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  مقدمه -1

 با آن درمان که است سختی یهایماریب ازجمله سرطان
 مبتلا را نفر کی فرد سه هر از و است روروبه یاریبس مشکلات

 معمول یهاروش با یسرطان یهاسلول ینابود متأسفانه .کندیم
 را خودش یهایاستک و کم و است همراه یبیمعا با یدارورسان

 تمام بردن نیب از باهدف بیشتر ،یفعل یدرمانیمیش رایز دارد.
 کولیفول مثل سالم یهاسلول و است میتقس حال در یهاسلول

 از زین هستند میتقس حال در سرعتبه که روده یپوشش بافت و مو
 ریسا که شودیم باعث مسئله نیهم ،نیبنابرا .روندیم نیب

 یداروها [.۱ و 2] نندیبب یجد بیسآ بدن یهاارگان
 داریناپا ،رندیگیم قرار مورداستفاده حاضر حال در که یدرمانیمیش
 داروها نیا از یبعض و دارند یمدتکوتاه یاثربخش هستند. یسم و
 اندازه ،یسنت یدارورسان در [.۳] برخوردارند یکم یریپذانحلال از

 حدود که است ترم ۱0-4گستره در معمول طوربه ،ییدارو ذرات
 کی محدوده )در خون قرمز یهاگلبول از تربزرگ برابر ۱0

 یهاسلول به توانندینم ییدارو ذرات جهیدرنت هستند. (کرومتریم
 منجر تنهانه امر نیا باشند. داشته کامل نفوذ و جذب هدف بافت

 شیافزا باعث بلکه شودیم رهدفیغ یهابافت در دارو عیتوز به
 منظوربه [.2 و 4] شودیم دارو ییکارا کاهش و یجانب عوارض

 افتنی دنبال به همواره پژوهشگران ،مشکلات نیا حل

 خود به را یادیز توجه هدفمند یدارورسان برای دیتریبورن ینانوساختارها ،خصوصبه هانانوحامل توسعه ،ریاخ یهاسال در :چكيده

 یدروکسیه با کنشبرهم در 20N30B و 12N12B دیتریبورن یهانانوقفس جذب و یالکترون ویژگی ،پژوهش نیا در است. کرده جلب
 G(d)31-6LYP/3B نظری سطح در (DFT) یچگال یتابع نظریه محاسبات از استفاده با انضدسرط یارود عنوانبه دیکاربام

 رزونانس تشکیل، انرژی ،(adsE) جذب یانرژ به مربوط محاسبات شد. انجام 0۹ نیگوس افزارنرم با محاسبات و گرفت قرار یموردبررس
 لیپتانس ،(η) ییایمیش یسخت ،(gapE) گپ یانرژ رینظ ییایمیش تیفعال به مربوط یپارامترها و )NMR( ایهسته مغناطیسی

 ضدسرطان مولکول جذب مکان نیبهتر نییتع یبرا یدوقطب ممان و (EA) خواهیالکترون ،(ω) تهیسیلیالکتروف بیضر ،(µ) ییایمیش
 کمپلکس خصوصهب ،هاکمپلکس همه که داد نشان جینتا شد. انجام دیتریبورن یهانانوقفس در دیکاربام یدروکسیه

(e)20N30Drug/B گروه سمت از دارو کولمول آن در که OH- ییایمیش تیفعال و یانرژ ازلحاظ ،است شده کینزد نانوقفس به 
 برای دارو لیتحو لهیوس عنوانبه توانیم را دیتریبورن یهانانوقفس ،جهیدرنت است. مطلوب یندیافر هاآن کنشبرهم ،تیدرنها و داریپا

   گرفت. نظر در زیستی یهاستمیس در دیکاربام یدروکسیه یدارو حمل

 12N12B، 20N30B  ،یچگال یتابع هینظر ،دیکاربام یدروکسیه ،دیتریبورن نانوقفس :کليدی واژگان
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 دارو از یمؤثر دوز حمل تیقابل که بودند دارو حامل یهاستمیس
 از یکی [.5 و 6] باشند داشته هدف بافت یهاسلول سمت به را

 .است نانو یفناور از استفاده نهیزم نیا در شدهارائه یراهکارها
 و ییشناسا برای نانو هیپا بر یدارورسان نینو یهاستمیس یطراح
 بافت به دارو لیتحو تیدرنها و یسرطان یهاسلول یریگهدف
 هدفمند درمان در نانو یفناور بالقوه یکاربردها از یانمونه هدف

 و است دزیا مثل گرید میوخ یهایماریب از یاریبس و سرطان
 است دهیرس باتاث به هایماریب نیا درمان در یفناور نیا تیقابل

 ازنظر ،هستند مطلوب دارو لیتحو یبرا که ییهانانوحامل [.۷-۹]
 ۱00 از ترکوچک دیبا بعد کی در حداقل هاآن اندازه یساختار
 نانومتر 5 از ترکوچک دینبا هاستمیس نیا ،نیهمچن و باشد نانومتر
 و ۱0] شوندیم دفع یادرار ستمیس توسط سرعت به رایز باشند

 نسبت شیافزا موجب ذرات کرویم یجابه نانوذرات از استفاده [.۱
 رگیمو نیترکوچک قطر کهییازآنجا .شودیم حجم به سطح

 باعث نسبت نیا شیافزا بنابراین، .است کرومتریم 4 حدود یخون
 و یعروق موانع از بتوانند ترراحت نانو اسیمق در ذرات که شودیم

 کاهش با ،نیهمچن .دشون هدف یهاسلول وارد و عبور هابافت
 ذرات با مقابله در بدن یدفاع و یالتهاب یهاواکنش ،ذرات اندازه

 دارو لیتحو و انتقال منظوربه که هانانوحامل نیا .ابدییم کاهش
 یسازگار ستیز دیبا روندیم کار به بدن از یخاص یهابافت به

 اثرات ،نیهمچن و باشند یناخالص هرگونه از یعار و داشته یخوب
 کی افتنی [.۱۳-۱۱] باشند نداشته سالم یهاسلول یبرا یسم

 در پژوهشگران یهادغدغه از همواره داروها یبرا مناسب حامل
 یبررس یتازگبه که ییهانانوحامل از یکی است. بوده نهیزم نیا

 نانو ،است آغازشده یداروساز و یپزشک در هاآن یکاربردها

 با ییایمیش بیترک کی دیتریبورن .است دیتریبورن یتارهاساخ
 تعداد به تروژنین و بور یهااتم از متشکل که است BN فرمول
 از یاگسترده فیط لیدل به ساختارهاونان نیا است. یمساو

 یحرارت مقاومت ،ژهیو یکیمکان ویژگی مانند فردمنحصربه ویژگی
 با کنشبرهم ییاناتو ،بالا یسازگار ستیز ،بالا ییایمیش و

 در یعال مقاومت ،DNA و هانیپروتئ ازجمله یآل یهامولکول
 غیره و زیاد حرارتی رسانایی ،بالا یدماها در شدن دیاکس برابر

 نانو نکهیا به توجه با اند.قرارگرفته پژوهشگران موردتوجه یتازگبه

 و هستند یرسمیغ زنده یهاستمیس یبرا دیتریبورن یساختارها
 نانوساختارها نیا لیدل نیهم به ،کنندینم وارد DNA به یبیآس

 عوامل یدارورسان در خصوصبه یندرما اهداف در توانندیم
 یهاستمیس نهیزم در [.۱8-۱4] باشند داشته کاربرد یدرمانیمیش

 یدارو با (0،6) دیتریبورن نانولوله کنشبرهم ،ییدارو لیتحو
 دوپ صورتبه محلول و یگاز فاز دو در دیکاربام یدروکسیه

 هیپا مجموعه و LYP3B-CAM روش قیطر از خالص و شده
G(d,p)311-6 20۱۷ سال در یاردکان و یحساب توسط 
 شد مشخص آمدهدستبه جینتا اساسبر گرفت. قرار یموردبررس

 و دارند دارو با یخوب کنشبرهم دیتریبورن یهانانولوله که
 جهیدرنت .هستند مطلوب و داریپا هاآن از حاصل یهاکمپلکس

 یهاستمیس در دارو لیتحو یبرا یدیمف لهیوس را هالوله نانو نیا
 از مهم انواع از یکی [.۱۹] کردند یمعرف یکیولوژیب

 جلب خود به را پژوهشگران توجه که دیتریبورن یساختارهانانو
12N12B ، 16N16B، 24N24Bدیتریبورن یهانانوقفس ،است کرده

  نیترکوچک از 12N12B نانوقفس .[20] است غیره و 
 چهار حلقه شش شامل که است دیتریبورن داریپا یهانیفولر

 دو ،قفس نانو نیا در است. یعضوشش حلقه هشت و یعضو
 شش حلقه دو نیب یکی که دارد وجود N-B یاختصاص باند

 اشتراک به یعضو شش و چهار حلقه نیب یگرید و یعضو
 و اتاق یدما دو هر در 20N30B فسقنانو [.2۱] است شدهگذاشته

 عاتیما و هاسلول با آب چون و است داریپا آب طیمح در بدن
 و دارو حمل یبرا یساختارنانو نیچن ،نیبنابرا ،است سازگار بدن

 تیاهم به توجه با [.22] است مناسب بدن یهابافت به آن انتقال
 ساندنر حداقل به منظوربه و سرطان درمان در دارو حمل موضوع
 کمپلکس پژوهش نیا در ،داروها ییکارا شیافزا و یجانب عوارض

 دیتریبورن یهاقفس نانو با دیکاربام یدروکسیه یدارو شدن

12N12B 20 وN30B نظریه یکوانتوم محاسبات از استفاده با 
 با تیدرنها و ردیگیم قرار وردمطالعهم (DFT) یچگال یتابع

 نییتع ساختار نیارتردیپا ،متفاوت یجذب یهامکان یبررس
 فرمول با اوره یدروکسیه ای (HC) دیکاربام یدروکسیه .شودیم
 و اوره شده دار لیدروکسیه مولکول کی 2O2N4CH ییایمیش
 مزهیب حدی تا و بلوری ،رنگ بدون ،آب در محلول جامد کی

 با و سرطان ضد عامل کی عنوانبه ۱۹60 سال از دارو نیا است.
 صورتبه و است شدهشناخته Hydrea و Droxia یتجار نام

 است دهه نیچند و است موجود یخوراک استفاده یبرا و کپسول
 یهایماریب از یاریبس درمان یبرا گسترده طوربه که
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 ازجمله یخون اختلالات ریسا و خون سرطان ازجمله کینئوپلاست
 یهاپاسخ باوجود دارو نیا .رودیم بکار شکل یداس یخونکم

 ،دهان مخاط التهاب دارد. هم یجانب عوارض ،لوبمط یدرمان
 ،دیشد یخونکم ،قرمز یهاگلبول یبزرگ ،استخوان مغز تیسم

 اختلال ،یگوارش یهایناراحت ،یپوست یهازخم ،مو زشیر
 در دارو نیا یجانب عوارض ازجمله مثانه التهاب ،یکبد عملکرد

 [.۱۹ ،2۳ ،24 و 25] است رهدفیغ یهابافت با کنشبرهم

 سطح در DFT محاسبات از استفاده ،پژوهش نیا از هدف
LYP3B هیپا مجموعه و G(d)31-6 افزارنرم از استفاده با 

 در دیکاربام یدروکسیه یدارو جذب یبررس برای 0۹ نیگوس
 و 20N30B و 12N12B یهانانوقفس متفاوت یهاموضع
 آمدهدستبه جینتا یرو از کمپلکس نیدارتریپا نییتع تیدرنها
  .است

 مدلسازی -۲

تعیین انرژی  ازجمله ،در مقاله حاضر شدهانجاممحاسبات  تمام
 ترموشیمیاییو تعیین پارامترهای مربوط به  شدهینهبهساختارهای 

تابعی چگالی  نظریهفعالیت شیمیایی با استفاده از روش و 
(DFT)  در سطحB3LYP/6-31G(d)  افزارنرمتوسط 
نیز با  NMRمحاسبات  ،چنیناست. هم شدهانجام 0۹گوسین 

و در همان سطح  NMR = GIAOاستفاده از دستور 
 نظریهاست. روش  شده انجام شدهینهبهساختارهای  برمحاسباتی 

در  است که اوهنبرگ و کهن اییهقضبر  یمبتنتابعی چگالی 
تابعی چگالی نه بر اساس  نظریه. به اثبات رساندند ۱۹64سال 

تابعی چگالی احتمال الکترون یا تابعی  بلکه بر اساس ،تابع موج
چگالی الکترون یا چگالی  طورمعمولبهچگالی الکترون است که 

محاسبه  ،تابعی چگالی نظریههدف از  درواقع. شودیمبار نامیده 
از طریق چگالی الکترون  هامولکولو  هااتم هاییژگیوتمام 
 شدهاصلاحروش هیبرید گرادیان  ،DFTروش  ترینیجرااست. 

 گیردیمرا به کار  B3LYPاست که تابع  LSDA( یافتهیمتعم)
که این تابع کاربرد بسیار وسیعی در فرآیندهای شیمیایی دارد. 

و تابع همبستگی  B3شامل تابع هیبریدی  B3LYPروش 
LYP 31-6مجموعه پایه . استG(d)  یک مجموعه پایه

ی عناصری که برا یژهوبهقطبیده است. استفاده از توابع قطبیده 
گوسین  افزارنرم. استمناسب  ،زیاد است هاآنالکترونگاتیویته 

قابلیت بیشتری برای استفاده از چنین  افزارهانرمنسبت به برخی 
و داخل  Gپس از نماد  افزوده شدهتوابعی را دارد. توابع قطبیده 

در  .شوندیمنشان داده  یدوحرفیا  یحرفتک صورتبهپرانتز 
اولین حرف داخل پرانتز مربوط به  31G(d)-6ه مجموعه پای

 غیر هیدروژنی است یهااتمافزودن یک دسته اوربیتال قطبیده به 
 ساختارهای رسم ،محاسبات انجام در اول گام. [26-2۹]

12N12B، 20N30B 2 وO2N4CH گوس افزارنرم از استفاده با 
 0۹ نگوسی افزارنرم با هاآن هندسی یسازنهیبه ،سپس و 5 ویو

 را (2O2N4CH) دیکاربامیدروکسیه داروی مولکول سپس .است
 20N30B و 12N12B یهاقفسنانو با گوناگون جهات از

 ،آمدهدستبه یهاکمپلکس یسازنهیبه از بعد و داده کنشبرهم
 .آمد دست به (2) و (۱) معادلات طبق هاآن جذب یانرژ

 مجموعه ینهمبره خطای مقادیر که است ذکر به لازم ،همچنین
 و محاسبه شدهنهیبه یهاکمپلکس برای )BSSE( پایه
  .اندشده حیتصح اساس این بر جذب یهایانرژ

Ecomplex (corrected) = Ecomplex (uncorrected) + EBSSE     )۱( 

Eads = Ecomplex (corrected) – (EBN + EHC)                )2(  

BSSEE = هانرژی خطای مجموعه پای      
complex (uncorrected)E = انرژی کل کمپلکس که در آن خطای 

BSSE .اعمال نشده است 
complex (corrected)E =  شده کمپلکس در اثر یحتصحانرژی کل

 BSSE اعمال خطای

adsE =  یهاقفسنانوانرژی جذب مولکول دارو روی سطح 

12N12B 20 وN30B 

 BNE =  بورنیترید نانوقفسانرژی کل  
HCE = انرژی کل مولکول هیدروکسی کاربامید 

مربوط به  یهااز کمپلکس کیجذب هر  یانرژ ،سپس
 .قرار گرفت یموردبررس 20N30B و 12N12B ینانوساختارها

 تیمربوط به فعال یهاشاخص بررسیبه  پژوهش، نیا در
ها شاخص نیها پرداخته شد. اها و کمپلکسمولکول ییایمیش

 یانرژ ،(LUMOلومو ) یانرژ ،(HOMOهومو ) یشامل انرژ
 بیضر ،(μ) ییایمیش لیپتانس ،(η) ییایمیش یسخت ،(gapEگپ )

 یدوقطب( و ممان EA) خواهیالکترون  ،(ω) تهیسیلیالکتروف
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و  استمولکول  ییدهنده رساناگپ درواقع نشان یانرژ .است
  مولکول رساناتر است. ،کمتر باشد یانرژ نیهرچقدر ا

Egap = ELUMO -EHOMO                                     )۳(                                                      
 ایالکترون و  عیدهنده مقاومت در برابر توزنشان ییایمیش یسخت

 تیدهنده فعالپارامتر نشان نی. کمتر بودن ااستانتقال بار 
  مولکول است. شتریب ییایمیش

η = (εLUMO − εHOMO) /2                             (4)        
مولکول به  لیتما مقدار خواهی،الکترون و  تهیسیلیالکتروف بیضر
پارامترها  نی. بالا بودن ازندیم نیالکترون را تخم رشیپذ

 جهیالکترون و درنت رشیمولکول به پذ شتریب لیدهنده تمانشان
  [.۱۹و  ۳0] است شتریب ییایمیش تیفعال

ω = µ2/2η                                                       )5(       
EA= −εLUMO                                               (6)   

در گام بعدی نیز، پارامترهای ترموشیمیایی شامل آنتالپی تشکیل 
)fH( انرژی آزاد گیبس تشکیل ،)fG( انرژی اتمیزاسیون ،

 )thermalE( شدهیحتصحو انرژی گرمایی  )oD(M)(مولکول 
 هاآن محاسبه و نتایج freq، با دستور شدهینهبهبرای ساختارهای 

  قرار گرفت. یموردبررس
    

 بحث و نتایج -3

 و 2O2N4CH، 12N12B یهامولکول ابتدا ،پژوهش نیا در

20N30B روش به LYP3DFT/B 6- هیپا مجموعه با و

G(d)31 در هاآن شدهنهیبه ساختار و شدند یسازنهیبه 
 حاصل یهاکمپلکس سپس  است. شدهداده نشان (۱) یهاشکل

 ادامه در و یسازنهیبه ساختارهانانو با دارو مولکول کنشبرهم از
 و ییایمیش تیفعال ،ترموشیمیایی یپارامترها ،یانرژ ریمقاد زین

NMR شد محاسبه بالا یساختارها یبرا.  
 اثر در هاکمپلکس شدهنهیبه یاختارهاس (۳) و (2) یهاشکل
 و 12N12B ینانوساختارها با 2O2N4CH مولکول کنشبرهم

20N30B 12/دارو یهاکمپلکس یبرا .دهندیم نشان راN12B،    
 شش ،20N30B/دارو یهاکمپلکس یبرا و یجذب مکان چهار
  است. شدهگرفته نظر در یجذب مکان

 

 روش از استفاده با هاقفس نانو و دارو کولمول شدهنهیبه یساختارها :۱ شکل
31G(d)-B3LYP/6 

 

 

 
  نظری سطح در 12N12B/دارو شدهنهیبه یهاکمپلکس :2 شکل 

31G(d)-6 B3LYP/ 
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 نظری سطح در 20N30B/ودار شدهنهیبه یهاکمپلکس :۳ شکل      

31G(d)-6/B3LYP 

 یهاکولمول ییایمیشترمو به مربوط یپارامترها ریمقاد یبررس با
 2O2N4CH، 12N12B 20 وN30B گفت توانیم (۱) جدول در 

 20N30B نانوقفس تشکیل آنتالپی و تشکیل گیبس آزاد یانرژ که
 بیترت اساس، این بر است. تریمنف هامولکول ریسا با سهیمقا در
   : است صورتنیبد تشکیل انرژی ازلحاظ هامولکول یداریپا
2O2N4CH > 12N12B > 20N30B   

 (،2) جدول در شیمیایی فعالیت به مربوط پارامترهای براساس
 الکترون ،تهیسیلیالکتروف بیضر ،ییایمیش یسخت ،گپ یانرژ

 ،868/0 بیترت به 20N30B قفسنانو یدوقطب ممان و خواهی
 .است یدبا ۱۱6۹/5 و ولتالکترون 5۱۱/۳ ،۹۳0/۱۷ ،4۳4/0
 و کمتر هاولمولک هیبق به نسبت آن ییایمیش یسخت و گپ یانرژ
 شتریب آن یدوقطب ممان و خواهیالکترون ،تهیسیلیالکتروف بیضر

 و تشکیل یانرژ ازلحاظ مولکول نیا ،بیترت نیبد پس است.
 و است برخوردار یخوب ییرسانا از جهیدرنت و دارتریپا گپ یانرژ

-الکترون و تهیسیلیالکتروف بیضر بودن بالا لیدل به ،نیهمچن

 تیفعال از سرانجام و ادیز الکترون رشیپذ به آن لیتما ،خواهی
 است. برخوردار یمناسب ییایمیش
 
 

 
 یهامولکول برای )J/molk( نسبی ترموشیمیایی پارامترهای :۱ جدول

2O2N4CH، 12N12B 20 وN30B نظری سطح در G(d)31-6LYP/3B 

 
 

 

 شکاف و HOMO، LUMO  یهایانرژ ،کل یهایانرژ ریمقاد :2 جدول
LUMO-HOMO تهیسیلیالکتروف بیضر ،ییایمیش یسخت ،گپ( ی)انرژ، 

 20N30B و 2O2N4CH، 12N12B  یهامولکول یدوقطب ممان و یخواهالکترون
 G(d)31-6LYP/3B نظری سطح در

 
 مولکول کنشبرهم از حاصل یهاکمپلکس جذب یانرژ یبررس
 ندیفرآ که دهدیم نشان (2) جدول در 12N12B نانوساختار با دارو
 و مطلوب ،جذب یانرژ یمنف ریمقاد لیدل به هاآن کنشمبره

 نیا انیم از که دهدیم نشان ریمقاد نیا سهیمقا است. گرماده
 لوژولیک -0۱6/84 ذبج یانرژ مقدار با c کمپلکس ،هاکمپلکس

 و دارتریپا جهیدرنت و تریمنف هاکمپلکس هیبق به نسبت مول بر
 دارو مولکول کنشبرهم لتحا نیدارتریپا درواقع .است ترمطلوب

 بور اتم با دارو لیکربون گروه ژنیاکس اتم سمت از 12N12B با
  .است نانوقفس

 نیبد جذب یانرژ ازلحاظ 12N12B/دارو یهاکمپلکس یداریپا
 a > b > d > c   :است بیترت
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 یهاکمپلکس ییایمیش تیفعال ،(۳) جدول جینتا طبق

 دو نیا کنشرهمب ندیفرآ از قبل به نسبت 12N12B/دارو
 و گپ یانرژ رایز است. شده ترمطلوب و بهتر ،باهم مولکول

 یهامولکول از کی هر به نسبت هاکمپلکس نیا ییایمیش یسخت
 افتهیشیافزا هاآن ییرسانا جهیدرنت و کاهش 12N12B و دارو

 در هاکمپلکس یخواهالکترون و تهیسیلیالکتروف بیضر است.
 و شیافزا ،واکنش در کنندهرکتش یهامولکول با سهیمقا
 شتریب الکترون رشیپذ به هاآن لیتما و یریپذواکنش جهیدرنت
 بیضر ،ییایمیش یسخت ،گپ یانرژ ریمقاد است. شده

 c کمپلکس یبرا یدوقطب ممان و یخواهالکترون ،تهیسیلیالکتروف
 و ولتالکترون ۷8۳/0 ،۳4۱/2 ،۹05/2 ،8۱0/5 بیترت به

 است. یدبا ۷2۷8/۱0
   12N12B/ودار یهاکمپلکس یبرا یدوقطب ممان شیافزا
   a > b > d > c  :است صورتنیبد

 که است یدبا 454۱/۳ برابر 2O2N4CH مولکول یدوقطب ممان
 جهیدرنت و شیافزا آن مقدار 12N12B سطح بر گرفتن قرار با

 است. شده شتریب نانودارو یریپذانحلال و تیقطب

 

HOMO- شکاف و HOMO، LUMO ،جذب یاهیانرژ ریمقاد :۳ جدول

LUMO و یخواهالکترون ،تهیسیلیالکتروف بیضر ،ییایمیش یسخت ،گپ( ی)انرژ 
  نظری سطح در Drug/12N12B یهاکمپلکس یدوقطب ممان

31G(d)-B3LYP/6 

 
 جذب یانرژ ریمقاد بودن کینزد به توجه با (4) جدول طبق

 به  20N30B و دارو مولکول کنشبرهم از حاصل یهاکمپلکس
 به نسبت هاآن یانرژ ریمقاد بودن تریمنف و گریهمد

 ازلحاظ هاکمپلکس نیا یتمام ،12N12Bدارو/ یهاکمپلکس
 یرژان مقدار با f کمپلکس خصوصبه ،هستند ترمطلوب یانرژ

 از دارو مولکول آن در که مول بر لوژولیک -528/۱8525 جذب
 کنشبرهم قفس نانو بور اتم با –NH گروه تروژنین اتم سمت
  است. داده
 صورتنیبد جذب یانرژ ازلحاظ هاکمپلکس نیا یداریپا بیترت

 i > g > h > j > e > f   است:

 ندیفرآ از قبل به نسبت زین هاآن ییایمیش تیفعال ،نیهمچن

 ،هاکمپلکس نیا انیم از است. شده شتریب ،کنشبرهم
 ییایمیش تیفعال از اساختاره هیبق به نسبت e و i، h یساختارها

 ،یدبا 8۱04/۱0 یدوقطب ممان با h کمپلکس برخوردارند. یخوب
 و تیقطب از جهیدرنت و دارد را یدوقطب ممان مقدار نیشتریب

 نیکمتر از e کمپلکس است. برخوردار یشتریب یریپذانحلال
 ییرسانا جهیدرنت و است برخوردار ییایمیش یسخت و گپ یانرژ
 582/۱ و ۱64/۳ بیترت به هاآن ریمقاد که است شتریب آن

 مقدار نیشتریب h کمپلکس از بعد ساختار نیا .است ولتالکترون
 مقدار نیتریمنف f کمپلکس از پس و دارد را یدوقطب ممان

 2502/۱0 بیترت به هاآن ریمقاد که است دارا را جذب یانرژ
 نیهمچن و است مول بر لوژولیک -400/۱85۱2 و یدبا

 است. بالا حدی تا الکترون رشیپذ در آن ییتوانا و یریپذواکنش
 یخواهالکترون و تهیسیلیالکتروف بیضر نیبالاتر زین i کمپلکس

 الکترون رشیپذ در آن ییتوانا و یریپذواکنش ،جهیدرنت و دارد را
  است. شتریب

 : ابدییم شیافزا ریز روند طبق هاکمپلکس نیا یدوقطب ممان

 h > e > f > i > g > j   
 e کمپلکس که گفت توانیم آمدهدستبه جینتا به توجه با

 نیترمناسب و نیدارتریپا ،ییایمیش تیفعال و یانرژ ازلحاظ
  است. 20N30Bدارو/ یهاکمپلکس
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HOMO- شکاف و HOMO، LUMO  ،جذب یهایانرژ ریمقاد :4 جدول

LUMO و یخواهالکترون ،تهیسیلیالکتروف بیضر ،ییایمیش یسخت ،گپ( ی)انرژ 
 نظری سطح در Drug /20N30B یهاکمپلکس یدوقطب ممان

 G(d)31-6LYP/3B 

 
 گیبس آزاد انرژی مقادیر یطورکلبه (،5) جدول نتایج اساس بر

 حضور در کاربامید هیدروکسی داروی تشکیل، آنتالپی و تشکیل
 ندیفرآ از قبل با مقایسه در 20N30B و 12N12B یهانانوقفس

 در دارو مولکول پایداری دهندهنشان این که است، تریمنف جذب،
 مقادیر بررسی است. 20N30B و 12N12B نانوساختارهای حضور
 بیشتر 20N30B نانوقفس حضور در پایداری این که دهدیم نشان

 است. 12N12B نانوقفس از

 

 

 یهاکمپلکس برای )kJ/mol( نسبی ترموشیمیایی پارامترهای :5 جدول

12N12rug@BD 20 وN30Drug@B نظری سطح در G(d)31-6LYP/3B 

 

 و ناهمسانگردی ،همسانگردی اثرات پژوهش نیا در ،نیهمچن
 یهاکمپلکس در (Shift Chemical) ییایمیش ییجاجابه
(c) 12N12Drug/B و (e) 20N30Drug/B از استفاده با 

 است. قرارگرفته موردمطالعه =GIAONMR دستور
 یاهسته سیمغناط رزونانس ینگارفیط زا حاصل جینتا
(NMR) کمپلکس در که دهدیم نشان (۷) و (6) جداول در 

(c) 12N12Drug/B اتم به متعلق ییجاجابه مقدار نیشتریب 
 کهیدرحال .است ppm ۷5۱/۱6۹ مقدار با لیکربون گروه ژنیاکس
 .شودیم ظاهر ppm 2۷۷۳/8۷ هیناح در -OH گروه ژنیاکس اتم
 نانوساختار در بور اتم به مربوط هم ییجاجابه مقدار نیتریمنف

12N12B آن مقدار که  ppm 866۱/8- ژنیاکس اتم به و است 
 است. شده متصل لیکربون گروه

 یپوشش اثر که دهدیم نشان ییایمیش ییجاجابه در یمنف علامت
 ،مثبت مقدار و است مرجع مولکول از شتریب ،خاص مولکول آن در
 .دهدیم نشان مرجع مولکول به نسبت را یکمتر یپوشش اثر

 گروه اکسیژن اتم به متعلق ،ناهمسانگردی مقدار بیشترین

C=O– مقدار با ppm ۳/2۳۳ اکسیژن اتم به نسبت که است 
  .شودیم ظاهر یترفیضع مغناطیسی میدان در -OH گروه

 مقدار نیتریمنف و نیترمثبت 20N30Drug/B (e) کمپلکس در
 ساختار نانو بور و لیکربون گروه ژنیاکس یهااتم را ییجاجابه

20N30B بیترت به هاآن ریمقاد که هستند دارا، ppm  ۹24/۳۱۳ 

 مقدار نیکمتر و نیشتریب ،نیهمچن .است -۷۷۷۱/۱۷ و
 و لیکربون گروه ژنیاکس یهااتم به متعلق زین ناهمسانگردی

  pmp ،بیترت به هاآن ریمقاد و است -NH گروه دروژنیه

 در لیکربون گروه ژنیاکس اتم درواقع .است 88/4  و 65/464
 ناهمسانگردی اثرات لیدل به  -OH گروه ژنیاکس اتم با سهیمقا

  .[۱5 و 0۳] شودیم ظاهر ترنییپا یسیمغناط دانیم در ،شتریب
 به مربوط NMR یپارامترها سهیمقا با بیترت نیبد

 به توانیم 20N30B/Drug و 12N12B/Drug یهاکمپلکس
 اثرات و ییایمیش ییجاجابه ریمقاد که دیرس جهینت نیا

 ینانودارو به نسبت HC/20N30B ینانودارو ناهمسانگردی
HC/12N12B است. شتریب  
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  کمپلکس پایدارترین در یاهسته یسیمغناط رزونانس یپارامترها :6 جدول

12N12B/Drug  

 
 

 کمپلکس پایدارترین در یاهسته یسیمغناط رزونانس یپارامترها :۷ جدول

 20N30B/Drug 

 
 
 
 
 

 
 ۷ جدول ادامه

 
 

  یريگجهينت -4

 دیکاربام یدروکسیه یدارو کنشبرهم ،پژوهش نیا در
(2O2N4CH) 12 یهانانوقفس با متفاوت جهات ازN12B و 

20N30B روش به DFT 6- نظری سطح در وLYP/3B

G(d)31 قرار ردمطالعهمو و محاسبه 0۹ نیگوس افزارنرم با 
  گرفت.

 نانوقفس دو هر در دیکاربام یدروکسیه یدارو که داد نشان جینتا
 جذب یهایانرژ و تشکیل یهایانرژ همه رایز است. داریپا

 کنشبرهم که دهدیم نشان نیا و هستند یمنف آمدهدستبه
 است. مطلوب یندیفرآ دیتریبورن یهاقفس نانو با دارو مولکول

 ییایمیش تیفعال به مربوط یپارامترها و یانرژ ریمقاد سهیمقا

 -نانو با دارو مولکول کنشبرهم از حاصل یهاکمپلکس
 یهاکمپلکس که دهدیم نشان 20N30B و 12N12B یهاقفس
 از دارو مولکول آن در که یکمپلکس خصوصبه ،20N30Bدارو/
 شده کیدنز نانوساختار بور اتم به -OH گروه ژنیاکس اتم سمت
 بالا تیقابل و تیقطب ،ییرسانا ،تریمنف جذب یانرژ لیدل به ،است

 نیترمناسب و نیدارتریپا از یکی عنوانبه الکترون رشیپذ در
  بر یدییتأ امر نیا که است دیتریبورندارو/ یهاکمپلکس

 بور اتم با -OH گروه ژنیاکس اتم سمت از دارو شتریب کنشبرهم
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 را آن توانیم ،ابراینبن پس .است قفسنانو سطح در موجود
 یهاسلول با کنشبرهم برای مناسب یدارونانو یک عنوانبه

 گرفت. نظر در سرطانی
 که است یعیطب ،پژوهش نیا در موردنظر روند به توجه با

 به ،مطالعات نوع نیا در ییهاینوآور و ادامه یبرا ییهاافتیره
 نیا که ودشیم شنهادیپ راستا نیا در گردد. ارائه مخاطب حضور
 یافزارهانرم سطح در (MD) یمولکول کینامید روش به مطالعه

 کاربرد و آن ییدارو یطراح امکان تا شود یبررس زین یسازهیشب
 نیهمچن و ابدی لیتسه ندهیآ در دیکاربام یدروکسیه یدارو بهتر

 شود. سهیمقا DFT روش جینتا با آن جینتا
 نهیدرزم یاربردک و مستمر یهاپژوهش انجام با است دیام

 -نانو ،هاآن یشگاهیآزما مراحل گذراندن و هاحامل نانو یطراح
 عنوانبه بتوانند دیتریبورن یساختارها نانو خصوصبه ساختارها

 عرصه به پا ،سرطان درمان در بهتر راتیتأث با و کارآمد حامل کی
 بگذارند. مصرف و دیتول
 

 
 

 قدردانی و تشكر
 یابر محاسبات قاتیتحق مرکز تیحما با پژوهش نیا
(HPCRC)- قرارداد شماره به ریرکبیام یصنعت دانشگاه -ISI

3299-700101-Cloud-DOD-DCE که است شدهانجام 
 یقدردان و تشکر مانهیصم ،مقاله نیا سندگانینو لهیوسنیبد
 .ندینمایم
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Abstract: In recent years, great interest has emerged in the development of nanocarriers, especially boron nitride 

nanostructures for targeted drug delivery. In this research, electronic and adsorption properties of B12N12 and B30N20  

nanocages interacted with hydroxycarbamide, as an anticancer drug are investigated by means of density functional 

theory (DFT) calculations at the B3LYP/6-31G(d) level of theory. All of the computations were performed using the 

Gaussian 09 software. The adsorption energy (Eads), formation energy, NMR and chemical activity parameters such 

as gap energy (Egap), chemical hardness (η), chemical potential (µ), electrophilicity index (ω), electron affinity (EA) 

and dipole moment were calculated to determine the best adsorption site for the anticancer molecule of 

hydroxycarbamide in boron nitride nanocages. The results showed that all complexes, especially Drug/B30N20 (e) 

complexe from the side of group –OH of drug molecule are stable in terms of energy and chemical activity. Finally, 

their interactions are a favorable process. As a consequence, boron nitride nanocages can be considered as a drug 

delivery vehicle for the transportation of hydroxycarbamide drug within the biological systems.  
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