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 (11/1/1041 :يینها نسخة افتيدر ؛ 8/8/1044 :مقاله افتي)در

 دهیچك
نوکلئو  بر روی تيتانيومخالص و جايگزين شده با  12P12(B (ةخوشفلوئوراسيل متصل شده به نانو -5ش حاضر بررسی جذب داروی هدف از پژوه

های مختلفی برای جذب دارو بر روی نانو خوشهه و آدنهين در نظهر ابتدا مدل در اين کاراست.  (DFT) چگالی یتابع نظريةباز آدنين با استفاده از 
بها  .سازی شهدندبهينه( 40) افزار گوسين توسط نرم WB97XD /Lanl2DZ روشبا استفاده از  مورد نظر هالتمام مدساختار سپس و گرفته شدند 

 اتم در مولکولنظرية  پارامترهای پارامترهای ترموديناميکی، پيوند،زاوية پارامترهای ساختار فضايی مانند طول و  استفاده از ساختارهای بهينه شده،
(AIM)، چگالی کاهش گراديان(RDG) ،  فرابنفش -مرئیطيف(Uv-visible)، هها ههای چگهالی حالهتنمودار و های هومو و لومواوربيتال(DOS) 

گاف  ،12P12Bخوشة با جايگزينی اتم تيتانيوم در ساختار نانو  که دادند. نتايج محاسبات نشان اندقرار گرفتهتحليل مورد تجزيه محاسبه و نتايج آنها 
برای ساخت نهانو توان میاز اين خاصيت  .شودمی سامانهی يعامل سبب افزايش رساناو اين يابند میرژی و سختی شيميايی کاهش قابل توجهی ان

يند جذب اکه نشان دهندة مساعد بودن فر همنفی بود مورد نظر یهامدل در کليهةو آنتالپی مقهدار انهرژی جهذب د. دارويی استفاده کهر یحسگرها
از  فلوئوراسيل متصل به سطح نانو خوشه با آدنهين-5که جذب داروی  کردنديد أيت AIMو  RDGنتايج  .پايداری آنها از نظر ترموديناميکی است و

د توانهمی ،تيتانيومبور فسفيد خالص و جايگزين شده با اتم خوشة اين مطالعه ثابت کرد که نانو  از . بررسی نتايج حاصلنوع غير کووالانسی است
 فلوئوراسيل در فرايندهای زيستی باشد.-5ه از اين ترکيب به عنوان جاذب و يا حسگر داروی دمناسبی برای استفاگزينة 

 
 

 یکوانتوم یهاپارامتر ،تيتانيوم ،یچگال یتابع يةنظر ن،يآدن د،يبورفسف ةخوشنانو  ل،يفلوئوراس-5 :یدیکل یهاهواژ
 

 . مقدمه1

در ارتبههاب بهها  یشههماریبههمطالعههات  ر،يههاخ یهههادر سههال

 ،مختلفساخته شده از عناصر  یهافولرن یاحتمال یساختارها

خها   يیايميو ش یکيزيف اتيخصوص ليکربن، به دل یبه جا
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 هایخوشهبر روی نانو  یمطالعات نظر .]1[اند آنها انجام شده

n(XY) 12 یفههولرن هشههب یهههاکههه قفههس نشههان دادنههدY12X 

ترکيبهات  ،انيهم نيهاز ا. ]1و  2[است آنها ساختار  نيدارتريپا

تناوبی  های گروه سوم جدولها و فسفيدساخته شده از نيتريد

 (AlN)، آلومينيوم نيتريد(BP)، بور فسفيد(BN)مانند بور نيتريد

 مغناطيسهی و اپتيکهی، متنوع یهایژگيودليل داشتن  و غيره به

بهالا در  يیايميشه یداريهبهزر  و پا یانهرژ شهکاف همچون

های بهور فسهفيد يار حائز اهميت هستند. نانو خوشه، بسطيمح

ههای شهبه فهولرنی هسهتند، سهاختارهای قفهسخانوادة که از 

. ]0 [است 12P12Bکه پايدارترين آنها به صورت دارند متنوعی 

يك ترکيب نيمه هادی بها سهاختار مقهاوم،  12P12Bخوشة نانو 

کهه  اسهت شکاف انرژی بزر  و اتصهالات کووالانسهی قهوی

ر مورد توجه محققان قرار گرفته است. اين ترکيب به دليل بسيا

خوا  ويژه به عنهوان جهاذب ترکيبهات دارويهی و گازههای 

هايی با شهرايط آلاينده، همچنين به عنوان کاتاليسيت در محيط

از آن  تهوانرو میاينسخت مورد استفاده قرار گرفته است. از 

 - 5[ فاده کهرداسهت غيره نيز و یپزشک ،یصنعت یهایدر طراح

های اخير به منظور بهبهود خهوا  الکترونهی، . در طی سال]7

ههای ساختاری و افزايش کارايی اين ترکيبات از جايگزينی اتم

 ههای اخيهربررسهی .]0و  8[فلزی مختلف استفاده شده است 

-خوشههفلزی در نهانو  یهاکه جايگزين کردن اتم دادندنشان 

ر قطههبش اسههپين، خههوا  باعهه  تغييهه ،های بور فسهفيد

. نههانو ]11و  14[ دنشهههومغناطيسههی آن مهههی الکترونيکهههی و

تواند به عنهوان حامهل گهاز هيهدروژن در بورفسفيد میخوشة 

ست که ضهمن ا جالب توجه آننکتة صنعت نيز استفاده شود. 

شکاف نوار انهرژی نهانو خوشهه  ،جذب و حمل گاز هيدروژن

توان از ايهن رو میايناز  .بديابه ميزان قابل توجهی کاهش می

و  12 [نانو خوشه به عنوان حسگر شيميايی نيهز اسهتفاده کهرد

. امروزه در علم پزشکی به منظور رسانش هدفمند دارو به ]11

های سالم از های سرطانی و پيشگيری از آسيب به سلولسلول

هها و ها و نهانو خوشههترکيبات حامل بی اثر از جمله نانو لوله

-5 یدارو. ]15و  10[شههود ههها اسههتفاده مههیفحهنههانو صهه

در درمهان  یدرمهان یميشه یدارو نيتهرمعهروف ليفلوئوراسه

 یدرمان یميش یداروها است که مانند سايرسرطان کولورکتال 

باعه  تغييهر  ،ههای نوکلئوتيهدضمن جذب بر روی مولکهول

 11[شهود های مورد نظر میسلول DNA اي RNAساختارهای 

های ههدف در بهدن دفمند اين دارو به سلولرسانش ه .]17و 

های سالم شده و اثر درمانی باع  جلوگيری از اثر آن بر سلول

ههای اخيهر نشهان داده . در بررسهی]18[کند میبيشتر دارو را 

هها شده است که جايگزين کردن عناصر متنوع در نانو خوشهه

باع  افهزايش رسهانايی و خاصهيت حسهگری ايهن ترکيبهات 

کهه  ميدر نظر دار کار نيدر ا . با اين هدف]21 - 10 [شودمی

-5ضهد سهرطان  یبار برهم کهنش و جهذب دارو نياول یبرا

 در حالت خالص 12P12B بور فسفيدة خوشنانو  با ليفلوئوراس

 ،را نيآدنه بهازنوکلئهو  و جايگزين شده با اتم تيتانيوم بر روی

بهرهم  بور فسهفيد درخوشة  و اثر نانو ميقرار ده یمورد بررس

ميهزان کهارايی و  کنهيم یرا بررس کنش دارو با نوکلئوباز آدنين

واسهطة آن را مورد سنجش قرار دهيم. علهت اسهتفاده از فلهز 

ههای بهالا در دز تيتهانيومدر اين بررسی آن اسهت کهه  تيتانيوم

از  .کنهدسمی نيست و در بدن هيچ گونه اختلالی ايجهاد نمهی

ههای زيسهتی وجهود دارد. رو امکان اسهتفاده آن در محهيطاين

بور فسهفيد خهالص و جهايگزين خوشة نانو  ،برای سادگی کار

ههای جهذبی و موقعيهت  Bو Aشده با اتم تيتانيوم با نمادهای 

-بورفسفيد بها نمهادخوشة فلوئوراسيل بر روی نانو -5داروی 

. الف(. همچنين اتصال 1اند )شکل  معرفی شده cو  a،  bهای 

مولکول آدنين را  2NHه آدنين از سمت مجموعه نانو و دارو ب

اتفاق حلقة بين دو  NHو  Nو اتصال به آدنين از سر  1با عدد 

. ب(. همان طور کهه 1نمايش داده شده است )شکل  2با عدد 

 DNAدانيم آدنين يکی از پنج نوکلئوباز موجود در ساختار می

کنش داروی متصل شده به نانو خوشهه بهه برهمانسان است و 

 توانههد اطلاعههات ارزشههمندی را در خصههو  ن مههیآدنههي

سهازی  عملکرد دارو ارائه دهد. بها ايهن ههدف پهس از بهينهه

 مههورد نظههر، پارامترهههای انههرژی جههذب،اوليههة سههاختارهای 

، نمودارههای NBO1پارامترهای کوانتومی، بار طبيعهی اربيتهال 

RDGههههای مرئهههی، طيف-(فهههرابنفشUvپهههارامتر ،)ههههای 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Natural bond orbital 
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 ب الف

 .(2و1 يت)موقع ينآدن (ب) و (cو a،b يت)موقع يلفلوئوراس-5مولکول ( الف) یجذب هایيگاهجا .1شكل

 

، )AIM)1 ههاها در مولکولاتمنظرية های ترموديناميکی و پارامتر

 ةپايههو بهها اسههتفاده از سههری WB97XDروش بهها اسههتفاده از 

Lanl2DZ  محاسهبه شهده و نتهايج  ،تابعی چگهالیپاية نظرية بر

 اند.ورد بررسی و تجزيه و تحليل قرار گرفتهحاصل م

 

 . روش محاسباتی2
بور فسفيد در خوشة تمام محاسبات ساختاری و کوانتومی نانو 

فلوئوراسيل و نوکلئوباز آدنين بها اسهتفاده از -5حضور مولکول 

و با اسهتفاده از  WB97XDبا روش  (DFT)تابعی چگالی نظرية 

( 40ی نهرم افهزار گوسهين )و با به کارگير Lanl2DZپاية سری 

های مختلفی از . برای اين منظور، ابتدا حالت]22[اند انجام شده

بور فسفيد و مولکول آدنين خوشة جذب دارو برروی نانو نحوة 

 12در نظر گرفته شده و پس از بهينه سازی سهاختارهای اوليهه، 

مدل با ساختار پايدار بهرای محاسهبات سهاير خهوا  انتخهاب 

و سهاختارهای بهينهه شهده و  2ستفاده از نظريه کوپمنشدند. با ا

 η ،)پتانسهيل شهيميايی µ (های هومو ولومو و پارامترهایانرژی

 gapE)بيشينه عهدد انتقهال بهار الکتهرون(،   ΔN،)کروی یتسهخ)

. انههدمحاسههبه شههده (0( تا )1)بر اساس روابط  )گاف انرژی)

اوربيتهال مولکهولی انهرژی بهالاترين  HOMOEدر اينجا منظهور از

ترين اوربيتال مولکولی خهالی انرژی پايين LUMOEاشغال شده و 

 . ]21-21[است 

gap LUMO HOMOE E E ,   (1) 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

2. Atom in molecule 

 .1 Koopmans’s theorem 

HOMO LUMO( E E ) / ,   2  (2) 

LUMO LUMO( E E ) / ,   2  (1) 

N / ,     (0) 

-حاسهبه شهدهزيهر ممعادلهة انرژی جذب نيز با استفاده از 

 است:

ads FU nanocage adenine FU nanocage adenineE E ( E E ),   5 5  
(5) 

انرژی کل برهمکنش مجموعة  nanocage/adenine-FU-5Eدر اين معادله 

بور فسفيد و مولکول فلوئوراسيل با نوکلئو باز آدنين خوشة نانو 

انرژی کل مجموعة نانو خوشه و مولکهول  nanocage-FU-5Eاست،  

لکهول آدنهين اسهت. بهرای انرژی کهل مو adenineEفلوئوراسيل و 

جهذب، پارامترههای  فراينهدبررسی انجام پذير بودن يها نبهودن 

ترموديناميکی از جمله تغييرات آنتهالپی، آنتروپهی و انهرژی آزاد 

 اند.محاسبه شده( 1)گيبس با استفاده از معادلة 

(1) 
FU nanocage adenine

FU nanocage adenine

M M
( M M )
M S,H ,G ,





  




5
5  

 ,ΔS ΔH, ΔG ترموديناميکی هایتغييرات پارامتر ΔMدر اينجا 

 است.

 

 . نتایج و بحث3

 . بررسی ساختاری و انرژی جذب1. 3

در  B-c-2تها  A-a-1ههای جهذبی های بهينه شهده مهدلساختار

 اند. بررسی نتايج ساختارهای بهينه شده نشان ارائه شده 2شکل 
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A-a-1 

 
A-a-2 

 
B-a-1 

 
B-a-2 

A-b-1 A-b-2 B-b-1 B-b-2 

A-c-1 A-c-2 B-c-1 B-c-2 

 طوسی، صورتی، آبی، هایرنگ شکل اين در آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل شده ينهبه یهایساختار .2 شكل

 .(c-B-2 تا a-A-1  هایمدل ) F وP، B،C،H،Ti هایاتم دهندة نشان سبز و نارنجی ، قرمز

 

فلوراسهيل  5ر دC‒O و C‒N ،C‒Fدهد که طول پيوند بهين می

است که با نتهايج سهاير  آنگستروم 21/1و 15/1، 10/1به ترتيب 

. ]15 - 17[خههوبی دارد همخههوانی هههای ارائههه شههده گههزارش

بورفسههفيد نانوخوشههة در  B‒Pهمچنههين ميههانگين طههول پيونههد 

 71/2و  10/1خالص و جايگزين شهده بها تيتهانيوم بهه ترتيهب 

همخوانی اير محققين های ساست که با نتايج گزارش آنگستروم

بور خوشة . ميانگين طول پيوند بين نانو ]20 - 21[خوبی دارند 

و  514/1به ترتيهب A-c-2 و  A-b-2های فسفيد و دارو در مدل

فاصهلة ترين و بلندترين آنگستروم  بوده و در واقع کوتاه 111/2

،  1. در موقعيهت جهذبی نهدرا دار 2جذبی حالت در موقعيهت 

-Bو  A-c-1ههای وند بين دارو و آدنين در مدلميانگين طول پي

c-1   بوده به ترتيب کوتاه آنگستروم 814/2و  582/1به ترتيب-

توان . علت اين پديده را میندترين و بلندترين طول پيوند را دار

متصل شهده بهه نهانو خوشهه بهر  یبه اثرات فضايی جذب دارو

چقهدر روی آدنين و همچنين حضور فلز واسطه نسهبت داد. هر

و  اسهت تهرطول پيوند بلندتر باشد، پيونهد مهورد نظهر ضهعيف

جالههب توجههه آن اسههت کههه بهها نکتههة . دارداسههتحکام کمتههری 

آرايی دارو و آدنين در فضا باع  می باز تيتانيومجايگزين کردن 

فاصهلة تهر شهده و از دارو شود، آدنين بهه نهانو خوشهه نزديهك

بهينهه شهده قابهل بيشتری بگيرد که ايهن عامهل در سهاختارهای 

 ،انرژی جذبشدة مشاهده است. با استفاده از ساختارهای بهينه 

محاسبه شهده ( 5)های مورد مطالعه با استفاده از رابطة مدلکلية 

 اند. شدهگرداوری  1و نتايج در جدول 

 دهنهد در تمهامنشهان مهی 1نتايج انهرژی جهذب جهدول 
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-c-  تا a-A-1  مدلهای ) آدنين، با خوشه نانو به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل یدوقطب گشتاور و جذب یانرژ هایپارامتر .1 جدول

2B). 

 A-a-1 A-a-2 A-b-1 A-b-2 A-c-1 A-c-2 

Eads(Kcal/mol) 72/5-  11/10-  01/20-  55/11-  81/14-  10/07-  

µ(Debye) 10/11  01/8  84/15  77/15  24/14  42/0  

 B-a-1 B-a-2 B-b-1 B-b-2 B-c-1 B-c-2 

Eads(Kcal/mol) 11/10-  24/20-  55/21-  10/17-  10/01-  41/04-  

µ(Debye) 18/11  10/8  15/18  40/17  08/24  01/24  

 

 -72/5محهدودة مورد مطالعه، مقادير انرژی جذب در  هایمدل

ماهيهت دهنهدة کيلو کالری بر مول بهوده کهه نشهان  -81/14تا 

-Aاست. مدل جهذبی فسفيد حامل دارو بر روی مولکول آدنين 

c-1  کيلوکالری بهر مهول در بهين سهاير  -81/14با انرژی جذب

تهرين و بها داشهتن کوتهاهرا داشته رين انرژی جذب شتها بيمدل

ترين مدل برای اتصال دارو به آدنهين اسهت. مساعد ،طول پيوند

 یههای جهذبموقعيهت شهد،جهذب بيشهتر باهر چقهدر انهرژی 

. ]14-11[ی مسهاعدتر هسهتند بوده و ساختارهای جذبپايدارتر 

ها پايدارتر اسهت. از طهرف از ساير مدل A-c-1لذا مدل جذبی 

 -72/5ميزان انرژی جهذب يعنهی کمترين با  A-a-1ديگر، مدل 

-و ضهعيف اسهت ناپايدارترين حالت جذبیکيلو کالری بر مول 

دهد دبای است. بررسی اين نتايج نشان می 08/24تا  ترين پيوند

وقعيت اتصال دارو بر روی نانو خوشه و جذب اين که با تغيير م

ميزان گشهتاور دوقطبهی تغييهر  ،مجموعه بر روی مولکول آدنين

مهدل  ،های مهورد مطالعههکند. در بين مدل قابل توجهی پيدا می

B-c-1  کههه در آن اتههم تيتههانيوم )گشههتاور دو قطبههی تيتههانيوم در

 گشهتاوربيشهرين  ،حالت خالص صهفر اسهت( جهايگزين شهده

از حالهت خهالص نهانو  فراينهددوقطبی را دارد که ايهن امهر در 

تهری را بهه همهراه دارد. جهذب قهوی فراينهد ،بورفسفيدخوشة 

ههای دههد کهه در مهدلمقادير گشتاور دوقطبی نشان می ةمقايس

جذبی با حالت جايگزين شده با تيتانيوم، مقدار گشتاور دوقطبی 

از حالهت خهالص دبای بوده و انرژی جهذب  10/8در محدوده 

تواند در نتهايج درمهانی دارو مهوثر بيشتر است، که اين عامل می

 .دارد . بررسی نتايج نشان درمانی دارو نقش مهمی.باشد

 . پارامترهای کوانتومی2. 3

ههای هومهو و های الکترونهی اوربيتهالنتايج مربوب به ساختار

1لومو
دانهيم انهد. همهان طهور کهه مهی ارائه شهده 1در شکل  1

بيشهتر باشهد آن ناحيهه  هومهو هایاوربيتالموقعيتی که تمرکز 

 ؛تهر و بهر عکهسمناسب های الکترون دوستگونهة حملبرای 

ة ملهحهای لومو بيشهتر باشهد بهرای موقعيتی که تمرکز اربيتال

تر است. بررسی و تحليل نتهايج هسته دوست مساعد هایگونه

دهد نشان می 1 های هومو و لومو شکلمربوب به تراکم اربيتال

و   A-c-1, A-c-2ها به جهز های لومو در همه مدلکه اوربيتال

B-a-2  .در حهالی ايهن بر روی مولکول دارو متمرکهز هسهتند

ههای تجمهع اوربيتهال  A-c-2 و A-c-1ههای که در مدلاست 

در دو  B-a-2لومو بر روی نانو خوشه بيشتر هسهتند. در مهدل 

ر روی مولکول آدنين کشيده شده اين تراکم ب ،حالت آلفا و بتا

حملهة است. اين موضوع بيانگر آن است که ايهن نقهاب بهرای 

تههر هسههتند. تجمههع چگههالی ترکيبههات هسههته دوسههت مناسههب

بر روی نانو  A-a-1های مولکولی هومو به جز در مدل اوربيتال

بور فسفيد و بيشتر بر روی محل جذب نهانو خوشهه و خوشة 

 ههها بههه ايههن اوربيتههال Bهههای لدارو متمرکههز هسههتند. در مههد

در سهاختار نهانو خوشهه  ،سمت اتم تيتهانيوم جهايگزين شهده

ههای مناسهبی ها محهلرو اين موقعيتايناند. از گسترش يافته

های الکترون دوست هستند. بنابراين در مدل  گونهحملة برای 

B-a-1  تمرکز ابر الکترونی هومو بر روی مولکول آدنين بوده و

گونههه الکتههرون حملههة ل محههل مناسههبی بههرای ايههن مولکههو

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Highest Occupied Molecular Orbital(HOMO) – Lowest Unoccupied 

Molecular Orbital(LUMO) 
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A-a-1 H A-a-1 L A-a-2 H A-a-2 L 

A-b-1 H A-b-1 L A-b-2 H A-b-2 L 

A-c-1 H A-c-1 L A-c-2 H A-c-2 L 

B-a-1(α) H B-a-1(α) L B-a-1(β) H B-a-1(β) L 

B-a-2(α) H B-a-2(α) L B-a-2(β) H B-a-2(β) L 

 (.c-B-2 تا a-A-1 هایمدل ) آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل یبرا لومو و هومو هایيتالاورب تارساخ .3 شكل
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B-b-1(α) H B-b-1(α) L B-b-1(β) H B-b-1(β) L 

B-b-2(α) H B-b-2(α) L B-b-2(β) H B-b-2(β) L 

B-c-1(α) H 

B-c-1(α) L B-c-1(β) H B-c-1(β) L 

B-c-2(α) H 

B-c-2(α) L B-c-2(β) H B-c-2(β) L 

  .3 شكل ادامۀ

 

-B-cشود در دو مهدل دوست است. همان طور که مشاهده می

، نانو خوشه موقعيت مناسبی برای حملة هر دو گونه B-c-2و  1

تر بها الکترون دوست و هسته دوست هستند. برای بررسی دقيق

های هومهو و لومهو پارامترههای اوربيتال از سطح انرژیاستفاده 

محاسهبه شهده و ( 0)تها ( 1)کوانتومی مربوطه، بر اساس روابط 

 اند . آوری شدهجمع 2جدول نتايج حاصل در 

ههای حاکی از آن است که در مهدل 2بررسی نتايج جدول 

که در آن اتم تيتانيوم به جای يك اتهم بهور جهايگزين  Bجذبی 

خهالص بها تغييهرات انهرژی هومهو و  ههاینسبت به مدل ،شده

بيشتری روبرو هستند که نتهايج ايهن تغييهرات در ميهزان  یلومو

و سختی به وضوح قابل مشاهده است. بنهابراين در  گاف انرژی

کاهش گاف انهرژی و سهختی کهروی قابهل توجهه  ،Bهای مدل

 (c-B-2 تا a-A-1  هایمدل) آدنين، با خوشهنانو به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل یموکوانت هایپارامتر .2 جدول

Model 
E(HOMO) 

eV 

E(LUMO) 

eV 

Egap 

eV 

µ 

eV  

Ƞ 

eV 

ΔEg 
% 

ΔN 
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A-a-1 01/7-  01/1-  41/1  05/0-  41/1  51/12  - 10/4  

A-a-2 17/8-  24/1-  07/1  18/0-  08/1  48/1-  - 10/4  

A-b-1 44/8-  15/41-  15/1  82/0-  17/1  78/1-  - 17/4  

A-b-2 58/7-  88/4-  74/1  21/0-  15/1  50/0-  - 17/4  

A-c-1 41/8-  41/1-  05/1  51/0-  07/1  84/0  - 17/4  

A-c-2 81/7-  41/1-  85/1  00/0-  01/1  14/1  - 17/4  

B-a-1(α) 57/7-  50/1-  07/5  58/0-  00/2  88/8  - 15/4  

B-a-1(β) 50/7-  58/1-  01/5  51/0-  08/2  18/12  - 10/4  

B-a-2(α) 10/8-  71/1-  07/1  01/0-  21/1  11/1  - 15/4  

B-a-2(β) 20/8-  01/1-  78/1  85/0-  10/1  12/4  - 10/4  

B-b-1(α) 10/7-  01/1-  71/5  70/0-  81/2  58/1-  - 10/4  

B-b-1(β) 01/7-  85/1-  47/1  80/0-  40/1  81/1-  - 10/4  

B-b-2(α) 51/7-  00/1-  41/1  51/0-  41/1  15/0-  - 10/4  

B-b-2(β) 50/7-  02/1-  11/1  51/0-  48/1  17/8-  - 10/4  

B-c-1(α) 10/7-  10/2-  24/5  70/0-  14/2  04/0  - 24/4  

B-c-1(β) 17/7-  11/2-  20/5  75/0-  12/2  28/5  - 24/4  

B-c-2(α) 22/7-  81/1-  10/5  52/0-  10/2  40/1  - 24/4  

B-c-2(β) 24/7-  70/1-  01/5  00/0-  74/2  24/2  - 24/4  

 

ش پهذيری در بوده، در نتيجه ميزان رسانايی، فعاليت شيميايی و قطب

ها جالب توجه هستند. کمتهرين مقهدار گهاف انهرژی و در اين مدل

استفاده از است. با  B-c-1(α)نتيجه بيشترين رسانايی مربوب به مدل 

توان در خصو  رسهانايی ترکيهب درصد تغييرات انرژی گاف می

انهرژی گهاف منفهی تغييهر زمانی که درصهد  ،بر اين اساس. نظر داد

نسهبت بهه قبهل از ست که انرژی گاف مدل جذبی ابه اين معن باشد

انهرژی  تغييهر کهه درصهد زمهانی کاهش پيدا کرده و ،جذب فرايند

نسهبت  انرژی گاف مدل جهذبیبدين معناست که گاف مثبت باشد 

دههد کهه بررسی نتايج نشهان مهی. است يافته افزايش به حالت اوليه

کهه از  اسهت %50/0برابر  A-b-2ميزان کاهش انرژی گاف در مدل 

نهانو  يیرسانا يزانمهای مورد مطالعه بيشتر بوده در نتيجه ساير مدل

هها اسهت. پهارامتر انتقهال از سهاير مهدل يشهترمدل ب ينخوشه در ا

بين جذب شونده )نانو خوشه و دارو( و جهاذب )آدنهين(  (ΔN)بار

های جذبی مقداری منفی اسهت کهه نشهان دهنهده برای تمامی مدل

ها از جاذب به سمت جهذب شهونده اسهت. مدل انتقال بار در تمام

به عبارت ديگر نانو خوشه بور فسفيد وداروی متصهل بهه آن نقهش 

جالب توجه آن اسهت کهه در  ةکنند. نکتالکترون گيرنده را بازی می

که دهد انتقال بار رخ میبيشترين های جايگزين شده با تيتانيوم مدل

. انجامهدانو خوشهه مهیی نرپذيشواکن شپايداری و افزاي شبه کاه

های مهورد مطالعهه منفهی بهوده و مقدار پتانسيل شيميايی تمام مدل

ر چقهدر ههآن نشان دهنهده پايهداری ترکيهب اسهت. علامت منفی 

 راز نظه رباشهد گونهه مهوردنظ بيشتر (µ) پتانسيل شيميايی قدرمطلق

-Bهای مورد مطالعه مهدل مدلپايدارتر است. در بين موديناميکی رت

a-2 را داشهته و  پتانسهيل شهيميايی بيشترين قدرمطلقحالت آلفا  در

   پايدارترين ساختار از نظر ترموديناميکی است.
 

 RDG . بررسی گرادیان چگالی کاهش یافته3. 3

درک بهتهر  یبهرا )RDG)1 بررسی گراديان چگالی کهاهش يافتهه

 یکووالانسه ريهغ هایکنشبرهم قيدق یبررس ها وسامانهعملکرد 

هايی کهه . برای اين منظور بررسیاست بالايی برخوردار تياهماز 

شوند مناسهب نيسهتند چهرا کهه صرفا به نقاب بحرانی محدود می

 ليهدل نيبه هم ،دنريگیرا در نظر نم فيضع اريبس یهاکنشبرهم

از  یکهه تهابع یکاهش چگال بيتر از شقيدق ليو تحل هيتجز یبرا

بر اين اساس بهرای تمهام  .شودیاستفاده م ،است یالکترون یچگال

محاسبه شده و نتهايج  RDGهای جذبی نمودارهای دو بعدی مدل
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Reduced density of gradient 
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 یاصهل يهةناحشهامل سهه  نمودارهها نيااند. ارائه شده 0در شکل 

. رنهگ نداداده شده شيسبز و قرمز نما ،یبآ یهارنگ که با هستند

 ی يا الکترواستاتيکی،دروژنيه ونديجاذبه از نوع پ ةدهندنشان  یبآ

و  اسهت یاز نوع واندروالسه فيضع ةجاذب ةدهندنشان  سبز نگر

 دنهدهینشان م اندرا که به صورت دافعه يیقرمز اثرات فضارنگ 

مشهاهده  ،های جهذبیتمام مدل RDG. بر اساس نمودارهای ]10[

خهالص بها آدنهين، نانوخوشهة کهنش دارو و بهرهمشود که در می

 ةدر ناحيهه بيشههترين تههراکم گراديههان چگههالی کههاهش يافتههه

signρ(λ2)=0  کهه مربهوب بهه پيونهد واندروالسهی اسهت.  اسهت

 اسهتبنابراين برهم کنش دارو با آدنين از نوع واندوالسی ضعيف 

 گراديهانِبيشهترين در حالی که بها جهايگزين شهدن فلهز تيتهانيوم 

کهه مربهوب بهه  اسهت 0ρ)2sign(λ> يةناحکاهش يافته در  چگالیِ

 و ايهن واستاتيك متمرکز شهده اسهتی و الکتردروژنيه یهاونديپ

ه تر بهودمحکمدهد پيوند بين دارو با آدنين در اين حالت نشان می

اين عامل در اثهرات درمهانی دارو حهائز  .و استحکام بيشتری دارد

خوشههة اهميههت اسههت. بنههابراين حضههور تيتههانيوم در کنههار نههانو 

تهر بهه آدنهين شود دارو به صهورت گزينشهیباع  می ،بورفسفيد

ههای آن را درسهلول ةرويهبهیتصل شده و فعاليت رشد و تکثير م

 سرطانی کنترل کند. 

 

 اتم در مولكول  یکوانتومیۀ نظر .4. 3

ههای غيهر کووالانسهی در محهل به منظور بررسی ماهيت پيونهد

از  ،بور فسفيد حامل دارو بها مولکهول آدنهينخوشة جذب نانو 

استفاده شهده   ]17-51[1ريچارد بدر یهاها در مولکولاتمنظرية 

بحرانهی نقطهة ههای توپولهوژی در است. برای اين منظور مولفه

-قسمت رينسبت به سا یالکترون ین چگالآکه در ( BCPپيوند )

ها شهامل . اين مولفه]18[انديافته، محاسبه شدهفضا کاهش  یها

BCPρ2∇  ، BCPρ ، BCPV ، BCPH  و BCPG  هستند. نتايج حاصل از

 یبررسه انهد.شدهگرداوری  1ها در جدول ارامترمحاسبات اين پ

 فيتوصه یبرا زين ∇BCPρ2آن نيو لاپلاس BCPρ یالکترون یچگال

. اگههر مقههادير لاپلاسههين اسههت یکههاربرد اريههها بسههونههدينههوع پ

های برهمکنشدهندة ( نشان ∇BCPρ2<4تر از صفر باشد)کوچك

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 R. W. F. Bader 

باشهد نشهان  ∇BCPρ2 >4اگهر .کووالانسی قطبی و ناقطبی اسهت

کنش از نوع غيرکووالانسی )واندروالسهی، يهونی يها برهمهندة د

هها ههر چهه مقهدار چگهالی هيدروژنی( است. در اين موقعيهت

خصلت يونی بيشتری دارد و هرچه  ،باشد پيوندبيشتر الکترونی 

باشد خصهلت واندروالسهی پيونهد کمتر مقدار چگالی الکترونی 

 دههدنشان می را یجنبش یانرژ یچگال BCPGاست. مقدار بيشتر 

 ليپتانسه یانرژ یچگال BCPVو  استمثبت  آن که همواره مقدار

نيهز چگهالی کهل  BCPH و دارد یمنفه یمقهدار اغلهباست که 

نقطهة . در بحرانی پيوند است ةنقطجنبشی و پتانسيل در  انهرژی

باشد پيوند در محهل  ∇BCPρ2 >4و  BCPH <4 بحرانی پيوند اگر

 ∇BCPρ2<4 و BCP H> 4 گهراجذب از نوع يونی ضعيف اسهت. 

همچنين اگهر علامهت  باشد پيوند از نوع کووالانسی قوی است.

4> BCP H 4 و< BCP ρ2∇ پيونهد در محهل جهذب از نهوع  باشد

ست که در ا جالب توجه آننکتة . ]10 [کووالانسی ضعيف است

اسهت، در حهالی   ∇BCPρ2>4های مورد مطالعه مقدار مدلهمة 

 ،A-a-1ههای در مهدلا متفاوت است. که علامت ساير پارامتره

2-a-A ،1-b-A ،1-b-B  2و-b-B علامت BCPH و BCP ρ2∇  مثبت

 اسههههههت، بنههههههابراين پيونههههههدی کههههههه در محههههههل 

 ههها از نههوع يهونی ضههعيف اسهت. در سههاير مهدل اسهت جهذب

 مثبههت بههوده و پيونههد در  ∇BCPρ2منفههی و  BCPHکههه علامههت 

ههای ترجهذب از نهوع کووالانسهی ضهعيف اسهت. پهارامناحية 

ههای شهيميايی بهه کهار ديگری که برای توصيف ماهيت پيونهد

و موقعيههت  )ELF) 2رونههد دو تههابع تمرکههز الکترونههیمههی

، 1. با توجه به جدول ]04[هستند  )LOL) 1های متمرکزاوربيتال

 هها درتمامی مقادير محاسبه شده برای اين دو تابع بهرای پيونهد

 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .2 Electron localization function 

 .1 Localized orbital locator 
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A-a-

1 

A-a-2 

A-b-1 A-b-2 

A-c-

1 

A-c-2 

 
B-a-1 

 
B-a-2 

 (.c-B-2 تا a-A-1  هایمدل) آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل GDR نمودارهای .4 شكل
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B-b-1 B-b-2 

B-

c-1 

B-c-2 

  .4 شكل ادامۀ

 

قرار دارند کهه حهاکی از برقهراری  5/4تا  4محل جذب در بازة 

ی يا کووالانسهی ضهعيف در آن منهاطق های غير کووالانسپيوند

 کند.است که نتايج نظرية اتم در مولکول را نيز تأييد می

 

 های ترمودینامیكی. بررسی پارامتر5. 3

جهذب،  فراينهددر اين قسمت به منظور بررسهی ترمودينهاميکی 

های ترموديناميکی از جمله آنتاپی، آنتروپی و انهرژی آزاد پارامتر

کلهوين و بها  15/208جهذبی در دمهای ههای گيبس برای مهدل

گرداوری  0محاسبه شده و نتايج در جدول ( 1)استفاده از رابطة 

اند. محاسبات انجام شده نشان دادند که مقدار آنتالپی بهرای شده

کهه حهاکی از گرمهاده دارد های جذبی مقداری منفهی مدلکلية 

جهذب و مسهاعد بهودن آن از نظهر ترمودينهاميکی  فرايندبودن 

کيلوکهالری  -11/58با  مقدار آنتهالپی  A-c-1است. مدل جذبی 

. تغييهرات را داردهها ترين مقدار در بين ساير مهدلبر مول منفی

ها مقداری منفی و از نظر ترمودينهاميکی آنتروپی در تمامی مدل

آن اسهت دة دهنهعلت منفی بودن آنتروپی نشان  .نامساعد است

های کوچك نهانو، دارو و آدنهين ضهمن اتصهال بهه که مولکول

شهوند در نتيجهه آنتروپهی يکديگر به مولکول بزرگی تبديل مهی

يابد. اين پديده نشان از ايجاد پيوندی مسهتحکم بهين کاهش می

 جذب شونده و جاذب است. 

مقهداری  A-a-1جهز ه ها بهمدلکلية مقدار انرژی آزاد گيبس در 

ها بهه صهورت مدلکلية جذب در  فراينددهد بوده که نشان میمنفی 

 است.خود به خودی و از نظر ترموديناميکی مساعد 
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 پارامتر و R یجنبش یانرژ ،H الکترون کل یانرژ ،V يلپتانس یانرژ ،ρ الکترون کل یچگال شامل مولکول در اتم يةنظر هایپارامتر .3جدول

- تا a-A-1  هایمدل) آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل اتمی واحد برحسب نديوپ یبحران ةنقط در ∇ρ 2 ينلاپلاس

2-cB). 

Model ρ V H G ∇2 ρ ELF LOL 

A-a-1 4205/4  - 4227/4  4421/4  4254/4  1404/4  4511/4  1014/4  

A-a-2 4121/4  - 4477/4  4421/4  4400/4  4081/4  4105/4  1502/4  

A-b-1 4152/4  - 4118/4  4414/4  4100/4  1017/4  4888/4  2170/4  

A-b-2 4522/4  - 4071/4  - 4410/4  4041/4  1111/4  2121/4  1024/4  

A-c-1 1140/4  - 2727/4  - 4082/4  1705/4  1408/4  2114/4  1572/4  

A-c-2 1181/4  - 2001/4  - 4780/4  1741/4  1110/4  1871/4  1201/4  

B-a-1 4548/4  - 4112/4  - 4401/4  4501/4  0817/4  1247/4  2740/4  

B-a-2 4814/4  - 1401/4  - 4400/4  4007/4  1580/4  1140/4  1401/4  

B-b-1 4150/4  - 4101/4  4414/4  4151/4  1007/4  4887/4  2178/4  

B-b-2 4124/4  - 4281/4  4441/4  4202/4  1108/4  4010/4  2048/4  

B-c-1 4155/4  - 4811/4  - 4142/4  4711/4  2101/4  1181/4  2814/4  

B-c-2 4017/4  - 4552/4  - 4410/4  4081/4  1158/4  1100/4  2100/4  

 

-c- تها a-A-1  ههایمهدل) آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل یبرا یگاز فاز در يناميکیترمود یپارامترها .4 جدول

2B) 

Model 
ΔH 

(kcal/mol) 

ΔG 

(kcal/mol) 

ΔS 

(cal/mol.K) 

A-a-1 07/1-  71/0  - 114/20  

A-a-2 71/17-  51/5-  - 011/04  

A-b-1 14/28-  42/10-  - 107/11  

A-b-2 10/11-  47/24-  - 111/17  

A-c-1 11/58-  58/02-  - 011/52  

A-c-2 02/00-  50/20-  - 028/51  

B-a-2 17/10-  01/7-  - 271/18  

B-b-1 17/14-  50/11-  - 048/01  

B-b-2 07/10-  81/21-  - 470/00  

B-c-1 57/01-  20/20-  - 712/01  

B-c-2 10/18-  11/25-  - 884/02  
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A-a-1 A-a-2 A-b-1 

A-b-2 A-c-1 A-c-2 

B-a-1 B-a-2 B-b-1 

B-b-2 B-c-1 B-c-2 

 (.c-B-2 تا a-A-1 هایمدل) آدنين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل فرابنفش و مرئی یهايفط .5شكل

 

آنتههالپی و انههرژی آزاد گيههبس  بهها تغييههر A-c-1مههدل 

کيلوکهالری برمهول بيشهترين انهرژی را  -58/02و  -11/58

تهرين مقهدار انهرژی آزاد گيهبس را دارد،  آزاد کرده و منفی

تهرين مهدل از نظهر ترمودينهاميکی در بهين بنابراين مساعد

   ها است.ساير مدل

 

 (UV) فرابنفش-. بررسی طیف مرئی5. 3
فلوراسهيل جهذب شهده  -5داروی  برای بررسی خوا  اپتيکی

بر روی نانو خوشة بور فسفيد با مولکول آدنين بر آن شديم کهه 

ها را با روش نظرية تهابعی های مرئی و فرابنفش همه مدلطيف

  چگالی وابسته به زمان مورد بررسی قرار دهيم.

پيوسهت گهرداوری  1Sو جهدول  5نتايج حاصل در شهکل 
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A-a-1 A-a-2 

A-b-1 A-b-2 

A-c-1 A-c-2 

-c- تها a-A-1 ههایمهدل) آدنهين، با نانوخوشه به شده متصل فلوراسيل 5 یجذب یهامدل هایحالت چگالی هاینمودار .5شكل

2B). 
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B-a-1 B-a-2 

B-b-1 B-b-2 

B-c-1 
B-c-2 

  .5شكل ادامۀ
نانومتر است که شهامل ناحيهة  1004تا  247حدودة ها در ممدلبهرای تمهام  maxλاند. بر اساس نتايج محاسهبه شهده مقهدار شده
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 1Sههای جهدول فرابنفش، مرئی و فروسرخ هستند. مطهابق داده

شود که بيشترين درصد انتقالات الکترونهی در مهدل مشاهده می

-H)و مربوب به انتقال  nm 47/271در طول موج  A-a-1جذبی 

2→ L+6)  رخ داده است و در مدل جذبیA-c-1  در طول موج

 B-a-1رخ داده است. در مهدل  (H-4→ L)و در انتقال  12/247

  (H→L+2)بيشترين درصد انتقالات الکترونی مربوب به انتقهال 

 07/015در طول مهوج  B-c-1و در مدل  25/510 در طول موج

 5مطهابق شهکل  .مشاهده شده اسهت (H-2→ L)و برای انتقال 

کهه بيشهترين  انهدهايی ظاهر شهدهها در طول موجبلندترين قله

دهنهد کهه بها درصد انتقالات را دارند. نتهايج حاصهل نشهان می

خوا  اپتيکی ترکيب دچار تغييهر   ،جايگزين کردن فلز تيتانيوم

تهر ههای بهزر جذبی بيشينه بهه طهول مهوج موج طولشده و 

مرئهی ناحيهة گرايش پيدا کرده است، به عبارتی طيف آنها وارد 

تهوان ند که ايهن خاصهيت را میکنشده و خصلت رنگی پيدا می

مرتبط دانسهت. ايهن امهر واسطة در عناصر  dويژگی اوربيتال به 

 در شناسايی و رديابی دارو در محيط زيستی حائز اهميت است. 

 

 (DOS)1 های الكترونی. چگالی حالت5. 3

در  ههایدر واقع به معنای تعهداد حالهت هانمودار چگالی حالت

. از ايهن روش های مختلهف اسهتیدر انرژ يك ترکيبدسترس 

های محتمل انتقال الکترونی و بررسهی ميهزان برای بررسی حالت

 بهاشهود. آدنين استفاده مهی دارو و -نانو خوشهمجموعة رسانايی 

رسهانا در مهینيمهها در يك الکترون هاینگاهی به چگالی حالت

ی های بيشهترحالت شوديابيم که افزايش انرژی الکترون باع  می

. برای اين منظور نمودارههای ]02و  01 [دنبرای اشغال فراهم شو

DOS  با استفاده از نتايج خروجی هومو و لومهو محاسهبه و نتهايج

اند. همان طور که مشاهده مهی شدهگرداوری  1 حاصل در شکل

گهاف محدودة جديد در قلة های ناخالص ظهور يك شود در مدل

ده و افزايش رسهانايی مهیتر شدن اين محدوانرژی باع  کوچك

توان به جهايگزين شهدن فلهز تيتهانيوم در شود و اين پديده را می

جالب توجه آن اسهت کهه در نکتة ساختار نانو خوشه نسبت داد. 

و بهرهم  تيتهانيومبها وارد شهدن اتهم  ،هانمودارهای چگالی حالت

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.0 Density of states 

های هومهو و لومهو بهه اربيتالنانوخوشة های کنش آن با ساير اتم

شوند. اين عامل باع  قطبيهده ت اسپين آلفا و بتا تفکيك میصور

شده است که اين عامهل باعه  تراز های اين شدن اسپين الکترون

مقايسهة شهود. بها تغيير رسانايی و رفتار الکتريکی نانو خوشه مهی

شهود بيشهترين ی مشاهده میالکترون هایحالت یچگال ،هانمودار

 B-c-1ها مربوب بهه مهدل دلکاهش گاف انرژی نسبت به ساير م

تر از سهاير آلفا است، بنابراين تغيير رسانايی در اين مدل محسوس

ههای ها است. نکته قابل توجهه آن اسهت کهه در همهه مهدلمدل

های هومو و لومهو تغييهر محسوسهی نداشهته امها جذبی تعداد قله

بهه  ها در حالت ناخالص کهاهش يافتهه اسهت. کههارتفاع اين قله

توانهد بوده و مهی هااوربيتالاين ون در رالکت چگالی شهکا معنای

نهانو خوشهه  در تيتهانيومجذب و جهايگزينی اتهم ناشی از فرايند 

ی رژی بيشهترونی نياز به انهرانتقالات الکت، که در اين حالت باشد

 .دنشومی ر انجامتو سخت داشته

 

 گیری. نتیجه4
الی، خوا  تابعی چگنظرية در پژوهش حاضر، با استفاده از 

بور فسفيد حامل دارو خوشة ساختاری و الکترونی جذب نانو 

فلوراسيل بر روی مولکول آدنين مورد بررسی قرار گرفته  5

ها منفی بوده است. مقادير آنتالپی و انرژی جذب در تمام مدل

های جذب به صورت فيزيکی، گرماده و از فرايندبنابراين کليه 

د. نتايج حاصل از محاسبات نظر ترموديناميکی مساعد هستن

ترين مقدار انرژی با داشتن منفی A-c-1نشان دادند که مدل 

ترين مدل از نظر ترموديناميکی است. مساعد ،جذب و آنتالپی

های مورد مطالعه منفی مدلهمة مقدار انرژی آزاد گيبس برای 

های مورد مطالعه به صورت جذب در تمام مدل فرايندبوده و 

نتايج پارامترهای کوانتومی مقايسة شود. انجام می خود به خودی

دهند که با جايگزينی فلز ها نشان میو نمودارهای چگالی حالت

ميزان گاف انرژی و  ،بور فسفيدخوشة تيتانيوم در ساختار نانو 

سختی کروی کاهش داشته و در نتيجه ميزان رسانايی و فعاليت 

همراه است که از  شيميايی در حالت جايگزين شده با افزايش

 یرسربها نيز استفاده کرد. حسگرتهية توان در اين ويژگی می

های ناخالص نانو خوشه در مدلکه  دادندنشان  UV یهافيط
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اند که شده قلتمنی ئرم يةناحبه  های جذبیفيطبا تيتانيوم، 

بوب به رم یهادادهبرای شناسايی و رديابی دارو مناسب هستند. 

AIM ،LOL  وELF  نانوخوشه و  نيب ونديکه پ دادندنشان

 یکووالانسغيراز نوع  ،یجذب یهامدل شونده در همه جذب

بور فسفيد خوشة هستند. نتايج اين بررسی ثابت کرد که نانو 

مناسبی برای گزينة تواند خالص و جايگزين شده با تيتانيوم می

-5حسگر حساس در تشخيص موقعيت داروی تهية 

توان در طراحی از اين ويژگی می .بدن باشد فلوئوراسيل در

ضد سرطان مورد نظر در بدن استفاده کرد که  یحامل دارو

 .نقش مهمی در مراحل درمان و انتقال هدفمند دارو دارد

 جدول پیوست
 .B و A هایمدل VV هایطيف به مربوب برانگيخته ترازهای بين الکترونی انتقالات به مربوب نتايج S.1 جدول

Model Exited state λ (nm) )-ν (s f Configuration orbital 

A-a-1 

28S  0  S 271.07 4.574 0.0625 
-0.05(H-7  L+5)-0.05(H-6  L+3)+0.04(H-6 

L+6)+0.07(H-5  L+5)-0.08(H-3 L+4)+0.04(H-3 L+7) 

-0.02(H-2 L+1)+0.10(H-2 L+3)+0.27(H-2 L+6) 

13S   0S 296.78 4.177 0.0452 
-0.09(H-7 L+5)-0.03(H-7 L+8)-0.03(H-6 L+4)+0.06(H-

3 L+1)+0.2(H-3 L+3)-0.02(H-3 L+7) +0.11(H-

2 L+0)+0.11(H-2 L+3)+0.08(H-2 L+4) 

15S  0S 293.94 4.218 0.0362 

-0.09(H-8 L+1)+0.05(H-8 L+2)+0.03(H-7 L+5)+0.14(H-

6 L+1)-0.04(H-6 L+2)+0.04(H-6 L+6)-0.07(H-

3 L+4)-0.02(H-3 L+6)-0.03(H-3 L+7)+0.05(H-

2 L)+0.03(H-2 L+2)-0.06(H-2 L+3)+0.06(H-2 L+4)-

0.02(H-1 L+5) 

A-a-2 

24S 0S 276.24 4.4883 0.0988 
+0.02(H-5 L+1)-0.03(H-4 L+5)+0.08(H-2 L+4) 
+0.11(H-1 L+3)+0.24(H-1 L+6)-0.02(H-1 L+7)-

0.04(H L+3)-0.04(H L+6) 

9S0S 279.20 4.1717 0.0373 
-0.05(H-7 L+1)-0.03(H-6 L+5)-0.01(H-5 L+1)+0.019H-

5 L+4)-0.02(H-2 L+1)+0.12(H-2 L+3) 
-0.04(H-2 L+5)+0.09(H-1 L+3)-0.1(H-1 L+4) 

10S0S 296.15 4.1865 0.0456 
-0.03(H-6 L+1)-0.03(H-2 L+5)-0.04(H-2 L+6)+0.05(H-

1 L+2)-0.05(H L)-

0.02(H L+1)+0.36(H L+2)+0.08(H L+6) 

A-b-1 

20S0S 283.30 4.3764 0.2733 -0.15(H-1 4L)+0.26(H-6 L)-0.07(H-6 L+1)-0.04(H-

4 L)-0.08(H-4 L+1)-0.03(H-2 L) 

23S0S 279.20 4.440 0.1433 
-0.09(H-14 L)-0.04(H-8 L+1)+0.08(H-6 L)+0.37(H-

6 L+1)+0.02(H-6 L+2)-0.02(H-4 L) 
+0.06(H-4 L+1) 

26S0S 273.11 4.5398 0.0791 

+0.03(H-4 L+2)+0.03(H-4 L+6)+0.05(H-3L+4)+0.03(H-

2 L+2)+0.05(H-2 L+3)-0.03(H-2 L+8) 
+0.02(H-1 L+1)-0.15(H-1 L+2)+0.28(H-1 L+6)+0.02(H-

1 L+7) 

A-b-2 

25S0S 276.42 4.4853 0.0454 

+0.05(H-8 L+1)-0.07(H-7 L+1)-0.02(H-7 L+5)+0.04(H-

4 L+4)-0.02(H-4 L+5)-0.02(H-3 L+1)-0.05(H-

2 L+5)+0.07(H-1 L+4)+0.19(H-1 L+7)+0.04(H L+4)-

0.05(H-1 L)+0.06(H-1 L+1)+0.7(H L)+0.02(H L+1)-

0.03(H L+7) 

26S 0S 275.84 4.4948 0.0323 
-0.03(H-8 L+1)+0.1(H-7 L+1)-0.02(H-5 L+4)+0.06(H-

3 L+4)-0.02(H-2 L+4)+0.02(H-2 L+6)0.07(H-

1 L+4)+0.14(H-1 L+7)-0.07(H L+4)+0.03(H L+7) 

A-c-1 

22S0S 280.96 4.4128 0.0631 

-0.07(H-6 L)-0.03(H-5 L+5)+0.02(H-2 L+2)+0.05(H-

2 L+3)+0.02(H-2 L+4)-0.07(H-2 L+6)+0.03(H-

1 L)+0.15(H-1 L+2)-0.05(H-1 L+4)-0.06(H-1 L+6)-

0.05(H-1 L+7)+0.03(H L+2) -0.04(H L+5) 

10S0S 207.62 4.1658 0.0606 

0.07(H-6 L)-0.02(H-5 L)+0.16(H-4 L)+0.06(H-

4 L+3)+0.03(H-3 L)+0.03(H-2 L+4)+0.05(H-

1 L+2)+0.09(H-1 L+3)+0.03(H-1 L+4)-0.05(H L+2)-

0.07(H L+5)0.02(H-3 L+4)-

0.04(H L)+0.05(H L+1)+0.04(H L+2)+0.08(H L+3)+

0.02(H L+5)+0.42(H L+6)-0.12(H L+7) 

A-c-2 10S0S 299.20 4.1438 0.0406 
0.05(H-4 L+4)-0.04(H-3 L)-0.05(H-2 L)+0.03(H-

2 L+5)-0.04(H-1 L+3)+0.02(H-1 L+4)-0.07(H-

1 L+5)+0.02(H L+4)+0.16(H L+4) 
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8S0S 302.69 4.0961 0.0366 
-0.15(H-4 L)+0.32(H-2 L)+0.04(H-2 L+2)-0.04(H-

2 L+3)-0.05(H-2 L+4)+0.03(H-2 L+5)-0.04(H-

1 L+2)+0.04(H-1 L+6) 

3S0S 326.76 3.7944 0.0302 
0.014(H-1 L)-0.05(H L)+0.11(H L+2)-

0.04(H L+4)+0.04(H L+5)+0.29(H L+6)+0.14(H L+7

)+0.02(H L+10) 

B-a-1 

26S0S 360.27 3.4415 0.0040 

0.06(H-4 L+1)A-0.08(H-4 L+7)A-0.02(H- 4L+8)A-

0.03(H-2 L+5)A+0.02(H-2 L+6)A+0.04(H-1 L+5)A-

0.04(H-1 L+7)A-0.03(H-1 L+8)A+0.03(H-1 L+11)A-

0.02(H L+3)A-0.02(H L+4)A-0.05(H L+5)A-0.04(H-

3 L+1)B-0.04(H-3 L+3)B+0.09(H-3 L+8)B +0.03(H-

2 L+3)B+0.14(H-2 L+5)B-0.07(H-2 L+7)B +0.04(H-

1 L+5)B-0.05(H-1 L+6)B+0.05(H- 1L+9)B +0.03(H-

1 L+14)B-0.04(H L+3)B+0.03(H L+8)B 

23S0S 368.96 3.3604 0.0037 

0.02(H-7 L+1)A+0.02(H-7 L+3)A-0.03(H-2 L+1)A-

0.06(H-2 L+3)A+0.08(H-1 L+1)A+0.14(H-1 L+3)A 

+0.03(H-1 L+4)A-0.05(H-1 L+6)A+0.02(H L+5)A 

+0.05(H L+6)A-0.02(H L+13)A+0.05(H-6 L+2)B-

0.06(H-2 L+2)B+0.03(H-2 L+4)B-0.03(H-2 L+7)B 

+0.06(H-1 L+1)B+0.08(H-1 L+2)B-0.05(H-1 L+3)B-

0.06(H-1 L+4)B-0.02(H-1 L+8)B+0.04(H L+2)B 

+0.03(H L+7)B+0.05(H L+10)B+0.02(H L+17)B 

+0.02(H L+18)B 

6S0S 539.25 2.2992 0.0032 

0.03(H-3 L+3)A-0.03(H-1 L+1)A+0.06(H-1 L+3)A 

+0.09(H L+1)A+0.08(H L+2)A-

0.20(H L+3)A+0.05(H L+5)A-

0.02(H L+6)A+0.31(H L+1)B+0.22(H L+2)B+0.15(H

L+3)B-0.07(H L+5)B+0.09(H L+7)B-0.06(H L+9)B-

0.02(H L+11)B+0.03(H L+14)B 

B-a-2 

24S0S 365.38 3.3933 0.0046 

-0.02(H-18 L+3)A-0.04(H-7 L+2)A+0.12(H-7 L+3)A-

0.04(H-5 L)A-0.03(H-5 L+2)A+0.08(H-5 L+3)A-0.02(H-

5 L+4)A-0.08(H-3 L)A-0.03(H-3 L+2)A +0.19(H-

3 L+3)A-0.07(H-3 L+4)A-0.02(H-3 L+6)A-0.02(H-

2 L+2)A+0.02(H-2 L+3)A-0.05(H-2 L+4)A +0.09(H-

1 L+3)A+0.02(H-2 L+3)A-0.05(H-2 L+4)A 

+0.03(H L+6)A+0.03(H-3 L+3)B-0.02(H-2 L+2)B 

+0.02(H-1 L+2)B+0.04(H L)B-

0.04(H L+3)B+0.05(H L+4)B 

20S0S 378.21 3.2782 0.0039 

0.05(H-13 L)A-0.03(H-11 L)A-0.02(H-7 L)A+0.09(H-

2 L+4)A-0.04(H-2 L+6)A-

0.03(H L)A+0.03(H L+3)A+0.06(H L+4)A+0.12(H-

11 L)B+0.05(H-9 L)B-0.02(H-1 L+1)B-0.02(H-

1 L+6)B-0.05(H L)B+0.02(H L+1)B-

0.03(H L+4)B+0.05(H L+5)B+0.03(H L+6)B+0.02(H

L+8)B 

2S0S 1940.0 0.6391 0.0025 

-0.02(H-18 L+3)A-0.04(H-7 L+2)A+0.12(H-7 L+3)A-

0.04(H-5 L)A-0.03(H-5 L+2)A+0.08(H-5 L+3)A-0.02(H-

5 L+4)A-0.08(H-3 L)A-0.03(H-3 L+2)A +0.19(H-

3 L+3)A-0.07(H-3 L+4)A-0.02(H-3 L+6)A-0.02(H-

2 L+2)A+0.02(H-2 L+3)A-0.05(H-2 L+4)A +0.09(H-

1 L+3)A-0.02(H-1 L+6)A-0.12(H L+3)A 

+0.03(H L+6)A+0.03(H-3 L+3)A-0.02(H-2 L+2)A 

+0.02(H-1 L+2)A+0.04(H L)A-

0.04(H L+3)A+0.05(H L+4)A 

B-b-1 

1S0S 394.2 3.1451 0.0187 

-0.11(H-17 L)A+0.12(H-1 L)A+0.03(H-1 L+2)A-

0.03(H L+1)A+0.09(H-16 L)B-0.05(H-5 L+3)B 

+0.03(H-3 L+4)B+0.21(H-2 L+3)B+0.03(H-2 L+3)B-

0.06(H-1 L+4)B+0.42(H L)B 

+0.091(H L+2)B+0.25(H L+8)B+0.05(H L+11)B 

10S0S 453.41 2.7345 0.0078 

-0.04(H-3 L+1)A-0.13(H-1 L)A-0.05(H-1 L+5)A-

0.02(H-21 L+2)B-0.05(H-6 L+2)B+0.03(H-5 L+3)B-

0.06(H-4 L+2)B-0.10(H-2 L+3)B 

+1.13(H L+2)B+0.05(H L+8)B 

22S0S 374.66 3.3093 0.0035 -0.04(H-3 L)A+0.04(H-2 L)A+0.03(H-2 L+5)A-0.03(H-

1 L+3)A-0.09(H-1 L+4)A-0.03(H L+2)A-
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0.02(H L+5)A-0.03(H-13 L)B-0.13(H-5 L)B-0.03(H-

5 L+2)B-0.03(H-5 L+8)B+0.68(H-2 L)B +0.16(H-

2 L+2)B+0.16(H-2 L+8)B+0.02(H-2   L+11)B-0.03(H-

1 L)B 

B-b-2 

12S0S 411.69 3.0116 0.0049 

0.02(H-3 L+4)A-0.04(H-3 L+5)A-0.07(H-2 L+1)A-

0.04(H-2 L+5)A-0.02(H-1 L)A-0.03(H-1 L+2)A-0.05(H-

1 L+4)A+0.08(H-1 L+5)A+0.03(H-3 L+2)B +0.04(H-

3 L+3)B-0.08(H-2 L)B-0.05(H-2 L+2)B-0.11(H-

2 L+3)B+0.09(H-1 L+2)B+0.14(H-1 L+3)B-0.06(H-

1 L+6)B+0.14(H L)B-0.03(H L+4)B+0.15(H L+6)B 

21S0S 376.09 3.2967 0.0044 

-0.02(H-4 L+5)A-0.09(H-2 L)A-0.03(H-2 L+1)A-

0.03(H-2 L+2)A-0.03(H-1 L+1)A-0.07(H-1 L+2)A 

+0.02(H-1 L+4)A+0.04(H L+1)A-0.05(H L+2)A-0.08(H-

2 L)B+0.02(H-2 L+5)B-0.04(H-2 L+6)B +0.05(H-

1 L)B+0.16(H-1 L+1)B+0.02(H-1 L+3)B 

+0.09(H L+2)B-

0.04(H L+3)B+0.02(H L+5)B+0.04(H L+6)B+0.08(H

L+10)B-0.08(H L+11)B-0.07(H L+13)B 

28S0S 315.79 3.5244 0.0043 

-0.03(H-4 L+3)A+0.04(H-3 L+3)A-0.03(H-1 L)A-

0.04(H-1 L+3)A+0.03(H-1 L+7)A+0.059H L+2)A -

0.04(H-5 L+1)B+0.03(H-4 L+3)B+0.05(H-3 L+5)B 

+0.03(H-2 L+1)B+0.07(H-2 L+2)B-0.08(H-2 L+3)B 

+0.04(H-2 L+4)B-0.02(H-2 L+6)B+0.03(H-2 L+9)B 

+0.09(H-2 L+10)B-0.07(H-2 L+11)B-0.02(H-1 L+2)B 

+0.02(H-1 L+3)B+0.03(H-1 L+5)B-0.02(H-1 L+9)B-

0.05(H-1 L+10)B+0.06(H-1 L+11)B-0.05(H L+1)B 

+0.02(H L+2)B+0.03(H L+14)B 

B-c-1 

16S0S 415.47 2.9842 0.0525 

0.02(H-7 L)A+0.03(H-5 L)A+0.05(H-3 L)A-0.07(H-

3 L+2)A+0.17(H-2 L)A-0.02(H-2 L+2)A +0.02(H-

1 L+1)A+0.03(H-1 L+3)A+0.03(H L+4)A +0.05(H-

5 L)B+0.40(H-2 L)B-0.03(H-2 L+1)B-0.04(H-

2 L+3)B-0.16(H-1 L)B+0.02(H-1 L+3)B-

0.16(H L+2)B-0.04(H L+4)B+0.02(H L+5)B-

0.02(H L+6)B+0.02(H L+16)B 

13S0S 429.72 2.8852 0.0183 

-0.02(H-14 L+1)A+0.02(H-5 L)A-0.07(H-5 L+1)A 

+0.02(H-5 L+2)A-0.05(H-5 L+3)A-0.02(H-5 L+9)A-

0.15(H-3 L+1)A+0.03(H-3 L+2)A-0.08(H-3 L+3)A-

0.04(H-3 L+9)A+0.04(H-2 L)A-0.12(H-2 L+1)A 

+0.05(H-2 L+2)A-0.03(H-2 L+3)A-0.03(H-2 L+9)A 

+0.21(H-1 L)A-0.04(H-1 L+1)A-0.03(H-1 L+3)A -

0.02(H L+3)A+0.14(H-2 L)B-0.02(H-

2 L+3)B+0.07(H L+1)B-

0.04(H L+3)B+0.04(H L+4)B+0.04(H L+10)B 

28S0S 364.79 3.3988 0.0087 

-0.26(H L+4)A+0.04(H L+5)A+0.03(H L+14)A-0.03(H-

11 L)B+0.03(H-8 L)B-0.03(H-5 L)B+0.04(H-4 L)B-

0.21(H-3 L)B+0.03(H-2 L+2)B-0.02(H-

1 L+2)B+0.14(H L)B+0.04(H L+1)B-

0.24(H L+2)B+0.06(H L+3)B-0.03(H L+5)B 

+0.29(H L+9)B+0.03(H L+10)B 

B-c-2 

25S0S 374.43 3.3113 0.0088 

-0.10(H-8 L)A-0.06(H- 8L+3)A+0.04(H-3 L)A +0.16(H-

2 L)A-0.06(H-2 L+1)A+0.05(H-2 L+3)A +0.10(H-

1 L)A-0.15(H-1 L+1)A+0.08(H-1 L+4)A 

+0.08(H L)A-0.04(H L+2)A+0.04(H L+6)A-

0.02(H L+10)A-0.02(H-2 L+2)B-0.02(H-2 L+4)B 

+0.03(H-1 L+2)B+0.07(H L+1)B+0.13(H L+2)B-

0.02(H L+5)B+0.02(H L+9)B 

6S0S 575.1 2.1559 0.0048 
-0.03(H-1 L)A+0.13(H L)A+0.05(H L+2)A-0.09(H-

1 L)B+1.14(H L)B+0.02(H L+1)B-0.06(H L+2)B-

0.13(H L+3)B+0.07(H L+4)B 

14S0S 433.62 2.8593 0.0044 

0.02(H-2 L)A+0.02(H-1 L+3)A-0.04( HL)A -0.03(H-

2 L)B-0.03(H-1 L+2)B+0.09(H-1 L+3)B -0.04(H-

1 L+5)B+0.04(H-1 L+6)B-0.25(H L)B 

+0.28(H L+1)B-0.21(H L+2)B-0.25(H L+3)B 

+0.04(H L+4)B-0.02(H L+8)B 
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