
                                                                                                     

 

 

 
 

( از 0/5بر روی نانو تیوب بورنیترید ) پیمگدینمطالعه جذب داروی 

 DFTطریق محاسبات 
 

 ایمان رئیسی شهرضایی

 دانشجوی ارشد شیمی فیزیک.دانشگاه آزاد شهرضا
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 چکیده 

در این تحقیق دارو بر روی بسترهای مختلف مورد بررسی قرار گرفته است داروی مربوطه مدلی از یک داروی دیابت به نام پیمگدین بوده که 

  کربنمختلف و نانو  های طولبا  (0/5)لوله بور نیترید زیگزاگ  منظورنقش نانو لوله بورنیترید در حمل این دارو بررسی شده است برای این 

برای انجام  G32-6 و  G12-3 های پایهسری و DFT/B3LYP مورد  تجزیه  و تحلیل  قرار گرفته است  و از نرم افزار گوسین  و  روش 

پیمگدین را مستقیما یک بار از سر و یک بار از بدنه  مولکولبرای مشاهده تاثیرات نانو ساختارها در ماهیت دارو  است. شده  استفادهمحاسبات 

و مایع انجام شده است که نتیجه حاصله نشان داده که اتصال دارو به سر  گازی فازمحاسبات در دو  .ایم کردهبه هر یک از نانو ساختارها متصل 

طول پیوند و ممان دو قطبی برای یافتن  بهترین  ساختار محاسبه  پارامترهایی نظیر انرژی و زوایا و  نانو تیوب باعث حلالیت بهتر دارو خواهد بود.

دبای به دست آمده پس ساختار  25/4ممان دو قطبی   G32-6ممان دو  قطبی صفر و  برای  سری پایه   G12-3شده است. برای دارو سری پایه  

که در مورد سری پایه  دهد میبررسی انرژی جذب نیز نشان  تراست.مناسب   G32-6نیتروژن تاکیدی بر آن است که سری پایه  4دارو با وجود 

G32-6  8با طول  (6/0)که برای اتصال به دارو تنها بستر نانو لوله  دهد میچنین بررسی طول پیوند نشان تر است و هممقادیر انرژی منفی 

 تری است.بستر مناسب مسلماًتر نفیم BNبه دلیل دارا بودن  کربنالبته بستر نانو  آنگستروم در فاز مایع مناسب است.

 

 تئوری کاربرد تراکم-انرژی جذب   -ممان دوقطبی -DFT-نانو لوله بور نیترید :واژه کلید
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 مقدمه
 در ساختارها مطالعه مطالعاتی، روش این مهم بسیار قابلیت

 است مهمی بسیار نکته که است اتمی زیر حتی و اتمی ابعاد

 چنین به قادر تجربه، در موجود مطالعاتی ابزارهای که

 ابعاد با که ساختارها نانو در اهمیت این و نیستند ای مطالعه

 کربنی یها نانو لوله است. چندان دو هستند تر کوچک

 کوچک و خالی تو ساختار خاطر به که هستند ساختارهایی

 در یا ژهیو نقش ، خون قرمز یها سلول از تر کوچک خود

 هدف، یها سلول به داروها انتقال نظیر پزشکی، زمینه

 یها سلول بردن بین از و شناسایی ، خون گلوکز بیوسنسور

 امتیازات از یکی . ]2[دارند غیره و بافت مهندسی سرطانی،

 انتقال این دارو است. انتقال ها نانو لوله از استفاده اصلی

 استفاده مورد دارو از تریکم دوز ،شود یم باعث مندهدف

 سرطان ضد داروهای اکثر دیدان یم که طورهمان. بگیرد قرار

 انتقال طریق از هدف شناسایی اما دارند، نیز جانبی عوارض

 عوارض این کاهش باعث ها کربن نانو کمک به دارو

   و  H-NMR  پارامترهای  دیگر  تحقیقی در .]1[ شود یم

C-NMR نام به تشنج ضد معروف داروهای از یکی برای 

 است شده بررسی دیواره تک نانو لوله با 2توپیرامات

 پایه سری و شده  انجام چگالی تابع تئوری روش به محاسبات

G32-6  تک لوله نانو که است این نتیجه است رفته کار به 

 در دارو حمل برای مناسبی ترکیب توپیرامات و دیواره

 محققین توسط دیگر کاری در .است مختلف یها طیمح

 روی ایزونیکوتینات هپتیل متیل -1سل  ضد داروی جذب

 دهد یم نشان نتایج شده یبررس (5/5) آرمیچر کربن نانو لوله

                                                           
1.topiramate

 

 ترمودینامیکی نظر از لوله نانو دیواره کردن دارعامل که

 شود یم سیستم پایداری باعث شدت به و است مطلوب

 از نشانی گازی فاز با مقایسه در پوشی حلال انرژی کاهش

 پایه در حضور دارو یریپذ انحلال افزایش و سیستم پایداری

 دیواره شیمیایی اصلاح نتیجه در است شده دارعامل نانو لوله

 تدبیری کوالانسی کردن دارعامل طرح از استفاده با نانو لوله

 .[3] هست دارو یها مولکول تحویل و یبارگذار برای موثر

 

 بورنیترید نانو لوله
 به شبیه یا هیلا ماده یک (h-BN)هگزگونال  بورنیترید

 هر به. است هگزاگونال کریستالی ساختار دارای و تگرافی

 هگزاگونال نیتریدبور یها یژگیو رودمی انتظار حال

 ایده. باشد بور نیترید مقیاس نانو ساختارهای از متفاوت

 نانو تشکیل نیترید برایهگزاگونال بور یها هیلا پیچش

 2334 سال در بار اولین برای کربنی یها لولهنانو شبیه ها لوله

 های ناخالصی حذف.شد ارائه کارانشهم و روبیو سوی از

 نانو از شکل بی موادی و نوارها ، ذرات نانو مانند بور نیترید

  یک و لوله نانو بین قوی کنشبرهم از استفاده با ها لوله

  ترکیبی مرپلی .است شده واقع توجه مورد ترکیبی مرپلی

 دیگر، کار در. پوشاندمی را ها لوله نانو اطراف انتخابی طوربه

 مورد، این  در .شود استفاده بور نیترید  های ناخالصی حذف

 .[4] است شده استفاده ای مرحله سه فرآیند یک

 

 نیترید بور یها لوله نانو نقص

 کربن یها لوله نانو انتهای اب بور نیترید  یها لوله نانو انتهای

نانو  ایهانت در ها وجهی پنج حضور و بوده متفاوت خالص
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نانو  عموماً نیستند توجه قابل انرژی نظر زا بور نیترید  یها لوله

 تیزی هادی کلاهک دارای بسته سر بور نیترید  های لوله

 چهارگوش سه یا که است این بر فرض و هستند
22NB 

 چهارگوش از ترکیبی
22 NB وجهی هشت کی و              

(
44 NB) تعداد شامل تایی پنج واحدهای از جفت سه یا 

 این ایجاد باعث ندتوان می نیتروژن، هادی اتم از زیادی

 در  بور نیترید  نقص نوع هنوز حال، هر به باشند کلاهک

 زمینه این در باید و است نشده ثابت هاکلاهک محدوده

 نظر از کارانشهم و بلاس گیرد انجام تریبیش تحقیقات

 هفت -وجهی پنج های نقص که کردند محاسبه تئوری

 نظر از زیرا ناپایدارند، بور نیترید  های نانو لوله در وجهی

 در نوع یک از اتم دو حضور اثر، این. هستند خنثی پیوندی

 ثابت بالاتر انرژی با را N-N یا B-B پیوند یک هم کنار

 .[5] کند می

 دریافتند ab initio مولکول دینامیک از استفاده با محققان

 آویزان و آزاد پیوندهای بستن به تمایل آرمیچر های لبه که

 شدن بسته باعث و ایجاد را چهارگوش های نقص که دارند

 دارای زیگزاگ های لبه که حالی در شود می نانو لوله

 ادامه در دوباره ولی شوند می بسته که هستند آزاد پیوندهای

 یها لوله نانو در ها نقص تشکیل اخیراً شوند می باز سازی شبیه

 میکروسکوپ وسیله به الکترونی تابش با بور نیترید 

 .[6]  است شده گزارش کارانشهم و 1زبیل از الکترونی

 داروها انتقال در ها نانو لوله از استفاده اصلی امتیازات از یکی

 در و سلولی غشاء میان از ها آن آسان انتقال قابلیت خاطر به

 به درمانی، عوامل مندهدف و موثر انتقال امکان آن پی

                                                           
2.Zebile                                                                        

 ،شود می باعث مندهدف انتقال این. باشد می ها سلول داخل

 .بگیرد قرار استفاده مورد دارو از تریکم دوز

 

 مواد و روش

مورد نیاز را به کمک  بسترهایعامل و  ابتدا ساختار دارو، 

کنیم یرسم م ونرم افزارهای نانو تیوب مدلر و گوس وی

ورودی گوسین که هر یک  هادیسپس برای ساختن فایل 

به  شود میمورد نظر ما را بررسی شامل  هادیاز حالت 

کمک نرم افزار گوسین ساخته و درون این نرم افزار با 

را بعد از دادن  باشد میکه قابل اجرا در گوسین  gif.پسوند 

 دستور مورد نظر آماده می کنیم. کلیه دستورات بر پایه

استوار است و ما    G12-3و سری پایه  DFT/B3LYPروش 

-برهمبرای اینکه محاسبات را به صورت کیفی انجام دهیم 

از و هم در ها بین نانو تیوب و دارو را هم در فاز گکنش

به صورت کلی در این پروژه ابتدا  .ایمفازمایع در نظر گرفته

مختلف است نیتروژن  4که ساختار دارو دارایما به دلیل این

کنش اتصال هر یک از در بررسی اول تاثیر بین برهم

برای نانو تیوب را برای انتخاب بهترین نیتروژن   هها بژننیترو

انتخاب نیتروژن تاثیر میزان طول نانو  بستر و بعد هاتصال ب

 کنیم.میتیوب و تاثیر نوع بستر را به صورت کامل گزارش 

نیز برای  LUMOو  HOMOعلاوه بر این آن مقادیر 

در این تحقیق با توجه  .مورد مطالعه محاسبه شدی ساختارها

ی کربنی ها لولهی بورنیترید نسبت به نانو ها لولهبه نقش نانو 

مناسب مدلی از یک  بسترهایدر بررسی جذی دارو بر روی 

برای مطالعه نقش  پیمگدینداروی دیابت بیماری قند به نام 

. قرار گرفت در حمل دارو مورد بررسی بورنیترید نانو لوله
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( با طول 0,5) بورنیترید زیگزاگ نانو لولهبرای این منظور 

ها با دهانه تمام نانو تیوب است. متفاوت در نظر گرفته شده

 .اند شدهاتم هیدروژن بسته 

 

 

  هایافته

 

هارتری( بر حسبازهای گاز و مایع )در ف سازی بهینهدر حالت  شده استفادهر رفته و دارو ابک هادیانرژی الکترونی بسته  -2جدول  

6-31G 21-3 انرژی الکترونیG انرژی الکترونی 
 بستر دارو

 گاز مایع گاز مایع

 انگسترم 2( با طول 02,نانو تیوب ) -98/842 -94/842 -20/206 -26/206

 انگسترم 2( با طول 02,نانو تیوب ) -28/1149 -28/1149 -01-1601 -00/1601

 انگسترم 10( با طول 02,نانو تیوب ) -60/1841 -68/1841 -90/1844 -98/1844

 نانوکن -24/1821 -80/1821 -80/1821 -40/1821

 دارو -66/686 -69/684 -00/620 -90/620

 

اتصال از سر   ،مختلف در فاز گاز و مایع هادیدر کنار نانو تیوب در حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه دارو بر حسب درجه بعد از -1جدول 

 21G-3نانو تیوب تابع پایه 

 

3-21G 
شماره زاویه دارو 

 انتخابی
    

 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

06/62 48/00 41/08 29/00 29/09 29/02 18/64 48/01 1 

20/01 04/01 24/08 06/09 42/06 10/09 28/62 6218 6 

81/00 86/68 84/60 28/00 62/69 40/62 41/62 00/69 0 

24/68 24/00 12/00 48/68 40/06 08/64 28/00 20/02 9 

 

 

 

 

 

 

4N3N
2N1N
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اتصال از سر   ،مختلف در فاز گاز و مایع هادیوژن در کنار نانو تیوب در حالت بررسی اثر نیتر سازی بهینهتغییر زاویه دارو بر حسب درجه بعد از  -3جدول 

 31G-6نانو تیوب  تابع پایه 

6-31G 

     شماره زاویه دارو انتخابی
 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

02/64 28/64 09/00 20/06 09/06 21/08 02/64 02/64 1 

82/00 00/01 29/00 28/00 69/06 02/09 82/00 82/00 6 

62/12 68/24 92/68 12/68 10/68 28/62 12/62 24/62 0 

40/01 09/00 40/06 09/01 06/00 02/64 62/00 06/62 9 

 

اتصال از سر   ،ر فاز گاز و مایعمختلف د هادیدر کنار نانو تیوب در حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه دارو بر حسب درجه بعد از  -4جدول 

 21G-3نانو تیوب  تابع پایه 

3-21G 

     شماره زاویه دارو انتخابی
 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

96/00 90/00 88/01 88/08 80/08 88/62 01/90 48/01 1 

09/09 89/00 01/62 02/62 22/00 24/62 10/08 29/64 6 

48/09 90/68 08/00 20/64 92/68 00/64 40/66 24/69 0 

92/09 06/09 20/09 98/09 60/09 80/01 60/01 89/08 9 

 

اتصال از سر   ،مختلف در فاز گاز و مایع هادیوژن در کنار نانو تیوب در حالت بررسی اثر نیتر سازی بهینهتغییر زاویه دارو بر حسب درجه بعد از  -5جدول

 نانو تیوب  تابع پایه 

 
 انتخابیشماره زاویه دارو 

    
 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

10/64 04/64 80/00 88/00 68/00 92/00 81/62 46/68 1 

02/00 00/00 86/62 06/62 21/06 88/06 80/01 02/64 6 

89/68 84/68 42/64 96/64 16/62 22/00 61/62 44/01 0 

08/00 00/09 94/09 12/09 84/08 80/69 28/64 89/62 9 

 

4N3N2N
1N

4N3N
2N1N

*31G-6

*31G-6

4N3N
2N1N
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مختلف در فاز گاز و مایع، اتصال از سر نانو تیوب و  هادیدر کنار نانو تیوب  در حالت بررسی از نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند دارو بعد از  -6جدول

 )بر حسب آنگسترم(  21G-3تابع پایه 

3-21G شماره طول انتخابی 
            

 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

96/1 90/1 89/1 98/1 99/1 92/1 90/1 99/1 1 

02/1 02/1 98/1 99/1 98/1 08/1 08/1 02/1 6 

09/1 62/1 08/1 62/1 64/1 06/1 62/1 62/1 0 

00/1 90/1 62/1 02/1 02/1 08/1 90/1 88/1 9 

 

مختلف در فاز گاز و مایع، اتصال از سر نانو تیوب و  هادیدر کنار نانو تیوب  در حالت بررسی از نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند دارو بعد از  -1جدول

 )بر حسب آنگسترم(.  31G-6تابع پایه 

6-31G شماره طول انتخابی 
            

 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

90/1 90/1 99/1 99/1 91/1 99/1 90/1 90/1 1 

08/1 08/1 90/1 90/1 04/1 08/1 08/1 08/1 6 

64/1 64/1 04/1 64/1 00/1 06/1 64/1 64/1 0 

96/1 96/1 02/1 08/1 08/1 08/1 96/1 94/1 9 

 
 

مختلف در فاز گاز و مایع، اتصال از بدنه نانو تیوب و  هادیدر کنار نانو تیوب  در حالت بررسی از نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند دارو بعد از  -8جدول

 )بر حسب آنگسترم(.  21G-3تابع پایه 

3-21G شماره طول انتخابی 
            

 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

09/1 08/1 08/1 08/1 98/1 98/1 00/1 99/1 1 

96/1 91/1 02/1 08/1 96/1 08/1 98/1 08/1 6 

62/1 08/1 00/1 00/1 64/1 01/1 64/1 68/1 0 

02/1 62/1 08/1 02/1 02/1 02/1 00/1 94/1 9 
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مختلف در فاز گاز و مایع، اتصال از بدنه نانو تیوب و  هادیدر کنار نانو تیوب  در حالت بررسی از نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند دارو بعد از  -3جدول

 )بر حسب آنگسترم(.  31G-6تابع پایه 

6-31G شماره طول انتخابی 
            

 گاز مایع گاز مایع گاز مایع گاز مایع

00/1 00/1 00/1 00/1 99/1 90/1 90/1 91/1 1 

91/1 90/1 02/1 08/1 90/1 90/1 02/1 02/1 6 

02/1 64/1 00/1 00/1 00/1 08/1 02/1 02/1 0 

64/1 08/1 08/1 02/1 02/1 64/1 09/1 06/1 9 

 

 

مختلف در فاز گاز، اتصال سر نانوتیوب برای  هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه نانوتیوب بر حسب درجه کنار دارو بعد از  -20جدول

 31G-6و  21G-3توابع پایه 

 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

02/09 19/09 40/09 21/09 02/02 24/02 09/08 89/62 1 

06/06 61/06 68/00 40/01 10/06 89/08 08/06 08/06 6 

80/00 92/00 20/00 82/00 92/00 84/00 06/01 68/00 0 

04/02 92/02 86/02 80/02 22/02 01/08 12/08 04/08 9 

04/00 90/00 06/00 22/64 08/00 24/64 16/01 26/64 8 

81/06 06/06 91/06 60/06 42/01 08/06 62/06 02/06 2 
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مختلف در فاز گاز، اتصال بدنه نانوتیوب  هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه نانوتیوب بر حسب درجه کنار دارو بعد از  -22جدول

 31G-6و  21G-3برای توابع پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

81/06 84/06 98/09 26/09 88/08 82/08 88/00 16/06 1 

92/09 14/01 61/08 80/08 92/09 81/01 80/00 28/64 6 

80/64 22/64 48/01 68/06 24/00 19/64 08/01 22/01 0 

82/00 69/01 16/01 21/01 80/08 29/08 14/01 82/00 9 

46/01 22/01 98/01 02/01 92/06 00/01 82/64 12/09 8 

48/62 01/00 88/62 80/62 24/00 48/00 84/00 81/01 2 

 

مختلف در فاز مایع، اتصال سر نانوتیوب برای  هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه نانوتیوب بر حسب درجه کنار دارو بعد از  -21جدول

 31G-6و  21G-3توابع پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

18/09 80/08 26/09 82/08 46/00 02/09 18/09 62/09 1 

02/06 92/00 89/00 04/00 81/00 82/00 98/00 02/00 6 

94/00 69/00 80/00 80/64 91/00 08/00 94/00 99/00 0 

98/02 22/02 26/02 89/02 04/02 88/02 92/02 26/02 9 

40/64 92/00 40/64 88/64 90/00 24/64 04/00 04/00 8 

80/06 08/01 81/06 62/08 01/06 44/01 80/06 01/06 2 

 

 

 

 

 

 

 



 DFT                                                                       23( از طریق محاسبات 5،0بر روی نانو تیوب بورنیترید ) پیمگدینمطالعه جذب داروی  

 
مختلف در فاز مایع، اتصال بدنه نانوتیوب  هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر زاویه نانوتیوب بر حسب درجه کنار دارو بعد از  -23جدول

 31G-6و  21G-3برای توابع پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

28/06 12/09 20/09 86/09 20/00 48/00 80/08 88/00 1 

62/09 99/00 28/09 40/62 80/00 99/00 12/09 29/64 6 

02/64 60/01 84/01 20/00 01/01 29/01 02/01 04/00 0 

00/01 09/01 08/01 91/01 62/01 08/01 88/08 68/01 9 

89/01 29/64 62/01 18/00 09/00 80/64 08/06 46/00 8 

26/62 21/00 81/62 92/62 62/01 16/01 44/00 82/00 2 

 

 

 31G-6و  21G-3 ی پایهمختلف بر حسب دبای در توابع  هادیممان دو قطبی نانوتیوب با طول  -24جدول

6-31G 3-21G نانوتیوب با طول عمر مختلف 

 آنگسترم 2 84/2 10/2

 آنگسترم 2 20/2 10/2

 آنگسترم 10 60/2 80/8

 

 

 31G-6و  21G-3 ی پایهممان دو قطبی نانوتیوب در کنار دارو بر حسب دبای در توابع  -25جدول

6-31G 3-21G نانوتیوب با طول عمر مختلف 

 آنگسترم 2( با طول 8و 0) 22/9 80/9

 آنگسترم 2( با طول 8و0) 40/8 90/8

 آنگسترم 10( با طول 8و  0) 02/9 10/9

 

 

 

 

 

 



                          2331، زمستان 21، شماره پنجمفصلنامهِ کاربرد شیمی در محیط زیست، سال                                                                                  55             

مختلف در فاز گاز ، اتصال سر نانوتیوب برای توابع  هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند نانوتیوب در کنار دارو بعد از  -26جدول

 )بر حسب آنگسترم( 31G-6و  21G-3پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

80/1 94/1 92/1 94/1 88/1 82/1 80/1 92/1 1 

98/1 98/1 99/1 94/1 90/1 99/1 90/1 92/1 6 

92/1 98/1 92/1 94/1 92/1 94/1 94/1 92/1 0 

92/1 98/1 98/1 92/1 92/1 94/1 80/1 94/1 9 

92/1 98/1 98/1 92/1 99/1 99/1 90/1 92/1 8 

81/1 80/1 81/1 86/1 82/1 84/1 80/1 92/1 2 

 

 

مختلف در فاز گاز ، اتصال  بدنه نانوتیوب  برای  هادیدر حالت بررسی اثر  نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند نانوتیوب در کنار دارو بعد از  -21جدول

 )بر حسب آنگسترم( 31G-6و  21G-3توابع پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

82/1 84/1 20/1 80/1 81/1 220/1 80/1 82/1 1 

98/1 92/1 92/1 92/1 98/1 99/1 98/1 99/1 6 

98/1 92/1 98/1 98/1 08/1 80/1 98/1 82/1 0 

98/1 92/1 98/1 98/1 98/1 80/1 92/1 81/1 9 

98/1 92/1 98/1 90/1 98/1 99/1 99/1 99/1 8 

86/1 80/1 80/1 88/1 88/1 82/1 82/1 82/1 2 
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مختلف در فاز مایع ، اتصال  سر نانوتیوب   هادیدر حالت بررسی اثر  نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند نانوتیوب در کنار دارو بعد از  -12جدول

 )بر حسب آنگسترم( 31G-6و  21G-3برای  توابع پایه 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

94/1 88/1 94/1 80/1 80/1 81/1 94/1 80/1 1 

98/1 98/1 99/1 98/1 99/1 98/1 98/1 92/1 6 

98/1 92/1 98/1 94/1 98/1 92/1 98/1 92/1 0 

98/1 92/1 98/1 94/1 98/1 92/1 98/1 92/1 9 

98/1 92/1 98/1 98/1 99/1 98/1 98/1 92/1 8 

80/1 80/1 81/1 80/1 80/1 81/1 80/1 81/1 2 

 

 

مختلف در فاز مایع ، اتصال سر  نانوتیوب  برای   هادیدر حالت بررسی اثر نیتروژن  سازی بهینهتغییر طول پیوند نانوتیوب در کنار دارو بعد از  -23جدول

 )بر حسب آنگسترم( 31G-6و  21G-3توابع پایه 

 

 شماره طول انتخابی گاز

            
6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 6-31G 3-21G 

82/1 84/1 84/1 21/1 86/1 80/1 80/1 88/1 1 

99/1 98/1 99/1 98/1 98/1 92/1 92/1 98/1 6 

92/1 98/1 92/1 98/1 98/1 92/1 92/1 92/1 0 

98/1 92/1 98/1 92/1 92/1 80/1 92/1 98/1 9 

98/1 92/1 98/1 92/1 99/1 99/1 99/1 99/1 8 

80/1 89/1 89/1 88/1 82/1 82/1 88/1 20/1 2 
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      و 31G-6 ی پایهمختلف اتصال از سر در فاز گاز در توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی الکترونی کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -10جدول

3-21G  هارتری( )بر حسب 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

48/1920- 92/1980-    

94/1920- 44/1986-    

98/1920- 42/1986-    

98/1920- 98/1920-    

 

-3و 31G-6 ی پایهمختلف اتصال از بدنه در فاز گاز در توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی الکترونی کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -12جدول 

21G  )بر حسب هارتری( 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

28/1921- 10/1989-    

22/1921- 18/1989-    

00/1921- 86/1980-    

06/1921- 86/1980-    

 

-3و 31G-6 ی پایهمختلف اتصال از سر در فاز مایع در توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی الکترونی کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -11جدول 

21G  )بر حسب هارتری( 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

80/1920- 44/1986-    

81/1920- 44/1986-    

81/1920- 42/1986-    

80/1920- 06/1986-    
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-3و 31G-6 ی پایهمختلف اتصال از سر در فاز مایع در توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی الکترونی کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -13جدول

21G  )بر حسب هارتری( 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

06/1921- 86/1980-    

24/1921- 12/1989-    

02/1921- 88/1980-    

02/1921- 88/1980-    

 

  21G-3و 31G-6 ی پایهمختلف اتصال از سر در فاز گاز در توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی جذب کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -14جدول

 )بر حسب هارتری(

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

08/282- 44/289-    

42/288- 86/289-    

28/288- 94/289-    

28/288- 00/281-    

 

اتصال بدنه نانو تیوب  21G-3و 31G-6 ی پایهمختلف  در توابع   های نیتروژنبرای اثر   سازی بهینهانرژی جذب کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -15جدول

 در فاز گاز )بر حسب هارتری(

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

08/284- 22/288-    

02/284- 22/288-    

90/282- 08/288-    

96/282- 08/288-    
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اتصال از سر در فاز   21G-3و 31G-6 ی پایهمختلف  در  توابع  های نیتروژنبرای اثر  سازی بهینهانرژی جذب کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -16جدول

 )بر حسب هارتری(مایع 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

22/288- 80/289-    

24/288- 80/289-    

24/288- 81/289-    

22/288- 28/280-    

 

اتصال از بدنه در فاز   21G-3و 31G-6 ی پایهمختلف  در توابع  های نیتروژنبرای اثر   سازی بهینهانرژی جذب کمپلکس دارو نانو تیوب بعد از  -11جدول

 )بر حسب هارتری(مایع 

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

90/282- 00/288-    

08/284- 24/288-    

99/282- 02/288-    

22/288- 02/288-    

 

 21G-3و31G-6گاز با توابع پایه   فازدر اتصالی بر حسب دبای  هادیممان دو قطبی نیتروژن  -18جدول

 نیتروژن انتخابی گاز

6-31G 3-21G 

21/8 08/9    

28/8 40/8    

84/2 20/2    

89/2 82/2    

 

 (هارتری حسب بر)   مایع  و  گاز  فاز  مختلف  بسترهای  اثر  در  نانوتیوب  دارو  کمپلکس  الکترونی  انرژی  -13جدول

 مشخص طول با نانوتیوب گاز مایع

 آنگستروم 2 طول با دارو و نانوتیوب -44/289 -08/282

 نانوکن و دارو -10/682 -10/682
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 (هارتری حسب بر)  مایع و  گاز  فاز  مختلف  بسترهای اثر  در  نانوتیوب  دارو کمپلکس  جذب انرژی  -30جدول

3-21G بستر نوع 

 نانوکن 12/10

 نانوتیوب 20/2

 

 21G-3 پایه تابع در ایبد حسب بر نانوکن و قطبی دو ممان -32جدول

 مشخص طول با لوله نانو گاز مایع

 آنگستروم 2 طول با دارو و نانوتیوب -92/1980 -48/1920

 نانوکن و دارو -26/1214 -22/1214

 

 

 گیریبحث و نتیجه
 نانو پایه بر بستر از توان می آمده دست به نتایج به توجه با

 حامل عنوان به بورنیترید نانوکن و( 5و0) بورنیترید لوله

 نتایج این که بدن در دارو رساندن جهت پیمگدین داروی

 .باشد داشته داروسازی در ایبالقوه کاربرد دتوان می
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