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 چکیده

ا بررسی محاسباتی از آنجا که تزریق مستقیم داروهای هدفمند، عوارض جانبی بسیاری از جمله آسیب به سیستم عصبی را به دنبال دارد لذ     

امکان رهایش کنترل شده آن به وسیله نانو صفحات گرافن اهمیت به سزایی دارا می باشد. در این تحقیق )بر اساس پایدارترین روش 

( Nمحاسباتی(، جذب داروی ضد سرطان کلرامبوسیل بر روی نانو صفحه گرافن بدون ناخالصی  و نیز نانو صفحات گرافن با ناخالصی نیتروژن )

باشد. می G31-6 *ومجموعه پایه B3LYPدانسیته با مجموعه پایه  ه است. بهترین روش، نظریه تابعی( مورد مطالعه و بررسی شدAlو آلومینیوم )

 بر اساس پیوند طبیعی هایو اوربیتال از قبیل دانسیته حالت، انرژی جذب، خصوصیات ساختاری بررسی اثرات پارامترهای مختلف در ضمن به

وابستگی زیادی به  ،خصوصیات شیمیایی ساختارها شود کهاست. بر اساس مطالعه انجام شده این نتیجه حاصل میبدست آمده  پایدار روش

 .محیط الکترونی اطراف هسته ی اتم های سازنده دارد

 
 

 .کلرامبوسیل، دانسیته حالت، داروی هدفمند، نظریه  تابعی  دانسیته ، گرافن : واژه های کلیدی
 

 

 . مقدمه1

های زندگی رسوخ کرده است. در این استفاده از ترکیبات نانو به طور فزاینده در حال رشد است، به طوری که در تمامی جنبه      

های کاربردی فناوری نانو که های پزشکی نیز کاربرد روز افزونی پیدا کرده است. یکی از جنبهبین استفاده از ترکیبات نانو در فرآیند
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دارو در درمان بیماری سرطان است در برخی  حاملزه مورد توجه قرارگرفته است، استفاده از ترکیبات نانو به عنوان یک سیستم امرو

 فاوتپیشرفت سریع در کشف داروها و مت با توجه بهموارد هم از خود این ترکیبات به عنوان اهداف درمانی بهره گرفته شده است. 

، دارو بر د. در روش دارورسانی هوشمن[1]می باشدهوشمند نیاز  1، به سیستم هاى دارورسانىآنها بودن خواص فیزیکى و شیمیایى

رسد. با روش هاى معمول مصرف دارو شود و به بافت بیمار در بدن میعنوان حامل دارو قرار داده می روی یک نانو ذره خاص به

ها . برخى از دارو[2]گیردشود و تمام بدن تحت اثر آن دارو قرار مینظیر مصرف خوراکى و تزریقى، دارو در سراسر بدن توزیع می

تواند سبب ایجاد اثرات منفى شوند و یا اثر درمانى آنها کاهش یابد. برای مثال ها بصورت معمول مىند و مصرف آنابه شدت سمى

معکوس بر سلامتی بیمار بگذارد و حتى منجر  تواند اثرمیاند و افزایش مقدار آنها داروهاى مصرفى سمى ،در بیماری های سرطانی

رسانی از های داروسیستم [.4]هاى دارورسانى جدید عوارض جانبى کمتر و کارایى بیشتری دارندسیستم .[3]به مرگ بیمار شود

دن داشته باشند، ها باید سازگاری زیستی با ب. مواد این سیستم[5]، محدودیت های زیادی دارندهت بکارگیری مواد و فرآیند تولیدج

محصول حاوی دارو،  د و فرآیند تولید نیز به دقت کنترل گردد تاندن قابل حذف باشب از د به آسانی به دارو متصل شوند،نتا بتوان

 [. 6-7]فعالیت بیولوژیکی دارو راکاهش ندهد

این فناوری درتکوین  اند.اثبات کرده را جهت انتقال دارو بصورت هدفمند نانو ذرات توانایی خود ،در بین حامل های مختلف دارو

ارورسانى توان به دپذیرى زیستى دارورسانى به اندام ها مؤثر است و با استفاده از آن مى طرح هاى جدید به منظور افزایش دسترس

وری نانو از . بیشتر محصولات درمانی بر پایه فنا[8-9]، مکان و سرعت آزادسازى دارو را کنترل نمودهدفمند دست یافت و زمان

شوند. های دارویی شناخته میاند که بعنوان نسل دوم درمانیک سیستم دارورسانی هدفمند شامل نانو ذره و دارو تشکیل شده

ها، نانوذرات فلزی و ...  سانتوان به ماکرومولکولها، پلیمرها، میسل ها، نانوذرات، درختهاى مورد استفاده در دارورسانى مىازحامل

مانی را با افزایش فعالیت در توانند، سیستمهای دارورسانی نانو میه با سیستم های دارو رسانی معمولدرمقایس .[10-12]دکر اشاره

، بهبود حلالیت داروهای غیر محلول درآب و یا آزاد سازی کنترل شده دارو بهبود بخشند. کاهش اثرات سمی دارو و نیمه عمر دارو

 های نانو داروها است. باذپذیری بهتر آنها، از دیگر ویژگیت های بیمار همانند تومورها بدلیل نفوامکان تجمع نانو داروها در باف

رود بلکه سمیت شیمیایی افزایش تجمع دارو در بافتهای بیمار وکاهش تجمع آن در بافت های سالم بدن، نه تنها بازده درمان بالا می

نانو  اروها آبگریز هستند و به همین دلیل در جریان خون قابلیت حل شدن را دارند.. بیش از نیمی از د[13]رسدآن نیز به حداقل می

اندازه نانو  کل به طور .[14]های توموری را به دلیل تراوا بودن رگهای بافت سرطانی دارا هستندحامل های دارو قابلیت نفوذ در بافت

از غشای مویرگهای توده سرطانى عبور کنند و غلظت بالایى از شود که این ذرات بتوانند ذرات حامل دارو به صورتى طراحى می

-15]یابدنانو دارو در توده سرطانى ایجاد شود که به دلیل نبود سامانه لنفاوى در توده سرطانى، تراوایى و ماندگارى دارو افزایش می

شناسایی و حذف نانو ذرات توسط سامانه های هدف و جلوگیری از ها به سلولبراى رسانش مؤثر دارو توسط این نانو حامل .[16

                                                 
1. Drug delivery  
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دوست های پلیمرى روى سطح نانو دارو و آبایمنی بدن، سطح آنها باید اصلاح شوند. با نامرئی کردن نانوذرات با ایجاد پوشش

 . [14]توان آنها را از حذف توسط سامانه ایمنی بدن حفظ کردساختن نانوذرات می

گسترش  درمانى حرکت کرده است. رسانش داروهاى شیمى های گذشته بیشتر به سمتسالفناورى نانو و استفاده از آن در  

گیرى و تثبیت نانو ذره در محل، رسانش دارو به سلول  های هدفهاى جدید در توده سرطانى، روشتحقیقات براى یافتن هدف

ات پس از رسانش دارو مسئله مهمى است؛ زیرا تخریب زیستى نانو ذر .[17]اثر درمانى آن برروى توده سرطانى استوار است و هدف

، پلیمرهاى هامواد مختلفى مانند سرامیک .[18]شوند، ممکن است اثرات سمى ایجاد کنندیذراتى که پس از دارورسانى تخریب نم

 از است مکنگیرند. ساختار نانو ذرات مها و فلزات در ساختن نانوذرات مورد استفاده قرار میطبیعى زیستى و سنتزى، چربى

ای، انشعابى، های مختلف کرهشکل . این ذرات دارای[19]آلى مانند هسته فلزات تشکیل شده باشد غیر ترکیبات آلى و یا عناصر

سطحى و به دام افتادن توسط نانو ذره،  ها به دو روش جذبدارو[. 20د]اى، فلورسنتى، امولسیونى و لیپوزومى هستناى، لولههپوست

چسبد و در محیط هدف با قطع اتصال آن با دارو روى سطح ذرات مى ،جذب سطحى شوند. در روشگذارى مىدرون حامل بار

دهند و در شود. در روش به دام افتادن توسط حامل، نانو ذره را درون محلول حاوى دارو قرار مىسطح ذره، دارو در محیط آزاد مى

-یم محیط هدف، آزادسازى دارو انجام کند و در نهایت درل نفوذ مىاثر فشار اسمزى موجود در محلول، دارو به درون حام

می ضد سرطان کلرامبوسیل روی سطح گرافن از طریق نظریه تابعی دانسیته داروی بررسی جذب  ،این تحقیق هدف از[. 21-22]شود

  باشد.
 

 یمحاسبات های. روش2

[. داروی ضد سرطان 23اجرا گردید ] 03رسم و در نرم افزار گوسین  3یو و گوس و  4نرم افزار هایپرکم از ساختارها با استفاده      

متفاوت آلومینیوم و نیتروژن بعنوان مدلهای محاسباتی می باشند. که گرافن  ( با ناخالصی5،5( و گرافن )5،5) کلرامبوسیل، گرافن

واند باشد. همچنین داروی کلرامبوسیل با فرمول اتم کربن، آلومینیوم و نیتروژن می ت Xکه  X20H49C( دارای فرمول مولکولی 5،5)

می باشد. که محاسبات از طریق نظریه تابعی دانسیته انجام شده است. در ابتدا بهترین روش را بر اساس  2O2N2Cl19H14Cمولکولی 

می  *B3LYP 6-31Gر ی گپ کمتر انتخاب گردید و سپس تمام ساختارهای مدل بهینه شده اند. که روش پایداژانرژی پایدار و انر

 (.2و1باشد)شکل 

 بدست آمده است. 1و نانو لوله های بور نیترید طبق رابطه  کلرامبوسیلانرژی جذب بین داروی 

(1))                                        Chl+ EGr( E –Chl  -Gr= E adsΔE 

انرژی  adsEباشد و می کلرامبوسیل-کلرامبوسیل و گرافنگرافن، انرژی داروی  به ترتیب انرژی مولکول Chl-GrEو  GrE،  ChlEکه 

 *B3LYP 6-31Gاست. که مقدارآن بر اساس  جذب مولکول داروی کلرامبوسیل روی سطح گرافن و گرافن دارای ناخالصی 

 بدست آمده است.
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 -(، گرافن با ناخالصی آلومینیوم، گرافنCنیتروژن )مدل  (، گرافن با ناخالصیB(، گرافن با ناخالصی آلومینیوم )مدل Aبهینه سازی گرافن)مدل  .1شکل 

 (G( و کلرامبوسیل )مدلFکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، نیتروژنEکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، آلومینیومDکلرامبوسیل )مدل 
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 . نتایج و بحث 3

 Nو  Aiبررسی خواص ساختاری گرافن و گرافن دارای ناخالصی  . 3-1

کربن  -کربن –باشد زاویه پیوندی بین کربنآنگستروم می 44/1-39/1کربن  -در گرافن پیوند بین کربن 1به جدول با توجه       

درجه تعیین شده است. وقتی کلرامبوسیل روی سطح گرافن قرار می گیرد بعد بهینه شدن اتم اکسیژن با شماره  1/118 -9/121مقدار 

آنگسترم فاصله بدست می آید. در ناخالصی   46/3و  61/4به ترتیب  9با کربن  20و همچنین اتم هیدروژن  3با اتم کرین  20

آنگستروم بدست آمده است  4/1-47/1و  85/1کربن به ترتیب  -کربن و کربن -گرافن طول پیوند بین آلومینیوم -آلومینیوم

درجه 8/124-9/117و 9/117-1/106ترتیب کربن به  -آلومینیوم -کربن و کربن -کربن -های کربنهمچنین زاویه پیوندی بین اتم

آنگستروم و زاویه پیوندی 76/1آلومینیوم  -می باشد که در اثر جذب کلرامبوسیل روی سطح آلومینیوم گرافن طول پیوند کربن

کربن کاهش  -درجه است که زاویه پیوندی افزایش می یابد و طول پیوند بین آلومینیوم 120کربن تقریبا  -آلومینیوم -کربن

کربن  -گرافن طول پیوند بین نیتروژن -گرافن بدون دارو کلرامبوسیل را تجربه می کند. در نیتروژن -محسوسی را نسبت به آلومینیوم

گرافن  -نیتروژن -درجه است که در کلرامبوسیل120کربن بطور میانگین  -نیتروژن -آنگستروم و زاویه پیوندی بین کربن 4/1تقریبا 

کربن تغییر محسوسی ایجاد نشده است. ممان دوقطبی داروی  -نیتروژن -رافن و زاویه پیوندی کربنگ -طول پیوند نیتروژن

گرافن به ترتیب  -گرافن و نیتروژن -دبای می باشد در اثر قرار گرفتن کلرامبوسیل روی سطح گرافن، آلومیینیوم 35/2کلرامبوسیل 

گرافن با ناخالصی  آلومینیوم یا نیتروژن( -گرافن و کلرامبوسیل-)کلرامبوسیلباشد. ممان دوقطبی نانو دارو دبای می 56/1و  8/1، 4/1

گرافن،  -آلومینیوم -گرافن، کلرامبوسیل -نسبت به دراوی کلرامبوسیل کاهش پیدا کرده است. انرژی جذب کمپلکس کلرامبوسیل

که بهترین جذب دارو روی سطح آلومینیوم  الکترون ولت است -12/0و  -85/56، -1/0گرافن به ترتیب  -نیتروژن -و کلرامبوسیل

گرافن انجام شده است. با توجه به اینکه انرژی جذب منفی است بر هم کنش کلرامبوسیل روی سطح گرافن بنحو مطلوبی انجام شده 

رافن جذب گ-آلومینیوم-گرافن بقیه کمپلکسها جذب فیزیکی اتفاق افتاده است و کلرامبوسیل-آلومینیوم-است. و بجز کلرامبوسیل

 کیلوژول برمول در نظر گرفته شود(، شیمیایی است. 10آن طبق انرژی جذب)اگر حداقل انرژی جذب شیمیایی را 
 

 1و دانسیته حالت LUMOو  HOMOی ژبررسی انر. 3-2

محاسبات  2مکند با استفاده از نرم افزار گوس سا دانسیته موضوعی سهم اوربیتال مولکولی هر عنصر نسبت به کل سیستم فراهم می     

 مشاهده می کنید. 2آن انجام شده است که در شکل 

توانـد به عنوان حسگر برای کلرامبوسیل مورد مـیگرافن .و گرافن آغشته با آلومینیوم یا نیتروزن برای بررسـی و اثبـات اینکـه 

 . (2شکل ) ستفاده شد( اDOSت )استفاده قرار گیرد، از نمودارهای دانسیته حال

                                                 
1 Density of state 
2 gaussum 
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(، گرافن با ناخالصی  C)مدل گرافن با ناخالصی  نیتروژن ، (B)مدل گرافن با ناخالصی  آلومینیوم ، (Aگرافن)مدل رامترهای خواص ساختاری پا. 1جدول

 ( Fکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -نیتروژن(، Eکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -آلومینیوم(، Dکلرامبوسیل )مدل  -، گرافنآلومینیوم

 Fمدل  Eمدل  Dمدل  Cمدل  B مدل Aمدل طول پیوند

C1-C2 43/1  47/1  43/1  43/1  41/1  39/1  

C2-C3 43/1  47/1  43/1  43/1  46/1  39/1  

C3-C4 43/1  41/1  42/1  41/1  40/1  43/1  

C4-C5 43/1  44/1  42/1  43/1  37/1  42/1  

C5-C6 43/1  44/1  44/1  43/1  50/1  41/1  

C6-C7 43/1  44/1  
 

43/1  49/1  43/1  

C7-C8 41/1  40/1  
 

41/1  39/1  41/1  

C8-C3 44/1  43/1  41/1  44/1    

C8-X9 43/1  85/1  42/1  43/1  76/1  42/1  

X9-Y10 43/1  85/1  40/1  43/1  75/1  41/1  

Y10-C11 40/1  43/1  42/1  40/1  38/1  43/1  

C11-C12 39/1  48/1  
 

39/1  42/1  41/1  

C12-C13 39/1  49/1  47/1  39/1  45/1  43/1  

C13-C14 43/1  40/1  43/1  43/1  44/1  43/1  

C14-X9 43/1  84/1  44/1  43/1    

C14-C15 42/1  43/1  42/1  43/1  40/1  47/1  

C15-C16 41/1  45/1  41/1  41/1  48/1  43/1  

C16-C17 43/1  43/1  43/1  43/1  48/1  43/1  

C17-C18 41/1  44/1  42/1  41/1  41/1  41/1  

O20-C3 
   

61/4  56/2   

H19-X9 
   

46/3  61/4   

H20-C1 
    

 49/2  

H20-C2 
    

 47/2  

(درجهزاویه پیوند )  
    

  

C1-C2-C3 9/120  3/126  5/121  8/120  4/117  9/121  

C2-C3-C4 2/120  7/120  0/118  1/120  6/123  0/118  

C3-C4-C5 8/120  8/119  7/120  7/120  2/124  5/120  

C4-C5-C6 5/119  6/120  3/121  5/119  6/123  3/121  

C5-C6-C7 5/911  0/119  2/120  5/119  5/124  2/120  

C6-C7-C8 7/120  
 

7/119  7/120  6/122  7/119  

C7-C8-X9 4/120  9/117  2/120  120.4  2/120  

C8-X9-Y10 4/120  1/106  9/119  2/120  2/102  9/119  

X9-Y10-C11 1/118  9/117  8/120  1/118   9/120  
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.1ادامه جدول       

Y10-C11-C12 9/121  3/124  0/120  9/121  7/116  1/121  

C11-C12-C13 9/121  8/124  8/120  9/121  2/119  8/120  

C13-C14-C15 6/120  7/124  4/120  5/120  9/119  5/120  

C15-C16-C17 5/120  3/117  9/120  5/120  9/125  8/120  

C16-C17-C18 8/120  8/121  6/120  9/120  4/120  6/120  

DM(Debye) 0/00  09/1  08/1  40/1  80/1  56/1  

E HOMO(eV) - 76/3  - 69/4  - 28/4  - 78/3  - 66/4  - 69/4  

E LUMO(eV) - 48/3  - 31/4  - 69/3  - 49/3  - 57/4  - 71/3  

Egap(eV) - 29/0  - 38/0  - 59/0  - 29/0  - 09/0  -0/99 

E(KeV) - 2/52  - 2/57  - 6/52  - 6/97  - 7/102  -98/1 

Eads 
   - 10/0  - 85/56  -0/12 

X=Al, C; Y= C, N 

گرافن یا گرافن آغشته به آلومینیوم روی  کلرامبوسیلتـوان پـی بـرد کـه در اثـر جـذب پیداسـت، مـی 2همـان گونـه که در شـکل 

و   HOMOف شکاف نـوار بـین تـرازلاکند که این تغییرها و همچنین اخـتتغییراتی می( DOS) نمـودار دانسـته حالت یا نیتروزن

LUMO طالعه متفاوت است.مورد م کلرامبوسیل 

الکترون ولت  -5/5و  -69/4، -66/4، -78/3، -28/4، -69/4، -76/3به ترتیب  Gو  A ،B،C  ،D ،E ،Fدر مدلهای  HOMOی ژانر

 -2/0و  -71/3، -57/4، -49/3، -69/3، -31/4، -48/3به ترتیب  Gو  A ،B،C  ،D ،E ،Fدر مدلهای  LUMOاست و انرژی 

، -29/0به ترتیب  Gو  A ،B،C  ،D ،E ،Fدر مدلهای  LUMOو   HOMOف شـکاف نـوار بین ترازلاختا الکترون ولت می باشد.

 -گرافن -آلومینیومتوان نتیجه گرفت میالکترون ولت است که  -3/5و  -99/0، -09/0، -29/0، -29/0، -59/0، -38/0

توانـد به عنوان یک حسگر مـیگرافن  -آلومینیومرنتیجه ف شکاف نوار را دارد. دلاالکترون ولـت کـمتـرین اخـت 09/0 کلرامبوسیل

 .بکار رود کلرامبوسیلخوب برای 

 

 طبیعی هایهای بین اوربیتالبررسی برهم کنش. 3-3

-نیتروژن-گرافن  کلرامبوسیل-نمودار بار اتم به نوع اتم در مدلهای مختلف مشاهده می شود در مدل گرافن 3در شکل      

مکنش کلرامبوسیل روی سطح گرافن یا گرافن با ناخالصی  نیتروژن تغییر آنچنانی در بار اتمی گرافن و کلرامبوسیل در اثر بره

کلرامبوسیل نسبت به -آلومینیوم-گرافن با ناخالصی  نیتروژن انجام نمی شود و تایید کننده انرژی جذب می باشد. اما در مدل گرافن

-فن و کلرامبوسیل ایجاد می شود و نشان دهنده برهم کنش قوی بین گرافنآلومینیوم تغییر محسوسی در بار اتمی گرا-گرافن

 آلومینیوم و کلرامبوسیل است. 
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(، گرافن با ناخالصی  C(، گرافن با ناخالصی  نیتروژن )مدل B(، گرافن با ناخالصی  آلومینیوم )مدل A. نمودار دانسیته موضوعی به انرژی برای گرافن)مدل 2شکل

 .(G( و کلرامبوسیل )Fکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، نیتروژنEکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، آلومینیومDکلرامبوسیل )مدل  -رافنآلومینیوم، گ
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-رافنگ ( وBکلرامبوسیل)مدل -آلومینیوم-آلومینیوم و گرافن-(، گرافنAکلرامبوسیل)مدل -های گرافن و گرافننمودار بار اتم به شماره اتم در مدل .3شکل

 (Cکلرامبوسیل)مدل -نیتروژن-نیتروژن و گرافن
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(، C(، گرافن با ناخالصی  نیتروژن )مدل B(، گرافن با ناخالصی  آلومینیوم )مدل Aهای گرافن)مدل در مدل NBOانرژی برهم کنش بین اوربیتالی  .2جدول

 (Fکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، نیتروژنEکلرامبوسیل )مدل  -گرافن -(، آلومینیومDکلرامبوسیل )مدل  -گرافن با ناخالصی  آلومینیوم، گرافن

Donor Acceptor D A Donor Acceptor E B 

π (C17-C18) π *(C15-C16) 79/17  87/17  π (C15-C16) π *(C7-C8) 1/7  3/5  

π (C5-C6) π *(C3-C4) 14/22  18/22  π (C15-C16) π *(C13-C14) 3/8  0/6  

π (C5-C6) π (C7-C8) 99/02  97/20  π (C11-C12) π *(C7-C8) 3/8  8/4  

π (C13-C14) π *(C9-C10) 77/17  71/17  π (C13-C14) π *(C11-C12) 5/8  4/4  

π (C13-C14) π *(C15-C16) 99/20  96/20  π (C8-C7) π *(C15-C16) 9/7  4/5  

π (C15-C16) π *(C17-C18) 13/18  03/18  LP(1)(C8) LP(1)*(Al9) 9/107  3/94  

π (C17-C18) LP(1)*(C16) 28/44  95/43  LP(1)(C8) LP(2)*(Al9) 9/18  4/13  

π (C11-C12) LP(1*(C13) 14/44  02/44  LP(1)(C8) LP(3)*(Al9) 9/28  2/16  

    LP(1)*(H19) LP(1)*(Al9) 26/15   

Donor Acceptor F C Donor Acceptor F C 

π (C13-C4) π *(C2-C3) 1/17  00/13  π (C5-C9) π *(C12-C17) 5/14  7/12  

π (C2-C3) π *(C1-C14) 10/18  40/15  π (C3-C2) LP*(C4) 9/24  5/12  

π (C8-C9) LP*(C14) 80/22  20/14  π (C1-C14) π *(C3-C2) 3/12  5/11  

π (C4-C5) π *(C12-C13) 80/19  10/15  LP(N10) π *(C12-C11) 2/18  5/13  

π (C5-C6) LP*(C4) 50/26  60/16  LP(N10) π *(C18-C19) 1/17  3/15  
 

گیرنده به دست آمده است که برحسب -ها از طریق برهم کنش دهندههای بین اوربیتالانرژی برهم کنش NBOبا استفاده از 

-( کربنπ، انرژی برهم کنش اوربیتال پیوند پی )2ها در جدول خلاصه شده است.بیشتر بر هم کنش 2کیلوکالری بر مول در جدول 

 NBOکربن که مستقیماً به اثرات رزونانس در ترکیبات مربوط است. در مقایسه اطلاعات -( کربن*πضد پیونی )کربن با اوربیتال 

کلرامبوسیل نشان می دهد تغییرات محسوسی ایجاد نمی شود و به نوعی تایید کننده انرژی جذب پایین داروی -ترکیب گرافن

کلرامبوسیل -نیتروژن-کلرامبوسیل یا گرافن-آلومینیوم-های گرافنکمپلکس NBOکلرامبوسیل روی سطح گرافن است. در آنالیز 

های تنها ( الکترون2Eترین تراز انرژی را اشغال می کند که انرژی تعادلی )های جفت تنها آلومینیوم یا نیتروژن در پایینالکترون

و  10/14، 107، 94لرامبوسیل به ترتیب ک-نیتروژن-کلرامبوسیل، گرافن نیتروژن و گرافن-آلومینیوم-آلومینیوم، گرافن-گرافن

کیلوکالری برمول است که نشان دهنده انرژی رزونانس بالاتری نسبت به بقیه پیوندها دارد در اثر قرار گرفتن داروی  50/17

ای ههای تنها آلومینیوم می شود. و به عبارتی بر هم کنشکلرامبوسیل روی سطح گرافن آلومینیوم سبب پایدار شدن الکترون

 کنند. رزونانسی پوشیدگی شیمیایی قوی در این موقعیت ایجاد می
 

 . نتیجه گیری4

کلرامبوسیل روی سطح گرافن یا گرافن به منظور بررسی برهمکنش بین  دانسیته ی تابعی های نظریهدر این پژوهش، محاسبه     

-B3LYP 6بهینه سـاز ی سـاختار ی در سـطح نظـری رفت دارای ناخالصی  آلومینیوم، و نیتروژن )نانو دارو( مورد بررسی قرار گ

31G* که تغییرات فاحشی در ساختار مولکولی از نظر طول پیوند و زاویه پیوندی در ترکیبات گرافن دارای ناخالصی  انجام شد

ده مشخص شد که های به دست آمـبرهمکنش داد. بر اساس نتیجه گرافنهای گوناگون با از جهت کلرامبوسیل ایجاد شده است.

تـر از سـایر داشت. زیرا مقدار انرژی جذب کمپلکس آنها منفـی آلومینیوم-کلرامبوسیل شـدیدتـرین برهمکنش را با گرافن
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هــای جــذب به دست آمده منفی هستند و این دهنــد کــه همــه انــرژ یهــا نشــان مــیهـا اسـت. همچنـین نتیجــهکمـپلکس

 .فرایندی مطلوب است آلومینیوم/ نیتروژن دارای ناخالصی یا گرافن ـه بـرهمکنش کلرامبوسیل با گرافننشان میدهـد ک
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