهنانو

همچن  يیانتها  هایلبه است.  شده  پخش  مقدار    ،نينانولوله 
انجام  ها یانرژ  نيا  یمنف از  جذب    ريپذنشان  واکنش  بودن 

)  ۵،٠(  یکربن  یهادر نانولوله  دهييآلا  های اتم  یدارو بر رو
  دارد. 

اورب  عيتوز       از جذب    لوموو    هومو  هایتاليبار  پس 
آهن و کروم   هایبا اتم  دهييآلا  های نانولوله  یدارو بر رو

 ی دهد که داروینشان مکه   نشان داده شده است ٣در شکل 
کربون  نيلوموست گروه  سمت   هایاتم  یرو (C=O) لياز 

نانولوله جذب م الکترونی آهن و کروم  بار   یشود. تمرکز 
 یوياختلاف الکترونگات   ليبه دل  نيلوموست   ليدر گروه کربون 

متمرکز    ژنياتم اکس  یرو  شتر يو کربن ب  ژنياکس  نيب  اديز
 ن،يشده به اتم کربن لوموستونديدر اتم کلر پ  دهيپد  نياست. ا
در   یوي اختلاف الکترو نگات  نيا  ،نهمچني.  است  ترکوچک

  تر کدارو به مراتب کوچ  تروژني و ن  ژنياکس  هایاتم  نيب
بنابرا از سمت گروه کربن   توانیم  نياست.   ليجذب دارو 

نمودارها  دييتا را    دهييآلا  هایاتم  یرو    یچگال   یکرد. 
م (DOS) هاحالت مینشان  که  انرژ  زان يدهد    ی شکاف 

  ی فلز  های با اتم  دهييآلا  هاینانولوله  ی جذب دارو بر رو  یبرا
  ).٣مطلوب است (شکل 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
 یو نمودارها  Crو    Feبا    دهييآلا  هاینانولوله  یپس از جذب دارو بر رو  لوموو    هوموهای  تاليبار اورب  عيتوز  .٣شکل  
DOS هامربوط به آن . 
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جزئ  ینمودارها  تر،شيب  ی بررس  ی برا          ی تراکم 
  در      که     د يگرد  ساختارها رسم    همه  یبرا (PDOS) هاحالت
هر    یالکترون  هاینشان داده شده است. اثر حالت  ۴شکل  

از بخش برهم با یساختار را م  کيکننده  کنشقسمت  توان 
  های قرار داد. حالت  ینمودارها مورد بررس  نياستفاده از ا

اصل  لوموو    هوموی  هاتالياورب  هب  کينزد در    ینقش  را 
با    کي  یک يزيف  اي  يیايميش  هایمشخصه دارند.  سامانه 

همچن  ٣و    ٢  هایشکل  یبررس  DOS   ینمودارها  نيو 
م  ناي  ها، کمپلکس نظر  به  وضعیطور  که    تيرسد 

  یراتييتغ  دچار  جذب هنگام  لوموو  هومو های تالياورب
  در   که   یشکاف انرژ درکاهش  ن،يشده است. علاوه بر ا

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  ش يداياز پ  یتواند ناشیم  شود، یم  دهيد  DOS  ینمودارها

با    د يجد  هایحالت ارتباط     در  نيلوموست    مولکول در 
  توان یم  PDOS  یجذب باشد که در نمودارها  یهاسامانه

شده بر نقش مولکول جذب  ن،ي). همچن۴کرد (شکل  مشاهده  
با در نظر گرفتن نینانولوله را م  یرو  یچگال  سبتتوان 

مجموعه    کيمختلف در    هایبخش   (TDOS)هایکل حالت
 یچگال  یمنف  هایردامق  ن،ي). علاوه بر ا ۴زد (شکل    نيتخم
دهد که  ینشان م   (OPDOS) هاحالت  یهمپوشان  تي جمع
با آهن و کروم،    دهييآلا  یکربن  های کنش دارو با نانولولهبرهم
 ). ۴(شکل  دده یرخ م یونديپحالت ضد کيدر 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 (الف) 

 
 (ب) 

    با آهن و کمپلکس  دهييآلا  ینانولوله کربن  ن،يمربوط به (الف) لوموست  OPDOSو  PDOS  ،TDOS  ی نمودارها  .۴شکل  
CNT-Fe-Lo   با کروم و کمپلکس  دهييآلا ینانولوله کربن ن،ي ب) لوموستو.CNT-Cr-Lo 
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 ی مولکول  یها  تالياورب ليو تحل هيتجز  -٣-٣
هومو،   تالياورب  یانرژ  ،ینسب  یانرژ  هایرامقد      
گزارش    ١در جدول    انرژی  لومو و شکاف  تالياورب  یانرژ

ها و شکاف تالياورب  نيا  یانرژ   ل يو تحل  هيشده است. تجز
ها و  مولکول  یجنبش  یداريبه درک و روشن شدن پا  یانرژ

مولکول  بررسی  و  هاآن  یريپذواکنش توسط  بار  ها انتقال 
م همچنیکمک  ا  یبررس   نيکند.  امکان    ،مورد  ن يدر 

ش   یابيارز جذب  مشخصه  يی ايم يواکنش   یالکترون  هایو 
فراهم   CNT-Cr-Loو    CNT-Fe-Loهای  کمپلکس را 

همانیم جدول  کند.  در  که  شکاف   شود،یم  دهيد  ١طور 
  CNT-Cr-Loو    CNT-Fe-Lo  هایدر کمپلکس  یانرژ

  CNT-Feه دييآلا یهاپس از جذب دارو، نسبت به نانولوله
همچن  افتهي  شيافزا  SWCNT-Crو   شکاف    ،نياست. 

 یاز شکاف انرژ  شتريب  CNT-Fe-Loس  در کمپلک   یانرژ
کمپلکس   به  ا  CNT-Cr-Loمربوط   را     ده يپد    نياست. 

در اتم کروم    dپر    مهين  هایتال ياورب  ترشيبه تعداد ب  توانیم
  اتم   و  هااتم  نيا  نيب   ینسبت به اتم آهن و انتقال بار الکترون

و    یگشتاور دوقطب  هایردانسبت داد. مق  نيوستلوم  ژناکسي
  ن يبر ا  یدييتا   تواند یم  زيدو کمپلکس ن  نيجذب در ا  یانرژ

مولکول    ريتاث  یبررس  ایربباشد.    یريگ جهينت جذب 
با   دهييآلا  هاینانولوله  یالکترون  هایويژگی  یرو  نيلوموست

 ليقب از یکوانتوم یکننده هافياز توص یآهن و کروم برخ
و شاخص    μ  يیايمي ش  ليپتانس  ،Sی  ، نرمη  يیايم يش  یسخت

  های نانولوله  ن،يمولکول لوموست  ی برا  ،ωی  دوستالکترون
وکمپل   دهييآلا کروم  و  آهن  و    CNT-Fe-Loهای  کسبا 

CNT-Cr-Lo    گزارش شده است.    ٣محاسبه و در جدول
ش  یاريمع   η  يیايم يش  یسخت مقاومت  برابر    يیايمي از  در 

انرژ  یالکترون  شيآرا  رييتغ شکاف  کاهش   نيب  یاست. 
 يی ايميش  یمنجر به کاهش سخت  لوموو  هوموهای تالياورب

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
پتانسیم سامانه   ليتما  یبرا  یاريمع  μ  يیايم يش  ليشود. 

چند الکترون است. کاهش شکاف   اي  کياز دست دادن    یبرا
منجر    يیايمي ش  ليو پتانس  يیايميش  یسخت  یمقدارها  ،یانرژ

- می   هاکمپلکس  یريپذ واکنش  شيو افزا  یداريبه کاهش پا 
الکترو شاخص  نما-بزرگدوستی  نشود.   انگريتر، 

همچنان  بيترک   کي  شتريب  یدوستالکترون  در  که است. 
  ی با سخت  همراه  زين  S  یمقدار نرممشاهده می شود،    ٣  جدول

  است.   افتهي شيدو کمپلکس افزا نيا یبرا η يیا يميش
ن       در  که    شود، یم  دهيد  ۵شکل    یودارهامآنچنان 

به  یکوانتوم  یميش  هاییژگيو  از  آمده  دست دو کمپلکس 
اتم فلز به طور  با    دهييآلا  ینانولوله کربن  روی  دارو   جذب

جذب   های یهستند. با در نظر گرفتن انرژ  کساني   یبيتقر
 جهيتوان نت ی) م١هر دو کمپلکس (جدول   ليدارو در تشک 

آهن و کروم    هایاتم  اب  دهييآلا  هاینانو لوله  نيگرفت که ا
 ی دارورسان   یبرا   مناسب   یابزار عنوان   به توانند یم

 

 
مقا  .۵شکل    یکوانتوم  یميش  یها  یژگيو  ایسهي نمودار 
 نيبا آهن و کروم و همچن  دهييآلا  های ، نانولولهنيلوموست

  . CNT-Cr-Loو   CNT-Fe-Lo هایکمپلکس
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

های آلاييده با آهن و کروم و همچنين های کوانتومی مربوط به مولکول لوموستين، نانولولهکنندهبرخی از توصيف  .٣جدول  
بر    Sو    I  ،A  ،η  ،μ(مقدارهای     B3LYP/6-311G (d,p)نظریدر سطح    CNT-Cr-Loو     CNT-Fe-Loهای  کمپلکس
 هستند)  eVحسب 

  Lomustine  CNT-Fe CNT-Fe-Lo  CNT-Cr  CNT-Cr-Lo  خواص الکترونی

I  ٧١۵۶/٧ -  ۴٢١٧/۶ -  ٢۶٢۶/۴ -  ١٨٠٣/۶ -  ٩۵۶۴/٣ -  

A  ١۴٩۵/۴ -  ١٧٨۶/۶ -  ١٢۴٠٩٢  - ٨/٣۶/۶ -  ٩۵۶٩/٢ -  

η  ١٢١  ٧٨٣٠/١۵/٠  ۵۶٠  ٨٨/٠۴٣٨/٠  ۴٩٩٧/٠  

μ  ٩٣٢۵/۵ -  ٣٠٠١/۶ -  ۶١٣  - ٩٣٧/٣۶۴/۶ -  ۴۵۶۶/٣ -  

S  ٢٨٠۴/١١٣  ٠۵/۴  ٨٧٨٩/٠  ۴٠٢۵/٠٠٠  ١١۵/١  

ω  ٨۶٩۴/٢٧١٣/١  ٩۶٣  ٩٩٢١/١١  ٣۶۶٠/۴٩  ٢٩۵۴٠/١١  

maxΔN  ٨  ٣٢٧٢/٣۵٢۶/۵١  ۴٩٣٨/۶  ١٠٠۴/١۴٩١٧٣  ٠/۶  

 

۵٣ 



    

 

٨    
 
   

Chem. Res., 1401, Vol. 5, 47-56 
 
 

 
  ی ک يبار الکتر  عيتوز  یهدفمند در نظر گرفته شوند. بررس

 یرو  نيلوموست  داروی  جذب  از  پس  هاکمپلکس  یبر رو
و    XZ  یبا آهن و کروم در دو راستا  دهييآلا  ینانولوله کربن

XY  یک يو همگن بار الکتر  کساني  عيکه توز  دهدیم، نشان 
جذب قرار گرفته است   نيا  رينانوساختار تحت تاث  یبر رو

برا۶(شکل   ا  ی).  مولکول   که نيدرک  جذب  چگونه 
بار   عيبر توز  CNT-Crو    CNT-Fe  یبر رو  نيلوموست
کارکرد   یتوپولوژ  ردايیو  گذارد،یم  ريتاث   یالکترون در 

الکترون مورد حالت  نيدارتريپا  یبرا (ELF) تمرکز  ها 
(شکل    یبررس است  گرفته  شکل  ۶قرار  شامل   ۶). 

 نيمولکول لوموست   یبرا  ELF  یفضا   هایکرانه  ینمودارها
-CNT  و  CNT-Fe  دهييآلا  یکربن  هایاست که با نانولوله

Cr  از جا    یخوب  ريشکل تصو نيدارد. ا  یکنش جذببرهم -
 هایو نانولوله  نيمولکول لوموست  نيابر الکترون ب  جايیهب

  ی دهد. نمودارهایرا نشان م   CNT-Crو  CNT-Fe  دهييآلا
چگال شکل    یکرانه  در  شده  داده  الکترون    ، ۵بار  گاز  به 

ب (HEG) همگن را  آن  داشته و مقدار  و    ٠/ ٠٠  نياشاره 
 د يمربوط به تمرکز شد  ٠٠/١کند. مقدار  یبهنجار م  ٠٠/١

   ی ژگيو به     بوطمر  ۵/٠  قرمز)، مقدار  هایالکترون (منطقه
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
مربوط   ٠/٠سبز) و مقدار    هایگاز الکترون آزاد (منطقه

  تمرکز قابل   کيتوان  ی]. م٣٧و    ٣۶به تمرکز صفر است [
  ی هامولکول دارو و اتم  Oاتم    نيقرمز) ب  هایتوجه (منطقه

Fe    وCr  مشاهده کرد که منجر به   دهييآلا  ینانولوله کربن
(الف)، (ب)، (پ) و (ت)   هایدر حالت یواکنش کووالانس
الکترونشودیم  ۶مربوط به شکل   دارو و    Oاتم    نبي  ها. 

فلز که   يیاند، جامتمرکز شده  ده ييآلا   ینانولوله کربن  یاتم 
طور که  شوند. همانمی  گذاشته  اشتراک   به   هاالکترون  یبرخ

شکل   مقدار    ۶در  است،  شده  داده   تربزرگ  ELFنشان 
  وند يپ  کيو    دارد قرار    Cr-Oو    Fe-O  یوندهايپ  نبي)  ٠/١(

توسط جذب   تواندیدهد که میرا نشان م  يیا يمي ش  یکووالانس
رو  کي بر  آلا  یمولکول  کربن     شود     جاد يا  دهيينانولوله 
نسبتا    يیايم يکنش شبرهم  ۶در شکل    ،نيهمچن  .]۴٠-٣٨[

کربن  نيب   یفيضع نانولوله  و  دارو  نشان   دهييآلا   یمولکول 
ا بر  علاوه  است.  شده  که  یم  شانن  ۶شکل    ن، يداده  دهد 

لوموست  یرهاساز حالت  نيمولکول  و (ت)،   هایدر  (ب) 
CNT-Cr-Lo (XZ)  و  CNT-Cr-Lo (XY)تر و  ، آسان

حالت  ترعيسر (پ)،  های از  و   CNT-Fe-Lo   (الف) 
(XZ) و CNT-Fe-Lo (XY)   ۴٣-۴١[است[ .  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
(الف)   :با آهن و کروم دهييآلا های نانولوله یبر رو ني بار پس از جذب لوموست یچگال ی کرانه ینمودارها .۶شکل 

CNT-Fe- Lo (XZ) (ب) ،CNT-Cr- Lo (XZ)) ، (پCNT-Fe-Lo (XY)  (ت) وCNT-Cr- Lo (XY) .  
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- نقشه  (MEP)  یمولکول  یکي الکتر  ليپتانس  یهانقشه       

بار   عيرا در مورد توز  یهستند که اطلاعات   یبعدسه  یاه
  ی ها  MEP  های نقشه  ،٧دهند. شکل  یمولکول ارائه م  کي

  را  B3LYP/6-311G(d,p) یشده در سطح نظر محاسبه
به    یقرمز و آب  هایطقهنمودارها، من  نيا  دهد. در ینشان م

. ارا هستندرا د  چگالی الکترونی  نيو کمتر  نيشتريب  بيترت
رنگ قرمز منطقه    ،شودیطور که در شکل مشاهده مهمان

  ی و رنگ آب  یمنف  کي الکترواستات  ليپتانس  ی دارا  یمولکول
مولکول را    یک ي الکتروستات  ليپتانس  یدارا  یمنطقه  مثبت 

مقدار پتانسيل الکتروستاتيکی در مناطق سبز دهد. ینشان م
می صفر  اثررنگ  در  مناط  ليتشک   باشد.  با    قکمپلکس، 

مشاهده  یک يالکتروستات   ليپتانس  نانولولهمثبت  در  با  شده  ها 
اکس  یمنف  کي الکترواستات  ليپتانس  هيناح دارو ژني(اتم   (

از  الکتريکی    کنش، بار. در اثر اين برهمکندیکنش مبرهم
های اکسيژن و فلز  شود. بار اتممنتقل می  دارو به نانولوله

اند  محاسبه شده  NBOکنش که با روش  قبل و بعد از برهم
  در داخل پرانتز آورده شده است.

  
    گيري نتيجه -۴

ا        سطح  نديفرا  پژوهش،  نيدر  -ضد  یدارو  یجذب 
 ینانولوله کربن  یسطح خارج  یبر رو  نيسرطان لوموست

اتم  دهييآلا   هواردي) تک۵،٠(  گزاگيز آهن و    یفلز  هایبا 
نظر  روش  از  استفاده  با   (DFT) یچگال  یعتاب  هيکروم 

شد.بررس دارو  ،ابتدا  ی  نانولول  نيلوموست   یساختار    ه و 
  در سطح  DFT) با استفاده از روش ۵،٠( گزاگيز یکربن
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
پا  B3LYP  ینظر مجموعه   نهيبه   311G(d,p)-6  هيو 

آهن و    یفلز  یها) با اتم۵،٠(  یکربن نانولوله  ،گاهشدند. آن
و پس از جذب دارو تمام ساختارها در سطح    دهييکروم آلا

نتا   نهيبه   فوق  ینظر انرژ  دهدیم  اننش  جيشدند.  بر    یکه 
 یگروه عامل  Oکه از سر    نيلوموست  یکنش جذب داروهم

  ی در نانولوله کربن  دهييآهن و کروم آلا  یهابا اتم  ليکربون 
و    CNT-Fe-Loی  هااست در کمپلکس  افتهي  وندي) پ٠،۵(

CNT-Cr-Lo  است که واکنش  یبه آن معن  نياست. ا  یمنف -
سطح  ایه ا  یجذب  هست   نيدر  گرمازا  مقدار   .ندمورد 

دهنده آن  نشان  یشکاف انرژ  زانيکنش و مبرهم  هایژیانر
 نيهستند. همچن  ريپذدارو امکان-کنش نانولولهاست که برهم

با   دهيي) آلا۵،٠(  یکربن  ی که نانولوله  دهد ینشان م  جينتا
را دارد.    نيلوموست  یحمل دارو  توانايیآهن و کروم    یهااتم

و   تریمنفجذب    یانرژ  یدارا  CNT-Cr-Loکمپلکس  
 است. در  SWCNT-Fe-Loاز کمپلکس    دارتريپا   نيبنابرا

  ی مقدار سخت  ،یشکاف انرژ  زانيم  CNT-Fe-Lo  کمپلکس
- که واکنش  یدر حال افتهيکاهش    يیايم يش  ليو پتانس   يیا يميش
افزا  یريپذ نتا  افتهي  شيآن    رسم   از  آمده  دست به  جياست. 

و    DOS  ،PDOS  ،TDOS  ،OPDOS  نمودارهای
و    XZ  یبار در دو راستا  یچگال کرانه  ینمودارها  نيهمچن
XY  های نانولوله  نيکه جذب دارو بر سطح ا  دهدینشان م  
توان جذب یآهن و کروم را م  یفلز  هایبه اتم  دهييآلا  یکربن

توان انتظار داشت که  یم  ني در نظر گرفت. بنابرا  يیا يميش
  ی دارو  فمندرساندن هد   تيقابل  دهييآلا  یکربن  های نانولوله  نيا

    را دارند. نيلوموست
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
در سطح  شده برای ساختارها ی و بار الکترونی (اعداد داخل پرانتز) محاسبهمولکول  وستاتيکیالکتر  ليپتانس  یهانقشه  .٧شکل  

 B3LYP/6-311G(d,p). ینظر
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