
 

 
 

 
Investigation of hydralazine drug adsorption on functionalized single-
walled carbon nanotubes by density functional theory (DFT) method  
 
Kimia Maleki1, Shahla Hamedani2  
1 PharmD, Pharmaceutical Sciences Branch, Islamic Azad University, Tehran, Iran  
2 Assistant Professor, Department of Basic Sciences, Abhar Branch, Islamic Azad University, Abhar, Iran  
  

Abstract 
 
Background: In recent years, advances in nanotechnology presents opportunities to overcome limitations in 
targeted drug delivery. Nano drug carriers have the ability to change the pharmacokinetics of drugs and can 
improve efficacy and reduce side effects. The objective of the present work is to study the interaction of 
Hydralazine with functionalized carbon nanotubes by performing density functional theory calculations.  
Materials and methods: The behavior of hydralazine molecule adsorbed onto functionalized SWCNT was 
examined. The calculations were performed by Gaussian 09 software, using B3LYP density functional theory 
at the 6-31G* level.  
Results: The optimized structures were used to calculate the adsorption energy, highest occupied molecular 
orbital (HOMO), lowest unoccupied molecular orbital (LUMO), graphs of density of states, reactivity indexes, 
parameters of atoms in molecules, thermodynamic properties and molecular electrostatic potential were 
discussed. 
Conclusion: Analysis of thermodynamic functions and adsorption energy showed that the complex formed is 
stable. Furthermore, based on the results of bonding characteristic analysis, it was observed a hydrogen bond 
formed between hydralazine and functionalized CNT and this type of functionalized carbon nanotube was 
expected to be suitable nanocarier for delivery of hydralazine to target cells. 
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  دانشگاه آزاد اسلامی پزشکیعلوم جله م

  280تا  272صفحات ، 1401 پاییز، 3، شماره 32 ورهد

  

دار هاي کربنی تک لایه عاملداروي هیدرالازین بر روي نانولولهبررسی جذب 

  شده با استفاده از تئوري تابعیت چگالی

 2شهلا همدانی،  1کیمیا ملکی

     
 دکتري داروسازي، دانشکده داروسازي و علوم دارویی علوم پزشکی تهران، دانشگاه آزاد اسلامی، تهران، ایران 1
 ابهر،دانشگاه آزاد اسلامی، ابهر، ایراناستادیار،گروه علوم پایه،  2

   کیدهچ

هاي اخیر باعث به وجود آمدن فرصت هایی خواص منحصر به فرد فیزیکی و شیمیایی نانوساختارهاي کربنی در سال :سابقه و هدف

 هبودب دارو باعث فارماکوکینتیک خصوصیات تغییر با نانویی هايحاملبراي از بین بردن محدودیت هاي دارورسانی هدفمند شده است. 

هاي کربنی برهمکنش بین داروي هیدرالازین و نانولوله بررسی هدف با حاضر، پژوهش .شوندمی آن جانبی عوارض وکاهش دارو عملکرد

 . انجام شدتئوري تابعیت چگالی عامل دار، با استفاده از محاسبات 

 هاي کربنی عامل دار شده با گروه عاملی کربوکسیلیداروي هیدرالازین بر روي نانو لوله عملکرد نانو ساختارهاي کربنی براي جذب :روش بررسی

با استفاده از  نرم  *B3LYP/6-31Gبا استفاده از محاسبات کوانتمی مورد بررسی قرار گرفت. محاسبات با روش تئوري تابعیت چگالی و در سطح 

   .افزار گوسین انجام شد

لی شغال شده، انرژي پائین ترین اوربیتال مولکوااوربیتال مولکولی ب، انرژي بالاترین بهینه شده، انرژي جذ ساختارهاي از استفاده با ها:یافته

کی توابع ترمودینامیکی و نمودار پتانسیل الکتروستاتیها در مولکول، پارامتر اتم پذیري، واکنش هايچگالی حالت، اندیسنمودارهاي اشغال نشده، 

  .گرفت قرار بررسی و بحث مورد نتایج و مولکول محاسبه

نتایج اس همچنین بر اس است.تجزیه و تحلیل توابع ترمودینامیکی و انرژي جذب نشان داد که کمپلکس تشکیل شده پایدار  :گیرينتیجه

نی دار برقرار شده و پیش بیپیوند هیدروژنی بین هیدرالازین و گروه عاملی نانولوله کربنی عامل  بررسی ماهیت پیوند، مشاهده شدحاصل از 

  .هاي هدف باشددار حامل مناسبی براي رسانش داروي هیدرالازین به سلولشود این نوع نانولوله کربنی عاملمی

 .جذب سطحی، نانولوله کربنی، هیدرالازین، تئوري تابعیت چگالی واژگان کلیدي:

  

  1مقدمه

مایش         که در آز هایی  یادي از دارو عداد ز   pre-clinicalهاي  ت

شان دادن تاثیر    هاي انسانی، موفق هستند در آزمایش  قادر به ن

هاي درمانی ممکن نیستند. دلایل این شکست    پیش بینی شده 

اســت به خاطر فارماکوکینتیک ضــعیف، فراهم زیســتی پایین،  

شده       سید و احیاي دارو انتخاب  شیمیایی، تغییرات اک ماهیت 

                                                
   یشهلا همدان ،یواحد ابهر، دانشگاه آزاد اسلام ه،یابهر، گروه علوم پا: آدرس نویسنده مسئول

)email: sh_hamedani2004@yahoo.com  ( 

ORCID ID: 0000-0002-3575-4692  

ــتفاده از نانوتکنولوژي    ــد و اسـ ــتم بیولوژیکی باشـ ــیسـ در سـ

درسیستم دارو رسانی، فراهم زیستی و پروفایل شیمیایی دارو       

 ).1( بخشدمی را در محیط سیستم بیولوژیک بهبود

 خواص بودن متنوع و داروها کشف  در سریع  پیشرفت  دلیل به

سانى  هاىسیستم   به آنها، شیمیایى  و فیزیکى  هوشمند  دارو ر

ست.  سانی  روش در نیاز ا شمند،  دارور  نانو یک روي بر دارو هو

  5/8/1400: تاریخ دریافت مقاله

  21/1/1401: تاریخ پذیرش مقاله
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 بافت به و شــودمی داده قرار دارو حامل عنوان به خاص ذره

سد ( بدن می در بیمار صرف  معمول هاىروش با ).3، 2ر  دارو م

 توزیع بدن ســراســر در دارو تزریقى، و خوراکى مصــرف نظیر

  .گیردمی قرار دارو آن اثر بدن تحت تمام و شودمی

 داروها ســمیت و جانبی عوارض رســاندن حداقل به منظور به

سال  موثر، روش یک ست  نقاط هدف به شیمیایی  داروهاي ار  .ا

 توزیع جذب و کارایی تا دهدمی اجازه دارو تحویل هايفناوري

 چالش حامل دارو یک براي جستجو حال این با یابد. بهبود دارو

 استفاده بدن انسان در که نقل و حمل وسایل زیرا است،  برانگیز

  ).4-6باشند ( سازگار زیست و سمی غیر باید می شوند

شتر  صولات  بی ستم    یک از نانو پایه فناوري بر درمانی مح  سی

سانی  شکیل  دارو و نانوذره شامل  هدفمند دارور ه ب که اندشده  ت

سل  عنوان  حامل از شوند. می شناخته  دارویی هايدرمان دوم ن

ستفاده  مورد هاى سانى  دارو در ا  ها،ماکرومولکول به توان مى ر

شاره  ... و هانانوقفس ها،لیپوزوم هاي کربنی،نانولوله پلیمرها،  ا

  کرد.

ــاختارهاي  هاي  به دلیل دارا بودن خواص و ویژگی کربنینانوس

منحصــربفرد مانند اســتحکام بســیار بالا، رســانایی الکتریکی و 

 و ي بسیار بالا حرارتی بالا، خصوصیات جالب نوري، سطح ویژه   

ــینفوذ پذیري زیاد یکی از مورد توجه    هاي   ترین مواد در بررسـ

  ).7هاي اخیر بوده است (دانشمندان علوم مختلف در سال

شدیدا آبگریز    نانو لوله سطح  ست هاي کربنی خالص داراي  ند ه

ــت موجب تجمع آنها و واکنش ــته با  که ممکن اس هاي ناخواس

ــود. عاملمولکول هاي کربنی دار کردن، نانو لولههاي مختلف ش

ها در آب     دوســــت میرا آب جب افزایش انحلال آن ند و مو ک

نیز افزایش و شـــود، همچنین ســـازگاري بیولوژیکی آنها را می

ــود  ــمیت آنها شـ ــت باعث کاهش سـ ). نانو  8-14( ممکن اسـ

سلولی نفوذ کرده     دار میهاي کربنی عامللوله شاي  توانند در غ

و توسط آنها جذب شوند ودرون مرزهاي متفاوت سلول و حتی    

  ).15( هسته حرکت کنند

این نوع سیستم دارورسانی براي انواع داروها از جمله داروهاي     

ــد  ــات،         ضــ ــیس پلاتین، متوتروکســ ــرطــانی نظیر سـ سـ

سین    سوروبی سون، بیومولکول  دوک  ها و،داروهاي درمانی پارکین

بسیاري از داروهاي دیگر مورد استفاده قرار گرفته است. با این    

هاي زیادي از این مطالعات شـــناخته نشـــده  وجود هنوز جنبه

سانی نیاز    ستند که با توجه به موفقیت این روش نوین دارور  ه

  .)16-18( شودبه تحقیق و مطالعه بیشتر احساس می

ــاع دهنده عروقی  ــت هیدرالازین یک اتسـ هاي  که ماهیچهاسـ

کاهش      موجود در عروق خونی را ریلکس می جه  ند، در نتی ک

شار خون را به دنبال دارد   صورت تکی یا همراه با    وف از آن به 

هاي دیگر  نارســــایی قلبی و       دارو ــن،  هایپرتنشـ مان  در در

ستفاده می    شن مزمن در دوران بارداري ا صرف    شود. هایپرتن م

عات،            این دارو می مای باس  کاردي، احت تاکی  با عوارض  ند  توا

سکولیتیس      سردرد، تب، لوپوس اریتماتوز و وا ستفراغ،  تهوع و ا

  کوانتومی محاســبات همراه شــود. در این تحقیق با اســتفاده از

ند فر نانولوله کربنی   جذب داروي   ای عامل    هیدرالازین بر روي 

     .)20، 19( قرارگرفت بررسی مورددار شده به عنوان حامل 

  

  مواد و روشها

ــباتی مطالعات ســـنتزهاي   براي شـــروعی نقطه تواندمی محاسـ

 د بررســی در کمکی روش یک عنوان به یا و باشــد آزمایشــگاهی

ستفاده  مورد سنجی  طیف نوارهاي موقعیت مثل تجربی هاياده  ا

سبات   درك براي قدرتمندي ابزار کوانتومی شیمی  قرارگیرد. محا

 اطلاعات، دیگر کنار در. اســت شــیمیایی واکنش هاي از جزئیات

سی     به هاي مختلف، بنديصورت  انرژي مولکولی و ساختار هند

 نظریه کند. روشمی کمک فصل مشترك   واکنش هاي بهتر درك

 کوانتمی محاســـبات در مطرحهاي ، یکی از روشچگالی تابعیت

ــت. ــترده به طور کوانتمی، روش این اس ــازي مدل در ايگس  س

   .شودمی واکنش استفاده سطحی ساختارهاي

در این طرح، براي رســم ســاختارها از نرم افزار گاس ویو اســتفاده  

  شد. هم چنین از نرم افزار نانوتیوب مدلر براي رسم نانولوله کربنی  

 تابعیت تئوري محاسبات آنگستروم استفاده شد. تمام     10به طول 

همچنین   ).21( نرم افزار گوسین انجام شد   از گیري بهره با چگالی

ــیدن به انرژي کمینه از    براي  ــاختارها جهت رس ــازي س بهینه س

 جذب استفاده شد. انرژي *31G-6و مجموعه پایه  B3LYPروش 

پایه و   مجموعه نهی برهم تصـــحیح خطاي روش از اســـتفاده با

 بررسی  ساختارها  آن پایداري اساس  بر و شده  محاسبه  )1معادله(

  . شد مشخص حالت پایدارترین و شد

Ead = [E (Hyd/SWCNT)] – [E (SWCNT) + E (Hyd)] + EBSSE(1)         

له کربنی        adEکه   نانولو یدرالازین بر روي  انرژي جذب مولکول ه

مل دار،    کل مولکول  E(Hyd/SWCNT) عا یدرالازین  انرژي    (Hyd) ه

ــده بر روي نانو لوله کربنی،     به ترتیب     HydEو   SWCNTEجذب شـ

ــده و   انرژي کل نانو لوله و انرژي کل مولکول هیدرالازین جذب ش

BSSEE  استانرژي ناشی ازخطاي انطباق مجموعه پایه.  

ــی            ناســـبی جهت بررسـ کار م گالی راه یت چ تابع روش تئوري 

هاي واکنش  ســاختارهاي شــیمیایی بر اســاس اندیسهاي ویژگی

الکترونی   nها است. به طوري که براي یک سیستم پذیري مولکول

ــده       ــغال شـ با در نظر گرفتن انرژي بالاترین اوربیتال مولکولی اشـ

)HOMOE :Highest Occupied Molecular Orbital(   و انرژي پایین ترین
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ــده     غال نشـ ــ تال مولکولی اشـ  LUMOE :Lowest Unoccupied(اوربی

Molecular Orbital(  شکاف انرژي  Energy(یا  می توان پارامترهاي 

gap :Eg(انــرژي یــونــش ، )EI :Ionization potential(  انــرژي ،

شــــاخص الکترون   ،)EA :Electron affinity( الکترون خواهی 

ستی    ، نرمی Hardnessیا  سختی  ،)ω :Electrophilicity( دو

ــیمیایی (�) Softnessیا  ــیل ش     Chemical potential  یا ، پتانس

ــتفاده از روابط زیر محاســـبه کرد        (ΔN)مقدار بار        را با اسـ

)24-22.(  

  

  

)2( HOMOE- LUMO=E gE 

)3(  
)4(  

)5(  

)6(  

)7(  

)8(  

)9(  
 
 

ــت آوردن انرژي هاي اوربیتال    GaussSumافزار  از نرم براي بدس

 استفاده شد (DOS)    ارزیابی نتایج چگالی هاي حالت و مولکولی

ها در مولکول   25( یه اتم   AIM :Atoms In( ). همچنین از نظر

Molecules(  براي توضــیح ســاختار مولکولی و ماهیت پیوندهاي ،

شد. به منظو   شیمیایی از طریق توزیع چگالی الکترون   ستفاده  ر  ا

بررســـی ماهیت پیوند و بر هم کنش نانولوله عامل دار و داروي          

  هیدرالازین مقادیر مولفه هاي توپولوژي از قبیل چگالی الکترونی       

 Electronic Energyیا   )، هامیلتونین Electron Density )ρcیا  

Density )Hc  گالی الکترونی  Laplacian ofیا   )، لاپلاســـین چ

electron density )�²ρcــی   Kinetic Energiesیا  )، انرژي جنبش

)Kcــیل ــاس  Vc( Potential Energiesیا  ) و انرژي پتانس ) بر اس

  ) محاسبه شد.13) الی (10روابط (

 
L = - 4 �²ρc   )10(  

      EKK -Kc =    )11(  

)12                  (EKVc = 2L + K  

)13                 (C+ K C= V CH  

  

  

  هایافته

 ساختارها سازيبهینه

دار با گروه کربنی عامل نانولوله هندسی ساختار ابتدا در

 در نانولوله -دارو کمپلکس ،هیدرالازین مولکول ،کربوکسیلی

 نساختارشا پایدارترین تا شدند بهینه 31G-B3LYP/6*سطح

نشان داده  1طور که در شکل  ). همان1 (شکل شود تعیین

اي در طول و زاویه پیوندها قابل ملاحظهشده است، تغییر 

 43/1نانولوله کربنی   C-Cمشاهده نشد. طول پیوند 

آنگستروم محاسبه شد که بسیار نزدیک به طول پیوند یک 

است و نشان دهنده  2spآل با هیبریداسیون نانولوله ایده

  ).27، 26قدرت و پایداري این پیوند است (

  
   آ

 
 ب

(ب) نانولوله  و. ساختار بهینه شده (آ) مولکول هیدرالازین 1 شکل

  کربنی عامل دار
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 بار چگالی مشاهده جهت (MEP)پتانسیل الکترواستاتیک از 

شد. مشاهد شد  استفاده روي مولکول هیدرالازین بر موجود

  بر روي  الکترون چگالی بیشترین در مولکول هیدرالازین

  .)2(شکل است  حلقه متمرکز نیتروژن هاياتم

 
مولکول  (MEP). نمودار پتانسیل الکترواستاتیک 2شکل

 هیدرالازین

  

ترین پیکربندي براي همچنین به منظور یافتن مناسب

 بهینه از ، پس)Functionalized SWCNT-Hydکمپلکس (

 انرژي به محاسبات مربوط انجام و ساختارهاي اولیه سازي

است، از بین شده  درج 1 جدول در آن نتایج که جذب

)، 2و1( هاي مختلف، بهینه شده، دو ساختارپیکربندي

بهترین کاندیدا براي جذب دارو در نظر گرفته شدند (شکل 

). در این محاسبات تمام پارامترهاي هندسی ساختارها 3

ضمن بهینه سازي انرژي قابل تغییر بوده و هیچ گونه 

 براي )1رابطه ( به توجه محدودیتی گذاشته نشده است. با

 )، مقدار1نانو لوله عامل دار (ساختار -کمپلکس هیدرالازین

 آمده کیلوکالري بر مول به دست adE =-16/18انرژي جذب 

دهدکه نشان می NBOاست. آنالیز بار حاصل از محاسبات 

الکترون ازمولکول  33/0، باري به اندازه 1درساختار 

ت شده اس هیدرالازین به گروه عاملی نانولوله کربنی منتقل

است (جدول  2 که به میزان قابل توجهی بیشتر از ساختار

ممانعت فضایی و ازدحام مولکولی بیشتر  1). در ساختار 1

بوده، پس باید دافعه فضایی شدیدتر شود. اما چون دهنه نانو 

ها  حذف لوله باز است، در فضاي دهنه بین نانو لوله، دافعه

 ایدارتر بوده و از نظرپ 1می شود. به همین دلیل ساختار 

 قوي برهمکنش بیانگر که این استمساعد  ترمودینامیکی

  دار است.نانولوله کربنی عامل دارو با

ارزیابی ترمودینامیکی جذب هیدرالازین بر روي نانو  براي

دار، محاسبات فرکانس بر روي ساختار بهینه لوله کربنی عامل

 B3LYP)، با استفاده از روش 1شده کمپلکس (ساختار 

 1کلوین و فشار  15/298در دماي  31G-6*ومجموعه پایه 

 است. شده گزارش 2 جدول آن در اتمسفر انجام شدکه نتایج

و  -45/1ترتیب  به ،adΔHو  adΔGشده  محاسبه مقادیر

 انرژي، مقادیر این بر مول بوده وکیلوکالري  -057/15

دارو بوده و  پایداري افزایش و پذیري کاهش واکنش گویاي

و  اتاق دماي در و بوده گرمازا جذب نشان می دهد فرایند

 2نتایج در جدول  .دهد می رخ خود به اتمسفر خود 1فشار 

 گزارش شده است.

 دار برنانولوله کربنی عامل برهمکنش اثربه منظور آگاهی از 

 انرژي سطح داروي هیدرالازین از الکترونیکی خواص

لومو استفاده شد، به همین دلیل  و هومو هاي اوربیتال

 محاسبه 9الی  2روابط  اساس بر گرهاي کوانتومیتوصیف

 دو میان جذب قدرت میزان بررسی شدند. همچنین، براي

 داربرهمکنش هیدرالازین با نانو لوله کربنی عامل در T(Q( و انتقال بار (Eg) ، شکاف انرژي هاي هومو و لوموانرژي جذب تصحیح شده، انرژي .1 جدول

Structures   ad E
(kcal/mol) 

(kcal/mol)  ad E  
( BSSE corrected) 

(eV) HOMOE  LUMOE
(eV) 

(eV)   gE  TQ (|e|) 

Functionalized SWCNT - - 887/3- 366/3-  521/0 - 

ساختار 1  23/19- 16/18- 725/3- 292/3- 433/0 33/0 

ساختار 2  94/5- 51/5-  714/3-  001/3-  713/0  016/0  

  

دار در جذب، انرژي آزاد گیبس جذب، آنتروپی جذب) براي جذب هیدرالازین روي نانو لوله کربنی عامل ابع ترمودینامیکی (آنتالپیتو. 2جدول 

 31G-B3LYP/6*درسطح  P =1 atmو    T=298.15 Kدماي 

Complex  Cv 
(cal/mol.K) 

(kcal/mol)  adΔH (cal/mol.K)  adΔS adΔG 
(kcal/mol)  

Functionalized SWCNT- Hydralazine 272/187 057/15-  635/45- 45/1- 
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-31شد ( انجام جذب فرآیند از بعد بار مولیکن آنالیز گونه،

  .دهدمی نشان را نتایج حاصله 3 ). جدول28

 
 1ساختار 

 
  2ساختار 

 هنانو لول -هیدرالازین ساختار هاي بهینه شده کمپلکس .3 شکل

 )1و 2ساختار  ( .دار عامل

  

 گرهاي مولکولی کوانتومیتوصیفمحاسبات  از نتایج حاصل

که گپ انرژي هیدرالازین در  داد براي کمپلکس نشان

 )Functionalized SWCNT-Hyd )eV433/0=Egکمپلکس 

کاهش یافته  )eV660/4=Eg( به هیدرالازین خالص نسبت

کاهش شکاف انرژي موجب افزایش واکنش پذیري  است.

الکترون  33/0اندازه دهد باري به کمپلکس شده و نشان می

 دار منتقل شده است.نانو لوله عاملمولکول هیدرالازین به از

دار، نانو لوله عامل توسط مولکول دارو شدن جذب با بنابراین

 سینتیکی پایداري و بیشترشده دارو پذیري واکنش و نرمی

- شده است. بنابراین می بیشتر بیمار بافت به رسیدن تا آن

نانو لوله عامل کنار  دارو پیکربندي پایداري این درتوان گفت 

جاذب مناسبی براي این  دارنانو لوله عاملو است بیشتر  دار

  ).3دارو است (جدول 

- دیاگرام انرژي هاي مولکولی اوربیتال از حاصل نتایج طبق

به دست آمده براي مولکول هیدرالازین،  هاي هومو و لومو

-Functionalized SWCNTنانو لوله عامل دار و کمپلکس 

Hyd نشان داده شده است 4ل درشک.  

  

 
هاي هومو و لومو و شکاف انرژي کمپلکس انرژي .4 شکل

 ).1دار (ساختارنانولوله عامل-هیدرالازین

  

هاي مختلف در یک سطح ها اساساً تعداد حالتچگالی حالت

ها مجاز به اشغال آن هستند و انرژي خاص است که الکترون

 هاي آنحالت چگالی به وابسته ماده هر الکترونی هايویژگی

محاسبات مربوطه با استفاده از نرم افزار گاس سام است.  ماده

دار و مربوط به نانولوله عامل DOSانجام شد و نمودارهاي 

  ).5 کمپلکس رسم شد (شکل
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  آ

 
 ب                                                                                                         

(آ) نانولوله عامل دار  (ب) کمپلکس  DOSنمودار  .5شکل 

  ).1نانولوله عامل دار (ساختار-هیدرالازین

 
نانولوله -هیدرالازینگراف نقاط بحرانی در کمپلکس  .6 شکل

 ).1دار (ساختارکربنی عامل

  

به منظور بررسی قدرت و ماهیت پیوند و بر همکنش بین 

دار، مقادیر ي کربنی عاملمولکول هیدرالازین و نانولوله

هاي توپولوژي در نقاط بحرانی پیوند، از جمله مولفه

 ينرژا ،یالکترون یچگال ینلاپلاس ، ینلتونیهامپارامترهاي 

با استفاده از نظریه اتم در مولکول  لیپتانس يانرژی و جنبش

)AIM(  گردآوري شد.گراف مولکولی  4محاسبه  و در جدول

 Functionalized SWCNT-Hydدر نقاط بحرانی کمپلکس 

نشان داده شده است که با توجه به این شکل،  6در شکل 

ار دبین دارو و نانولوله کربنی عامل وجود نقاط بحرانی پیوند

شده، شواهدي براي بر هم کنش بین دارو و نانولوله است. 

-Functionalized SWCNTپارامترهاي توپولوژي کمپلکس 

 ).1نانو لوله عامل دار (ساختار  -و کمپلکس هیدرالازین ، هیدرالازین توصیفگرهاي مولکولی کوانتومی براي نانو لوله کربنی عامل دار. 3 جدول

Functionalized SWCNT-Hyd 
 

Functionalized SWCNT Hydralazine  
  

Molecular descriptors  

725/3-  8879/3-  959/5-  (eV)HOMO   E  
292/3-  3660/3-  299/1-  (eV)LUMO  E  

433/0  5219/0  660/4  Energy  gap  (eV)  

725/3  8879/3  959/5  (eV)  HOMOE  -I=   

292/3  3660/3  299/1  (eV) LUMO E  -A=   

2165/0  2609/0  33/2  η = (I-A) /2 (eV)  

5085/3-  6269/3-  629/3-  µ = (I+A) /2  (eV)  

4285/28  205/25  8261/2  /2 η  (eV)2ω = µ  

309/2  916/1 214/0  S    
  33/0       

 
 ).1دار (ساختارنانولوله کربنی عامل-براي کمپلکس هیدرالازین AIMپارامترهاي توپولوژي حاصل از آنالیز  .4 جدول

Hc Vc  Kc  ∇2ρc  ρc  Interaction  Complex  

0565/0-  0535/0-  0029/0-  0070/0  0444/0  N88…O72-H73  Functionalized SWCNT- Hydralazine 
  N89-H90---O71-C70  0376/0  0071/0  -0013/0  -0560/0 -0574/0  )1(ساختار
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Hyd ) 0و مقادیر> cρ2�  0و<Hc(  و همچنین مقدار کم

چگالی بار، نشان دهنده برهم کنش هاي جزیی کووالانسی 

  . )4و دارو است (جدول  داربین نانو لوله کربنی عامل

  

  بحث

 هاي نانویی باامروزه نانوساختارهاي کربنی به عنوان حامل

حجم بزرگ، سازگاري با  داشتن اندازه کوچک، نسبت سطح به

 گروه هاي عاملی (فعال)، و همچنین هاي زنده، داشتنسلول

 هاي دارویی دربرهم کنش مناسب این ترکیبات با ملکول

در  .ه هستندهاي جدید رسانش دارویی بسیار مورد توجسیستم

این پژوهش با استفاده ازمحاسبات تئوري تابعیت چگالی، به 

ار دبررسی جذب داروي هیدرالازین بر روي نانولوله کربنی عامل

پرداخته شد و نتایج نشان داد مولکول با گروه کربوکسیل 

ب دار با انرژي جذهیدرالازین پیوند قوي با نانولوله کربنی عامل

دار کردن نانولوله بر مول دارد. عاملکیلو کالري  -167/18

کربنی با گروه کربوکسیل باعث افزایش حلالیت نانولوله در 

تر شدن انتقال مولکول شود که براي آسانهاي آبی میمحیط

 دارو در سیستم هاي بیولوژیکی بسیار مناسب است.

 مشاهده شد نیز مولکولی خواص محاسبات از حاصل جنتای در

براي کمپلکس  انرژي گپ کاهش می ونر افزایش با که

 با هیدرالازین مقایسه نانولوله کربنی عامل دار در-هیدرالازین

 اردو نانو لوله کربنی عامل هیدرالازین بین برهمکنش خالص،

 پذیري واکنش سبب کمپلکس بیشتر افزایش یافته است. نرمی

 جهنتی در و شده خالص هیدرالازین داروي به آن نسبت بیشتر

 .است عملکرد دارویی براي تريبارگذاري مناسب داراي خاصیت

هاي مربوط به میزان  آنالیز بار بین دو مولکول بعد از فرایند داده

الکترون از سطح هیدرالازین به  33/0جذب نشان داد که مقدار 

همان طور که از نمودارهاي چگالی  .نانو لوله منتقل شده است

پس از جذب مولکول هیدرالازین بر  ،حالت مشخص است

دار شده، تغییر محسوسی در شکاف انرژي مشاهده نانولوله عامل

هاي نشان داد برهم کنش AIMنتایج تجزیه و تحلیل شود. می

ن نوع ای جزیی کووالانسی بین نانو لوله کربنی و دارو وجود دارد.

ر د برهمکنش بین دارو نانولوله نقش کلیدي در رها کردن دارو

 جذب، انرژي انرژي ناحیه هدف دارد. همچنین مطالعه

 لبود که تشکی آن از حاکی ترمودینامیکی توابع و برهمکنش

است. به طور کلی،  نانو لوله عامل دار مطلوب-دارو کمپلکس

ربنی نانولوله ک کوانتومی، محاسبات از آمده دست به نتایج بنابر

ی محاسبات کوانتوم از استفاده دار با گروه کربوکسیلی باعامل

-براي داروي هیدرالازین و رساندن دارو به سلول حامل مناسبی

   .هاي هدف است
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