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Abstract 
 
Background: In recent years, the unique physical and chemical properties of carbon nanostructures has led 
to many advancements in various fields, including chemistry and pharmaceuticals. Graphene is one of the 
carbon nanostructures which have attracted significant attention from researchers in adsorption and release of 
various drugs. Due to the high surface area of graphene, it can be used as a biological carrier in drug 
delivery. In this study, the interaction of aspirin with a graphene sheet doped with aluminum (graphene-
aluminum) and possibility of stable complex formation between them were investigated using the theoretical 
study.  
Materials and methods: The performance of carbon nanostructures for adsorption of aspirin on graphene-
aluminum was evaluated using quantum computation. The calculations were performed using density 
functional theory modified with dispersion forces (DFT-D) and basic functions by using of ORCA software.  
Results: Adsorption energy and electronic structure of aspirin /graphene-aluminum system were calculated. 
The measured adsorption energy and bond distance were −53.08 (kcal/mol) and 1.888 Å, respectively. The 
distribution of electron charge also indicated the continuity of electron clouds between drugs and 
nanostructure. 
Conclusion: The results showed that a strong bond formed between aspirin and graphene-aluminum and the 
complex formed in the aqueous medium was thermodynamically stable. Regarding the possibility of stable 
complex formation, graphene-aluminum was expected to be suitable nanocarier for delivery of aspirin to 
target cells. 
Keywords: Drug delivery, Aspirin, Graphene doped with aluminum, Energy adsorption, Density functional 
theory. 
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  دانشگاه آزاد اسلامی پزشکیعلوم جله م

  154تا  141صفحات ، 99تابستان ، 2، شماره 30 ورهد

  

با  دهیآلائ یو نانوساختار گرافن نیریآسپ يدارو نیبرهمکنش ب يمطالعه نظر

  رسانش دارو ينانوحامل مناسب برا یطراح يبرا مینیآلوم

 2یگنج شیمسعود درو، 1سارا فرشاد

     
       تهران، ایران یتهران، دانشگاه آزاد اسلام یعلوم پزشک ییدارو یمیشدانشکده  دانشجو،1
 شهر، ایرانقائم ،شهرواحد قائم ی، دانشگاه آزاد اسلامیمیدانشکده ش اریدانش2

   کیدهچ

 در  يادیز يهاشرفتیباعث پ ریاخ يهادر سال یکربن ينانوساختارها ییایمیو ش یکیزیفرد فه خواص منحصر ب :سابقه و هدف

موثر  شیاست که در جذب و رها یکربن ياز  نانوساختارها یکی شده است. گرافن يو داروساز یمیگوناگون از جمله ش يهانهیزم

در  یستیاز آن به عنوان حامل ز توانیگرافن م يگوناگون مورد توجه محققان قرار گرفته است. با توجه به سطح مقطع بالا يداروها

با  دهیآلائ یبا صفحه گرافن نیریآسپ ي، برهمکنش دارويپژوهش، با استفاده از مطالعه نظر نید. در ااستفاده کر ییرسانش دارو

 . شد یسآنها برر نیب داریکمپلکس پا لی) و امکان تشکومینیآلوم-(گرافن ومینیآلوم

 یابیمورد ارز یمحاسبات کوانتومبا استفاده از  ومینیآلوم- گرافن يرو نیجذب آسپر يبرا یکربن يعملکرد نانوساختارها :روش بررسی

و با استفاده از  TZVP هی) و توابع پاDFT-D( یپراکندگ يروهایاصلاح شده با ن یچگال یتابع هیقرار گرفت. محاسبات با روش نظر

   .نرم افزار ارکا انجام شد

بر  يلوکالری(ک - 08/53جذب برابر با  ينرژمحاسبه شد. ا ومینیآلوم- / گرافننیریآسپ ستمیس یکیجذب و ساختار الکترون يانرژ ها:یافته

دارو و  نیب یالکترون يابرها یوستگینشان دهنده پ زین یبار الکترون عیشد. توز يریآنگستروم اندازه گ 888/1 يوندی، و فاصله پمول)

  .بودنانوساختار 

 طیشده در مح لیبرقرار شده و کمپلکس تشک ومینیآلوم- و گرافن نیریآسپ نیب یمحکم وندیبه دست آمده نشان داد پ جینتا :گیرينتیجه

 يبرا ینانوحامل مناسب مینیآلوم- شود گرافن یم ینیب شیپ داریکمپلکس پا لیاست. با توجه به امکان تشک داریپا یکینامیاز نظر ترمود یآب

  .هدف باشد يهابه سلول نیریرسانش آسپ

 .یچگال یتابع هی، انرژي جذب، نظر ومینیبا آلوم دهیگرافن آلائ ن،یریرسانش دارو، آسپ :واژگان کلیدي

  

  1مقدمه

 ها، رویکردها،علم نظریه )Nanomedicine( پزشکی نانوفناوري

 به ویژه نانوساختارهاي کهاست نانو  ابزارها در مقیاس و دستگاه ها

 شناسایی، طریق از هاو درمان بیماري شناخت، پیشگیري منظور

                                                
   یگنج شیمسعود درو ،ی، دانشگاه آزاد اسلامرشهقائم ،ایران: آدرس نویسنده مسئول

)email: Ganji_md@yahoo.com  ( 

ORCID ID: 0000-0001-8003-9682  

  17/1/98: تاریخ دریافت مقاله

  26/3/98: تاریخ پذیرش مقاله

ملکولی  در سطوح دیده سیبآ زیستی بافت هاي بازسازي و ترمیم

 سنتی و فناوري علم در زیاد پیشرفت هاي با توجه به است.

 در بسیاري هايمحدودیت همچنان گذشته، طی یک قرن پزشکی

وجود  آنها ییشناسا ابزار در و هابیماري بنیادي درمان و شناخت

 و شناسی آسیب امکانات ارائه پزشکی، در نانو فناوري هدف .دارد

 ریزملکولی حتی یا و ملکولی بنیادي هايدر مقیاس هاآن درمان

 .)2 ،1( است

 داراي داروسازي حیطه در) Nano Technology( نانوفناوري

طراحی داروهاي  اصلی آن، هدف و است اساسی کاربردهاي
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 این. است محور و بیماري محور بر پایه بیمار هوشمند و هدف گیر

درك  قابلیت و هستندمشخصی  عمل کنندگی قدرت داروها داراي

مورد چگونگی  در گیري تصمیم و بافت در دیده آسیب محیط

از ایجاد  اجتناب و) Dose( نیاز مورد مقدار و خود انتقال نحوه

 رها از قبل نوع داروها اثرگذاري جانبی هستند. این حساسیت و

نیاز از  مورد تشخیص مقدار توانایی ، بافت مورد نظر در خود سازي

 را خود سازي براي رها لازم شرایط که صورتی در و اشتهدارو را د

 ویژگی اصلی .شودفعال سازي آنها انجام نمی نکنند، مشاهده

است که این ویژگی  آنها عملکرد دقیق بینی پیش ییداروها چنین

  .)4 ،3( وجود ندارد فعلی غیرهوشمند داروهاي در بسیار مهم

فرد ه خواص منحصر ب نانو ساختارهاي کربنی به دلیل دارا بودن

مانند استحکام مکانیکی بالا، رسانایی الکتریکی و حرارتی زیاد، 

خصوصیات جالب نوري و سطحی یکی از مورد توجه ترین مواد 

در بررسی وتحقیقات دانشمندان علوم مختلف در سالهاي اخیر 

این نانوساختارها  با توجه به خواص سطح ویژه  .)5( بوده است

هاي آبگریز و برهمکنش π-π سطح دوبعدي، تجمعبالا، ساختار م

هاي زنده امکان سازگاري با سلول و آن، پایداري شیمیایی

به میزان بالایی را داشته و در  )Drug Loading( بارگذاري دارو

تواند به عنوان یک گزینه بسیار عالی صورت اصلاح مناسب می

  .براي رهایش داروها مورد استفاده قرار گیرد

یکی از جدیدترین اعضاي این خانواده برشی تک لایه از  گرافن

هاي شش عضوي هاي کربن در حلقهگرافیت است که در آن لایه

اي گرافن ساختار لایه .)6( اندلانه زنبوري در دو بعد چیده شده

 SEM :Scanning Elecron( یا با میکروسکوپ الکترونی روبشی

Microscope(  ست که بیانگر نانویی نشان داده شده ا 1در شکل

  بودن ساختار مورد نظر دارد.

 کاربردهـاي  بـراي  گـرافن  هـاي کننده پتانسیل تحقیقات اخیر بیان

- گرافن در مقایسه بـا دیگرآلـوتروپ   زیست پزشکی است. گوناگون

) مزایاي متعـددي بـا   CNTsهاي کربنی (هاي کربن، مانند نانولوله

) 7گرهاي زیسـتی ( از جملـه آنهـا، حس ـ   ؛کاربردهاي مختلـف دارد 

 )، ترکیبات معـدنی 9( ) ، ساکاریدها8( ها، آنتی باديDNA)(مثل 

) و تعیــین ترکیبــات چنــد 12 ،11( هــاي دارویــی)، مولکــول10(

) و رسانش دارو که به دلیل سمیت پـایین و سـازگاري   13( جزئی

)، 15( به دلیـل سـطح ویـژه بـالا     .)14( بهتر، مورد توجه قرار دارد

دارو از نانو مواد گرافنی به طور قابل توجهی بـالاتر   نسبت بارگذاري

 گـرافن آلائیـده  . )17 ،16( هاي دارو رسـانی اسـت  از سایر سیستم

)Dopped Graphene( و  اسـت  سـطحی  جـاذب  مـواد  موثرترین از

 رهایش و جذب میزان بررسی جاذب،  این مهم هاي از کاربرد یکی

طـی ایـن   . سـت ا خاص در فراینـدهاي رسـانش دارویـی    داروهاي

هاي آلی با خصلت دارویی روي صـفحات گـرافن   فرآیندها مولکول

  گیرند.قرار می

  

 
  اي گرافن با میکروسکوپ الکترونی روبشیساختار لایه. 1شکل 

  

 
  مانند)- ساختار مولکولی گرافن (کرونن. 2شکل 

  

اتم کـربن کـه انتهـاي صـفحه      96اي شامل ساختار گرافن، صفحه

اند، انتخاب شد. این ساختار ي هیدروژن بسته شدههاگرافنی با اتم

مشـهور   )Coronene-Like( ماننـد - حلقه مانند به سـاختار کـرونن  

  نشان داده شده است. 2است. تصویري از صفحه گرافنی در شکل 

کشف گرافن، یک دستاورد قابل توجـه در زمینـه نـانومواد کربنـی     

منحصـر بـه   به دلیل خواص  2004از سال  جدید، باعث شده است

فردش در زمینه استفاده از کاربردهاي زیست پزشکی این مـواد در  

سراســر جهــان شــود. ســاختار مســطح دو بعــدي، ســطح بــزرگ، 

پایداري شیمیایی، ثبات مکانیکی و زیست سازگاري خوب گـرافن،  
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 هـاي آن در سیسـتم هـاي رسـانش دارویـی      نوید بخـش کـاربرد  

)DDSs :Drug Delivery Systems (.است   

هـاي کـربن   اتـم . کربن یکی از فراوان ترین عناصر در طبیعت است

اي را تشکیل دهند کـه اسـاس وجـود    هاي پیچیدهتوانند شبکهمی

توانـد در  مـی  کربن ماده منحصر به فـردي اسـت کـه    حیات است.

 (D-3)تا سـه بعـدي    (D-0) اشکال متفاوتی از محدوده صفر بعدي

  وجود داشته باشد.

کربن خواص متفـاوتی، از   )Allotropes( هايلوتروپعلاوه بر این، آ

بـه نیمـه رسـانا     سخت (الماس) تا نرم (گرافیت)، از عایق (المـاس) 

از جـاذب نـور (گرافیـت) تـا شـفاف       (گرافیت) و رسانا (گـرافن)، و 

هاي خاص آن گرافن و آلوتروپ .توانند داشته باشند(الماس) را می

ردشـان داراي خـواص   به دلیـل سـاختار و هندسـه منحصـر بـه ف     

اي، از جملــه اســتحکام شکســت بــالا و فیزیکوشــیمیایی برجســته

و هـدایت حرارتـی عـالی، تحـرك      مدول یانگ، قابلیـت الکتریکـی  

سریع حمل بار، سطح ویـژه بـالا و سـازگاري خـوب زیسـتی و در      

اي در علوم پزشکی و بیوتکنولوژي، از جملـه  نتیجه به طور گسترده

و  هـاي رسـانش دارویـی   سیســتم سنسـورهاي زیسـتی حسـاس،   

 :NIR( هاي تصویربرداري فلورسنت مـادون قرمـز نزدیـک   تکنیک

Near Infrared( هستند )18(.  

امـا یـک    ،هاي کـربن، سـاختار و خـواص مختلفـی دارنـد     آلوتروپ

    ) بــه نـام گــرافن را بــه اشــتراك  D-2سـاختار معمــول دو بعــدي ( 

گرافن  .)19( شد تهیه 2004گذارند که براي اولین بار در سال می

صـفر   - ]Fullerene[تواند تبدیل به ساختارهاي کـروي (فـولرن  می

یـک بعـدي) یـا     - هاي کربنیاي (نانو لولهبعدي)، ساختارهاي لوله

    .)20( سه بعدي) شود - اي (گرافیت ساختارهاي لایه

هاي شـش اتمـی   کریستال دو بعدي حالت آزاد گرافن از حلقه

ضخامت یـک اتـم تشـکیل شـده      در یک شبکه لانه زنبوري به

توانــد بــه عنــوان یــک ابرمولکــول اســت؛ بنــابراین گــرافن مــی

آروماتیک مسطح عمل کند که منجر به چند ویژگـی منحصـر   

  شود.به فرد می

   در ساختار گرافن هر اتم کربن به سه اتم کـربن دیگـر متصـل    

 120و زاویه پیونـد   Å 24/1برابر با  C=Cشود. طول پیوند می

اسـت کـه از    σ . هر اتم کربن بـه شـکل سـه پیونـد    درجه است

  بـا سـه اتـم کـربن تشـکیل       sp2 طریق سه اوربیتال هیبریدي

هاي مزدوجی هستند کـه  سیستم  pهاياوربیتال شود؛ بقیهمی

در ایـن سیسـتم   . انـد هاي کربن به هم متصل شـده با دیگر اتم

بـه ایـن    را فراهم می کند. p مزدوج، هر اتم کربن یک الکترون

بـا جفـت ابـر     σ ترتیـب، اسـکلت کـربن گـرافن از پیونـدهاي     

  الکترونی بالا و اسکلت پایین ساخته شده است.

یکی از کاربردهاي جالب گرافن و اکسید گرافن استفاده از آنها 

دار کردن آنها بـه وسـیله   در فرآیندهاي رسانش دارویی و عامل

 هـاي آلـی بـا خصـلت    . طی این فرآیندها مولکـول استداروها 

گیرنـد. بـراي انجـام ایـن     دارویی روي صفحات گرافن قرار مـی 

فرایند وجود دو فاکتور مهم در نانو ساختارهاي گرافن ضـروري  

. فاکتور اول برهمکنش کوالانسی یا غیرکوالانسی گرافن با است

هاي آلی و فاکتور دوم خصلت آبدوسـتی آن اسـت کـه    مولکول

شـود. ایجـاد   می باعث پخش آسان آن در آب یا مایعات زیستی

هـاي  خصلت آبدوستی در صفحات اکسید گرافن با حضور گروه

 ،گیردکربوکسیلات و هیدروکسیلات روي  سطح آن صورت می

هـاي  گرافن، ابتـدا بایـد بـه وسـیله گـروه     ولی در مورد صفحات

دار شـود و سـپس در فرآینـدهاي    دوست یا پلیمرهـا عامـل  آب

 ،ود. بـه طـور معمـول   تثبیت و انتقـال دارو بـه کـار گرفتـه ش ـ    

هـاي  هاي غیرکوالانسی در تثبیت و انتقـال مولکـول  برهمکنش

هاي کوالانسـی تـرجیح داده   دارو در سطح گرافن بر برهمکنش

زیرا اگر دارو به وسیله بـرهمکنش غیـر کوالانسـی بـر      ،شودمی

سـازي  جدا شدن آن در مرحله خـارج   ،سطح گرافن قرار گیرد

  د.گیردارو به آسانی صورت می

بــا  )ASA :acetylsalicylic acid(سالیســیلیک اســید تیل اســ

 )Aspirin( که به عنوان آسـپیرین   C9H8O4 فرمول مولکولی 

، به علت اثرات شناخته شده آن درکاهش تب  دوشمیشناخته 

و تسکین درد یکی از داروهایی است که بـه طـور گسـترده در    

وگیري از شود. آسپیرین براي کمـک بـه جل ـ  جهان استفاده می

حملات قلبی، سکته مغـزي، تشـکیل لختـه خـون و سـرکوب      

با توجه به اثـر ضـد پلاکتـی     )Prostaglandin( پروستاگلاندین

ــوس    ــکیل ترومب ــار تش ــی و مه ــع پلاکت ــاهش تجم  آن در ک

)Thrombus( شوداستفاده می )همچنین آسـپرین داراي   .)21

و اثـر پیشـگیرانه در سـکته     )22خاصیت ضد سرطانی اسـت ( 

با وجود این آثـار خـوب، هشـدار داده شـده      .)23( غزي داردم

است که چنین دارویی بدون نسخه ممکن است داراي عـوارض  

جانبی باشد و در نتیجه افراد باید از مصرف بـیش از حـد ایـن    

دارو اجتناب کنند. از آنجا که آسپیرین داراي یک اثـر در لایـه   

بـتلا بــه  شـود کـه افـراد م   پوشـاننده معـده اسـت توصـیه مـی     

مثل گاستریت و زخم ) Gastroentericمعده و روده (اختلالات 

معده توصیه هاي پزشکی قبل از استفاده از آسـپرین را مطلـع   

که آسپرین با الکل مصرف شود، ممکـن اسـت    هنگامی .باشند

بنابراین، اندازه  .خونریزي معده حتی در افراد سالم نیز رخ دهد

ول و یا در بدن انسان بسیار در محل ASA گیري مقدار مولکول

نشـان   3ساختار مولکولی آسپیرین در شـکل   .)24( مهم است

  داده شده است.
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  ساختار مولکولی آسپیرین. 3شکل 

  

در ساختار گرافن، هر اتم کربن با سه اتم کربن دیگر پیونـد دارد و  

کنـد و  هاي خود استفاده نمـی در واقع اتم کربن از یکی از ظرفیت

  مانـد کـه پیونـدي برقـرار     هـاي آزاد آن بـاقی مـی   ترونیکی از الک

کند. این ظرفیت خالی که در واقع یک الکترون اضـافی اسـت   نمی

ها تشـکیل پیونـد   اي با دیگر اتمتواند به صورت خارج از صفحهمی

هـاي  دهد. این اوربیتال خالی مکان مناسبی بـراي پیونـد بـا گـروه    

  عاملی و همچنین اکسیژن است.

هـاي  و با داشتن اتـم C9H8O4 پرین  با فرمول مولکولی داروي آس

اکسیژن و هیدروژن و همچنین حلقه آروماتیک در سـاختار خـود   

تمایل به برقراري  برهمکنش قوي با صفحه گـرافن را دارد. جهـت   

واکنش پذیري بیشتر صفحه گرافن، این ساختار با فلـز آلومینیـوم   

  آلائیده شده است.

بت و یا آب به اسید سالیسیلیک و اسید این دارو در حضور رطو 

همچنین امروزه در حوزه . )25( شوداستیک هیدرولیز می

اي به پایداري داروها در حضور مواد افزودنی داروسازي توجه ویژه

اثر مواد افزودنی در پایداري آسپرین به طور  .)26( شودجامد می

ول بر اي مورد مطالعه قرار گرفته است. جذب یک مولکگسترده

روي یک سطح مرحله اول از هر واکنش است که توسط سطح 

 Adsorption( گیرد. ژئومتري جذبکاتالیز صورت می

Goemetry ( به منظور درك جزئیات چنین واکنشی بسیار مهم

  است. 

در این طـرح بـا اسـتفاده از محاسـبات کوانتـومی، فراینـد جـذب        

افن آلائیـده بـا   آسپرین توسط نانوساختارهاي گرافنی که شامل گر

 در مقیاس مولکولی مـورد بررسـی قرارگرفـت.    است،فلز آلومینیوم 

انرژي جذب محاسبه شـده و قـدرت جـذب و همچنـین     به علاوه، 

ظرفیت جذب آسپیرین توسط نانوساختارهاي مـورد نظـر بررسـی    

    شد.

  

  مواد و روشها

اي از دانش شـیمی اسـت کـه از مفـاهیم     شیمی محاسباتی شاخه

هـاي  هـاي ریاضـی بـراي توجیـه و تفسـیر پدیـده      وشفیزیکی و ر

کند. در واقع در این رشته، مسـائل شـیمی بـه    شیمی استفاده می

شـود و از رایانـه بـراي پـیش بینـی سـاختار       کمک رایانه انجام می

- هاي شـیمیایی اسـتفاده مـی   مولکولی، خواص مولکولی و واکنش

عـات  شود. نتایج حاصل از شیمی محاسـباتی معمـولا مکمـل اطلا   

- هاي شیمیایی است و در برخی مـوارد نیـز مـی   حاصل از آزمایش

هاي مشاهده نشده شیمیایی منجر شـود.  تواند به پیش بینی پدیده

ــیمی     ــار ش ــرفتن در کن ــرار گ ــا ق ــباتی ب ــابراین شــیمی محاس بن

تواند در یافتن موضوعات جدید شیمی بـا شـیمی   آزمایشگاهی می

 .کندتجربی رقابت 

ل مدل سازي مولکولی، طراحـی مولکـول و   شیمی محاسباتی شام

. همچنین از ایـن رشـته   استهاي محاسباتی به کمک رایانه روش

   هـا و مـواد در مقیـاس نـو اسـتفاده      در طراحی داروهـا، کاتالیسـت  

  شود.می

توانــد نقطــه شــروعی بــراي ســنتزهاي مطالعــات محاســباتی مــی

 ادهآزمایشگاهی باشد و یا به عنوان یک روش کمکـی در بررسـی د  

هاي تجربی مثل موقعیت نوارهاي طیف سنجی مورد استفاده قرار 

هـاي  هاي محاسباتی، امکان وجود مولکولگیرد. با استفاده از روش

هایی که امکان مطالعه آزمایشـگاهی  ناشناخته و یا مکانیزم واکنش

  .)28، 27( توان مورد بررسی قرار دادرا می ،آنها وجود ندارد

سـازي مـدت زمـان اجـراي     اتی با انجام مـدل هاي محاسبدر پروژه

 Quantum( یابد. محاسبات شیمی کوانتومیمحاسبات کاهش می

Chemical Calcalations( بـراي درك جزئیـات از    يابزار قدرتمند

در کنـار دیگـر اطلاعـات، سـاختار     اسـت.  هـاي شـیمیایی   واکنش

 و انـرژي صـورتبندي   )Molecular Geometry( هندسی مولکـولی 

هـاي فصـل   مختلف، به درك بهتر واکنش) Conformations(هاي 

: DFT(  روش نظریـه تـابعی چگـالی    .)29( کندمشترك کمک می

Density Functional Theory( ــی از روش ــد و  یک ــاي قدرتمن ه

ایـن روش کـوانتمی، بـه     .)30( مطرح در محاسبات کوانتمی است

اي در مـدل سـازي سـاختارهاي سـطحی واکـنش      طور گسـترده 

شود. ابتدا ساختارهاي مولکولی مورد نظر مـدل سـازي   فاده میاست

شده و سپس بهینه سـازي سـاختارها جهـت رسـیدن بـه انـرژي       

هـاي مـورد نظـر محاسـبه     گیرد و انرژي سیستمکمینه صورت می

  شوند.  می

محاسبات نظریه تابعی چگالی در این طرح، با بهـره گیـري از نـرم    

 سـاختار  برنامـه  یـک  م افـزار ارُکـا،  انجام شد. نـر  Orca)افزار ارُکا (

هـا و بـه   است. فایل اجرایی ارُکا براي انواع سیستم عامـل  الکترونی
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. این نـرم افـزار،   استصورت رایگان در دسترس کاربران دانشگاهی 

کارآمـد جهـت اسـتفاده در شـیمی    و پـذیر، آسان، انعطـاف يابزار

لایـه بـاز   هـاي  کوانتومی با تاکید خاص بر خواص طیفـی مولکـول  

هـاي اسـتاندارد   اي از روش. این سیستم داراي طیف گستردهاست

تجربـی بـراي نظریـه تابعیـت     شیمی کوانتومی ماننـد روش نیمـه  

. اســتچگـالی بـه تــک و چنـد مرجــع مربـوط بــه روش آغـازین      

محیطـی و نسـبیتی را نیـز در محاسـبات    تواند اثرات همچنین می

ابـزار قدرتمنـد بـراي بهینـه      ارُکا، به عنوان یـک  .)31( لحاظ کند

سازي هندسی و همچنین پیشـگویی پارامترهـاي طیفـی توسـعه     

هـاي متعـدد از   پیدا کرده است. این نرم افزار بـا توجـه بـه ویژگـی    

هـا و اسـتفاده از پردازشـگرهاي    جمله سرعت بالاي حل الگـوریتم 

هاي محاسباتی را که با نتایج تجربی مطابقـت  تواند دادهموازي، می

بـراي   ئه کند. از سوي دیگر، عدم نیاز به خرید کپـی رایـت  اد اردار

گزارش مقالات علمی از دیگـر مزایـاي اسـتفاده از ایـن نـرم افـزار       

  است.

براي بهینه سازي سـاختارها جهـت رسـیدن بـه انـرژي کمینـه از       

و مجموعـه   revPBEو تابعی  (GGA)تقریب گرادیان تعمیم یافته 

جذب با اسـتفاده از روش تصـحیح    استفاده شد. انرژي TZVPپایه 

محاسـبه شـده و بـر اسـاس آن      نهـی مجموعـه پایـه   خطاي برهم 

. شـد و پایـدارترین حالـت مشـخص    شد پایداري ساختارها بررسی 

ار نیـز بـه   روش هاي مـولیکن و چلپ جهت آنالیز فرآیند انتقـال بـ

انــرژي جــذب  وکــار گرفتــه شــد. پارامترهــاي ســاختار مولکــولی 

مربوطه در محیط آبـی مـورد بررسـی قـرار گرفـت.      هاي کمپلکس

و  Mecury، Arguslabبـــراي مـــدل ســـازي از نـــرم افزارهـــاي 

Hyperchem   براي طراحی نانو ساختار گرافن آلائیده با آلومینیـوم

  و مولکول آسپرین استفاده شد.  

ــابع چگــالی الکترونــی نظریــه مکانیــک اي در چــارچوب نظریــه ت

هـاي بـس   سیستممواد در  ساختار الکترونیبراي بررسی  کوانتومی

عمومی انـرژي و وردش   تابعیعرفی است. در این نظریه، با م ايذره

) چگالی الکتـرون (در اینجا ماده  الکترونیهاي گیري از آن، ویژگی

ترین و فراگیرتـرین  نظریه تابعی چگالی از محبوب .آیددست میه ب

شـیمی  و  مکانیـک کوانتـومی  و  فیزیـک حالـت جامـد   ها در روش

نـی کـل   . در ایـن روش کـه در آن چگـالی الکترو   اسـت  کوانتومی

محاسبه خواص مولکولی مبتنـی بـر نظریـه     ،مولکول مد نظر است

هاي کـار  معرفی نسخه 1990. در دهه استتابعی چگالی الکترونی 

بـه   آمدي از نظریه تابعی چگـالی الکترونـی شـیمی محاسـباتی را    

طــرزي بنیــادي تغییــر داد. در حــال حاضــر مطالعــه محاســباتی  

با اندازه متوسـط در اختیـار    هاي آلی و ترکیبات آلی رساناسیستم

هاي نظریه تابعی چگالی الکترونـی بـر   . روشاست DFTهاي روش

ــوهنبرگ       ــط ه ــه توس ــده ک ــاده ش ــا نه ــیه اي بن ــاس قض  اس

)Hohenberg( ــوهن ــد )kohn( و ک ــوان ش ــان  عن ــن قضــیه بی     . ای

     بـا انـرژي مـرتبط    را کند که انـرژي دقیـق بـراي حالـت پایـه      می

اسـت کـه نظریـه تـابعی چگـالی       این بدان معنـی  .)32( سازدمی

حاوي کلیه اطلاعات لازم درباره همبستگی الکترون هاست. ابـداع  

را بـه   DFTهاي سودمند براي نظریه تـابعی چگـالی، روش   تقریب

  روشی پر قدرت و پر طرفدار تبدیل کرده است.

ی الکترونـی  به دلیل در نظر گـرفتن اثـرات بسـتگ    DFTهاي روش

هـا در یـک   نـد. ایـن حقیقـت کـه الکتـرون     امورد توجه قرار گرفته

گیرنـد،  سیستم مولکولی تحـت تـاثیر حرکـات یکـدیگر قـرار مـی      

هارتري فاك این اثر را فقط در یک مقـدار میـانگین در    محاسبات

شود که نتایج هـارتري فـاك   گیرند، این تقریب موجب مینظر می

  از صحت کمتري برخوردار باشند.

 هـاي پایـه  مجموعـه  با انتخـاب  هاي محاسباتی، محاسباتدر روش

)Basis Set (شود و براي انجـام محاسـبات و دسـتیابی بـه     آغاز می

نتایج دقیـق انتخـاب یـک مجموعـه پایـه مناسـب بسـیار مهـم و         

اي از توابـع هسـتند کـه    هاي پایه، مجموعه. مجموعهاستضروري 

رونـد و معمـولا   ها به کار مـی ها در اتمبراي توصیف شکل اوربیتال

هاي اتمـی مسـتقر در   یب خطی از توابع مربوط به اوربیتــــالترک

شـوند. بـا انتخـاب    که با ضـرایب مختلـف بیـان مـی    هستند ها اتم

   تواننـد بـه صـورت    هـا مـی  تـر، اوربیتـال  هاي پایـه بـزرگ  مجموعه

ــق ــه    دقی ــن مجموع ــرا ای ــوند، زی ــیف ش ــري توص ــه  ت ــاي پای     ه

 نـد. مجموعـه  هاي کمتري بر مکان الکترون در فضـا دار محدودیت

با توجه به تعداد و نوع توابع به کار رفتـه در آنهـا تقسـیم     هاي پایه

  شوند.بندي می

ــازي  ــه سـ ــولی  )Optimazation( در بهینـ ــاختارهاي مولکـ       ، سـ

هاي مختلف محاسـبه نیروهـاي   سازي شده با استفاده از روشمدل

اي نسبت بـه  ها در فاصلهبه نحوي که اتم ،شودبین اتمی بهینه می

هـاي مولکـولی   هم قرار گیرند تا مینیمم انرژي پتانسـیل سیسـتم  

(بیشترین جاذبه و کمترین دافعه) به دست آیـد. بـه ایـن فراینـد،     

 بهینه سازي ساختار مولکولی گویند.

برجذبش یا برآشامش) فرآیندي اسـت کـه   یا  Adsorption( جذب

یـک  هاي موجود در یک مایع یا گاز در تمـاس بـا   ها یا مولکولاتم

سطح جامد است. چنین جذبی را نیروي چسـبندگی و همدوسـی   

در واژه برآشــامش (جــذب) روي  "بــر"دهــد. پیشــوند انجــام مــی

(سطح) جسم رخ می دهد. برآشامش شامل نیروهاي سسـت بـرد   

بلند مانند نیروهاي واندروالسی و با نیروهـاي نیرومنـد کوتـاه بـرد     

  .استمانند کوالانسی، یونی و فلزي 

HOMO )Highest Occupied Molecular Orbital (و LUMO 

)Lowest Unoccupied Molecular Orbital (    بـه ترتیـب کلمـات

ترین اختصاري براي بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده و پایین
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 HOMOاوربیتال مولکولی اشغال نشده هستند. اختلاف انرژي بـین  

اـهی   شـود. مـی  نامیـده  HOMO-LUMO، شکاف بین LUMO و گ

بـه طـور    .)33( گویندمی را اوربیتال مرزي HOMO-LUMOاوقات 

هاي آلی است که بانـد  مربوط به نیمه هادي HOMOتقریبی، سطح 

هاي معـدنی و نقـاط کـوانتمی    هادي     يظرفیتی است که به نیمه

و بانـد   LUMOشود. قیـاس مشـترکی نیـز بـین سـطح      مربوط می

  هدایت وجود دارد.

اـختار از طریـق اثـرات اسـتخلافی یـا       در حیطه پیونـد ظرفی  تـی، س

واکنش پذیري در ارتباط است. اثرات رزونانسـی و قطبـی بـر توزیـع     

هـا  هـاي گـذار و واسـطه   ها، حالتالکترونی و پایداري واکنش دهنده

اـبی قـرار مـی    اـل مولکـولی،     دارند، مورد ارزی گیـرد. در نظریـه اوربیت

هـاي دخیـل در   واکنش پذیري به انـرژي نسـبی و شـکل اوربیتـال    

 شـود. واکـنش  ها به محصولات ربـط داده مـی  تبدیل واکنش دهنده

هاي گـذار بـا پایـداري    ها و حالتتوانند از طریق واسطههایی که می

  روند.تر پیش میتر بوده و سریعکمتر رخ دهند، مطلوب

دانیم به علت تشابه بارالکتریکی، بیش از دو الکترون طور که می همان

همچنـین ترازهـاي انـرژي     ؛در یک تراز انرژي قرار بگیرند توانندنمی

آنقدر نزدیک که بـه صـورت یـک بـازه      ،بسیار نزدیک به هم هستند

شوند. یعنی تفاوت انرژي دو تراز مجـاور در حـد   پیوسته توصیف می

 "تر از ده نانومتر، بین ترازها یـک  هاي کوچکصفر است. اما در اندازه

ها مجاز بـه داشـتن انـرژي در    که الکترونوجود دارد. به طوري  "گپ

- هایی که ترازهاي پایین گپ را اشغال مـی این گپ نیستند. الکترون

هـاي تـراز بـالاي گـپ،     و الکترون "هاي باند ظرفیتالکترون"، کنند

اـي لایـه   بر هم کنش شوند.نامیده می "هاي باند رسانشالکترون" ه

نیـز بـر قطـبش پـذیري     هاي پر شده میـانی  ظرفیتی با هسته و لایه

توان گذارد. قطبش پذیري را میمی الکترون هاي لایه  ظرفیت، تأثیر

اـ   برحسب سختی و نرمی توصیف کرد. یک اتم یا یون نسبتأ بزرگ، ب

اي مؤثر کوچک، نسبتأ به سهولت توسط یک بـار خـارجی،   بار هسته

  .شودشود و نرم نامیده میدچار انحراف (قطبش) می

اي خالص بیشـتر و  ی فشرده تر حاصل از یک بار هستهتوزیع الکترون

و شـود. نظریـه اسـید و بـاز،     گري کمتـر، سـختی نامیـده مـی    غربال

ــد (     ــی ش ــون معرف ــط پیرس ــه توس ــی ک ــختی و نرم ــه 34س )، ب

اي در روند هاي تغییرات واکنش پذیري کیفـی بـه کـار    طورگسترده

اـ  رفته است و به لحـاظ نظـري توجیـه شـده اسـت. بـراي یـون        و ه

هـاي  هاي چند اتمی، سختی و نرمی ارتباط تنگاتنگ بـا انرژی مولکول

HOMO  وLUMO     دارند. هرچـه شـکاف بـینHOMO - LUMO ،

بیشتر باشد سختی بیشتر است. به لحاظ عددي، سختی تقریبأ برابـر  

اـ   با نصف شکاف انرژي است. به طور کلی، واکنش پذیري شیمیایی ب

 ـ  LUMOکاهش انـرژي هـاي        بـالا  HOMOهـاي  رژيو افـزایش ان

اـ    هاي شیمیایی نرمرود. این بدان معناست که گونهمی تـر، یعنـی آنه

تـر  هاي سـخت تر دارند، از گونهکوچک HOMO-LUMOکه شکاف 

    .)35( واکنش پذیرترند

 
 ساختار بهینه شده صفحه گرافن آلائیده با آلومینیوم . 4شکل 

  

 
  آلومینیوم -پیکربندي هاي اولیه قرارگیري آسپیرین بر روي صفحه گرافن .5شکل 
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  هایافته

 آلومینیوم- برهمکنش داروي آسپیرین با گرافن

 در این پژوهش برهمکنش بین داروي آسپیرین با صفحه

. از آنجایی که گرفتآلومینیوم مورد بررسی قرار - گرافن

و هستند صفحات گرافن، به لحاظ شیمیایی صفحاتی خنثی 

هاي مختلف دارند، واکنش پذیري اندکی در برابر ملکول

قرار دادن یک فلز نظیر آلومینیوم بر روي این صفحه، 

واکنش پذیري شیمیایی و خواص گرافن را به شدت تحت 

د داد. از این روي در این قسمت، ابتدا یک تاثیر قرار خواه

اتم کربن از صفحه گرافن، با یک اتم آلومینیوم جایگزین 

شده و ساختار جدید، بهینه سازي شد. ساختار بهینه شده 

      نشان داده شده است.  4در شکل 

گیري ملکول ترین حالت جايبه منظور یافتن مناسب

نسبت به صفحه گرافن حاوي آلومینیوم، آسپیرین 

هاي اولیه عنوان حالته هاي اولیه مختلفی بپیکربندي

سازي شده و تحت بهینه سازي ساختاري کامل قرار مدل

هاي مختلفی از هاي  اولیه، شامل حالتگرفت. پیکربندي

گیري ملکول آسپیرین بر روي اتم آلومینیوم موجود در جاي

هاي مختلف اکسیژن است اتمصفحه گرافن از طریق 

هاي ). پیکربندي4تا اکسیژن شماره  1(اکسیژن شماره 

   نشان داده شده است. 5اولیه در شکل 

  

انرژي جذب و فاصله تعادلی در برهمکنش آسپیرین با . 1جدول 

 آلومینیوم -صفحه گرافن

 نوع پیکربندي )eVانرژي جذب ( )Aفاصله تعادلی(

890/1  983/1 -  Al-O1  

999/1  562/1-  Al-O2 

888/1  302/2 -  Al-O3 

991/1  774/1 -  Al-O4 

  
 

پس از بهینه سازي ساختاري کامل و انجام محاسبات 

درج شده  1مربوط به انرژي جذب که نتایج آن در جدول 

ترین انرژي منفی 3است، مشخص شد که پیکربندي شماره 

عنوان پایدارترین حالت به لحاظ انرژي ه جذب را داشته و ب

 3شود. در این پیکربندي، بین اکسیژن شماره انتخاب می

مجاور اتم کربن حاوي گروه هیدروکسیل در آسپیرین با اتم 

 آلومینیوم موجود در صفحه گرافن، جاذبه برقرار شده است.

انرژي جذب حالت ذکر شده که پایدارترین حالت است، در 

کیلوکالري بر  - 084/56ولت (- الکترون - 302/2حدود 

 991/1) محاسبه شد. فاصله تعادلی نیز برابر با مول

همچنین به علت برهمکنش میان این دو  بود.آنگستروم 

درجه به  180آلومینیوم از - ملکول، زاویه صفحه گرافن

  .)6(شکل  درجه تغییر یافت146

  

 
 - ساختار تعادلی نهایی آسپیرین روي صفحه گرافن .6شکل

  آلومینیوم (نماي جانبی)

  

ي ساختاري مانند طول پیوند و زوایاي پیوند پس از پارامترها

   نشان داده شده است. 7در شکل در ملکول آسپیرین  جذب

  

 
  هازاویه

 
 طول پیوندها

زوایا و طول پیوندهاي آسپیرین روي صفحه  - 7شکل 

  آلومینیوم پس از جذب (نماي بالا) -گرافن
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تم نزدیک ا C=Oشود پیوند از شکل بدست آمده مشاهده می

آلومینیوم در ساختار آسپیرین بعد از فرایند جذب بر روي 

آنگستروم افزایش طول داشته است.  275/1به  220/1آلومینیوم از 

متصل به گروه کربونیل در ساختار آسپیرین،  C‒Cهمچنین پیوند 

 466/1به  503/1آلومینیوم از بعد از جذب دارو بر روي فلز 

   آنگستروم کاهش طول داشته است.
  

 
گرافن - تصویر توزیع دانسیته بار براي سیستم آسپیرین. 9شکل 

 آلاییده با آلومینیوم

  

براي بررسی میزان قدرت جذب میان دو گونه، آنالیز بار 

داد مولیکن بعد از فرآیند جذب انجام شد و نتایج نشان 

الکترون از آسپیرین به سطح گرافن آلائیده  459/0مقدار 

شده است. جهت اطمینان بیشتر آنالیز با آلومینیوم منتقل 

 انتقال بار چلپ که داراي دقت بالاتري است نیز محاسبه

الکترون است. در ادامه  270/0شد که این میزان برابر با 

هاي اسپین هاي هومو و لومو در حالتسطوح انرژي اوربیتال

 2مقادیر آن در جدول  کهبالا و اسپین پایین محاسبه شد 

  ت. گزارش شده اس

هاي اسپین بالا و پایین لوموي به دست آمده در حالت- تصاویر هومو

آنالیز توزیع دانسیته بار نیز  نشان داده شده است. 8در شکل 

  قابل مشاهده است.  9محاسبه شد و تصویر آن در شکل 

هاي اسپین در مرحله خواص مولکولی کمپلکس در حالت

برسی شد ) Ѕ( نرمی و )ηبالا و اسپین پایین شامل سختی (

و براي مقایسه، مقادیر خواص مولکولی آسپیرین خالص نیز 

  نشان داده شده است.  3که نتایج آن در جدول  محاسبه شد

اکنون فرایند بهینه سازي شده را براي پایدارترین سیستم 

در فاز گازي انجام داده و پایداري سیستم را برمبناي انرژي 

پس از بهینه سازي کنیم. کل به دست آمده بررسی می

گرافن آلاییده با آلومینیوم در فاز - کامل سیستم آسپیرین

گازي و با حذف اثر حلال، تغییرات انرژي جذب برابر  

که انرژي ولت به دست آمد. در حالی- الکترون  - 387/2

. استولت) - الکترون - 302/2جذب سیستم با اثر حلال (

 
  ینیومآلوم- تصویر اوربیتالهاي مولکولی (آ) هومو و (ب) لومو در حالتهاي اسپین بالا و پایین براي سیستم آسپیرین/ گرافن. 8شکل 
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 906/1ل به با اثر حلا 888/1پیوندي  از  همچنین فاصله

  .)10(شکل  آنگستروم در فاز گازي افزایش یافت

  

  
آلومینیوم با - ساختار تعادلی نهایی آسپیرین روي گرافن. 11شکل 

  حذف نیروهاي واندروالس

  

جهت بررسی اثر نیروهاي واندروالس، بهینه سازي براي 

پایدارترین ساختار در عدم حضور تصحیحات مربوط به نیروهاي 

نجام شد. انرژي جذب آسپیرین بر روي صفحه گرافن واندروالسی ا

ولت - الکترون - 556/1آلاییده با آلومینیوم در این شرایط، معادل 

 884/1آنگستروم به  888/1دست آمد. فاصله پیوندي از ه ب

  . )11آنگستروم کاهش یافت (شکل 

  

  بحث

هاي نانویی با امروزه نانوساختارهاي کربنی به عنوان حامل

دازه کوچک، نسبت سطح به حجم بزرگ، داشتن داشتن ان

،  π-πهاي عاملی (فعال)، خواص سطح ویژه بالا، تجمعگروه

هاي آبگریز، سازگاري با سلولهاي زنده و همچنین برهم کنش

هاي دارویی در برهمکنش مناسب این ترکیبات با ملکول

  هاي جدید رسانش دارویی بسیار مورد توجه هستند. سیستم

 Ab( و همکارانش مطالعه ابتدا به ساکن Lee  2016در سال 

Initio( هاي جذب آسپرین روي نانو لوله کربنی و نانو لوله

را مورد  )CNNT :Carbon Nitride Nano Tube(کربن نیترید 

نظریه تابعی  بررسی قرار دادند. در این پژوهش با استفاده از

بر سالیسیلیک اسید یا آسپرین  تیلچگالی، خواص جذب اس

بررسی شد  )Triazine( مبتنی بر تریازین CNNTوCNT روي 

 تري باو نتایج نشان داد مولکول آسپرین پیوندهاي قوي

 آلومینیوم -لومو در حالت اسپین بالا و پایین براي سیستم آسپیرین روي گرافن -انرژي هومو. 2جدول 

 )eVانرژي لومو (

  اسپین پایین 

) اسپین eVانرژي لومو (

  بالا

  )eVانرژي هومو (

  اسپین پایین

)  اسپین eVانرژي هومو (

  بالا

 نوع پیکربندي

966/3-  154/3 -  424/4 -  188/4 - O1-Al 

018/4 - 134/3 - 440/4 -  236/4- O2-Al 

956/3- 363/3- 413/4 - 179/4 - O3-Al 

992/3 -  412/3 - 442/4 - 219/4 - O4-Al 

 

  آلومینیوم در حالت اسپین بالا و پایین- خواص مولکولی و گپ انرژي براي پایدارترین سیستم آسپیرین و گرافن. 3جدول 

 مقادیر خواص مولکولی آسپیرین  گرافن آلائیده با آلومینیوم (در حالت اسپین بالا)-آسپیرین حالت اسپین پایین) گرافن آلاییده با آلومینیوم (در-آسپیرین

228/0  408/0  998/1  )eV( η 

188/2  224/1  250/0  )eV (Ѕ 

 )eVگپ انرژي ( 996/3  816/0  456/0

 

  
 وم در فاز گازيساختار تعادلی نهایی آسپیرین روي گرافن آلاییده با آلومینی .10شکل 
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CNNT  ولت نسبت به- الکترون 67/0با انرژي جذبی CNT  با

به   CNNT تر درانرژي جذب قوي ولت دارد.- الکترون 51/0

لکترونی خود با پیوند ا نیتروژن هايواکنش پذیري بالاي اتم

هاي دوقطبی الکتریکی ممان CNNTتوان نسبت داد. بالا می

موضعی دارد، که باعث توزیع مجدد بار قوي در جذب سطحی 

شود.  تأثیر می CNT نسبت به CNNT مولکول آسپرین روي

یک میدان الکتریکی خارجی در خواص جذبی آسپرین در این 

یکی، چگالی جزئی و نانولوله ها را با تبادلات در ساختار الکترون

دهد که میدان الکتریکی اعمال شده در توزیع بار نشان می

کند که در طول یک جهت خاص، مولکول آسپرین را وادار می

تواند کاربردهاي بالقوه آسپرین می CNNT اي با فاصله ازناحیه

  .)24( را بروز دهد

در تحقیقات دیگري که توسط عباسی و همکارانش در سال 

محاسبات اصول اولیه به منظور بررسی  ،رت پذیرفتصو 2016

) Anatase( آناتاز 2TiO برهمکنش مولکول آسپرین با نانوذرات

به  DFTآلائیده (داپ شده) با نیتروژن با استفاده از روش 

از   منظور بهره برداري کامل از قابلیت هاي زیست حسگري

جذب  به طور عمدهاین مطالعه،  .)36( انجام شد  2TiO ذرات

مولکول آسپرین را روي پنج برابر کوئوردیناسیون سایت اتم 

به دلیل واکنش بیشتر از این سایت  2TiO تیتانیوم از نانوذرات

هاي سیستم .دهدنشان می هاي دیگردر مقایسه با سایت

کمپلکس متشکل از مولکول آسپرین که جهت گیري آنها  به 

اند ن داپ شدهسمت نانوذرات بدون اتم داپ شده و نیتروژ

نتایج به دست آمده شامل  تري دارند.ژئومتري آسان

ها پارامترهاي ساختاري از قبیل طول باند و انرژي سیستم

است. ساختار الکترونی و تغییرات آن ناشی از فرایند جذب، از 

هاي مولکولی و آنالیز انتقال بار ها، اوربیتالجمله چگالی حالت

مورد  ) Transfer AnalysisMulliken Charge( مولیکن

دهد که جذب مولکول مطالعه قرار گرفته است و نشان می

داپ شده با نیتروژن انرژي  2TiO آسپرین روي نانوذرات

تري از جذب نانوذراتی که داپ نشده هستند دارد. به مطلوب

با  2TiOطور نظري و با درك کلی روي برهمکنش نانوذرات 

هاي کاربردي هایی براي برنامههتواند زمینمولکول آسپرین می

هاي نانوپزشکی کارآمد، حسگرهاي سازي حاملدر مدل

  .زیستی و اهداف دارورسانی فراهم  کند

پژوهش دیگري توسط وصالی و همکارانش،  2017در سال 

برهمکنش یک مولکول آسپرین  با سطح خارجی فولرن بور 

استفاده از  با) Nanocage( مانند نانوقفسه  (B12N12) نیترید 

هندسه داد. محاسبات نظریه تابعی چگالی مورد بررسی قرار 

تعادلی، خواص الکترونی، انرژي جذب و پایداري ترمودینامیکی 

براي همه اشکال (پیکر بندي) جذب شناخته شده است. چهار 

 پیکر بندي پایدار براي تعامل مولکول آسپرین با نانوقفسه

B12N12   7/37  تا - 1/10محدودهبا انرژي هاي جذبی در- 

  به دست آمده است.   کیلوکالري بر مول

   وضوح نشان نتایج به  ** M06-2X / 6-31 + G درسطح

تمایل به افزایش   B12N12 شده از  دهد که آلومینیوم داپمی

انرژي جذب و پایداري ترمودینامیکی از مولکول آسپرین روي 

  این نانوقفسه دارد.

توان تغییر وابسته به زمان، می DFT با توجه به محاسبات

هاي بلندتر (انتقال به را به سمت طول موج maxλ هاي مکان

اثرات حلال نیز تاثیر مهمی در محاسبات . قرمز) برآورد کرد

 دارد AS-B12N12 طیف جذبی الکترونیکی کمپلکسهاي

)37(.  

و همکارانش مطالعه تجربی و  Dattتوسط  2012در سال 

 اري و رهایش آسپرین از روي زئولیتمحاسباتی از بارگذ

)Zeolite( HY   مورد بررسی قرار گرفت. طبق این پژوهش

با  HY سه میزبان زئولیت   داروي ضد التهابی، آسپرین، به

) 3O2/Al2SiO( از سیلیس به آلومینیوم 60و 30، 5هاي نسبت

 شود. میزان بارگذاري آسپرین در نمونه زئولیتبارگذاري می

HY 3 الیز حرارتی با افزایش نسبتتوسط آنO2/ Al 2SiO از 

میلی گرم آسپیرین/زئولیت کاهش پیدا  69، به 78به  106

کند. اندازه گیري ناحیه سطح و حجم منافذ، با استفاده از می

هاي جذب و واجذب نیتروژن نشان داد که آسپرین به آزمایش

  سطح داخلی منافذ از این مواد پر شده بود. 

-Hartree( نتومی در هر دو روش هارتري فاكمحاسبات کوا

fock(  و سطوحDFT  به منظور درك ماهیت از تعاملات بین

مولکولی بین زئولیت میزبان و آسپرین انجام شده است. 

وابسته به آب گریزي زئولیت میزبان با  HY رهایش آسپرین از

) است که 3O2/Al2SiO هاي بیشتر آبگریز (بالاتر اززئولیت

  .)38( گیردسپرین به آسانی صورت نمیرهایش آ

عباسی و همکارانش ژئومتري جذب مولکول آسپرین در سطح 

را  DFT کوارتز با استفاده از محاسباتα  (001)  هیدروکسیله

دهد ژئومتري جذب بهینه سازي شده نشان می کردند.بررسی 

(لایه) به شدت تغییر  که هر دو، مولکول جذب شده و بستر

پیوند هیدروژنی قوي بین آسپرین و سطح  د.انشکل داده

 _هیدروکسیل، منجر به شکستن پیوندهاي اصلی هیدروکسیل

در این مورد پیوند شو. بر روي سطح می هیدروکسیل هیدروژن

کوارتز به نظر  α (001) هیدروژنی جدید در سطح هیدروکسیله

رسد که به طور قابل توجهی متفاوت از آنهایی که در سطح می

ولت است که نشان  11/1 انرژي جذب  باشد.است می تمیز
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  دهد واکنش آسپرین با کوارتز یک واکنش شیمیایی گرمازامی

  .)39( است

گنجی و همکارانش با استفاده ازمحاسبات تابعی چگالی، 

برهمکنش بین آمینواسید و نانو لوله کربنی را مورد بررسی 

 ویتریونیکقرار دادند. محاسبات نشان داد که گلایسین ز

)Zwitterionic( تري نسبت به گلایسین غیریونی به طرز قوي

که  کند. نتایج نشان داد زمانیبا سطح نانو لوله پیوند برقرار می

    جذب گلایسین زویتریونیک روي سطح نانو لوله صورت 

کربن در گلایسین شکسته و مولکول -گیرد پیوند کربنمی

2CO 40( شودآزاد می(.  

که هدف جذب موثر آسپیرین روي نانوساختار  در این پژوهش

نوع پیکربندي مختلف برهمکنش بین دارو با  4بود گرافنی 

صفحه گرافنی آلائیده با آلومینیوم در نظر گرفته شد و 

) که در آن، 3د پیکربندي (پیکربندي شماره شمشخص 

اکسیژن مجاور اتم کربنی حاوي گروه هیدروکسیل با اتم 

یوند کرده و با داشتن منفی ترین انرژي آلومینیوم ایجاد پ

جذب، پایدارترین حالت است. نتایج حاصل از محاسبات انرژي 

جذب آسپیرین بر روي صفحه گرافن آلائیده با آلومینیوم 

و برقراري پیوند شیمیایی بین این  استبیانگر جذب شیمیایی 

دو ماده باعث افزایش انرژي جذب شده است. این انرژي جذب 

هاي جذب در محدوده جذب فیزیکی، یسه با انرژيدر مقا

 آید. و از نوع جذب شیمیایی به شمار می استبسیار بیشتر 

هاي قبل و بعد از جذب بر مقایسه ساختار کمپلکس در حالت

دهد که ساختار آسپیرین روي آلومینیوم به وضوح نشان می

پس از جذب بر روي اتم آلومینیوم دچار تغییرات چشمگیري 

د. پس از جذب آسپیرین بر روي گرافن وشمیناحیه جذب  در

آلائیده با آلومینیوم، اتم آلومینیوم به سمت خارج از صفحه 

و از بالاي سطح به سمت بیرون، کند میگرافن، جهت گیري 

د که علت اصلی این برآمدگی سطح گرافن و اتم وشمیبرآمده 

کربن در ناحیه -آلومینیوم، اولا تغییر هیبریداسیون پیوند کربن

و ثانیا واکنش پذیري بسیار بالاي  استحاوي آلومینیوم 

دست آمدن ه آلومینیوم در مقایسه با اتم کربن، منجر به ب

  د.وشمیچنین ساختاري 

مقایسه پارامترهاي ساختاري، مانند طول پیوند و زوایاي 

پیوند، در ملکول آسپیرین در حالت هاي قبل و بعد از جذب 

دهد که زاویه گرافن آلاییده با ینیوم نشان میبر روي آلوم

. ردآلومینیوم نسبت به سطح مسطح گرافن تغییري ندا

هاي کربن مجاور افزایش همچنین طول پیوند آلومینیوم با اتم

د. وشمیکه در زوایا، تغییر محسوسی ایجاد ن یافته درحالی

از مقایسه این تغییرات در ساختار دارو در مرحله ي قبل و بعد 

جذب، نشان دهنده وجود یک برهمکنش قوي بین این دو 

ملکول است. قابل ذکر است که این جذب قوي، سبب شکستن 

شود و ساختار پیوندهاي (هیدرولیز) داروي آسپیرین نمی

  کند. را تخریب نمی مولکولی آن

هاي مربوط به میزان آنالیز بار بین دو ملکول بعد از فرآیند داده

الکترون از سطح  459/0هد که مقدار دجذب نشان می

د. آنالیز وشمیآلومینیوم منتقل -آسپیرین به سطح گرافن

هاي دهد اوربیتاللومو) نشان می- اوربیتال مولکولی (هومو

مولکولی هومو در هر دو حالت اسپین بالا و اسپین پایین روي 

هاي مولکولی . همچنین اوربیتالاستآلومینیوم -سطح گرافن

حالت اسپین بالا روي مولکول آسپیرین و در حالت لومو در 

  رند.یگمیاسپین پایین بیشتر روي صفحه گرافن قرار 

-توزیع بار الکترونی در ساختار آسپیرین و صفحه گرافن

دهد توزیع بار الکترونی در ساختار آلومینیوم نشان می

آسپیرین و صفحه گرافن آلاییده با آلومینیوم داراي پیوستگی 

این امر دلالت بر وجود برهمکنش شیمیایی و  کهاست 

  همچنین انتقال زیاد الکترون بین این دو مولکول است.

  در نتایح حاصل از محاسبات خواص مولکولی نیز مشاهده

شود که با افزایش نرمی و کاهش سختی و گپ انرژي براي می

آلومینیوم در مقایسه با آسپیرین -سیستم آسپیرین/گرافن

آلومینیوم افزایش -ش بین آسپیرین و گرافنخالص، برهمکن

. نرمی بیشتر کمپلکس سبب واکنش پذیري بیشتر آن بدیامی

د و در نتیجه داراي وشمینسبت به داروي آسپیرین خالص 

تري براي عملکرد مناسب )Loading( خاصیت بارگذاري

  . دارویی است

گرافن آلاییده با -پس از بهینه سازي کامل سیستم آسپیرین

لومینیوم در فاز گازي و با حذف اثر حلال، تغییرات انرژي آ

که در مقایسه با  استولت - الکترون  - 387/2جذب برابر  

ولت) -الکترون - 302/2انرژي جذب سیستم با اثر حلال (

پیوندي با اثر  این حالت فاصله رتغییر قابل توجهی ندارد. د

حذف اثر  حلال در فاز گازي افزایش یافته است. در نتیجه با

-میحلال تغییر چشمگیري در فرایند و انرژي جذب صورت ن

  گیرد. 

در محاسبات انرژي جذب حاصل از حذف نیروهاي واندروالسی 

شود که در این حالت آسپیرین با انرژي نیز مشاهده می

کند و آلومینیوم برهمکنش می-کمتري با صفحه گرافن

ي واندروالس مقایسه آن با انرژي جذب سیستم در حضور نیرو

دهد. فاصله پیوندي نیز تغییرات تغییر قابل توجهی را نشان می

. اما حلقه آروماتیک آسپیرین از حالت موازي به ردزیادي ندا

حالت عمودي جهت گیري کرده و از صفحه گرافن دور شده 
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است که نشان دهنده تاثیر قابل توجه نیروهاي واندروالسی در 

  رافن آلاییده با آلومینیوم است.برهمکنش آسپیرین با صفحه گ

بنابر نتایج به دست آمده از محاسبات کوانتومی، نانوساختار 

گرافنی آلائیده با اتم آلومینیوم با استفاده از محاسبات 

کوانتومی در حالتی که پیوند بین اکسیژن آسپیرین مجاور اتم 

کربن حاوي گروه هیدروکسیل که با اتم آلومینیوم ایجاد شده 

  .استترین ساختار براي جذب موثر آسپیرین مناسب است،
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