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Abstract: Boron nitride nanotubes have attracted considerable attention as promising nanocarriers for drug 

delivery owing to their excellent biocompatibility, high chemical stability, and low toxicity. However, their 

relatively weak interaction with platinum-based anticancer drugs, particularly cisplatin, has limited their 

practical application in drug delivery systems. In this study, the effect of transition-metal doping (Fe, Ni, and 

Co) on the adsorption behavior of cisplatin on BNNTs was systematically investigated using density functional 

theory calculations at the B3LYP/LANL2DZ level. The results demonstrated that transition-metal doping 

significantly enhances both the adsorption strength and thermodynamic stability of the resulting complexes. The 

adsorption energy increased from −5.39 kcal/mol for pristine BNNTs to −42.30, −39.88, and −26.55 kcal/mol 

for the BN-Fe/Cisplatin, BN-Ni/Cisplatin, and BN-Co/Cisplatin complexes, respectively. Likewise, the Gibbs 

free energy of adsorption was calculated to be −30.02, −27.16, and −12.96 kcal/mol, confirming the spontaneous 

nature of the adsorption process and the superior stability of doped systems. Frontier molecular orbital analysis 

revealed a reduction in the HOMO–LUMO energy gap from 0.18 eV for pristine BNNTs to 0.14, 0.12, and 0.06 

eV for the Fe-, Co-, and Ni-doped complexes, respectively, indicating enhanced chemical reactivity. 

Furthermore, natural bond orbital analysis demonstrated significant charge transfer between cisplatin and the 

doped nanotubes, particularly in Fe- and Ni-doped systems, while atoms-in-molecules analysis demonstrated 

that the metal–chlorine interaction possesses an intermediate electrostatic–covalent character, with the Fe-doped 

complex exhibiting the strongest interaction. Solvent calculations further showed that although the absolute 

adsorption energies decreased in the aqueous phase, the relative stability order of the complexes remained 

unchanged. Among the investigated systems, BN-Fe/Cisplatin complex exhibited the highest stability, 

highlighting its potential as an efficient nanocarrier for cisplatin delivery in cancer therapy. Nevertheless, the 

practical design of an optimal drug delivery platform requires balancing strong drug binding with controlled 

drug release under physiological conditions. 
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 دیترین یهانانولوله یرو بر نیپلات بر یمبتن ضدسرطان یدارو جذب ینظر طالعهم

 کبالت و کلین آهن، با شده دهییآلا بور

 1کریمی پویا ،2حمیدیان خدیجه ، *, 1پورسرگل مهدیه

  بلوچستان و سیستان ،زابل ،زابل دانشگاه ،پایه علوم دانشکده ،شیمی گروه .1
 بلوچستان و سیستان زابل، زابل، پزشکی علوم دانشگاه داروسازی، دانشکده ،کسیوتیفارماس گروه .2
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 نیا با هستند. یدارورسان یکاربردها یبرا یمناسب یهانهیگز ت،یسم عدم و ییایمیش یداریپا ،یسازگارستیز لیدلبه دیتریبورن یهانانولوله :چكیده

 اثر پژوهش، نیا در است. کرده محدود را هاآن کاربرد ن،یپلاتسیس جمله از ن،یپلات بر یمبتن ضدسرطان یداروها با هاآن فیضع کنشبرهم حال،
 سطح در یچگال یتابع هینظر محاسبات از استفاده با نیپلاتسیس جذب بر کبالت و کلین آهن، واسطه فلزات با دیترین بور یهانانولوله شیآلا

B3LYP/LANL2DZ یکینامیترمود یداریپا و بجذ یانرژ ریچشمگ شیافزا موجب واسطه فلزات با شیآلا که داد نشان جینتا شد. یبررس 
 یهاکمپلکس یبرا بیترتبه kcal/mol -55/42 و -88/93 ،-93/24 به خالص نانولوله یبرا -kcal/mol 93/5 از جذب یانرژ .شودیم هاکمپلکس

Fe/Cisplatin-BN ،Ni/Cisplatin-BN و Co/Cisplatin-BN نیا یبرا جذب بسیگ آزاد یانرژ ریمقاد ن،یهمچن .افتی شیافزا 
 را دهییآلا یهانانولوله شتریب یداریپا و جذب ندیفرآ بودن یخودخودبه که شد محاسبه kcal/mol -32/64 و -62/42 ،-34/93 بیترتبه هاکمپلکس

 و 64/3 ،62/3 به خالص دیترین بور نانولوله در eV 68/3 از LUMO–HOMO یانرژ شکاف که داد نشان یمرز یهاتالیاورب لیتحل .دهدیم نشان
32/3 eV جینتا ن،یا بر افزون .ابدییم شیافزا سامانه ییایمیش یریپذواکنش جهینت در و افتهی کاهش کلین و کبالت آهن، یحاو یهاکمپلکس در 
 حدواسط تیماه زین AIM لیتحل و بود ،Ni و Fe حضور در ژهیوبه ده،ییآلا یهانانولوله و نیپلاتسیس نیب مؤثر بار انتقال انگریب NBO لیتحل

 کاهش موجب آب حضور اگرچه که داد نشان حلال اثر یبررس کرد. دییتأ را آهن یحاو کمپلکس در وندیپ شتریب استحکام و کووالانسی-یکیالکترواستات
 لیپتانس سامانه، نیردارتیپا عنوانبه Fe/Cisplatin-BN نانولوله .ماندیم یباق رییتغ بدون هاکمپلکس یداریپا بیترت شود،یم جذب یانرژ مطلق قدر
 تیقابل و کمپلکس یداریپا نیب تعادل جادیا ازمندین حامل یینها یطراح حال، نیا با دارد. سرطان درمان در یدارورسان حامل عنوانبه کاربرد یبرا ییبالا
 است. یستیز طیشرا در دارو شدهکنترل شیرها

 .DFT ،کبالت نیکل، ن،آه ن،یپلاتسیس د،یترین بور هاینانولوله :کلیدی واژگان 
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  مقدمه -1

 و نینو یدرمان یهاروش توسعه ینانوفناور یها جنبه نیمهمتر از یکی
 از هانانولوله .]6-64[     هاست سرطان درمان یبرا ژهیو به ،یپزشک مؤثر

 حوزه در را یاژهیو توجه که هستند نانومواد انیم در هانانوحامل نیترجذاب
 بالا حجم به سطح نسبت شامل ایمزا نیا اند،کرده جلب خود به یدارورسان

 دار عامل یبرا مجزا یدرون و یرونیب سطوح داروها، کردن کپسوله یبرا
-یم سلول هسته به ورود یحت و هاسلول به نفوذ در ها آن ییتوانا ،شدن
 هانانولوله با دارو یهامولکول شکنبرهم از جامع درک .]69-46[ باشد

 در است. یضرور نانو اسیمق در یدارورسان یهاسامانه توسعه یبرا
 و یحرارت ،یکیالکتر خواص یلدلبه یکربن یهانانولوله ر،یاخ یهادهه
 .]44-42[ اندکرده جلب خود به را یتوجهقابل توجه برجسته، یکیمکان

 یکربن یهانانولوله یساختار انیمتاه عنوانبه دیترین بور یهانانولوله
 مشترک خواص از یاریبس ساختار، در شباهت لیدل به و شوندیم شناخته

 با سهیمقا در حال، نیا با .]42[ هستند دارا یکربن یهانانولوله با را
 نشان خود از یبهتر عملکرد دیترین بور یهانانولوله ،یکربن یهانانولوله

 مقاومت و بالاتر ییایمیش یداریپا به توانیم اهآن جمله از که دهندیم
 تیماه .]48[ کرد اشاره بالا یدماها در شیاکسا برابر در شتریب

 در موجود یجزئ یِونی یوندهایپ یژگیو به نانوساختارها نیا فردمنحصربه
 به دیترین بور یهالهنانولو نمونه، عنوانبه .شودیم داده نسبت هاآن ساختار

 انیم تریقو کنشبرهم به منجر که N–B یقطب یوندهایپ وجود لیدل
 یهانانولوله به نسبت ترمناسب یانهیگز شود،یم نانولوله و دروژنیه

 ]43[ شوندیم محسوب دروژنیه یسازرهیذخ یکاربردها یبرا یکربن

 و ییایمیش بودن اثریب لیبدل بالا تیفیک و خلوص با دیترین بور هاینانولوله
 و هستند، یسم ریغ ستیز طیمح و یسلامت یبرا یاختارس یداریپا

-94[ هستند مناسب یدارورسان مانند یپزشک یکاربردها یبرا نیبنابرا
 یبررو را یسازگار ستیز یها شیآزما نیاول همکاران و  یوفانسی .]93
 بور یهانانولوله که هنگامی.]99-95[ دادند انجام دیترین بور هاینولولهنا
 یتوجه قابل نامطلوب اثرات گونه چیه شدند، قیتزر ها گوشخر به دیترین

 .دیگرد دییتا نانوساختارها نیا مطلوب یسازگار ستیز و نشد مشاهده
 ها نولولهنا نیا که داد نشان یانسان یها سلول یبررو دهایترین بور شیآزما

 یبرا سازگار ستیز مواد دهایترین بور که کرد دییتا و هستند یسم ریغ
 که دادند نشان همکاران و چن .]92[ هستند یپزشکزیست یاکاربرده
 به یتیسم گونه چیه بدون را DNA یگومرهایال توانند یم هانانولوله
 یدترین بور هاینانولوله یمنیا مطالعات نیا .]42[ کنند منتقل سلولها درون

 یهاستمیس در یابالقوه یکاربردها توانندیم که دهدیم نشان را
  باشند. داشته ینانوپزشک و یکیولوژیب

 در دیترین بور یهانانولوله یشده ینیب شیپ یساختار و یکیالکترون خواص
 یمبتن ضدسرطان یداروها با کنشبرهم در یکربن یهانانولوله با سهیمقا

 عنوانبه توانندیم دیترین بور یهانانولوله که دهدیم نشان نیپلات بر
 همکاران و فر یمهدو .رندیگ قرار استفاده وردم دارورسان بالقوه یهاحامل

 را نیپلات بر یمبتن ضدسرطان یداروها یسازکپسوله ینظر صورتبه
 یریگبهره با یکربن یهانانولوله و دیترین بور وارهید تک یها نانولوله درون

 که داد نشان هاآن جینتا .]92[ کردند یبررس یچگال یتابع هینظر از
 از ترمطلوب یکینامیودترم نظر از هانانولوله درون اداروه یسازکپسوله

 همکاران و  یفیخل است. هانانولوله یخارج سطح بر داروها جذب
 با را نیکربوپلات یدارو و دیترین بور یهانانولوله انیم یبرهمکنشها

 مطالعه مورد یمولکول کینامید یسازهیشب و یچگال یتابع هینظر از استفاده
 با پرشده دیترین بور یهانولولهنا که داد نشان هاآن جینتا .]89[ دادند قرار

 شد دییتا نیهمچن هستند. برخوردار ییبالا یداریپا از ییدارو یهامولکول
 تحت دیترین بور یهانانولوله درون شدهکپسوله حالت در یدرمان عوامل که
 پور یعل و یعنصر .رندیگینم قرار اطراف طیمح آب یهامولکول ریتأث

 از استفاده با را نپلاتیسیس یدارو به 12N12B نانوخوشه یریپذ واکنش
 است قادر دارو که داد نشان جینتا .]93[ کردند یبررس یچگال یتابع هینظر

 شود. جذب نانوخوشه یرو بر خود هالوژن و دروژنیه یهااتم قیطر از
 یورن و یکیالکترون خواص در ریچشمگ راتییتغ موجب نیپلاتسیس جذب

 جادیا و یکیالکتر تیهدا شیافزا ،یانرژ گاف کاهش جمله از نانوخوشه،
 که است آن انگریب هاافتهی نیا .شودیم ،یمرئ هیناح در جذب کیپ

 یبرا دوارکنندهیام نانوحسگر کی عنوانبه تواندیم ₁₂N₁₂B نانوخوشه
 از نپلاتیسیس شیرها .ردیگ قرار استفاده مورد نیپلاتسیس صیتشخ

 نقره مینانوس کی ورود با دیکارب کونیلیس و دیترین بور ،یکربن یهانولولهنا
 شیرها راندمان که داد نشان یسازهیشب جینتا .]23[ است شده یسازهیشب

 ن،یا بر علاوه است. حساس نانولوله یخارج سطح یرو آن جذب به دارو
 ریتأث ردمو در است. حساس زین آن قطر و ولولهنان بیترک به راندمان نیا

 وندیپ لیدل به دیکارب کونیلیس نانولوله که داد نشان جینتا نانولوله، بیترک
 قطر اثر دارد. دارو شیرها یبرا را راندمان نیکمتر نانولوله،-دارو یقو

 هینظر از استفاده با نپلاتیسیس یدارو جذب در دیترین بور یهانانولوله
 یانرژ که داد شانن جینتا .]26[ است شده مطالعه یگالچ یتابع

 قطر به دیترین /بورنپلاتیسیس یهاکمپلکس یداریپا و یمحدودساز
 از بزرگتر قطر با هانانولوله از کی چیه است. وابسته دیترین بور یهانانولوله

 اند.نداشته نپلاتیسیس یهامولکول هندسه بر یریتأث آنگستروم 94/66
 که هستند یادوارکنندهیام یهاحامل دیترین بور یهانانولوله ن،یبنابرا

 یهامولکول یهندس ساختار از و کرده فراهم را هدف به یدارورسان امکان
 به N4BC یهانانولوله از استفاده امکان .کنندیم محافظت نیپلات سیس

 یبررس یچگال یتابع هینظر از استفاده با نپلاتیسیس یدارو حامل عنوان
 سطح بر مطلوب جذب یانرژ با دارو هک داد نشان جینتا .]24[ است شده

 انیم بار انتقال و یتالیاورب کنشبرهم از یناش که شودیم جذب نانولوله
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 هایاتم 1s هایاوربیتال و N₄BC در کربن هایاتم 2p هایاوربیتال
 در هم را دارو واجذب نیهمچن مطالعه نیا است. نیپلاتسیس در هیدروژن

 عهمطال نیا کرد. لیتحل و هیتجز دنب یدما در هم و طیمح pH حضور
 یدارورسان یکاربردها یبرا است ممکن N4BC ستمیس که داد نشان

 و یدیاس pH طیمح در را دارو یراحت به تواندیم رایز باشد، مناسب اریبس
-سیس یدارو جذب کند. هیتخل نیکلو 933 از بیشتر یدما در نیهمچن
 یچگال یتابع هینظر اساسبر 8N8B و 8N8Al یهانانوحلقه یرو نپلاتی

 یهاهیرلایز یرو دارو جذب از پس یانرژ شکاف .]29[ است هشد مطالعه

8N8Al 8 وN8B به هاهیرلایز نیا دهدیم نشان که است افتهی کاهش 
 که دهدیم نشان جینتا .دهندیم نشان یکیالکتر پاسخ دارو نیا حضور

8N8Al 8 وN8B با یشتریب یهانشبرهمک ساختارها، ریسا با سهیمقا در 
 8N8B و 8N8Al یهابستر ن،یبنابرا .دهندیم نشان نپلاتیسیس یدارو

 عمل نپلاتیسیس یبرا بالقوه یهاحامل و حسگرها عنوان به توانندیم
 ضدسرطان یدارو به نسبت گرافن نییپا تیحساس لیدل به کنند.

 (،aB/Gr) بور یهااتم منظم شیآلا با نانوساختار نیا ،نیپلاتسیس
 تا شد اصلاح (BN/Gra) گوششش بور دیترین و (N/Gra) تروژنین

 یتابع هینظر محاسبات جینتا .]22[ شوند لیتشک ناهمگون یکوانتوم نقاط
 نقاط سطح بر مطلوب جذب یانرژ با نیپلاتسیس هک داد نشان یچگال

 نقطه شده،یبررس یساختارها انیم در .شودیم جذب شدهاصلاح یکوانتوم
 فاز در را جذب یانرژ نیشتریب (B/Gra) بور با شدهدهییآلا یومکوانت
 با شدهدهییآلا یکوانتوم قطهن ن،یبنابرا .داد نشان خود از یآب طیمح و یگاز
 یدارو نانوحامل عنوانبه کاربرد یبرا مناسب یانهیگز تواندیم بور
 باشد. نیپلاتسیس

 جذب قیطر از یتوجهقابل ورطبه توانیم را دیترین بور یهانانولوله خواص
 به را نانوساختارها نیا که یندیفرآ د،یبخش بهبود یفلز یهااتم با آلایش و

 و یسلطان .کندیم لیتبد یدارورسان یکاربردها یبرا آلدهیا یانهیگز
 دیترین بور هایهنانولول با را لیفلوئورواوراس-5 یدارو برهمکنش همکاران

 جینتا .]25[ دادند قرار مطالعه مورد میگال و مینیومآل با شده دهییآلا و هیاول
 یهانانولوله با سهیمقا در میگال با شده دهییآلا یهانانولوله که داد نشان

 نشان خود از دارو به نسبت یتریقو جذب و بالاتر تیحساس ه،یاول
 عنوانبه توانندیم میگال با شده دهییآلا یهانانولوله اساس، نیا بر .دهندیم

 گر،ید یامطالعه در شوند. یمعرف دارو رسانش یبرا مؤثر یهاحامل
 انتقال یبرا میگال و مینیآلوم با شده دهییآلا دیترین بور هاینانولوله عملکرد
 گرفت قرار یبررس مورد ینظر صورت به نیتابیجمس و نیتارابیس یداروها

 از شده دهییآلا یهانانولوله یرو بر دارو دو هر که داد ننشا جینتا .]22[
 هااوربیتال تیجمع لیتحل و رندیگیم قرار ییایمیش جذب قیطر

 محاسبات بود. شده دهییآلا یهانانولوله به دارو از بار انتقال دهندهنشان
 دهییآلا یهانانولوله یرو بر را آناستروزول یقو جذب یچگال یتابع نظریه
 واکنش یتوجه بلقا طور به آهن نگیدوپ .]22[ ددا نشان Fe با شده

 و یریبارگ تیقابل و دهد یم شیافزا را دیترین بور ینانوساختارها یریپذ
 کنشبرهم زادهینور و شاکرزاده بخشد. یم بهبود را دارو یآزادساز

 یداروها با را ومینیآلوم با شده دهییآلا و هیاول دیترین بور یهانانولوله
 قرار بررسی مورد (inNedaplat) نینداپلات و نیپلاتسیس ضدسرطان

 هیاول دیترین بور یهانانولوله با داروها نیا که داد نشان جینتا .]28[ دادند
 یهانانولوله با هاآن کنشبرهم که یحال در دارند، یفیضع برهمکنش

 اساس، نیا بر است. تریقو یتوجهقابل طوربه ومینیآلوم با شده دهییآلا
 عنوانبه توانندیم ومینیآلوم با شده دهییآلا دیترین بور یهانانولوله
 رفتار شوند. مطرح ضدسرطان یداروها انتقال یبرا مؤثر ییدارو یهاحامل
 شده دهییآلا ه،یاول دیترین بور نانوصفحات یرو بر نپلاتیسیس یدارو جذب

 است شده یبررس یآب و یگاز یهاطیمح در Ga با شده دهییآلا و Al با
 بور نانوصفحات کردن دهییآلا از پس داد ننشا DFT حاسباتم .]23[
 یکیالکترون خواص .افتی شیافزا یادیز زانیم به جذب یها یانرژ دیترین

 نپلاتیسیس جذب از پس LUMO-HOMO یانرژ یهاشکاف مانند
 یکوانتوم یمولکول یفگرهایتوص افتی کاهش یریچشمگ طور به
 یریپذواکنش و تیساسح GaBN و AlBN که کنندیم ینیبشیپ

 مولکول جذب رفتار .دهندیم نشان اولیه BN نانوصفحه به نسبت ییبالا
 Ti، Zr، Pd) واسطه فلزات با شده دهییآلا یهانانولوله یرو بر نیکورکوم

 محاسبات .]53[  شد یبررس یچگال یتابع هینظر زیآنال از استفاده با (Pt و
 نیکورکوم ولکولم با یفیضع یهامکنشبره هیاول نانولوله که داد نشان
 هر در واسطه، فلزات با شده دهییآلا هاینانولوله که یحال در دهد،یم نشان

 انتقال و کوتاه جذب فاصله .دهندیم نشان یقو اتصال ،یآب و یگاز فاز دو
 با شده دهییآلا یدهایترین بور یقو جذب ییتوانا دهندهنشان توجه، قابل بار

 کینامید یسازهیشب است. نیمکورکو مولکول سمت به واسطه فلزات
 نیکلو 933 یدما در مس با شده دهییآلا نیگراف که داد نشان یمولکول

 استفاده نیپلات سیس یدارو یبرا نانوحامل عنوان به تواندیم و است داریپا
 شده دهییآلا فولرن که داد نشان یساز هیشب مطالعات نیهمچن .]56[ شود

 .]54[ است نپلاتیسیس ینرسا دارو یبرا یمناسب بیترک N با
 رغمیعل که است نیپلات بر یمبتن ضدسرطان یدارو کی نیپلاتسیس

 تومورها مختلف انواع درمان در گسترده طوربه توجه،قابل یجانب عوارض

 استفاده که اندداده نشان نیشیپ مطالعات .]59[ ردیگیم قرار استفاده مورد

 هشکا در یمؤثر نقش تواندیم دیترین بور وارهیدتک یهانانولوله از

 هدف اساس، نیا بر .]52[ کند فایا نیپلاتسیس نامطلوب یجانب عوارض

 یرو بر نیپلاتسیس یدارو جذب ندیفرآ یبررس حاضر مطالعه از

 از یریگبهره با واسطه فلزات با شدهدهییآلا دیترین بور یهانانولوله

 یانرژ پژوهش، نیا در است. (DFT) یچگال یتابع هینظر محاسبات

 و خالص یاجزا یکیالکترون خواص و یساختار یپارامترها ،یدارسازیپا

 ن،یا بر علاوه اند.گرفته قرار یبررس مورد نانولوله/دارو یبیترک یهاسامانه

 روش از استفاده با یمولکول یهاتالیاورب نیب یالکترون انتقالات

 ن،یهمچن .است شده لیتحل (NBO) یعیطب یوندیپ یهاتالیاورب

 در هااتم هینظر اساس بر یالکترون بار یچگال یکیژتوپولو یهایژگیو

066 



   

 بهار 1045 | سال سیزدهم | شماره 1 | صفحات 719 - 579

 تواندیم پژوهش نیا جینتا گرفت. قرار مطالعه مورد (AIM) هامولکول

 دهد. ارائه ضدسرطان یداروها رسانش عوامل نهیزم در یدیجد یهادگاهید

 یمحاسبات هایروش -8

 و هیاول دیترین بور یهانانولوله یبررو نپلاتیسیس ضدسرطان یدارو جذب
 یچگال یتابع هینظر از استفاده با کبالت و کلین آهن، فلزات با شده دهییآلا

 با آنگسترم 2/5 قطر و 2/65 طول با نانولوله گرفت. قرار یبررس مورد
 ،یمرز ثراتا از یریجلوگ منظوربه و شد انتخاب (8و3) یتیرالیکا شاخص

 B یهااتم از یکی سپس .دیگرد اشباع دروژنیه یاهاتم با آن باز یانتها
 یساختارها و شد نیگزیجا Ni و Fe، Co یهااتم با نانولوله انهیم در

Fe-BN، Co-BN و Ni-BN بر دارو مولکول جذب .دندیگرد جادیا 
 ن،یبنابرا .تگرف قرار یبررس مورد دیترین بور یهانانولوله یخارج سطح یرو
 قرار آنگسترم 2/9 فاصله در نانولوله یخارج سطح یبررو نیپلاتسیس

 ،Fe/Cisplatin-BN، Co/Cisplatin-BN هایکمپلکس و گرفت
Ni/Cisplatin-BN و BN/Cisplatin-Pristine گردید. آماده 

 ینظر سطح در یانرژ محاسبات و یساختار یهایسازنهیبه هیکل
B3LYP/LANL2DZ 16 افزارنرم از تفادهاس با Gaussian مانجا 

 .]55[ شدند

 بر دارو (adsE) جذب یانرژ نانولوله/دارو، یهابرهمکنش درک منظوربه
 :]52[ شد محاسبه ریز صورت به هانانولوله یرو

Eads = Etube-drug − (Etube + Edrug)                (6) 

 و دهدیم نشان را دارو مولکول با نانولوله کل یانرژ drug-tubeE آن در که

tubeE و drugE را جداگانه یدارو مولکول و نانولوله کل یانرژ بیترتبه 
 در فرکانس محاسبات ها،کمپلکس یداریپا یابیارز یبرا .کنندیم انیب

 لیانسپت یها نقشه شد. انجام اتمسفر 6 فشار و نیکلو 65/438 یدما
 آمد. دست به B3LYP/LANL2DZ ینظر سطح در کیالکتروستات

-نییپا و (HOMO) شده اشغال یملکول تالیباور نیبالاتر یها یانرژ
 L-H یانرژ شکاف زین و (LUMO) نشده اشغال یملکول تالیاورب نیتر
 یپارامترها ،یانرژ یداریپا یبررس منظوربه شد. محاسبه فوق سطح در

 ییایمیش یسخت (،μ) یالکترون ییایمیش لیپتانس جمله از یکیمکانکوانتوم
(η) یدوستالکترون شاخص و (ω) دندیگرد محاسبه ریز روابط مطابق 
]52[. 

 

 

 

 شده ادغام NBO برنامه از استفاده با شده نهیبه یساختارها یاتم یبارها
 نرم با AIM محاسبات .]58[ شد محاسبه Gaussian 16 بسته در

 یداریپا یرو بر حلال اثر درک یبرا .]53[ شد انجام AIM2000 افزار
 (PCM) دهیقطب وستهیپ مدل روش با آب طیمح در محاسبات ساختارها،

 شد. انجام B3LYP/LANL2DZ ینظر سطح در

 بحث و نتایج -0

 یساختار خواص و جذب یانرژ لیتحل و هیتجز -0-1

 سوطح  در دیو ترین بوور  یهانانولوله و نیپلاتسیس یهندس یساختارها ابتدا
 شوده بهینوه  ساختار سپس .شدند نهیبه B3LYP/LANL2DZ ینظر
 دسوت  بوه  هوای کموپلکس  و گرفت قرار هانانولوله یخارج حسط روی دارو
 6 شوکل  در شوده  نهیبه هایکمپلکس یینها ساختار .دیگرد نهیبه زین آمده

 معادله از استفاده با نانولوله سطح بر دارو جذب یانرژ است. شده داده نشان
 کوه  طوور همان است. شده ارائه 6 جدول در حاصل جینتا و شد محاسبه (6)

 هسوتند  یمنفو  شدهمحاسبه جذب یهایانرژ شود،یم مشاهده 6 لجدو در
 با شود،یم دهید که طورهمان است. مطلوب جذب ندیفرا دهدیم نشان که

 یتووجه قابول  طوربه جذب یانرژ ها،نانولوله در Co و Fe، Ni دادن قرار
 دهییو آلا یهوا  نانولوله با یتریقو کنشبرهم دارو مولکول و افتهی شیافزا
 فلوزات  نشاندن که است شده گزارش زین ترشیپ .دهدیم نشان فلز با هشد
Al، Ga، Fe و Cr یرو بور  دارو جوذب  تیتقو موجب نانولوله، سطح بر 

 ریمقواد  بوه  توجوه  بوا  .]26 و 23 ،28 ،22 ،25[ شوود یم دیترین بور نانولوله
 نیمعو  بیو ترت کیو  در تووان یمو  را هاکمپلکس آمده،دستبه جذب یانرژ

 .کرد یبنددسته

-BN < Ni/Cisplatin-BN < Fe/Cisplatin-BN

BN/Cisplatin-Pristine < Co/Cisplatin 

 اظهوار  توانیم ،6 جدول در شدهارائه ریمقاد و شدهمشاهده روند به توجه با
 یانرژ مقدار نیتریمنف یدارا Fe/Cisplatin-BN کمپلکس که داشت
 نیدارتریو پا عنووان بوه  پلکسکم نیا جه،ینت در است؛ جذب یآنتالپ و جذب

 ذبجو  نود یفرآ جذب، یانرژ یمقدارها به توجه با .شودیم ییشناسا ساختار
 یبورا  اسوت.  یکیزیف نوع از  BN/Cisplatin-Pristine کمپلکس در
 یونودها یپ یمحودوده  در هاآن جذب یهایانرژ اگرچه ها، کمپلکس ریسا
 یتووجه قابول  طوور  به که نیا به توجه با اما رند،یگینم قرار یقو ییایمیش

 جوذب  عنووان بوه  را هاآن توانیم هستند، یکیزیف جذب یانرژ از تربزرگ
 یکینامیترمود یرپذیامکان یبررس یبرا ادامه در کرد. یبنددسته ییایمیش

 ،adΔG بسیو گ آزاد یانرژ راتتغیی ها،نانولوله سطح بر نپلاتیسیس جذب
 مورد هایکمپلکس یبرا adΔS یپانترو راتییتغ و adΔH یآنتالپ راتییتغ
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 انگریو ب adΔG یمنفو  مقدار است. دهیگرد ارائه 6 جدول در و محاسبه نظر
 adΔG کوه  دهود یمو  نشان جینتا .باشدیم جذب ندیفرآ بودن یخودخودبه

 یلوکوالر یک +22/4) مثبت BN/Cisplatin-Pristine کمپلکس یبرا
 نوامطلوب  و بوودن  یخوود رخودبوه یغ از یحواک  وضوح به که است مول( بر

 .باشدیم خالص نانولوله سطح یرو نیپلاتسیس جذب یکینامیترمود بودن
 adΔG ریمقواد  فلوزات،  بوا  شده دهییآلا کمپلکس سه هر یبرا ال،ح نیا با

 نیو ا در جذب ندیفرآ یخودخودبه انجام تیقابل دیمؤ که شد محاسبه یمنف
 مقودار  بوا  tinFe/Cispla-BN کموپلکس  ان،یم نیا در است. هاسامانه

 نظوور از و داشووته را adΔG نیتووریمنفوو مووول، بوور یلوکووالریک -34/93
 با توافق در جهینت نیا که شودیم محسوب سامانه نیدارتریپا یکینامیترمود

 adΔH یآنتوالپ  راتییتغ یمنف ریمقاد ن،یا بر علاوه است. جذب هاییانرژ
 است. گرمازا نوع از جذب ندیفرآ که دهدیم نشان هاکمپلکس یتمام یبرا

 بوا  دارو کونش بورهم  ریتفسو  در یدیو کل یپوارامتر  هوا، مولکوول  نیب فاصله
 فاصوله  کند، جذب شتریب را دارو نانولوله هرچه است. نظر مورد یهانانولوله

 نیو ا .ردیو گیمو  شوکل  یتریقو وندیپ و افتهی کاهش آن سطح و دارو نیب
 و هشود  یبررسو  انولولهن به دارو اتصال محل در ساختارها همه یبرا فاصله

 وندیپ طول شود یم مشاهده که همانطور است. شده ارائه 4 جدول در جینتا
N–H سووواختار در BN/Cisplatin-Pristine و 246/4 بوووا برابووور 

 طوور بوه  مقودار  نیو ا ساختارها ریسا در کهیحال در است، آنگستروم 996/4
 طوول  Fe/Cisplatin-BN سواختار  در اسوت.  افتوه ی کاهش یمحسوس

 با برابر Co/Cisplatin-BN در آنگستروم، 628/4 با برابر N–H وندیپ

 آنگسوتروم  326/4 بوا  برابر Ni/Cisplatin-BN در و آنگستروم 628/4
 فلوز  با شده دهییآلا یهانانولوله در N–H وندیپ طول کاهش شد. محاسبه

 جذب تیتقو و کنشبرهم قدرت شیافزا دهندهنشان هیاول نانولوله به نسبت
 بوا  شوده  دهییآلا نانولوله ان،یم نیا در است. سطح بر نیپلاتسیس مولکول

Ni یموضوع  کونش بورهم  انگریو ب که دهدیم نشان را وندیپ طول نیکمتر 
 و قودرت  حوال،  نیو ا بوا  است. نانولوله سطح و دارو اتصال محل در تریقو
 و سوت ین قضواوت  قابول  وندیپ طول اساس بر تنها کنشبرهم یکل یداریپا
 یهوا لیو تحل جینتوا  و یکینامیترمود یاپارامتره جذب، یانرژ با همراه دیبا

BN- کمووپلکس اگرچووه اسوواس، نیووا بوور شووود. یابیووارز یالکترونوو

Ni/Cisplatin کمووپلکس دارد، را ونوودیپ طووول نیتوورکوتوواه -BN

Fe/Cisplatin آزاد یانورژ  و جوذب  یانورژ  نیتور یمنف داشتن لیدل به 
 ونود یپ طوول  یبررسو  نیهمچن .شودیم بمحسو سامانه نیدارتریپا بس،یگ
 ،Fe یبرا مقدار نیا که داد نشان نظر مورد فلز و نیپلاتسیس کلر اتم نیب

Co و Ni اسوت.  آنگسوتروم  222/4 و 536/4 ،225/4 بوا  برابور  بیو ترتبه 
 کونش بورهم  دیو مؤ گور، ید فلوز  دو بوه  نسبت Ni–Cl وندیپ بودن ترکوتاه
 فلزات نشاندن که است آن از یحاک جینتا است. دارو با Ni تریقو یموضع

 جوذب  بوه  نانولولوه  سوطح  لیتما شیافزا موجب دیترین بور یرو بر واسطه
 آموده، دسوت بوه  یونودها یپ طوول  ریمقواد  به توجه با .شودیم نیپلاتسیس

 کرد. یبنددسته ریز بیترت در توانیم را هاکمپلکس

-BN < Fe/Cisplatin-BN < Ni/Cisplatin-BN

BN/Cisplatin-Pristine < tinCo/Cispla 
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 B3LYP/lanl2dz ینظر سطح در شده مطالعه هایکمپلكس یكینامیترمود یپارامترها و (،adsE) جذب یانرژ ریمقاد :1 جدول

 Eads ساختار

(kcal/mol) 

ΔGad 

(kcal/mol) 

ΔHad 

(kcal/mol) 

ΔSad 

(kcal/mol.K) 

Pristine-

BN/Cisplatin 

93/5-  22/4  84/2-  395/3-  

BN-Fe/Cisplatin 93/24-  34/93-  58/23-  395/3-  

BN-Co/Cisplatin 55/42-  32/64-  29/45-  326/3-  

BN-Ni/Cisplatin 88/93-  62/42-  36/98-  392/3-  

 

  
 
 

)بر حسب آنگسترم(مطالعه  مورد هایشده در کمپلكسبهینه هایطول پیوند :8جدول  

 d (A°) پیوند کمپلکس

Pristine-

BN/Cisplatin 

H150-N61 246/4  

 H153-N63 996/4  

BN-Fe/Cisplatin H149-N76 628/4  

 Cl145-Fe144 225/4  

BN-Co/Cisplatin H149-N76 628/4  

 Cl145-Co144 536/4  

BN-Ni/Cisplatin H149-N76 326/4  

 Cl145-Ni144 222/4  
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آنگسترم. حسب بر پیوندی فواصل با Ni/Cisplatin-BN   و BN/Cisplatin-Pristine،  Fe/Cisplatin-NB،  Co/Cisplatin-BN  هایکمپلكس یینها ساختار :1 شكل

 یملكول یها تالیاورب لیتحل و هیتجز -0-8

 با شده دهییآلا یهانانولوله و هیاول دیترین بور ن،یپلاتسیس یالکترون خواص
 ،LUMO و HOMO یهوا توال یاورب یانورژ  اسواس  بور  واسطه فلزات
 جدول مطابق ،ییایمیش یریپذواکنش یگرهافیتوص و (gE) ینرژا شکاف

 یداریو پا خصووص  در یارزشمند اطلاعات پارامترها نیا اند.شده یبررس 9
 موورد  یهوا سامانه در بار انتقال تیقابل و ییایمیش یریپذواکنش ،یونالکتر

 اسوت،  شوده  داده نشوان  9 جودول  در که گونههمان .دهندیم ارائه مطالعه
 بوه  نسوبت  Co و Fe، Ni بوا  شوده  دهییآلا یهانانولوله HOMOE ریدمقا

 شیافزا هاآن LUMOE ریمقاد کهیحال در است، افتهی کاهش هیاول نانولوله
-نانولولوه  در HOMOE ریمقواد  ن،پلاتیسیس جذب از پس است. کرده دایپ

Pristine- بوووه نسوووبت Co و Fe، Ni بوووا شوووده دهییوووآلا یهوووا

BN/Cisplatin در شیافوزا  زموان هوم  طوور به و دهدیم اننش کاهش 
 و HOMOE ریمقواد  در یمشابه راتییتغ .شودیم مشاهده LUMOE ریمقاد

LUMOE با شدهاصلاح یاهولولهنان یبرا Al و Ga است شده گزارش زین 
 سوبب  نانوساختارها LUMOE و HOMOE ریمقاد در رییتغ .]24 و 22 ،93[
 مقدار نیشتریب یدارا هیاول دیتریبورن رساختا است. شده gE ریمقاد در رییتغ

gE اسووت (eV 68/3) و بووالا یالکترونوو یداریووپا دهنوودهنشووان کووه 
 مولکووول جووذب از پووس .باشوودیموو سوواختار نیووا نییپووا یریپووذواکوونش

 که ابدییم کاهش eV 62/3 به gE مقدار آن، سطح یرو بر نیپلاتسیس
 بار انتقال تیقابل بهبود و یالکترون یهاکنشبرهم تیتقو انگریب کاهش نیا

 بووا دیووتریبورن سوواختار اصوولاح اسووت. BN/Cisplatin-Pristine  در
 اسوت  شده eV 64/3 به gE توجه قابل کاهش موجب Co و Fe  فلزات

 سواختارها  نیو ا ییایمیشو  تیو فعال و یالکترون ییرسانا شیافزا از یحاک که
 در gE مقودار  ،نیپلاتسیس جذب از پس .باشدیم هیاول دیتریبورن به نسبت
 که یحال در ابد،ییم شیافزا eV 62/3 به Fe/Cisplatin-BN ساختار

 جینتوا  نیو ا .مانود یم یباق رییتغ بدون Co/Cisplatin-BN ساختار در
 یهوا نانولولوه  و دارو مولکوول  نیبو  داریو پا کونش برهم لیتشک دهندهنشان

 یهمخوان نیشیپ یهاافتهی با جهینت نیا است. واسطه فلزات با شده دهییآلا

 gE کوه  اسوت  شوده  گوزارش  زیو ن یقبلو  مطالعوات  در کوه  یاگونهبه دارد؛
 در ،Ga و Al بوا  شوده اصلاح یهانانولوله و خالص دیترین بور یهانانولوله
 کاهش یجزئ طوربه ن،یلامیسیپن و نیتابیجمس ن،یتارابیس یداروها حضور

 ،22 ،93[ است شده هانانولوله ییرسانا شیافزا به منجر کاهش نیا و افتهی
 ییایمیش یریپذواکنش هستند، ترینییپا gE یدارا که یباتیترک .]22-29

 یساختارها یتمام انیم در .ارندبرخورد یکمتر یداریپا از و داشته یبالاتر
 کوه  دهود یمو  نشوان  را gE (eV 35/3) نیکمتور  Ni-BN ،یبررس مورد

 (eV 34/3) ییایمیشو  یسوخت  نیکمتور  و یریپوذ واکونش  نیشتریب انگریب
 یبرا (eV 23/3) یدوست الکترون شاخص مقدار نیشتریب ن،یهمچن است.

 و الکتورون  رشیپوذ  بوه  آن یبالا لیتما که است شده محاسبه ساختار نیا
 شیافوزا  eV 32/3 به gE ن،یپلاتسیس جذب با .کندیم دییتأ را بار انتقال

 لیتشوک  انگریو ب رام نیا که ابدییم کاهش یدوست الکترون شاخص و افتهی
BN- سوواختار در یالکترونوو بووار ییبووازآرا و داریووپا کمووپلکس کیوو

Ni/Cisplatin .و ییایمیشو  ینرمو  شیافزا ،یانرژ شکاف کاهش است 
 و Fe، Ni با شده دهییآلا یهانانولوله در یدوست الکترون شاخص شیافزا

Co، ژهیوبه Ni، و نیپلاتو سیس مولکول با تریقو کنشبرهم دهندهنشان 
 شیافوزا  انگریو ب جینتوا  نیو ا .باشود یمو  بوار  انتقال تیقابل توجه قابل بهبود

 هوا آن کوه  دهود یمو  نشوان  و بووده  هوا سامانه نیا ییایمیش یریپذواکنش
 در و ییدارو یهانانوحامل توسعه یبرا یادوارکنندهیام یهانهیگز توانندیم

 نیپلاتو سیسو  بر یمبتن یستیز یحسگرها ،یلیتکم مطالعات انجام صورت
  باشند.

 سطح فلز، با شده آلاییده نیتریدهای بور روی بر پلاتینسیس جذب از پس

 HOMOEسوطح  کوه حوالی  در یافتوه،  کواهش  اولیوه  نانولوله با مقایسه در 

 LUMOEکواهش  (.9 )جودول  دهدمی نشان افزایشHOMOE   بوه  منجور 
 هاونالکتر خودیخودبه حرکت امکان نتیجه در و شده یونش انرژی کاهش
 و HOMO مورزی  هوای اوربیتوال  توزیوع  هوای نقشوه  شوود. موی  فراهم

 LUMOسوووووووووووواختارهای بوووووووووووورای 

NB-ristineP نیپلاتسیس همراهبه فلز با شده دهییآلا یدهایترین بور و 
 خصووص  در یقو یدق اطلاعات هانقشه نیا اند.شده داده شینما 4 شکل در

 انیو م کنشبرهم نوع و بار انتقال یاحتمال یرهایمس ،یالکترون فعال ینواح
 ،BN/Cisplatin-Pristine سواختار  در .کنندیم فراهم را بستر و دارو
 متمرکوز  نیپلاتو سیسو  مولکول یرو بر عمدتاً OMOH اوربیتال یچگال

 سوطح  بور  یحود  توا  دارو، بر علاوه LUMO تالیاورب که یحال در است،
 سواختار،  نیو ا در کوه  دهود یم نشان الگو نیا است. شده عیتوز زین نانولوله
 دارو از بوار  انتقال و کرده فایا را الکترون دهنده نقش نیپلاتسیس مولکول

 محودود  نسوبتاً  عیو توز حوال،  نیو ا بوا  .باشود یمو  محتمول  نانولوله بستر به

 LUMOانیو م متوسط یالکترون کنشبرهم انگریب نانولوله سطح یرو بر 
 یهوواتووالیرباو ،Fe/Cisplatin-BN کمووپلکس در اسووت. بسووتر و دارو
 شیو آلا محول  آهون،  اتوم  شامل هیناح در LUMO و HOMO یمرز

 دهنوده نشوان  عیو توز نیو ا انود. شوده  توزیوع  نیپلاتسیس مولکول و نانولوله
 به که است نانوحامل و دارو نیب مؤثر بار انتقال و یقو یالکترون کنشبرهم

 شیافوزا  موجوب  واسطه فلز حضور کند.یم کمک کمپلکس شتریب یداریپا
 اسوت.  شده بار انتقال یبرا مؤثرتر یرهایمس جادیا و هاتالیاورب یپوشانهم

 Fe نقوش  دهنوده نشان دارو جذب محل و فلز هیناح در LUMO تمرکز

 یالگو .باشدیم بستر و دارو نیب کنشبرهم تیتقو و یالکترون پل عنوانبه
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 یاگونوه بوه  شود،یم همشاهد  Co/Cisplatin-BN ساختار در یمشابه
 Co اتم و نیپلاتسیس مولکول اطراف در عمدتاً  HOMO تالیاورب که

 گسترش یفلز هیناح و نانولوله سطح بر LUMO تالیاورب و شده متمرکز
 و شدهاصلاح نانولوله به دارو از مؤثر بار انتقال انگریب عیتوز نیا است. افتهی
 هوا، سواختار  یتموام  انیو م رد اسوت.  شدهلیتشک کمپلکس مناسب یداریپا

Ni/Cisplatin-BN یهوا توال یاورب نیبو  ییفضوا  یپوشانهم نیشتریب 

 HOMOو LUMO گسوترده  عیو توز .دهدیم نشان را LUMO  بور 
 بوار  انتقوال  از یحواک  نیپلاتو سیس مولکول و نانولوله سطح ،Ni فلز یرو
 ریمقواد  بوا  جینتا نیا است. اجزا انیم توجهقابل یالکترون کنشبرهم و یقو
 یخووان هوم  ساختار نیا یبالا یدوست الکترون شاخص و یانرژ شکاف کم

 و یالکترونو  تیفعال شیافزا در یدیکل نقش Ni که دهدیم نشان و داشته
 کند.یم فایا نیپلاتسیس جذب یداریپا

 

، )A(، الكترون خواهی )I(یل یونش ، پتانس)gE(انرژی  اختلاف، )LUMOE(لومو  ملكولی ، انرژی اوربیتال)HOMOE(هومو ملكولی انرژی اوربیتال  :0جدول

 ( ساختارهاωو شاخص الكترون دوستی ) (X)(، الكترونگاتیوی η(، سختی شیمیایی )μپتانسیل شیمیایی الكترونی )

 EHOMO ساختار

(eV) 
ELUMO (eV) 

Eg (eV) I (eV) A 

(eV) 

μ 

(eV) 

η 

(eV) 

X (eV) ω 

(eV) 

Cisplatin 49/3-  32/3-  62/3  49/3  32/3  65/3-  83/3  65/3  62/3  

Pristine-BN 42/3-  35/3-  68/3  42/3  35/3  62/3-  33/3  62/3  66/3  

Pristine-

BN/Cisplatin 

44/3-  32/3-  62/3  44/3  32/3  62/3-  38/3  62/3  64/3  

BN-Fe 49/3-  66/3-  64/3  49/3  66/3  62/3-  32/3  62/3  42/3  

BN-Fe/Cisplatin 44/3-  38/3-  62/3  44/3  38/3  65/3-  32/3  65/3  62/3  

BN-Co 49/3-  66/3-  64/3  49/3  66/3  62/3-  32/3  62/3  42/3  

BN-Co/Cisplatin 44/3-  63/3-  64/3  44/3  63/3  62/3-  32/3  62/3  46/3  

BN-Ni 49/3-  62/3-  35/3  49/3  62/3  43/3-  34/3  43/3  23/3  

BN-Ni/Cisplatin 49/3-  62/3-  32/3  49/3  62/3  63/3-  39/3  63/3  52/3  
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 مطالعه مورد هایکمپلكس LUMO و HOMO یملكولتالیاورب ریتصاو :.8 شكل

 

 NBO لیتحل و هیتجز -0-0

 ن،پلاتیسیس داروی در هابرهمکنش در ریدرگ هایاتم بار راتییتغ 2 جدول
 نیهمچنو  و Ni و Fe، Co فلوزات  بوا  شوده  دهییو آلا و هیو اول دیو ترین بور

 مثبوت  بوار  جدول، ریمقاد به توجه با .دهدیم نشان را حاصل یهاکمپلکس
 شیافوزا  فلوز  اب شدهدهییآلا و هیاول نانولوله با برهمکنش از بعد دارو Pt اتم

 بار یجزئ انتقال انگریب که است، افتهی کاهش Cl یهااتم یمنف بار و افتهی
 بوار  اسوت.  Cl–Pt وندیپ شدن فعال و دیترین بور سطح به نیپلاتسیس از

 فلز با شده دهییآلا یهانانولوله در است فلز اتم دهدهن نشان که 144M اتم
 دهنوده نشوان  کوه  اسوت  هشود  تور  مثبوت  نپلاتیسیس با برهمکنش از بعد

 و 61N، 63N هایاتم بار است. دارو با کنشبرهم در فلز میمستق مشارکت

76N انگریو ب کوه  اسوت  افتوه ی شیافوزا  نپلاتوی سیس با برهمکنش از بعد 
 ن،یبنوابرا  اسوت.  کموپلکس  یدارسواز یپا و بار انتقال در هااتم نیا مشارکت

 شوده  دیو تریبورن سطح به نیپلاتسیس از بار انتقال باعث کمپلکس لیتشک
 و خوالص  یهوا نانولولوه  بوه  دارو از بوار  انتقال زین نیشیپ مطالعات در است.

 شوده  دهییو آلا یساختارها .]25 و 29 ،22[ است شده مشاهده شده دهییآلا
 بوار  انتقوال  و تور یقوو  کونش برهم ه،یاول دیترین بور به نسبت ،Ni و Fe با
 دارد. یهمخوان زین جذب یانرژ الاترب ریمقاد با افتهی نیا که دارند یشتریب
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 سوازنده  مختلوف  یاجوزا  یمولکوول  یهوا توال یاورب انیم یالکترون انتقالات
 شنقو  هوا کموپلکس  نیو ا یداریو پا در (نانولوله و نپلاتیسی)س هاکمپلکس

 رندهپذی–دهنده یهاکنشبرهم دارکنندهیپا یهایانرژ رو،نیازا دارد. یمؤثر

 )(2)E(روش از یریگبهره با NBO ددتعو  بوه  توجوه  بوا  .دیگرد محاسبه 
 کوه  گرفوت  جوه ینت تووان یمو  ،یالکترونو  انتقالات و یمولکول یهاتالیاورب

 انتقوال  از یناشو  E∑)(2)( رندهپذی–دهنده دارکنندهیپا یهایانرژ مجموع
 یداریو پا در یتووجه قابول  سهم بالعکس، ای و نانولوله به نپلاتیسیس از بار

 بوه  مربووط  kcal/mol  حسوب  بور  E∑(2) بیو ترت  دارد. هوا کموپلکس 
 آموده  دسوت  بوه  رزی صورتبه نانولوله به نپلاتیسیس از یالکترون انتقالات

 :است

 < (7.58) Ni/Cisplatin-BN < (5.9) Fe/Cisplatin-BN

 Co/Cisplatin-BN < (21.46) BN/Cisplatin-ristineP

(148.06) 

 نپلاتوی سیسو  بوه  نانولوله از یالکترون انتقالات به مربوط E∑(2) بیترت و
 :از است عبارت

 Ni/Cisplatin-BN > (67.80) Fe/Cisplatin-BN

-Pristine > (21.61) Co/Cisplatin-BN > (66.70)

 (14.3) BN/Cisplatin 

Pristine- کمووووپلکس در شوووود  یمووو  مشوووواهده کوووه  هموووانطور 

BN/Cisplatin، (2) مقدار∑E بوه  دارو از یالکترون انتقالات به مربوط 

 آن انگریو ب مشواهده  نیو ا اسوت.  کوچک نسبتاً  دارو به نانولوله از و نانولوله
 بوا  یقوو  کونش بورهم  جادیا به یکم لیتما هیاول دیترین بور سطح که است

 یالکترونو  رفتوار  در یمحسوسو  رییتغ ،Fe تما حضور در دارد. نیپلاتسیس
 یتوجه قابل طوربه دارو به نانولوله از انتقال E∑(2) مقدار .شودیم مشاهده

 موضووع  نیو ا است. افتهی کاهش معکوس انتقال کهیحال در افته،ی شیافزا
 یتور یقو الکترون دهنده نقش Fe با شده اصلاح سطح که دهدیم نشان

 E∑(2) مقدار نیشتریب ،Co/Cisplatin-BN کسکمپل در .کندیم فایا
 کونش بورهم  انگریو ب کوه  شود  مشواهده  نانولولوه  به دارو از انتقال به مربوط

 نانولولوه  از انتقال مقابل، در است. جهت نیا در یقو اریبس رندهپذی–دهنده
 موجوب  Co حضوور  کوه  اسوت  آن از یحواک  جینتا نیا است. کمتر دارو به

 کموپلکس  رفتوار  اسوت.  شوده  نانولوله سطح ونالکتر رشیپذ توان شیافزا
Ni/Cisplatin-BN نمونه مشابه Fe .(2) مقودار  است∑E نانولولوه  از 

 کوه  کنود یم انیب جینتا نیا است. معکوس انتقال از شتریب مراتببه دارو به
Ni همانند زین Fe کنشبرهم تیتقو و سطح یریپذواکنش شیافزا سبب 

 سطح یسازفعال موجب Ni و Fe وجود ن،یبنابرا شود.یم نیپلاتسیس با
 ملاحظوه  که طورهمان است. شده ها کمپلکس یداریپا ریچشمگ شیافزا و

 .اسوت  هوا کموپلکس  جوذب  هوای یانرژ بیترت با مشابه دوم روند شود،می
 یهوا یانورژ  بیو ترت بور  نپلاتیسیس به نانولوله از الکترون انتقال نبنابرای
 Ni و Fe بوا  شدهدهییآلا یها کمپلکس دنبو ترداریپا و هاکمپلکس جذب
 است. مؤثر

 (eها )برحسب های درگیر در برهمكنشبار اتم :0جدول 

 Pt147 Cl145 H149 H150 H153 M144 N61 N63 N76 

Cisplatin 456/3  933/3-  242/3  242/3  242/3  - - - - 

Pristine-BN - - - - - - 496/6-  496/6-  - 

BN-Fe - - - - - 322/6-  - - 326/6-  

BN-Co - - - - - 322/6-  - - 358/6-  

BN-Ni - - - - - 342/3-  - - 635/6-  

Pristine-BN/Cisplatin 489/3  239/3-  - 292/3  292/3  - 484/6-  422/6-  - 

BN-Fe/Cisplatin 923/3  932/3-  259/3  - - 239/3  - - 693/6-  

BN-Co/Cisplatin 946/3  423/3-  258/3  - - 234/3  - - 665/6-  

BN-Ni/Cisplatin 953/3  949/3-  252/3  - - 839/3  - - 422/6-  
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 AIM لیتحل و هیتجز -0-4

-سیس جذب مسئول اصلی کنشبرهم استحکام و ماهیت بررسی منظوربه

 در هوا اتوم  نظریوه  اسواس  بور  الکترونی چگالی توپولوژیکی تحلیل پلاتین،
 بین کنشبرهم به مربوط پیوند بحرانی نقطه برای (QTAIM) هامولکول

 پلاتوین سویس  کلور  اتوم  و (Ni Co, Fe, = 144M) نانولولوه  فلزی اتم

(145Cl) الکترونی چگالی شامل شدهمحاسبه پارامترهای شد. انجام () در 

 چگالی ،)2( الکترون چگالی لاپلاسین (،BCP) پیوند بحرانی ینقطه
 ،)V( الکترونوی  پتانسویل  انورژی  چگوالی  ،)G( الکترونوی  جنبشی انرژی
 .انددهش ارائه 5 جدول در که هستند –G/V نسبت و 2λ و 1λ ویژه مقادیر

 BCP الکترونوی  چگوالی  مقودار  بیشوترین  شود،می ملاحظه که طورهمان
BN- کموووپلکس بوووه مربووووط Cl144M…145 کووونشبووورهم بوورای 

Fe/Cisplatin ساختار این در کنشبرهم بیشتر استحکام بیانگر که بوده 
BN- کموپلکس  بورای  ρ مقودار  کمترین است. دیگر سیستم دو به نسبت

Co/Cisplatin نسوبی  بوودن  ترضعیف دهندهنشان که شودیم مشاهده 

 چگوالی  تجموع  غلبوه  بیانگر BCP2 منفی مقادیر است. کنشبرهم این
 در اشوتراکی  کنشبرهم از ایمولفه وجود و ایهستهبین ناحیه در الکترونی

 کموپلکس  در BCPV مطلوق  قودر  مقودار  ن،یهمچن .است M•••Cl پیوند
Fe/Cisplatin-BN بیو ترتبوه  آن از پوس  و داشوته  را مقدار نیشتریب 

 قوورار Co/Cisplatin-BN و Ni/Cisplatin-BN یهوواکمووپلکس

 بور  عولاوه  دارد. مطابقت هاکمپلکس نیا جذب یانرژ روند با که رندیگیم
 یچگوال  تمرکوز  انگریو ب هوا سوتم یس یتموام  در 2λ و 1λ یمنفو  ریمقاد ن،یا

 ریمقواد  ت،یو نها در سوتند. ه ونود یپ ریمسو  بر عمود یراستا دو در یالکترون

BCPρ، BCP2 نسووبت و G/V– کوونشبوورهم کووه دهنوودیموو نشووان 
M•••Cl یهوا مؤلفوه  از یتووجه قابول  سوهم  بوا  حدواسوط  یتیماه یدارا 
 یداریوووپا در را یاصووول نقوووش و بووووده یکیالکترواسوووتات و یکووالانسووو

 .کندیم فایا شدهلیتشک یهاکمپلکس

 

 

 

 

 

 

 

 (auکمپلکس ها بر حسب واحد اتمی ) AIMحلیل تجزیه و ت برخی پارامترهای :5جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
BCP 2BCP GBCP VBCP λ1 λ2 -G/V 

BN-Fe/Cisplatin 3234/3  3222/3-  2223/3  3262/3-  3234/3-  3962/3-  32/6  

BN-Co/Cisplatin 3986/3  3265/3-  9823/3  3953/3-  3934/3-  3432/3-  32/6  

BN-Ni/Cisplatin 3932/3  3252/3-  2663/3  3983/3-  3232/3-  3923/3-  38/6  

066 



   

 بهار 1045 | سال سیزدهم | شماره 1 | صفحات 719 - 579

 حلال اثر بررسی -0-5

 و فلوز  بوا  شوده  دهییو آلا یهوا نانولوله انیم کنشبرهم تیماه مطالعه یبرا
 سواختار  ،یدارورسان یهاحامل عنوانبه هاآن تیقابل یابیارز و نپلاتیسیس

 ینظور  سوطح  در و PCM مودل  از اسوتفاده  با آب حلال در هاکمپلکس

 B3LYP/LANL2DZهوا کمپلکس جذب یانرژ و شدند یسازنهیبه 
 بوا  Fe/Cisplatin–BN کموپلکس  اسوت.  شوده  محاسبه آب حلال در

 پوس  و دهدیم نشان را جذب یانرژ نیشتریب -kcal/mol36/62  مقدار
 kcal/mol) و Ni/Cisplatin–BN( -kcal/mol 99/69) آن از

22/66- )Co/Cisplatin–BN زیو ن صخوال  دیو تریبورن .رنود یگیم قرار 
 دارد. یآبو  طیمحو  رد را( -kcal/mol 23/2) جذب یانرژ زانیم نیکمتر

 و جوذب  نود یفرآ بوودن  یخودخودبه انگریب جذب یانرژ ریمقاد بودن یمنف
 شودمی مشاهده که طورهمان است. یآب طیمح در داریپا کمپلکس لیتشک

 افتهی کاهش هاستمیس یتمام در جذب یهایانرژ قدرمطلق ،یآب طیمح در
  دارو با آب یهاولمولک رقابت و حلال یدارسازیپا اثر به کاهش نیا است.

 بور  آب حلال ریتأث یبررس در .شودیم داده نسبت سطح با کنشبرهم یراب
 و نیتابیجمس یداروها با Ga و Al با شده دهییآلا یهانانولوله کنشبرهم

 بیو ترت وجود، نیا با .]22[ است آمده دستبه مشابه یجینتا زین ن،یتارابیس
 :است یگاز ازف مشابه یآب فاز در هاکمپلکس یداریپا

-BN < Ni/Cisplatin-BN < Fe/Cisplatin-BN

BN/Cisplatin-Pristine < Co/Cisplatin 

 و Fe ژهیو وبوه  واسطه، فلزات با دیترین بور اصلاح که است آن انگریب جینتا
Ni، توجوه  با .شودیم نیپلاتسیس با کنشبرهم توجه قابل تیتقو موجب 
 کنود، یمو  فوراهم  یسوت یز طیشرا از یبهتر یسازهیشب یآب طیمح نکهیا به

 در کوواربرد یبوورا توورمناسووب یانووهیگز توووانیموو را Fe–BN نانولولووه
 یداریو پا انیو م تعوادل  اسوت  لازم البتوه  دانسوت.  یدارورسوان  یهوا امانهس

 نظور  در لحام یینها یطراح در دارو شدهکنترل شیرها تیقابل و کمپلکس
     .شود گرفته

  گیری نتیجه -0

 سطح یرو بر نیپلاتسیس ضدسرطان یدارو جذب ندیفرآ مطالعه، نیا در 
 فلوزات  با شده دهییآلا و )BN-Pristine( خالص دیترین بور یهانانولوله
 یبررسو  موورد  DFT محاسوبات  از استفاده با کلین و کبالت آهن، واسطه

 دیترین بور نانولوله که داد نشان وضوحبه وهشپژ نیا یهاافتهی گرفت. قرار
 یاگونوه به دارد، نیپلاتسیس با یکیزیف عمدتاً و فیضع کنشبرهم خالص

 نانولولوه  نیو ا و نبووده  یخوود خودبه یکینامیترمود نظر از جذب ندیفرآ که
 دیو ترین بور نانولوله شیآلا مقابل، در .ستین مناسب یدارورسان کاربرد یبرا

 را دارو جوذب  ییتوانوا  یریچشمگ طوربه Ni و Fe، Co فلزات یهااتم با
 آزاد یانورژ  راتییو تغ یمنفو  ریمقواد  و یمنفو  جذب یهایانرژ داد. شیافزا

 یخوود خودبه انگریب شده، دهییآلا کمپلکس سه هر یبرا )adΔG( بسیگ
 هوا  نانولولوه  نیا یکینامیترمود یداریپا و جذب ندیفرآ بودن گرمازا و بودن
 با (Fe-BN) آهن با شده دهییآلا نانولوله ،یبررس مورد فلزات انیم در بود.

 و نیدارتریو پا عنووان بوه  adΔG نیتور یمنف و جذب یانرژ مقدار نیشتریب
 کواهش  از یحواک  یالکترونو  خوواص  یبررس شد. ییشناسا حامل نیمؤثرتر
 در یدوستالکترون شاخص شیافزا و LUMO-HOMO یانرژ شکاف

 دهنوودهنشووان کووه بووود ،Ni-BN ژهیوووبووه شووده، دهییووآلا یهووانانولولووه
 زیآنوال  ساختارهاسوت.  نیو ا شوتر یب بار انتقال تیقابل و بالاتر یریپذاکنشو

 NBOبوه  نیپلاتو سیس یدارو از عمدتاً یالکترون بار انتقال که کرد دییتأ 
 نیو ا ،Ni و Fe ژهیو وبوه  واسوطه،  فلزات حضور و ردیگیم صورت نانولوله
 کونش بورهم  که داد نشان AIM جینتا ن،یهمچن .کندیم لیتسه را انتقال

 از یتووجه قابول  سوهم  با حدواسط یتیماه یدارا دارو کلر اتم و فلز اتم نیب
 در کنشبرهم نیا استحکام و بوده یکیالکترواستات و یکووالانس یهامؤلفه

 .است نیریسا از شتریب BN    Fe/Cisplatin- کمپلکس

 مناسووب اتصوال  دهنوودهنشوان  جووذب یژانور  یمنفوو نسوبتاً  ریمقوواد اگرچوه 
 عودم  یمعنوا  بوه  موضووع  نیو ا اسوت،  دهییآلا یهانانولوله به نیپلاتسیس

 داد نشوان  حولال  اثر محاسبات جینتا .ستین یستیز طیشرا در دارو شیرها
 کوه  شوود یمو  جوذب  یانرژ توجهقابل کاهش موجب یآب طیمح حضور که

 اسوت.  یکیولووژ یزیف طیمحو  در نانوحامل با دارو کنشرهمب فیتضع انگریب
 کنشبرهم ،pH راتییتغ رینظ یعوامل بدن، یواقع طیشرا در ن،یا بر علاوه

 نود یفرآ تواننود یمو  یسوت یز یهوا مولکول ریسا و یونی قدرت ها،نیپروتئ با
 یمناسب تعادل دیبا مناسب نانوحامل رو،نیازا کنند. لیتسه را دارو یآزادساز

 در آن شوده کنتورل  شیرهوا  امکوان  و دارو انتقال یبرا یکاف یداریپا انیم
  کند. برقرار هدف محل

 بهبود موجب کبالت و کلین با دیترین بور یهانانولوله شیآلا اگرچه
 مستلزم هاسامانه نیا یستیز کاربرد شد، نیپلاتسیس جذب یهایژگیو

 کلین آزاد یهاونی رایز است، هاآن یسازگارستیز و تیسم قیدق یبررس
 هداشت هاسلول بر ینامطلوب اثرات توانندیم بالا یهاغلظت در کبالت و

 آن یعیطب نقش و شتریب یسازگارستیز لیدل به آهن گر،ید یسو از باشند.
 ییدارو یهانانوحامل توسعه یبرا یترمناسب نهیگز ،یستیز یندهایفرا در
 یابیارز کی عنوانبه دیبا پژوهش نیا جینتا ن،یبنابرا .رسدیم نظر به

 مطالعات قیطر از آن یتجرب یاعتبارسنج و شود گرفته نظر در هیاول ینظر
                                                                                                                                                                 است. یضرور ندهیآ در یستیز و یشگاهیآزما
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Abstract: Boron nitride nanotubes have attracted considerable attention as promising nanocarriers for drug 

delivery owing to their excellent biocompatibility, high chemical stability, and low toxicity. However, their 

relatively weak interaction with platinum-based anticancer drugs, particularly cisplatin, has limited their 

practical application in drug delivery systems. In this study, the effect of transition-metal doping (Fe, Ni, and 

Co) on the adsorption behavior of cisplatin on BNNTs was systematically investigated using density functional 

theory calculations at the B3LYP/LANL2DZ level. The results demonstrated that transition-metal doping 

significantly enhances both the adsorption strength and thermodynamic stability of the resulting complexes. The 

adsorption energy increased from −5.39 kcal/mol for pristine BNNTs to −42.30, −39.88, and −26.55 kcal/mol 

for the BN-Fe/Cisplatin, BN-Ni/Cisplatin, and BN-Co/Cisplatin complexes, respectively. Likewise, the Gibbs 

free energy of adsorption was calculated to be −30.02, −27.16, and −12.96 kcal/mol, confirming the spontaneous 

nature of the adsorption process and the superior stability of doped systems. Frontier molecular orbital analysis 

revealed a reduction in the HOMO–LUMO energy gap from 0.18 eV for pristine BNNTs to 0.14, 0.12, and 0.06 

eV for the Fe-, Co-, and Ni-doped complexes, respectively, indicating enhanced chemical reactivity. 

Furthermore, natural bond orbital analysis demonstrated significant charge transfer between cisplatin and the 

doped nanotubes, particularly in Fe- and Ni-doped systems, while atoms-in-molecules analysis demonstrated 

that the metal–chlorine interaction possesses an intermediate electrostatic–covalent character, with the Fe-doped 

complex exhibiting the strongest interaction. Solvent calculations further showed that although the absolute 

adsorption energies decreased in the aqueous phase, the relative stability order of the complexes remained 

unchanged. Among the investigated systems, BN-Fe/Cisplatin complex exhibited the highest stability, 

highlighting its potential as an efficient nanocarrier for cisplatin delivery in cancer therapy. Nevertheless, the 

practical design of an optimal drug delivery platform requires balancing strong drug binding with controlled 

drug release under physiological conditions. 
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