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  مقدمه -1

یک مشتق خوراکی ایمیدازوکینازولین توصیه شده  (AG)1آناگرلید
در سراسر جهان است که استفاده از آن در بخش پزشکی با تایید 

با فرمول  AG .آغاز شد 1997دولت ایالات متحده در سال 
در خون  توان عامل ضد پلاکتمی را O3N2Cl7H10C مولکولی

براي درمان  نامید که PDE-3 هايدهمهارکنن شناسی و
که با افزایش تعداد  بیماریی، یا اولیه 2اساسیترومبوسیتمی 

                                                 
1 Anagrelide 
2 Essential thrombocythemia 

ساختار  .شودمیشود، استفاده ها در خون مشخص میپلاکت
 یکو  یریمیدینحلقه پ یک یمیدازول،حلقه ا یکشامل آناگرلید 
 یدفرد به آناگرلساختار منحصربه ین. ا)1(شکل است یلگروه فن

خاص در مغز استخوان متصل شده  هايیرندهتا به گ دهدیازه ماج
  .]1[را مهار کند هایتترومبوس یدتول یندو فرآ

 
 ساختار مولکولی داروي آناگرلید .1شکل 

 استفاده با 4N3C-g یتیگراف کربن یتریدن ينانوساختارها و )AGآناگرلید( يدارو هايکنشبرهم یبررس پژوهش ینا هدف :چکیده
 09 ینگوس یطمح در G(d,p)+311-6 یۀپا يسر با همراه LYP3B تابع از استفاده با محاسبات تمام است. یچگال یتابع یهنظر از

 آنها يبرا یزن )adsE( جذب هاييانرژ و شد اجرا AG4N3C-g: یهاول هايبنديصورت تمام يرو بر يساختار سازيینهبه شدند. اجرا
 سه هر در یارتعاش هايشیوه تمام که آمد دستبه AG4N3C-g: کمپلکس يبرا یدارپا یکربنديپ سه یت،نها در .یدگرد محاسبه

 هستند. -5/25 و -kcal.mol 16/0- ، 7/3-1 ترتیب به 3 تا 1 هايکمپلکس رايب adsE یرمقاد اشتند.د مثبت یرمقاد کمپلکس

 جذب یکل طور به که داد نشان یبررس مورد يساختارها يبرا )Eg( آنها ینب يانرژ اختلاف و HOMO، LUMO يانرژ سطح
AG 4 سطح يروN3C-g يانرژ سطح یادز نسبتاً  یداريناپا باعث HOMO يانرژ سطح کم یداريپا و LUMO شودیم. 

 نشان محسوسی تغییر هاکمپلکس تشکیل از بعد بررسی مورد ساختارهاي هاياتم جزئی بار مقدار که داد نشان NBO محاسبات
 هايپلکسکم در 4N3C-g از AG رهاسازي يبرا ازین مورد زمان افتد.می اتفاق دارو و نانوساختار بین ناچیزي بار انتقال و دهندنمی

 خواص و جذب انرژي گرفتن درنظر با رسدمی نظر به رو، نیا از است. s 83 و s 5-10 × 0/2، s 14-10 × 0/4 حدود بیترت به 3 تا 1
 .است AG داروي حمل براي مناسبی گزینه AG4N3C-g:-3 کمپلکس ،الکترونی

 .دارو تحویل حامل، نانو ،تییگراف کربن یتریدن چگالی، تابعی نظریه ،یدآناگرل : کلیدي هاي واژه
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هاي هدف براي به حداکثر به سلول آناگرلیدتحویل کارآمد 
رساندن اثر درمانی آن در عین به حداقل رساندن عوارض جانبی 

 ید،آناگرل یکاهش عوارض جانب يبرا .]2[بسیار مهم است بالقوه
دارو،  مقدار مصرف یممانند تنظ یمختلف ياز راهکارها توانیم

 يفراوان و استفاده از داروها یعاتما یدنمصرف دارو با غذا، نوش
به کاهش  تواندیم یزها نضد تهوع بهره برد. استفاده از نانوحامل

 کمک کند.  یدآناگرل يدارو یشاثربخ یشو افزا یعوارض جانب

 يهاشاخه یاترینو پو یناز نوظهورتر یکی عنوانبه ينانوفناور
مختلف  هايینهرا در زم یداز امکانات جد یاییدن ي،علم و فناور

از  یانواع مختلف ].3[گشایدیما م يرو یشپ یو صنعت یعلم
سرطان،  ژهیبه و ها،يماریو درمان ب صیتشخ ينانومواد برا

 يهامانند چارچوب متخلخل. نانومواد مزو]4[اندافتهیه توسع
دارو در درمان  يهابه عنوان حامل کایلیو نانوذرات س یآل-يفلز

مورد استفاده قرار  گرید یپزشکستیاز اهداف ز ياریسرطان و بس
به عنوان  ،ینانومواد کربن ر،یاخ يهاسال در .]5 -6[نداگرفته

 يبرافرد سطح منحصر به عملکرد لیحامل دارو، به دل
 یسرطان يهاسلول يریگهدف ییتوانا ،یصیتشخ يربرداریتصو

را در درمان سرطان  يکارآمد لیپتانس ن،ییپا سمیت سلولیو 
 دیترین ،کربن دیترین يهاتمام آلوتروپ انی. در م]7[اندنشان داده
مزدوج، ارزان  يدو بعد مریپل کی)، 4N3C-g(1یتیکربن گراف

و بدون فلز، توجه محققان را به خود جلب  نیفراوان در زم مت،یق
، بالا يداریپااي مانند خواص ویژه . این نانوساختار]8[کرده است

نقش در  لابا بازدهی، eV 7/2 باند ي، پهنايزوریکاتال تیخاص
. ]9-12[دهدینشان م هیتجز يکاربردهادیگر حسگر و  رسانا،مهین

، 4N3C-g هتودبا فرم  سهیدر مقا 4N3C-g نازكفوق يهاهینانولا
کمتر و بازده  تیبهتر در آب، سم تیللابالا، ح يسازگار ستیز

خواص  نی. ا]13[اندرا نشان داده یقابل توجه يفلوئورسانس نور
تا داروها را در  سازدیآن را قادر م 4N3C-g فردمنحصر به 

دهد.  لیکمپلکس تشک کو ی هقرار داد نانوساختارها يهاحفره
ها را با از مولکول یباتیترک نیاند تا چنتلاش کرده زیاديمحققان 

 جیاسنتز کنند تا به نت رندهیدهنده و پذ نیب فیضع يهاکنشبرهم
  .]14[ابندیت دس يکارآمدتر

 در آناگرلیدکربن با  یتریدن يتعامل نانوساختارها یدرك چگونگ

                                                 
1 Graphitic carbon nitride  

 سازيینهرا در مورد به يارزشمند ینشب تواندیم یسطح مولکول 
 یدرمان ارائه دهد. بررس یجبهبود نتا يبرا یدارورسان هايیستمس

کربن و  یتریدن ينانوساختارها ینب یژهاتصال و يها یسممکان
کربن بر  یتریدمختلف نانوساختار ن هاييربندیکپ یرتأث ،آناگرلید

و  یداريبر پا یطیعوامل مح یرو تاث آناگرلید يجذب و آزادساز
مهم و  ياز جنبه ها آناگرلید -یتریدکربن ن يهاکمپلکس ییکارا

 یبررس یقتحق ینا یمطالعه است. هدف اصل ینارزشمند ا
بن به کر یتریدن ياستفاده از نانوساختارها یو اثربخش یسنجامکان

 DFT سازيیهشب یقاز طر آناگرلید یدارورسان يعنوان حامل برا
 یمولکول يهامطالعه با روشن کردن برهمکنش یناست. هدف ا

 هايینشارائه ب ،آناگرلیدکربن و  یتریدن ينانوساختارها ینب
 يدارو برا یلتحو هايیستمس سازيینهدر مورد به يارزشمند

 است. یاساس یتمیترومبوسدر درمان  یدرمان یجنتا یشافزا

 محاسبات انجام روش -2

 اساس نظریۀ تابعی چگالی و با استفاده از تابعتمام محاسبات بر
B3LYP 311-6 همراه با سري پایۀ+G(d,p) در محیط 
 کنشبرهم B3LYP . از آنجا که تابع]15[اجرا شد 09گوسین 

-خوبی نشان نمیدروالس را بهنااي ضعیف مانند نیروهاي وه
براي بهبود عملکرد تابعی مورد  DFT-D3 از تصحیح ،دهد

-با استفاده از نرم AG . ساختار نانوصفحه وقرار گرفتاستفاده 
طوري که ساختار نهایی به .]16[شدندرسم  Gauss View افزار

. براي اطمینان شد 9H27N18C نانوصفحه داراي فرمول مولکولی
که ساختارهاي بهینه شده نقاط کمینه روي سطح انرژي از این

یا حالت گذار مواجه نیستیم  2پتانسیل هستند و با نقطه زینی
نین، با اجراي چ. همشدمحاسبات فرکانس ارتعاشی نیز انجام 

تصحیحات انرژي نقطه  ،انس ارتعاشیمحاسبات فرک
و  )HΔ(چون تغییرات انتالپیو پارامترهایی هم )ZPE(3صفر

. تغییرات انتالپی بر مددست آبه (ΔG)تغییرات انرژي آزاد گیبس
 1و فشار  K 298در دماي  4N3C-g روي سطح AG اثر جذب

 :محاسبه شد 1اتمسفر با استفاده از معادلۀ 

    (1)    

                                                 
2 Saddle point 
3 Zero Point Energy 
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 ترتیب نشانبه و  ،  ،1ه در معادل
 4N3C-g نانوصفحه ،AG4N3C-g: تغییرات انتالپی کمپلکس از

دست هستند که از محاسبات فرکانس ارتعاشی به AG و مولکول
ناشی از تشکیل  (ΔG)اند. تغییرات انرژي آزاد گیبسآمده

روي نانوصفحه نیز با  adsE( AG(کمپلکس و انرژي جذب
محاسبه  هاي متناظر در شرایط مشابه دما و فشاراستفاده از داده

ل ضمنی از طریق میدان واکنش لاچنین، اثرات حشوند. هممی
 2پذیرکارگیري مدل پیوستار قطبشو با به )SCRF(1خود سازگار

(PCM) 36/78(الکتریک آبنظر گرفتن ثابت ديبا در = ε (
که فرایند انتقال بار بین نانوساختار و شوند. براي اینتعیین می

تر بررسی کنیم و درك بهتري از توزیع مولکول آناگرلید را دقیق
داشته  AG4N3C-g: هاي پایدارکنندة کمپلکسبار و انرژي

را انجام  )NBO(3باشیم، محاسبات اوربیتال پیوندي طبیعی
دست براي به ]Gauss Sum]17 افزارعلاوه، نرمخواهیم داد. به

 شکافاستفاده شد.  )DOS(4آوردن نمودار چگالی حالات
 )HOMO(بین بالاترین اوربیتال مولکول اشغال شده )gE(انرژي
نانوصفحه  (LUMO)ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشدهنو پایی

 2با استفاده از معادلۀ  AG قبل و بعد از تشکیل کمپلکس با
 آید:می دستب

                          (2) 

 بحث و نتایج -3

  AG و 4N3C-g یالکترون و يساختار هايیژگیو -3-1

 یکلکتروستاتا یلپتانس ۀنقش و شده ینهبه ساختار
 نشان 2 شکل در AG و 4N3C-g هايمولکول )MEP(یمولکول

 می شود می مشاهده الف2 شکل در که همانگونه است. شده داده
 که شده یلتشک یضلع شش حلقه 9 از 4N3C-g که گفت توان

 و مسطح ساختاري و اندخورده جوش یکدیگر به حلقه 3 هر
 شش هايشبکه ارگیريقر نحوه .اندداده شکیلت را مانند صفحه

 يفضا یک شدن یدارپد باعث 4N3C-g ساختار در یضلع

                                                 
1 Self-consistent reaction field 
2 Polarizable continuum model 
3 Natural bond orbital 
4 Density of States 

 هاياتم است. شده ساختار ینا مرکز در بزرگ نسبتا متخلخل
 به یکووالانس یوندهايپ طریق از هاهگزاگون یتروژنن و کربن

 حدود متوسط طوربه N-C یوندهايپ طول .شوندیم متصل هم
Å 34/1 .شده( اشغال مولکول یتالاورب ینبالاتر استHOMO( 

 نانوساختار )LUMO(نشده اشغال یمولکول یتالاورب ترینیینپا و
 منجر که هستند -eV 61/2 و -eV 49/6 يانرژ يدارا ترتیببه
 در را آن و شد خواهد eV 87/3 یزانم به )Eg(يانرژ شکافت به

 را یمولکول سطح MEP هنقش .دهدیم قرار رسانایمهن مواد دسته
 بیانگر هاآن از کدام هر که دهدیم نشان یمختلف هايگرن با

 الکترون از یغن هايیهناح هستند. یلپتانس از یخاص مقدار
 با دارند الکترون کمبود که هایییهناح و قرمز رنگ با مولکول

 بترتیبه یزن واسط حد هايیلپتانس .شوندیم داده نشان یآب رنگ
 مشخص ب2 شکل از .دشونیم مشخص سبز و زرد هايرنگ با

 ساختار مرکز در ویژه طوربه یالکترون یچگال تجمع که شود می
4N3C-g هايمولکول با کنشبرهم يبرا یهناح ینا و است 

 .است مستعد دوستالکترون

 
 به ربوطم لکتروستاتیکیا هايتانسیلپ و شده هینهب ساختار (ب) و (الف) .2 شکل

 و LYP3B تابعی زا استفاده اب که AG (د) و (ج)و 4N3C-g مولکولی سطح
 MEP نقشه يهارنگ راهنماي اند.شده محاسبه G(d,p)+311-6 پایه مجموعه

 زرد، ؛0 و 010/0 ینب بز،س ؛100/0 زا ترمثبت آبی، :)a.u(.اتمی واحدهاي برحسب
 .-010/0 از رتمنفی قرمز، ؛-100/0 و 0 بین

 روهگ که است مشخص د)2 و ج2 (شکلAG داروي مورد در
 کلر هاياتم و پیریمیدین حلقه نیتروژن ایمیدازول، حلقه کربونیل

 دوستالکترون مراکز به حمله آماده بنزن حلقه به متصل
 حلقه هايهیدروژن حالیکه در هستند، دیگر هايمولکول

 الف

 ج

 ب

 د
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-واکنش درگیر احتمالا و بود مثبت الکتریکی بار داراي ایمیدازول
 شد. خواهند دوستهسته هاي

g-    هايکمپلکس یالکترون و يساختار هايیژگیو -3-2
:AG4N3C-g 

 ،AG4N3C-g: کمپلکس پیکربندي پایدارترین شناسایی منظوربه
 استفاده نانوساختار و دارو مولکولی الکتروستاتیک پتانسیل نقشۀ از

 قرار براي ممکن هايگیريجهت تمام که، ترتیب این به کردیم.
 سازيبهینه شد. بررسی 4N3C-g سطح روي AG گرفتن

 اجرا AG4N3C-g: اولیه هايبنديصورت تمام روي بر ساختاري
 در گردید. محاسبه آنها براي نیز )adsE(جذب هايانرژي و شد

 بدست AG4N3C-g: کمپلکس براي پایدار پیکربندي سه نهایت،
 با 3 شکل در هاآن به مربوط DOS نمودار با همراه که آمد

 کهاین از اطمینان براي اند.شده مشخص 3 تا 1 هايشماره
 سطح روي واقعی هايکمینه با متناظر شده بهینه ساختارهاي

 نقطه انرژي محاسبه براي چنینهم و هستند پتانسیل انرژي
 تابعی از استفاده با نیز ارتعاشی فرکانس محاسبات ،)ZPEE(صفر

LYP3B پایه مجموعه و G(d,p)+311-6 نشان نتیجه شدند. اجرا 
 مثبت مقادیر کمپلکس سه هر در ارتعاشی هايشیوه تمام که داد

-به داشت را انرژي مقدار ترینمنفی که کمپلکسی بنابراین، .دارند
 ادامه در چند، هر شود.می گرفته درنظر ساختار پایدارترین عنوان

  کمپلکس سه هر الکترونی و ساختاري هايویژگی بررسی به

 
 است. آمده دستبه G(d,p)+311-6 پایه مجموعه و LYP3B تابعی از استفاده با که )PDOS( حالات چگالی نمودار و AG4N3C-g: هايکمپلکس ساختار .3 شکل
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g- هايپیکربندي adsE و HΔ، GΔ مقادیر 1 جدول .شد پرداخته
:AG4N3C در را K 298 و atm 1 1 برحسب-kcal.mol نشان 

 ترتیببه 3 تا 1 هايکمپلکس براي adsE مقادیر دهد.می
1-kcal.mol 0/16- ، 7/3- شده محاسبه اعداد هستند. -5/25 و 

 و 4N3C-g بین هايکنشبرهم ترینقوي که هستند این از حاکی
AG 3 کمپلکس به مربوط-:AG4N3C-g ترینضعیف .باشد می 
 AG4N3C-g:-2 کمپلکس در نیز دارو-نانوساختار کنشبرهم
 آنقدر نباید دارو و نانوحامل یک بین کنشبرهم شود.می دیده
-سلول به رسیدن هنگام در دارو رهاسازي امکان که باشد قوي
 ضعیف جذب انرژي دیگر، سوي از باشد؛ نداشته وجود هدف هاي

 شکل شود.می نامطلوب محیط در دارو رهاسازي به منجر نیز
 تغییرات کنشبرهم از پس 4N3C-g و AG هايمولکول هندسی
-کنشبرهم رغمعلی که دهدمی نشان امر این که دارد ناچیزي

-می ثابت تقریباً پیوندي زوایاي و پیوندها طول قوي نسبتاً هاي
  مانند.

 رایطش در ،AG4N3C-g:-2 کمپلکس براي GΔ همچنین
 یرغ دهندهنشان هک است آمده دستبه مثبت استاندارد،

 وجهت اب ت.اس استاندارد یطاشر در جذب یندفرا بودن يخودخودبه
 که صورتی در ،SΔT-H°Δ = °GΔ°ینامیکیترمود رابطه به
 تواندیم دما یشافزا اشد،ب مثبت نیز یآنتروپ تغییر و یآنتالپ ییرتغ

 یمنف به نآ علامت ییرتغ حتی و GΔ° کاهش به منجر
 یشافزا یی،دارو ياربردهاک در د.شو )یندفرآ شدن يخود(خودبه

 يماد (مانند یزیولوژیکیف هايیتمحدود یلدل به است ممکن دما
 ای یشگاهیآزما یطشرا رد اما باشد، یزبرانگچالش انسان) بدن

 یک تواندیم ماد کنترل دن،ب از خارج يدارو یشرها هايسامانه
 یا pH انندم ییپارامترها سازيینهبه ین،مچنه باشد. مؤثر راهکار
 کمک ندیفرآ شدن يخودودبهخ به تواندیم یزن کمپلکس غلظت

 ند.ک
g- سطح بر AG جذب انرژي و )HΔ، GΔ( ترمودینامیکی پارامترهاي .1 جدول

4N3C در متفاوت پیکربندي سه براي که K 298 و atm 1 اند.شده محاسبه 

 H∆ G∆ adsE کمپلکس

1-:AG4N3C-g 6/16- 6/5- 0/16- 
2-:AG4N3C-g 9/4- 2/4 7/3- 

3-:AG4N3C-g 1/26- 3/11- 5/25- 

 )gE( آنها ینب انرژي ختلافا و HOMO، LUMO انرژي سطح
 جذب لیک طوربه که دهدیم نشان بررسی وردم ساختارهاي براي
AG 4 سطح رويN3C-g نرژيا سطح اپایدارين باعث HOMO 

 واردم همه رد اما، شود.می LUMO نرژيا سطح پایداري و
 است. LUMO زا ترمحسوس مراتب به HOMO تغییرات

 باعث AG و 4N3C-g بین کنشمبره ولا کمپلکس مورد در
 و eV 27/0 ندازها به ترتیب به LUMO و HOMO که شودمی
eV 01/0 بنابراین نند؛ک تغییر gE می کاهش %1/7 یزانم به-
 در %4/7 اهشک به نجرم دوم مپلکسک تشکیل همچنین یابد.

 از سپ نانوساختار gE کاهش قدارم بیشترین شود.می gE مقدار
 که )%1/12شود(می دیده ومس کمپلکس رد AG با کنشبرهم
 اريپاید و HOMO انرژي سطح eV 42/0 ناپایداري از ناشی
eV 04/0 انرژي سطح LUMO .هک دهدمی اننش امر ینا است 

 ست.ا حساس AG مولکول هب نسبت 4N3C-g الکترونی خواص
 هايپلکسکم براي شده محاسبه )3 (شکل PDOS نمودار

 عیینت مسئول AG که دهدمی نشان AG4N3C-g: مختلف
 در 4N3C-g کهحالیدر ست،ا کمپلکس در HOMO انرژي سطح
 هاياوربیتال وزیعت نحوه ارد.د نقش LUMO انرژي تعیین

HOMO و LUMO ساختارهاي در :AG4N3C-g 4 کلش در 
 دارد. PDOS مودارن با همخوانی از شانن که ستا شده آورده
 و قبل AG و 4N3C-g هاي مولکول یاتم يبارها يعدد مقدار

 محاسبه NBO نالیزآ با AG4N3C-g: کمپلکس یلتشک از بعد
 هاياتم یجزئ ارب مقدار شودمی مشاهده که طورهمان .شدند

 تغییر هامپلکسک یلتشک از بعد یبررس مورد يساختارها
 و اختارنانوس ینب یزيناچ ارب انتقال و دهندینم نشان یمحسوس

 .افتدیم اتفاق رودا

 شودیم گفته زمانی به دارو-نانوحامل کنشبرهم در یابیباز نزما
 خود مؤثر و فعال حالت به نانوحامل، از شدن رها از پس دارو که
 نوع دارو، نوع جمله از یمختلف عوامل به زمان ینا .گرددیم باز

 نقش دارد. یبستگ اطراف یطمح و دارو يبارگذار روش نانوحامل،
 است. مناسب زمان و محل در دارو ياسازره رد پارامتر ینا یاتیح

 (مثلا باشد يقو یاربس نانوحامل و دارو بین کنشبرهم اگر
 انجام یسخت به دارو يرهاساز )،يقو یکووالانس یوندهايپ
 یحت یا و یطولان یابیباز زمان به منجر تواندیم امر ینا .شودیم

 ارود لت،حا ینا در شود. نظر مورد محل در دارو يرهاساز عدم
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است. آمده دستبه G(d,p)+311-6 پایه مجموعه و LYP3B تابع از استفاده با که AG4N3C-g: هايکمپلکس در LUMO و HOMO هاياوربیتال نماي .4 شکل

 اثر یجهنت در و نشود جدا نانوحامل از کامل طور به است ممکن
 يانرژ یلدل به تواندیم موضوع ینا بدهد. دست از را خود یدرمان
 اگر .کندیم دشوار یاربس را دارو جداشدن که باشد بالا یاربس جذب

 (مثلا باشد یفضع یاربس نانوحامل و دارو بین کنشبرهم

 محل به یدنرس از قبل دارو )،یفضع دروالسناو هايکنشبرهم
 غلظت کاهش به منجر امر ینا .شودیم جدا نانوحامل از هدف
 حالت، ینا در .شودیم یدرمان اثر کاهش و هدف محل در دارو

 رها نامناسب زمان و مکان در دارو اما است، کوتاه یابیباز زمان
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 تعیین است. مشکل ینا یاصل عامل یینپا جذب يانرژ .شودیم
 يرهاساز يبرا نانوساختار سطح يرو بر دارو ینهبه جذب يانرژ
 عوامل به وابسته و یچیدهپ یاربس مناسب، مکان و زمان در

 داروها همه يبرا که ندارد وجود یقیدق مقدار یچه است. يمتعدد
 به که باشد ياگونه به یدبا يانرژ ینا باشد. یکسان هانانوحامل و

 يرو بر هدف محل به یدنرس تا را دارو تا باشد يقو یکاف اندازه
 طرف از کند. یريجلوگ زودرس يرهاساز از و دارد نگه نانوحامل

 دارو يرهاساز تا باشد یفضع یکاف اندازه به باید انرژي این دیگر
 تعادل ینا شود. انجام مناسب زمان در و یراحت به هدف محل در
 سطح یمهندس مختلف يهاروش از استفاده با معمولا یفظر

 دما، یا pH به حساس یمرهايپل با سطح صلاحا مانند نانوحامل،
 ،یگرد عبارت به .آیدیم دست به هدفمند، یگاندهايل از استفاده یا

 يرهاساز که باشد يامحدوده در جذب يانرژ که است ینا هدف
 یا تومور، یدياس pH مثل خاص يهامحرك به پاسخ در را دارو
 يهاروش زا ینه،به جذب يانرژ یینتع يبرا کند. فعال دما

 و سنجییفط ی،مولکول ینامیکد هايسازيیهشب مانند یمختلف
 کمک محققان به هاروش ینا .شودیم استفاده یکروماتوگراف

 سطح در را نانوحامل و دارو ینب هايکنش برهم تا کنندیم
 در کنند. محاسبه را جذب هاييانرژ و کرده یبررس یمولکول

 کاربرد و نانوحامل، دارو، نوع به هینبه جذب يانرژ انتخاب یت،نها
 هايیشآزما و یقدق سازيینهبه یازمندن و دارد یبستگ نظر مورد
 یطراح در یتموفق یدکل تعادل، نقطه ینا یافتن است. یتجرب

 در است. هانانوحامل از استفاده با هدفمند یدارورسان هايیستمس
 عنوان به که 3 معادله از استفاده با یابیباز زمان DFT محاسبات

 :آیدمی دستبه شودیم شناخته گذار حالت یهنظر

                    (3)
   

 برابر آن مقدار که است بولتزمن ثابت k فوق لهمعاد در
 تلاش فرکانس 0ν و است K1-kcal.mol 3-10× 99/1.-1 با

 به منجر تریمنف جذب هاييانرژ که کندیم یانب 3 معادله است.
 مقدار با برابر 0ν گرفتن نظردر با .شودیم تریطولان یابیباز زمان

 1-s 1610 ازيرهاس يبرا یازن مورد زمان بدن، يدما در AG از 
4N3C-g حدود ترتیب به 3 تا 1 هايکمپلکس در s 5-10 × 0/2، 
s 14-10 × 0/4 و s 83 .درنظر با رسدیم نظر به رو، ینا از است 

     یعنی سوم کمپلکس یالکترون خواص و جذب يانرژ گرفتن
3-:AG4N3C-g يدارو حمل يبرا یمناسب ینهگز AG .است 

  گیري نتیجه -4

 هاي مولکولی مرزي نشان داد کهتحلیل اوربیتال و تجزیه
HOMO  وLUMO ی برابر ترتیب داراي انرژینانوساختار به

 شکافهستند که منجر به  -eV 61/2و  -eV 49/6 با
منظور بهخواهد شد.  eV 87/3 به میزان )gE(انرژي

، از AG4N3C-g:شناسایی پایدارترین پیکربندي کمپلکس 
وستاتیک مولکولی دارو و نانوساختار نقشۀ پتانسیل الکتر

هاي ممکن گیري. به این ترتیب که، تمام جهتشداستفاده 
بررسی شد.  4N3C-gروي سطح  AGبراي قرار گرفتن 

هاي اولیه بنديسازي ساختاري بر روي تمام صورتبهینه
نیز براي آنها  )adsE(هاي جذباجرا شد و انرژي کمپلکس
سه پیکربندي پایدار براي گردید. در نهایت، محاسبه 

هاي که تمام شیوهدست آمد به AG4N3C-g:کمپلکس 
مقادیر ارتعاشی در هر سه کمپلکس مقادیر مثبت داشتند. 

برابر  ترتیببه 3تا  1هاي براي کمپلکس انرژي هاي جذب
. سطح بدست آمد -5/25و  -kcal.mol 0/16- ،7/3-1 با 

 )gE(آنها و اختلاف انرژي بین HOMO ،LUMOانرژي 
طور کلی براي ساختارهاي مورد بررسی نشان داد که به

زیاد  باعث ناپایداري نسبتا 4N3C-gروي سطح  AGجذب 
 LUMOو پایداري کم سطح انرژي  HOMOسطح انرژي 

کاهش   %1/7به میزان  gEشود. در مورد کمپلکس اول می
در   %4/7یابد. تشکیل کمپلکس دوم منجر به کاهش می

 gEبیشترین مقدار کاهش همچنین شود. می gEمقدار 
در کمپلکس سوم دیده  AGکنش با نانوساختار پس از برهم

دهد که خواص الکترونی ). این امر نشان می%1/12شود(می
4N3C-g  نسبت به مولکولAG  حساس است. نمودار

PDOS هاي کمپلکس:AG4N3C-g دهد که نشان میAG 
کمپلکس است،  در HOMOمسئول تعیین سطح انرژي 

نقش دارد.  LUMOدر تعیین انرژي  4N3C-gکه حالیدر
هاي نشان داد که مقدار بار جزئی اتم NBOمحاسبات 
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ها تغییر ساختارهاي مورد بررسی بعد از تشکیل کمپلکس
دهند و انتقال بار ناچیزي بین محسوسی نشان نمی

 يبرا ازیزمان مورد نافتد. نانوساختار و دارو اتفاق می
 بیترتبه 3تا  1هاي در کمپلکس 4N3C-gاز  AG رهاسازي

 نیاست. از ا s 83و  s 5-10 × 0/2 ،s 14-10 × 0/4 حدود
رسد با درنظر گرفتن انرژي جذب و خواص به نظر میرو، 

گزینه مناسبی براي  AG4N3C-g:-3کمپلکس  یالکترون
 .است AGحمل داروي 
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Abstract: The objective of this study was to investigate the interactions between the drug anagrelide and carbon 
nitride nanostructures g-C3N4 using density functional theory. All calculations were performed using the B3LYP 
functional with the 6-311+G(d,p) basis set in the Gaussian 09 software. Structural optimization was carried out on 
all initial g-C3N4:AG conformations and the adsorption energies (Eads) were calculated. Finally, three stable 
configurations of the g-C3N4:AG complex were obtained, with all vibrational modes exhibiting positive frequencies 
in each complex. The Eads values for complexes 1 to 3 are -0.16, -3.7 and -25.5 kcal.mol-1, respectively. The HOMO 
and LUMO energy levels, as well as the energy gap (Eg) of the studied structures, indicated that adsorption of AG on 
the g-C3N4 surface causes relatively high instability of the HOMO energy level and low stability of the LUMO 
energy level. NBO calculations showed that the partial charge of the atoms of the studied structures does not change 
significantly after the formation of the complexes and that there is negligible charge transfer between the 
nanostructure and the drug. The time required for the release of AG from g-C3N4 in complexes 1 to 3 is about 0.2 × 
10-5 s, 0.4 × 10-14 s and 83 s, respectively. Therefore, considering the adsorption energy and electronic properties, the 
g-C3N4:AG-3 complex appears to be a promising candidate for AG drug delivery. 
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