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 مقدمه  -1

 

در    چدد  ه هدد ی از    یکی  ییدارو  ی هدد ندد  یلاآ مهم 

ه د يل  و ب  یآیه  به شددر ر مانسدد    ی امروز  یزن گ

 ،سدمم  انسد   و مطيز زیسد   خطرات ب   قو  براي 

و مطرح جد مهده    یكي از نگراني هد ي مهم  هرچند    

اکوسدديسددام ه ی  به   ه ن  یآلا نیورود ا  کنونی اسدد  

سدريت ، زیسد  ريرین ن يریري   آبی و مطيز زیسد ،

قبدل    ن،یرا  دارد  بند برارا بده هر  و مقد ومد  دارویي

 یآب  ی ه زيمط  اسد لازم    سد ،یز  زياز ورود به مط

روش هد ی     [1] يد   شددددوند   هد ند  یآلا  نیا  وجود  از

اکسددي اسدديو     حرف ررکيب ت دارویی شدد مل   يالفم

، رصدددد يده [3]، فرایند ه ی شادددد یی [2]شدددديريد یی 

و جرب    [6‚5]، رکنيک ازون سدددديو [4]بيو وژیکی  

مق یسده  در  سدططی  فراین  جربمی ب شد    [7]  سدططی

ب  س یر رکنيک ه ی رص يه به د يل مقرو  به صرفه  

آسد  ، سد دگی    بود  از نظر اقاصد دی، بهر  برداری 

و انهط ف يریری در طراحی، شيرحسدددد د بود  به 

ی، ت م راددددکيل رادیک     آلاین   ه  و ررکيب ت سددددرت

مورد روجه بسدددي ری از مطقق   و   هروار   ه ی آزاد

  [8] ار گرفاه اس رقيژوهاگرا   

يرمصدددرف  از  یکی( 1)شدددکل    و يریرييداروی   

اسد     اوراتيب رب  دسداهضد  رادنا از  ی داروه ررین  

   کنار   ی داروهد  برا  ریهررا  بد  سدددد    ید  ییو بده رنهد 

ا کاریکی شير    راددددنا   در  طبيهی مغز  و فهدد  يدد  

مک نيسم     [9]  شودیاسا  د  مبير را  مبام به صرع 

ک ن   ه ی سدد یری وابسدداه به و ا ژ    از طریق  آ اثر 

و جلوگيری از يا نسددديل ترل ه ی رکرار شدددون   ب   

این دارو می روان  در کنار    می ب شدد  فرک نس ب لا  

صدددرع ه ی بزر  ، سددد یکومورور و رادددنا ه ی  

جدرب خوراکی کد ملی  ریريد و   يفوکد   بده کد ر رود  ي

و به دو ما بو ي     اسددد  و ما بو يسدددم آ  کب ی دارد  

ربد یدل    (PEMA)فنوبد ربياد   و فنيدل اريدل مد  وند ميد   

که ما بو ي  اصدددلی این دارو    فنوب ربيا     می شدددود

ق رررن ی   اثر ضدد راددن ی نيز به نوبه خود  اسدد ،

در مه ر بسي ری از گونه ه ی   ریري و يي داشاه و به

  [10] رانا کرک می کن 

تنوا  یدک رکنيدک مرثر  از ند نوفند وری بده امروز    

و من سدددن و یک ابزار رطقيق ری در زمينه يزشدددکی 

    هد  اسددددا د د   ودار  جهد  جدرب سددددططی و بد رگدراری 

بدد     بدد کی  شددددود   فو ر   (  BuckyBall)می  یدد  

(Fullerene) سومين 

 چکیده
به عنوان جاذب و حسفگر برای حف  و شفناسفایی دارویی پیریمیدون با    (12P12Al)عملکرد نانو قفس آلومینیم فسففید    ،در این تحقیق

تابعیت چگالی مورد ارزیابی قرار گرفت. مقادیر منفی انرژی جفب سفححی نشفان داد  ه برهمکند دارو و نانوجاذب از اسفففاده از نرریه 
نشفففان داد  فه فرآینفد جففب گرمفاده و    ،لحفا  ترربی امکفان پففیر اسفففت. مقفادیر منفی تآییراپ آنففالیی و تآییراپ انرژی آزاد گیبس

خودبخودی است. مقادیر جزئی ثابت تعادل ترمودینامیکی نشان داد  ه برهمکند دارو و جاذب برگشت پفیر بوده و حالفی تعادلی دارد. 
یر معنا داری أثل تنفایج بیانگر آن بود  ه حضفور آب به عنوان حلا مورد ارزیابی قرار گرفت و اثر حلال و دما بر روی برهمکند ها نیز 

باشففد. از سففوی دیگر، تآییراپ شففدید بر روی برهمکند ها ندارد و از طر  دیگر، فرآیند جفب در دماهای پایین تر انرام پفیر تر می
 الکفرون ولت نشفان دهنده آن بود  ه رسفانایی الکفریکی در حین 955/9الکفرون ولت به   378/3نانوسفاخفار از  گا  انرژی نانو سفاخفار 

   فرآیند جفب  اهد زیادی داشفه و از این نانوقفس می توان به عنوان یک حسگر برای شناسایی داروی پیریمیدون اسففاده نمود.
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دارد    گون گونیانواع  اس  کهن  بآ ورروپ ي ی ار کر 

اسدداوانه    ی  گو ،یضدديبه صددورت کر ، ب  روان یو م

ب     اداريم نن  ب  سق  ی ه مو کو  نیب شد   اای شدکل  

  [11]  ان شد  شدن خاه    78Cو  60C  ، 70Cی  ه فرمو 

  ه  گوشدهه  و شدهگوشدهشدبکه ينا ماادکل از  فو ر 

  یهر کربن فو ر  دارا ،  از نظر سدد خا ری  اسدد  و

  یون ه  يي ر،گیو ب  سده ارم د می ب شد        2sp   یبريه

فو ر  ه  شددد ی ال ا کارو     ده یم  ليرادددک گر يسددد

خوا  بود  و بده راحای بد  نوکلفوفيدل هد  وارد واکنه  

می شددددوند  و بده د يدل دارا بود  سدددد خاد ر کروی و 

ک ربرد  روخ  ی در جرب سدددططی و ب رگراری دارو  

   [12,13]ای دارن فوق ا ه د              مرثر و

  ر يس از کاددددف فو ر  مط  ه ت گسددددارد  نظری ب

کده در    n(XY)روی ند نوق س هد ی جد ید  بد  فرمو   

ماررکز گردید  و ناد یا    (X=Al,B ; Y=N,P)آ :  

  12Y12Xناددد   داد که در بين آنه  ن نوخوشددده ه ی  

جرب و ي ی ارررین سددد خا ر اسددد  و بن براین برای  

هرچنين    دارو بسدددديد ر مند سددددن اسدددد بد رگدراری  

مط  ه ت سددد خا ری ن نوخوشددده ه  ناددد   دادن  که  

 و  12N12Al، 12P12Al، 12N12Bادد رهدد ی  سددددد خ

12P12B  ي ی اری ب لا، شددددک ف  دارا بود   ه سددددبن  ب

خوا    و  و  ومو  هومو  بيدن  انرژی  بدد ندد   بزر  

بدرخدوردار    تدد  دیفديدزیدکدی   بسددددزایدی  اهدرديدد            از 

برخی از مط  ه ت ان  م گرفاه     [14-16]می ب شن  

جدرب  ، شدددد مدل   12Y12Xند نوخوشدددده هد ی  بر روی  

ن نوق س   و  C)20(فو ر     روی ر ب  يرو ينآمينواسددي   

12N12B  [17]،  12ندد نوق س    رردد یددلP12Al    برای

    يدسددددو  د م  ی دارو  ،[18]  ييرو ررکيدن بد  مو کو   

دارو19] برهرکنه    و[  20]  نی یددرينوييآم-4  ی [، 

  Al/B-N/Pهد ی    -آدی ييدک اسدددديد  و ند نوق سبين  

بدده   هدد ی   -جددرب  مو کو هرچنين    و  [21] گوانين 

  ن نوق س تنوا  یک ب ز آ ی هسددداه ای روی سدددط   

بده    12P12Bو  12N12Al  ،12P12Al  ،12N12B  هد ی 

مطدد سددددبدد ری          (DFT)ردد بچ چگدد  ی    نظریدده  روش 

  .[22] می ب ش 

و بکد رگيری  رد بچ چگد  ی   نظریده  روش مطد سددددبد ری

نرم افزار گوسددددين یکی از روش هد ی بررسددددی و 

  ر بچ   نظریهمطد  هده جرب و ب رگراری داروه سدددد    

یدک روش مطد سددددبد ری کواناومی    (DFT)چگد  ی  

اسدد  که ویژگی ه ی سدديسددام ه ی چن  ا کارونی را  

بده وسدددديلده روابچ ویژ  ای بيد   می کند  و بده چگد  ی 

جزو   رد بچ چگد  ینظریده  ا کارونی بسدددداگی دارد   

ثرررین روش ه ی ک ربردی مط سددب ری اسدد  که  رم

در    بد لایی بد  بکد رگيری یدک سددددری رقریدن هد  دقد 

  هربسددداگی دارد -ه ی رب د هم کنه   رمط سدددبه ی ب

[23]   

  گيری  اند از   برای   ميال ی  رکنيدک هد ی   ،کنو   رد 

که از جرله  ان مورد اسددا  د  قرار گرفاه    ریري و يي

 ، (GC)گدد زی   کرومدد روگرافی  بدده  وا ر  می  آنهدد 

 ، (HPLC)بدد لا  ترلکرد  بدد   مدد یچ  کرومدد روگرافی

ی جرم طي سدددن ی و  (SPE)ج م   ف ز  ب  اسدددايرا 

(MS)  ب  وجود   روشدده     این[27-24]  نرود اشدد ر

 يکن    دارن ، که  ب لایی  راددديي  ح  و  سدددي  حسددد

بد    را  آنهد  از  اسددددا د د  کده می بد شددددند   مهد یبی  دارای 

  روشدده    این مه ین ازمط ودی  مواجه نرود  اسدد    

 مصرف  ،يرهزینه و ييچي    دساگ هوری  به  روا   می

 ،زیسدد  مطيزکنن      آلاین   آ ی  حم ه ی  زی د  مق دیر

  آن  يز ،  رغليظ ييه  مراحل زوم آم د  سددد زی نرونه و

برا  مايصددد  ک ر  بک رگيری  و  زم نبر و  طولانی

  [28] نرود   ر اشآزم یا ت   ان  م  برای   م هرو

حسددددگرهد  بد  روجده بده کوچدک و قد بدل حردل   از اینرو

و ارزا ، گزینه يریری    بود ، دسدداگ هوری سدد د   

آم د  سدددد زی نرونه و ،  ب لا، گسددددار  خطی وسدددديچ

مند سددددبی برای    ج یگزینکور هی م ت زم   آن  يز،  

بنظرمی رسددن   ب  این وجود، نيسدداين   این روش ه 

مرحلده در بهبود یدک جد بب برای حدرف آلایند   و ید   

طراحی و سددددد خد  یدک مد د  رادددديي  دهند   و 

شن س گر شيري یی اس  که باوا  ب  آن  ي  مورد نظر  

مرثری داشددداه ب شددد  و این برهم   وبرهم کنه قوی  

من ر بده یدک رغيير قد بدل ممحظده در یدک   نيز  کنه

قد بدل اند از  گيری در ييرامو  اطراف مبد    يد رامار  

مواد   ندد نو  کدده  آن دد یی  از  دارای  گردد   گوندد گو  

خوا  ايايکی، مکد نيکی، ا کاریکی، ا کارونيکی،  

مغن طيسدی و بيو وژیکی منطصدرب ردی می ب شدن ،  

  دارن  بن براین يا نسديل ب لایی برای اصدمح حسدگره  

[29]   

يژوهه ح ضر، برای نيساين ب ر جرب   بن براین در

  12P12Alن نوق س   روی سط ر  سططی ييریري و  ب

مورد    (DFT)بد  اسددددا د د  از رفوری رد بچ چگد  ی  

بررسددی و مط  هه قرار گرف   نا یا ب سدد  آم   از  

در   کدد ربردی  بدده صددددورت  رواندد   می  رطقيق  این 

و رهيه حسدگره ی شدن سد گر  ب رگراری و حرل دارو  

م ه ی زیسددای مورد اسددا  د  و بهر   دارو در سدديسددا

 برداری قرار گيرد 
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 های محاسباتیروش -2

ن نو ق س آ ومينيم  ،  ييریري و ابا ا سدددددددددد خا ره ی  

ه  در سه موقهي  ما  وت ب   ه ی آ و کرپلکس فس ي 

 nanotube modellerافزارهد ی اسددددا د د  از نرم

  [   31‚30]  رسدم گردی   Gaussview16و   1.3.0.3

قرمز  سدد زی هن سددی، م دو سددپس مط سددب ت بهينه

(IR  اوربيادد  ،)( ييوندد ی  طبيهی  و NBOهدد ی   )

)اوربيادد   مرزی  مو کو ی  بر روی  FMOهدد ی   )

رر می سددد خا ره  ب  اسدددا  د  از روش نظریه ر بهی  

به وسديله  B3LYP/6-31G(d) چگ  ی و سدری ي یه  

 [    33‚32] صورت گرف    Gaussian16افزار  نرم

رر می مط سددب ت در فادد ر یک اررسدد ر، در گسددار   

- 10کلوین در فواصل دم یی ˚ 318ا ی    298دم یی 

، ان  م شد   لازم به بکر اسد  که روش و سدری  10˚

کدده در  انايدد ب گردیدد   د يددل  بدده این  يدد یدده مددرکور 

مطد  هد ت يياددددين مربوط بده ند نوسدددد خاد رهد ، ناد یا  

ی  ح صدددل از این روش رط بق و هر هنگی ق بل قبو 

فرآیند  مورد  [   36-34]  هد ی ر ربی داشدددد بد  داد 

 بررسی به شرح زیر اس :
PM + Adsorbent → PM-Adsorbent       (1)             

برای    6ا ی   2يس از اررد م مطد سددددبد ت، ازمهد دلات  

(، رغييرات  adEمط سبه مق دیر انرژی جرب سططی )

(، رغييرات انرژی آزاد  adHΔآنا  پی جرب سدططی )

و   thK(، ثد بد  رهد د  ررمودیند ميکی  adGΔگيبس )

 [ 37]( اسا  د  گردی   adSΔرغييرات آنارويی )

     

Ead = (E(Complex) − (E(PM) + E(Adsorbent)+E(BSSE)))  (2        )  
ΔHad = (H(Complex) − (H(PM) +

H(Adsorbent)))    (3)                 
ΔGad = (G(Complex) − (G(PM) +

G(Adsorebnt)))                   (4)           

Kth = (𝑒𝑥𝑝 − (ΔGad/RT))  (5                              )  
ΔSad = (S(Complex) − (H(PM) +

H(Adsorbent)))         (6           )  

 

نر د انرژی کل ا کارونی   Eدر روابز بکر شدد  ، 

انرژی    EBSSEبرای هر یدک از سددددد خاد رهد ،  

نرد د   Hمربوط به رصددددطي  خطد ی سددددری ي یه،  

م روع انرژی کدل ا کارونی و آناد  پی رصددددطي  

نرد د م روع انرژی کدل ا کارونی و   Gحرارری،  

دمد     Tثد بد  رهد د  گد زهد  و  Rانرژی آزاد گيبس،  

ي راماره ی مرربز ب    ب شددن  برحسددن کلوین، می

هد ی مو کو ی نيز از جرلده گد ف انرژی  اوربياد  

Eg( گدد ف انرژی کدد هه  (،  Eg∆%، درصددددد  

و (، μ(، يا نسدديل شدديري یی )ηري یی )سدديای شددي

 7( نيز ب  اسدددا  د  از روابز  ωا کاروفيليسدددياه )

 [ 34]مط سبه ش ن   11ا ی 



 (، شماره هفتاد وپنج 1403دنیای نانو، سال بیستم ) 

 

 

 

4 

  
صلنامه 

ف
IS

C
 

ن
ی ایرا

ن نانو فناور
انجم

 
 

و یای نان دن
 

 

             

  LUMOE  ،HOMOE  ،g1Eدر روابز بکر ش   در ب لا،  

ررین اوربيا   مو کو ی  به رررين انرژی ي یين  g2Eو  

اشددددغ   نادددد  ، انرژی ب لاررین اوربيا   مو کو ی  

اشددددغد   شدددد  ، گد ف انرژی جد بب و گد ف انرژی  

 [ 35]ب شن   کرپلکس، می

 

 بحث و نتایج -3

 بررسی پارامترهای ساختاری -1-3

هد ی  کرپلکس  شددددد  سددددد خاد رهد ی آشد زین و بهينده

،  2در شدددکل  ن نو ق س آ ومينيم فسددد ي   و  ييریري و 

طور که ماددي  اسدد  به ارائه شدد   اسدد   هر  

کنه  منظور دسدداي بی به ي ی ارررین ييکربن ی، برهم

موقهيد  ما د وت مورد   دوشددددوند   در  جد بب و جدرب

-Aارزید بی قرار گرفد   در موقهيد  او  کددددددددده  

Conformer    ن مي   ش   اس ، ن ندددددوس خا ر درح

قرار گرفاه اسدد  و   شدد خه اريلنز  و ف صددل حلقه ب

کدده   دوم  گددراری  ندد م  B-Conformerدر موقهيدد  

  بين دو حلقه بنز  و دی آزین   در  ج ببشدددددددددد  ، 

گونه که شدددکل  گراری شددد   اسددد   هر  دارو، ج ی 

ده ،  وضدددوح ناددد   میشددد   بهسددد خا ره ی بهينه

سددد زی  يس از ان  م بهينه ان کیرغييرات سددد خا ری  

روان  به   اسدد  که این موضددوع میهن سددی، رد داد

قوی مي   دارو و   نسددبا   کنهاین د يل ب شدد  که برهم

شديري یی و  ،و م هي  جربن نوسد خا ر وجود داشداه 

  مق دیر انرژی کل ا کارونی  ی  شددبه شدديري یی ب شدد 

، ارائه  1ش   در ج و  رر می سدد خا ره ی بددررسی  

طور که ماددي  اسدد  مق ار انرژی  ان   هر  شدد  

، از اندددددددددرژی کدل B-Conformerکدل ا کارونی  

رر اسد  که ناد   ، من یA-Conformerا کارونی  

بود  و برهممی يدد یدد اررر  ييکربندد ی  این  کنه  دهدد  

رر اسدددد    ، قوی در این موقهيد  جد ببو   داروميد    

شددد   در  مق دیر من ی انرژی جرب سدددططی گزارش

  دو دهد  کده فرآیند  جدرب در هر  ، نادددد   می1جد و   

يدددددریر اس  و موقهي ، از  ط ظ ر دددددربی امدددددک  

ه   ، از سد یر ييکربن یB-Conformerرادددددددکيل  

 [ 36] رر اس مطارل

  

 
، هیدروژن: سفید،  زرد)کربن:  قفس آلومینیم فسفید نانو و   پیریمیدونداروی های  شده کمپلکسساختار آغازین و بهینه :2شکل

 ( قهوه ای متمایل به نارنجی  : قسفر ،سبز: آلومینیم، بنفشاکسیژن: قرمز، نیتروژن: 
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هم بر روی سدد خا ره ی مط  هه شدد    IRمط سددب ت 

نيز در    دسدد  آم  ه ی بهصددورت گرف  و فرک نس

ه ی  طور که داد ، ثب  شدددد   اسدددد   هر  1ج و  

گونه فرک نس من ی  دهن ، هيچارائه شدددد   نادددد   می

برای هيچ یک از سد خا ره  ماد ه   ناد   که بي نگر  

این اسد  که رر می سد خا ره ی رسدم و مط  هه شد   

[  37]در یدک حد  د  کرينده موضددددهی قرار دارند   

مق ار مر   دوقطبی رر می سدد خا ر ه  نيز مط سددبه  

، ارائده  1گردید  و مقد دیر بده دسدددد  آمد   در جد و   

طور که مادددي  اسددد  مر   دوقطبی  گردی   هر  

  ن نوسدد خا ر يس از جرب شدد   بر روی سددط     دارو

افزایه قد بدل روجهی بده مقد دیر    670/2مقد ار آ  از  

و  Aهد ی  ررريدن برای ييکربند ی بده  130/7،  250/6

B   دهن   آ  اسددد  که فرآهری  ی فاه اسددد  که ناددد

کنه  يس از برهم  ييریري و يریری  زیسددای و واکنه

[ 34]بياار ش   اس    ن نوج ببب  
 

 آنها  ی ها و کمپلکس  نانو قفس آلومینیم فسفید ،پیریمیدون ی داروپارامترهای ساختاری : 1جدول  

 

NO Total 

electronic 

energy  

(a.u) 

Adsorption 

energy 

 (kJ/mol) 

Zero-point 

energy 

(kJ/mol) 

minν 

)
1-

(cm 

maxν 

)
1-

(cm 

Dipole 

moment 

(Deby) 

PM (Vacuum) -712.177 --- 754.516 31.970 4044.940 2.670 

PM (Water) -712.169 --- 810.112 39.180 4329.870 2.890 

(Vacuum) 12P12Al -7006.325 --- 169.699 127.430 764.220 2.680 

(Water) 12P12Al -7006.329 --- 401.109 371.190 1649.980 2.980 

A-Conformer (Vacuum) -7718.569 -145.909 1208.956 10.660 4065.720 6.250 

A-Conformer (Water) -7718.551 -109.152 1210.285 9.870 4076.540 6.730 

B-Conformer (Vacuum) -7718.575 -161.662 1215.767 5.380 4068.190 7.130 

B-Conformer (Water) -7718.558 -127.530 1213.987 7.650 4070.630 7.930 

 بررسی پارامترهای ترمودینامیکی -2-3

يدد رامدادر   جددرب او ديدن  فدرآیدندد   ردرمدودیدندد مديدکدی 

سدططی که مورد ارزی بی قرار گرف ، رغييرات  

مط سدددبه   3آنا  پی بود که ب  اسدددا  د  از رابطه  

دسدد  آم   به صددورت ر بهی  گردی  و مق دیر به

گونه  شد   اسد   هر    ارائه،  2ج و  از دم  در 

که ماددي  اسدد ، مق ار این ي رامار برای هر  

ب شدددد  که  ييکربن ی مط  هه شدددد  ، من ی میدو 

  دارو و    ج ببکنه مي   بي نگر آ  اس  که برهم

ب شد   ر ثير دم  بر روی این ي رامار  گرم زا، می

دسدددد  آم    مورد مط  هه قرار گرف  و نا یا به

بد  افزا دمد   ناددددد   داد کده  ، adHΔمقدد ار  یه 

مقد دیر رغييرات انرژی  [   36]گردد  رر میمثبد 

نيز   ررمودیندد ميکی  و ثدد بدد  رهدد د   آزاد گيبس 

دسدد  آم    مورد مط سددبه قرار گرف  و نا یا به

ان    ش  نا   داد   5و  4ه ی  به رررين در شکل

کنه  ده  که برهمنادد   می ،adGΔمق دیر من ی 

ييدددکربن ی   دودر هدددر   ن نوس خا رو   دارومي    

 ب ش   مددق دیر کددمخودی میبددررسی ش  ، خودبه

، بي نگر آ   نيزثدددد بدددد  ردددده د  ررمودین ميکی  

هسد  که فرآین  جرب در رر می ح لات بررسدی  

يریر اسد   ب  افزایه دم ،  شد   ره د ی و برگاد 

ررريدن افزایه و کد هه  بده thKو    adGΔمقد دیر  

که بي نگر آ  اس     نر ین مطسوسی را ر ربه می

يریررر  رر، ان  مکه فرآین  جرب در دم ه ی ي یين

رغييرات آنارويی نيز مورد  می بد شددددد   مقد دیر 

دسدددد  آم   در  مط سددددبه قرار گرف  و نا یا به

  ن ی ، گزارش شددددد   اسددددد   مقد دیر م2جد و   



 (، شماره هفتاد وپنج 1403دنیای نانو، سال بیستم ) 

 

 

 

6 

  
صلنامه 

ف
IS

C
 

ن
ی ایرا

ن نانو فناور
انجم

 
 

و یای نان دن
 

نظری در  دهن   آ  اسدددد  که بیآنارويی نادددد  

 طد ظ ی فاده اسدددد  و از    ک ههحين فرآیند  جرب 

  این  من سدن نيسد آنارويی فرآین  جرب سدططی  

دمد ،   بد  افزایه    کد هه يد رامار ررمودیند ميکی 

يدد رامدادرهدد ی    جدزئدی هدردد ندندد   و  کدرد  يديدد ا 

بود    بهار  يياددددين ردد یيدد کنندد    ررمودیندد ميکی 

 ب ش  رر میران م   جرب در دم ه ی ي یين
 

 

 پارامترهای ترمودینامیکی فرآیند جذب سطحی در دو محیط خلا و حلال آب در سه دمای مختلف -2جدول 
NO (kJ/mol) adΔH (kJ/mol) adΔG (J/mol) adΔS thK 

A-Conformer-Vacuum-298 -54.840 -47.035 -80.931 +081.740×10 

A-Conformer-Vacuum-308 -53.040 -41.165 -82.871 +069.509×10 

A-Conformer-Vacuum-318 -51.240 -35.295 -84.981 +056.237×10 

A-Conformer-Water-298 -18.083 -10.278 -78.661 +016.320×10 

A-Conformer-Water-308 -16.283 -4.408 -79.091 +005.587×10 

A-Conformer-Water-318 -14.483 1.462 -80.139 01-5.754×10 

B-Conformer-Vacuum-298 -70.593 -62.788 -75.983 +111.001×10 

B-Conformer-Vacuum-308 -68.793 -56.918 -77.899 +094.452×10 

B-Conformer-Vacuum-318 -66.993 -51.048 -78.116 +082.407×10 

B-Conformer-Water-298 -36.462 -28.656 -80.931 +051.049×10 

B-Conformer-Water-308 -34.662 -22.786 -82.341 +037.289×10 

B-Conformer-Water-318 -32.862 -16.916 -84.189 +025.991×10 

 

 های مولکولی جبهه بررسی اوربیتال -3-3

  ج بب ،  داروطيف چگ  ی ح لات مط سبه ش   برای  

آ و کرپلکس  ارائه ش    ،  3ه  در شکل شر ر   ه ی 

گونه که ماي  اس  ميزا  گ ف انرژی  اس   هر  

ا کارو  و     3/ 378برابر ب     ن نوق س آ ومينيم فس ي 

اس  که به  از جرب ش   دارو بر روی سط  آ   

به   انرژی  گ ف  ا کارو     9/ 579و    9/ 955ميزا  

بدرای   رررين  بده  -B  و  A-Conformerو   

Conformer  می ميزا   افدزایه  رررين  )به  ی ب  

می  552/183و    194/ 676افزایه   ب ش (  درص  

ای مهکود ب  ه ای  ا کاریکی و  گ ف انرژی رابطه

خ صي  ا کاروک ر  يسای دارد یهنی هر چه ررکيبی  

رس ن رر ب ش  ميزا  گ ف انرژی آ  کرار خواه  بود  

این مرو، میاز  ناي ه گرف  که  ق ار رس ن یی  روا  

بدر روی سدط     داروبه  از جرب شد      ن نوس خا ر

حد ودا   ک هه    2آ   این  از  و  ی فاه  ک هه  برابر 

تنوا  سيگن  ی جه  روا  بهدار میمطسود و مهنی

س خ  یک حسگر ا کاروشيري یی برای شن س یی و  

س یر  [   37]اسا  د  نرود    دارو ييریري و گيری  ان از 

ه ی مو کو ی جبهه نيز از جرله ي راماره ی اوربيا  

شيري یی يا نسيل  شيري یی،  ا کاروفيليسياه    و  سيای 

دس  نيز برای هره س خا ره  مط سبه ش  و مق دیر به

ج و    در  ش  3آم    گزارش  هر   ،  که  ان    طور 

  272/7از   داروماي  اس  مق ار سيای شيري یی  

ا کارو  و      789/4و    4/ 977ا کارو  و   به   

  و    A-Conformer  ه ی به رررين برای ييکربن ی 

B-Conformer     از جرب ش   بر روی سط به  

می  ج بب نا    که  اس   ی فاه  مااق ت  ک هه  ده  

فس ي و    ييریري و  آ ومينيم  ب     ن نوق س  مق یسه  در 

واکنه  از  س خا ر،  ن نو  ب و   رنه   يریری  داروی 

 [  36] بيااری برخوردار هسان 



 (، شماره هفتاد وپنج 1403دنیای نانو، سال بیستم ) 

 

 
 

 

7 

 
ه 

ام
لن

ص
ف

IS
C

 
ن

را
ای

ی 
ور

فنا
و 

نان
ن 

جم
ان

 
 

نو ی نا
نیا د

 

نيز يس از فرآین  جرب شيري یی  افزایه مق ار يا نسيل  

  ب ش به شکل دیگری ر یي  کنن   هرين موضوع می

از   به   نيز  دارو  ا کاروفيليسياه  ب   بدرهم مق ار  کنه 

ده  مااق ت  ا   میافزایه جزئی داشاه که ن  ج بب

رنه  رر یل    دارودر مق یسه ب     ن نوق سو    ييریري و 

[ 35]بيااری به جرب ا کارو  دارن  

 
 آنها  یها   و کمپلکس نانو قفس آلومینیم فسفید   ،پیریمیدون ی داروهای جبهه : پارامترهای مرتبط با اوربیتال3جدول  

 

 
 آنها   ی ها و کمپلکس  نانو قفس آلومینیم فسفید ،پیریمیدونحالات دارو  ی چگالهای   یفط - 3شکل 

 

 

NO HOMO E

(eV) 

(eV)LUMO E Eg (eV) %ΔEg η (eV) µ (eV) ω (eV) 

PM -7.603 6.941 14.544 --- 7.272 -0.331 0.008 

12P12Al -6.754 -3.375 3.378 --- 1.689 -5.064 7.593 

A-Conformer -3.688 6.266 9.955 194.676 4.977 1.289 0.167 

B-Conformer -3.100 6.479 9.579 183.552 4.789 1.689 0.298 
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 . نتیجه گیری4

از اهري  زی دی    داروی ييریري و حرف و شن س یی 

رو، جرب سددططی این دارو  برخوردار اسدد   از این

ب  اسدا  د  از    ن نو ق س آ ومينيم فسد ي بر روی سدط  

گيرد   چگد  ی مورد بررسددددی قرار     نظریده رد بهيد

مق دیر من ی انرژی جرب سططی نا   داد که فرآین   

جرب از  ط ظ ر ربی امک   يریر اسد   مق دیر من ی  

آنا  پی و رغييرات انرژی آزاد گيبس ناددد   رغييرات  

داد که برهرکنه ييریري و  ب  ن نو ج بب گرم  زا و 

خودبيودی ميبد شددددد   مقد دیر کوچدک ثد بد  رهد د   

 بررمودین ميکی نيز بي نگر آ  بود که فرآین  جر

 

 

ح  ای برگا  يریر و ره د ی دارد  ر ثير دم  و حم   

رآیند  جدرب سددددططی نيز مورد بررسددددی قرار  بر ف

گرفد  و ناد یا نادددد   داد کده جدرب در دمد هد ی يد یين  

رر ان  م يریر رر می ب شددد  و حضدددور آب به تنوا   

حم  رد ثير چند انی بر روی برهرکنه هد ی ند ارد  

از طرف دیگر افزایه گ ف انرژی ن نوسددد خا ر از  

بدده    378/3 و دد   و دد    955/9ا کارو   ا کارو  

رغييرات ش ی ی    آ  اس  که ه ای  ا کاریکی  بي نگر

ق س  ندد نو  و  نرود   ر ربدده  برهرکنه  حين  در  را 

آ ومينيم فسدددد ي  حسددددگر من سددددبی برای رادددديي   

ب ش  ا کاروشيري یی ييریري و  می
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Abstract: In this research, the performance of aluminum phosphide (Al12P12) nanocage as adsorbent and sensor 

for removal and detection of primidone was evaluated using density functional theory. Negative adsorption 
energy values showed that the interaction between drug and nanoabsorbent is empirically possible. The negative 

values of enthalpy changes and Gibbs free energy changes showed that the process of adsorption is exothermic 

and spontaneous. Partial values of thermodynamic equilibrium constant showed that drug-adsorbent interaction 

is reversible and has a balanced state. The effect of solvent and temperature on the interactions was also 
evaluated and the results showed that the presence of water as solvent has no significant effect on interactions 

and on the other hand, the adsorption process is more effective at lower temperatures. On the other hand, the 

drastic changes in nanostructure band gap from 3.378 eV to 9.955 eV showed that the electrical conductivity 
during the adsorption process has been reduced and this nanocage can be used as a sensitive electrochemical 

sensor to detect primidone.   

Keywords: Primidone, Aluminium phosphide nanocage, Density functional theory, Adsorption, Sensor,  

Removal of Contaminants 

 


