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با   COVID-19با هدف درمان  12N12Bنانوقفسه  یرو  ریراو یپیجذب مشتقات فاو ی بررس

    نگی ، و مطالعات داکDFT ،QTAIMروش  استفاده از

 *محمد تقی بایی

 ر، گلستان، ایرانآزادشه  دانشگاه آزاد اسلامی واحد آزادشهر،، دانشکده علوم پایه، شیمیگروه 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

   مقدمه-1

پاندمی ویروس کرونا به یکی از دلایل اصلی مرگ  

است شده  تبدیل  جهان  در  میر  کارایی   .و  دلیل  به 

دا پژوهشگران  محدود  فعلی،  ویروسی  ضد  روهای 

تازه ترکیبات  جستجوی  ضد  در  خواص  با  ای 

 های سراسر در آزمایشگاه. ]1[ ویروسی هستند

 

 

ا  جهان، تعدادی از این ترکیبات علیه ویروس کرون

است آزمایش  حال  حال،   [.3و2]  در  این  با 

داروها در درمان هنوز   COVID-19 تأثیرگذاری 

ب مهم  چالشی  و  نیست  است. روشن  محققان  رای 

عنوان   به  آن  مشابه  ترکیبات  و  فاویپیراویر 

و درمان آنفولانزا  برای  ویروسی  ضد  بالقوه  های 

شده شناخته  این،  .  [4]   اندکروناویروس  بر  علاوه 

بارزیابی   فاویپیراویر  از  یک  کاملی  عنوان  ه 

 چکیده
ا فاو   نیدر  مشتقات  برهمکنش  -3-برومو-6و    دیکربوکسام-2-نیراز یپ-یدروکسیه-3-کلرو -6شامل    ریو رایپ یمطالعه، 

نانوقفسه    دیکربوکسام-2-نیراز یپ-یدروکسیه گز  12N12Bبا  عنوان  برا  یانه ی به  ب  یبالقوه  با    COVID-19   یماریدرمان 
برهمکنش آن   نشان داد که جیقرار گرفت. نتا ی مورد بررس آبی و   یدر دو فاز گاز **PBE0-D3/6-31+G  یروش محاسبات

  تروژن یاتم بور نانوقفسه و اتم ن  نیب  ینسبتا قو  یکووالانس  وندیپ   لیقابل توجه و منجر به تشک  12N12B نانوقفسه    یمشتقات رو 
مقاد است.  شده  مشتقات   برا  ی انرژ  ریآن  با      2O3ClN4H5C/12N12Bکمپلکس    یجذب    -24.524و     -21.419برابر 

  بیبر مول  به ترت  یلوکالریک  -26.753و      -23.552برابر با    2O3BrN4H5C/12N12Bکمپلکس    یبر مول  و برا  ی لوکالریک
آب  یدر فاز گاز  یاز نظر ساختار  شدهل یتشک   یهانشان دادند که کمپلکس   یفرکانس ارتعاش  یهالیمحاسبه شده است. تحل  یو 

  ی انرژ  ، و  یتقطبدر    ییرتغ  ،جذب  ی انرژ  یرمقاد آزاد همراه است.    یو انرژ  ی آنتالپ  یمنف  ریقادها با ماکنشو و   دارندیپا

 یک به عنوان    تواندیم  12N12B  نانوقفسهآن است که    یانگرنما  ی ها کمپلکساین  در    (Esol)  یپوش  حلال 

  ک یالکترواستات  لیپتانس  زیآنال  قیاز طر  اتبیفعال آن ترک  یها  ت یسا  .عمل نماید  هامولکولمناسب برای این    نانوحامل
معنادار    یبررس (MEP)   یمولکول کاهش  انرژشدند.  حساسکمپلکس  آن  یشکاف  برهمکنش،  از  پس  نانوقفسه   یبالا  تیها 

 12N12B  ی و کاهش سخت  ییایمیش  لیو پتانس  ینرم  شیها، افزاآن کمپلکس  یاب یآن مشتقات نشان داد. در ارز  ییرا در شناسا  
 ی نشان داد که حاک یراتییتغ زین UV-Vis فیبود. طکم کمپلکسها  یداریبالا و پا یریپذواکنش  انگریمشاهده شد که ب ییایمیش

افزا نها  شیاز  در  بود.  جذب  موج  و   تیفعال  ت، یطول  کمپلکس   ی روسیضد  و  مشتقات  اصل  شانیهاآن  پروتئاز  به    ی نسبت 
19-COVID  (6LU7   وPDB ID: 5R82)  2که کمپلکسشان داد  ننتایج  شد.    یبررسO3BrN4H5C/12N12B   

دهنده پتانسیل بالقوه این کمپلکس  تواند نشانرا دارد، که این امر می   6LU7ل گیرنده  توانایی اتصال به سایت فعا 

 .باشد 19-به عنوان یک داروی ضد ویروسی جهت درمان کووید

 

 DFTداکینگ، ، B12N12نانوقفسه   ،COVID-19، جذب های کلیدی:واژه

 داکینگ،  12N12B، 19-COVIDنانوقفسه  ، جذب های کلیدی:اژهو

  baei52@yahoo.com :ه مسئولنویسند

73 

         9/1403/ 24  تاریخ پذیرش:         1403/ 28/8تاریخ بازنگری:              1403/ 4/8تاریخ دریافت :  

25/11 /1403         9 /12/1403 

 

 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )

 

 

 

 

 

 

2 

فصلنامه  

ISC 
انجمن نانو  

فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

ویروس برای  گسترده  انجام   RNA های مهارکننده 

است دارو  .  [5]  شده  این  عوارض  میهرچند  تواند 

هایی  جانبی داشته باشد و اثربخشی آن نیز محدودیت

بنابراین    [6] دارد تحقیقات  ،  به  نیاز  وضعیت  این 

درمان توسعه  و  روشن  بیشتر  را  جایگزین  های 

دقیق  کندمی نتایج  بتوانند  در  تر  که  فراگیرتری  و 

 .مدیریت ویروس و علائم آن ارائه دهند

دهه ها  های   در  پیوند  عنوان  گذشته،  به  لوژن 

شده  مطرح  دارو  طراحی  در  پراهمیت  موضوعی 

در  قابلیت.  [8و7]    است هالوژن  پیوند  های 

محور   داروها،  منطقی  طراحی  بر  تأثیرگذاری 

پژوهش از  بسیاری  بوده    هااصلی  زمینه  این  در 

به   نیز  پروسه  این  در  هالوژن  اثر  اهمیت  است. 

تاکید شده است اخیر دربا .  [9]    کرات  ره  مطالعات 

های  اند که برهمکنشساختارهای پروتئین نشان داده

پروتئین بین  لیگاندهای  غیرکووالانسی  و  ها 

گزینش در  چشمگیری  بهبود  اغلب  پذیری  هالوژنه، 

همرا به  ترکیبی  میل  دارندو  یافته[.  10]    ه  ها  این 

عمیق درک  برای  ضرورت  را  تعاملات  این  تر 

درمان اهداف  در  موثرتر  لیگاندهای  ی  طراحی 

بر اساس این نتایج، بررسی نظری  .  کندمشخص می

هالوژن دیگر  با  فلوئور  جایگزینی  درباره  ها  جامع 

اهمیت    مانند از  فاویپیراویر  داروی  در  برم  و  کلر 

 است. ویژه ای برخوردار

ویژگی دلیل  به  فرد  محققان   به  منحصر  های 

آن از  زیستنانومواد،  کاربردهای  در  پزشکی ها 

به عنوان   (BN) نیترید بور.  [11]  شوندمیمند  بهره

هم به  یک  تبدیل  قابلیت  کربن،  ایزوالکترون  ارز 

نانوقفسنانوشکل مانند  متنوعی  نانولولههای  ها،  ها، 

نانوم ساختارهای  و  داردنانوصفحات  را   .تخلخل 

کربنی،   نانوساختارهای  پیوندهای  برخلاف 

امکان   BN نانوساختارهای  که  هستند  یونی 

کو برهمکنش مولکولهای  با  اضافی  های  والانسی 

می فراهم  را  ساختارها  [.  12]  آورندخارجی  این 

خواصی   انرژی چون  دارای  هدایت  بالا  شکاف   ،

یت  ، مقاومت بالا به اکسیداسیون و سمزیاد حرارتی  

آن  داشتهکم   فزاینده  محبوبیت  باعث  میکه    شود ها 

به دلیل پایداری ساختاری   12N12B نانوقفسه[.  13]

نس دیگر  بیشتر  به  در  BN  ساختارهای بت   ،

است  شده  شناخته  بسیار  این   [.  15و14]  مطالعات 

علاقه توسعه  امر  برای  را  توجهی  قابل  مندی 

ایجاد کرده است بنابراین در  داروهای جدیدی  این  . 

فاویپیراویر،مقاله، در   فلوئور    داروی ضد ویروس 

  شده های دیگر مانند کلر و برم جایگزین  با هالوژن

ا جذب  مولکولو  روی  ین  جدید   نانوقفسههای 

 12N12Bمی قرار  بررسی  واقع  گیردمورد  در   .

از   تحقیقهدف  به   12N12B نانوقفسه  توانایی،  این 

جذب   برای  حامل  یا  جاذب  تحویل عنوان  و 

دارورسانی  مولکول و همچنین  های جدید در فرآیند 

مهار   در  جدید  کمپلکسهای    COVID-19توانایی 

-کلرو-6هایور، جذب مولکولبرای این منظ.  است

-برومو-6و  کربوکسامید  -2-پیرازین-هیدروکسی-3

روی    2-پیرازین-هیدروکسی-3 کربوکسامید 

تابعی   12N12Bنانوقفسه تئوری  روش  از  استفاده  با 

اتم(DFT)  چگالی کوانتومی  نظریه  در  ،  ها 

مولکولی   (QTAIM)ها  مولکول اتصال    و 

(Docking) مورد مطالعه قرار گرفت . 

 

 محاسباتی روش -2

در این مطالعه، با استفاده از محاسبات تابع چگالی  

نرم بررسی Gaussian 09  [16افزار  در  برای   ]

مولکول و   2O3ClN4H5Cهای  جذب 

2O3BrN4H5C    12سهنانوقفروی N12B    و

این بررسی هم در    .های مرتبط استفاده شدکمپلکس

روش با  و  آبی  هم  و  گازی   PBE0  فاز 

(PBE1PBE-D3/6-31+G**)   گرفت   انجام 

اصطلاح    [.18و 17] یک  دقت،  افزایش  برای 

  PBE0سطح  پراکندگی تجربی به کار گرفته شد تا  

برهمب  PBE0-D3به   محاسبه  های  کنشرای 

ارتقا با    غیرکووالانسی  ساختارها  پایداری  یابد. 

داشتند،    IRهای  طیف صفر  موهومی  فرکانس  که 

ی ترکیبات،  های واکنشتأیید شد و برای تعیین مکان

مولکولی الکترواستاتیک  محاسبه    (MEP)پتانسیل 

با روش    ساختارهاسازی هندسی تمامی  بهینه  .گردید

PBE0-D3/6-31+G**     چگالی و  شد  انجام 

گرفت  موردنیز    (DOS)ها  حالت قرار  . بررسی 

جذب   انرژی  ad(E(انرژی  و int(E(  برهمکنش،   ،

طالعه  های مورد م سیستم def(E (انرژی تغییر شکل  

 . محاسبه شدندزیربا استفاده از معادلات 

Ead = (Emolecule/B12N12 + ZPE) – (Emolecule 

+ ZPE) – (EB12N12 +ZPE) + EBSSE (1) 

Eint = (Emolecule/B12N12 + ZPE) – (Emolecule 

+ ZPE in complex) – (EB12N12 +ZPE in 

complex) (2) 

Edef = (Emolecule – Emolecule in complex) + 

(EB12N12 - EB12N12 in complex) (3) 

molecule/B12N12E    های انرژی  دهنده  نشان 

به    moleculeEالکترونیکی کمپلکس های تشکیل شده،  

74 
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و   2O3ClN4H5Cی  ترتیب نشان دهنده مولکول ها

2O3BrN4H5C    وB12N12E    نانوقفسهنشان دهنده 

12N12B  خالص هستند  .ZPE    انرژی نقطه صفر را

به انرژی خطای برهم نهی    BSSEEدهد و    نشان می

  counterpoiseمجموعه پایه که با استفاده از روش

اشاره  19] شود،  می  محاسبه  گاز  فاز  شرایط  در   ]

آب، از مدل تداوم  دارد. برای توضیح اثرات حلال  

پذیری این  واکنش[.  20استفاده شد ]   (PCM)قطبی  

مولکولی   توصیفگرهای  محاسبه  با  ترکیبات 

افینیته    (QMDs)ومی  کوانت  الکترون  ،  (A)مانند 

یونیزاسیون   نرمی  (I)پتانسیل   ،(S)  پتانسیل  ،

الکترونگاتیوی  (μ)شیمیایی    ،(χ)  سختی  ،(η)  و  ،

الکتروفیلی   ذ   (ω)شاخص  شد یل  بصورت    تحلیل 

[21 .] 
 

μ= -1/2(I+A)          (4)  

χ=-μ                       (5) 

η=1/2(I-A)             (6) 

S=1/2η                   (7) 

ω=μ^2/2η              (8) 

 (ΔG)و تغییرات انرژی آزاد گیبس   (ΔH)آنتالپی 

کلوین و فشار    298.14ها در دمای  برای کمپلکس

در  اتمسفر    1 فرکانس  محاسبات  از  استفاده  با 

 ه شدند. محاسب 10و  9معادلات 

ΔH = Hmolecule/B12N12 – Hmolecule – HB12N12 

(9) 

ΔG=Gmolecule/B12N12 – Gmolecule – GB12N12 

(10) 

بین بالاترین اوربیتال مولکولی    g(E( شکاف انرژِی 

شده   پایین   (HOMO)اشغال  اوربیتال  و  ترین 

به منظور تحلیل     (LUMO)نشده  مولکولی اشغال  

سیستمویژگی الکترونیکی  از  های  پژوهشی،  های 

 ده است:طریق معادله ارائه شده ذیل محاسبه ش

Eg = EHOMO - ELUMO        (11) 

ترکیبات با استفاده از تئوری تابعی    UV-Visطیف  

     -TD-PBE0چگالی وابسته به زمان در سطح  

D3/6-31+G**   ویژ بررسی  های  گیبرای 

ب این،  حالات  بر  علاوه  شد.  تعیین  آنها  رانگیخته 

بهتر برهم  QTAIMتحلیل   بین  کنشبرای فهم  های 

با    2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5Cی  ها مولکول

مطالعات    .[23و 22]  انجام گردید 12N12Bنانوقفسه  

 AUTODOCKاتصال مولکولی به کمک برنامه 

و ساختار پروتئاز اصلی  [  24]صورت گرفت    4.2

COVID-19  6 )از بانک اطلاعات پروتئینLU7  و

PDB ID: 5R82)    از قبل    برهمکنش استخراج شد. 

، 2O3ClN4H5C،2 O3BrN4H5Cلیگاندهای  

2O3ClN4H5C/12N12B  و  ،

2O3BrN4H5C/12N12B    فعال  به سایتهای 

با  آن  ،  پروتئین  افزار پروتئین  نرم    کمک 

AutoDock  مولکول  عملیات آب،  حذف  های 

ات کردن  اسیدماضافه  به  قطبی  هیدروژن  های  های 

های  آمینه و اختصاص بارهای گاستایگر به همه اتم

گردید.  پروتئین   در  پروتئین  آنسپس،  اصلاح  ها 

آماده    AUTOGRIDبرای برنامه    PDBQTقالب  

انعطاف لیگاند  اتصال  فرآیند  بهشدند.  طور  پذیر 

محاسبات  و  گرفت  انجام  ترکیب  هر  برای  جداگانه 

ا از  لامارکی  داکینگ  ژنتیک  با    (LGA)لگوریتم 

نمونه همه  برای  ثابت  شد.ها  پارامترهای   استفاده 

 Discoveryستفاده از  نتایج با ا  اشکال ساختاری آن

Studio Visualizer .انجام شد 

 

 تجزیه و تحلیل نتایج -3

و جذب    MEPسازی ساختارها، آنالیز  بهینه  -1-3

   2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5Cهای  مولکول

 12N12Bنانو قفسه   ویر

شده،   بهینه  پارامترهای  DOSساختارهای  و    ،

MEP  2های  مولکولO3ClN4H5C ،

2O3BrN4H5C  و  ،12N21B    روش از  استفاده  با 

PBE0-D3/6-31+G**     نمایش داده    1در شکل

دوقطبی  شده گشتاور  و  هندسی  پارامترهای  اند. 

(DM/Debye)     جدول در  ساختارها    1این 

است. شده  پیوند    12N12Bدر    خلاصه    N-Bطول 

سازی  آنگستروم بهینه 1.481تا   1.437در محدوده 

و    [25]  داشته  مطابقت  قبلی ماهای  شده که با یافته

می تأیید  را  ما  محاسباتی  روش  کند. صحت 

فازهای گازی و  پارامترهای هندسی مولکول ها در 

دوقطبی   گشتاور  هستند.  مشابه  نسبتاً  آبی 

  2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5Cهای  مولکول

گازی   فاز  به  نسبت  آبی  فاز  است   بیشتربودهدر 

در  (1جدول  ) دارو  تحویل  برای  ویژگی  این   .

[. سطح  26ی بیولوژیکی بسیار مهم است ]هامحیط

MEP  پیوندهای  نشان  نانوقفسه یونی  ماهیت  دهنده 

B-N    .رو  است این  بررسی از  به  حاضر  مطالعه 

مولکول تعامل  و    2O3ClN4H5Cهای  نحوه 

2O3BrN4H5C  پردازدمی آن نانوقفسهبا . 
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مولکولهای    MEP، و  DOS   . ساختار بهینه شده،1شکل

2O3ClN4H5C ،2O3BrN4H5C  12، وN12B 

 

و   2O3ClN4H5Cهای  مولکول  MEPسطوح  

2O3BrN4H5C  شکل در  که  می  1،  شوند،  دیده 

به طورنشان می منفی  بارهای  که  عمده روی    دهد 

شدهاتم توزیع  نیتروژن  و  اکسیژن  )منطقه  های  اند 

اتم.  قرمز( میاین  اتمها  با  در  توانند  بور  های 

باشند.    برهمکنش   12N12Bسه  قفنانو  آن داشته  در 

مولکولمولکولها،   این  مثبت  در  بارهای  بیشتر  ها 

ن  های هیدروژهای هیدروژن به ویژه اتماطراف اتم

بررس.  اندشدهمتمرکز    2NHگروه    در   یهایدر 

MEP   فاو  ی رو   توان یم  ر،ی راویپی مشتقات 

ها ممکن است به مولکول  نیکه ا  یمختلف  ی هامکان

  ن یجذب شوند را مورد مطالعه قرار داد. اه  وقفسنان

 O  ،Nها مانند  مولکولآن  در    یها شامل نقاطمکان

نانوقفس  Nو    Bنقاط    نی، و همچنHو    هستند.  هدر 

بهینه یک  از  کاملسپس  ساختاری  بدون    ازی  و 

محدودی 

ت،  

مشخ

شد  ص 

که 

جذب  

مولکو 

های ل

4H5C

3ClN

2O    و

4H5C

3BrN

2O،   از

 طریق 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

  نانوقفسه  Bهای ها بر روی سایتهای اکسیژن آناتم

جذب   عوض،  در  نیست.  پایدار  انرژی  نظر    از از 

آن    N1سمت   سایتها  مولکولدر   Bهای  روی 

75 

76 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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 ایران
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است. این نتیجه    محتمل تراز نظر انرژی    هنانوقفس

یافته ]با  همکاران  و  ژانگ  لی  همخوانی  27های   ]

ها بر  مولکولآن  ا بر جذب  دارد. بنابراین، تمرکز م

اتم اتم    نانوقفسه  Bهای  روی  طریق  آنها    N1از 

در  باشدمی شدنشان    2شکل  که  تحلیلداده  های  . 

MEP  کمپلکس باراین  انتقال  دهنده  نشان  بین    ها 

 است.  12N12Bسه نانوقفها و مولکول

 
 

نمودار2شکل  . MEP  کمپلکسهای  

2O3ClN4H5C/12N12B   2وO3BrN4H5C/12N12B 

 

به،  3شکل   چگال  نهیساختار   (DOS)حالات    یو 

را    2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی ها مولکول

رو  شده   12N12Bسطح    ی که  دو  جذب  هر  در  اند، 

آب   و  گاز    ز ین   1جدول  در  .  دهدیم  نشانفاز 

دوقطبیهندس  ی پارامترها  گشتاور    ی ، 

(DM/Debye)انرژ انرژ(Ead)جذب    ی ،    ی، 

ان(Eint)برهمکنش و     (Edef)شکل    رییتغ  ی رژ ، 

 به منظور بررسی  کمپلکسهاآن    یکینامیتوابع ترمود

جذب    هایژگیو قدرت  رومولکولآن  و    یها 

است  ارائه   12N12Bسه  نانوقف به  .  شده  توجه  با 

سها بالا  کمپلکاین  Eadکه  افتی در توانیم 1جدول 

کمپلکس  جذب  وانرژی  بوده 

2O3BrN4H5C/12N12B    بر    ی لوکالر یک  2حدود

ب کمپلکس    رشتیمول    2O3ClN4H5C/12N12Bاز 

مجموعه    ی برا   Edefو    Eint  ن،یهمچن  .ستا

2O3BrN4H5C/12N12B  از    شتریب  ی مقدار

انرژ  2O3ClN4H5C/12N12Bکمپلکس     یاست. 

بالا اتم    ی قو   تمایل  ی ای گو،  ها کمپلکسن  ای   ی جذب 

N1    برا مولکولآن اتم    جادیا  ی ها  با   Bتعامل 

نهانانوقفسه   در  که  تشک  تیاست    د یجد  وندیپ  لیبه 

B-N1  م نتا شودیمنجر  م  جی.  که    دهدینشان 

  2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی ها مولکول

را   12N12Bنانوقفسه  روی  جذب    ی براتمایل زیادی  

جذب،دارند از  بعد  پ  .  اطراف    B-N  وندیطول  در 

آنگسترم به    1.512  و  1.437از    12N12B  مولکول

فاز  آن کمپلکسها در  در  آنگسترم    1.552  و  1.481

-C4و    C1-N1  ی وندها یاست. طول پ  دهی رس  ی گاز 

N1  و   1.336پس از جذب به   زی ها نمولکولآن در

1.352  Å  اکرده  رییتغ بر  علاوه    یای زوا  ن،یاند. 

C4-N1-C1    وO1-C4-N1    درجه    117از حدود

 Ead  ،Eint  ری. مقاداندافتهی  شیدرجه افزا   119به  

و Edefو   با  همراه    یساختار  ی ها یژگی، 

مکسکمپل نشان  آن  که    دهندیها،  ها  مولکولجذب 

 .یک جذب شیمیایی می باشد نانوقفسهآن  ی رو

فرآیند  کینامیترمودتوابع   مولکولی    یهاجذب 

2O3ClN4H5C    2وO3BrN4H5C   نانوقفسه   روی  

12N12B  یآنتالپ  راتییمحاسبه تغ  قیاز طر  H) Δ(

انرژ بررسکمپلکس   (ΔG)آزاد    ی و  مورد   یها 

جذب در ی در فاز گاز  ΔH ریمقاد قرار گرفته است.

رومولکول  نیا با   12N12B  نانوقفسه  ی ها  برابر 

را نشان    لبر مو  ی لوکالر یک  -23.367و    -21.237

مقاد دهدیم فاز    ΔH  یمنف  ری.    ی آبو    گازی در 

ط  نیا  انگریب گرما  که  آزاد    ندیفرآ  یاست  جذب 

از    یحاک  ΔG  یمنف  ری مقاد  ن،ی . علاوه بر اشودیم

خودبه ا   ی هاواکنش  ی دخووقوع  به    ن یمربوط 

مکمپلکس براباشدیها  ثبات    تیحلال   یابی ارز  ی .  و 

  یژاز انر   توانیحلال خاص، م  کیها در  کمپلکس

ره هب   (Esol = Esolvent - Egas)  تیحلال

مقاد وقوع  نشان  Esol  یمنف  ری گرفت.  دهنده 

  مورد نظر   حلالآن  در    تیحلال  ندیفرآ  ی خود خودبه

[ کل28است  آب  Esol  ریدمقا  هی[.  فاز   یمنف  یدر 

)ب بر    ی لوکالریک  -3/ 201تا    -105/3  نیهستند 

حلال نشانگر  که  ا  تیمول(،  ها  کمپلکس  نیمطلوب 

که    دهدینشان م  ی ر یگ جهینت  نیاست. ا  عیدر فاز ما

مولکول و   2O3ClN4H5C  ی ها جذب 

2O3BrN4H5C  12  نانوقفسه  ی روN12B  تواند یم  

مولکولها  تیحلال بهبو  آن  را  آب  بخشد. در  د 

و    2O3ClN4H5C/12N12B  ی ها کمپلکس  ن،یهمچن

2O3BrN4H5C/12N12B  یگشتاورها  ی دارا  

مقا  ی تربزرگ   (DM)  یدوقطب با    سهیدر 

  2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی ها مولکول

فازها  آب  ی گاز  ی در  حدود    یشی)افزا  دارند  یو 

ایدب  113.5 م  نی(.  جذب    دهدینشان  این که 

موجب   تواندیم  12N21B  نانوقفسه  روی ها  مولکول

 12N12B  نانوقفسهو    شدهها  کمپلکس  تیقطب  شیافزا 

برا  مح  لیتحو  ی را  در    ی کیولوژیب  ی ها طیدارو 

 تر کند. مناسب



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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و  اس  .  3  شکل شده  بهینه    کمپلکسهای    DOSختار 

2O3ClN4H5C/12N12B     2وO3BrN4H5C/12N12B    در

 فاز گازی و آبی 

 

، فاصله  )o(  وندی پ   یا ی ، زوا)(Å  وندی ول پ ط. مقادیر  1جدول  

جذب    ی، انرژ (DM)  ی ، گشتاور دو قطب (D)  یی ای می ش  وندی پ 

(Ead)  برهمکنش ، ، انرژی(Eint)، لیت حلا ی انرژ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 (Esol)ی آنتالپ   ریی ، تغ  (ΔH)بسی آزاد گ  ی انرژ  ری ، و مقاد 

ها  یبرا ،  2O3ClN4H5C  ،2O3BrN4H5C  ی مولکول 

2O3ClN4H5C/12N12B     2وO3BrN4H5C/12N12B    در

 ی.  و آب ی  گاز  ط ی هر دو مح
 

 

Structures C5H4ClN3O2  C5H4BrN3O2 B12N12/C5H4ClN3O2  B12N12/C5H4BrN3O2 

Solvent Gas Water Gas Gas Gas Water Gas Water 

C1-N1 1.321 1.324 1.320 1.323 1.337 1.341 1.336 1.341 
C4-N1 1.336 1.334 1.336 1.334 1.352 1.351 1.352 1.351 
C4-O1 1.319 1.321 1.318 1.323 1.298 1.300 1.298 1.299 
C5-N3 1.340 1.331 1.340 1.331 1.335 1.325 1.335 1.325 
C5-O2 1.240 1.248 1.240 1.248 1.241 1.250 1.241 1.250 
C1-C2 1.405 1.403 1.404 1.402 1.392 1.388 1.390 1.387 
C3-C4 1.415 1.414 1.416 1.414 1.419 1.418 1.419 1.418 
C3-C5 1.486 1.488 1.485 1.487 1.490 1.492 1.489 1.491 
B-N (hexagon)  - - - - 1.512 1.515 1.512 1.515 
B-N (Square) - - - - 1.552 1.564 1.552 1.564 
C4-N1-C1 117.55 117.59 117.41 117.44 119.130 119.022 119.097 118.986 
O1-C4-N1 117.19 117.12 117.19 117.11 119.324 119.504 119.334 119.545 
H-N4     2.203 2.243 2.197 2.235 
D/Å (B-N1)     1.650 1.622 1.648 1.620 
DM/ Debye 3.436 4.760 3.524 4.872 11.248 14.752 11.260 14.904 
Ead (kcal/mol) - - - - -21.419 -24.524 -23.552 -26.753 
Eint (kcal/mol) - - - - -65.670 -72.313 -68.103 -74.782 
Edef (kcal/mol) - - - - -17.879 -21.428 -17.904 -21.486 
Esol (kcal/mol) - - - - - -3.105 - -3.201 
ΔH (kcal/mol) - - - - -21.237 -24.376 -23.367 -26.579 
ΔG (kcal/mol) - - - - -8.004 -10.927 -10.063 -13.229 
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مطالعه نظریه کوانتومی اتممه همما در مولکممول   -2-3

  (QTAIM) ها

نرررروع و شرررردت  یبررسرررر ی برررررا QTAIMروش 

و   2O3ClN4H5C  ی هرامولکول  نیبر  ی هابرهمکنش

2O3BrN4H5C    12  انوقفسهنباN12B   به کار گرفتره

و نقرراط  ونرردیپ ی رهایمسرر دیرربرره تول لیررتحل نیررشررد. ا

آمررده،  4طور کرره در شررکل همرران ونررد،یپ یبحرانرر

مختلررف  ی پارامترهررا ن،یرر. عررلاوه بررر اپررردازدیم

 ی انررژ  یچگرال  ،)∇ρ)2نیپلاسرماننرد لا  یکیتوپولوژ

، نسرربت (Gr)الکترررون یجنبشرر ی، چگررال(Hr)کررل

 یچگرال ،(Gr/Vr)لیه پتانسربر  یجنبش  ی انرژ  یچگال

 لیالکترررون پتانسرر ی انرررژ یو چگررال (ρ)الکترررون 

 ی بررا [23و22] وندیپ یدر نقاط بحران  (Vr) یمحل

و  2O3ClN4H5C/12N12B ی هررررررررررررررررراکمپلکس

2O3BrN4H5C/12N12B  شده و در جردول   یبررس

نرررروع  یبررسرررر ی . برررررااسررررت خلاصرررره شررررده 2

ا، هرکمپلکسدر    ونردیپ  یاط بحرانرنق  در  هابرهمکنش

از  ρ اگرر. اسرتمهم بسریار ونردیپ یالکترونر یچگرال

0.20 a.u در  یکووالانسرر، ونرردیپآن  ،بیشررتر شررود

 a.u 0.1کمتررر از  ρو اگررر  دشررویمنظررر گرفترره 

 ایرر یدروژنیرره ،یونیررممکررن اسررت  ونرردیباشررد، پ

 کهیدر صرررورتهمچنرررین  .[29]باشرررند یواندروالسررر

 ونردیباشرد، پ 0.5کمترر از  |  |V(r)بره  G(r)نسربت 

 نیبر یکره نسربت یدر حرال  شرود یم  یتلقر  یووالانسک

است و  یکووالانس یجزئ تیاز ماه ینشان  1تا    0.5

دهنده برررررررهمکنش نشرررررران 1از  شینسرررررربت برررررر

نشان   2جدول  است.    یرکووالانسیغ  کیالکترواستات

حرردود  B-N1 ونرردیپ ی برررا ρکرره مقرردار  مرری دهررد

برره  G(r)و نسرربت ده بررو a.u 0.1130و  0.1125

V(r)|  | کیرراز  یاسررت کرره حرراک 1و  0.5 نیبرر 

 ی اسرررت. امرررا بررررا یکووالانسررر یبررررهمکنش جزئررر

 و  a.u  0.1کمتر از  ρ، مقدار  H-N4برهمکنش  

 

G(r)/|V(r)|  کیردهنده اسرت کره نشران 1از  شیبر 

اسررت و  یرکووالانسرریغ کیبرررهمکنش الکترواسررتات

 .ارندجذب سازگ  ی انرژ لیبا تحل  جینتا نیا

 
  

مپلکسممممممممهای ک ی مولکمممممممول ی. نمودارهممممممما4شمممممممکل 

2O3ClN4H5C/12N12B   2وO3BrN4H5C/12N12B  بممما

  QTAIMروش
 

 

 

) (BCP وندی پ   ی در نقطه بحران   2O3BrN4H5C/12N12Bو     2O3ClN4H5C/12N12B  یمولکول ها  QTAIM زی . آنال2جدول  

 داده شده است.  (.a.u) ی بر حسب واحد اتم ری همه مقاد. 

Complex Bond Hr ∇2ρ ρ Gr Vr Gr/Vr 

B12N12/C5H4ClN3O2  
B-N1 0.0784 -0.0712 0.1125 0.1496 0.2279 0.6564 
H-N4 -0.0021 -0.0188 0.0210 0.0167 0.0146 1.1438 

B12N12/ C5H4BrN3O2 
B-N1 0.0787 -0.0719 0.1130 0.1506 0.2294 0.6565 

H-N4 -0.0020 -0.0189 0.0212 0.0169 0.0149 1.1342 

 

 ویژگیهای الکترونی -3-3

  یهامولکول  یکیالکترون  خصوصیات  3جدول  

12N12B  ،2O3ClN4H5C،  2O3BrN4H5C  و  ،

و   2O3ClN4H5C/12N12B  ی هاکمپلکس  نیهمچن

2O3BrN4H5C/12N12B  فازها آب  ی گاز  ی در    ی و 

،  7.34  ی فازها، شکاف انرژ   نی. در ادهدیم  نشان

و3.47،  4.77،  4.85 درونالکت  3.47  ،  ر ولت 

گاز  مولکوله   ی فاز  آن  سطح  ا  برای  از  استفاده  با 

به دست آمده که   **PBE0-D3/6-31+G   ی تئور 

  1  ی ها موجود در شکل   (DOS)ها  حالت  یبا چگال

دارد  3و   چشمگمطابقت  کاهش   79شکاف   مقدار  ری. 
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کمپلکس  (gapE(  انرژِی    یها در 

2O3ClN4H5C/12N12B  و

2O3BrN4H5C/12N12B    473به    7.34از. 

نشانگر    الکترون ش  ی قو  جذبولت    ن یب  یمیاییو 

2O3ClN4H5C    2وO3BrN4H5C    نانوقفسه با  

12N12B  ا.  است بر  قابل    ن،یعلاوه  کاهش 

ها پس از  کمپلکس  نیدر ا  ی ملاحظه شکاف انرژ

مولکول با  و   2O3ClN4H5C  ی ها برهمکنش 

2O3BrN4H5C  %) 47.28(  یبالا  ت یبه حساس  

12N12B  دارد.  ها  لمولکوآن    ییشناسا  در اشاره 

  یبرا   LUMOو    HOMO  ی نمودارها  5شکل  

کمپلکسمولکول  نیا و  تصوها  به  .  کشدیم  ریها 

 ی برا   (FMO)  ی مرز   ی ها تالی اورب  لیتحل

  2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی ها مولکول

اتم  HOMOکه    دهدینشان م تمام  پراکنده  در  ها 

ها جز همه اتم  روی   نیز  LUMO  همچنیناست،  

  ها، لکسمپ متمرکز است. اما در مورد ککلر و برم 

HOMO  رو  شتریب ن  ی بر    نانوقفسه   تروژنیاتم 

و   دارد  رو   LUMOقرار  بر  کامل  طور    یبه 

  2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی ها مولکول

ب بار  انتقال  نشانگر  که  است  شده  آن    نیپخش 

 است.  12N12B نانوقفسهها و مولکول

  ی مولکول  یکوانتومهای  فگر یتوص  یبررس  ی برا

(QMDs) انرژ در    LUMOو    HOMO  ی ها ی ، 

ترک شده  بیهر  واکنشمحاسبه    یی ایمیش  ی ر یپذاند. 

  یگاز  ی هاطیها در محQMDساختارها با محاسبه  

آن    جیقرار گرفته است که نتا  یو حلال مورد بررس

 (μ)  یمنف  ییایم یش  لیآمده است. پتانس  3در جدول  

تمام مولکولها  ساختارها  آن    یدر    دهنده   نشانو 

  ی ها آنهاست. جذب مولکول ی داریپا

2O3lNC4H5C    2وO3BrN4H5C   نانوقفسه   روی  

12N12B  سخت کاهش  و    ) (η  ییایمیش  یباعث 

  یهاکمپلکس  (S)نرمی    شیافزا 

2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B  افزا به  که    ش یشده، 

 . ها اشاره داردکمپلکس نی ا ی ری پذواکنش

 
 

 

 یمولکممول هممادر (QMDs) ی مولکممول ی کوانتمموم یفگرهای توصمم، شممکا ، و LUMOو  HOMOمقممادیر انممرژی . 3جممدول 

B12N12، 2O3ClN4H5C ،2O3BrN4H5C ،2O3ClN4H5C/12N12B   2وO3BrN4H5C/12N12B 

 

Structures B12N12 C5H4ClN3O2  C5H4BrN3O2 B12N12/C5H4ClN3O2  B12N12/C5H4BrN3O2 

Solvent Gas Water Gas Water Gas Water Gas Water Gas Water 

EHOMO/eV -8.31 -8.27 -7.42 -7.39 -7.35 -7.31 -7.24 -7.52 -7.23 -7.52 
ELUMO/eV -0.97 -0.89 -2.57 -2.49 -2.58 -2.50 -3.77 -3.23 -3.76 -3.23 
Eg/eV 7.34 7.38 4.85 4.90 4.77 4.81 3.47 4.29 3.47 4.29 
μ -4.64 -4.58 -5.00 -4.94 -4.97 -4.91 -5.51 -5.38 -5.50 -5.38 
η 3.67 3.69 2.43 2.45 2.39 2.41 1.74 2.15 1.74 2.15 
χ 4.64 4.58 5.00 4.94 4.97 4.91 5.51 5.38 5.50 5.38 
S 0.14 0.14 0.21 0.20 0.21 0.21 0.29 0.23 0.29 0.23 
ω 2.93 2.84 5.14 4.98 5.17 5.00 8.73 6.73 8.70 6.73 

 UV-Visآنالیز  -4-3

 ی هررررامولکول نیبرررربهتررررر درک تعامررررل  ی برررررا

2O3ClN4H5C  2وO3BrN4H5C  نانوقفسررررهبررررا 

12N12Bبرا اسرتفاده از  ی خواص نرور قی، مطالعه دق

-PBE0-D3/6در روش  UV-Vis یسررررررنجفیط

31+G*T (TD-D) شرامل  یبررسر نیر. اشد انجام

قدرت نوسانگر، طرول   ،برانگیخته  ی های انرژ  لیتحل

 4جردول  درکره  برودهمهرم و انتقرالات ماکزیمم موج  

آن   UV-Vis فیرط 6. شرکل اسرت  نشان داده شرده

-UV یسرنجفی. در طنشران مری دهردساختارها را  

80 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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فصلنامه  

ISC   انجمن

نانو فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

Visشرررروند،یم بیررررکرررره دو مرررراده ترک ی، زمرررران 

 یحتر نی  بنرابراداشرته یبا هم همپوشران  شانیهافیط

انتقرررال  ی در صرررورت وقررروع بررررهمکنش، نوارهرررا

برا   2O3BrN4H5Cو    2O3ClN4H5C  ی هامولکول

حرال،  نیردارنرد. برا ا یهمپوشران ،12N12B نانوقفسره

مشررراهده  4و جررردول  6همرررانطور کررره در شرررکل 

و  2O3ClN4H5C/12N12B ی هرراکمپلکس شررود،یم

2O3BrN4H5C/12N12B  بره سرمت قرمرز   ییجابجا

که نشرانگر طرول مروج   دهندیرا نشان م  λmaxدر  

و  2O3ClN4H5Cجررررررذب  لیرررررردلبررررررالاتر برررررره 

2O3BrN4H5C .است 

 
و   12N12B، 2O3ClN4H5C ،2O3BrN4H5C ،2O3ClN4H5C/12N12B  مولکمول هما  ی کی . مشخصما  اپتموالکترون 4  ولجد

2O3BrN4H5C/12N12B  ی در فاز آب 

Compound E/eV λmax/ nm f Important contribution 

B12N12 7.577 163.628 0.1841 H-1->L+8 (31%) 
C5H4ClN3O2  5.579 222.230 0.2296 HOMO->L+1 (93%) 
C5H4BrN3O2 5.462 226.969 0.2629 HOMO->L+1 (94%) 
B12N12/ C5H4ClN3O2  5.466 226.832 0.2827 H-2->L+1 (93%) 
B12N12/ C5H4BrN3O2 5.313 233.467 0.2929 H-2->L+1 (85%) 

 

 
و   12N12B، 2O3ClN4H5C ،2O3BrN4H5C ،2O3ClN4H5C/12N12B مولکممممممول همممممما Vis-UV. طیمممممم  6شممممممکل 

2O3BrN4H5C/12N12B  ی در فاز آب 

 

 

 IRطیفهای آنالیز  -5-3

فرکانس به  یارتعاش  ی هامحاسبه  از    یسازنهی پس 

روش   از  استفاده  با  -PBE0-D3/6ساختارها 

31+G** فرکانس تمام  و  گرفت    یهاانجام 

ساختارها محاسبه در  مثبت    ی شده  مطالعه  مورد 

مولکول  IR  ی ها یمنحن  .بودند به    یهامربوط 

12N21B  ،2O3ClN4H5C،  2O3BrN4H5C  ،

2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B  آب فاز  شکل    یدر    7در 

داده پ،  12N12B  نانوقفسه.  است  شده  نشان   کیسه 

محدودهارتعاشی   در  توجه  ،  813-760  ی ها قابل 

  نشان داد را    cm-1  1404-1402و    1213-1211

با   از    .[27]دارد    یهمخوان  نیشیپ  قاتیتحقکه  بعد 

مولکولج و   2O3ClN4H5C  ی ها ذب 

2O3BrN4H5C  نانوقفسه    ی روB12N12  ،

قابل  کمپلکس  نیا  یارتعاش  ی ها فرکانس طور  به  ها 

در    ییها کی حال، پ  نیماندند. با ا   یثابت باق  یتوجه

کمپلکس  cm-1  2750.95و    2759.95   یهادر 
81 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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فصلنامه  

ISC 
انجمن نانو  

فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B ش تعامشاهده شد که به ار  

در    نی(. ا5اند )جدول  نسبت داده شده   O-H  یکشش

ا  یحال که  مولکول  هاکیپ  نیاست    یهادر 

2O3ClN4H5C    2وO3BrN4H5C  جذب از   ،قبل 

دهنده  بودند که نشان  cm-1  3150.32و    3157.75

درون  عی توز بار  ا  یمولکولمجدد  ها  کمپلکس  نیدر 

  تواند یم  O-Hکانس حالت کشش  فر بنابراین    است.

ا  ییکارا  یابیرز ا  ی برا مفمولکول  نیجذب    د یها 

پ تشک  وندیباشد.  آن در    B-N1شده    لیتازه 

  900.61تا    895.87  نی ب  یفرکانس  ،ها کمپلکس
1-cm  نیکه به وجود تعاملات مهم ب  دهدیرا نشان م 

  ن یاشاره دارد. در ا   نانوقفسهو    مشتقات فاویپیراویر

در    وندهایپ  ریسا  یارتعاش  ی ها فرکانس  ان،یم

 داشتند. یکم راتییها تغ کسکمپل

 
طی   7شکل    .IR  ها و    12N12B،  2O3ClN4H5C،  2O3BrN4H5C  ،2O3ClN4H5C/12N12B  مولکول 

2O3BrN4H5C/12N12B  ی در فاز آب 
 

و   12N12B، 2O3ClN4H5C ،2O3BrN4H5C ،2O3ClN4H5C/12N12B  مولکمول هما  ی کی مشخصما  اپتموالکترون .  5  جدول
2O3BrN4H5C/12N12B ی ز آب در فا 

Compound C1-N1 C4-N1- C4-O1 O1-H  C1-H B-N1(New bond) 

C5H4ClN3O2  1642.07 1642.07 1500.51 3157.75 3234.44 - 
C5H4BrN3O2 1639.51 1639.51 1499.64 3150.32 323286 - 
B12N12/ C5H4ClN3O2  1684.36 1633.96 1533.07 2759.95 3263.45 895.87 
B12N12/ C5H4BrN3O2 1682.43 1633.34 1532.26 2750.95 3263.09 900.61 

 

 آنالیز داکینگ مولکولی -6-3

ل  هاینتئ پروبرهمکنش   طراح  یگاندهاو  دارو    یدر 

ا  یادی ز  یتاهم   ی دارا  در  با  مطالعه،    یناست. 

از   اثرات    ی برا  یمولکول  ینگداکاستفاده 

82 

8 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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فصلنامه  

ISC   انجمن

نانو فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

 ،2O3NCl4H5C  ی ها مولکول  یبازدارندگ

2O3BrN4H5C  ،2O3ClN4H5C/12N12B  ،  و

2O3BrN4H5C/12N12B  رو اصل  ی بر   یپروتئاز 

COVID-19    بررسبررسی منظور  به   یشد. 

موقع  ل،اتصا   های یتموقع تحل  یتده  و    یلمختلف 

ترین مطلوب  ی انرژ   منفی  عنوان    یت موقع  ینتر به 

. شودیمشاهده م  9و    8  ی ها شد که در شکل  یینتع

ثابت  ی انرژ  یینتع  ی برا و  آزاد  ل  اتصا  ی ها اتصال 

(DocE    حسب حسب    Kiو    kcal/molبر  بر 

. یدانجام گرد  یمولکول  داکینگ  یز(، آنالیکرومولارم

و   DocE  یبا مقدار منف  و شرایط بهترداکینگقدرت  

 .[30]ارتباط دارد Ki تریینارزش پا

م  6جدول    نتایج ل  دهدینشان    یگاندهایکه 

2O3ClN4H5C    2وO3BrN4H5C  م قابل  در 

و    -4.46اتصال    ی انرژ   ی دارا  6LU7  یرندهگ

4.69-  kcal/mol    باKi    با و   541.00برابر 

367.31  μM    گیرنده مقابل  در    یدارا   5R82و 

  Kiبا    kcal/mol  -4.95و    -4.70اتصال    ی انرژ 

با   باشند  μM  233.84و    544.03برابر  با می   .

ا انرژمولکول  ینا  ینکهوجود  منف  ی ها    ی اتصال 

دارو نس  ی بالاتر به   مقابل  در    یپیراویرفاو  ی بت 

COVID-19ی بالا  مقادیر  ،[31]دهندینشان م  Ki  

رد    ها  یرندهگآن  تعامل با    ی مناسب بودن آنها را برا 

لکندیم مقابل،  در    یگاندهای. 

2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B  یرمقاد  Ki  یینی پا  یاربس  

برا  و  داده   COVID-19 با    برهمکنش  ی نشان 

مسبمنا نظر  به  ای .  رسندیتر  تنها با  وجود    ن 

  یانرژ  دارای    2O3BrN4H5C/12N12B کمپلکس

فاو  ی بالاتر  یمنف  تصالا به  در    یپیراویرنسبت 

 دارا می باشد.  6LU7 یرندهارتباط با گ

مولکولهای    ینب  متداول  یدروژنیه  پیوندهای  آن 

شده   شکل  هایرندهگآن  و    مطالعه   9و    8  ی ها در 

  ها یوند پ  ینخلاصه شده است. ا  6  و در جدول  نشان

  Glu166  ،3.22با    Å  2.67و    2.66  طول  ی دارا 

Å    باThr190  و  ،2.96  Å    باArg188   .هستند

ل  یحاک  یینها  گیری یجهنت که  است  آن    یگاند از 

2O3BrN4H5C/12N12B  سا به    یگاندها ل  یرنسبت 

و    ی انرژ   ی دارا  در   ی برتر  Kiاتصال  و  است 

م  یشتری ب  ییتوانا  یجه،نت ودر  با  کرونا    یروسقابله 

مقا  دارو  یسهدر  بنابرا  یپیراویرفاو  ی با    ین، دارد. 

  یی بالا  یتاز اهم  ینهزم  یندر ا  یشترانجام مطالعات ب

   برخوردار است.

 
تجز6جدول   تحل  یه.  و  یلو  پروتئ برهه   یها داده داکینگ  اتصال    ، 2O3ClN4H5C  ی هامولکول  ینب   یگاندل-ینکنش 

2O3BrN4H5C  ،2O3ClN4H5C/12N12B     2وO3BrN4H5C/12N12B    اصل  سایتهای با پروتئاز   )    COVID-19  ی فعال 

6LU7 وPDB ID: 5R82 ) . 

 

Protei

ns 
Compounds 

EDoc 

(Kcal/mo

l) 

Ki(uM

) 

NO.  

H-bonds 
Interacting residues (H-bonds) Bond lengths 

6LU7 

C5H4ClN3O2  
-4.46 541.0

0 

4 Glu166, Thr190, Arg188 3.19, 2.64, 3.23, 2.77 

C5H4BrN3O2 
-4.69 367.3

1 

4 Glu166, Thr190, Arg188 3.23, 2.61, 3.26, 2.75 

B12N12/C5H4ClN3O2  -3.98 1.21 4 Glu166, Thr190, Arg188 2.69, 2.66, 3.02, 2.14 

B12N12 C5H4BrN3O2 -4.23 1.12 4 Glu166, Thr190, Arg188 2.66, 2.67, 3.22, 2.96 

5R82 

C5H4ClN3O2  -4.70 
544.0

3 
3 Glu166, Thr190, Gln192 2.68, 2.84, 2.91 

C5H4BrN3O2 -4.95 
233.8

4 
5 

Ser121, Gln19, Gln69, 

Met17,Gly71 

3.12, 3.28,2.93, 2.91, 

3.05 

B12N12/C5H4ClN3O2  -2.84 8.25 3 Thr190, Gln192, Met165 2.49, 3.11, 3.26 

B12N12/C5H4BrN3O

2  
-2.95 6.89 3 Thr190, Gln192, Met165 22.49, 3.11, 3.23 

 
83 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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فصلنامه  
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انجمن نانو  

فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

 
 ،2O3ClN4H5C یگانممممممدهای. بممممممرهمکنش ل8شممممممکل 

2O3BrN4H5C  ،2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B    ی فعمال پروتئماز اصمل  سایتهایبا 

COVID-19 (PDB ID: 6LU7) 
 

84 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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فصلنامه  

ISC   انجمن

نانو فناوری 

 ایران

 دنیای نانو

 
با   2O3NBr4H5C/12N12Bو   2O3ClN4H5C ، 2O3BrN4H5C  ،2O3lNC4H5C/12N12B یگاندهای . برهمکنش ل9 شکل

 COVID-19 (PDB ID: 5R82) ی فعال پروتئاز اصل سایتهای
 

 

 

 . نتیجه گیری4

به   توجه  کوو  اهمیتبا  ظهور    19-یددرمان  و 

  یهامولکول  یدوارکننده،ام  یدجد  ی داروها 

2O3ClN4H5C    2وO3BrN4H5C   نانوقفسه   روی  

12N12B  قرار گرفتند. مطالعات نشان    یمورد بررس

ا که  قو   هامولکول  ینداد  طور    نانوقفسه با    ی به 

12N12B  داشته  یکووالانس  یوندپ  یکو    برهمکنش 

بور    ینب ن  نانوقفسهاتم  اتم  ها  مولکولآن    یتروژنو 

تحلدهند  یم  یلتشک که    QTAIM  یل.  داد  نشان 

شده  B-Nپیوند   تشکیل  پ  جدید  نوع    یوند از 

فرکانس    یجزئ  یکووالانس محاسبات  هستند. 

پا  یحاک  یارتعاش ها  کمپلکس  ی ار ساخت  یداری از 

2O3ClN4H5C/12N12B    و

2O3BrN4H5C/12N12B  باشد مقادمی    یانرژ  یر. 

تغ و    یهاکمپلکساین  در    یتقطب  ییراتجذب 

به    تواندی م  12N12B  نانوقفسهآن است که    یانگرنما

این    نانوحامل  یکعنوان   برای    ها مولکول مناسب 

نماید چشمگعمل  کاهش  انرژ  یر.  شکاف  در    ی در 

نکمپلکساین   حساسها  دهنده  این  بالای    یت شان 

این  در  نانوقفسه  ینها است. همچنمولکول  شناسایی 

واکنشنشان  QMDsنتایج   و    یری پذدهنده  بالا 

این  یداری پا باشدها  کمپلکس  مناسب  این . جذب  می 

افزا  12N12B  نانوقفسهروی  ها  مولکول   یش باعث 

ط در  موج  بررسگردید  UV-Vis  یفطول   ی. 

کمپلکس  نشان    یمولکول  داکینگ که  داد 

2O3BrN4H5C/12N12B   تصال ا  ی انرژ   دارای  

فاو   ی بالاتر   یمنف به  با    یپیراویرنسبت  ارتباط  در 

باشد    6LU7  یرندهگ می  ادارا  که  موضوع    ین، 

پتانسنشان  تواندیم  85به  کمپلکس  آن  بالقوه    یلدهنده 



 هفت( شماره هفتاد و 1403دنیای نانو، سال بیستم )
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و  ی دارو  یکعنوان   درمان    ی برا   یروسیضد 
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ABSTRACT 

In this study, the interaction of favipiravir derivatives including 6-chloro-3-hydroxy-pyrazine-

2-carboxamide and 6-bromo-3-hydroxy-pyrazine-2-carboxamide with B12N12 nanocages as a 

potential option for the treatment of COVID-19 disease was investigated by the computational 

method PBE0-D3/6-31+G** in both gas and aqueous phases. The results showed that the 

interaction of those derivatives on the B12N12 nanocages was significant and led to the 

formation of a relatively strong covalent bond between the boron atom of the nanocages and 

the nitrogen atom of those derivatives. The adsorption energy values for the 

B12N12/C5H4ClN3O2 complex were calculated to be -21.419 and -24.524 kcal/mol and for 

the B12N12/C5H4BrN3O2 complex to be -23.552 and -26.753 kcal/mol in the gas and 

aqueous phases, respectively. Vibrational frequency analyses showed that the complexes 

formed were structurally stable and the reactions were accompanied by negative enthalpy and 

free energy values. The adsorption energy values, polarity change, and solvation energy (Esol) 

in these complexes indicate that the B12N12 nanocage can act as a suitable nanocarrier for 

these molecules. The active sites of those compounds were investigated by molecular 

electrostatic potential (MEP) analysis. The significant decrease in the energy gap of those 

complexes after interaction indicated the high sensitivity of B12N12 nanocage in the detection 

of those derivatives. In the evaluation of those complexes, an increase in softness and 

chemical potential and a decrease in chemical hardness were observed, indicating high 

reactivity and low stability of the complexes. The UV-Vis spectrum also showed changes 

indicating an increase in the absorption wavelength. Finally, the antiviral activity of those 

derivatives and their complexes towards the main COVID-19 protease (6LU7 and PDB ID: 

5R82) was investigated. The results showed that the B12N12/C5H4BrN3O2 complex has the 

ability to bind to the active site of the 6LU7 receptor, which could indicate the potential of this 

complex as an antiviral drug for the treatment of COVID-19. 
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