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 دهيچک

معمول  يهاروشا ب چراکه، است مؤثرهو کنترل سرعت رهش ماده  يش عوارض جانبکاه، يدر صنعت داروساز هاحامل نانو کاربرد از هدف: هدف و نهيزمشيپ
با گسترش  .کنديمرو بروز دا يتمام بدن تحت اثرات دارو قرار گرفته و عوارض جانب، شدهعيتوزسراسر بدن  دردارو ، يقيو تزر يمصرف خوراک ريمصرف دارو نظ

لوودوپا  يدارو تيه اهمبا توجه ب، پژوهش ني. در اافتيدست  يريرپذيتأث نيشتريبه ب هابافت ريندن به سارسا بيبدون آس توانيم يدارورسان نينو يهاروش
 يبررس هاآن نيب داريپا لکسکمپ ليتشک حامل و امکان عنوانبه يديترين بور يهانانولوله ين دارو بر رويا برهمکنش، نسونيپارک يماريخط اول درمان ب عنوانبه

  شد.
 نهيبه يشد. برا يبررس (DFT) يتابع چگال يبا استفاده از تئور يديتريبور ن نانولوله يجذب لوودوپا بر رو، حاضر يکيناميمطالعه ترمود در: کار وشرمواد و 

جذب دارو بر  يداريپا نييتع منظوربهبرهمکنش  يشد. انرژ کاربردهبه B3LYP/6-31G(d) هيروش و مجموعه پا، لوودوپا يو دارو يديتريساختار نانو بور ن کردن
 محاسبه شد. ديتريبورن نانولوله يرو

 يونديپ تالياورب هينظر حاسباتاز م حاصل جيبود. نتا مساعد يکيناميترمود ازنظر و گرماده ند جذبيفرا و بوده يمنف ير آنتالپييتغ و جذب يانرژ مقدار: هاافتهي
 در وندهايپ يداريپا يانرژ رييتغ باعث عامل نيا که، دارد را يرندگيگ الکترون د نقشيتريبورن نولولهنا و يدهندگ الکترون لوودوپا نقش، داد نشان (NBO)يعيطب

 يکوالانس يت جزئيماه، )AIM( در مولکول اتم هينظر از آمدهدستبهج يل نتايکرد. تحل ثابت زين يمولکول يکيل الکترواستاتيپتانس را اثر نيهم است. شده نانولوله
 نشان داد. نانولوله -کس لوودوپاکمپل يرا برا

جذب  نديفرا، دنشان دا NBOز يآنال و AIM  يپارامترهاي، ساختار يپارامترها، يکيناميتوابع ترمود، جذب يانرژ مطالعه حاصل از جينتا: يريگجهينتبحث و 
هدف  يهاسلولوودوپا به لرسانش  يبرا يحامل مناسب، يديتريورنب يهانانولوله شوديم بينيپيش داريکمپلکس پا ليدارو مطلوب بوده و با توجه به امکان تشک
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  مقدمه
 اعصاب مخرب يماريب نيترعيشا نسونيپارک، مريآلزا از بعد

 يهاسلول رفتن نيب از اثر در يماريب ني). ا۱( شوديم محسوب
 به نيکول لياست نسبت شي. افزادهديمرخ  نيدوپام کنندهترشح

عضلات  يسفت، ترمور علائم موجب مغز ياقاعده يهاغده در نيدوپام
 يحاک يبهداشت جهان سازمان يهايبررس .شوديم حرکات يو کند

 رشد پنجمکي، ندهيآ سال چند تا نسونيپارک يماريب که است آن از

                                                             
 راني، تهران، اي، واحد علوم داروئيدانشگاه آزاد اسلام ،ييدارو يميش ،يداروساز ياحرفه يکترد ١
  مسئول) سندهي(نو رانيبهر، ا، ا، واحد ابهريدانشگاه آزاد اسلام ه،يعلوم پا ار،ياستاد ٢

). ۲( شوديم برابر دو يماريب نيا به ابتلا موارد ۲۰۴۰سال تا و کرده
 يدرمان استاندارد و اصل عنوانبه ۱۹۶۰از سال  لوودوپا يدارو

ن داروها در ياز بهتر يکيداشته و  ينينسون کاربرد باليپارک يماريب
). ۴، ۳ت سالمندان است (يدر جمع خصوصبهي، مارين بيدرمان ا

توسط  يمغز -يست که با عبور از سد خونا يدينواسيلوودوپا آم
ر يسه با سايو در مقا شدهليتبدن يلاز به دوپاميم دکربوکسيآنز

و کاهش سرعت  يک در بهبود اختلالات حرکتينرژيدوپام يداروها
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ن ياست. همچن مؤثرترماران يب ميرومرگو  يماريشرفت بيپ
 استنسون يابتلا به پارک يصيتشخ يارهايبه لوودوپا از مع يدهپاسخ

ن است که مصرف لوودوپا با يکه وجود دارد ا ي). اما چالش۶، ۵(
ب لوودوپا شروع اثر متفاوت آن يمعا ازجملهز همراه است. ين يبيمعا

دن آن ير دارو از لوله گوارش قبل از رسيل جذب متغياست که به دل
 ي. در فرم خوراکدهديمبه مغز و نوسان غلظت دارو در پلاسما رخ 

مثال در صورت  يبرا، غذاها را دارد يا مشکل تداخل با بعضلوودوپ
 يدر ورود به سد خون هاآنن يب دينواسيآم يحاو يمصرف غذاها

- ۴/۱کوتاه لوودوپا ( عمرمهينن ي. همچندهديمرقابت رخ  يمغز
جاد يآن و ا ييدر نوسان غلظت پلاسما يساعت) عامل مهم ۷/۰

  ).۸، ۷است ( يمشکلات حرکت
ک ، يت دارويو سم يبه حداقل رساندن عوارض جانب منظوربه
ر دن منظور ي). به ا۹ارسال دارو به نقاط هدف است (، مؤثرروش 

 يهادغدغه از لوودوپا يبرا ک حامل مناسبيافتن ، يرياخ يهاسال
 يارميب درمان يياروپا يکشورها ندگانياست و نما بوده پژوهشگران

 حوزه در خود يپژوهش يهاتياولو از يکي عنوانبه را نسونيپارک

 عوارض ديجد يدارورسان يهاستميسکردند.  انتخاب نانو يفناور

 از يدارورسان يهاستميسدارند.  يشتريب ييکارا و کمتر يجانب

د. دارن ياديز يهاتيمحدود، ديتول نديو فرآ مواد يريکارگبه جهت
 تا باشند داشته بدن با يستيز يسازگار ديبا هاستميس نيا مواد

 نديفرآ، باشد حذفقابل بدن از شوند و دارو متصل به يآسانبه بتواند

 تيفعال، دارو يحاو تا محصول گردد کنترل دقتبه زين ديتول
  ندهد.  را کاهش دارو يکيولوژيب

 جهت را خود ييتوانا، ذرات نانو، دارو مختلف يهاحامل نيب در

 نيتکو در يفناور نيا .اندکرده اثبات هدفمند صورتبه دارو انتقال
 يدارورسان يستيز يريپذدسترس شيافزا منظوربه ديجد يهاطرح

 هدفمند يدارورسان به توانيمآن  از استفاده با و است مؤثر هااندام به

 نمود. کنترل را دارو يآزادساز سرعت و مکان، زمان و افتي دست

 ستميس کي از نانو يه فناوريپا بر يدرمان محصولات شتريب

 عنوانبه که اندشده ليتشک دارو و نانوذره شامل هدفمند يرورساندا

 يهاحامل از . شونديم شناخته ييدارو يهادرمان دوم نسل
، مرهايپل، هاماکرو مولکول به توانيم يدارورسان در مورداستفاده

). ۱۰کرد ( و... اشاره ينانوذرات فلز، هادرختسان، نانوذرات، هاسليم
 يداريپا، ژهيو يکيمکان خواص به توجه با يديتريبورن يهانانولوله

 ستيز همه از ترمهم و استحکاميي، گرما يداريپايي، ايميش

 در .اندگرفته قرار موردتوجه نانوذرات ريسا از شتريب بالا يسازگار

عوامل  برابر در هانانولوله نيا که است شده ثابت شده انجام قاتيتحق
 با که قادرند و هستند ييبالا شياکسا يدارا و اثرنديب ييايميش

                                                             
1 Nanotube Modeler 

 ذاتاً ذرات ن نانويا چون دهند. انجام کنشبرهم يستيز يهامولکول

و  رسانندينم يستيز يهامولکول به يبيآس نيبنابرا، ستندين يسم
 هستند يسم که ييداروها يبرا حامل نانو عنوانبه هاآن از توانيم

  ).۱۲، ۱۱کرد ( استفاده، دارند ييبالا يجانب عوارض و
اتصال  ۲۰۱۹در سال يي، ل دارويتحو يهاستميسنه يدر زم

 يهانانولوله يو خارج يسطح داخل ياوره بر رو يدروکسيه يدارو
 يفر و همکاران مورد بررس يتوسط مرتضو يديتريو بور ن يکربن

مشخص شد تعامل مطلوب  آمدهدستبهج يقرار گرفت بر اساس نتا
 مطالعهمورداوره و هر دو نانولوله  يدروکسيهمولکول  نيب يو مناسب

دن شجذب نشان داد که کپسوله  يانرژ ريمقاد، نيهمچن وجود دارد.
جذب  زانياز م ترمطلوب هانانولولهاوره در داخل  يدروکسيه يدارو

سال  که در يگري). در پژوهش د۱۳( است هانانولولهآن در خارج از 
مر يضد آلزا يبا دارو يکربن نانولوله کنشبرهم، انجام شد ۲۰۲۱

ص قرار گرفت. مشخ يو همکاران مورد بررس يرعلين توسط ميتاکر
 يهاکمپلکسبا دارو دارند و  يبرهمکنش خوب هانانولولهشد که 
 يديرا حامل مف هانانولولهن يا جهيدرنتدار هستند. يپا هاآنحاصل از 

  ).۱۴کردند ( يل دارو معرفيتحو يبرا
 نانو بوده يفناور از ياحوزه گسترش، حاضر يپژوهش هدف لذا

با عبور  که قادر باشد شود ديتول يمواد نانو آن از استفاده که با است
 يماريب مرکز که برسد از بدن يانقطه به يمغز -ياز سد خون

 يهااهر از يکي نانو يهاواسطه با يدارورسان چراکه، است نسونيپارک
شده جهت  گفته مطالب به وجهت با است. يماريب نيا درمان نينو

 هکشد  ين مطالعه بررسيدر ا، لوودوپا يدارو يکاهش عوارض جانب
 کوانتوم يهاکنندهفيتوصي، کيناميترمود يچگونه پارامترها

بر ، ونديپ يعيطب تاليو اورب يمرز يمولکول يهاتالياوربي، مولکول
 ثرا يديتريبور ن يهانانولوله يلوودوپا بر رو يزان جذب دارويم

  .گذارنديم
  

  مواد و روش کار
 ۲۴ با )۷، ۰گزاگ (يد زيترين بور ينانولوله از، مطالعه نيا در

 هانانولوله در شد. استفاده دروژنيه اتم ۱۲، تروژنين اتم ۲۴، بور اتم

ي، اختارس ازنظر نانولوله شدن مسدود و چشياز پ يريجلوگ منظوربه
 يهااتم با نانولوله يانتها يکوانتوم محاسبات يسادگ و کاهش

نانو  افزارنرماز  يديتريبورن نانولولهرسم  يشد. برا دروژن اشباعيه
استفاده  ٢ويگاس و افزارنرمر ساختارها از يرسم سا يو برا١وب مدلر يت

 يديترين بور ينانولوله يسازنهيبه يبرا يکوانتوم شد. محاسبات
(BNNT) ، مولکول لوودوپا(LD) بور نانولوله -و مخلوط لوودوپا 

 تابع يتئور با استفاده از (BNNT-Levodopa)د يترين

2 Gauss View 



 و همکارملينا شادی   هاي بور نيتريدي زيگزاگ با استفاده از نظريه تابع چگاليمطالعه ترموديناميکي جذب داروي لوودوپا بر روي نانولوله
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 استفاده از با و B3LYP/6-31G(d) در سطح (DFT)يچگال

  ).۱۵-۱۷انجام شد ( ١ ۰۹نيگوس افزارنرم
از  اتيجزئ کدر يبرا يقدرتمند ابزار يکوانتوم محاسبات

 يک، ي(DFT)يتابع چگال ياست و روش تئور ييايميش يهاواکنش
 ياگسترده طوربهاست که  يکوانتم محاسبات در مطرح يهاروشاز 
  ).۱۸( شوديمواکنش استفاده  يسطح يساختارها يسازمدل در

 يريپذواکنشدر مورد  ياطلاعات که يکوانتوم يفگرهايتوص
 نيبالاتر ينرژا: از اندعبارت، دهنديمارائه  هامولکول ييايميش

 تالياورب نيترنييپا يانرژ، (HOMO) شدهاشغال يمولکول تالياورب

ونش يل يپتانس، )gE( يانرژ گپ، )LUMO(نشده اشغال يمولکول
(I) ،يخواهالکترون يانرژ(A) ،يالکترون ييايميش ليپتانس (µ) ،

 ينرم، (w) يدوستالکترون، (η) ييايميش يسخت، (χ)يويالکترونگات
محاسبه  يبرا  ۷تا  ۱ از معادلات). ۱۹-۲۴( (S) ييايميش

  : استفاده شد يکوانتوم يفگرهايتوص

 يانرژ، شدهگرفتهدر نظر  يکامل ساختارها يسازنهيبهپس از 
   :شد محاسبه ) ۸ ( يمعادلهبا استفاده از  شدهجذبجذب مولکول 

، ديترينانولوله بور ن يجذب مولکول لوودوپا بر رو يانرژ adEکه 
BNNT/LDE نانولوله يبر رو شدهجذب يکل مولکول لوودوپا يانرژ 

کل  يو انرژ نولولهناکل  يب انرژيبه ترت LDE و  BNNTE، ديتريبور ن
  مولکول لوودوپا است. 

 يهايانرژآوردن  به دست يبرا٢گاس سام  افزارنرماز ، نيهمچن
 يهايج چگالينتا يابيارز و (HOMO, LUMO) يمولکولتال ياورب

ز يآنال از، گرياز طرف د .)۲۷-۲۵شد (استفاده (DOS)  حالت
و  اختلال يمحاسبه انرژ يبرا (NBO) يعيطب ونديپ يهاتالياورب

  ).۲۸( از انتقال بار استفاده شد يکمپلکس ناش يداريپا يبررس
 يجذب لوودوپا بر رو يکيناميترمود يريپذامکان يبررس يبرا
adSΔ  يکيناميترمود يپارامترها )BNNTد (يترين بور نانولوله

adG,Δ adHΔ,  ر محاسبه شديز روابط از استفاده با : 
ΔHad = HBNNT/LD – HBNNT – HLD                    (٩)   
ΔGad = GBNNT/LD – GBNNT – GLD                   (١٠) 

ΔSad = SBNNT/LD – SBNNT – SLD                       (١١) 
  
   هاافتهي

 : ساختارها يسازنهيبه
گزاگ يد زيترينانولوله بورن يدر ابتدا ساختار هندس

BNNT(7,0) ، مولکول لوودوپا (Levodopa)دارو و کمپلکس- 
وب مدلر و ينانوت يهاافزارنرمتوسط ، Levodopa-BNNT نانولوله
نه شدند يبه B3LYP/6-31G(d) يو در سطح تئور، و رسميگاس و

  .)۱ شود (شکل نييتع ساختارشان نيدارتريپا تا
 بار يچگال مشاهده جهت (MEP)ک يل الکترواستاتياز پتانس

شد در مولکول  مشاهدهشد.  استفاده مولکول لوودوپا يرو بر موجود
ژن گروه ياکس يهااتم يروبر  الکترون يچگال نيشتريلوودوپا ب

 ).۲است (شکل  متمرکز، ل و حلقهيکربون

  (ب)  آ)(
    

                                                             
1 Gaussian 09 2 Gauss Sum   

  (BNNT)د يتريو (ب) نانولوله بورن (Levodopa) (آ) مولکول لوودوپا شدهنهيبهساختار  :)۱(شکل 

Eg = ELUMO -EHOMO                  (١) 

I = -EHOMO                                  (٢) 
A = -ELUMO                          (٣) 

µ = - χ =  − (୍ା)
ଶ

                          (٤) 

η = (ூି)
ଶ

                                           (٥) 

ω = ఓమ

ଶఎ
                                             (٦) 

ܵ = ଵ
ଶ

                                              (٧) 

Ead E (BNNT/LD) EBNNT ELD]          (٨) 
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 مولکول لوودوپا  (MEP)کيل الکترواستاتينمودار پتانس :)۲(شکل 
 

کمپلکس  يبرا يکربنديپ نيترمناسبافتن ي منظوربهن يهمچن
Levodopa-BNNT ،انجام و هياول يساختارها يسازنهيبه از پس 

شده  درج ۱ جدول در آن جينتا که جذب يانرژ به محاسبات مربوط
که مولکول لوودوپا  يکربنديپ، مختلف يهايکربنديپن ياز ب، است

ک ينزد يديتريبه نانولوله بورن يديه اسيناح O-Hرا از سمت 
 نيدارتريپا عنوانبه و، داشته را جذب يانرژ نيتريمنف مياکرده

  ). ۳شد (شکل  انتخاب يانرژ لحاظ به حالت
 نانولولهلوودوپا توسط ، )adE(جذب  يانرژ، ۱به جدول  توجه با
گرمازا بوده  واکنش بر مول و يلوکالريک -۱۳/۱۹برابر  يديتريبور ن

 ازنظري، جذب منف يبا انرژ Levodopa-BNNTو کمپلکس 

 دارو با يقو برهمکنش انگريب نيکه ا، مساعد بوده يکيناميترمود

 است. BNNTنانولوله 
 

 

  )۰,۷د (يترينبور  نانولوله -ستم لوودوپايدار سيپا يکربنديپ شدهنهيبهساختار  :)۳(شکل 
  

، )gE( يشکاف انرژ، )LUMOEتال اشغال نشده(يارب نيترنييپا يانرژ، )HOMOE(  شدهاشغالتال ين اربيبالاتر يانرژ، جذب يانرژ : )۱جدول (
  .ديترينانولوله بورن يبر رو شدهجذبلوودوپا  ي) براTQانتقال بار(

نانولوله -اکمپلکس لوودوپ
  (7,0)ديتريبورن

    (7,0)ديترينانولوله بورن

١٣/١٩-  -  Ead  (kcal/mol)  



 و همکارملينا شادی   هاي بور نيتريدي زيگزاگ با استفاده از نظريه تابع چگاليمطالعه ترموديناميکي جذب داروي لوودوپا بر روي نانولوله
 

٧٠٠  

٧٠٩/١٢٠٤٨٦٤  -٨٧٤/١٦٤٧٣٩٩-  (kcal/mol)total E  
٦٧٩/٦  -١٥٤/٥-  (eV)HOMOE  
٧٦٨/١  -١٠٩/٢-  (eV)LUMOE 

٩١١/٤  ٠٤٤/٣  (eV)gE 

٠٢/٠-  -  QT(|e|) 

  
  ي: کيناميترمود يپارامترها

، جذب لوودوپا يکيناميترمود يريپذامکان يابيارز يبرا 
کمپلکس با استفاده از  شدهنهيبهساختار  يمحاسبات فرکانس بر رو

ن يکلو ١٥/٢٩٨ يدر دما 31G(d)-6هيو مجموعه پا B3LYPروش 
 شده گزارش ٢ جدول آن در جينتا  شد کهاتمسفر انجام  ١و فشار 

و  -٠٩٨/١ب يترت به، adHΔو  adGΔ شدهمحاسبه ريمقاد است.
کاهش  يايگوي، انرژ ريمقاد نيا بر مول بوده و يلوکالريک -٦٢٤/٧

 نديفرا دهديمدارو بوده و نشان  يداريپا شيافزا و يريپذواکنش
 رخ خودخودبهاتمسفر  ۱و فشار  اتاق يدما در و بوده گرمازا جذب

  .دهديم
  

 B3LYP/6-31G در سطح =K ۱۵/۲۷۳  T يدر دما (BNNT) هنانولول توسط جذب از بعد لوودوپا يکيناميترمود يپارامترها: )۲جدول (

(d)  

  ساختار
adΔH 

(kcal/mol)  
adΔG 

(kcal/mol)  
adΔS 

(cal/mol K)   
  -  -  -  لوودوپا

  -  -  -  ديترينانولوله بورن (7,0)

  -٢٥٥/٢٩  -٠٩٨/١  -٦٢٤/٧  ديتريلوودوپا/نانولوله بورن

 
  : HOMO و  LUMO  ليوتحلهيتجز

شکاف و  لومو، هومو يهاتالياورب يعني يمرز يهاتالياورب
خواص  نييتع يبرا داشته و واکنش در يمؤثر نقش هامولکول يانرژ

و  يکينتيس يداريشاخص پا، انتقال الکترون زانيم، يالکترون
نشانه قطبش  ي. کاهش شکاف انرژبه کار رفتند يريپذواکنش

بود  يريپذواکنش شيو افزا يکينتيس يداريکاهش پا، بالا يريپذ
کمپلکس  يبرا يمرز يمولکول تالياورب ليوتحلهيتجز). ٣٤-٢٩(

لوودوپا و  يبر رو HOMOتال ينشان داد اورب لوودوپا-نانولوله
 است. د متمرکز شدهيتريبور ن نانولوله يبر رو LUMOتال ياورب

برابر با   لوودوپا-نانولولهستم يانتقال بار در س تيکم زانيم نيچنهم
 سمت به سمت دارو از هاالکترون انيجر دهندهنشان که بوده -۰۲/۰

 اگراميد .بود نانولوله دارو و نيب يالکترون رزونانس يبرقرار و نانولوله
نانولوله و مخلوط ، لوودوپا يدارو يبرا آمدهدستبههومو و لومو 

Levodopa-BNNT نشان داده شده است ۶تا  ۴ يهادر شکل.  

  B3LYP/6-31G(d) در سطحلوودوپا  يهومو و لومو دارو يمولکول يهاتالياورب اگراميد: )٤شکل (
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  B3LYP/6-31G(d)د در سطح  يتريبور ن نانولولههومو و لومو   يمولکول يهاتالياورباگرام يد: )٥شکل (
  

  B3LYP/6-31G(d) در سطح Levodopa- BNNTهومو و لومو مخلوط  يمولکول يهاتالياورباگرام يد: )٦شکل (
  
 
 خواص د بريترين بور نانولوله برهمکنش اثر يبررس ظورمنبه

لومو  و هومو يهاتالياورب يانرژ سطح از، لوودوپا يدارو يکيالکترون
 ١روابط  اساس بر يکوانتوم يمولکول يفگرهايتوصاستفاده شد و 

  .دهديم نشان را ج حاصلهينتا، ٣ شماره شد. جدول محاسبه ٨ يال
 نانولولهکه با جذب دارو توسط  ودب نيا انگريب، ٣ ج جدولينتا

کمپلکس  يونش و گپ انرژي يانرژي، و با کاهش سختي، ديتريبور ن
د يترين لوودوپا و بورنيبرهمکنش ب، سه با لوودوپا خالصيدر مقا

آن  يريپذواکنشونش کمتر کمپلکس ي يافته است. انرژيش يافزا
کمپلکس  يداريش داده و باعث کاهش پايافزا نانولولهرا نسبت به 

ل يپتانس که ز نشان دادين ييايميش ليپتانس يشده است. بررس
ش يافزا انگريب که داشته يتوجهقابل کاهش کمپلکس ييايميش

 کمپلکس يگپ انرژ کاهش ن بايآن است. همچن يريپذواکنش

 شده و ترنرم مخلوط، )gE=٠٤٤/٣  ولتالکترون  (نانولوله -دارو

 و افته استي شيافزا تنها يپابه لوودو آن نسبت يريپذواکنش
  شده است. ترعيسر و شتريب درمان در دارو ياثرگذار

  



 و همکارملينا شادی   هاي بور نيتريدي زيگزاگ با استفاده از نظريه تابع چگاليمطالعه ترموديناميکي جذب داروي لوودوپا بر روي نانولوله
 

٧٠٢  

  ديتريبورن نانولولهبرهمکنش لوودوپا با  در يکوانتوم يمولکول يفگرهايتوص: )٣جدول(
Complex  BNNT  LD  يمولکول يفگرهايتوص 

۱۵۴/۵-  ۶۷۹/۶-  ۴۵۷/۵- eV   HOMOE 

۱۰۹/۲-  ۷۶۸/۱-  ۰۶/۰-  eV    LUMOE 

۳,۰۴۴  ۹۱۱/۴  ۳۹۷/۵ )   eVgEnergy gap  (E 

۱۵۴/۵  ۶۷۹/۶  ۵۴۷/۵  Ionization potential  (I)   eV 

۱۰۹/۲  ۷۶۸/۱  ۰۶/۰  Electron affinity (A)    eV 

۵۲۱/۱  ٤٥٥/٢  ۶۹۸/۲  Global hardness (η)     eV 

٢٢٣/٤  -٦٣١/٣-  ۷۵۸/۲-  Chemical potential  (μ)   eV 

۳۳۳/۴  ٤٠٩/١  ٦٣٢/٣  Electronegativity(ω)     eV 

١٨٥/٠  ٢٠٣/٠  ٣٢٨/٠  1-Chemical softness (S)    eV 

 
  : (QTAIM) در مولک اتميکوانتوم يهينظر يبررس

و  نانولولهن يبـ کنشبرهمونـد و يت پيماه يبررس منظوربه
 ونـديپ يدر نقـاط بحرانـ يتوپولـوژ يهامؤلفهر يمقاد لوودوپا

)BCP(  ازجمله cρ ،c
 ρ2�  ،CV  ،CK ،CH  اتم  از نظريهبا استفاده 

ج حاصل در جدول ي)  محاسبه شد و نتا۳۵-۳۷(  (AIM)در مولکول 
زان ياست که م يالکترون يچگال cρنجا يشده است. در ا يگردآور ۴

 ين چگاليلاپلاس �cρ2، کنديمان يوند را بيوند و مرتبه پيقدرت پ
برهمکنش  يگر نوعانيباشد ب �cρ2>  0 است. اگر يالکترون
متمرکــز  يهاهستهن يــه بــياسـت که بــار در ناح ياشـتراک

و  يقطبـ يونـدهايــن برهمکـنش بـه پيشــده اســت و ا
ه يباشد برهمکنش لا  �cρ2<  ۰. اما اگر شوديم مربـوط يکوالانسـ
ـده يد هاهستهن ين صورت دفع بار بيم داشت که در ايخـواهبسته را 

مربوط  يـدروژنيهي، ـوني يونـدهاين نوع برهمکنش به پيا. شوديم

در نقطه  يالکترون يجنبش يانرژ يهمان چگال  CK.  مقدار شوديم
 يانرژ يچگال CV، است مواقع مثبت ترشيباست که  ونديپ يبحران
 است و يمواقع منف شترياست که ب ونديپ يدر نقطه بحران ليپتانس

CH ونديپ يدر نقطه بحران ليو پتانس يجنبش يکل انرژ يچگال زين 
   است.

نانولوله -کمپلکس لوودوپا يتوپولوژ يپارامترها ليوتحلهيتجز
 يدارا شدهمشاهده يوندهايپ همه که دهديم د نشانيتريبورن

 0>  cρ2�  0وHc <   نيا در که است معنا بدان نيا . باشنديم 
دووپا و ن مولکول لويماب شدهليتشک يوندهايپ يهمه يکربنديپ

نمودار  ۷ن شکل يهمچن .دارند يجزئ يکووالانس تيماه نانولوله
و نقاط  يونديپ يرهايشامل مس، AIMاز  آمدهدستبه يمولکول
 نانولوله -کمپلکس لوودوپا شدهنهيبهساختار  يبرا يونديپ يبحران
  .دهديمرا نشان  يديتريبورن

 د. يتريبورن نانولوله -لوودوپا شدهنهيبهکمپلکس  يگراف مولکول: )۷(شکل 
 دارد.) يکوچک اشاره به نقاط بحران يهارهيداو  هااتمبزرگ اشاره به  هارهيدا(
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  هستند). يپارامترها در واحد اتم ي(تمام يلتونيهام و ليپتانس يانرژي، جنبش يانرژ، نيلاپلاس محاسبه: )۴جدول (
Hc  Vc  Kc  ∇ଶρc  interaction  

۰۲۴۸/۰-  ۸۲۷۱/۸-  ۸۰۲۳/۸  ۰۰۳۱۲۲/۰  N47…..H73-O72  

LD-BNNT ۰۱۱۱/۰-  ۰۱۲/۰-  ۰۰۰۸۵/۰  ۰۰۱۴/۰  N43….O79 

۰۳۵۶/۰-  ۰۳۴۴/۰-  ۰۰۱۲۴/۰-  ۰۰۴۴۷/۰  N42….H80-O79  

  گيرينتيجهبحث و 
مانند ، ديتريبورن يهانانولوله يژهيول خواص يامروزه به دل

و خواص  ييگرما يداريپايي، ايميش يداريپا، ژهيو يکيخواص مکان
توجه  يمجامع علم، بالا يست سازگارياز همه ز ترمهمو  يکيالکتر

نشان  يکربن يهانانولولهنسبت به  هانانولولهن يبه ا يشتريب
 يدارا هانانولولهن يثابت شده است که ا ياديقات زي. در تحقدهنديم
هستند  يآل يهامولکولبرهمکنش با  ييبالا و توانا يست سازگاريز
)۳۸-۴۴.(  

در مورد جذب  يامطالعهو همکاران  يسيئر، ۲۰۱۴ در سال 
و ورم  سميدر درمان رومات مؤثر بيترک کيکه  ديلفلونوما يدارو

بزرگ و انتقالات بار نشان داد  يجذب يمفاصل است انجام دادند. انرژ
 ياز جذب بر رو دارتريپا ديترينانو بورن يبر رو ديکه جذب لفلونوما

انتقال  يحامل برا عنوانبهفعال  طوربه نانولولهو  است يکربن نانولوله
، ۲۰۱۷سال ). در ۴۵( روديمبکار  يصيتشخ يدارو و کاربردها

 يبا سطح خارج نيمولکول آسپر کيبرهمکنش  و همکارانش يوصال
 يررسمورد ب يتابع چگال هياز نظررا با استفاده  (B12N12) نانوقفس

 نيمولکول آسپر برهمکنش يبرا داريپا يکربنديپچهار  قرار دادند.
 -۷/۳۷تا  -۱/۱۰در محدوده  يجذب يهايانرژو نانوقفس با 

  M06-2X /6-31G(d) در سطحو  بر مول به دست آمد يلوکالريک

دوپ شده در  ومينيکه آلوم دادنشان  وضوحبه جينتا
 يداريذب و پاج يانرژ شيبه افزا ليتما B12N12ساختار
 نانوقفس را دارد  يرو شدهجذب نيآسپر ولکولم يکيناميترمود

 يدر خصوص جذب دارو يگريپژوهش د، ۲۰۲۱سال  ). در۴۶(
با استفاده    B12N12و Al12N12 نانو قفس يبر رو ديآمليسولفان

، جذب يانجام شد. محاسبه انرژ **M06-2X/6-31+G از روش
 کيمکان يفگرهاي، توصحالت تهيدانسي، مولکول تاليارب زيآنال

نانوقفس  يرو يجذب کوالانس، نشان داد   AIMزيو آنال يکوانتوم
 از آن بود که نانو قفس يحاک هاافتهي نيصورت گرفته است. همچن

B12N12نسبت به Al12N12  رسانش  يبرا يترمناسبحامل
  ).۴۷( است ديآمليسولفان يهدفمند دارو

 يبر رولوودوپا  يدارو کنشبرهمجذب و ، در پژوهش حاضر
 يو در سطح نظر DFTد با استفاده از روش يترينانولوله بورن

B3LYP/6-31G(d) که مقدار بود آن انگريب جيشد. نتا يبررس 

 و بوده يمنف موردمطالعه مدل يبرا ير آنتالپييتغ و جذب يانرژ
ن ياست. همچن مساعد يکيناميترمود ازنظر و گرماده ند جذبيفرا

 يرو بر لوودوپا جذب نديلذا فرا، بوده يمنف بسيگ آزاد ينرژا مقدار
   .است يخودخودبه ديترين بور نانولوله
 (NBO)يعيطب مولکول تاليارب هينظر از محاسبات حاصل جينتا

 د نقشيتريبورن نانولوله و يدهندگ الکترون داد لوودوپا نقش نشان

 يداريپا ينرژا رييتغ باعث عامل نيا که دارد را يرندگيگ الکترون
 يکيل الکترواستاتيپتانس را اثر نيهم، است شده نانولوله در وندهايپ

، AIM هياز نظر آمدهدستبهج يل نتاي. تحلکنديم ثابت زين يمولکول
نشان داد.  نانولوله -کمپلکس لوودوپا يرا برا يکوالانس يت جزئيماه

نشان  (DOS)  هاحالت تابع يچگال و نمودار يکوانتوم جينتا يبررس
 يتوجهقابل ند جذب لوودوپا کاهشيدر فرا يداد که شکاف انرژ

 و ستميس يريپذواکنش شيافزا دهندهنشان ن عامليا و دارد
   .است نانولوله يين رسانايهمچن

 زين يمولکول خواص محاسبات از حاصل جينتا در، نيهمچن
 يبرا يشکاف انرژ و يسخت کاهشي، نرم شيافزا با که مشاهده شد

، خالص يبا لوودوپا سهيمقا در ديتريبور ن نانولوله -دارو خلوطم
 يافته است. نرميش يافزا ديتريبورن نانولولهو  لوودوپا نيب برهمکنش

 يدارو به آن نسبت شتريب يريپذواکنش سبب کمپلکس شتريب
 يترمناسب يبارگذار تيخاص يدارا جهيدرنت و شدهخالص لوودوپا

 اظهار توانيم، جينتا نيبه را يمبتن .است ييعملکرد دارو يبرا

 لوودوپا در يدارو يبرا يد حامل مناسبيتريبور ن نانولولهکه  داشت

  .است ماريب يهاسلول دارو به رساندن
است که  يعيطب، پژوهش نيبا توجه به روند موردنظر در ا

نوع مطالعات ارائه  نيدر ا ييهاينوآورادامه و  يبرا ييهاافتيره
، هااز نانوکن يکه مطالعات آت شوديم شنهاديمبنا پ نياگردد. بر 

 ديترين ومينيآلوم يهانانولوله ايو  هاقفسنانو ي، کربن يهانانولوله
تا امکان ، شود يبررس جيلوودوپا استفاده و نتا يحامل دارو عنوانبه

 ليتسه ندهيلوودوپا در آ يآن و کاربرد بهتر دارو ييدارو يطراح
 نهيدر زم يمستمر و کاربرد يهاپژوهشت با انجام اس دي. امابدي

، هاآن يشگاهيو گذراندن مراحل آزما هاحاملنانو  يطراح
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 عنوانبهبتوانند  ديتريبورن ينانو ساختارها خصوصبهنانوساختارها 
پا به عرصه ، هايماريببهتر در درمان  راتيحامل کارآمد و با تأث کي

  و مصرف بگذارند. ديتول
  

  يتشکر و قدردان
در رشته  ياحرفه يدکتر نامهانيپااز  شدهاستخراجن مقاله يا

 يتوسط معاونت پژوهش يقاتيطرح تحق عنوانبهاست که  يداروساز
مصوب و  يآزاد اسلام يعلوم پزشک دانشگاه يکده داروسازدانش
که ما را در  يزانيه عزيت و کلن معاونياعتبار شده است. از ا نيتأم

که  قدرمگراند ياسات خصوصبهدادند  ياريق ين تحقيا ياجرا
نمودند  ين پژوهش همکاريمانه با ما در مراحل مختلف انجام ايصم

 .شوديم يتشکر و قدردان
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Abstract 
Background & Aims: The overall goal of utilizing nanotubes in drug delivery is to treat a disease 
effectively with minimum side effects and control the drug release rate. With common methods of taking 
the medication, such as orally and intravenously, the drug is distributed throughout the body, and the 
whole body is affected by the drug, and adverse side effects occur. With the development of new 
methods of drug delivery, maximum effectiveness can be achieved without harming other tissues. In 
this research, considering the importance of Levodopa as the first line of treatment for Parkinson's 
disease, the interaction of this drug on boron nitride nanotubes (BNNTs) as a carrier and the possibility 
of forming a stable complex between them was investigated.  
Materials & Methods: In the present thermodynamic study, the adsorption of Levodopa on boron nitride 
nanotubes was investigated using density functional theory (DFT). B3LYP/6-31G(d) method and basis 
set was used to optimize the structure of nanoboron nitride and Levodopa drug. The interaction energy 
was calculated in order to determine the stability of drug adsorption on boron nitride nanotubes. 
Results: The amount of absorpted energy and enthalpy change were negative and so the absorption 
process was exothermic and thermodynamically favorable. The results of Natural Bonding Orbital 
(NBO) theory calculations showed that Levodopa has the role of electron donor and boronitride 
nanotube has the role of electron acceptor, which has changed the stability energy of the bonds in the 
nanotube. The same effect was also proved by molecular electrostatic potential. Analysis of the results 
obtained from the atom-in-molecule theory (AIM) revealed the partial covalent nature of the levodopa-
nanotube complex. 
Conclusion: The results of the study of adsorption energy, thermodynamic functions, structural 
parameters, AIM parameters, and NBO analysis showed that the drug absorption process was favorable 
and considering the possibility of forming a stable complex, bornitride nanotubes are expected to be 
suitable carriers for delivering Levodopa to target cells. 
Keywords: Adsorption, Boron Nitride Nanotube, Density Functional Theory, Levodopa,  
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