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سال دهم، شماره 1، بهار 95*عهده‌دار مکاتبات:
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JARC
بررسی برهم کنش مولکول بنزن و یون‌های سدیم با نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به عنوان 

حامل‌های دارو

پویا کریمی1و* و علی ابراهیمی2

1- استادیار شیمی فیزیک، گروه شیمی، دانشکده‌ی علوم، دانشگاه زابل، زابل، ایران
2- استاد شیمی فیزیک، گروه شیمی، دانشکده‌ی علوم، دانشگاه سیستان و بلوچستان، زاهدان، ایران

دریافت: بهمن 1394، بازنگری: اسفند 1394، پذیرش: اسفند 1394

چکیده: در این پژوهش، یک صفحه گرافنی )C102H30( به منظور مدل‌سازی بخشی از نانولوله‌های کربنی دسته صندلی با استفاده از روش‌های 
شیمی کوانتومی محاسبه شده است. برهمک‌نش‌های مولکول آروماتیک بنزن و یون‌های سدیم با نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده بررسی شده تا 
 π-و کاتیون π-π اثرات قطر نانولوله و نوع برهمک‌نش بر قدرت پیوند دارو و یون‌ها با نانولوله‌ها درک شود. بررسی انرژی‌های بستگی برهمک‌نش‌های
با تغییر قطر خارجی نانولوله‌ها نشان می‌دهد که نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به سه شیوه در برابر مولکول بنزن و یون‌های سدیم رفتار میک‌نند 
که نشان دهنده‌ی ماهیّت مشابه این دو نوع برهمک‌نش است. نتیجه‌ها نشان می‌دهد که نانولوله‌های عامل‌دار شده با مولکول‌های آروماتیک و یون‌ها 
می‌توانند در رساندن دارو به مولکول‌های هدف به شیوه‌ی خوب و مشابهی عمل کنند و بنابراین، حامل‌های داروی مفیدی محسوب می‌شوند. هم 
چنین، این نانو لوله‌های کربنی عامل‌دار شده می‌توانند بدون تغییر دادن ساختار و ماهیّت داروهای متنوّع، آن‌ها را تا مولکول‌های هدف مربوط در 

بافت‌های آسیب دیده‌ی بدن حمل کنند.

π-برهمک‌نش‌های کاتیون ،π-πواژه‌های کلیدی: گرافن، نانو لوله‌ی کربنی، بنزن، برهمک‌نش‌های

مقدمه
گرافن ماده‌ای است که از کربن خالص تشکیل شده و اتم‌های 
آن به صورت یک الگوی شش وجهی منظّم شبیه گرافیت، امّا در 
صفحه‌ای با ضخامت یک اتم، آرایش یافته‌اند. این ترکیب یکی از 
آلوتروپ‌های کربن است و ساختار آن شامل یک صفحه‌ی مسطّح 
از اتم‌های کربن با هیبرید sp2 است ]1[. کاربرد زیست پزشکی 
از  است.  آن  خوب  پتانسیل  با  و  جدید  حوزه‌های  از  یکی  گرافن 
زمان نخستین گزارش در زمینه‌ی کاربرد اکسید گرافن به عنوان 
یک نانو حامل در تحویل دارو توسط دای و همکارانش در سال 

از  استفاده  برای  زیادی  جالب  پژوهش‌های   ،]2[ میلادی   2008
گرافن برای کاربردهای گسترده‌ی زیست پزشکی انجام شده که 
شامل تحویل دارو/ ژن، حسگرهای زیستی، مواد ضدّ باکتری و 
آزمایشگاه  در  میکروب  برای کشت  سازگار  زیست  چارچوب‌های 

است.
نانولوله‌های کربنی آلوتروپ هایی از کربن با ساختاری استوانه‌ای 
هستند ]3[. نسبت طول به قطر در این ترکیب‌ها به مقدار زیادی 
بیشتر از هر ماده‌ی دیگری است. نانو لوله‌های کربنی کاربردهای 
برجسته  ویژگی‌های  دلیل  به  و  دارند  پزشکی  زیست  در  مفیدی 
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مکانیکی و الکتریکی در فرایند درمان بسیاری از بیماری‌ها استفاده 
می‌شوند.

نانولوله‌های کربنی به دلیل دارا بودن دمای ذوب بالا و رسانایی 
جریان  تولید  برای  کاتد  عنوان  به  می‌توانند  مناسب  گرمایی 
اساس  بر  که  پرتو  تولید  وسایل   .]4[ روند  بهک‌ار  الکترون‌ها  آزاد 
نانولوله‌های کربنی ساخته شده می‌توانند به درون بدن وارد شده 
و پرتوهای ایکس را به طور دقیق به تومورهای سرطانی بتابانند، 
این  بزنند.  آسیب  آن‌ها  اطراف  سالم  بافت‌های  به  اینک‌ه  بدون 
ویژگی در روش‌های متداول درمان سرطان مانند شیمی درمانی 
سلول‌های  رفتن  بین  از  ضمن  زیرا  ندارد  وجود  درمانی  پرتو  و 

سرطانی، بافت‌های سالم مجاور آن‌ها هم تخریب می‌شوند.
استفاده در بدن  بهبود روش‌های مورد  به  توجّه زیادی  امروزه 
یک  می‌شود.  هدف  مولکول‌های  به  دارو  تحویل  برای  انسان 
هدفمند  و  شده  کنترل  طور  به  باید  دارو  تحویل  مناسب  سامانه 
این وظیفه را انجام دهد. داروها باید ضمن انتقال در بدن، درحالی 
یک  در  می‌شود،  حفظ  آن‌ها  زیستی  و  شیمیایی  ویژگی‌های  که 
حامل به صورت کپسول درآیند. هم چنین، ترکیب حامل باید با 
دارو سازگار باشد و به راحتی با آن پیوند برقرار کند. این ماده باید 
پس از تحویل دارو به مولکول هدف به وسیله حل شدن تجزیه 
شده یا از طریق سامانه دفع از بدن خارج شود. نانولوله‌های کربنی 
مولکول‌های هدف  به  دارو  تحویل  در  عنوان حامل  به  می‌توانند 
دارند.  را  سلول‌ها  هسته  به  شدن  وارد  توانایی  زیرا  روند،  کار  به 
افزون بر آن، نانولوله‌های کربنی عامل دار شده می‌توانند از غشای 

سلول‌ها عبور کنند ]5 و 6[.
کاربردهای  در  کربنی  نانولوله‌های  از  استفاده  امتیاز  مؤثرّترین 
حلّالیّت  آن‌هاست.  سازگاری  زیست  و  حلّالیّت  پزشکی،  زیست 
آن‌ها  دار کردن کووالانسی  عامل  از طریق  کربنی  لوله‌های  نانو 
در طی فرایند چند مرحله‌ای استفاده از اسید، افزایش می‌یابد ]7[. 
مشخّص شده که نانولوله‌های کربنی کربوکسیله شده و اکسایش 
یافته با اسید که دارای سطح‌های آب‌دوست هستند، کمتر سمی 
بوده و زیست سازگاری بیشتری نسبت به نانولوله‌های کربوکسیله 
نشده دارند ]8[. نانولوله‌های کربنی تک دیواره‌ی اکسید شده به 

مولکول‌های  دادن  تحویل  برای  ویروسی  غیر  عامل‌های  عنوان 
اثرات  هیچگونه  ایجاد  بدون  انسان  سلول‌های  به  الیگونوکلئوتید 
نانولوله‌های  از طرفی،  به کار گرفته شده است ]9 و 10[.  سمیّ 
متفاوت  مولکول‌های  با  غیرکووالانسی  صورت  به  کربنی 
برهمک‌نش میک‌نند که شامل برهمک‌نش‌های ضعیف مانند جذب 
 ،π-π برهمک‌نش‌های  آن‌ها،  جانبی  دیواره‌های  روی  بر  سطحی 
 الکتروستاتیک، پیوند هیدروژنی و نیروهای واندروالس است ]11[.

نقش  می‌تواند  پروتئین‌ها  و  کربنی  نانولوله‌های  بین  برهمک‌نش 
مهمّی در عملکرد زیستی نانولوله‌ها ایفا کند ]12[. برهمک‌نش‌های

آروماتیک  مانده‌های  باقی  و  کربنی  نانولوله‌های  میان   π-π

جذب  ویژگی  تیروزین(  و  آلانین  فنیل  )تریپتوفان،  پروتئین‌ها 
 سطحی و زیست سازگاری نانولوله‌ها را بهبود می‌بخشد ]13 و 14[.

مشخّص شده که جفت‌های نانو لوله کربنی- پروتئین در تحویل 
خیلی   ]16[ سرطان  درمان  و   ]15[ هدف  مولکول‌های  به  دارو 
نانولوله‌های  بر روی سطح  برای مثال، استرپتاویدین  مفید است. 
را  پروتئین  کربنی-  نانولوله  جفت‌های  و  می‌شود  جذب  کربنی 
تشکیل می‌دهد که می‌توانند به طور تقریبی بدون ایجاد هیچگونه 
اثرات سمیّ در سلول‌ها، برای درمان سرطان به کار روند ]17[. 
مولکول DNA می‌تواند به نانولوله‌های کربنی تک دیواره متّصل 
و   ]18[ دهد  مارپیچ‌های محکم  تشکیل  آن‌ها  اطراف  در  و  شده 
 .]19[ کند  برهمک‌نش  نانولوله  با  کووالانسی  غیر  صورت  به  یا 
عنوان  به  DNA می‌توانند  با  دار شده  عامل  کربنی  نانولوله‌های 
ناقل‌های زیستی استفاده شوند ]20[. بسپارهایی مانند پلی )اتیلن 
اتیلن گلیکوله شده دارای ویژگی  گلیکول( و فسفولیپیدهای پلی 
بنابراین،  و  هستند  محیط  در  زیاد  پراکندگی  و  سازگاری  زیست 
نانولوله‌های  با  از طریق برهمک‌نش‌های غیرکووالانسی  می‌توانند 
کربنی، سطح آن‌ها را تقویت کنند ]21 و 22[. نانولوله‌های کربنی 
عامل دار شده با فسفولیپیدهای پلی اتیلن گلیکوله شده غیر سمّی 
عامل  دیواره  تک  کربنی  نانولوله‌های  طرفی،  از   .]23[ هستند 
نوع غیر عامل دار  با  )اتیلن گلیکول( در مقایسه  پلی  با  دار شده 
شده برهمک‌نش‌های کمتری با غشاهای سلولی می‌دهند ]24[ و 
می‌توانند در نانوپزشکی استفاده شوند. برای مثال، زمانی که داروی 

بررسی برهمک‌نش مولکول بنزن و یون‌های سدیم با ...

www.sid.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

75
سال دهم، شماره 1، بهار 95 )JARC( نشریه پژوهش‌های کاربردی در شیمی

ضدّ سرطان دوکسوروبیسین بر روی این ترکیبات قرار می‌گیرد، 
اثر درمانی آن بهبود یافته و اثرات سمیّ نیز در مقایسه با داروی 

آزاد کاهش می‌یابد ]16[.
 نانولوله‌های کربنی می‌توانند با استفاده از کیتوسان، که بسپاری 
2-استامیدو-2- و  2-آمینو-2-دِاکُسی-بتا-D-گلوکوپیرانوز  از 

دِاکُسی-بتا-D-گلوکوپیرانوز است، از طریق جذب سطحی عامل 
دار شوند. علتّ انتخاب این بسپار برای عامل دار کردن نانولوله‌های 
کربنی، حلالیّت زیاد آن در آب، زیست سازگاری، غیر سمّی بودن 
و توانایی آن در کمپلکس شدن است. بنابراین، کاربردهای زیست 
پزشکی و دارویی آن مانند تحویل دارو به مولکول‌های هدف و 

درمان سرطان مطالعه شده است ]25 و 26[.
 دیواره‌ی نانولوله‌ها از حلقه‌های شش تایی پیوند خورده به هم و 
دارای ابرهای الکترونی غیر مستقر تشکیل شده است. به دلیل این 
که در ساختار شیمیایی بیشتر داروها و اسیدهای آمینه حلقه‌های 
آروماتیک وجود دارد، می‌توانند با این دیواره‌ها برهمک‌نش‌های غیر 
مورد  مولکول هدف  تا  نانولوله‌ها  وسیله‌ی  به  و  داده  کووالانسی 
نظر حمل شوند. از طرفی، ترکیب‌های دارای حلقه‌های آروماتیک 
داده  برهمک‌نش  نانولوله‌ها  جانبی  دیواره  با  می‌توانند  یون‌ها  یا  و 
بهبود ویژگی حمل  به  افزایش دهند و منجر  را  و حلالیّت آن‌ها 
دارو به وسیله‌ی آن‌ها شوند. بنابراین، با توجّه به اهمّیّت و نقش 
این  در  دارو  تحویل  فرایند  در  شده  عامل‌دار  کربنی  نانولوله‌های 
ساختار  در  که  بنزن  آروماتیک  مولکول  برهمک‌نش  و  پژوهش، 
حضور  خون  در  که  سدیم  یون‌های  و  دارد  وجود  داروها  بیشتر 
دارند با نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده با استفاده از روش‌های 
محاسباتی شیمی کوانتمی بررسی شده است. هم چنین اثر قطر 
نانو لوله و نوع برهمک‌نش بر قدرت پیوند دارو و یون‌ها با نانولوله‌ها 

مطالعه شده است.

روش‌های محاسباتی
 Hyper با نرم افزار )C102H30( ساختار اولیّه یک صفحه گرافنی 
Chem و GaussView طرّاحی شده و سپس با استفاده از نرم 

M05-2X/6-31G(d( 27[ در سطح نظری[ Gaussian09 افزار 

بهینه شده است. با کاهش مرحله‌ای فاصله بین اتم‌های هیدروژن 
نگه  ثابت  و   0/1  Å میزان  به  بار  هر  گرافنی  صفحه‌ی  انتهایی 
انجام  با  مجموع  در  است.  شده  بهینه  دوباره  ساختار  آن،  داشتن 
100 مرحله بهینه‌سازی، فاصله بین هیدروژن‌های انتهایی صفحه 
گرافنی به میزان Å 10 کاهش داده شده است. در همه مراحل 
طول پیوندهای C-H انتهایی ساختارها ثابت نگه داشته شده است. 
با این شیوه لوله کردن صفحه گرافنی، نانولوله‌های کربنی دسته 
صندلی با قطرهای متفاوت مدل‌سازی می‌شود. مزیّت این روش 
ایجاد ساختارهایی با تعداد اتم‌های یکسان است که می‌تواند برای 
مقایسه رفتار مکانیکی نانولوله‌ها و نیز بررسی برهمک‌نش‌های غیر 

کوالانسی π-π و کاتیون-π با سطح نانولوله‌ها مفید باشد.
هستند،  آروماتیک  حلقه  دارای  داروها  بیشتر  که  آن‌جایی  از   
برای بررسی برهمک‌نش‌های π-π با نانولوله‌های کربنی از مولکول 
مرکزی  حلقه  با  آن  برهمک‌نش  و  شده  استفاده  بنزن  آروماتیک 
مدل‌سازی  صندلی  دسته  کربنی  نانولوله‌های  و  گرافنی  صفحه 
شده، مورد مطالعه قرار گرفته است. برای بررسی برهمک‌نش‌های 

کاتیون-π از کاتیون سدیم استفاده شده است.
داده  نشان  برهمک‌نش‌ها  این  از  نوعی  واره  طرح   1 شکل  در 

شده است.
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 ًـبى دادُ ؿذُ اػت. ّب وٌؾٍاسُ ًَفی اص ایي ثشّن  عشح 1دس ؿىل 

 
 ؿذُ ػبصی وشثٌی هذل ّبی لَلِیَى ػذین ثب ًبًَ  π-وبتیَى( هَلىَل ثٌضى ٍ ة π-πعشح ٍاسُ ًَفی اص ثش ّن وٌؾ )الف( -1 ؿىل

 

ثْیٌِ  M05-2X/6-31G(d)ٍ ثبسٍؽ اػىي وبهل دس ػغح ًؾشی  C2vثب افوبل تمبسى  ثِ دػت آهذُدٍتبیی  ّبی ووپلىغ ی ّوِ

 π-πیّب وٌؾ ثشّنٍ ثشای ثشسػی  وٌذ هیسا ثیـتش اسصیبثی  π-πوٌؾ  ثشّن ّبی اًشطی MP2عَس هقوَل، سٍؽ  ثِ .اًذ ؿذُ

سا ثِ خَثی تَصیف  π-πیّب وٌؾ ثشّن تَاًذ ًویپخؾ ًمص داسد ٍ  ّبی اًشطیدس ثشسػی  B3LYP. سٍؽ [28] هٌبػت ًیؼت

 ثشّنسا جْت تَصیف  DFT ّبی سٍؽتشٍلاس ٍ طائَ ًؼل جذیذی اص  خیلی ٍلت گیش اػت. CCSD(T). اص عشفی، سٍؽ [29] وٌذ

 اًذ وشدُسا پیـٌْبد  M05-2Xایي داًـوٌذاى سٍؽ ّیجشیذی  [.30ٍ  31] اًذ دادُتَػقِ  DNAدس جفت ثبصّبی  π-π یّب وٌؾ

چٌیي، اػتفبدُ اص  . ّنوٌذ هیّیجشیذی دیگش سا ثب لحبػ وشدى اثشات ّوجؼتگی ٍ تقَیض ججشاى  ّبی سٍؽهشثَط ثِ  ّبی ًمص وِ

دس ایي  π-وبتیَىٍ π-πیّب وٌؾ ثشّن. ثٌبثشایي، دس ثشسػی [32]گضاسؽ ؿذُ اػت  π-یَى یّب وٌؾ ثشّنایي سٍؽ دس ثشسػی 

 ّب هَلىَلدس  ّب اتنهىبى ؿٌبختی چگبلی ثبس الىتشًٍی ًیض ثب اػتفبدُ اص سٍؽ  ٍیظگی اص ایي سٍؽ اػتفبدُ ؿذُ اػت.پظٍّؾ 

(AIM) [33]  دػت آهذُ دس ػغحِ هَج ث ّبی تبثـثش سٍی M05-2X/6-31G(d)  ًشم افضاس ثبAIM2000 [34]  ُهحبػجِ ؿذ

ٍ ثب  [35]( NBOجوقیّت عجیقی ) تجضیِسٍؽ  ذُ دس ػغح ًؾشی فَق ثبدػت آهِ جوقیّت ثش سٍی ػبختبسّبی ث تجضیِ اػت.

 ؿذُ اػت. اًجبم Gaussian09 هَجَد دس ًشم افضاس NBO [36]اػتفبدُ اص ثشًبهِ 

 شکل 1 طرح واره نوعی از بر هم کنش )الف( π-π مولکول بنزن و 
)ب( کاتیون-π یون سدیم با نانو لوله‌های کربنی مدل‌سازی شده

کریمی و ابراهیمی
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 C2v همه‌ی کمپلکس‌های دوتایی به دست آمده با اعمال تقارن
 M05-2X/6-31G(d( نظری  سطح  در  کامل  اسکن  باروش  و 
بهینه شده‌اند. به طور معمول، روش MP2 انرژی‌های برهمک‌نش 
 π-πرا بیشتر ارزیابی میک‌ند و برای بررسی برهمک‌نش‌های π-π

مناسب نیست ]28[. روش B3LYP در بررسی انرژی‌های پخش 
نقص دارد و نمی‌تواند برهمک‌نش‌هایπ-π را به خوبی توصیف کند 
]29[. از طرفی، روش )CCSD(T خیلی وقت‌گیر است. ترولار و ژائو 
نسل جدیدی از روش‌های DFT را جهت توصیف برهمک‌نش‌های 
.]31 و   30[ داده‌اند  توسعه   DNA بازهای  جفت  در   π-π 

این دانشمندان روش هیبریدی M05-2X را پیشنهاد کرده‌اند که 
نقص‌های مربوط به روش‌های هیبریدی دیگر را با لحاظ کردن 
اثرات همبستگی و تعویض جبران میک‌ند. هم چنین، استفاده از این 
 روش در بررسی برهمک‌نش‌های یون-π گزارش شده است ]32[.

این  در   π-وکاتیون  π-πبرهمک‌نش‌های بررسی  در  بنابراین، 
ویژگی مکان شناختی  است.  استفاده شده  این روش  از  پژوهش 
مولکول‌ها  در  اتم‌ها  روش  از  استفاده  با  نیز  الکترونی  بار  چگالی 
سطح  در  آمده  دست  به  موج  تابع‌های  روی  بر   ]33[  )AIM(
محاسبه   ]34[  AIM2000 افزار  نرم  با   M05-2X/6-31G(d(

شده است. تجزیه جمعیّت بر روی ساختارهای به دست آمده در 
]35[ )NBO( سطح نظری فوق با روش تجزیه جمعیّت طبیعی 

 Gaussian09 36[ موجود در نرم افزار[ NBO و با استفاده از برنامه
انجام شده است.

نتیجه‌ها و بحث
تحلیل ساختار و انرژی

در این پژوهش از یک صفحه گرافنی )C102H30( استفاده شده 
که به منظور مدل‌سازی بخشی از نانولوله‌های کربنی دسته صندلی 
انرژی، عامل‌های ساختاری و  داده‌های  تغییرات  لوله شده است. 
چگالی بار الکترونی در وسط حلقه مرکزی همه‌ی ساختارها مورد 
بررسی قرار گرفته است. برای متمایز کردن نانو لوله‌های کربنی 
 )R( مدل‌سازی شده از نظر قطر خارجی، از یک عامل لوله‌ای شدن

که با رابطه 1 به دست می‌آید استفاده شده است:

R = ln(r0/r)                                                   (1)
ساختار  هر  در  انتهایی  هیدروژن‌های  فاصله   r معادله،  این  در 
نانولوله‌های  در  است.  شدن  لوله‌ای  از  پیش  آن‌ها  فاصله   r0 و 
کربنی دسته صندلی دو نوع پیوند با توجّه به محور لوله‌ای شدن 
مشاهده می‌شود: 1- پیوندهایی که جهت یابی زاویه‌ای با محور 
لوله‌ای شدن دارند. 2- پیوندهایی که موازی با محور لوله‌ای شدن 
دو  این  قرار می‌گیرند.  نانولوله در یک ردیف  با محیط  و  هستند 
نامیده می‌شوند.  نوع پیوند به ترتیب پیوندهای طولی و محیطی 
حلقه  ساختاری،  عامل‌های  بر  شدن  لوله‌ای  اثر  بررسی  برای 
پیوند  حلقه شش  این  در  است.  انتخاب شده  لوله‌ها  نانو   مرکزی 
)C5-C6 ،C4-C5 ،C3-C4 ،C2-C3 ،C1-C2 و C6-C1( وجود 
داردکه به دلیل هم ارزی پیوندها دو پیوند از آن‌ها بررسی می‌شود. 
)C1-C2 یک پیوند طولی و C2-C3 یک پیوند محیطی(. همان 
و  طولی  پیوندهای  طول  می‌شود،  مشاهده   2 شکل  در  که  طور 
با لوله‌ای شدن کردن نخست کاهش و پس از عبور از  محیطی 
یک کمینه، افزایش می‌یابد. در واقع، با لوله‌ای شدن هم پوشانی 
بین اوربیتال‌های p اتم‌های کربن این پیوندها کاهش می‌یابد و 
برای  تغییرات  شیب  میک‌ند.  پیدا  افزایش  آن‌ها  طول  نتیجه  در 

پیوندهای محیطی بیشتر از پیوندهای طولی است.
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 Rثش حؼت  ■ٍهحیغی ▲. ًوَداس تغییشات عَل یه ًوًَِ اص پیًَذّبی عَلی 2ؿىل 

 

 لىَلَه، اص پظٍّؾؿذُ دس ایي  ػبصی دػتِ صٌذلی هذلوشثٌی  ّبی ًبًَلَلِثب  π-ٍ وبتیَى π-πیّب وٌؾ ثشّنثشسػی  ثشای

لىَل َه π-πوٌؾ  ثشّن ی ًتیجِدٍتبیی غیش وٍَالاًؼی وِ دس  ّبی ووپلىغاػتفبدُ ؿذُ اػت.  ػذین ّبی یَىٍ  آسٍهبتیه ثٌضى

 ،ؿًَذ هیؿذُ ایجبد  ػبصی وشثٌی دػتِ صٌذلی هذل ّبی ًبًَلَلِهشوضی  ثب حلمِ ػذین ّبی یَى π-وٌؾ وبتیَى ٍ ثشّن ثٌضى

. هضیّت ایي وٌٌذ اسائِثب لغشّبی هتفبٍت  غیشوٍَالاًؼیصَست ِ وشثٌی فبهل داس ؿذُ ث ّبی ًبًَلَلِتصَیشی اص  تَاًٌذ هی

ًؾشی  ّبی سٍؽثب یىؼبى ّؼتٌذ. ثٌبثشایي،  ّبی اتناػت وِ داسای لغشّبی هتفبٍت، اهّب تقذاد  ّبیی ووپلىغثشسػی  ،ػبصی هذل

  ثؼتگی ّبی یاًشطصَست ثگیشد.  تَاًذ هی ّب تشویتغیش وٍَالاًؼی ثب ایي  یّب وٌؾ ثشّنهمبیؼِ خَثی اص لذست 

(-ΔE ،)ثشایدٍتبیی هَسد ثشسػی لشاس گشفتِ اػت.  ّبی ووپلىغ ی ّوِهشوضی ػبختبسی ٍ چگبلی ثبس الىتشًٍی دس حلمِ  ّبی فبهل 

ػبختبسی ٍ چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمبط ثحشاًی  ّبی فبهل تشیي هْن، تغییشات ثؼتگی ّبی یاًشطهؤثّش ثش  ّبی فبهلدػت آٍسدى ِ ث

 دس ًؾش گشفتِ ؿذُ اػت. ΔE- ذاسّبیثب هم ّب ووپلىغپیًَذ، حلمِ ٍ لفغ 

ؿذُ ثِ  ػبصی وشثٌی دػتِ صٌذلی هذل ّبی ًبًَلَلِوِ  دّذ هیًـبى  Rثش حؼت  ّب ووپلىغ ثؼتگی ّبی یاًشطثشسػی تغییشات 

-π ّبی وٌؾ دس ثشاثش ثشّن ّب ًبًَلَلِدس ٍالـ، ایي سفتبس هتفبٍت  .وٌٌذ هیسفتبس  π-ٍ ًیض وبتیَى π-πوٌؾ  ػِ ؿیَُ دس ثشاثش ثشّن

π وبتیَى ٍ-π  ّبی اًشطیتغییش  تفبٍته ّبی ؿیَُ 3اػت. دس ؿىل  ییّب وٌؾ ثشّنثش چٌیي  ّب ًبًَلَلًِـبى دٌّذُ تأثیش لغش 

 .ؿَد هی هـبّذُ Rثب  ثؼتگی
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شکل 2  نمودار تغییرات طول یک نمونه از پیوندهای طولی ▲ و محیطی ■ 
R بر حسب

نانولوله‌های  با   π-کاتیون و   π-πبرهمک‌نش‌های بررسی  برای 
کربنی دسته صندلی مدل‌سازی شده در این پژوهش، از مولکول 

بررسی برهمک‌نش مولکول بنزن و یون‌های سدیم با ...
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آروماتیک بنزن و یون‌های سدیم استفاده شده است. کمپلکس‌های 
دوتایی غیر کووالانسی که در نتیجه‌ی برهمک‌نش π-π مولکول 
مرکزی  حلقه  با  سدیم  یون‌های   π-کاتیون برهمک‌نش  و  بنزن 
نانولوله‌های کربنی دسته صندلی مدل‌سازی شده ایجاد می‌شوند، 
می‌توانند تصویری از نانولوله‌های کربنی عامل‌دار شده به صورت 
غیرکووالانسی با قطرهای متفاوت ارایه کنند. مزیّت این مدل‌سازی، 
بررسی کمپلکس‌هایی است که دارای قطرهای متفاوت، امّا تعداد 
اتم‌های یکسان هستند. بنابراین، با روش‌های نظری مقایسه خوبی 
از قدرت برهمک‌نش‌های غیر کووالانسی با این ترکیب‌ها می‌تواند 
صورت بگیرد. انرژی‌های بستگی )ΔE-(، عامل‌های ساختاری و 
چگالی بار الکترونی در حلقه مرکزی همه‌ی کمپلکس‌های دوتایی 
عامل‌های  آوردن  دست  به  برای  است.  گرفته  قرار  بررسی  مورد 
عامل‌های  مهم‌ترین  تغییرات  بستگی،  انرژی‌های  بر  مؤثرّ 
حلقه پیوند،  بحرانی  نقاط  در  الکترونی  بار  چگالی  و   ساختاری 
و قفس کمپلکس‌ها با مقدارهای ΔE- در نظر گرفته شده است.

 R حسب  بر  کمپلکس‌ها  بستگی  انرژی‌های  تغییرات  بررسی 
مدل‌سازی  صندلی  دسته  کربنی  نانولوله‌های  که  می‌دهد  نشان 
 π-کاتیون نیز  و   π-π برهمک‌نش  برابر  در  شیوه  سه  به  شده 
برابر  در  نانولوله‌ها  متفاوت  رفتار  این  واقع،  در  میک‌نند.  رفتار 
برهمک‌نش‌های π-π و کاتیون-π نشان دهنده تأثیر قطر نانولوله‌ها 

بر چنین برهمک‌نش‌هایی است. در شکل 3 شیوه‌های متفاوت تغییر 
انرژی‌های بستگی با R مشاهده می‌شود.

همان طور که مشاهده می‌شود، در هر دو مورد سه شیوه‌ی تغییر 
گروه  در  می‌شود.  مشاهده   R مقدار  تغییر  با  بستگی  انرژی‌های 
اول کمپلکس‌ها )■( در برهمک‌نش π-π با افزایش R انرژی‌های 
از طرفی، در گروه اول کمپلکس‌ها )■(  افزایش می‌یابد.  بستگی 
در برهمک‌نش کاتیون-π، با افزایش R انرژی‌های بستگی برای 
چند کمپلکس کاهش می‌یابد و برای بقیّه به تقریب یکسان است. 
گروه  در   π-کاتیون و   π-π برهمک‌نش  دو  هر  در  وجود،  این  با 
میک‌ند  پیدا  کاهش  بستگی  انرژی‌های   R افزایش  با   ،)▲( دوم 
افزایش  بستگی  انرژی‌های   R افزایش  با   ،)×( سوم  گروه  در  و 
می‌یابد. این نتیجه نشان می‌دهد که اگرچه قدرت برهمک‌نش‌های 
با  برهمک‌نش  دو  هر  ماهیّت  امّا  است،   π-π از  بیشتر   π-کاتیون
نانولوله‌های کربنی دسته صندلی مدل‌سازی شده به طور تقریبی 
عامل  نانولوله‌های  این  از  استفاده  در  می‌تواند  که  است  یکسان 
دو  هر  واقع،  در  باشد.  مفید  دارو  حامل‌های  عنوان  به  شده  دار 
یون‌ها  و  آروماتیک  مولکول‌های  با  شده  دار  عامل  نانولوله‌های 
می‌توانند در رساندن دارو به مولکول‌های هدف به شیوه‌ی خوب و 
مشابهی عمل کنند و بنابراین، حامل‌های داروی مفیدی محسوب 
با  کووالانسی  برهمک‌نش‌های  برخلاف  آن،  بر  افزون   می‌شوند. 
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 Rثش حؼت  π-)ة( وبتیَىٍ  π-π ّبی وٌؾثشّن )الف(  ثؼتگی. ًوَداس تغییشات اًشطی 3ؿىل 

 

اٍل  گشٍُدس  .ؿَد یه هـبّذُ R ثب تغییش همذاس ثؼتگی ّبی اًشطیتغییش  ی ؿیَُ، دس ّش دٍ هَسد ػِ ؿَد هی ـبّذُعَس وِ ه ّوبى

 ( دس ثشّن■) ّب ووپلىغاٍل  گشٍُ. اص عشفی، دس یبثذ هیافضایؾ  ثؼتگی ّبی یاًشط Rثب افضایؾ  π-πوٌؾ  دس ثشّن( ■) ّب ووپلىغ

یىؼبى اػت. ثب ایي  ثِ تمشیتٍ ثشای ثمیِّ  یبثذ هیثشای چٌذ ووپلىغ وبّؾ  ثؼتگی ّبی یاًشط R ثب افضایؾ، π-وبتیَىوٌؾ 

 گشٍٍُ دس  وٌذ هیوبّؾ پیذا  ثؼتگی ّبی یاًشط Rثب افضایؾ  (،▲دٍم ) گشٍُ دس π-ٍ وبتیَى π-πوٌؾ  ثشّنٍجَد، دس ّش دٍ 

 π-وبتیَى ّبی وٌؾ اگشچِ لذست ثشّنوِ  دّذ هی. ایي ًتیجِ ًـبى یبثذ هیافضایؾ  ثؼتگی ّبی یاًشط Rثب افضایؾ  (،×ػَم )

عَس تمشیجی یىؼبى اػت ِ ؿذُ ث ػبصی هذلوشثٌی دػتِ صٌذلی  ّبی ًبًَلَلِثب وٌؾ  ّش دٍ ثشّنهبّیّت اػت، اهّب  π-πثیـتش اص 

فبهل داس  ّبی ًبًَلَلِّش دٍ  دس ٍالـ، داسٍ هفیذ ثبؿذ. ّبی حبهلفبهل داس ؿذُ ثِ فٌَاى  ّبی ًبًَلَلِدس اػتفبدُ اص ایي  تَاًذ هیوِ 

فول وٌٌذ ٍ  هـبثْیخَة ٍ  ی ؿیَُّذف ثِ  ّبی هَلىَلدس سػبًذى داسٍ ثِ  تَاًٌذ هی ّب یَىآسٍهبتیه ٍ  ّبی هَلىَل ثبؿذُ 

، فبهل داس وشدى ّب ًبًَلَلِوٍَالاًؼی ثب  یّب وٌؾ ثشّن، ثشخلاف افضٍى ثش آى .ؿًَذ هیداسٍی هفیذی هحؼَة  ّبی حبهل ،ثٌبثشایي

 تغییشسا  ّب آىٍ ػبختبس لَلِ ػغح ًبًَ ،π-ٍ وبتیَى π-π یّب وٌؾ ثشّنثب اػتفبدُ اص  ّب آىغیش وٍَالاًؼی 

 .ثخـٌذ هیداسٍ ثْجَد  ّبی حبهلثِ فٌَاى  ّب آىسا دس ثْتش ایفب وشدى ًمؾ  ّب آى ّبی ٍیظگیثلىِ  دّذ ًوی
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سال دهم، شماره 1، بهار 95 )JARC( نشریه پژوهش‌های کاربردی در شیمی

از  استفاده  با  آن‌ها  کووالانسی  غیر  کردن  دار  عامل  نانولوله‌ها، 
برهمک‌نش‌های π-π و کاتیون-π، سطح نانولوله و ساختار آن‌ها را 
تغییر نمی‌دهد بلکه ویژگی‌های آن‌ها را در بهتر ایفا کردن نقش 

آن‌ها به عنوان حامل‌های دارو بهبود می‌بخشند.

تحلیل مکان شناختی چگالی‌های بار الکترونی
تحلیل مکان شناختی چگالی بار الکترونی با استفاده از تابع‌های 
 AIM با روش M05-2X/6-31G(d( موج به دست آمده در سطح
است.  شده  انجام  بهینه  ساختارهای  روی  مولکول‌ها(  در  )اتم‌ها 
تغییرات چگالی بار الکترونی مربوط به نقاط بحرانی پیوند )ρBCP( با 
)C2-C3( و محیطی )C1-C2( برای نمونه‌ای از پیوندهای طولی R 

مدل‌سازی  صندلی  دسته  کربنی  نانولوله‌های  و  گرافنی  صفحه 
 R شده، بررسی شده است. نتیجه‌ها نشان می‌دهد که با افزایش
بیشینه  از یک  از عبور  افزایش می‌یابند و پس  ابتدا  این مقدارها 
پیوندهای  طول  شد،  گفته  که  طور  همان  میک‌نند.  پیدا  کاهش 
محیطی )و نیز طولی( با افزایش R ابتدا کاهش و پس از عبور از 
بار  چگالی‌های  نتیجه‌های  بنابراین،  می‌یابد.  افزایش  کمینه  یک 
عامل‌های  بر  تأییدی  پیوندها  بحرانی  نقاط  به  مربوط  الکترونی 

ساختاری است )شکل 4 را ببینید(.
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 ثبس الىتشًٍی ّبی چگبلیهىبى ؿٌبختی  تحلیل

 AIMثب سٍؽ  M05-2X/6-31G(d)دػت آهذُ دس ػغح ِ هَج ث ّبی تبثـتحلیل هىبى ؿٌبختی چگبلی ثبس الىتشًٍی ثب اػتفبدُ اص 

ثب  (BCPρسٍی ػبختبسّبی ثْیٌِ اًجبم ؿذُ اػت. تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی هشثَط ثِ ًمبط ثحشاًی پیًَذ ) (ّب هَلىَلدس  ّب اتن)

R ( ثشای ًوًَِ ای اص پیًَذّبی عَلیC1-C2) ( هحیغی ٍC2-C3)  ٍ ػبصی وشثٌی دػتِ صٌذلی هذل ّبی ًبًَلَلِصفحِ گشافٌی 

 ثیـیٌِ ٍ پغ اص فجَس اص یه یبثٌذ هیاثتذا افضایؾ  همذاسّبایي  Rوِ ثب افضایؾ  دّذ هیًـبى  ّب ًتیجِثشسػی ؿذُ اػت.  ،ؿذُ

اثتذا وبّؾ ٍ پغ اص فجَس اص یه  Rعَس وِ گفتِ ؿذ، عَل پیًَذّبی هحیغی )ٍ ًیض عَلی( ثب افضایؾ  . ّوبىوٌٌذ هیوبّؾ پیذا 

ػبختبسی  ّبی فبهل ثَط ثِ ًمبط ثحشاًی پیًَذّب تبییذی ثشثبس الىتشًٍی هش ّبی چگبلی ّبی ًتیجِ. ثٌبثشایي، یبثذ هی افضایؾ وویٌِ

 سا ثجیٌیذ(. 4اػت )ؿىل 

 
 Rوشثٌی ثش حؼت  ّبی ًبًَلَلِصفحِ گشافٌی ٍ  C1-C2. تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمغِ ثحشاًی پیًَذ 4ؿىل 

 
ایي  Rًیض ثشسػی ؿذُ اػت. ثب افضایؾ  Rثب  (RCPρ) هشوضی ی حلمِچٌیي، تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی هشثَط ثِ ًمبط ثحشاًی  ّن

 ػبصی وشثٌی هذل ّبی ًبًَلَلِ هشوضی ی حلمِوِ ًـبى دٌّذُ افضایؾ توشوض چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ٍػظ  یبثٌذ هیافضایؾ همبدیش 

 ایي تغییشات ًـبى دادُ ؿذُ اػت. 5ىل ؿذُ ثب وبّؾ لغش اػت. دس ؿ
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شکل 4  تغییرات چگالی بار الکترونی در نقطه بحرانی پیوند C1-C2 صفحه 
R گرافنی و نانولوله‌های کربنی بر حسب

بحرانی  نقاط  به  مربوط  الکترونی  بار  چگالی  تغییرات  هم‌چنین، 
حلقه‌ی مرکزی )ρBCP( با R نیز بررسی شده است. با افزایش R این 

مقدارها افزایش می‌یابند که نشان‌دهنده افزایش تمرکز چگالی بار 
الکترونی در وسط حلقه‌ی مرکزی نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده 

با کاهش قطر است. در شکل 5 این تغییرات نشان داده شده است.
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 Rوشثٌی ثش حؼت  ّبی ًبًَلَلِصفحِ گشافٌی ٍ  هشوضی ی حلمِ. تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمغِ ثحشاًی 5ؿىل 

وشثٌی  ّبی لَلًِبًَ هشوضی  ی حلمِبس الىتشًٍی دس ًمغِ ثحشاًی ثش حؼت چگبلی ث π-π یّب وٌؾ ثشّن ثؼتگی ّبی اًشطیتغییشات 

بس الىتشًٍی دس ًمغِ ثحشاًی ثب چگبلی ث ΔE-ذاسّبیتغییشات هموِ  دّذ یهًـبى  ّب یجًِتؿذُ ًیض ثشسػی ؿذُ اػت.  ػبصی هذل

اػت. دس ٍالـ، تغییش چگبلی ثبس الىتشًٍی دس هشوض  Rثب  ذاسّبهمعَس تمشیجی هـبثِ تغییشات ایي ِ ث ّب لَلًِبًَ  هشوضی ی حلمِ

 ًـبى دادُ ؿذُ اػت. 6ایي تغییشات دس ؿىل  .گزاسد یهتأثیش  ثؼتگیاًشطی  ذاسّبیثش همهشوضی  ی حلمِ

 
 

 ّب لَلِهشوضی ًبًَ  ی حلمِثش حؼت چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمغِ ثحشاًی  π-πثش ّن وٌؾ اتصبلتغییشات اًشطی  .6ؿىل 

 

 ای داسد. ثِ ایي تشتیت، پبػخ ًمؾ فوذُ ّب آى ّبی حلمِ πتَصیـ اثشّبی الىتشًٍی  چگًَگیدس  ّب لَلِتغییشات ػبختبسی ًبًَ 

ٍ ّویي هؼئلِ هٌجش ثِ تغییش فبصلِ ثیي  ؿَد هیثٌضى هتفبٍت  لىَلَهثب  π-πوٌؾ  ثِ ثشّن هتفبٍتثب لغشّبی  ّبی ًبًَلَلِ

تغییشات عَل پیًَذّبی هحیغی ٍ  چگًَگیثب تَجِّ ثِ  ّب ووپلىغاٍل ٍ دٍم  گشٍُدس  .ؿَد هی وٌٌذُ وٌؾ ثشّن ّبی هَلىَل

ثٌضى  لىَلَغیش هؼتمش ه πثب اثش الىتشًٍی  ّب ًبًَلَلِغیش هؼتمش  πوٌؾ اثشّبی الىتشًٍی  ، ثشّنπ-πوٌؾ  عَلی دسگیش ثشّن
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شکل 5  تغییرات چگالی بار الکترونی در نقطه بحرانی حلقه‌ی مرکزی صفحه 
R گرافنی و نانولوله‌های کربنی بر حسب

حسب  بر   π-π برهمک‌نش‌های  بستگی  انرژی‌های  تغییرات 
چگالی بار الکترونی در نقطه بحرانی حلقه‌ی مرکزی نانو لوله‌های 
نشان  نتیجه‌ها  است.  شده  بررسی  نیز  شده  مدل‌سازی  کربنی 
در  الکترونی  بار  چگالی  با   -ΔE مقدارهای  تغییرات  که  می‌دهد 
مشابه  تقریبی  طور  به  لوله‌ها  نانو  مرکزی  حلقه‌ی  بحرانی  نقطه 
تغییرات این مقدارها با R است. در واقع، تغییر چگالی بار الکترونی 
تأثیر  بستگی  انرژی  مقدارهای  بر  مرکزی  حلقه‌ی  مرکز  در 

می‌گذارد. این تغییرات در شکل 6 نشان داده شده است.
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شکل 6  تغییرات انرژی اتصال برهمک‌نشπ-π بر حسب چگالی بار الکترونی 
در نقطه بحرانی حلقه‌ی مرکزی نانو لوله‌ها

بررسی برهمک‌نش مولکول بنزن و یون‌های سدیم با ...

www.sid.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

79
سال دهم، شماره 1، بهار 95 )JARC( نشریه پژوهش‌های کاربردی در شیمی

ابرهای  توزیع  چگونگی  در  لوله‌ها  نانو  ساختاری  تغییرات 
ترتیب،  این  به  دارد.  عمده‌ای  نقش  آن‌ها  حلقه‌های   π الکترونی 
با   π-π برهمک‌نش  به  متفاوت  قطرهای  با  نانولوله‌های  پاسخ 
تغییر  به  منجر  مسأله  همین  و  می‌شود  متفاوت  بنزن  مولکول 
اول  گروه  در  می‌شود.  برهمک‌نشک‌ننده  مولکول‌های  بین  فاصله 
با توجّه به چگونگی تغییرات طول پیوندهای  و دوم کمپلکس‌ها 
ابرهای  برهمک‌نش   ،π-π برهمک‌نش  درگیر  طولی  و  محیطی 
مستقر  غیر   π الکترونی  ابر  با  نانولوله‌ها  مستقر  غیر   π الکترونی 
بستگی  انرژی‌های  مقادیر  افزایش  به  منجر  بنزن  مولکول 
حلقه‌ی  مرکز  در   ρBCP کاهش  با  کمپلکس‌ها،  این  در  می‌شود. 
مرکزی نانولوله مقدار انرژی بستگی افزایش می‌یابد و لذا فاصله 
طرفی،  از  می‌یابد.  کاهش  کننده  برهمک‌نش  مولکول‌های  بین 
بین  همپوشانی  کاهش  نتیجه  در  کمپلکس‌ها،  سوم  گروه  در 
درگیر  طولی  و  محیطی  پیوندهای  کربن  اتم‌های   p اربیتال‌های 
اندکی  نانولوله‌ها، طول آن‌ها  با کاهش قطر   π-π در برهمک‌نش 
 π الکترون‌های  استقرار  عدم  از  اندازه‌ای  تا  و  می‌یابد  افزایش 
الکترونی  ابرهای  این  برهمک‌نش  بنابراین،  می‌شود.  کاسته  حلقه 
π نانولوله‌ها با ابر الکترونی π غیر مستقر مولکول بنزن منجر به 
افزایش  با  کمپلکس‌ها،  این  در  می‌شود.  بستگی  انرژی  افزایش 
انرژی  نانو لوله‌های کربنی مقدار  ρBCP در مرکز حلقه‌ی مرکزی 

ابرهای  استقرار  نقش  دهنده  نشان  که  می‌یابد  افزایش  بستگی 
است.   π-π بستگی  انرژی‌های  افزایش  در  حلقه   π الکترونی 
حلقه  مرکز  در  الکترونی  بار  چگالی  بیشتر  تمرکز  مورد،  این  در 
 منجر به فاصله گرفتن مولکول‌های برهمک‌نش کننده از یکدیگر 

می‌شود.
الکترونی  بار  چگالی  مقدارهای  بر   π-کاتیون برهمک‌نش  اثر 
کمپلکس‌های  همه‌ی  در  مرکزی  حلقه‌ی  بحرانی  نقاط  در 
و  گرافنی  صفحه  با  مقایسه  در  است.  شده  بررسی  نیز  دوتایی 
نمودار   7 شکل  در  می‌یابند.  افزایش  مقدارها  این  نانولوله‌ها، 
مرکزی  حلقه‌ی  بحرانی  نقاط  در  الکترونی  بار  چگالی  تغییرات 
شده  داده  نشان   R برابر  در  کمپلکس  تشکیل  اثر  در   نانولوله‌ها 

است.
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اًشطی همذاس لَلِ ًبًَهشوضی  ی حلمِدس هشوض  RCPρ، ثب وبّؾ ّب ووپلىغ. دس ایي ؿَد هی ثؼتگی ّبی اًشطی همبدیشهٌجش ثِ افضایؾ 

، دس ّب ووپلىغػَم  گشٍُ. اص عشفی، دس یبثذ هیوٌؾ وٌٌذُ وبّؾ  ثشّن ّبی هَلىَلٍ لزا فبصلِ ثیي  یبثذ هیافضایؾ  ثؼتگی

ثب وبّؾ لغش  π-πوٌؾ  وشثي پیًَذّبی هحیغی ٍ عَلی دسگیش دس ثشّن ّبی اتن pّبی  ًتیجِ وبّؾ ّوپَؿبًی ثیي اسثیتبل

وٌؾ  . ثٌبثشایي، ثشّنؿَد هیحلمِ وبػتِ π ّبی الىتشٍىٍ تب اًذاصُ ای اص فذم اػتمشاس  یبثذ هیاًذوی افضایؾ  ّب آى، عَل ّب ًبًَلَلِ

 ثؼتگیثٌضى هٌجش ثِ افضایؾ اًشطی  لىَلَهغیش هؼتمش  πثب اثش الىتشًٍی  ّب ًبًَلَلِ πایي اثشّبی الىتشًٍی 

وِ  یبثذ هیافضایؾ  ثؼتگیاًشطی س مذاهوشثٌی  ّبی لَلًِبًَ  هشوضی یِ حلمدس هشوض  RCPρ، ثب افضایؾ ّب ووپلىغ. دس ایي ؿَد هی

اػت. دس ایي هَسد، توشوض ثیـتش چگبلی ثبس  π-π ثؼتگی ّبی یاًشطحلمِ دس افضایؾ  πًـبى دٌّذُ ًمؾ اػتمشاس اثشّبی الىتشًٍی 

 .ؿَد هیوٌؾ وٌٌذُ اص یىذیگش  ثشّن ّبی هَلىَلالىتشًٍی دس هشوض حلمِ هٌجش ثِ فبصلِ گشفتي 

دٍتبیی ًیض ثشسػی  ّبی ووپلىغ ی ّوِهشوضی دس  ی حلمِچگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمبط ثحشاًی  بدیشهمثش  π-وٌؾ وبتیَى اثش ثشّن

ًوَداس تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی دس  7. دس ؿىل یبثٌذ هیافضایؾ  مذاسّب، ایي هّب ًبًَلَلِدس همبیؼِ ثب صفحِ گشافٌی ٍ ؿذُ اػت. 

 ًـبى دادُ ؿذُ اػت. Rدس اثش تـىیل ووپلىغ دس ثشاثش  ّب ًبًَلَلِهشوضی  ی حلمًِمبط ثحشاًی 

 
 Rدس ثشاثش  π-وٌؾ وبتیَى هشوضی دس اثش ثشّن ی حلمِ. تغییشات چگبلی ثبس الىتشًٍی دس ًمبط ثحشاًی 7ؿىل 

 

ثیـتش  π-وٌؾ وبتیَى دس ثشّن ذاسّب، اهّب تغییش ایي همؿَد هیهشوضی  ی حلمِ RCPρهٌجش ثِ افضایؾ همبدیش  π-πوٌؾ  ثشّن

ثب  ّب ووپلىغاٍل ٍ دٍم  گشٍُ دس .وٌذ ًویسا تَجیِ  Rثب افضایؾ  ثؼتگی ّبی یاًشطاػت. ثب ایي ٍجَد، ایي ًوَداس تغییش ػِ گبًِ 

غیش  πوٌؾ اثشّبی الىتشًٍی  ، ثشّنπ-وٌؾ وبتیَى تغییشات عَل پیًَذّبی عَلی ٍ هحیغی دسگیش ثشّن چگًَگیتَجِّ ثِ 

 . دس ایي ؿَد هی ثؼتگی ّبی اًشطی همذاسثب وبتیَى هٌجش ثِ افضایؾ  ّب ًبًَلَلِهؼتمش 
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شکل 7  تغییرات چگالی بار الکترونی در نقاط بحرانی حلقه‌ی مرکزی در اثر 
R در برابر π-برهمک‌نش کاتیون

حلقه‌ی   ρBCP مقدارهای  افزایش  به  منجر   π-π برهمک‌نش 
 π-برهمک‌نش کاتیون این مقدارها در  تغییر  امّا  مرکزی می‌شود، 
انرژی‌های  گانه  سه  تغییر  نمودار  این  وجود،  این  با  است.  بیشتر 
دوم  و  اول  گروه  در  نمیک‌ند.  توجیه  را   R افزایش  با  بستگی 
پیوندهای طولی  تغییرات طول  به چگونگی  توجّه  با  کمپلکس‌ها 
ابرهای  برهمک‌نش   ،π-کاتیون برهمک‌نش  درگیر  محیطی  و 
الکترونی π غیر مستقر نانولوله‌ها با کاتیون منجر به افزایش مقدار 
 ρBCP انرژی‌های بستگی می‌شود. در این کمپلکس‌ها، با کاهش
در مرکز حلقه‌ی مرکزی مقدار انرژی‌های بستگی افزایش می‌یابد، 
از  می‌یابد.  افزایش  نیز  کننده  برهمک‌نش  اجزای  بین  فاصله  امّا 
 π طرفی، در گروه سوم کمپلکس‌ها برهمک‌نش ابرهای الکترونی
افزایش  به  منجر  کاتیون  با  لوله‌ها  نانو  شده  مستقر  اندازه‌ای  تا 
در   ρBCP افزایش  با  کمپلکس‌ها،  این  در  بستگی می‌شود.  انرژی 
می‌یابد  افزایش  بستگی  انرژی‌های  مقدار  مرکزی  حلقه‌ی  مرکز 
که نشان دهنده نقش استقرار ابرهای الکترونی π حلقه در افزایش 
انرژی‌های بستگی است. در این مورد، تمرکز چگالی بار الکترونی 
در مرکز حلقه‌ی مرکزی کمپلکس‌ها منجر به کاهش فاصله بین 

اجزای برهمک‌نش کننده می‌شود.
نتیجه‌ها نشان می‌دهد که اثرات الکتروستاتیک نقش عمده‌ای 
پاسخ  که  این  به  توجّه  با  دارند.   π-کاتیون برهمک‌نش‌های  در 
 π-نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به برهمک‌نش‌های کاتیون
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وبرهمک‌نش π-π به طور تقریبی مشابه است، پیش بینی می‌شود 
لوله‌های  نانو  با  بنزن  حلقه‌ی   π-π بستگی  انرژی‌های  در  که 
کربنی مدل‌سازی شده سهم اثرات الکتروستاتیک قابل توجّه باشد. 
این نتیجه نشان می‌دهد که نانولوله‌های کربنی عامل‌دار شده با 
اندازه‌ی  به  بنزن و یون‌های سدیم  مانند  آروماتیک  مولکول‌های 
کافی دارای اثرات الکتروستاتیکی برای حفظ ساختار بهینه شده‌ی 
شان به عنوان حامل‌های دارو هستند و می‌توانند بدون تغییر دادن 
تا مولکول‌های هدف  را  آن‌ها  متنوّع،  داروهای  ماهیّت  و  ساختار 

مربوط در بافت‌های آسیب دیده‌ی بدن حمل کنند.

بررسی جمعیّت طبیعی
آمده در سطح  به دست  بر روی ساختارهای  بررسی جمعیّت   
طبیعی  جمعیّت  تجزیه  روش  با   M05-2X/6-31G(d( نظری 
که  می‌دهد  نشان  نتیجه‌ها  است.  شده  انجام   ]35[  )NBO(
کمپلکس‌های  در  پذیرنده  دهنده-  برهمک‌نش‌های  مهم‌ترین 
نانو  با  بنزن  مولکول   π-π برهمک‌نش  از  آمده  دست  به  دوتایی 
،BDC-C→RY*C نوع  از  شده  مدل‌سازی  کربنی   لوله‌های 

از  واقع،  در  است.   BD*C-C→BD*C-C و   BDC-C→BD*C-C

اوربیتال‌های مولکولی پیوندی، پیوندهای C-C درحلقه‌ی مرکزی 

نانو لوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به اوربیتال‌های ضدّ پیوندی 
صورت  دهنده-پذیرنده  انتقال‌های  بنزن  مولکول  کربن  اتم‌های 
می‌گیرد. هم‌چنین، از اوربیتال‌های مولکولی پیوندی و ضدّ پیوندی 
پیوندهای C-C در حلقه‌ی مرکزی نانو لوله‌های کربنی مدل‌سازی 
شده به اوربیتال‌های ضدّ پیوندی پیوندهای C-C مولکول بنزن نیز 
انتقال‌های دهنده-پذیرنده انجام می‌شود. محاسبه‌های انجام شده 
دهنده-پذیرنده  برهمک‌نش‌های  این  انرژی  که  میک‌ند  مشخّص 
)E2( در گستره 0/09 تا 5/08 کیلو کالری بر مول است که نشان 
کمپلکس‌های  در   π-π برهمک‌نش‌های  بودن  ضعیف  دهنده‌ی 
انتقال  مقدار  بین  کردن  برقرار  ارتباط  منظور  به  است.  شده  ذکر 
آن‌ها،  بستگی  انرژی‌های  و  کمپلکس‌ها  این  در  شده  انجام  بار 
نمودارهای تغییر انرژی بستگی برحسب انتقال بار صورت گرفته از 
نانو لوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به مولکول بنزن و نیز به یون 

سدیم در شکل 8 نشان شده است.
شده  انجام  بار  انتقال  مقدار  می‌شود،  مشاهده  که  طور  همان 
در  نتیجه  این  است.   π-π از  بیشتر   π-کاتیون برهمک‌نش  در 
جاذبه‌ی  دلیل  به   π-کاتیون بستگی  انرژی‌های  شدن  بیشتر 
الکتروستاتیک میان ابر الکترونی π نانو لوله‌های کربنی مدل‌سازی 

شده و یون سدیم نیز تأثیر می‌گذارد.

 

14 
 

 

 
 ()الف                                                                      ()ة

ثش حؼت اًتمبل ثبس π-ٍ )ة( وبتیَى π-π یّب وٌؾ ثشّن )الف( ثؼتگی . ًوَداس تغییشات اًشطی8ؿىل   

 

اػت. ایي ًتیجِ دس ثیـتش  π-πثیـتش اص  π-وبتیَىوٌؾ  اًتمبل ثبس اًجبم ؿذُ دس ثشّن مذاس، هؿَد هیعَس وِ هـبّذُ  ّوبى
ؿذُ ٍ یَى  ػبصی وشثٌی هذل یّب لَلًِبًَ  π الىتشٍػتبتیه هیبى اثش الىتشًٍی ی جبرثِثِ دلیل  π-وبتیَى ثؼتگی ّبی اًشطیؿذى 

.گزاسد یهػذین ًیض تأثیش   

 

 نتیجه گیری

اثش لَلِ ای ؿذى  ی دٌّذُوِ ًـبى  یبثذ هیؿذُ افضایؾ  ػبصی وشثٌی هذل ّبی ًبًَلَلِ، اًشطی Rؿذى  ای لَلِ فبهلثب افضایؾ 

 اػت. گشافٌی ی صفحِ

. ثب یبثذ هی، افضایؾ وویٌِاثتذا وبّؾ ٍ پغ اص فجَس اص یه گشافٌی ثب لَلِ ای ؿذى  ی صفحِعَل پیًَذّبی عَلی ٍ هحیغی 

 .یبثذ هیؿذُ افضایؾ  ػبصی وشثٌی هذل ّبی لَلِهشوضی ًبًَ  ی حلمِ RCPρ ذاسّبی، همRافضایؾ 

ؿذُ ثِ ػِ ؿیَُ دس  ػبصی وشثٌی هذل ّبی ًبًَلَلِوِ  دّذ هیدس فبص گبصی ًـبى  Rثش حؼت  ثؼتگی ّبی یاًشطثشسػی تغییشات 

 ًبًَ ػت. ّب ًبًَلَلِثب  وٌؾ ثشّن دٍ ًَؿ هبّیّت هـبثِ ایي ی دٌّذُوِ ًـبى  وٌٌذ هیسفتبس  π-ٍ وبتیَى π-πوٌؾ  ثشاثش ثشّن

خَة ٍ هـبثِ  ی ؿیَُّذف ثِ  ّبی هَلىَلدس سػبًذى داسٍ ثِ  تَاًٌذ هی ّب یَىآسٍهبتیه ٍ  ّبی هَلىَل ثب فبهل داس ؿذُ ّبی لَلِ

 .ؿًَذ هیداسٍی هفیذی هحؼَة  ّبی حبهل ،فول وٌٌذ ٍ ثٌبثشایي
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شکل 8  نمودار تغییرات انرژی بستگی )الف( برهمک‌نش‌های π-π و )ب( کاتیون-π بر حسب انتقال بار
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نتیجه‌گیری
کربنی  نانولوله‌های  انرژی   ،R شدن  لوله‌ای  عامل  افزایش  با 
لوله‌ای  اثر  دهنده‌ی  نشان  که  می‌یابد  افزایش  شده  مدل‌سازی 

شدن صفحه‌ی گرافنی است.
لوله‌ای  با  گرافنی  محیطی صفحه‌ی  و  طولی  پیوندهای  طول 
شدن ابتدا کاهش و پس از عبور از یک کمینه، افزایش می‌یابد. با 
افزایش R، مقدارهای ρBCP حلقه‌ی مرکزی نانو لوله‌های کربنی 

مدل‌سازی شده افزایش می‌یابد.
فاز گازی  در   R بر حسب  انرژی‌های بستگی  تغییرات  بررسی 
نشان می‌دهد که نانولوله‌های کربنی مدل‌سازی شده به سه شیوه 
نشان  که  میک‌نند  رفتار   π-کاتیون و   π-π برهمک‌نش  برابر  در 
نانولوله‌هاست.  با  برهمک‌نش  نوع  این دو  ماهیّت مشابه  دهنده‌ی 

یون‌ها  و  آروماتیک  مولکول‌های  با  شده  دار  عامل  لوله‌های  نانو 
می‌توانند در رساندن دارو به مولکول‌های هدف به شیوه‌ی خوب 
و مشابه عمل کنند و بنابراین، حامل‌های داروی مفیدی محسوب 

می‌شوند.
آروماتیک  مولکول‌های  با  شده  عامل‌دار  کربنی  نانولوله‌های   
مانند بنزن و یون‌های سدیم می‌توانند بدون تغییر دادن ساختار و 
ماهیّت داروهای متفاوت، آن‌ها را تا مولکول‌های هدف مربوط در 

بافت‌های آسیب دیده‌ی بدن حمل کنند.
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Abstract: In this study, a graphene sheet (C102H30) has curved to model parts of arm-
chair carbon nanotubes using computational quantum chemistry methods. Interactions of 
aromatic molecule benzene and sodium ions with the modeled carbon nanotubes were 
considered to understand effects of diameter of nanotube and type of interaction on strength 
of binding of drug and ions with nanotubes. Investigation of π-π and cation-π binding 
energies with change in outer diameter of nanotubes shows that modeled nanotubes behave 
in three manners towards the benzene molecule and sodium ions which are indicative of 
similar nature of these two types of interactions. Results demonstrate that functionalized 
carbon nanotubes by aromatic molecules and ions can act in a similar and good manner 
and are thus accepted as useful drug delivers. Also, these functionalized carbon nanotubes 
can carry various drugs to corresponding target molecules in damaged tissues without 
changing the drugs structure and nature.
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