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 چکیده

ضد سرطان آنتي متابوليت است و در چرخه سلولي بطور اختصاصي در مرحله تقسيم سلولي عمل كرده  سيتارابين يک داروی

استفاده  اين دارونانولوله نيتريد بور برای كپسوله كردن . و پروتئين مي گردد RNAو به مقدار كمي  DNAو موجب مهار سنتز 

لکتروني داروی ضد سرطان سيتارابين در برهمکنش با نانولوله مي شود. هدف اصلي اين مقاله بررسي مکانيک كوانتومي رفتار ا

آنگستروم با داروی ضد  7( با طول 8.8برهمکنش غير پيوندی نانولوله نيتريد بور تک ديواره  ) راستادر اين  نيتريدبور است.

های فضايي بر روی  دوقطبي و دافعه -های دوقطبيو اثرات نامستقر شدن الکتروني، برهمکنش بررسيسرطان سيتارابين 

، در سطح نظری (DFT)خواص ساختاری و الکتروني با استفاده از محاسبات مکانيک كوانتومي تئوری تابع دانسيته

برای محاسبه اثرات انتقالات  (NBO). تحليل اوربيتالهای پيوندی طبيعيبررسي شد *31G-6و سری پايه   B3LYPمحاسباتي

دوقطبي و ساير خواص سيستم های  -يوالکتروني و همچنين برهمکنش های دوقطبيالکتروني ناشي از برهمکنش های استر

مورد نظر بکار برده شد. به منظور تعيين خاصيت رسانايي الکتريکي و رفتار شيميايي مركاپتوپورين در واكنش با نانولوله  

(، η، سختي شيميايي )(bond gap) ( ، انرژی های الکتروني، ممان های دوقطبي، گپ انرژی8.8نيتريد بور تک ديواره  )

. توزيع اوربيتال های مولکولي برای فهم تغييرات شدمحاسبه  (χ)( و الکترونگاتيويته موليکن μپتانسيل شيميايي الکتروني )

ممان دوقطبي نتايج نشان داد . شددر طي فرآيند جذب بررسي  (EAd)الکتروني ساختار، هدايت الکتريکي و انرژی جذب 

 7.801( و بيشتر از ممان دوقطبي سيتارابين در حضور ميدان نانو  )Debye 7.875ن در غياب ميدان نانو  )سيتارابي

Debye ) با كاهش جزئي گپ انرژی نانولوله در مخلوط خاصيت رسانايي آن به مقدار جزئي تقويت يافته است. بود. همچنين

تارابين ، ميزان پارامتر سختي آن بيشتر شده، پارامتر نرمي كاهش سي نانو لوله با افزايش گپ انرژی  -در مخلوط سيتارابين 

    يافته است.

 الکتروني رفتار؛ نانولوله نيتريدبورداروی ضد سرطان؛ سيتارابين؛  كليد واژه:
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 مقدمه

رساني به سلول  با توجه به مزايای زياد نانوساختارها مانند توانايي حمل چند دارو به طور همزمان و كاهش سميت با هدف دارو

های دارورسااني جدياد باعا  سرطاني، اين ساختارها توانسته اند توجه بسياری از محققان را به خود جلب نمايند. اين سيستم

بهبود عملکرد دارو وكاهش عوارض جانبي آن و تامين رضايت و راحتي بيماار را باه دنباال خواهناد داشات. بعباارت ديگار در 

سيساتم دارو رسااني، رسايدن باه سيساتمي باا بارگاذاری مناساب دارو ماورد نظار اسات. داروی های طراحي و توسعه حامل

يک آنتي متابولي ضد سرطان ت است و در چرخه سلولي بطور اختصاصي در مرحلاه تقسايم سالولي عمال كارده و  سيتارابين

يکي از مهمترين گاروه ماواد در  كربني هاىنانوله ]1[و پروتئين مي گردد RNA و به مقدار كمي , DNA موجب مهار سنتز

به صورت كاملا اتفاقي كشف شدند. در واقع، ايجيما در  1991در سال  1باشند كه اولين بار توسط سوميو ايجيمامقياس نانو مي

های كربني مواجاه شاد. ايان حال مطالعه سطوح الکترودهای كربني با استفاده از روش تخليه قوس الکتريکي بود كه با نانولوله

 از پس .]۳و۲[نمود  تصور لوله شده گرافنى هاىصفحه شکل به را آنها توانكه مى هستند توخالى اىاستوانه مواد ساختارهايى

 دارای كاه ديگاری را آغااز نمودناد مواد برای يافتن جستجو به سرعت محققين ]۴[1991سال  در كربني های نانولوله كشف

 نيترياد هاای تيوب نانو توليد احتمال و بود مواد اين از بور يکي نيتريد باشند. بهتری مکانيکي خواص با مانند ای لوله ساختار

 تياوب . مشابه ناانو]6[شد سنتز ، 1995سال در آميز موفقيت طور به مواد اين سپس، .]5[شد بيني پيش 1994 سال بور در

 شکل ای لوله ساختار موضوع، اين علت مي باشند. العاده ای فوق مکانيکي های ويژگي دارای نيز ها تيوب نانو اين كربني، های

هاای  ويژگاي دارای همچناين باور نيتريد های تيوب نانو .]7 [هاست تيوب اين ی ديواره در 2SPمستحکم پيوندهای وجود و

 هاای وبنانوتي هستند. بالا دمای در برابر اكسيداسيون در بيشتری مقاومت دارای آنها مثال، برای .هستند پايدارتری شيميايي

 هاا BNNT شوند. برخاي مي اكسيد بالا دماهای در تنها اند، شده توليد آنيلينگ -ميل روش بال از استفاده با كه بور نيتريد

باشاند.  داشته حرارتي تحمل نيز  درجه سانتي گراد 999تا دمای توانند مي هستند، كامل كريستالي نانو ساختارهای دارای كه

 كامل طور دمای بالا به ها در تيوب نانو شوند. اين مي اكسيد محيط در سهولت به های كربني وبتي نانو كه است درحالي اين

 اكسيداسايون، برابار در باالا مقاومت ويژگي داشتن دليل اكسيژن. به مناسبي از مقادير بودن محيا صورت در البته سوزند مي

BNNT اگرچه .باشند مي مناسب كامپوزيتي مواد توليد ها برای BNNT باا مقايساه در توجهي قابل های ويژگي دارای ها 

 اثارات و پيزوالکترياک ويژگاي ناوری، انارژی، سازی ذخيره مانند ماده اين های چند ويژگي مي باشند، های كربني تيوب نانو

 باه توانناد يما باور نيترياد های تيوب نانو    .]8[است نشده داده قرار بررسي كامل مورد ماده اين در الکتريکي پلاريزاسيون

تارين  ساده اين اند. شده خم ساختارشان، در ثابت ای نقطه از كه شوند گرفته در نظر بور نيتريد از هگزاگونالي صفحات عنوان

 شاکل 4 حداقل است كه پليمرهايي خود دارای كريستالي ساختار در بالک بور نيتريد است. تيوب نانو يک ساخت روش جهت

ايان  از مسئله اين باشد. مي مشابه ساختار 4 دارای نيز بالک كربن نکته حائز اهميت آن است كه دارد. مختلف كريستالوگرافي

 در اتام در والانس های الکترون متوسط واقع تعداد در هستند. الکترون هم مواد كربن و بور نيتريد كه گيرد مي ريشه حقيقت

 های نيترياد تيوب نانو كايراليتي ی زمينه در عبوری لکترونيا ميکروسکوپ با توجه به مطالعات .]9[است يکسان ماده دو اين

 تعياين كامال طور به اتمي پيکربندی لايه، تيوب تک نانو يک قطر و كايراليتي تعيين با قابل برداشت است كه بور، اين نتيجه

 كاه در حاالي هاسات. ياوبت نانو كايراليتي و قطر گيری اندازه برای ضروری ابزار يک الکتروني عبوری ميکروسکوپ شود. مي

 نماودن روشان بارای  (ED) الکتروناي تفرق بديهي نيست. كار يکBNNT كايراليتي تعيين است، راحت قطر گيری اندازه

در ادامه به برخي از پاژوهش هاای انجاام  گيرد. مي قرار استفاده مورد بور نيتريد و كربني تيوب های نانو مارپيچي ساختارهای

الکترونيکاي نانولولاه  ( بر روی ساختار هاای اتماي و۲998اره مي شود: پژوهشي توسط روحي و باقری )گرفته در اين حوزه اش

 دياواره تک BNNTsدر  الکتروني و ساختاری خواص مقاله، اين انجام شد. در DFTتک ديواره محدود با محاسبات  BNهای 

 مماان ناوار، شاکاف انرژی مقادير گرفت. قرار بررسي مورد B3LYP/6-31G(d)سطح  در صندلي دسته و زيگزاگ مدل دو در

 شاد. محاسابه BN43zz ، BN43ac ،BN33ac و BN53zz نانولوله های در (IP)پتانسيل يونش  و تشکيل گرمای دوقطبي،

                                                           
1  Ijima 
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 قارار بررسي مورد NBO و  AIMبا روش های  ترتيب به ها نانولوله در B-Nپيوندهای  ماهيت و اتم ها طبيعي بار توزيع نحوه

 BNدر تشخيص فسژن توسط نانولوله های   DFT( راجع به مطالعه۲91۲در پژوهشي ديگر بهشتيان و همکاران ) .]19[ گرفت

انجام دادند كه نتايجج نشان داد يک سنسور جديد برای تشخيص مولکول هاای فساژن سامي و بارهم كانش  Scدوپ شده با 

فسژن با استفاده از محاسبات نظری بررسي شده اسات. مشااهده  و Scدوپ شده با  (BNNTپريستين ونانو لوله هاينيتريد بور)

مي تواند برهمکنشي موثر با مولکاول فساژن داشاته باشاند.   Scهای اوليه، نانولوله های دوپ شده با BNNTشد كه برخلاف 

سالطاني  .]11[ ي يابدبنابراين ويژگي های الکترونيکي و توابع كار پس از قرارگيری در معرض اين مولکول تغيير قابل توجهي م

روی نانولوله های نيتريد بور انجام نمودناد كاه از محاسابات  OCN- ( تحقيقي در بررسي جذب يون سيانيد۲91۲و همکاران )

تاک  BNروی نانولوله های  OCN-( برای بررسي ويژگي های جذب يون سيانيد DFTقواعد مبتني بر نظريه چگالي الکتروني )

هاای زيگازاگ  BNNTقويا باه ساطح خاارجي  OCN-استفاده شد. نتايج حاصل مبني بر آنست كه ديواره زيگزاگ و صندلي 

( نشاان ماي (DOS( متصل مي شود. علاوه بر اين، چگالي محاسبه شاده و حاالات 5و5صندلي ) BNNT( در مقايسه با 6و9)

ه شاهدی بر برهم كنش قوی ماي باشاد. دهد كه يک هيبريداسيون اوربيتالي معنادار بين دوگونه در فرآيند جذب وجود دارد ك

در پژوهشاي  .]1۲[ها نقش مهمي به عنوان يک حساگر مناساب ايفاا ماي نمايناد  BNNTبنابراين مي توان نتيجه گرفت كه 

با سولفاميد پرداختند كه نتاايج نشاان داد ويژگاي   BNروی واكنش يک نانولوله  DFT( به مطالعه۲91۳) بهشتيان و همکاران

هماراه باا حلاليات  BNNTپس از اصلاح شيميايي اندكي تغيير مي نمايد. حفظ خواص الکترونيکي  BNNTکي های الکتروني

ها با سولفاميد مي تواند روشي موثر بارای خاالص ساازی آنهاا باشاد  BNNTپذيری بهتر نشان مي دهند كه اصلاح شيميايي 

بور و نانولوله های نيتريد بور با آلومينيوم دوپ شده آن را باا  (، واكنش نانولوله های نيتريد۲91۴شاكرزاده و نوری زاده ) .]1۳[

داروهای ضد سرطان دارای پلاتين مورد برسي قرار دادند. نتايج دال بر آن است كه جذب به روی اتم آلومينيوم به خوبي انجاام 

در  .]1۴[ی دارويي مناسابي ماي باشاند شده است. بنابراين، نانولوله های نيتريد بور  با آلومينيوم دوپ شده به عنوان حامل ها

های كربناي باا جايي شايميايي در نانولولاهپذيری و جاباه( به مطالعه رابطه بين مغناطيس۲91۴پور و همکاران )پژوهشي نجف

( پرداختناد. در ايان 6و9( و زيگازاگ )۴و۳(، كاايرال )۳و۳های كربناي صاندلي )برای نانولولاه NPNيا  PNPاتصالاتي از نوع 

انجاام شاده تاا  21G-3های همراه با مجموعه پايه B3LYPو  RHFبه ترتيب در سطوح  DFTو  ab intioالعه محاسبات مط

( ۲915در پژوهشاي سالطاني و همکااران ) .]15[كندطراحي شده عمل مي PNPمشخص شود كه چگونه ترانزيستور مولکولي 

خالص و دوپ شده، متمركز شدند. نتايج بدست آماده حااكي   BNفلورواوراسيل روی نانولوله های-5نظری جذب  روی مطالعه

هاای خاالص  BNNTدر مقايسه باا  FU -5، حساسيت بالا و جذب قوی با مولکول  Gaاز آنست كه نانولوله های دوپ شده با

از نانولوله نيترياد در اين تحقيق،  .]16[دارند. بنابراين مي توان آن را به عنوان حامل برای كاربرد های رسانش دارو معرفي كرد 

بور برای كپسوله كردن داروی ضد سرطان سيتارابين )سيتارابين يک آنتي متابوليت است و در چرخه سلولي بطاور اختصاصاي 

و پاروتئين ماي گاردد( اساتفاده ماي  RNAو به مقدار كمي  DNAدر مرحله تقسيم سلولي عمل كرده و موجب مهار سنتز 

مکانيک كوانتومي رفتار الکتروني داروی ضد سارطان سايتارابين در بارهمکنش باا نانولولاه هدف اصلي اين مقاله بررسي شود. 

 نيتريدبور است.

 روش تحقيق

 -های دوقطبي سنجش و ارزيابي اثرات نامستقر شدن الکتروني، دافعه های فضايي و برهمکنش ،هدف اصلي از اين پژوهش

( تک ديواره 8،8و نانولوله نيتريد بور) ۲واكنش پذيری ساختار سيتارابيندوقطبي بر روی خواص ساختاری و الکتروني و ميزان 

 مي باشد. روش های به كار گرفته شده، ابزاری جهت تعيين خصوصيات ساختاری در محيط آب مي باشد. ۳آنگستروم 7با طول 

                                                           
2 C9H13N3O5 

3 B48H32N48 



 فناوری و مهندسی علوم، در پژوهش فصلنامه

 24-99، صفحات 9311 پاییز، 3، شماره 6دوره 

1۴ 

 

 است. بنابراين،برای تركيبات مذكور انجام شده   31G-B3LYP/6*در سطح نظری DFTتوسط محاسبات  ۴NBOتحليل 

 8، اختلاف انرژی اوربيتال های واكنش دهنده7و غير پيوندی 6، انرژی اوربيتال های پيوندی، ضدپيوندی5جمعيت های الکتروني

 محاسبه شده است.  NBO(، به تنهايي و در حضور يکديگر، با استفاده از تحليل 8،8برای سيتارابين و نانولوله نيتريد بور )

9ادير انرژی رزونانسيعلاوه بر اين، مق 2E19، ناشي از عدم استقرار الکتروني، عناصر غيرقطری در ماتريس سکولار  jiF , ،

، گپ انرژی اوربيتال های مولکولي 1۲، دانسيته سطح11دوقطبي و پارامترهای ساختاری و دانسيته بار -برهمکنش های دوقطبي

1۴اكنش پذيری شامل سختي شيميايي، انديس های و1۳مرزی 15، الکترونگاتيويتي موليکن الکتروفيليسيتي ، w
16 ،

نرمي شيميايي S
18، پتانسيل شيميايي الکتروني17  ونيو ماكسيمم ميزان انتقال بار الکتر maxN

برای ساختار 19

نانو لوله نيتريد بور، با استفاده از  –( به تنهايي و برای سيستم سيتارابين 8،8سيتارابين به تنهايي، برای نانولوله نيتريد بور )

 به صورت كمي محاسبه شده است.   NBOتحليل 

 يافته های تحقيق

 NBOتحليل 

های اشغال شده لوويس و يک دسته از اوربيتال های  وني برحسب يک دسته از اوربيتال، توابع موج الکترNBOدر تحليل 

های  های اشغال شده لوويس )دهنده( و اوربيتال شود. در اثر انتقال الکترون بين اوربيتالمستقر اشغال نشده لوويس تفسير مي

شوند كه بسيار پايدارتر از اوربيتال های لوويس خالص  های مولکولي جديد ايجاد مي اشغال نشده لوويس )پذيرنده(، اوربيتال

كه اثر عدم استقرار غيركووالانسي با مي باشند كه همچنين با پايدار كردن توابع موج الکتروني همراه است. از آنجائي 

-دهندهها به صورت )شوند، طبيعي است كه برای توضيح آنپذيرنده( مجتمع مي-های )دهندهبرهمکنش بين اوربيتال

 شود. باز لوئيس تعميم يافته، آورده  -پذيرنده(، انتقال بار با نوع اسيد لوئيس

نتايج بدست آمده از انرژی های رزونانسي، اختلاف انرژی اوربيتال ها و عناصر غيرقطری از نانولوله نيتريد بور به ( 1ل )جدو

 را نشان مي دهد. G31-B3LYP/6*در سطح نظری  DFTسيتارابين با استفاده از محاسبات 

 

 

 

 

 

                                                           
4 Natural Bond Orbital 

5 Occupancies 

6 Orbital Energies 

7 Lone Pair 

8 Energy Differences 

9 Resonance Energy 

10 Off-Diadonal Elements 

11 Charge Density 

12 Density of State (Dos) 

13 HOMO-LUMO Energy Bond Gaps 

14 Hardness 

15 Electronegativity 

16 Electrophilicity Index 

17 Chemical Softness 

18 Electronic Chemical Potential 

19 Maximum Amount of Electronic Charge Index 
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عناصر ، E(i), a.u.)-(∆E= E(j)اختلاف انرژی اوربيتال ها ، (E (2)/ kcal/mol) انرژی های رزونانسي :9جدول 

 B3LYP/6.-نظری  در سطح DFTبه سيتارابين با استفاده از محاسبات  ، از نانولوله نيتريد بورa.u.)ij(F , غيرقطری

31G* 
Second Order Perturbation Theory Analysis of Fock Matrix in NBO Basis 

from unit  2(BNNT) to unit  1(Cytarabine) 

Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E(2)/kcal/mol 

E(j)-

E(i)/a.u. F(i,j)/a.u. 

BD (   2) N  52 - B  60 

BD*(   1) O   4 - H 

 20 1.95 0.74 0.035 

BD (   2) B 109 - N 117 

BD*(   1) O   3 - H 

 19 1.27 0.72 0.028 

BD (   2) B  58 - N  59 

BD*(   1) N   8 - H 

 21 0.1 0.76 0.008 

LP (   1) N 103 

BD*(   1) C   9 - H 

 23 0.1 0.7 0.008 

BD (   2) B  48 - N  55 

BD*(   1) O   4 - H 

 20 0.07 0.72 0.007 

BD (   2) B  58 - N  59 

BD*(   1) C  16 - H 

 30 0.06 0.77 0.006 

Sum of E2 3.55  

 

 

غيرپيوندی، براساس محاسبات در سطح  -های پيوندی ا ضدپيوندی ، برهمکنشNBOپر واضح است كه تحليل 

رزونانسي ناشي از عدم استقرار الکتروني از سوی  ، اين مطلب را روشن مي سازد كه بيشترين انرژی*B3LYP/6-31Gنظری

 با   H20 -BD*(1) O 4به   B60 -BD (2) N52ريد بور به سيتارابين مربوط انتقال از پيوند  نانولوله نيت

با   H30 -BD*(1) C16به   N59 -BD (2) B58رزونانسي مربوط به انتقال از پيوند   كيلوكالری بر مول و كمترين انرژی

  .كيلوكالری بر مول مي باشد   

اين مفهوم را مي رساند  *B3LYP/6-31G براساس محاسبات در سطح نظری   NBO، نتايج حاصل از تحليل هم چنين

رزونانسي ناشي از عدم استقرار الکتروني از سوی مولکول سيتارابين به نانولوله نيتريد بور مربوط به انتقال از  كه بيشترين انرژی

LP (1) O5  بهN97 -BD*( 2) B96   انتقال از  رزونانسي مربوط به كيلوكالری بر مول و كمترين انرژی با

LP (2) O1  بهB125 -BD*(2) N118    كيلوكالری بر مول مي باشد با. 

 8.11و   3.55در ضمن، مجموع انرژی های رزونانسي از سوی نانولوله نيتريد بور به سيتارابين و بالعکس به ترتيب برابر 

 الری بر مول مي باشد.كيلوك

در انتقالات از سيتارابين به  2Eدر انتقالات از نانو لوله به سيتارابين كمتر از 2Eبنابراين مي توان استنباط نمود كه، 

 ار سيتارابين در مخلوط عمل مي كند. نانولوله است. اين موضوع دال بر آنست كه نانو لوله حکم گيرنده يا كشنده الکترون در كن

 -انرژی های رزونانسي، اختلاف انرژی اوربيتال ها ، عناصر غيرقطری، سيتارابين به تنهايي و سيتارابين در سيستم سيتارابين 

 .نانولوله نيتريد بور محاسبه شد

با مقايسه مقدار عددی  j,iF كاهش ميزان  آمده برای انتقالات الکتروني، مي توان )ميزان همپوشاني اوربيتالي( بدست

 .همپوشاني اوربيتالي، كاهش انرژی های رزونانسي ناشي از نامستقر شدن الکتروني را به درستي توجيه نمود

های ، اوربيتالσ*با يک اوربيتال ضدپيوندی  σكنش يک اوربيتال پيوندی بر اساس اين نتايج، از آنجايي كه در اثر برهم

باشند، ايجاد مي شود. لذا با قرار گرفتن سيتارابين در ميدان های لوويس خالص ميمولکولي جديد كه بسيار پايدارتر از اوربيتال
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های مولکولي جديد نانولوله، نانولوله در حکم گيرنده الکترون از سيتارابين عمل مي كند، در نتيجه سطح انرژی غالب اوربيتال

در  (acceptor)های اشغال نشده لوويس و اوربيتال (donor)های اشغال شده لوويس ن بين اوربيتالناشي از انتقال الکترو

نانولوله نسبت به حالت سيتارابين تک پايدارتر مي شود. به عبارتي عامل گيرنده يا كشنده الکترون  -حالت سيستم سيتارابين 

ي جديد و پايدارتر شدن سيتارابين و افزايش انرژی رزونانس سيتارابين های مولکول)نانولوله( باع  پايين تر آمدن سطح اوربيتال

 در حضور ميدان نانولوله نيتريد بور مي شود. 

با   C 17 -BD*(2) N 7به  LP (1) N 8رزونانسي مربوط به انتقال از پيوند  برای سيتارابين به تنهايي، بيشترين انرژی

 BD*(1)به   C 13 -BD (1) C 12رزونانسي مربوط به انتقال از  ن انرژیكيلوكالری بر مول و كمتري 

C 12   -C10   كيلوكالری بر مول مي باشد. با 

 LP (1)رزونانسي مربوط به انتقال از پيوند  همچنين، برای سيتارابين در سيستم سيتارابين نانولوله نيتريد بور، بيشترين انرژی

N 8  بهC  17 -7    BD*(2) N  رزونانسي مربوط به انتقال از  كيلوكالری بر مول و كمترين انرژی باBD 

C 13 -(1) C 12   بهC 12   -BD*(1) C10   مي باشد.  با 

ی يک سری از پر واضح است كه زمانيکه سيتارابين و نانو لوله تحت تاثير ميدان مغناطيسي يکديگر قرار مي گيرند، انرژ

انتقالات الکتروني در اوربيتال های مولکولي در سيتارابين به تنهايي نسبت به حالت مخلوط، تغييرات قابل ملاحظه ای )افزايش 

های مولکولي در مخلوط نسبت به حالت خالص سيتارابين بيشتر درگير واكنش  و كاهش( دارند كه نشان مي دهد اين اوربيتال

 بيانگر ناحيه درگير واكنش مي باشد. )3شکل ( و )2شکل (مي باشند، 

با قرار گرفتن سيتارابين در ميدان نانولوله، نانولوله در حکم گيرنده الکترون از سيتارابين عمل مي كند، در نتيجه به عنوان 

  نانولوله مثبت تر و جمعيت آن كمتر شده است.-سيتارابين در مخلوط سيتارابين LP (1) N 8مثال سطح انرژی 

طبق قانون توزيع بولتزمن، هر چه اختلاف جمعيت بين اوربيتال های مولکولي دهنده و پذيرنده بيشتر باشد، انتقال الکتروني 

از سوی ديگر، اگر اختلاف جمعيت كم و يا برابر باشد، حالت اشباع شدگي روی مي دهد و از اين رو  .بهتر انجام مي پذيرد

 انتقالات الکتروني به خوبي انجام نمي شود. 

 قانون بولتزمن با فرض يکسان بودن چندگانگي انرژی ها:
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 كه در آن:

  رنده،: جمعيت اوربيتال پذي 

  مي باشد. : جمعيت اوربيتال دهنده 

محاساابه شااده در محاايط  Hو تغيياارات آنتااالپي واكاانش  GΔبااا عناياات بااه اينکااه مياازان تغيياارات اناارژی آزاد گياابس 

آبي، گرمازا بودن واكانش را توجياه ماي نماياد، اثارات اساتريو الکتروناي ناشاي از نامساتقر شادن الکتروناي نياز در تعياين 

 (.1)جدول باشدنانولوله نيتريد بور موفق مي -فزايش پايداری سيستم سيتارابين ا

 توزيع بار اتمي موليکن

ميزان توزيع بار اتمي موليکن بر روی  31G-B3LYP/6*، با انجام محاسبات در سطح نظریNBOدر نتايج حاصل از تحليل 

ديگر، محاسبه شده كه در پي آن نتايج حاصل، نشان مي دهد كه سيتارابين و نانولوله نيتريد بور، به تنهايي و در حضور يک

 آورده شده است. (۲دانسيته بار بر روی اتم های درگير واكنش تغيير مي كند، همانطور كه در )جدول 

 

 

(1)  
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 توزيع بار اتمي موليکن محاسبه شده برای سيتارابين به تنهايي و در حضور نانولوله نيتريد بور. .۲جدول 

Mulliken atomic charge / B3LYP/6-31G* 

Atomic 

number 

Charge 

│∆q│ Within 

(Cytarabine) 

Within 

(Cytarabine) in 

Cytarabine- 

BNNT 

1  O -0.53251 -0.5325 0.000 

2  O -0.64285 -0.65093 0.008 

3  O -0.65442 -0.66822 0.014 

4  O -0.64165 -0.65458 0.013 

5  O -0.60811 -0.58342 0.025 

6  N -0.48745 -0.49281 0.005 

7  N -0.61993 -0.6252 0.005 

8  N -0.77089 -0.78048 0.010 

9  C 0.081959 0.060602 0.021 

10  C 0.091319 0.090054 0.001 

11  C 0.279523 0.271859 0.008 

12  C 0.0915 0.086427 0.005 

13  C -0.06352 -0.06367 0.000 

14  C 0.102368 0.093935 0.008 

15  C 0.714107 0.726092 0.012 

16  C -0.24598 -0.24993 0.004 

17  C 0.52575 0.537052 0.011 

18  H 0.166363 0.434362 0.268 

19  H 0.167961 0.425655 0.258 

20  H 0.17903 0.427159 0.248 

21  H 0.167325 0.373594 -0.206 

22  H 0.159037 0.364253 0.205 

23  H 0.151382 0.184463 0.033 

24  H 0.429419 0.169757 0.260 

25  H 0.42068 0.186674 0.234 

26  H 0.218563 0.170657 0.048 

27  H 0.423174 0.159508 0.264 

28  H 0.168322 0.153144 0.015 

29  H 0.369289 0.224358 0.145 

30  H 0.360227 0.177155 0.183 
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   ۲9پتانسيل الکتروستاتيکي مولکول

يکي از خصوصيت های مفيد برای مطالعه واكنش پذيری مي باشد. پتانسيل  تعيين پتانسيل الکتروستاتيکي مولکولي،

نشان مي دهد كه ناحيه ای با بيشترين بار منفي، به رنگ قرمز بوده كه محل مناسبي برای   (MEP)الکتروستاتيکي مولکولي

مولکول الکترون دوست مي باشد. همچنين ناحيه ای با بيشترين بار مثبت ، به رنگ آبي بوده و محل مناسبي برای حمله  حمله

 مولکول هسته دوست مي باشد.

حائز اهميت است كه به منظور نشان دادن اندازه مولکول، شکل مولکول به صورت مراكز با پتانسيل  MEPاز اين حي ، 

و مثبت، به صورت يک محدوده رنگي به كار مي رود. به طور كلي سايت های هسته دوست و الکترون الکتروستاتيکي منفي 

 .و مي توان سايت های فعال برای شركت در واكنش را پيش بيني نمود مشخص مي شود  MEPدوست در يک مولکول توسط

وله بورنيتريد، دانسيته بار مثبت غالب است و بر روی نانو لوله نيتريد بور بر روی اتم های نيتروژن نانول -در سيستم سيتارابين 

 اتم های اكسيژن سيتارابين ، دانسيته بار منفي غالب است و به اين ترتيب مراكز واكنش پذير در اين سيستم مشخص مي شود

  .)9شکل (
 

Electron Density from total SCF Density; Mapped with ESP 

 
محاسبه شده توسط تئوری میدان خودسازگار   (MEP)یل الکتروستاتیکی مولکولیشمایی از پتانس: 9شکل 

(SCF)  الکترون، به فرم خنثی و در حالت  636اتم و  951نانو لوله نیترید بور ، سیستمی با  -سیستم سیتارابین

 پایه.

رابين ، در چه بخشي از سيتارابين خطوط عرضي نشان داده شده و دال بر آنست كه در نانو كپسوله كردن سيتا ،)2شکل (در 

 و نانولوله بورنيتريد، برهمکنش و رزونانس الکتروني در حال انجام است. 

                                                           
20 Molecular Electrostatic Potential, MEPS 
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نشان دهنده محدوده اتم های درگير در رزونانس الکتروني در نانو كپسوله كردن contours خطوط عرضي  .2شکل 

 رومآنگست 7( با طول 8,8سيتارابين توسط نانو لوله نيتريد بور )

 ممان های دوقطبي )گشتاور دوقطبي(

مزدوج، انتقال دانسيته الکتروني درون مولکولي از جفت الکترون  πدر بسياری از تركيبات هتروسيکل شامل الکترون های 

 –ه )پيوندی يا غير پيوندی( به اوربيتال های ضدپيوندی پذيرنده الکترون، از طريق پيوند های مزدوج يگان πاوربيتال دهنده 

دوگانه، موجب تغييراتي در قطبش پذيری و ممان دوقطبي مولکول مي شود. اساساً، ممان دوقطبي يک مقياسي از عدم تقارن 

 در پخش بار مولکول مي باشد.

(، يکي از عوامل مؤثر بر روی انرژی و پايداری صورت بندی های متفاوت تركيبات شيميايي ۲1برحسب دبای μممان دوقطبي ) 

نانولوله بورنيتريد، سيتارابين و  -در اين پژوهش، ممان دوقطبي های محاسبه شده برای تركيبات سيستم سيتارابين . مي باشد

 مشاهده مي شود.  (۳ نانولوله نيتريد بور در )جدول

دو فاكتور مهم اثرات القائي الکترون كشندگي و اثرات رزونانسي، تأثير زيادی بر روی ممان دوقطبي پيوندهای 

 BrClFSeSOXXC ,,,,, و نيز پيوندهایHOHNHF  دارند. نتايج حاصل از محاسبات دال بر  ,,

( مي باشد. ممان دوقطبي سيتارابين در Debye 8.036نانولوله نيتريد بور، ) -آنست كه ممان دوقطبي سيستم سيتارابين 

( مي باشد. و Debye 7.801ارابين در حضور ميدان نانو  )( و بيشتر از ممان دوقطبي سيتDebye 7.875غياب ميدان نانو  )

 0.206( و كمتر از ممان دوقطبي نانولوله نيتريد بور در حضور سيتارابين )Debye 0.001ممان دوقطبي نانولوله نيتريد بور )

Debyeنولوله نيتريد بور به مولکول ( مي باشد. اين مسأله با استفاده از اثرات رزونانسي ناشي از  عدم استقرار الکتروني، از نا

 نانولوله بورنيتريد قابل توجيه مي باشد.  -در سيستم سيتارابين  سيتارابين و از سيتارابين به نانولوله نيتريد بور

 

                                                           
21 Debye 
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 نانولوله بورنيتريد -بردار گشتاور های دوقطبي برحسب دبای برای سيتارابين و سيستم سيتارابين  .3 شکل

گيرد، راستای بردار گشتاور دوقطبي و ميزان  زماني كه سيتارابين در ميدان نانولوله نيتريد بور قرار مي، )3شکل (با توجه به 

 آن تغيير چنداني نمي كند. 

 انديس های واكنش پذيری مولکول 

ي راهکار مناسبي جهت بررسي ويژگي های ساختار های شيميايي براساس انديس واكنش پذيری مولکول ها م ،DFTروش 

، ميزان  )rv(، پتانسيل شيميايي خارجي )E(الکتروني با در نظر گرفتن انرژی كل  nباشد. به طوريکه برای يک سيستم 

 ، پتانسيل شيميايي الکتروني)S(، نرمي شيميايي )(، الکترونگاتيوی)w(، الکتروفيليسيتي )(سختي شيميايي 

) ( و ميزان انتقال بار الکتروني)maxN(  در حالت تعادلي در دمای)T( براساس معادلات ذيل محاسبه مي شود. 
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به عنوان توانايي يک اتم در مولکول برای جذب الکترون و  )(مفهوم الکترونگاتيويتي  ،طبق نظريه پائولينگ

کول ها بيان مي شود. ليکن، پتانسيل به عنوان مقياسي از قدرت الکتروفيلي )الکترون دوستي( مول )w(الکتروفيليسيتي 

( ۴) تا (۲(  به ترتيب از معالات )7) تا (5محاسبه مي شود. معالات ) Koopmansمولکول به توسط تئوری  )(شيميايي 
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Cytarabine ,           A=Nanotube   ,     B=  (9) 

HOMOEEI  (19) 

LUMOEEA  (11) 

بنابراين، ميزان گشتاور دوقطبي )برحسب دبای(، پتانسيل شيميايي الکتروني، سختي شيميايي، الکتروفيليسيتي، 

و انرژی  انرژی الکترونخواهي کترونگاتيويتي و نرمي شيميايي، ميزان انتقال بار الکتروني، گپ انرژی اوربيتال های مولکولي،ال

 محاسبه شده و نتايج بدست آمده در )جدول*31G-6 در سطح DFT/B3LYPيونش برحسب الکترون ولت به وسيله روش 

0N(، ميزان انتقال بار در سيستم را نشان مي دهد. اگر )N(آورده شده است. علاوه بر اين، كميت  (۳ (  ،و مثبت باشد

0N(حاكي از انتقال الکترون از نانولوله به مولکول مورد نظر و اگر  (  و منفي باشد، حاكي از انتقال الکترون از مولکول  به

 -0.019نانو لوله نيتريد بور،  -)انتقال بار( در سيستم سيتارابين  )N( تلازم به ذكر است كه ميزان كمينانولوله مي باشد. 

 است، كه اين نشان دهنده جريان الکترون ها از سمت سيتارابين به سمت نانولوله نيتريد بور مي باشد.

 نانو لوله نيتريد بور. -، نانو لوله نيتريد بور و سيستم سيتارابين  انديس های واكنش پذيری برای سيتارابين .3جدول 

Property / B3LYP/6-31g* 
Compounds 

Cytarabi

ne 
BNN

T 

Cytarabine-

BNNT 

Cytarabi

ne -BQ 

BNNT

-BQ 

/ (eV)  LUMOE 
-0.753 

-

0.109 -0.814 -0.735 -0.110 

/ (eV)HOMO E 
-6.210 

-

6.414 -6.272 -6.203 -6.411 

Ionization potential (EI) / 

(eV) 6.210 6.414 6.272 6.203 6.411 

Electron affinity (EA / (eV)) 0.753 0.109 0.814 0.735 0.110 

Energy gap (Eg) / (eV) 5.457 6.305 5.458 5.468 6.301 

Chemical potential (μ) / (eV) 
-3.482 

-

3.261 -3.543 -3.469 -3.261 

Electronegativity (χ) / (eV) 3.482 3.261 3.543 3.469 3.261 

Global hardness (η) / (eV) 2.729 3.153 2.729 2.734 3.151 

Global electrophilicity (ω) / 

(eV) 2.221 1.687 2.300 2.200 1.687 

Chemical softness (S)/ (eV-1) 0.183 0.159 0.183 0.182 0.159 

Dipole Moment / (Debye) 7.875 0.001 8.036 7.801 0.206 

ΔN max     -0.019 
 

نانو لوله نيتريد  -تاييد مي كند كه گپ انرژی سيتارابين در سيستم سيتارابين  ،31G-B3LYP/6*نتايج حاصل از محاسبات 

همچنين . تبط استاز طرفي، واكنش پذيری يک مولکول به گپ انرژی آن مر .نسبت به سيتارابين تنها افزايش يافته است بور

نانو لوله نيتريد بور، ميزان پارامتر سختي افزايش يافته، پارامتر  -، سيتارابين در سيستم سيتارابين gEبا افزايش گپ انرژی،

  نرمي و الکتروفيليسيتي كاهش يافته است.
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رم، گپ انرژی كوچکي دارد در حاليکه يک مولکول گپ انرژی اوربيتال ها و سختي شيميايي، نشان مي دهند كه يک مولکول ن

 سخت دارای گپ انرژی بزرگي مي باشد. 

 

 
 دياگرام اوربيتال مولکولي سيتارابين: 4شکل 

 

 

 نانو لوله نيتريد بور -دياگرام اوربيتال مولکولي سيتارابين : 5کل ش

را نشان مي  LUMOو  HOMO ی مولکولي، ميزان گپ انرژی اوربيتال ها)5شکل (و  )4شکل (شايان ذكر است كه 

دوست در سمتي های الکترون شود كه واكنش با گونهبيني ميپيش دهند. در بررسي شکل اوربيتال های مولکولي سيتارابين،

دوست در های هستهبيشتر باشد؛ به همين ترتيب، امکان واكنش با گونه HOMOامکان پذير است كه توزيع اوربيتال های 

  .توزيع بيشتری دارند LUMOجود دارد كه اوربيتال های سمتي و
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، HOMOهای  نانو لوله نيتريد بور، مشاهده مي شود كه اوربيتال -در بررسي شکل اوربيتال های مولکولي سيستم سيتارابين 

ژی رزونانسي از نانو ، روی نانو لوله نيتريد بور گسترده شده اند كه بيانگر انر LUMOهای روی مولکول سيتارابين و اوربيتال

  .مي باشد 8.11و از مولکول به نانو لوله برابر   3.55لوله به مولکول برابر

 گیرینتیجه

با عنايت به آناليزهای صورت گرفته در اين مطالعه و با استناد به نتايج حاصل از محاسبات مکانيک كوانتومي در سطح نظری 

B3LYP/6-31G*  و تحليلNMR،NBO  و Freq های های ساختاری، انرژيتيکي، پيوندی و برهمکنشژگيوي

 7( تک ديواره با طول 8.8( و نانولوله نيتريد بور)C9H13N3O5استريوالکتروني ميزان واكنش پذيری ساختار سيتارابين )

 مورد بررسي قرار گرفت.   (B48H32N48)آنگستروم 

ضلعي مي باشد انتخاب شده است.  6حلقه  ۳۲روم كه متشکل از آنگست 7( با طول 8،8) نيتريد بور  در اين پژوهش نانولوله

برای  *B3LYP/6-31Gساختار الکتروني پايدار اين تركيبات، از طريق بهينه كردن با استفاده از محاسبات در سطح نظری 

 .سيتارابين و نانولوله نيتريد بور به تنهايي و همچنين در حضور يکديگر در مخلوط تعيين شده است

نانولوله نيتريد بور و  -ی های پايداری ناشي از نامستقر شدن الکتروني سيتارابين به تنهايي و در مخلوط سيتارابين انرژ

كه نانو لوله در برهمکنش  بودشده بيانگر اين مطلب  ارائههمچنين انتقالات از سوی نانولوله نيتريد بور به سيتارابين و بالعکس 

م گيرنده الکترون از سيتارابين عمل مي كند. و توزيع بار اتمي موليکن محاسبه شده برای غير پيوندی با سيتارابين در حک

  سيتارابين به تنهايي و در حضور نانولوله نيتريد بور تاييدی بر اين مطلب است.

بور، نانولوله نيتريد  -دال بر آنست كه ممان دوقطبي سيستم سيتارابين  *B3LYP/6-31Gدر سطح  NBOنتايج محاسبات 

(8.036 Debye(  مي باشد. ممان دوقطبي سيتارابين در غياب ميدان نانو )7.875 Debye و بيشتر از ممان دوقطبي )

( و كمتر از Debye 0.001( مي باشد. و ممان دوقطبي نانولوله نيتريد بور )Debye 7.801سيتارابين در حضور ميدان نانو  )

 ( مي باشد.Debye 0.206ر سيتارابين )ممان دوقطبي نانولوله نيتريد بور در حضو

نشان مي دهد گپ انرژی برای  *B3LYP/6-31Gدر سطح NBO نتايج انديس های واكنش پذيری حاصل از محاسبات

و گپ انرژی برای نانولوله كربن در غياب  eV 5.468و در حضور نانولوله برابر  eV 5.457سيتارابين در غياب نانولوله برابر 

بوده و مي توان گفت با كاهش جزئي گپ انرژی نانولوله در  eV 6.301و در حضور سيتارابين برابر  eV 6.305سيتارابين 

 نانو لوله با افزايش گپ انرژی  -مخلوط خاصيت رسانايي آن به مقدار جزئي تقويت يافته است. همچنين در مخلوط سيتارابين 

    ر نرمي كاهش يافته است.سيتارابين ، ميزان پارامتر سختي آن بيشتر شده، پارامت
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