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 چکیده

به هدفمندی دارورسانی برای بیماریهای خاص که استفاده از داروهای آنها عوارض جانبی فراوانی علمی  یجامعهبه دلیل نیاز روزافزون       

برای فرد بیمار دارد، مطالعات بسیاری صورت گرفته که برای درک بهتر و بهینه کردن روند آزمایشگاهی جهت بررسی توانایی دارورسانی 

فارماکوکینتیک دارو  تغییر خصوصیات  حاملهای نانویی با  کند.نقش مهمی را ایفا می  حاملهای دارو، به کارگیری روشهای تئوری و محاسباتی

 مجموعهو  B3LYP در سطحشوند. در این تحقیق با استفاده از محاسبات تابعی چگال دارو وکاهش عوارض جانبی آن می باعث بهبود عملکرد 

در این بررسی مقدار  بر روی نانو لوله های بور نیترید پرداخته شده است. جمسیتابینبه بررسی واجذب داروی ضد سرطان  311G(d,p)-6پایه 

دهد دست آمده نشان میه انرژی جذب این دارو بر روی نانو حامل های مورد نظر در مقایسه با داروی جمسیتابین افزایش داشته است که نتایج ب

 .هستندیل کمپلکس با داروی جمسیتابین بور نیترید ترکیباتی نامناسب برای تشک های نانو لوله

 

 جمسیتابین، نانولوله بورنیترید، نظریه تابعی چگال، ضد سرطان، داروی هدفمند. واژه های کلیدی:

 

 . مقدمه1

به سیستم هاى دارورسانى هوشمند نیاز آنها، متنوع بودن خواص فیزیکى و شیمیایى ها و به دلیل پیشرفت سریع در کشف دارو     

شود و به بافت بیمار در بدن عنوان حامل دارو قرار داده میدر روش دارورسانی هوشمند، دارو بر روی یک نانو ذره خاص به .داریم
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تمام بدن می شود و دارو در سراسر بدن توزیع ، راکى و تزریقىخو مول مصرف دارو نظیر مصرفهاى مع  با روش .[1-2]رسدمی

اثرات منفى ایجاد مىتواند سبب مصرف آنها بصورت معمول و اند برخى از دارو ها به شدت سمىگیرد. میقرار دارو تحت اثر آن 

اند و افزایش مقدار آنها مى تواند داروهاى مصرفى سمىی سرطانی هابیماری مثال در یابد. برای اثر درمانى آنها کاهش یا شوند و 

 .شودبیمار گ به مرمنجر بگذارد و حتى بر سلامتی بیمار  اثر معکوس

کارگیری مواد و ههای دارورسانی از جهت بسیستم .ی دارندکارایى بیشترو دارورسانى جدید عوارض جانبى کمتر های مسیست

مواد این سیستم ها باید سازگاری زیستی با بدن داشته باشند تا بتواند به آسانی به دارو . های زیادی دارندفرآیند تولید، محدودیت

 متصل شوند، از بدن قابل حذف باشد و فرآیند تولید نیز به دقت کنترل گردد تامحصول حاوی دارو، فعالیت بیولوژیکی دارو را

 صورت هدفمند اثبات کرده اند.هتوانایی خود را جهت انتقال دارو ب ،. در بین حامل های مختلف دارو، نانو ذرات[3]کاهش ندهد

استفاده از آن  باو است  ثرؤم هاماندا به رسانى دارو زیستى پذیرى دسترس افزایش منظور به جدید هایحطر تکوین رد این فناوری

پایه  بیشتر محصولات درمانی برنمود.  کنترل را دارو سازى آزاد سرعت و مکان، زمان و یافت دست هدفمند دارو رسانى به مىتوان

نانوذره و دارو تشکیل شده اند که بعنوان نسل دوم درمانهای دارویی شناخته می  هدفمند شامل فناوری نانو از یک سیستم دارورسانی

، نانوذرات درختسانها ،نانوذرات ،میسلهاماکرومولکولها، پلیمرها،  به مىتوان رسانى دارو در استفاده مورد هاى از حاملشوند. 

به عنوان نانوحامل  تواننددر تحقیقاتی که انجام شده مشاهده شد که نانولوله های کربنی ذاتا سمی نیستند و می .کرد اشارهفلزی و ... 

 .[4-11]گزینه ی خوبی باشند

 یپایداری گرمایی، استحکام و مهمتر از همه زیست سازگار نانولوله بورنیترید با توجه به خواص مکانیکی ویژه، پایداری شیمیایی،

ین نانو لوله در برابر عوامل . در تحقیقات انجام شده ثابت شده است که اگرفته استبالا بیشتر از سایر نانوذرات مورد توجه قرار 

چون این  .برهمکنش انجام دهد DNAبالایی است و قادر است که با مولکول های زیستی مثل  اکسایششیمیایی بی اثرند و دارای 

رساند و از آن می توان به عنوان نانو حامل برای نمی DNA نانو ذره ذاتا سمی نیست بنابراین آسیبی به مولکولهای زیستی مثل

-در این تحقیق ما کمپلکس شدن داروی جمسیتابین و نانولوله اروهایی که سمی هستند و عوارض جانبی بالایی دارند استفاده شود.د

داروی  ،تواند به عنوان نانوحاملکنیم که میبررسی می را بورنیترید با استفاده از محاسبات کوانتومی دانسیته تابعی چگال ی

ضد سرطان است که به صورت آنتی . جمسیتابین با نام تجاری جمزار یک داروی [12-14]جمسیتابین را به محل هدف برساند

های خاصی که برای رشد تومورها لازم هستند جلوگیری می کند. جمسیتابین برای درمان کند و از تولید پروتئینمتابولیت عمل می

ن دارو به زند و تزریق ایاین دارو به کبد آسیب جدی می شود.انواع خاصی از تومورها مثل تومور پانکراس، ریه و مثانه استفاده می

دفع  دفع خون از ادرار، ،ومشکلاتی مثل صدمه ی جدی به کبد شود. جمسیتابین عوارضزنان باردار باعث آسیب جدی به جنین می

با توجه به عوارض جانبی جمسیتابین  ما این دارو  .[15]کند،کاهش پلاکت و تنگی نفس ایجاد میکاهش نوتروفیل ،پروتئین از ادرار

ی نانو لوله .برسد کردیم تا عوارض جانبی آن کاهش یابد و دارو به صورت هدفمند به سلول هدف را با نانولوله ی بورنیترید ترکیب
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معمول،  دارورسانی هایسیستم با . درمقایسهاستبورنیترید به دلیل شکل استوانه ای و استحکام بالا بهترین نانو حامل برای این دارو 

 یادرآب و  داروهای غیرمحلول حلالیت بهبود دارو، عمر نیمه با افزایش را درمانی فعالیت توانندمی دارورسانی نانو هایسیستم

های بیمار همانند تومورها دارو و امکان تجمع نانو داروها در بافت سمی بهبود بخشند. کاهش اثرات دارو شده کنترل آزادسازی

تجمع آن در  وکاهش بیمار هایبافت در دارو تجمع های نانو داروها است. با افزایشها، از دیگر ویژگیبدلیل نفوذپذیری بهتر آن

بیش از نیمی از داروها  .رسدرود بلکه سمیت شیمیایی آن نیز به حداقل میدرمان بالا می هینه تنها بازدهای سالم بدن، بافت 

های توموری را های دارو قابلیت نفوذ در بافت نانو حامل هستند و به همین دلیل در جریان خون قابلیت حل شدن را دارند. دوستآب

شود که این به صورتى طراحى میحامل دارو ذرات نانو طورکلىاندازه به  .را هستندهای بافت سرطانی دابه دلیل تراوا بودن رگ

دلیل نبود  بهکه شود ایجاد در توده سرطانى دارو غلظت بالایى از نانو و های توده سرطانى عبور کنند گمویری ذرات بتوانند از غشا

به ها حاملبراى رسانش مؤثر دارو توسط این نانو . [16]یابدیش میتراوایى و ماندگارى دارو افزا، سامانه لنفاوى در توده سرطانى

کردن   با نامرئی .نداصلاح شوها باید آنسطح های هدف و جلوگیری از شناسایی و حذف نانو ذرات توسط سامانه ایمنی بدن،  سلول

ها را از حذف توسط سامانه توان آنمیدوست ساختن نانوذرات آبنانو دارو و پلیمرى روى سطح های ایجاد پوششنانوذرات با 

بررسی  در 311G(d,p)-6پایه  مجموعهو  B3LYP در سطحاستفاده از محاسبات تابعی چگال  ،این تحقیق ازهدف  ایمنی بدن حفظ کرد.

 .باشدمیبر روی نانو لوله های بور نیترید  جمسیتابینواجذب داروی ضد سرطان 
 

 محاسباتیروش های . 2

داروی ضد در . [17]اجرا گردید 03رسم گردید و در نرم افزار گوسین  3و گوس ویو   4ساختارها با استفاده نرم افزار هایپرکم      

( به 7،7) و ( 6،6بور نیترید )های له لو( مدلهای محاسباتی می باشند. که نانو7،7( و )6،6سرطان جمسیتابین، نانولوله های بور نیترید )

در ابتدا بهترین . ندسته اتم هیدروژن 14اتم بور و  56اتم نیتروژن،  56و اتم هیدروژن  12 اتم نیتروژن، 42اتم بور،  42رای داترتیب 

کلیه محاسبات به . سپس تمام ساختارهای مدل بهینه شدندو انرژی گپ کمتر انتخاب گردید و  ی بیشتر، بر اساس انرژی پایدارروش

 (.2و 1های )شکل اند. انجام شده **B3LYP/6-311Gمحاسباتیدر سطح  DFTروش 

 دست آمده است.هب 1انرژی جذب بین داروی جمسیتابین و نانو لوله های بور نیترید طبق رابطه 

ΔEads = EBNNTs- Gem – ( EBNNTs+ EGem)                                                                          (1) 

انرژی جذب مولکول جمسیتابین روی سطح نانو  adsEو  استانرژی کل مولکول در هر یک از آنها  BNNTsE ،GemEو  Gem -BNNTsEکه 

 دست آمده است.هب **B3LYP/6-311 G در سطح( است. که مقدارآن 7،7( و )6،6)بور نیترید های لوله 
 

 

 . نتایج و بحث3

داروی -(6،6(،کمپلکس نانو لوله بورنیترید)7،7بورنیترید )(، نانو لوله 6،6. بررسی خواص ساختاری نانو لوله بور نیترید )3-1

 داروی جمسیتابین -(7،7جمسیتابین و کمپلکس نانو لوله بورنیترید )
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بور  -هیدروژن و نیتروژن -بور، نیتروژن  -طول پیوند بین هیدروژن  (7،7) و ( 6،6)بور نیترید  هایدر نانو لوله 1با توجه به جدول      

داروی ( 6،6رنیترید)( و کمپلکس نانو لوله بو6،6در نانو لوله بور نیترید ) است.آنگستروم 45/1-46/1و  01/1، 19/1به ترتیب

بور به  -نیتروژن -نیتروژن و بور -بور -هیدروژن و نیتروژن -نیتروژن -نیتروژن، بور -بور –جمسیتابین زاویه پیوند بین هیدروژن

و  )6،6(همچنین در نانو لوله بور نیترید  است.آنگستروم 89/119 -13/115و07/118 -87/117، 03/117 -16/115، 84/120 ترتیب 

 -هیدروژن و نیتروژن -نیتروژن -نیتروژن، بور -بور –داروی جمسیتابین زاویه پیوند بین هیدروژن(6،6نانو لوله بورنیترید) کمپلکس

آنگستروم  95/119 -90/115و65/118 -17/113، 91/115 -14/115، 75/120 -71/120ور به ترتیبب -نیتروژن -نیتروژن و بور -بور

  است.

 
 

 جمسیتابین. -(6،6( و نانو لوله بور نیترید )6،6. بهینه سازی نانو لوله بور نیترید )1شکل 

 
 جمسیتابین. -(7،7( و نانو لوله بورنیترید )7،7بهینه سازی نانو لوله بور نیترید ) .2شکل 
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عبارتی هممان دوقطبی کاهش می یابد و ب ،قرار گرفتن روی سطح نانو لوله که با استدبای  17/13ممان دوقطبی داروی جمسیتابین 

( و 6،6نانو لوله بور نیترید )–نانو لوله بور نیترید کاهش می یابد. انرژی جذب کمپلکس جمسیتابین -قطبیت کمپلکس جمسیتابین

ه با توجه به انرژی ب استکیلو ژول بر مول  96913819و  8810400( به ترتیب مقدار7،7نانو لوله بور نیترید )–کمپلکس جمسیتابین 

 دارو روی سطح نانو لوله جذب نمی شود و بعبارتی واجذب دارد. ،دست آمده
 

 (7،7و  6،6نانو لوله بور نیترید ) -( و کمپلکس داروی جمسیتابین7،7و  6،6بور نیترید ) پارامترهای خواص ساختاری نانو لوله .1جدول 

BNNTs (7,7) Gem- BNNTs (7,7) Bond Length(A0) BNNTs (6,6) Gem-BNNTs Bond Length(A0) 

1.19 1.19 H1-B2 1.19 1.19 H1-B2 

1.45 1.45 B2-N3 1.46 1.46 B2-N3 

1.45 1.45 B2-N4 1.46 1.46 B2-N4 

1.45 1.45 N4-B6 1.45 1.45 N3-B5 

1.45 1.45 B5-N7 1.45 1.45 N4-B6 

1.45 1.45 N7-B8 1.46 1.46 B6-N7 

1.46 1.46 B8-N9 1.46 1.46 B5-N7 

1.46 1.46 B8-N10 1.45 1.44 N7-B8 

1.45 1.45 N9-B12 1.46 1.46 B8-N9 

1.45 1.45 N10-B11 1.46 1.46 B8-N10 

1.46 1.46 B11-N13 1.45 1.44 N9-B11 

1.46 1.46 B12-N13 1.45 1.45 N10-B12 

1.45 1.45 N13-B14 1.46 1.47 B12-N13 

1.46 1.46 B14-N16 1.46 1.47 B11-N13 

1.45 1.45 N15-B17 1.45 1.45 N13-B14 

1.45 1.45 N16-B18 1.46 1.46 B14-N15 

1.46 1.46 B17-N19 1.46 1.46 B14-N16 

1.46 1.46 B18-N19 1.45 1.45 N15-B17 

1.45 1.45 N19-B20 1.45 1.45 N16-B18 

1.46 1.46 B20-N21 1.46 1.46 B18-N19 

1.46 1.46 B20-N22 1.46 1.46 B17-N19 

1.45 1.45 N21-B23 1.45 1.45 N19-B20 

1.45 1.45 N22-B24 1.45 1.45 B20-N21 

1.45 1.45 B23-N25 1.45 1.45 B20-N22 

1.45 1.45 B24-N25 1.01 1.01 N21-H23 

1.01 1.01 N25-H26 1.01 1.01 N22-H24 

120.71 120.75 H1-B2-N3 120.84 120.84 H1-B2-N3 

118.47 118.65 B8-N9-B11 118.07 118.07 B2-N4-B6 

113.19 118.47 B12-N13-B11 118.04 118.04 B6-N7-B8 

118.48 113.17 B12-N13-B14 117.87 117.87 B8-N10-B12 

118.44 118.47 B18-N19-B20 117.86 117.86 B12-N13-B14 

114.07 113.14 B24-N25-B23 115.16 117.87 B20-N22-H24 

115.91 114.14 B23-N25-H26 115.13 115.16 B20-N21-H23 

119.94 115.90 N9-B11-N13 117.06 115.13 N4-B2-N3 

119.94 119.94 N13-B12-N10 119.89 117.06 N10-B12-N13 

119.93 119.94 N15-B14-N13 119.89 119.85 N13-B14-N15 

119.95 119.96 N15-B17-N19 118.14 119.89 N19-B20-N22 

119.95 119.95 N19-B18-N16 122.30 119.89 N22-B20-N21 

-149.34 -121.73 - -27.610 -91.31 Energy (kev) 

-646.293 -614.498 - -646.293 -594.623 EHOMO(kj/mol) 

-174.67 -162.413 - -220.095 -230.702 ELUMO(kj/mol) 

469.2 452.085 - 426.198 363.921 Egap(kj/mol) 

0 96913819 - 0 8810400 Eads 

8.97 12.3591  6.89 7.39 
Dipole 

moment(debaye) 
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 1. بررسی رزونانس مغناطیسی هسته3-2

نانو لوله بور -( و کمپلکس داروی جمسیتابین7،7و  6،6در این تحقیق اثرات ایزوتروپیک و آنیزوتروپیک در نانو لوله بور نیترید )     

طبق  SACآنیزتروپیک  و ثابت شیلدینگ SICدر اینجا ثابت شیلدینگ ایزوتروپیک مورد مطالعه قرار گرفت. ( 7،7و  6،6نیترید )

 قابل ذکر است از قدر مطلق اعداد استفاده گردید. .باشد xx<yy<zzبدست آمده است به شرطی که  2و 1رابطه

CSI= 
1

3
(σxx + σyy + σzz)                                                                (2) 

CSA= σzz - 
1

2
 (σyy + σxx)                                                                    (3) 

و سپس رزونانس مغناطیس هسته مورد بررسی قرار گرفته است. لازم به ذکر است  نددر این تحقیق ابتدا نانولوله ها بهینه شده ا

  آمده است. 3و  2بور نیترید و کمپلکس آن بررسی شده است که اطلاعات آن در جدول  در نانولوله C 13 N,14H, 1B , 11عناصر

 داروی جمسیتابین.–(7،7(و کمپلکس نانو لوله بور نیترید )7،7طیس هسته در نانو لوله بور نیترید )پارامترهای رزونانس مغنا .2جدول 

BNNTs (7,7) Gem - BNNTs(7,7) 

Atoms. Isotropic CSI Anisotropy CSA Isotropic CSI Anisotropy CSA 

B5 70.86 70.86 40.57 10.71 70.83 70.83 40.24 28.64 

B12 65.78 65.78 56.45 15.01 65.81 65.81 56.01 40.24 

B38 69.84 69.84 38.89 8.05 70.13 70.13 37.73 25.98 

B44 70.22 70.22 38.54 8.41 70.24 70.24 38.66 26.37 

B52 71.18 71.18 42.00 12.95 70.88 70.88 41.48 29.25 

N82 121.98 121.98 185.98 172.81 122.04 122.04 186.47 124.34 

N87 117.53 117.53 190.57 157.79 117.88 117.88 189.86 181.59 

N91 83.08 83.08 242.21 65.56 83.53 83.53 242.41 165.59 

N94 122.02 122.02 184.69 55.88 121.77 121.77 184.20 130.38 

N113 154.82 154.82 81.14 66.11 154.61 154.61 78.36 58.99 

N115 118.07 118.07 190.49 178.06 118.27 118.27 188.29 130.28 

N118 82.81 82.81 241.25 196.20 82.78 82.78 241.26 229.30 

N119 116.90 116.90 191.92 159.03 117.34 117.34 191.79 185.18 

N122 154.58 154.58 80.12 49.43 154.68 154.68 80.49 59.90 

N124 118.21 118.21 189.63 54.08 118.02 118.02 191.09 134.20 

N126 117.38 117.38 197.69 58.19 116.38 116.38 195.67 140.66 

C137     27.75 35.95 72.01 38.97 

C141     33.59 60.90 168.76 85.70 

 

آن برای بور  SACمقادیر  است. ppm 118-82و  71-65( 7،7بور و نیتروژن به ترتیب در نانو لوله بور نیترید ) SICمقادیر  2در جدول 

که در میدان مغناطیسی  است 118است بیشترین مقدار آنیزوتروپیک مربوط به اتم نیتروژن   55ppm-196و  10-13و نیتروژن

 SICجمسیتابین مقادیر  -(6،6برای نانو داروی بور نیترید ) 3ها ظاهر می شود. همچنین در جدول ضعیف تر نسبت به بقیه نیتروژن

جسیتابین برای بور و  -(6،6در نانو داروی بور نیترید ) SACو مقادیر ppm 154-82و  71-65برای بور و نیتروژن به ترتیب مقدار 

                                                 
1  Nuclear magnetic resonance 
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است که در میدان مغناطیسی  88. بیشترین مقدار آنیزوتروپیک مربوط به نیتروژن است ppm 218 -70و  36 -21نیتروژن به ترتیب 

پایینتر نسبت به بقیه ظاهر می شود که در اثر قرار دادن داروی جمسیتابین روی سطح نانو لوله ایزوتروپیک و آنیزوتروپیک نسبت به 

 ها افزایش پیدا کرده است.نانو لوله بورنیترید تن

 داروی جمسیتابین–( 6،6( و کمپلکس نانو لوله بور نیترید )6،6. پارامترهای رزونانس مغناطیس هسته در نانو لوله بور نیترید )3جدول 

BNNTs (6,6) Gem - BNNTs(6,6) 

Atoms. Isotropic CSI Anisotropy CSA Isotropic CSI Anisotropy CSA 

B3 69.03 69.04 42.63 19.63 65.23 65.23 58.58 35.76 

B9 69.04 69.04 42.63 19.63 65.24 65.24 58.14 34.82 

B11 69.03 69.03 42.59 30.25 67.84 67.84 40.04 21.38 

B23 68.23 68.23 40.83 16.91 68.39 68.39 39.81 22.17 

B38 69.39 69.39 43.90 41.56 69.26 69.26 43.56 25.44 

N51 110.59 110.59 189.91 134.54 110.73 110.73 194.49 116.94 

N57 149.82 149.82 89.77 57.53 149.68 149.68 92.63 70.83 

N61 149.65 149.65 90.36 64.79 149.25 149.25 91.78 39.04 

N73 112.08 112.08 187.56 90.44 110.29 110.29 195.82 121.91 

N74 110.79 110.79 190.13 91.02 111.15 111.15 188.54 117.41 

N75 76.08 76.08 240.28 111.83 116.05 116.05 184.68 115.93 

N76 109.73 109.73 195.96 185.31 109.74 109.74 195.74 112.93 

N78 115.87 115.87 185.59 171.72 115.81 115.81 185.42 107.53 

N80 110.59 110.59 189.91 134.54 109.99 109.99 188.79 176.90 

N88 76.08 76.40 240.28 111.35 75.48 75.48 239.01 218.21 

N90 110.79 110.79 190.13 91.02 110.59 110.59 110.59 117.00 

N93 115.87 115.87 185.59 171.72 116.05 116.05 183.86 109.65 

N113         169.12 159.08 111.83 37.18 
 

 1بررسی رزونانس چهار قطبی هسته ای. 3-2

طیف نگاری رزونانس چهارقطبی هسته یکی از تکنیک های شیمیایی شناسایی ترکیبات است که با رزونانس مغناطیس هسته      

 NQRدر انتقال هسته می تواند در غیاب میدان مغناطیسی شناسایی شود و بعبارتی طیف نگاری  NMR ،NQRمرتبط است. برخلاف 

با ممان چهارقطبی هسته که پخش بار  (EFG) 2رابط بین گرادیان میدان الکتریکی NQRبا میدان صفر است. رزونانس  NMRمشابه 

های مجاور از طریق ) برای ایجاد پیوند ویژه با اتم کنددر ماده مشخص می  را موقعیت یک هسته EFGصورت گرفته است. البته 

در یک  NQRانتقالی منحصر بفرد برای یک ماده را می دهد. فرکانس  NQRی شود(. فرکانس های لایه ظرفیت انجام مالکترون

ممان چهار قطبی هسته با پخش  است.هسته های مجاور  EFGترکیب یا کریستال متناسب با ممان چهارقطبی هسته، خواص هسته و 

ممان چهار قطبی  از برهمکنش  NQRی شود.بار روی سطح غیر کره ای است و اندازه گیری روی سطح صاف و مسطح انجام م

 لحظه ای با گرادیان میدان الکتریکی در ارتباط است. 

                                                 
1 Nuclear quardipole resonance 
2 electric field gradient 

https://en.wikipedia.org/wiki/Electric_field
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 5و  4معادله از با محور اصلی سیستم بررسی کرد. با استفاده  EFGرابطه مستقیم بین نتایج و محاسبات را می توان از طریق تنسورهای 

را بدست آورد. منظور از  ηQپارامتر نامتقارن و  CQباشد می توان ثابت جفت شدن چهارقطبی  |qzz|>|qyy|>|qxx|به شرطی که 

CQ  برهمکنش ممان چهار قطبی الکتریکی هسته ها با تنسورهایEFG  مقدار  است.که در هسته های چهار قطبی بوجود آمده

برای اتمهای هیدروژن، بور، کربن و  آنکه مقادیر ،[18]گرفته شده است 1از مقاله پیککو Qاستاندارد ممان چهارقطبی هسته ها 

نتایج پارامترهای رزونانس مغناطیس چهار قطبی هسته ای در جدول  است. دبایمگا 27/33و  44/20، 59/40، 86/2نیتروژن به ترتیب 

   آمده است. 4

CQ= e2Qqzzh-1                                                                (4) 

ηQ=|(qxx- qyy)/qzz|                                                                           (5) 
 

 . پارامترهای رزونانس مغناطیس چهار قطبی هسته ای.4جدول 

BNNTs (7,7) Gem-BNNTs (7,7) BNNTs (6,6) Gem-BNNTs 

(6,6) 

Atom.N Cq ɳ Cq ɳ Atom.N Cq ɳ Cq ɳ 

B5 2.78 0.00 2.77 0.00 B1 2.78 0.00 2.78 0.00 

B12 2.78 0.00 2.78 0.00 B12 2.78 0.00 2.78 0.00 

B15 2.78 0.00 2.77 0.00 B25 2.78 0.00 2.78 0.00 

B19 2.77 0.00 2.77 0.00 B38 2.78 0.00 2.78 0.00 

B25 2.78 0.00 2.77 0.00 B40 2.78 0.00 2.78 0.00 

B39 2.78 0.00 2.77 0.00 N53   4.04 0.00 

B43 2.77 0.00 2.77 0.00 N54   4.04 0.00 

B47 2.77 0.00 2.77 0.00 N90   4.04 0.00 

B53 2.77 0.00 2.77 0.00 N94   4.04 0.00 

N76   4.04 0.00 N95   4.04 0.00 

N95   4.04 0.00 N96   4.04 0.00 

C140   4.05 0.00 O108   -5.07 0.00 

H146   0.00 0.01 O114   -7.70 0.00 

H148   0.00 0.06 H124   0.00 0.01 

( تغییراتی در مقدار 6،6( و نانو لوله بور نیترید )7،7در اثر قرار گرفتن داروی جمسیتابین روی نانو لوله بور نیترید ) 4با توجه به جدول 

 95و  76نیتروژن سبب تغییر شده است و اتمهای نیتروژن ثابت چهار قطبی هسته ای در اتمهای بور ایجاد نشده است ولی در اتمهای 

( از مقدار بسیار جزیی به 7،7( و نانو لوله بورنیترید )6،6اثر میدان الکتریکی قوی را احساس می کنند و نسبت به نانو لوله بور نیترید )

 رسد.می 4مقدار 

 2و دانسیته حالت LUMO و HOMO. بررسی انرژی 3-4

با  محاسبات مربوطه کند و ( سهم اوربیتال مولکولی هر عنصر را نسبت به کل سیستم فراهم میDensity of stateدانسیته موضوعی )

 .مشاهده می کنید 3انجام شده است که در شکل  Gaussianاستفاده از نرم افزار 

                                                 
1 Pyykkö 
2 Density of state 
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و نانو لوله  (C)جمسیتابین-(6،6، نانو لوله بور نیترید )(B)(7،7، نانو لوله بور نیترید )(A)(6،6برای نانو تیوبهای بور نیترید ). نمودار دانسیته موضوعی به انرژی 3شکل 

 .(D)جمسیتابین-(7،7بور نیترید )

 

(، نانو لوله بور نیترید 7،7(، نانو لوله بور نیترید )6،6در نانو لوله بورنیترید ) LUMOو   HOMOاختلاف انرژی بین 3با توجه به شکل 

کیلو ژول بر مول است که  85/452و  92/363، 2/469، 19/426جمسیتابین به ترتیب -(7،7جمسیتابین و نانو لوله بور نیترید )-(6،6)

 ترتیب اختلاف انرژی گپ بصورت زیر است
Bgap <E Dgap A < Egap C< Egap E 

 

و در اثر قرار گرفتن داروی  با توجه به انرژی گپ هر چقدر نانو لوله کوچکتر باشد احتمالا رسانش الکتریکی آن بیشتر است.

 جمسیتابین روی سطح نانو لوله بور نیترید انرژی گپ کاهش پیدا می کند و رسانش الکتریکی آن افزایش می یابد.

 نتیجه گیری. 4

( )نانو دارو( مورد بررسی قرار گرفت که تغییرات فاحشی  7،7و  6،6جمسیتابین روی سطح نانو لوله بور نیترید ) در این کار، داروی

ضد سرطان جمسیتابین نسبت به نانو  یدر ساختار مولکولی از نظر طول پیوند و زاویه پیوندی بوجود نیامده است. ممان دوقطبی دارو

پس حلالیت آن در آب مقدار محسوسی کاهش پیدا کرده است و با بررسی انرژی جذب  جمسیتابین بیشتر است-لوله بور نیترید

متوجه می شویم که جذب روی سطح نانو لوله صورت نگرفته است و به نوعی واجذب دارد. با بررسی انرژی گپ در نانو لوله بور 
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انرژی گپ آن کاهش پیدا کرده  ،به مقدار بسیار کم نانو لوله بورنیترید متوجه این نکته می شویم که-نیترید و کمپلکس جمسیتابین

 است پس رساناش نانو دارو بصورت جزیی افزایش پیدا می کند. 
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