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 چکیده
و  (NBO)های پیوندی طبیعی اوربیتال و (IR)محاسبات مادون قرمز  با استفاده از نقاط کوانتومی گرافنبا ملفالان برهمکنش  ،در این مطالعه

تغییرات انرژی آزاد  و نرژی جذب سطحی، تغییرات آنتالپیقرار گرفت. مقادیر منفی ا مورد ارزیابی های مولکولی مرزی )هومو و لومو(اوربیتال

گرماده، خودبخودی و از لحاظ عملی امکان پذیر  نقاط کوانتومی گرافنبر روی سطح  ملفالانحاکی از آن بود که جذب سطحی  گیبس

، چگالی و سختی شیمیایی لکتروفیلیسیته، پتانسیل شیمیایی،های هومو و لومو، گپ انرژی، اارامترهای ساختاری مانند انرژی اوربیتالپ. باشدمی

نقاط کوانتومی روی سطح بر  ملفالانگیر گپ انرژی بعد از جذب شدن قرار گرفتند. کاهش چشم بحث هم محاسبه شده و مورد انرژی نقطه صفر

نقاط کوانتومی شده و از نانو  قویتجاذب و جذب شونده تالکتریکی و خاصیت الکتروکاتالیتیک بعد از برهمکنش  نشان داد که هدایت گرافن

 .استفاده کرد ملفالانرای ساخت حسگر الکتروشیمیایی نوین برای شناسایی و تعیین توان بمیگرافن 
 

 .های طبیعی پیوندی، جذب سطحیتابعی چگالی، اوربیتال، نظریه قاط کوانتومی گرافن، نملفالان :کلیدواژه
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 مقدمه
 یک (Alkeran) آلکران یبا نام تجار (Melphalan)ملفالان 

 یکه از رشد و گسترش سلول ها باشدیضد سرطان م یدارو

و L-Sarcolysin  .کندیم یریدر بدن جلوگ یسرطان

Phenylalanine Mustard phenylalanin ینا یگرد هاینام 

از سرطان  یدرمان نوع خاص یملفالان برا .] 1-5[دارو است

متعدد(، سرطان تخمدان، و سرطان پستان مورد وم یلخون )م

از جمله عوارض جانبی این دارو . گیردیاستفاده قرار م

تب،  کبودی یا خونریزی آسان، ضعف غیر معمولتوان به می

تهوع، درد معده، تب کم، از  لرز، بدن درد، علائم آنفولانزا

دست دادن اشتها، ادرار تیره، مدفوع سفالی رنگ، یرقان 

های قاعدگی از دست رفتن دوره پوست و چشم( )زردی

 های غیر معمول در بدن)دوره های پریود نامنظم( توده

بثورات قرمز رنگ پوست، نبض سریع، درد، از دست دادن 

پوست  شودتنفس نفس و یا سرفه ای که متوقف نمی .وزن

تهوع . رنگ، گیجی و ضعف زرد یا رنگ پریده، ادرار تیره

زخم یا تکه های سفید داخل دهان و  اسهالخفیف، استفراغ، 

-10[ ، اشاره نمودخارش پوست خفیف ریزش موقت مو یا

از این رو، پیدا کردن یک نانو حامل برای رساندن داروی  . ]6

ملفالان به بافت سرطانی مورد نظر و کاهش عوارض جانبی 

از سوی دیگر نانو ساختارهای  باشد.آن، امری ضروری می

گرافن، در سال های اخیر توانسته نقاط کوانتومی کربنی مانند 

های ایده آل فیزیکی و شیمیایی که دارند، اند به دلیل ویژگی

توجهات زیادی را در جامعه علمی بین المللی به سمت خود 

-. گرافن یک نانو ساختار دو بعدی می]11-15[جلب نمایند

وگانه پیوندهای د های کربن با استفاده ازباشد که در آن اتم

اند، در واقع صفحات گرافن به یکدیگر متصل شده مزدوج

هایی شش ضلعی متعدد مشابه حلقه بنزن که به از حلقه

گرافن برای . یکدیگر وصل هستند، تشکیل شده است

دی سنتز شد و نام آن از ترکیب لامی 1986نخستین بار در سال 

آروماتیک اسم گرافیت و پسوند (انِ) که به هیدروکربن های 

چندحلقه ای اشاره دارد، به وجود آمده است. با توجه به 

و خواص ساختاری و  لااینکه، گرافن مساحت سطح ویژه با

الکتریکی بسیار خوبی دارد تاکنون عملکرد آن به عنوان 

جاذب، نانو حامل دارویی و همچنین ماده حس کننده برای 

گیری بسیاری ها، دارو رسانی و همچنین اندازه ندهلایحذف آ

از مواد شیمیایی از جمله اسید آمینه پرولین، نیتروژن 

دیاکسید، سولفید هیدروژن، فرمالدهید، داروی سانیتیب و 

از این رو، هدف این . غیره مورد مطالعه قرار گرفته است

بر روی سطح ملفالان تحقیق بررسی جذب سطحی داروی 

تئوری تابعی  گرافن برای نخستین بار، به روش قاط کوانتومین

 .]15-20[باشدچگالی می

 هامواد و روش

 های محاسباتیروش -

و کمپلکس  قاط کوانتومی گرافنن و ملفالانابتدا ساختار های 

موقعیت متفاوت با استفاده از نرم افزارهای  2در  هاآن های

nanotube modeller 1.3.0.3  وSpartan  20[رسم گردید-

 (IR)سپس محاسبات بهینه سازی هندسی، مادون قرمز  . ]19

های و اوربیتال (NBO)های طبیعی پیوندی و اوربیتال

ها با استفاده بر روی تمامی ساختار (FMO)مولکولی مرزی 

 -B3LYP/6 تابعی چگالی و سری پایه  نظریهاز روش 

31G(d) 13-15[ به وسیله نرم افزار اسپارتان صورت گرفت[ .

تمامی محاسبات در فشار یک اتمسفر، محیط آبی و در 

-10˚کلوین در فواصل دمایی  398الی  298گستره دمایی 

انجام شد. لازم به ذکر است که روش و سری پایه مذکور  10˚

به این دلیل انتخاب گردید که در مطالعات پیشین مربوط به 

ی نانوساختارها، نتایج حاصل از این روش تطابق و هماهنگ

فرآیند مورد  .]16-18 [ قابل قبولی با داده های تجربی داشت

 بررسی به شرح زیر است:

 
Melphalan + Graphene → Melphalan-

Graphene                                                                (1      )  

برای محاسبه  8الی  2پس از اتمام محاسبات، ازمعادلات 

، تغییرات انرژی آزاد گیبس (adHΔ)مقادیر تغییرات آنتالپی

(adGΔ) ، پارامترهای مرتبط با اوربیتال های مولکولی از جمله

، پتانسیل شیمیایی (η)، سختی شیمیایی (HLG)گپ انرژی 
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(µ) الکتروفیلیسیته ،(ω) ثر بار منتقل شده کو شاخص حدا

(maxNΔ)  13 [ گردیداستفاده[.                                                                           

ΔHad = (H(Melphalan−Graphene) − (H(Melphalan) +

H(Graphene)))                   (2)                                      

ΔGad = (G(Melphalan−Graphene) − (G(Melphalaln) +

G(Graphene)))                       (3)                                   

HLG = ELUMO −         EHOMO   (4               )    

η =
(ELUMO − EHOMO)

2
⁄    (5                      )

(                                                                                                  
                                                                                                     

μ=(E_LUMOE_HOMO )/2       (6)                                                     

(7)                                                    ω =   μ^2 ⁄  2η                                                                                                                                                                                                            
ΔNmax = −

μ
η⁄                                                                              (8)                                                              

 

نماد آنتالپی مواد مورد مطالعه  H، در روابط ذکر شده در بالا

باشد که از جمع کردن انرژی الکترونی ساختار و آنتالپی می

، 3نیز در رابطه شماره  Gآید. نماد به دست می (thH)حرارتی 

برای نشان دادن انرژی آزادی گیبس هر یک از ساختار ها در 

نظر گرفته شده است که از جمع کردن انرژی کل الکترونی 

به دست  (thG)هر ساختار با انرژی آزاد گیبس حرارتی 

به ترتیب انرژی پایین ترین اوربیتال  HOMOEو  LUMOE، آیدمی

مولکولی اشغال نشده و انرژی بالاترین اوربیتال مولکولی 

 .]15[ باشنداشغال شده می

 بحث و نتایج

 خواص ساختاری ، اوربیتال های جبهه وNBOآنالیز  -

کاملا مشخص است، به منظور  2 و 1های همانطو که در شکل

قاط با ن ملفالانپیدا کردن پایدارترین پیکربندی، برهمکنش 

قرار  در دو حالت متفاوت مورد بررسی کوانتومی گرافن

ملفالان از سمت اکسیژن  ،32GER MEL (OH)گرفت. در 

گرافن نزدیک شده است و در  37C خود به سمت 36

خود  32Nملفالان از سمت ، NH 32GER MEL)2(پیکربندی 

مقادیر همانطور که   .قرار گرفته استگرافن  37Cبه سمت 

دهد که ، نشان می1ل ارائه شده در جدو کل الکترونیانرژی 

با نقاط کوانتومی گرافن در پیکربندی  ملفالانبرهمکنش 

(OH) 32GER MEL است  تر تجربی امکان پذیر از لحاظ

 MELآن از پیکر بندیکل الکترونی را مقدار انرژی زی

)2(NH 32GER ،نتایج حاصل از محاسبات است.  ترکم

NBOهر دو پیکربندی هیچ گونه پیوندی  ، نشان داد که در

میان ملفالان و جاذب تشکیل نشده است و جذب در هر دو 

 .]12-16 [موقعیت، از نوع فیزیکی است 

 

 محاسبه شده برای ملفالان و مشتقاتش با نقاط کوانتومی گرافنخواص شیمیایی  -1جدول 

Chemical properties MEL GER32 NH2 MEL GER32 0H MEL 

Energy (a.u) -1160.663 -2856.974 -2856.979 

∆Ead (kJ/mol) --- -193.542 -185.648 

E HOMO(eV) -6.47 -6.92 -7.01 

E LUMO(eV) 7 0.8 
0.72 

Dipole Moment (Debye) 5.97 8.33 
9.41 

HLG(eV) 13.47 7.72 
7.73 

Chemical Hardness(eV) 6.735 3.86 
3.865 

Chemical Potential(eV) -0.265 -3.06 -3.145 

Electrophilicity (eV.) 0.0052 1.2129 
1.2795 

ΔNmax(eV) -0.0393 0.7927 
0.8137 
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با نقاط  های آنو کمپلکس ملفالانمقدار ممان دوقطبی برای 

محاسبه و بررسی گردید و نتایج حاصل در کوانتومی گرافن 

طور که مشخص است، در هر ، ارائه شده است. همان1جدول 

بعد از جذب شدن بر  دارودو پیکربندی مقدار ممان دوقطبی 

دهد مشتقات ت که نشان میروی نانوساختار افزایش یافته اس

مقایسه با  در آب تری درحلالیت بیش ساختارنانو و  دارو

برخی از پارامترهای مرتبط به  .]13[ خالص دارند ملفالان

های هومو و لومو و ویژگی های ساختاری مانند گاف اوربیتال

انرژی، سختی شیمیایی، الکتروفیلیسیته، پتانسیل شیمیایی و 

دست و نتایج به شدند بیشترین بار انتقال یافته هم محاسبه 

لاحظه که م ، ارائه گردید. همان گونه1جدول  در آمده

 نانوساختار پس از تعامل با داروشود مقدار گاف انرژی می

 یاست. به عبارت محسوسی یافته کاهش در هر دو ایزومر

خاصیت الکتروکاتالیتیک  الکتریکی و میزان هدایتدیگر، 

 تر شده است قوی بر روی جاذب بعد از جذب شدن دارو

زیرا گاف انرژی ارتباطی معکوس با رسانایی دارد. یعنی هر 

 چه ترکیبی دارای گاف انرژی کمتری باشد، میزان رسانایی

پارامتر بعدی که مورد مطالعه قرار آن هم بیشتر خواهد بود. 

های ارائه شده گرفت، سختی شیمیایی بود. همانطور که داده

تی شیمیایی دهند، میزان سخبه وضوح نشان می 1در جدول

هر دو بعد از جذب شدن آن بر سطح نانوساختار در  ملفالان

 است که این موضوع نشان دهنده این کاهش یافته ایزومر،

سه با در مقایتر پذیری بیشدارای واکنش هاایزومراست که 

تر هستند انرژی خالص هستند. زیرا، ترکیباتی که نرم ملفالان

تری لازم دارند تا انتقالات الکترونی مورد نیاز برای انجام کم

انسیل مقدار پت .]16[ های شیمیایی را انجام دهندواکنش

دهد باشد که نشان میها منفی میشیمیایی برای تمامی ساختار

 فرآیند جذب از نظر ترمودینامیکی پایدار است.

دو پارامترهایی ترین بار انتقال یافته، هر الکتروفیلیسیته و بیش

هستند که میزان تمایل یک مولکول به جذب الکترون را نشان 

نشان  1دهند، همانطور که در مقادیر اائه شده در جدول می

بر روی  دارور دو پارامتر بعد از جذب شدن دهند مقدار همی

دهد ت که نشان میفراوانی یافته اس افزایش نانو ساختارسطح 

به جذب الکترون  بیشتریمایل تتار دارو و نانو ساخ مشتقات

 .]15 [دارند

 
ملفالان به  36که از سمت اکسیژن ملفالان  یاز نانو دارو یینما :1شکل 

 کربنه نزدیک شده است و جذب سطحی اتفاق32گرافن  37کربن 

 نمایش داده میشود.   OH -32MEL GER افتاده است و به اختصار

 
ملفالان به  32که از سمت نیتروژن ملفالان  یاز نانو دارو یینما  :2شکل 

کربنه نزدیک شده است و جذب سطحی اتفاق 32گرافن  37کربن 

 .شودنمایش داده می  2NH-32MEL GER افتاده است و به اختصار

 

 پارامترهای ترمودینامیکی -

مقادیر تغییرات آنتالپی جذب سطحی و ظرفیت گرمایی ویژه 

ارائه شده اند. همانطور که ملاحظه ، 2محاسبه شده در جدول 

منفی است  دو ایزومر به شدتبرای هر   ∆adH شود مقدارمی

حالت گرما  دهد فرآیند جذب سطحی در هر دون میکه نشا

زا است. تاثیر دما بر روی این پارامتر بررسی گردید و 

با  ∆adHهمانطور که مشخص است تغییر معناداری  در مقدار 
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مده است. در نتیجه، بر اساس به وجود نیا افزایش دمای محیط

ملفالان با  همکنشبرتوان دمای بهینه برای این پارمتر نمی

انرژی آزاد  مقادیر تغییراترا مشخص نمود. نانوساختار 

، ارائه گردید. همانطور که مشخص 2در جدول  نیزگیبس، 

 ملفالان با نقاط کوانتومی گرافناست برهمکنش 

خودبخودی، برگشت ناپذیر و غیر تعادلی است، زیرا مقدار 

adG∆   منفی و بزرگ  شدتبه  دو پیکربندیبرای هر

باشند. تاثیر دما بر روی هر دو پارامتر بررسی شد و می

همانطور که مشخص است با افزایش دما مقدار تغییرات 

انرژی آزاد گیبس مثبت تر شده است. در واقع، با افزایش دما 

میزان خودبخودی بودن و برگشت ناپذیری فرآیند کاهش 

 نملفالایافته است. در نتیجه، دمای بهینه برای جذب سطحی 

دمای اتاق است و در  نقاط کوانتومی گرافنبر روی سطح 

  .]13-18 [ند جذب بالاترین راندمان را دارد یاین دما فرآ

 

 کلوین. 398الی  298در گستره دمایی  الپیتغییرات آنت و تغییرات انرژی آزاد گیبسمقادیر  -2جدول 

(KJ/mol)adΔG (KJ/mol)adΔH 

Temperature(K) OH MEL 32GER MEL 2NH 32GER OH MEL 32GER MEL 2NH 32GER 

278.15 -269.9789 -268.6581 -204.7673 -203.5986 

281.15 -269.9571 -268.6362 -204.7696 -203.601 

284.15 -269.935 -268.6142 -204.772 -203.6036 

287.15 -269.913 -268.5923 -204.7744 -203.6061 

290.15 -269.8909 -268.5705 -204.7768 -203.6086 

293.15 -269.8688 -268.5485 -204.7791 -203.611 

296.15 -269.8469 -268.5266 -204.7816 -203.6136 

299.15 -269.8251 -268.5043 -204.7843 -203.6161 

302.15 -269.8033 -268.4817 -204.7869 -203.6187 

305.15 -269.7816 -268.4594 -204.7896 -203.6215 

 

 گیرینتیجه
و یک آلاینده بالقوه  ملفالان یک داروی شیمی درمانی قوی

پیدا کردن روشی برای حمل زیست محیطی است. در نتیجه، 

هوشمند آن به بافت سرطانی هدف از اهمیت زیادی 

نقاط . به همین دلیل، در این تحقیق عملکرد برخوردار است

برای  نانو حاملبه عنوان یک حسگر و  کوانتومی گرافن

مقادیر مورد مطالعه قرار گرفت.  دارواین  ملشناسایی و ح

انرژی جذب سطحی و پارامترهای ترمودینامیکی نشان دهنده 

گرما  نقاط کوانتومی گرافنبا  ملفالانآن بود که برهمکنش 

های زا، خودبخودی و از نظر تجربی امکان پذیر است. داده

 از  حاکی از آن بود که جذب NBOحاصل از محاسبات 

د شیمیایی به پیون و نانوقفس ملفالانبوده و میان  فیزیکینوع 

گاف انرژی و در پی  کاهشمده است. علاوه براین، نیاوجود 

نشان در حین این برهمکنش،  الکتریکیهدایت  بهبودآن 

توان برای می کوانتومی گرافن طنقااز  دهنده آن بود که 

گیری توسعه حسگرهای نوین الکتروشیمیایی به منظور اندازه

 استفاده نمود. ملفالان
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