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شده  آلاييده  24C  واکنش آدامانتان باکمپلکس فولرن  یو الکترون  یساختار  هايمحاسبه ويژگي
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و   قابل تنظیم  هایيویژگيبا    هایيآوردن ترکیبدست  امکان به  ، جایگزینی کربن با یک هترواتم در ساختار یک فولرن  :چکيده 
شده با بور آلاییده 24Cکنش آدامانتان و نانو ساختار فولرن برهم ، نظری روشبه  پژوهش،در این  را فراهم می سازد.  کاربردی

پذیری آدامانتان ساختاری، الکترونی و میزان واکنش هايویژگيشدن الکترونی بر روی نامستقر هاي اثر بررسي شد.و نیترژن 
کوانتومی   مکانیک  محاسبات  از  استفاده  با  فولرن،  نانوساختار  حضور  نظری  (DFT)چگاليتابع  نظریه  در  سطوح  در   ،

به محاس   براي  (NBO)  هاي پیوند طبیعياربیتال  . رفتار الکترونیکی و دینامیکی از طریق تحلیلanمطالعه    B3LYPمحاسباتی
انتقال برهم  هاياثر  از  ناشي  همفضا  هايكنشالكتروني  و  برهمالكتروني  دوقطبيچنین  هاي  گردید  كنش  جمعیتانجام  های  . 

 ساختارهای دهنده و پذیرنده الکترون، چگالي بار اتمی مولیکن روی نانوانرژی اوربیتال الکترونی،    هاياوربیتالی، نقش انتقال

های دوقطبی، پذیری گشتاورتعیین رفتار الکترونی و واکنش  اي. برشد های ساختاری بررسی  سنجه   و  آدامانتاندر واکنش با  
الکترونی،  انرژی اوربیتال  شکافهای  )هومو-لومو  هایانرژی  الکترونی  شیمیایی  پتانسیل   ،μ( شیمیایی  سختی  و   )η ،)

 هاي و تغییر   (H)آنتالپی  هاي، تغییر (G)انرژی آزاد گیبس  هاي تغییر  دارهاي مق.  محاسبه شد  (χ)الکترونگاتیویته مولیکن  
 هايمول است. تغییربرکیلوکالری  -048/0و   -4/ 152،  -823/5  به ترتیب عبارتند از:  دارو-بهینهنانو کمپلکس    (S)آنتروپی  

 امانهالكتروني بین دو س  هايهای توجیه انجام واکنش جذب فیزیکی از طریق انتقالتواند یکی از راههای ساختاری نیز می سنجه
 آدامانتان وجود دارد.   داروی  باشد و نتایج نشان دادند که امکان اصلاح نانوساختار فولرن به عنوان یک جاذب موثر برای جذب

 
 B3LYPیمحاسبات  یسطوح نظر  ،تابع چگالي الکترون نطریه  ،نانوساختار فولرن ، جذب  یانرژ ،آدامانتان كليد واژه:

 

 

 

 مقدمه  -1

فولرن       کشف  زمان  کاربردهااز  زم  یها،  در    نه یآنها 
-ویژگيکم آنها و    تیشده و با توجه به سم  ینانومواد بررس

 هابیترک  نیا  ، [1]   هاآن  منحصر به فرد  ییایم یکوشیزیف  هاي
   ی دارورسان   یهاامانهبه عنوان س  هاپژوهشدر    ینقش مهم

 
داراي    يهانفولر   [. 3و    2دارد ]  زیستیفعال    یهاو مولکول

نانومواد   یطراح  یبرا  ،و بور  تروژنین   مانند  ییهاهترواتم
  هاي. بررسيمناسب هستند  میقابل تنظهاي  ویژگيبا    دیجد

اتم  تیاهم  ،مختلف ماهنآلای  ی هاتعداد  و     تیو موقع   تیده 
 به تازگي  [.  4-7اند ]آنها در ساختار فولرن را مشخص کرده
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ارز  هایيبررسي ب  یابیبا  داروها  فولرن  نیتعامل  و    ا یها 

و  فعال  ستیز  هايبیترک زوآ  است.  شده  انجام  مختلف 
تمام کربن و   24Cفولرن    یهمکاران جذب ژوگلان بر رو 

بررسي    جیکرده و با توجه به نتا  یشده را بررسبور آلاییده
فولرن  -کمپلکس ژوگلان    یدار یها، پاآن  نظریه تابعي چگالي
،  23BCساختار آلاییده شده با بور    یبرا  یبه طور قابل توجه

فولرن    نی[. تعامل ب8]  است  افتهی  دبهبو  24Cبا    سهیدر مقا
 کیلیسیسال  یو داروها  پروفنیو فلورب  کونی لیشده با سآلاییده

 کی  58C2Siفولرن    ج،یو با توجه به نتا  یبررس  نیز  دیاس
و    پروفنیفلورب  یدارو برا  لیتحو  امانهحسگر مناسب و س

شد    دیاس  کیلیسیسال داده  هگزا9]تشخیص  -هگزایپر[. 
کرب ب تمام  مشتق  یننزوکورونن  آنآلاییده  هايو  ها شده 
 یبرا  یدارورسان  یهابه عنوان سامانه  AlPو    AlN   ،BNبا
  ن یا.  [10قرار گرفته اند ]  یمورد بررس  لیفلورواوراس-5

بهتر که  داد  نشان  هگزا یپرهگزا  یبرا  جینتا  نیمطالعه 
 میبه دست آمد. کر  AlPو    AlNشده با  لاییدهبنزوکورونن آ

 سازوکار در رابطه با    ینظر  پژوهش کیزاده و همکاران  
دوکسوروب نانولوله   نیسی جذب  و   یکربن  یهادر  خالص 

-تک  یکربن  یها[. نانولوله 11]   دارشده گزارش کردندعامل
گروه  یوارهد با  اسیدهاکه  کربوکسیلیک  شده عامل  ی    دار 

پابودند کرده   هابی ترک  نیدارتری،  ارائه  اهمرا  که   تیاند 
  ی طراح  ایرا در انتخاب    یمولکول   نیب  یدروژنیه  یوندهایپ

  ،و همکاران  ای. سلاکندیدارو مشخص م  لیتحو  یهاسامانه
، 24Cمتشکل از  ییهانانوکمپلکس یبر رو را جذب ملفالان

12N12B  ،6N6C12B  ،6N12C6B    12وN6C6B  بررس  یرا 
مطالعه  12]  کردند چگالي[.  تابع  که   نطریه  داد  نشان 

  ژنیاکس  یهااتم  قیاز طر  ییایمیحالت جذب ش  نیدارتریپا
دست   به  ب  آمدهملفالان  در  نتا نانوکمپلکس  نیاست.   جیها، 

و   نیبور به دست آمد. پرو   یدهایترین  یبرا یادوارکنندهیام
بارگذار  ،همکاران   را بر روي   نیپلات  سیس  یدارو  ی اثر 

نشان داد که    جی[. نتا13]  مطالعه کردند  یتیگراف  دیتر یکربن ن
و   نیپلات  سیس  ، دروژنیه  یها اتم  نیب  ی اصل  یکنش هابرهم

با     یگریدهد. مطالعه دینانومواد رخ م  تروژنین  یها  اتم
 نیکتام   ن،یفولرن و آمفتام  24C  نیب   یهابرهمکنش  یابیارز

مرکاپتوپور بهتر  ن،یو  و   است  شده   یبرا  جینتا  نیانجام 
برا گاز  فاز  در  جذب  آن   نیآمفتام  یمطالعات  از  پس  و 

  24C،  هاهمشاهد  نی[. با توجه به ا14]  به دست آمد  نیکتام 
باشد. در    بالا  ی جذب دو دارو  یبرا  یمناسب  بی تواند ترکیم

مختلف  ر، یاخ  یهاسال نانوساختار  نانولوله  یمواد  ها، مانند 
مورد   دروژنیه یسازرهیذخ یبرا رهیو غ هاوزیتنانوکامپ

گرفته  قرار  ساختارهاتوجه  و   ییاند.  آدامانتان  مانند 
 ،بالاو مساحت سطح    ادیتخلخل ز  لیبه دل  وکسانیک سلسیس

و    15شده است. ]  یادیتوجه ز  دروژنیه  ی سازرهیدر ذخ
مطالعه  [.16 دیگر،در  ه  ای  اتم  در    دروژنیچهار 

و پس    نیگزیجا  میتان با چهار اتم اسکاندانآدام  یساختارها
به ویهندس  یسازنهی از  به    یهایژگ ی،  مربوط  مختلف 

   ی انرژ  است. ده یگرد  یبررس  آن   دروژن یه  یسازرهیذخ

 
به ساختار    اسکاندیماتم    یچسبندگ  زانیم  نییتع  یبرا  ینیجانش

دفع    ی جذب، انرژ  یمانند انرژ  ییهاسنجهمحاسبه و    زبانیم
  ی داری[. پا17] قرار گرفته است یدفع مورد بررس یو دما

طر از  تحل  هیتجز  قیساختارها  و  حالت  چگالي  لیو  ها 
 تیماه  ییشناسا  یبرا  افتهیکاهش  یچگال  انیگرادهمچنین،  

، مواد  ویژهشد. به طور    بررسیتعاملات درون ساختارها  
  ار یبس  هایانتخابعنوان  به  يکونی لیو س  ينانوساختار کربن

  دروژن یه  یسازرهیذخ  یهاسامانه  یبرا  ايدوارکنندهیام
  دند یرس  جهینت  نیجند و همکاران به ا.  [18]استفاده شده است  

ب از  با  آلاییده  وکسانیسکسلیس  یساختارها  نیکه  ،  Beشده 

Li  ،Sc    وTi  ،اسکاندیمشده  آلاییده  وکسانیلسسکویس  با 
]     دروژنیه    یسازرهیذخ  یبرا  نامزد  نیبهتر     [. 19است 

همچنآن فلز  شدهنیگزیجا   آدامانتان-BN  نیها  برا   با    ی را 
-یکربندیدادند که پ  نو نشا ی بررس  دروژنیه  یسازرهیذخ
تع  یمتعدد  یها اهداف  طنییبا  در  از   یاگسترده  فیشده 

  ، جانا و همکاران  [.20شوند ]یفشارها و دماها برآورده م
براي  یستیعنوان حسگر زبه   24Cامکان استفاده از فولرن 

کردند و نشان دادند    یرا بررس  اِياِن دي  تیدينوکلئوبازهاي  
 24Cو    نیآدن  نیدر فاز گاز ب  یقو  ییایم یکنش ش برهم   کیکه  
بالاتر و زمان    گريدهنده پاسخ حسکه نشان   آیدیم  وجودبه

نانوکمپلکس21]  است  تریطولان  یابیباز مختلف   یها[. 
از   عنوان  12N11CBو    24C  ،12N12B  ،23BCمتشکل  به   ،

و  یدارو  یبرا  ییهانانوحامل در    ریراویپیفاو  یروسیضد 
،  23BC  یهانانوکمپلکس  ج،ی نظر گرفته شده و با توجه به نتا 

12N12B    12وN11CB  ضد   یعنوان حامل دارو  به  توانندیم  
هاي نظریه همطالع[.  22]  رندیمورد استفاده قرار گ  یروسیو

  یو نظریه تابعی چگالی وابسته به زمان برا  تابعي چگالي
آن به    هايو مشتق  24Cاستفاده از فولرن    لیپتانس  یابیارز

  ،و همکاران  ایعنوان حسگر گلوکز انجام شده است. توکاد
ب در  که  دادند  بررس  هايب یترک  نینشان  ها،  آن  یمورد 

آ  به  12P12Al  یبرا   گريپاسخ حس  نیبهتر  [.  23]مد  دست 
ز  ،نیهمچن مطالع  یادیتعداد  فولرن  هاهاز  مورد    ی ها در 
فعالعامل با  ]  زیستي  تیدار  دارد  به 24وجود  عنوان  [، 
-ها و مشتق)فولرول  60Cمحلول در آب    هاي، مشتقنمونه

زمدیاس  کیمالون  ايه در  توجه    نهی(  مورد  اعصاب  علوم 
چرب   یدهایاز اس  یاریبس  ی[. مغز حاو25هستند ]  ویژه

  ی هابافت  یدر بازساز  یمحدود  ییاست و توانا  راشباعیغ
 یناشاکسایش  حساس به    یعضو  نیدارد، بنابرا  دهیدبیآس

فولرن قادر به مهار    هايآزاد است. مشتق  یهاکال یاز راد
خنث  یدیپیل  یشاپراکس  یارهیزنج  یهاواکنش کردن  یبا 

اکس    لیپراکس    یانیم     یهاکالیراد از  و     یشاهستند 
جلوگ  دیاس  یاهرهیزنج ]یم  یری چرب  فعال26کنند    ت ی[. 

زفولرن  یدانیاکسیآنت تعداد  اساس وجود  بر   وندیپ  یادیها 
انرژ و  مزدوج  اورب  یدوگانه    که     است  لوموی  هاتالیکم 

سرعت  یم به  بپذ  کیتوانند  را  در  27]  رندیالکترون   .]
م  یستی،کاتال  یسازیخنث  سازوکار که  یفرض    آنها   شود 

 واکنش   شدن،عامل اکسنده بدون مصرف نیچند توانند با یم
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 [ دهند     ی بررس  هدف    با      حاضر    مطالعه   [.27نشان 

  ن یو همچن  ،یسیو مغناط   یهندس   ،یک یالکترون هاي  ویژگي
،  24Cشده از ساختار  مشتق  یهافولرن  کیآرومات   هايویژگي

اصل  23NCو    23BC  یعنی هدف  آوردن  به   یاست.  دست 
  که     است     هایيبی ترک    هايویژگي  در مورد    یاطلاعات

 افتهیو بهبود  دیجد  یهاحامل  یطراح  یبرا  شتری د بنتوانیم
گ  لیتحو  یبرا قرار  استفاده  مورد  همچنردیدارو   ن،ی. 

استفاده بالقوه آنها    یبررس  یبرا   یاتصال مولکول  هايهمطالع
برا نانوحامل  از   یدارو  یبه عنوان  انجام شد و  آدامانتان 

-برهم  ل یو تحل  ه یتجز  یبرا  نظریه تابعي چگاليمحاسبات  
و   23BC  یهاو نانوکمپلکس  آدامانتان  یدارو  نیب  هايکنش

23NC    .بستر    یجذب دارو بر رو  سازوکاراستفاده شده است
از    24Cفولرن   استفاده  ظبیعي  با  پیوند  اربیتال  و  تحلیل 

هسته مغناطیس   ، یک ی الکترون  هايویژگي،  رزونانس 
ترک  یهافیط و  آدامانتان  و   بیجذب  آدامانتان  کمپلکس 

 . شد یجذب بررس ندیفرآ یدر ط 24Cفولرن 
 
 روش های تجربی و نظری  -2

از    نه یدر زمان و هز  ییجوصرفه   ی امروزه بشر برا       
م  ای رایانه  یسازهیشب نتایاستفاده  به  تا   قیدق  جیکند 

 پژوهشي  یهانهیکند و سپس متحمل هز  دایدست پ  یمحاسبات
-رایانه  یسازهیبه شب  ش،هوپژ  نیشود. در ا  یشگاهیو آزما

  ی محاسبات  نینو  یهاوهیواکنش با استفاده از ش  کیانجام    اي
  ، الکترون  یچگال  يتابع  یکاربرد  هیپرداخته شده است. نظر

-مطالعه واکنش  یابزار قدرتمند و آموزنده برا  کیبه    لیتبد
-نیب  یهاکنشبرهم  فیتوص  ی و برا  یآل  یهامولکول  یریپذ

از    یتابع  بامولکول تنها    کی  ی شده است. انرژ  یمولکول
  ، مطالعه  نیاز ا  هدفالکترون مشخص شده است.    یچگال

 یهاولکولجذب م  یمسئول برا  یهااتم  ایها  جایگاه شناختن  
 ک ی  ،پژوهش نیباشد. ایسطح نانوساختار م یدارو بر رو

  ییکارا  یاست که به بررس  یاتوسعه  -یکاربرد  یمطالعه
پردازد  یآدامانتان م  یجذب دارو  ینانو ساختار فولرن برا 

-واکنش  زانیم  ،هادسته از سنجه  کیدست آوردن  هو با ب
محاسبات    .کندیم  یدارو و نانوکمپلکس را بررس  نیب  یریپذ

الکترون  يتابع  نظریه  یکوانتوم  کیمکان  و   یچگالي 
اورب  نظر  یمولکول  تالیمحاسبات  سطوح   B3LYP  یدر 

نانوساختار به   دارو و  یساختارها  یکردن انرژنهیکم  ايبر
از برنامه  گریکدی و در حضور    ییتنها  استفاده   گوسین  با 

   .[28انجام شد ]   09نسخه 
دارو  یهندس  یساختارها       و    یکمپلکس  آدامانتان 

[  29]   8  درا اولتراافزار کمنرمبا    (24C)نانوساختار فولرن  
 ن یمختلف بهتر  هايدر جهت  B3LYPشد و با روش    میترس

،  داریپا  یمشخص و ساختار الکترون  نهیکم  یساختار با انرژ
پ  یدووجه  یاهویهزا  پیمایش  قیاز طر فاصله    یوندیو  و 

شود. در یم  نییتع  6هایپرکم  با استفاده از برنامه    یوندیپ
  ی دارو  نهی و ساختار به  24Cفولرن    نهیساحتار به  ،1شکل  

 کردن اتم بور    نیگزی آدامانتان آورده شده است و سپس با جا

 
  هاي مشتق  تروژنیبور به همراه نهمچنین،  و    تروژنین  یا

آدامانتان    یو هر بار دارو  دست آمدهاز نانوساختار ب  یمختلف
  ن یتا بد  داده شد وارد واکنش  فعال    یهاجایگاه  نیاز ا  یک یبا  

گونه که در  دست آمد. همانهساختار ب  نیتر  نهیبه  ،صورت
ها م   3و    2  یشکل  ترت  ،شودیمشاهده   بار   کی  بیبه 

به    تروژنیاز سر اتم ن  بار  کی نانوساختار از سر اتم بور و  
دارو در    ،4در شکل    آدامانتان متصل شده است و  یدارو
ن  یساختارنانو و  بور  دارند  تروژنیکه  به    ، با هم حضور 
ن  کباری  ب یترت اتم بور به   کباریو    تروژنی از سر  از سر 

 دارو متصل شده است. 

 
 نهیو ب( ساختار به  24Cفولرن    نهیالف( ساختار به  .1  شکل
 . (ADA) آدامانتان یدارو

 

 
نانوساختار    .2  شکل بهینه  ساختار  ب(    23BCالف(  و 

 .ADA-23BCنانوساختار  -ساختار بهینه دارو

 
نانوساختار    .3  شکل بهینه  ساختار  ب(  و    23NCالف( 

 ADA-23NCنانوساختار  -ساختار بهینه دارو

 
نانوساختار    .4  شکل بهینه  ساختار  ب( و    22BNCالف( 

 .ADA-22BNCنانوساختار  -ساختار بهینه دارو
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 نتايج و بحث  -3

 سازی و انرژی جذب بهينه -1-3
حاصل از واکنش، با استفاده   داریپا  یساختار الکترون      

  B3LYP  ی در سطح نظر  نظریه تابعي چگالي از محاسبات  
رو  یانرژ  .[30-31]  شد  نهی به به  دارو  مولکول   یجذب 

جهت  با  نانوساختار  فاصلیر یگسطح  و  مختلف   هايهها 
انرژ مقدار  که  شد  محاسبه  هم  به  برابر    جذب  ینسبت 

آمد  مولبریلوکالریک  -5/ 823 مبه دست  نشان  دهد ی، که 
است و به  ریپذانجام یجذب گرمازا و از نظر انرژ شواکن

در نظر    دیگرانجام محاسبات    ی برا  یعنوان ساختار انتخاب
دارو کمپلکس  ساختار  شد.  حالت  -گرفته  در  نانوساختار 

-بر  یلوکالریک  -5/ 823جذب )  یانرژ  نیو بهتر  نیتر یمنف
مم نشان  انرژیول(  )  یدهد.  رابطه  از  محاسبه 1جذب   )   

ا    .  شد   کمپلکس    یالکترون    یانرژ    ، رابطه    ن یطبق 
و    DrugE  باشد.می  جذب  واکنش  از  بعد  نانوساختار-دارو

NanostructureE  ترت و    یالکترون  یهایانرژ  بیبه  دارو 
باشند  یم  یالکترون  یسطح انرژ  نیدارترینانوساختار در پا

[32]. 
 

      EAdsorption = ENanostructure – Drug – [EDrug +  
      ENanostructure]                                       (1) 

 
شده  جذب محاسبه  یو انرژ یالکترون  ی هایانرژ  دارهايمق

(  1در جدول )  ،سطح نانوساختار  ی جذب دارو به رو  یبرا
 . آورده شده است

 
 

انرژ  یالکترون  یها  یانرژ  ریمقاد  .1جدول   جذب    یو 
جذب دارو    ی بر مول برا  یلوکالریمحاسبه شده برحسب ک

 سطح نانوساختار یبه رو

 ساختار  
Electronic Energy 

(kcal/mol) 

 Adsorption EnergyE

(kcal/mol) 

 - -420/245199 دارو 

 - -716/583879 نانوساختار 
 -823/5 -811/829064- نانوساختار  -کمپلکس دارو

 
 

 هاي بسامد محاسبه -2-3
 هاي ترموديناميکی هاي تابعمحاسبه -1-2-3

برای ساختارهای دارو آدامانتان و   هاي بسامدهمحاسب      
نانوساختار با    -نانوساختار فولرن و همچنین کمپلکس دارو

و    B3LYPروش   الکترونی  انرژی  مجموع  شد.  انجام 
آستانه   )انرژی  یعنی  صفر  نقطه  ارتعاشی  (  0Eانرژی 

+ZPEelE  گرمایی انرژی  و  الکترونی  انرژی  مجموع   ،)
حرکت از  و  هايناشی  ارتعاشی  ذرات    انتقالی،  چرخشی 

(+TelE)  آنتالپی و  الکترونی  انرژی  مجموع   ،(+HelE)  ،
و    (GelE+)مجموع انرژی الکترونی و انرژی آزاد گیبس  

 های دارو و نانوساختار به تنهایی  برای مولکول  (S)آنتروپی  

 
آمده است. جدول    2نانوساختار در جدول    -و کمپلکس دارو

 وG  ،H  ، ΔSهای ترمودینامیکی  سنجهتغییر    ، مقدار 3
 0E  وThermalE  نانوساختار نشان    -را برای واکنش دارو

 شده درانجام  هايهدهد. بر اساس نتایج حاصل از محاسبمی

نظری   مقB3LYPسطوح  تغییردا،  انرژی   هاير  اختلاف 
گیبس تغییر  (H)آنتالپی    هايتغییر ،(G)آزاد   هايو 

  هاي نانوساختار با ترکیب  -کمپلکس داروبین   (S) آنتروپی
از:   نانوساختار به ترتیب عبارتند  دارو و  ،  -5/ 823اولیه 

مول برکیلوکالری  و-048/0و  مول  برکیلوکالری  -4/ 152
تغییر این  مخلوط    هاکلوین.  بین  انرژی  اختلاف  حاصل 

  هاي باشد. برای تعیین تغییردهنده میواکنش و مواد واکنش
  هاي هآنتالپی واکنش از رابط هايس و تغییرانرژی آزاد گیپ

 : [34و   33] استفاده می شود  3 و 2
 

      ΔGAdsorption = GNanostructure–Drug – [GDrug +  

      GNanostructure]                                            (2) 
 

      ΔHAdsorption = HNanostructure–Drug – [HDrug +    

      HNanostructure]                                        (3) 

 
 

از    یک ی نامیترمود  هاي تابع  دارهايمق  .2جدول   حاصل 
نانوساختار و   یهامولکول  یبرا  بسامد  هايهمحاسب دارو، 

دارو   نظر  -کمپلکس  سطح  در    B3LYP  ینانوساختار 
 مول بریلوکالریبرحسب ک

 elG+E elH+E el+EThermalE ترکيبات 

 -305/245022 -636/245175 -089/245246 دارو 

 -499/583788 -906/583787 -238/583816 نانوساختار 

  -دارو  کمپلکس
 -364/828816 -772/828813 -151/828868 نانوساختار 

∆ 823/5- 152/4- 558/5- 

 ZPE+Eel0E ZPE elE = ترکيبات 

 -420/245199 330/153 -722/245026 دارو 

 -716/583879 376/85 -340/583794 نانوساختار 

  -دارو  کمپلکس
 -811/829064 595/240 -216/828825 نانوساختار 

∆ 153/4- 887/1 041/5- 

 
  

ب       نتایج  اساس  از محاسبهبر  آمده   هايتابعهاي  هدست 
ترمودینامیکی، واکنش جذب دارو بر سطح نانوساختار از  

انجام انرژی  مینظر  انرژی    ،باشدپذیر  اختلاف  اگر  زیرا 
دهنده این است که جذب  نشا  ،باشد  -20تا    0بین    آزاد گیبس

نوع  از  ساختار  نانو  و  دارو  بین  پیوند  و  بوده  فیزیکی 
ند و  ها هیچ گونه واکنشی با هم ندارواندروالس است و آن
هم بر  آنها  بین  داردصرفا  وجود     ،همچنین  .[35]     کنش 

خودنشان و  واکنش  بودن  گرمازا  آن  هبدهنده  بودن  خودی 
خودی  هباست که بدین طریق دارو در بدن به صورت خود

 هنگام رسیدن    ،و بدون اینکه تخریبی در ساختار آن رخ دهد 
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و کار   شودبه بافت مورد نظر بدن از نانوساختار رها می

دهنده مقدار اختلاف  نشان  3جدول    دهد.درمان را انجام مي
هاست که با توجه به  برای دیگر کمپلکس انرژی آزاد گیبس

شد داده  نشان  نانوکمپلکسمقدار  ساختار    ADA-23NC ه، 
 بهینه مورد نظر است.

 
حاصل از  اختلاف انرژی آزاد گیبس  دارهايمق  .3جدول  
 دارو -نانوکمپلکسسازی برای بهینه هايهمحاسب

 رديف  دارو -نانو کمپلکس اختلاف انرژی آزاد گيبس 

579/16 BC23-ADA 1 
823/5- ADA-23NC 2 
362/14 ADA-B22NC 3 
084/10 ADA-N22BC 4 

 
 

 قرمز  زيرسنجی تحليل نتايج طيف -3-3
 زيرقرمز دارونتايج طيف  -1-3-3

محاسب        نتایج  ارتعاشی، بسامدنظریه    هايهاز  های 
کمپلکس   زیرقرمز  هایطیف و  نانوساختار  23NC-دارو، 

ADA   طیف  هب  5  ویوگوسبرنامه    با در  که  آمد  دست 
ناحینظر  زیرقرمز در  دارو  به  مربوط   ،2030 هاي هی 

متوسط    بسامدهاي cm 6330-1 و 3041 کششی  ارتعاش 
ارتعاش کششی   بسامد  ،cm 977-1 در ناحیه،  H-C  پیوندهای

ناحیه  و  C-Cپیوند   قوی   ،cm 800-1 در  خمشی  ارتعاش 
  هاي هنتایج محاسب.  (5)شکل    نداظاهر شده  C-H  پیوندهای

دارو    زیرقرمزطیف   تجربی به   هايهناحی  درمربوط 

ارتعاش کششی   بسامدهاي cm 5092-1 و  2900،  5082
پیوندهای ناحی  ،H-C  متوسط  بسامد cm 990-1ه  در   ،  

پیوندهای متوسط  ناحیه  C-C  ارتعاش کششی  در   cm-  و 
پیوندهای ،1750 ند  اظاهر شده  H-C  ارتعاش خمشی قوی 

 .[36] (6 )شکل
 

 
 . ری(نظ( مربوط به دارو زیرقرمزطیف  .5شکل 

 
 
 

 

 
 .[36] مربوط به دارو )تجربی( زیرقرمزطیف  .6شکل 

 
 
)شکل   همگرایی  نمودار  دو  7در  اعداد  مقایسه  طیف (، 

نظری و تجربی انجام شده است و همگرایی مناسبی را نشان 
 دهد.می
 

 
 .نمودار همگرایی داده های تئوری و تجربی .7شکل

 
 

  23NC  مربوط به نانوساختار  زيرقرمزنتايج طيف    -3-3-2
ناحی         هايارتعاش  cm  7114-1و    1443 هايهدر 

است  C-H  پیوند  خمشی متوسط نوار موجود    .ظاهر شده 
  N-C  پیوند  نمایانگر ارتعاش کششی قوی cm  1350-1 در

،  cm  1300-1در ناحیه    H-Cارتعاش خمشی متوسط    است.
متوسط   کششی  ناحیه  C-Cارتعاش  و    cm  1195-1  در 

ناحیه  C=Cپیوند  ارتعاش خمشی مشاهده    cm  850-1  در 
 .(8 )شکل شودمي
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نانوساختار    زیرقرمزطیف    .8شکل    به   مربوط 

23NC(نظ)ری. 
 
 

طيف    -3-3-3 به  زيرقرمز  نتايج  نانوکمپلکس مربوط 
ADA-23NC 
ناحی          بسامدهاي  ، cm 7730-1 و   6330 هايهدر 

  ، cm  1603-1 ناحیه   در  ،H-Cپیوند    ارتعاش کششی متوسط
 cm-1و در ناحیه  C=C پیوند ارتعاش کششی متوسط بسامد

قوی  ،1350 کششی  می  C-N  پیوند  ارتعاش  شود مشاهده 
 .(9 )شکل

  مربوط به دارو، زیرقرمز  های  طور که در طیفهمان      
 ، شودمشاهده می  ADA-23NCنانو ساختار و نانوکمپلکس  

دارو، نانو ساختار و    مربوط  موجي  هايدر عدد  هایيتغییر
این تغییرمشاهده می  ADA-23NCنانوکمپلکس     ها شود که 

تغییر   به  گروهبسامدبستگی  در  های  موجود  عاملی  های 
الکترو   و  الکترونگاتیو  به  توجه  با  که  دارد  آنها  ساختار 

گروه از  بعضی  بودن  در پوزتیو  موجود  عاملی  های 
انتقال در    هايساختارها،  جابجایی  و  ها  نوارالکترونی 

  C-H  بسامد ارتعاشي پیوند  نمونه،طور  هشود. بمشاهده می
  cm  7730-1  و  6030به    cm  3063-1و    3041از    در دارو

کمپلکس   نانو  میهبجا  ADA-23NCدر  و  نشوجا  بسامد د 
از    C=Cپیوند  ارتعاشي   نانوساختار  در      به   850موجود 

1-cm  1603    نانوکمپلکس می هبجا  ADA-23NCدر  جا 
ارتعاش    ولی  ،شود در   C-N  پیوند  کششیبسامد  موجود 

دارو کمپلکس  و  در  -نانوساختار  تغییر  بدون  ساختار  نانو 
 با بررسی   ،ترتیب    بدین شد.    مشاهده  cm  1350-1  ناحیه

جا انتقالنوارجایی  هبدر  بررسی  و    الکترونی  هايها 
 دارو و نانوساختار قابل تفسیر است. بودنپذیر واکنش

 
 
 
 
 
 
 
 

 

 
نانوکمپلکس    زیرقرمزطیف    .9شکل   به  23NC-مربوط 

ADA 
 

 

  پتانسيل الکتروستاتيکی مولکول -4-3
پذیری، مفید برای مطالعه واکنش  هايویژگيیکی از        

می مولکولی  الکتروستاتیکی  پتانسیل  پتانسیل تعیین  باشد. 
ای  دهد که ناحیهنشان می   (MEP)الکتروستاتیکی مولکولی

و   قرمز  منفی  بار  بیشترین  حمله  با  برای  مناسبی  محل 
ای با بیشترین  ناحیه  ،. همچنیناستدوست  مولکول الکترون

بار مثبت، به رنگ آبی و محل مناسبی برای حمله مولکول  
از دوست میهسته مولکولی  الکتروستاتیکی  پتانسیل  باشد. 

بر که  است  اهمیت  حائز  نظر  اندازه  نشان  اي این  دادن 
مرکز به صورت  مولکول  شکل  پتانسیل   هايمولکول،  با 

محدوده   یک  صورت  به  مثبت،  و  منفی  الکتروستاتیکی 
دوست هسته هايجایگاه رود. به طور کلیرنگی به کار می

پتانسیل الکتروستاتیکی  با    دوست در یک مولکولو الکترون
های فعال برای  جایگاهتوان  شود و می مولکولی مشخص می

 . ]37[ بینی نمودشرکت در واکنش را پیش
 

 تفسير پتانسيل الکتروستاتيکی  -5-3
نانوکمپلکس          و  ADA-23NCدر  مثبت  بار  چگالي   ،

بر  و  دارو  میانی ساختار  بر روی بخش  آبی رنگ  طیف 
هایی از دارو غالب است که در مجاورت هترواتم روی اتم

اند و محل مناسبی برای  کشنده قرار گرفتهنیتروژن الکترون
چگالي بار منفی   . همچنین،آید شمار میدوست به  حمله هسته

 ، بر روی نقاطی از نانوساختار غالب است و به این ترتیب
نانوکمپلکس  واکنش   هايمرکز در   ADA-23NCپذیر 

می پتانسیل   ايوارهطرح،  10شکل  .  شودمشخص  از 
محاسبه مولکولی  نظریهشده  الکتروستاتیکی  میدان    با 

نانوکمپلکس    (SCF)  خودسازگار از    ADA-23NCبرای 
با پتانسیل الکتروستاتیکی منفی و   هایيدو زاویه دید مرکز

های رنگی قرمز و آبی نشان داده  مثبت به صورت محدوده
 شده است.
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  .پتانسیل الکتروستاتیکی مولکولی واره طرح .10شکل 

 
 

ترکیب         از  بسیاری   دارايهتروسیکل    هايدر 
درون    πالکترونهای   الکترونی  چگالي  انتقال  مزدوج، 

دهنده   اوربیتال  الکترون  جفت  از  یا )  πمولکولی  پیوندی 

های ضدپیوندی پذیرنده الکترون از  غیرپیوندی( به اوربیتال
دوگانه، موجب تغییراتی در  –طریق پیوندهای مزدوج یگانه

شود. گشتاور پذیری و گشتاور دوقطبی مولکول میقطبش
-مقیاسی از عدم تقارن در پخش بار مولکول می  ،قطبیدو

برحسب دبای( یکی از عوامل   μباشد. گشتاور دوقطبی )
های متفاوت  بندیمؤثر بر روی انرژی و پایداری صورت

 .]38[است شیمیایی  هايترکیب

محاسبه  هايگشتاور       ترکیبدوقطبی  برای  هاي شده 
نانوکمپلکس  23NC  نانوساختار  ،ADA-23NC    شکل در 

محاسب  11 نتایج  است.  شده  نظری   هاهآورده  سطح  در 
B3LYP/6-31G*   می دوقطبی  نشان  گشتاور  که  دهد 

گشتاور    4082/5برابر    ADA-23NCکمپلکس   و  دبای 
نانو ساختار   و   است  دباي  8042/0برابر    23NCدوقطبی 

دارد که  تقارنی  دلیل  به  دارو  و    ،ساختار  ندارد  قطبیتی 
براساس نتایج  ود.ش برای آن گزارش نمیگشتاور دوقطبی  
 ، گشتاور دوقطبي اربیتال پیوند طبیعي  هايهحاصل از محاسب

نانوساختار  هاترکیب از  ترتیب  نانوکمپلکس    23NC  به  به 
ADA-23NC    افزایش یافته است. این مسأله با استفاده از

رزونانسي ناشي از عدم استقرار الکترونی از دارو   هاياثر
نانو س در به  دارو  به مولکول  نانوساختار  از  نیز  و  اختار 

 .باشد قابل توجیه مي ADA-23NCنانوکمپلکس 
 

 
دبای    .11شکل   برحسب  دوقطبی  گشتاورهای  بردارهای 

23NC-کمپلکس  نانوب(   و  23NC  نانوساختاربرای الف(  

ADA. 

 
 پذيری مولکول انديس های واکنش -6-3

چگالي،         تابعي  بررسی  نظریه  برای  مفیدی  روش 
  اندیس     اساس  بر    شیمیایی    ساختارهای  های  ویژگی
مولکولواکنش میپذیری  سامانه  ها  یک  برای   nباشد. 

کل   انرژی  با  خارجی   (Ε)الکترونی  شیمیایی  پتانسیل  و 
ν(r)شیمیایی سختی  میزان   ،  (η)الکترو  ، (w)دوستين، 

، پتانسیل شیمیایی  (S)شیمیایی    ، نرمی (χ)الکترونگاتیوی

الکترونی   اندیسمیزان  بیشینه  و    ()  الکترونی بار 
)maxN(Δ  تعادلی حالت  دمای    در      براساس     (T)    در 

 ذیل محاسبه می شود:  هايهمعادل
 

       χ = − (
∂E

∂N
)

ν(r),T
= −μ                         (4) 

 

       η =
1

2
(

∂2E

∂N2)
ν(r),T

=
1

2
(

∂μ

∂N
)

ν(r),T
                 (5) 

 

       S = (
∂N

∂μ
)

ν(r),T
                                       (6) 

 
پائولینگ نظریه  عنوان    (χ)  هالکترونگاتیویت  ،طبق  به 

-نتوانایی یک اتم در مولکول برای جذب الکترون و الکترو
الکترون،  (w)  دوستي قدرت  از  مقیاسی    دوستیبه عنوان 

با   ،مولکول(μ) شود. پتانسیل شیمیایی  ها بیان میمولکول
 د. گردمحاسبه می نظریه کوپمانز

 

       μ =
(EHOMO+ELUMO) 

2
= −χ                          (7) 

 

       η =
(ELUMO−EHOMO) 

2
                                     (8) 

 

       S =
1

2η
                                                          (9) 

 

       𝑤 = (
μ2

2η
)                                                      (10) 

 

       Nmax= 
-μ

η 
  in reaction: ∆Nmax= 

-(µ𝐴-µ𝐵)

2(µ𝐴+µ𝐵)
     

                                                            (11) 
 

       EI = −EHOMO                                     (12) 
 

       EA = −ELUMO                                    (13) 

 

دبای   حسب  بر  دوقطبی  گشتاور  پتانسیل  (D)میزان   ،
الکترونی الکتروسختی  ،  شیمیایی  ، دوستينشیمیایی، 

 بار  اندیسمیزان بیشینه ، نرمی شیمیایی، هالکترونگاتیویت
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الکترونخواهی،  الکترونی شکافانرژی     انرژی    ، 
مولکولی  اوربیتال انرژی    HOMOE – LUMO(E(های  و 

الکترون  (EI)یونش   روش  برحسب  به  ولت 
DFT/B3LYP     در سطحB3LYP/6-31G*    محاسبه و
 آورده شده است.  4 نتایج در جدول

-میزان انتقال بار در سامانه را نشان می  (N∆)کمیت        
اگر  د باشد،    یعني  (N > 0∆)هد.  انتقال   گرنشانمثبت 

نانوساختار   از  )به عنوان   (B)الکترون  دارو  به مولکول 
منفی باشد،    یعني  (N < 0∆)و اگر    (A)پذیرنده الکترون(  

انتقال الکترون از مولکول دارو )به عنوان دهنده حاکی از  
 ]. 39[ باشدمی (B)به نانوساختار  (A)الکترون( 

نشان   *B3LYP/6-31G  هاي هنتایج حاصل از محاسب      
دهد زمانی که مولکول دارو در حضور نانوساختار قرار  می
نانوکمپلکس    شکافگیرد،  می در    ADA-23NCانرژی 

(078 /4Eg=   به  الکترون انرژی در شکاف  ولت( نسبت 
دارو تنهایی 13  و   12هاي  )شکل  مولکول  به   )

(245 /5Eg=   کاهش یافته استالکترون )هايو انتقال  ولت 
آسان تراز  دو  بین  بودالکترونی  خواهد  ترتیب  .تر   ،بدین 

سختی کمتر شده و میزان انرژی یونش و نیز   سنجهمیزان  
-ننرمی و الکترو  سنجههش و  کا  تهالکترونگاتیوی  دارهايمق

توان از را می  هایيافزایش یافته است. چنین تغییر  دوستي
اثر الكترون  هايطریق  در كشندگي گروهالقائي  نیترو  های 

نمودار   کرد.  توجیه  حالتنانوساختار  براي چگالي  ها 
نانوکمپلکس   و  دارو  در به  ADA-23NCمولکول  ترتیب 

 د.  نمایش داده شده ان 15و 14 هايشکل
 
واکنشاندیس  .4  دولج دارو،  های  مولکول  برای  پذیری 

نانو و  حسب   ADA-23NCکمپلکس  نانوساختار  بر 
 ولتالکترون

 / هاي الکتروني ويژگي

B3LYP/6-31G*  

 ترکيب 

 نانوساختار -دارو نانوساختار  دارو 

EHOMO  306/8- 268/7- 196/7- 
ELUMO 061/3- 496/0 118/3- 

Energy gap (Eg) 245/5 764/7 4078/4 

Ionization potential (EI) 306/8 268/7 196/7 

Electron affinity (EA) 061/3 496/0- 118/3 

Electronegativity (χ) 6835/5 386/3 157/5 

Global hardness (η) 6225/2 882/3 039/2 

Chemical potential (μ) 6835/5- 386/3- 157/5- 

Global electrophilicity 
(ω) 

149/6 476/1 521/6 

Chemical softness (S)/ 

(eV-1) 
1906/0 1287/0 2452/0 

Dipole Moment/ 

(Debye) 
- 8042/0 4082/5 

ΔNmax 16720/2 87223/0 52918/2 

ΔN (in reaction ) - - 1766/0 

 
 
 
 

 

 
 . اوربیتال مولکولی دارو نمودار .12شکل 

 
 

 
  نانوکمپلکس   مولکولی     اوربیتال      نمودار  .13شکل  
ADA-23NC. 

 

 

 
 . مولکول داروبراي  هاچگالي حالتنمودار  .14شکل 
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حالتنمودار    .15شکل برايچگالي  مولکول    ها 
 . NC23-ADA نانوکمپلکس

 
 

تحلیل  تجزیه         را   های  اوربیتال    و    مولکولی مرزی 
واکنش  ه شاخصعنوان  بهتوان  می از  یک خوبی  پذیری 

های مبتنی بر کنندهیکی از توصیف   .ترکیب در نظر گرفت
انرژی  انرژیاین  بین  تفاوت  که  لوموو    هومو   ها،  است 

نتایج نشان    . توان آن را با استفاده از ناخالصی تنظیم کردمی
شکافمی که  بزرگدهد  با  لومو-هومو  ترهای  همراه   ،

   24Cهایپذیری کمتر و پایداری بیشتر، برای فولرنواکنش
-محاسبه  لوموي  هاینتیجه انرژی  ،دست آمد و این تفاوتهب

های است. انرژی   +B3LYP/6-31Gنظري  شده در سطح
میاوربیتال نشان  مرزی  مولکولی  حضور      که     دهد های 

نیتروژناتم اوربیتال  ،های  و    هومو  هایانرژی  کاهش  را 
با لوموتراز    انرژی افزایش      خالص 24C   را در مقایسه 

 .دهدمی
جالتنمودار         و  ایجادهاي  چگالي  دارو  از  شده 

شده محاسبه  دارهايتاییدی بر مق  ADA-23NCنانوکمپلکس  
آخرین خط سبز موجود در    پذیری است.های واکنشاندیس

اولین   و  هومو  دهنده ی مقدارنشان هاژگالي حالتنمودار  
-ساختار است و همانلوموي  خط قرمز نشان دهنده مقدار  

می مشاهده  که  بین    ،شودگونه  در   لوموو    هومو اختلاف 
داروی خالص کمتر   ADA-23NCنانوکمپلکس   به  نسبت 

-انتقال  شکاف،بود و این بدین معناست که با کاهش انرژی  
می  هاي انجام  بهتر  همانالکترونی  و  که  شود  گونه 
واکنشاندیس  دارهايازمق می های  نیز  فهمیدپذیری    ، توان 

نانوکمپلکس   در  سختی  به   ADA-23NCمقدار  نسبت 
 گردد. داروی خالص کمتر و نرمی آن بیشتر می

 
 گيری  نتيجه -4

محاسب       از  حاصل  در   هايهنتایج  کوانتومی  مکانیک 
های ساختاری، دهنده ویژگی، نشانB3LYPسطح نظری  

برهم و  میزانکنشپیوندی  و  الکترونی  پذیری واکنش  های 
می فولرن  نانوساختار  حضور  در  آدامانتان  باشد.  داروی 

 بر    علاوه    ،هاترکیب    پایدار این   بسیار   ساختار الکترونی

 
آن  نمودار مولکولی  باهااوربیتال  های سنجه  پیمایش  ، 

زا همانند  فاصله  ههیوساختاری  و  پیوندی  و  دووجهی  ای 
فولرن نانوساختار  و  آدامانتان  داروی    ن یبهتر  ،پیوندی 

 داریپا یمشخص و ساختار الکترون نهیکم یساختار با انرژ
محاسب از  استفاده  نظری    هاهبا  سطح  تعیین   B3LYPدر 

-رسی برای برهمهای مورد برجهت  همه شود. از بین  می
نانوساختار، بهترین ساختار با انرژی کمینه   کنش دارو و 

-مول میبرکیلوکالری  -823/5با انرژي جذب     1  ساختار
دهد واکنش جذب گرمازا بوده و از نظر اشد که نشان میب

انجام آزاد گیبس   تغییر  میزانپذیر است.  انرژی    و   انرژی 
نانوکمپلکس   بین  آنتالپی  ترتیب    ADA-23NCتغییر  به 

تغییر برکیلوکالری -152/4و    -5/ 823برابر   و    مول 
بر اساس   مول کلوینبرکالريکیلو  -048/0برابر  آنتروپی  

محاسب از  حاصل  درانجام  هايهنتایج  نظری   شده  سطح 
B3LYP  هاي که میزان تغییر. با توجه به ایندست آمدبه 

ه، گرمازا شدآنتالپی محاسبه  هايانرژی آزاد گیبس و تغییر
می توجیه  را  واکنش  اثربودن  شدن    هاينماید،  نامستقر 

الکترونی نیز در تعیین افزایش پایداری ناشی از رزونانس 
باشد. رابطه مستقیمی بین تغییر مي  ثرنانوساختار مو  –دارو
مقسنجه و  ساختاری  بین    دارهای  الكتروني  استقرار  عدم 

 هايتغییر  ،برایننانوساختار و مولکول دارو وجود دارد. بنا
میسنجه نیز  ساختاری  راههای  از  یکی  توجیه  تواند  های 

انتقال از طریق  فیزیکی  الكتروني    هايانجام واکنش جذب 
بنابراین باشد.  سامانه  دو  نانوساختار   ،بین  اصلاح  امکان 

مولکول  جذب  برای  موثر  جاذب  یک  عنوان  به  فولرن 
این نتایج دریچه ه سوی اصلاح  ای بآدامانتان وجود دارد. 

گسترش کاربرد آنها در پزشکی و   ايها برشیمیایی فولرن
 نماید. دارورسانی فراهم می
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