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 ی محاسبات  هاینانوساختارها با روش  برخی  با  یمعدن   یپادسرطان  داروهایکنش  بر برهم  یمرور

 
 *یاثیضا غر

 
 ران یواحد تهران شرق، تهران، ا ،یدانشگاه آزاد اسلام ه،یدانشکده علوم پا ،یمیروه شگ

 

 1403اسفند  14خ پذيرش: تاري            1403 مرداد 20 :دريافت  اريخت

 
 

، تیوسمی کاربازون دارای ی معدنی پادسرطان، سیس پلاتینهابین دارو  کنشبررسی تایعی چگالی برهم  ،در این مقاله  :کيده چ

 مرور شده است. (  12E@Al  (E=C, Si)و  20C  ،12N12B)مانند    کلرید با نانوساختارهای گوناگونو تیتانوسن دی  دارحلقه پلاتین

الکترونی   هایکنش بر ساختار و ویژگیاند. اثر برهمکنش بین دو قطعه در فازهای گازی و حلال محاسبه شدهبرهمهای  انرژی
گشتاور  و پوشیکنش، انرژی حلالهای برهمه است. اثر نوع حلال بر مقدارهای انرژیشدها بررسی هر یک از قطعه و طیفی

)مانند های گوناگون قطبیت حلال  با تابعشده  ی محاسبههابستگی این سنجهشده است. وا  شده بررسیهای ایجاددوقطبی ترکیب 
رایی و ساپپان( مانند نظریه کو  مک  مناسب  ابزارهای محاسباتی  از  استفاده  با  است.  اتماگزارش شده  در مولکول  نتومی  ها 

(QTAIM)کنش غیرکووالاني  ، برهم(NCI)  تقسیم هیرشفیلد چگالی مولکولی   تجزیه و تحلیل مستقل از گرادیان استوار بر   و
(IGMH)،  های آنالیز گسست بار اند. میزان انتقال بار بین دو قطعه نیز به روششده ها بررسیهای بین قطعهکنشبرهم  (CDA)  

 اند.تعیین شده (ECT)دوستی پایه الکترونو انتقال بار بر

 
 حلال تینانوساختارها، اثر حلال، تابع قطب ،یمعدن ی پادسرطان یداروها :ليد واژهك

 

 

 

 مقدمه  -1

)سیس       پلاتین  نخستین ديآمیندي-سیس  کلروپلاتین( 
داروی پادسرطانی معدنی بود که بر ضد تومورهای جامد  

می بررسی[1]کرد  فعالیت  دارو  .  این  است  داده  نشان  ها 
میتوکندری  متصل شود   DNAهسته و    DNAتواند به  می

. ولی، این دارو اثرهای جانبی گوناگونی بر ضد [ 3  و  2]
دارد  ها و سلولبافت در یک بررسی  .  [ 5  و   4]های سالم 

بر آب الکتریکی خارجی  اثر میدان  کافت سیس  محاسباتی، 

های  امروزه، استفاده از حامل . [6]پلاتین بررسی شده است  
اثرهای جانبی بسیار سودمند  دارویی نوین برای کاهش این

-های زیادی برای یافتن کمپلکس کوشش.    [ 8  و   7]بوده است  

 با     هایینمونه ایی با اثرهاي جانبی کمتر انجام شده است. ه

 

شدهک گزارش  بالینی  از اربرد  نداپلاتین  و  کربوپلاتین  اند. 

بررسی  یک  در  هستند.  پلاتین  خانواده  دوم  نسل  داروهای 

ویژگی  بر  حلال  اثر  طیفی  نظری  و  ساختاری  های 

پلاتین، لبوپلاتین . اگزالی[9] کربوپلاتین گزارش شده است  

هستند   خانواده  این  سوم  نسل  از  نیز  هپتاپلاتین  . [10]و 

 نیز  و  ایهسته  سه  (II)پلاتین   شامل  موثری  داروهای
  تجویز   نیز  ساتراپلاتین  مانند   (IV)پلاتین  هایکمپلکس
 (IV)پلاتین  هایفعالیت پادتوموری کمپلکس  .دارند  خوراکی

نمونه   کووردینهشش برای  است.  شده  بررسی  نیز 
سیس[ایپروپلاتین،   ترانس،  -دي-کلرودي-)سیس، 

شده  (IV)]آمین(پلاتینبیس)ایزوپروپیل-یدروکسيه تهیه   ،
 پلاتین حلالیت  با سیس   این ترکیب در مقایسه.  [11]است 
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دارد  ب کمتری  سمیت  و  تابعی  .  [12]الا  بررسی  یک  در 

ویژگی و  ساختار  بر  حلال  اثر  ترکیب  چگالی،  طیفی  های 

دیگری،  [13] ایپروپلاتین گزارش شده است   در بررسی   .

ویژگی و  اگزالیساختار  داروی  الکترونی  به های  پلاتین 

  ترانس  اگرچه.  [14]روش شیمی کوانتومی بررسی شده اند  
  کمپلکس  چند ولی نیست، موثری پادسرطانی داروی پلاتین

یک  .[15]اند  شده  معرفی  پادتوموری  فعالیت  با  دسته   این  از

کافت نسل سوم داروهای نگرش محاسباتی برای بررسی آب

کار  آمینوفلاون به-3  (II)پلاتین- پادسرطانی کمپلکس ترانس

. در بررسی دیگری بر روی این ترکیب،  [16]رفته است  

ویژگی و  ساختار  بر  حلال  و  اثر  )زیرقرمز  طیفی  های 

پلاتین مغناطیس هسته  بررسی گردید 195-رزونانس  آن   )

[17]. 
داروی         یک  عنوان  به  پلاتین  سیس  معرفی  از  پس 

-یر برای استفاده از دیگر  ترکیبهای زپادسرطانی، تلاش
آلی  یا  واسطه  فلزهای  داروهای  های  عنوان  به  فلزی 

دی تیتانوسن  انجام گرفت.  یکی    (TDC)کلرید  پادسرطانی 
هایی بود که پس از سیس پلاتین به عنوان از نخستین ترکیب

  [18-20]یک داروهای آلی فلزی مورد برسی قرار گرفت  
آزمایش . نتیجه  فاز  هرچند  نبود   IIهای  دلیل  به  کلینیکی 

بر ضدتومورهای شناخته آبفعالیت  بودند.  نامناسب  -شده 
-های زیستی از مشکلر محیطکافت سریع و حلالیت پایین د

آب شیمی  بود.  ترکیب  این  همراه  به  های  دارو  این  کافت 
. در بررسی شیمی [21]ی محاسباتی بررسی شده است  شیوه

کافت کوانتومی دیگری، اثر میدان الکتریکی خارجی بر آب
ها بر . پس ازآن، تلاش[22] این دارو گزارش گردیده است  

ویژگی گردید. تغییر  استوار  لیگاندها  تغییر  با  دارو  های 
-های تیتانیم سبب شد ترکیبهای زیاد روی ترکیبپژوهش

های پادسرطانی گزارش های نوینی از این خانواده با ویژگی
ها  کلرو فولوالنشوند. فرآیند نوینی با شروع از تیتانیم دی

تهیه  [24  و   23] برای  آنساروشی  هاي تیتانوسن-ی 
. در یک  [25-27] دار گوناگون فراهم کرده است  استخلاف

ویژگی و  ساختار  چگالی،  تابعی  الکترونی  بررسی  های 
آنسا پادسرطانی  دی-داروی  شده  تیتانوسن  گزارش  کلرید 

امروزه به خوبی نشان داده شده است که کاربرد   .[ 28]است  
داروهای  درمانی  کارآیی  دارورسان،  عنوان  به  نانومواد 

ای که یکی از دهد، به گونهپادسرطانی رایج را افزایش می
این هدف اثرهای جانبی  نانوپزشکی کاهش  در  های جالب 
های فولرن به عنوان ازداروها است. برای نمونه مشتق  دسته

شده برده  کار  به  این،  [29-32]اند  دارورسان  بر  افزون   .
نانوحامل  BNهای  نانوخوشه نیز  دارویی مناسبی  دار  های 

-ها نسبت به ترکیبهستند. کارآیی بالاتر این دسته از ترکیب
واکنش از  ناشی  مشابه  کربنی  سطح  های  بالاتر  پذیری 

دیواره  بیرو تخریب  و  اکسایش  برابر  در  که  است  آنها  نی 
. سمی [33]تر است  جانبی در برابر هوا و دمای بالا مقاوم

در سامانه نانوساختارهای کربنی  های زیستی، سبب  بودن 
  BNهای نانوخوشه  ساییها در تهیه و شناپیشرفت پژوهش

 

-ی برهمهای گوناگونی درباره. پژوهش[34]ار شده است  د
این نشک از  نانوساختارهایی  با  پادسرطانی  داروهای  های 

 . [35-39] اند دسته گزارش شده
برهم       بر  تا مروری  است  آن  مقاله هدف  این    کنش در 

 هایروش  به  نانوساختارها  با   معدنی  پادسرطانی  داروهای
 ارایه گردد.  محاسباتی

 
 روش محاسباتی  -2

مورد مطالعه،  های  های انجام شده درسامانهدر بررسی      
مولکولبهینه ساختار  افزار  سازی  نرم  از  استفاده  با  ها 

ها با استفاده سازی. بهینه]40[انجام شده است    09گوسین  
مجموعه پایه  از  عنصرهای    311G(d,p)-6های  )برای 

اصلی(  گروه و    LANL2DZ  [45-47]،  [41-44]های 
Def2-TZVPPD  [48]    برای فلزهای واسطه انجام شده

 (ECP)است. برای اتم پلاتین، تقریب پتانسیل مغزی موثر  
  311G(d,p)-6ه پایه  در نظرگرفته شده است. مجموع  [ 49]

مجموعه خانواده  پایهاز  دوتایی های  عددی  قطبیده  ی 
(DNP)  از نوع  است که دربرگیرنده تابع( های نفوذیd  )

نوع   )از  قطبش  تابعpو  است.  در (  برای  نفوذی  های 
نظرگرفتن چگالی الکترونی در فاصله دور از هسته و تابع

تصحیح   ای قطبش، توصیف اثرهای همبستگی الکترون راه
از خانواده مجموعه   LANL2DZهای پایه  کنند. مجموعهمی
مجموعهپایه است.  دوگانه  زتای  با  پایه  های  -Def2ی 

TZVPPD  های کارلسروهه است  از خانواده مجموعه پایه
گانه ظرفیت با دو مجموعه تابع قطبش  که دارای زتای سه

 و یک مجموعه تابع نفوذی است.
اعمر چگالی  تابعی  های  بررسیوش  این  در  شده  ها  ال 

 عبارتند از:
تابعی mPW1PW91روش    - بر  استوار  روش  این   :

سنجه تک  پردوهیبریدی  همبستگی  و  تبادل  با  وانگ  - ای 
 سازگار یافته است.

ها : این روش از گروه مینسوتای تابعیM06-2Xروش    -
 . [ 50]است 

تابعی  B3P86روش    - با  یکسانی  تابعی  روش  این   :
ناموضعی تهیه شده به وسیله ارایه    86ی پردو  همبستگی 

 . [52 و 51]کند می

نسخهLC-wPBEروش    - تصحیح  :  برد  تابع بلند  شده 
 .[53-56]است  PBEهیبریدی 

با تصحیح   B3LYPتابعی    : این روشB3LYP-D3روش    -

روش   است.  سنجه  B3LYPپراکندگی  سه  تبادل  ای  تابعی 
 . [55]بک و همبستگی لی، یانگ و پار است 

ای از مدل پراکندگی : این تابعی نسخهwB97XDروش    -
گوردن و -برد که آخرین تابعی هدرا به کار می  D2گریم  

 . [57]همکارانش است و شامل پراکندگی تجربی است 
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فرکانسحاسبهم مولکولی  تمام  ارتعاشی  برای  های  ها 
ی منحنی انرژی پتانسیل اطمینان از قرار داشتن بر کمینه

 انجام شده است.  
پایها بر  بار  الکتروننتقال  صورت   (ETC)دوستی  ی  به 

کننده تعریف  کنش دو مولکول برهم  maxNتفاوت مقدارهای  
 . [58]شود می

 

      ECT = Nmax(drug) - Nmax(nanostructure) 

 

 شود:به صورت زیرتعریف می max Nر این معادله، د

 

      (Δ𝑁𝑚𝑎𝑥)𝑖 =  
𝜇𝑖

𝜂𝑖
  

 

مولکول   و    ه  ک سختی  و  شیمیایی  پتانسیل  ترتیب  به 
ازفرمول استفاده  با  که  میهستند  محاسبه  زیر  گردند های 

[62-59] : 

 

      𝜂 =  
𝐸(𝐿𝑈𝑀𝑂)−𝐸(𝐻𝑂𝑀𝑂)

2
 

 

      𝜇 =
𝐸(𝐻𝑂𝑀𝑂)+𝐸(𝐿𝑈𝑀𝑂)

2
 

 

اوربیتال    LUMOEو    HOMOEقدارهای  م بالاترین  انرژی 
مولکولی پر و پایین ترین اوربیتال مولکولی خالی هستند که  

 . [63] ی کوپمن استوار استی آنها بر پایه نظریهمحاسبه

کنش بین برای برهم  (EDA)جزیه و تحلیل گسست انرژیت
انجام   8/3ان افدبلیوافزار مولتيدو قطعه با استفاده از نرم

است   برهم[64]شده  انرژی  دوقطعه.  بین   int(E( کنش 
 برابراست با:

 

      Eint = Epolar + Eels + EEx 

 
های قطبش چگالی به تریب جمله  ExEو    polarE  ،elsEه  ک

)جمله برهمالکترونی  القایی(،  و ی  الکترواستاتیک  کنش 
 تبادلی هستند.

وبین لیو دیدگاهی برای گسست انرژی پیشنهاد نمود که از  ش
شود. در این روش انرژی  یاد می   EDA-SBLآن به عنوان

 :[65]مولکولی کل برابر است با 

 
      E = Esteric + Eelectrostatic + Equantum 

 

آنک در  ترتیب    quantumEو    stericE  ،electrostaticE ه  به 
جمله  هستند.  کوآنتومی  و  الکترواستاتیک  فضایی،  انرژی 
این که   در نظر گرفتن  با  کامل  انرژی جنبشی  به  فضایی 

 کنش کننده  هم نابر های ها درسامانه حاضر بوزونالکترون

 

 

-کنشستند، مربوط است. جمله الکترواستاتیک جمع برهمه
له کوآنتومی  ها در سامانه حاضر است. جمهای کولنی ذره

 شود: انرژی است که تنها با اثرهای کوآنتومی ایجاد می

 

      Equantum = EPauli + EXC 

 

که       تبادل   PauliEو    XCE جایی  و -انرژی  همبستگی 
ای انرژی جنبشی پاوئولی هستند. انرژی کوآنتومی به گونه

طرد   اصل  تاثیر  نیز  و  الکترونی  همبستگی  اثر  اساسی 
پاوئولی بر انرژی جنبشی الکترونی با در نظر گرفتن ذره  

 دهد.کننده را نشان میکنش نابرهم

ل نظریه  های تجزیه و تحلیهای ناشی از محاسبهنتیجه      
اتم مولکول کوآنتومی  در  برهم (QTAIM)ها  کنش ، 

مرتبه[65]  (NCI)غیرکووالاني   لاپلاسین ،  پیوند  ی 
(LBO)گسترش گذار  حالت  روش  های اوربیتال-یافته، 

شیمیایی   ظرفیت  برای  ،  [67]  (ETS-NOCV)طبیعی 
پایه بر  گرادیان  از  مستقل  مدل  تحلیل  و  تقسیم تجزیه  ی 

مولکولی   چگالی  و    [ 67]   (IGMH)هیرشفیلد  تجزیه  و 
بار   انتقال  نرم  [68]  (CDA)تحلیل  از  استفاده  افزار  با 

 .  [ 64]انجام شده است  8/3ان افدبلیومولتي

های فاز حلال با استفاده از روش میدان واکنش  محاسبه      
  (PCM)با اعمال مدل قطبیده پیوسته    (SCRF)خودسازگار  

 . [69]انجام شده است 
-و باکینگهام اصلاح   [71]، مک رای  [70]ن  های ساپپاابعت

 شوند:به صورت زیر تعریف می [ 72]ده ش

 

      𝐹𝑀𝑐𝑅𝑎𝑒(𝜀) =
2(𝜀 − 1)

𝜀 + 2
 

 

    𝐹𝑆𝑢𝑝𝑝𝑎𝑛(𝜀) =
2(𝜀−1)

2𝜀+2
 

 

𝐹𝑚𝑜𝑑𝑖𝑓𝑖𝑒𝑑−𝐵𝑢𝑐𝑘𝑖𝑛𝑔ℎ𝑎𝑚 

= 𝐶1 + 𝐶2. 𝑓(𝜀) + 𝐶3. 𝑓(𝑛2)
+ 𝐶4. 𝑓(𝜀). 𝑓(𝑛2) 

 

      𝑓(𝜀) =
(𝜀−1)

2𝜀+1
;  𝑓(𝑛2) =

(𝑛2−1)

2𝑛2+1
 

 

الکتریک و ضریب شکست  به ترتیب ثابت دی  nو    ه  ک
 حلال هستند.

گردد ریب تقسیم اکتانول/آب به صورت زیر تعریف میض
[72] : 

 

      𝑐 log 𝑃 =
∆𝐺𝑠𝑜𝑙

𝑎𝑞𝑢𝑎
−∆𝐺𝑠𝑜𝑙

𝑂𝑐𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙

2.303 𝑅𝑇
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 نتايج و بحث روی نتايج  -3

 دار داروهای پلاتين  -1-3
سيسبرهم-1-1-3   پادسرطانی  داروی  با  -کنش  پلاتين 

کنش داروی پادسرطانی  ثر حلال بر برهم. ا20Cنانوقفس  
. دو  [74]گزارش شده است    20Cپلاتین با نانوقفس  -سیس
نشان   1کنش بین دارو و نانو ساختار در شکل  ی برهمشیوه

اند. براي بررسي اثر حلال در این مطالعه، مدل  داده شده
از   این محاسبه  در  است.  برده شده  کار  به  پیوسته  قطبیده 

  311G(d,p)-6ی  های پایهو مجموعه  mPW1PW91روش  
گروه عنصرهای  و  )برای  اصلی(    Def2-TZVPPDهای 

مغزی   پتانسیل  تقریب  نظرگرفتن  در  )با  پلاتین  فلز  برای 
: های برگزیده عبارتند ازت. حلالموثر بهره برده شده اس

دی و  نیترومتان  استونیتریل،  متانول،  متیل استن، 
 سولفواکسید. 

 
 

 

 
I-isomer 

)20C-2( 2)3(NH2PtCl-isc 
II-isomer 

)20C-1( 2)3(NH2PtCl-isc 

 

سیسکنشبرهم  .1کل  ش پادسرطانی  داروی  ممکن  -های 
 . 20Cلاتین با نانوقفس پ
 

 
و تجزیه و تحلیل مقدارهای   Pt…Cهای  بررسی فاصله      

برهم نتیجهانرژی  اساس  بر  قطعه  دو  از کنش  ناشی  های 
نشان میمحاسبه انرژی  تحلیل گسست  و  تجزیه  دهد،  های 

است.  تر  قوی  IIاز ایزومر    Iکنش دو قطعه در ایزومر  برهم
شده نشان از  پوشی کمپلکس تشکیلمقدارهای انرژی حلال

قویحلال قطبیتردر حلالپوشی  دارد. همبستگیهای  -تر 
پوشی و انرژی نسبی  های حلالهای خطی خوبی بین انرژی

دست آمد. همچنین، ها بهالکتریک حلالایزومرها با ثابت دی
در    تریبزرگ  (ESE)ی فضای الکترونی  مقدارهای گستره

-یافت شدند. تجزیه و تحلیل اوربیتال  IIاز ایزومر    Iایزومر  
میه نشان  مولکولی  قطعهای  بیشترین دهد  نانوساختار  ی 

 ای دارد. تجزیه و های جبههمیزان مشارکت را در اوربیتال 

 
-نشان داد که برهم  ها در مولکولنتومی اتمانظریه کوحلیل  ت

  اختلاطی از پیوندهای کووالانسي و یونی   Pt…Cهای  کنش
ترانس به لیگاند کلر به    Pt-C، پیوند  Iهستند. در ایزومر  

آمونیاک   به  نسبت  کلرید،  لیگاند  بیشتر  ترانس  اثر  دلیل 
طول کوتاهبلندتراست.  نسبت  به  پیوندی  فاز  های  در  تری 

شوند. پس، این پیوند حلال نسبت به فاز گازی مشاهده می
تر است، در فاز دیگر پیوند مشابه موجود یونی   که نسبت به

گردد. این روند سبب  حلال نسبت به فاز گازی پایدارتر می
مقدارهایمی از  )محاسبه  C) –J(Pt1شود،  بررسی  شده 

-رزونانس مغناطیس هسته به روش سنجش شامل اوربیتال
بزرگ گازی  فاز  از  محلول  فاز  در  اتمی(  با  های  ترند. 

حلا قطبیت  سنجهافزایش  این  ميل  افزایش  روند  ها  یابند. 
-Ptشود. پیوندهای  مشاهده می   ′Pt-Cای برای پیوندوارونه

C′  ،ترند. در  در فاز حلال نسبت به فاز گازی به نسبت بلند
در فاز محلول در مقایسه با فاز    C–J(Pt1′(نتیجه، مقدارهای  

 تر هستند. گازی کوچک
سيسبرهم-2-1-3    پادسرطانی  داروی  با  -کنش  پلاتين 

20C  پلاتین با -کنش داروی پادسرطانی سیسبرهم.  ایکاسه

20C  این  [75]  (2ای شکل گزارش شده است )شکل  کاسه .
ایزمر که  داد  نشان  بین    I-بررسی  در  ایزومر  پایدارترین 

کنش بین  ی انرژی برهمچهار ایزومر ممکن است. محاسبه
کنش در این ایزومر  تر بودن برهمدو قطعه نیز نشان از قوی

یه و تحلیل نمودارهای  نسبت به دیگرایزومرها است. تجز
  20Cهای  نشان داد قطعه  (PDOS)های جزیی  چگالی حالت

ترتیب بیشترین سهم را در هومو و  به  NH2PtCl-cis)3(2و  
لومو دارند. همچنین، میزان انتقال بار بین دو قطعه با روش  

ها  دوستی محاسبه گردید. نتیجهی الکترونانتقال بار بر پایه
        نشان از انتقال بار از نانوساختار به دارو دارند. 
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I-isomer II-isomer 

  

III-isomer IV-isomer 

سیسکنشبرهم  .2کل  ش پادسرطانی  داروی  ممکن  -های 
   .ای شکلکاسه 20Cلاتین با پ

 
کربوپلاتين  برهم-3-1-3  پادسرطانی  داروی  کنش 

داروی  برهم .  12P12Al  و  12P12Bهاي  بانانوقفس کنش 
بانانوقفس کربوپلاتین   12P12Al  و  12P12Bهاي  پادسرطانی 

است   شده  شکل  [76]گزارش  شیوه3.  دو  برهم،  کنش ی 
  12P12Al  و  12P12Bداروی پادسرطانی کربوپلاتین بانانوقفس  

نشان می از روش  را  این محاسبه  در  و    wB97XDدهد. 
پایهمجموعه عنصرهای    311G(d,p)-6ی  های  )برای 

برای فلز پلاتین )با در    LANL2DZهای اصلی( و  گروه
نظرگرفتن تقریب پتانسیل مغزی موثر( بهره برده شده است. 

از دید  Iاز ایزومر  IIی انرژی نشان داد که ایزومر هاداده
 IIکنش بین دو قطعه در ایزومر  انرژی پایدارتر است. برهم

ایزومر   نتیجهقوی  Iاز  است.  بهتر  از  های  آمده  دست 
نشان   CB12P12Al… در کمپلکس  SBL-EDAهای  محاسبه

داد که اثر فضایی در پایداری کمپلکس نقش موثری دارد.  
جمله از  کوآنتومی  انرژی  تغییرهاي  آن،  های  برخلاف 

کند. در کمپلکس  فضایی و الکترواستاتیک چشم پوشی می
…CB12P12B  اثر کوآنتومی سهم چشمگیری در پایداری  ،

و  انرژی فضایی  تغییرهاي  آن،  دارد. برخلاف  ایرومرها 
جملهالکتروا از  الکترواستاتیک  ستاتیک  و  کوانتومی  های 

کند. در هردو کمپلکس مقدارهای کلاسیک چشم پوشی می
logP  شده درایزومر  محاسبهII    ازایزومرI  تر بودند. بزرگ

از    12P12Bدر حضور قفس    logPاز سوی دیگر، مقدارهای  

12P12Al  دست آمده از تجزیه و  های بهتر بودند. نتیجهبزرگ
ی انتقال نشان دهنده  دوستیپایه الکترونانتقال بار بر  تحلیل

-بار از کربوپلاتین به نانوقفس است. تجزیه و تحلیل نتیجه
 در    ها  نتومی اتمانظریه کو  هایهای به دست آمده از محاسبه

 
اختلاطی از    Pt-Pو    Pt-Alنشان داد که پیوندهای     ولکولم

یک   Pt-Bپیوندهای کووالانسي و یونی هستند. ولی، پیوند  
 پیوندکووالان است. 

 
شیوه  .3کل  ش برهم دو  پادسرطانی  ی  داروی  کنش 

 .12P12Al و 12P12Bهاي کربوپلاتین بانانوقفس
 
پادانگل  برهم-4-1-3   و  پادسرطان  داروی  يک  کنش 

. 20Cدار با نانوقفس  کاربازون دارای حلقه پلاتينتيوسمی
برهم بر  پادانگل  اثر حلال  و  پادسرطان  داروی  کنش یک 

پلاتینتیوسمی حلقه  دارای  نانوقفس  کاربازون  با    20Cدار 
شده  . ساختار دو داروی تهیه[77] شکل گزارش شده است  

تیوسمی کمپلکس  پلاتیناز  حلقه  دارای  در  کاربازون  دار 
ختار به کار رفته در بررسی  نشان داده شده است. سا   4شکل  

آمده است. در این محاسبه از روش   5محاسباتی در شکل  
LC-wPBE  مجموعه پایهو  )برای    311G(d,p)-6ی  های 

برای فلز    Def2-TZVPPDهای اصلی( و  عنصرهای گروه
پلاتین )با در نظرگرفتن تقریب پتانسیل مغزی موثر( بهره  

به روش قطبیده    برده شده است. اثر حلال در این مطالعه
های برگزیده عبارتند پیوسته درنظر گرفته شده است. حلال

دی کلروفرم،  دیاز:  استون،  آمید،  کلرواتان،  فرم  متیل 
 متیل سولفواکسید.پروپانونیتریل، دی

 

  
-شده از کمپلکس تیوسمیساختار دو داروی تهیه  .4شکل  

 .دار دارای حلقه پلاتیناربازون ک
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(a) (b) 

دار به کار رفته در شیمی محاسباتی و )ب( ساختار کاربازون دارای حلقه پلاتین)الف( ساختار داروی کمپلکس تیوسمی   .5کل  ش

 .20Cکمپلکس دارو و قفس 
 

برهمبررسی       که  داد  نشان  فاز  ها  در  قطعه  دو  کنش 
-تر است. از سوي دیگر، برهممحلول از فازی گازی قوی

تر مشاهده گردید. قطبیت  های قطبیکنش موثرتری در حلال
-های کمپلکس در فاز گازی نسبت به حلال کوچکمولکول

تر هستند. تجزیه و تحلیل طیف ارتعاشی مولکول نشان داد  
-ترین عدد موجی درطیف زیرقرمز ناشی از شیوهکه بزرگ

-(N)های ارتعاشی کششی متقارن و نامتقارن لیگاند آمین  

H))  رابطه سنجهبودند.  بین  موثری  محاسبههای  شده  های 
حلالگشتا انرژی  برهموردوقطبی،  انرژی  و  پوشی،  کنش 

(N-H)  دست آمدند. کمپلکس و تابع بهبودیافته باکینگهام به
بالاترین سهم   1نشان داد که جفت     ETS-NOCVبررسی
دست آمده از  های بهداراست. همچنین، نتیجه  orbE رادر  

دهنده انتقال بار از دارو  نشان آنالیز گسست بارهای محاسبه
 به نانوقفس بودند. 

پادانگل  برهم-5-1-3     و  پادسرطان  داروی  يک  کنش 
پلاتينتيوسمی حلقه  دارای  نانوقفس  کاربازون  با  دار 

12N12B  . برهم دیگری،  مطالعه  داروی  در  همین  کنش 
-کاربازون دارای حلقه پلاتینپادقارچ تیوسمی پادسرطان و

. ساختار  [ 78] شکل بررسی گردید    12N12Bار با نانوقفس  د
 نشان داده شده است.  6پلکس در شکل شده این کمبهینه

 
کاربازون دارای  ساختار کمپلکس داروی تیوسمی  .6کل  ش

 . 12N12Bدار و قفس حلقه پلاتین
 
 

ازبرهمبررسی       تر دو قطعه در فاز  کنش قویها نشان 
برهم این  بود.  گازی  فاز  به  نسبت  افزایش  حلال  با  کنش 

ها در فازحلال  کمپلکسقطبیت حلال بیشتر گردید. قطبیت  
کنش، از فاز گازی بیشتر بود. بین مقدارهای انرژی برهم

-شده و تابعپوشی و گشتاور دوقطبی کمپلکس تشکیلحلال
های خوبی برقرار  رای و ساپپان همبستگیهای قطبیت مک

های تجزیه و تحلیل  دست آمده از محاسبههای بهبود. نتیجه
کننده  قطبش سهم پایدار  گسست انرژی نشان داد که انرژی

برهم انرژی  انرژی  در  آن،  برخلاف  دارد.  کمپلکس  کنش 
ناپایدار سهم  برهمفضایی  انرژی  در  دارد.  کننده  کنش 

نتیجه بههمچنین،  محاسبههای  از  آمده  و  دست  تجزیه  های 
تحلیل گسست انرژی نشان از انتقال بار از دارو به نانوقفس 

 داشت.  
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 2TiCl2Cpکلريد، داروی تيتانوسن دی -3-2

پادسرطانی  برهم-3-2-1     داروی  با   2TiCl2Cpکنش 
بررسی   .  Li, Na, K)+(M 20@C+M =و  20Cنانوقفس  

پادسرطانی  برهم داروی  و   2TiCl2Cpکنش  بانانوقفس 
= Li, Na, K)+(M 20@C+M   (  7گزارش شده است )شکل

ی پایه  و مجموعه  M06-2X. در این محاسبه از روش  [79]
6-311G(d,p)    بهره برده شده است. برررسی محاسباتی در

کنش دارو با نانو قفس فلزدار این مطالعه نشان داد که برهم
قوی تنها  نانوقفس  به  اتمی نسبت  عدد  افزایش  با  است.  تر 

برهم این  قویفلز،  است.  کنش  شده  تحلیل تر  و  تجزیه 
های مولکولی نشان داد که پس از جذب دارو بر اوربیتال

-اند. دادهای آن ناپایدار شدههای جبههنانو ساختار، اوربیتال
به پایههای  بر  بار  انتقال  تحلیل  و  تجزیه  از  آمده  ی  دست 

دوستی نشان داد که انتقال بار از نانوقفس به دارو  الکترون
کنش از دید ترمودینامیکی  این برهمرخ داده است. همچنین،  

های انرژی آزاد  نیز بررسی گردیده است. بر اساس سنجه
بین دارو و نانوقفس    شده، واکنشو آنتالپی واکنش محاسبه

بین دارو   خود و گرمازا است. ولی، واکنشبدون فلز ناخودبه
فلزدار خودبه نانوقفس  های خود و گرمازا هستند. مرتبهو 

بین مرتبه  C…Cl  پیوندی  روش  لاپلاسین  به  پیوند  ی 
شده محاسبهمحاسبه  مقدارهای  افزایش اند.  از  نشان  شده 

    مرتبه پیوند با افزایش عدد اتمی فلز دارند. 

پادسرطانی  برهم-3-2-2    داروی  با    2TiCl2Cpکنش 

پادسرطانی برهم.  12N12Alنانوقفس   داروی  کنش 

2TiCl2Cp    نانوقفس است    12N12Alبا  شده  .  [80]گزارش 
نشان داده    8ها درشکل  ساختار دو ایزومر ممکن این گونه

ی  پایه و مجموعه B3P86اند. در این محاسبه از روش شده
6-311G(d,p) .بهره برده شده است 

 

(a) 
 

(b) 

 
و )ب(    2TiCl2…cp20Cساختار کمپلکس )الف(:    .7کل  ش

 2TiCl2…cp20@C+M ،.=Li, Na, K)+(M . 
 
 

نسبت به   IIها نشان از پایداری بیشتر ایزومر  محاسبه      
های تجزیه و تحلیل  از دید انرژی دارد. محاسبه  Iایزومر  

پیوند نشان می بین دو قطعه در  دهد که برهمکسست  کنش 
-تر است. براساس نتیجهقوی   IIنسبت به ایزومر    Iایزومر  

تغییرهاي  به  EDA-SBLای  ه آمده،  انرژی دست 
درتفاوت  را  سهم  بیشترین  کوانتومی  و  الکترواستاتیک 
انرژی بین دو ایرومزدارند. برخلاف آن، تغییرهاي انرژی  

های الکترواستاتیک کلاسیک و کوانتومی را فضایی، جمله
در برنگرفته و در نتیجه نقش مهمی در کاهش تفاوت انرژی 

مولکولی های  بین دو ایزومر دارد. تجزیه و تحلیل اوربیتال
نشان داد که بیشترین میزان مشارکت در هومو و لومو به 

دست های بهترتیب مربوط به نانوقفس و دارو است. نتیجه
نیز بر انتقال بار    دوستیپایه الکترونانتقال بار برآمده از  

 از دارو به قفس دلالت دارند. 

پادسرطانی  برهم-3-2-3       داروی  با    2TiCl2Cpکنش 

.  12N12Alو    12N12B،12 P12B  ،12P12Alای  هنانوقفس
پادسرطانی  برهم داروی  نانوقفس  2TiCl2Cpکنش  های  با 

12N12B، 12P12B  ،12P12Al    12وN12Al   است گزارش شده 
ی پایه  و مجموعه  B3P86. در این محاسبه از روش  [36]

6-311G(d,p)  شده بهینه  ساختار  است.  شده  برده  ی  بهره 
-کنش دارو و نانوقفسشده ناشی از برهمهای تشکیلکمپلکس

 اند. نشان داده شده 9های اشاره شده در شکل 
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I II 

 . 12N12Alبانانوقفس  2TiCl2Cpکنش داروی پادسرطانی شده دو ایزومر ممکن ناشی از برهمساختار بهینه .8کل ش
 
 

 
 

B12N12…TiCl2Cp2 B12P12…TiCl2Cp2 
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Al12N12…TiCl2Cp2 Al12P12…TiCl2Cp2 

بهینه  .9کل  ش کمپلکسساختار  تشکیلشده  برهمهای  از  ناشی  پادسرطانی  شده  داروی  های  بانانوقفس  2TiCl2Cpکنش 

12P12B12N12B ،12P12Al  12وN12Al . 

 

 
دست آمده ناشی از بررسی تجزیه و تحلیل  های بهنتیجه      

کنش بین دو قطعه ترین برهمقویگسست انرژی نشان داد که  
کمپلکس   داده  2Cp2…TiCl12N12Alدر  دارد.  های  وجود 
کنش و حجم مولکولی، همبستگی خوبی در یک  انرژی برهم

های دهند. تجزیه و تحلیل اوربیتالمعادله درجه دوم نشان می
مولکولی نشان داد که نانوقفس و دارو به ترتیب بیشترین  

اوربیتال در  نتیجههامشارکت  دارند.  لومو  و  های ی هومو 
دوستی نشان  پایه الکتروندست آمده از آنالیز انتقال بار بربه

 12N12Alو    12N12Bهای  از انتقال بار از دارو به نانوقفس

نانوقفس از  بار  انتقال  آن،  برخلاف  و  12P12Bهای  دارند. 

12P12Al  های شود. تجزیه و تحلیل سنجهبه دارو مشاهد می
برهم که کنشترمودینامیک  داد  نشان  شده  یررسی  های 

کمپلکس و   2Cl2...Ticp12N12Bهای  تشکیل 

 2Cl2...Ticp12P12B  ولی  ناخودبه است.  گرمازا  و  خود 
کمپلکس و    Cl2...Ticp12N12Al 2هایتشکیل 

2 Cl2...Ticp12P12Al  است.رابطه خودبه گرمازا  و  ی  خود 
ها و حجم مولکولی -کمپلکسخطی خوبی بین شکست مولی  

 به دست آمده است. 

 

 

پادسرطانی  برهم-3-2-4      داروی  با    2TiCl2Cpکنش 
خارجینانولوله الکتريکی  ميدان  در حضور  کربنی  .  هاي 

پادسرطانی  برهم داروی  نانولوله  2TiCl2Cpکنش  هاي با 
خارجی الکتریکی  میدان  حضور  در  شده   کربنی  گزارش 

بهینه  10شکل    . [81]است   داروی ساختار  کمپلکس  شده 

2TiCl2Cp    الکتریکی میدان  نبود  در  کربنی  نانولوله  با 
-B3LYPدهد. در این محاسبه از روش  خارجی را نشان می

D3 311-6ی پایه و مجموعهG(d,p)  .بهره برده شده است 

برهم-5-2-3      بر  فشار  و  دما  داروی حلال،  کنش 

اثر حلال،  .  12N12Alانوقفس  بان  2TiCl2Cpپادسرطانی  
برهم بر  فشار  و  پادسرطانی  دما  داروی    2TiCl2Cpکنش 

است     12N12Alبانانوقفس   شده  این     .[ 82]گزارش   در 

روش     محاسبه مجموعه   B3P86   از  -6   یپایه   و 

311G(d,p) بهره برده شده است. ساختار کمپلکس تشکیل-
نشان داده شده است.    11ده بین دارو و نانوقفس درشکل  ش

اثر حلال در این مطالعه به روش قطبیده پیوسته در نظر  
حلال است.  شده  از گرفته  عبارتند  برگزیده  های 

دی سیکلوهگزانون، تتراهیدروفوران،  کلرومتان، 
 ستونیتریل. پروپانونیتریل و ا
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با    2TiCl2Cpشده کمپلکس داروی  ساختار بهینه  .10کل  ش

میدان   خارجی  الکتریکی  میدان  نبود  در  کربنی  نانولوله 
 بر مولکول اعمال گردید.  Y+الکتریکی در راستای 

 
کنش بین دو قطعه با اعمال ها نشان داد که برهمبررسی      

افزایش قدرت میدان  شود. با  تر میمیدان الکتریکی ضعیف
می افزیش  مولکول  قطبیت  همچنین، الکتریکی،  یابد. 

مقدارهای گستره فضای الکترونی مولکول با اعمال میدان  
اند. با افزایش قدرت میدان  الکتریکی خارجی افزایش یافته

 الکتریکی خارجی پایداری هومو نیز افزایش یافته است.  

 
ن داروی تیتانوسن  شده بیساختار کمپلکس تشکیل  .11کل  ش

 . 12N12Alکلرید و نانوقفس دی
 

 

برهمداده       انرژی  محاسبههای  که  کنش  داد  نشان  شده 
کنش بین دو قطعه در حضور حلال نسبت به فاز گازی  برهم

 Cl…Alکنش ضعیف غیرکووالاني  تر هستند. برهمضعیف
برهم تحلیل  و  تجزیه  از  استفاده  با  کمپلکس  کنش  در 

دوقطبی،   غیرکووالاني گشتاور  در  تغییرات  شد.  تایید 
 ها،  الکترونی کمپلکس     فضای   ی  گستره     و   پذیری  قطبش

 

دادند. مبستگیه نشان  بخشیف  قطبیت  تابع   با  خوبی  های 
تری در فاز حلال  ای بزرگهای جبههشکاف بین اوربیتال

افزایش   با  مقدار  این  گردید.  مشاهده  گازی  فاز  به  نسبت 
سنجهقطبیت   تحلیل  و  تجزیه  یافت.  افزایش  های  حلال 

تر کنش دردماهای پایینترمودینامیکی نشان داد که این برهم
 تر است.و فشار بالاتر آسان

و    2TiCl2Cpکنش داروهای پادسرطان  برهم-3-2-6      

2VCl2Cp  با نانوخوشه(E=C, Si) 12E@Al  .کنش برهم
پادسرطان   با    2VCl2Cpو    2TiCl2Cpداروهای 

است   گزارش      12E@Al  (E=C, Si)نانوخوشه   شده 
روش  [83](  12)شکل   از  محاسبه  این  در   .BP86    و

-)برای عنصرهای گروه  311G(d,p)-6ی  های پایهمجموعه
برای فلزهای واسطه بهره   Def2-TZVPPD( و  ای اصلیه

 برده شده است.
 

 
برهم  .12کل  ش پاساختار  داروهای  دسرطان    کنش 

2TiCl2Cp         2   وVCl2Cp          ه      نانوخوش    با
(E=C, Si)  12E@Al . 

 
 

دهد که  ها نشان میکنشبررسی تابعی چگالی این برهم      
داروها  با   12Si@Alنسبت به  12C@Alخوشه  کنش  برهم
برهمقوی دیکنشتراست.  وانادوسن  داروی  بین  کلرید  ها 

تر است. تجزیه  ها قویکلرید با خوشهنسبت به تیتانوسن دی
-نشان داد، برهمها در مولکول  نتومی اتمانظریه کوو تحلیل  

و   Al…Clهای  کنش کووالانسي  پیوندهای  از  اختلاطی 
ها نشان داد یونی هستند. بررسی اوربیتال مولکولی کمپلکس

که بیشترین میزان مشارکت در هومو ناشی از دارو است.  
برخلاف آن، بیشترین میزان مشارکت در لومو مربوط به 
خوشه است. بررسی میزان انتقال بار به روش انتقال بار 

تی نیز نشان داد که انتقال بار از خوشه  دوسپایه الکترونبر
دارو رخ می .نتیجهبه    کنش غیرکووالاني و برهمهای  دهد 

تقسیم هیرشفیلد    تجزیه و تحلیل مستقل از گرادیان استوار بر
  Al…Clهای ضعیف  کنشنیز وجود برهم چگالی مولکولی  
 را تایید نمودند. 
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 نتيجه گيری  -4 

اهمیت         به  توجه  در  با  پادسرطانی  داروهای  چشمگیر 
ی بشر، افزایش کارآیی درمانی و برطرف  زندگی امروزه

-کردن اثرهای جانبی استفاده از چنین داروهایی بسیار با
هدف این  به  دستیابی  برای  است.  از  اهمیت  استفاده  ها، 

ها بیش از پیش مفید است. استفاده از ابزار شیمی نانوحامل
بسیار سودمند بوده است. بررسی  محاسباتی در این زمینه  

کنش نانوساختارهایی از خانواده کربن مانند محاسباتی برهم

20C های و خانواده نانوقفس(X= B, Al, Y=N,P) 12Y12X  
سیس معدنی،  پادسرطانی  داروهای  تیوسمی -با  پلاتین 

و تیتانوسن دی کلرید نشان    کاربازون دارای حلقه پلاتین دار 
دست های بهها در کمپلکسبین قطعه   هایکنشداد که برهم
ای است که حمل دارو و سپس رهایش آن را به  آمده به گونه

 .سازدآسانی امکان پذیر می
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