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 چکیده
 کاهش در مهم داروی یکعنوان  ( بهAbiraterone) آبیراترون

 روشی یافتن.شودمی شناخته دنیا در پیشرفته پروستات سرطان اثرات

 پروستات یعنی آن هدف بافت به آبیراترون هدفمند انتقال برای

 هدفمند درمان بحث در مهم موضوع یک تواندمی هانانوذره توسط

 بر آبیراترون جذب اثرات تحقیق، نیا در باشد. آبیراترونوسیله  به

 (BNNT) نیترید بورن قفسنانو الکترونی و ساختاری خواص

 محاسبات از استفاده با )آب( حلال و گازی هایمحیط در خالص

 کارایی سنجش یافتن منظور به (DFT) چگالی تابعی نظریه

BNNT برای است. شده استفاده آبیراترون کننده حملعنوان  به 

 دوقطبی، ممان جذب، انرژی ساختاری، پارامترهای هدف، این تحقق

 هایویژگی مولکولی، هایاوربیتال انرژی حالت، چگالی نمودار

 ایجنت گرفتند. قرار بررسی مورد آن اسپکتروسکوپی و ترمودینامیکی

 روی بر آبیراترون داروی جذب انرژی که دهندمی نشان آمده دست به

 با گازی فاز در( Abiraterone-BNNT) نیترید-بور قفسه نانو

 آب حلال در ولی است بوده ولت الکترون -3/21 توجه قابل مقدار

 نشان دوقطبی ممان یها داده همچنین است. بوده ولت الکترون +7/2

 دبای 7221/1 با برابر و گازی فاز در کمپلکس برای که دهندمی

 پتانسیل و سختی شاخص همچنین است. مقدار ینبیشتر و است

 دارو برای الکتروفیلیسیتی شاخص و حداکثر نانوقفسه برای شیمیایی

 به دارو اتصال نیز IR اسپکتورسکوپی های داده است. بوده حداکثر

 کند.میتأیید  گازی فاز در را نانوقفس
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Abstract  

Abiratreone is known as the most important drug in 

reducing prostate cancer symptoms. Finding a way to 

transport the drug to targeted tissue by nanoparticles 

can be a crucial method in targeted therapy. At this 

survey adsorption of Abiraterone on structural and 

electronic properties of Boron-Nitrite at gas phase 

and in water solvent was studied using Density 

Functional Theory. It was aimed to investigate the 

applicability of BNNT as carrier for this drug. 

Different structural parameters, adsorption energy, 

dipole moment, density of state, molecular orbitals, 

thermodynamic and spectroscopy were considered to 

explore. The results indicate that adsorption energy of 

Abiraterone to the Nanocage in gas phase is -25/7 ev 

while for this complex in water it is 2/3 ev. 

Furthermore, a dipole moment value for complex in 

gas phase was the highest value and was 8/3428 

deby. Chemical hardness and chemical potential 

showed the highest amount for nanocage while the 

electrophilicity highest values were for Abiraterone. 

Besides, spectroscopic results also confirmed the 

adsorption of Abiraterone on BNNT nanocgae 

 

Keywords: Abiraterone, BNNT, DFT, Drug 

carriers, targeted therapy.  
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  مقدمه
 که است پروژسترون استروئیدی مشتق یک آبیراترون

 مقاوم پروستات سرطان به مبتلا بیماران درمان برای
 تجاری نام با دارو این شود.می استفاده اختگی به

 است آندروژن سنتز مهارکننده یک (Zytiga) زیتیگا
 و تستسترون هایهورمون سطح کاهش با که

 پروستات و هابیضه توسط تولیدشده دهیدروتستسترون
 Rehman et al., 2012; Agarwal) کندمی فعالیت

et al., 2010; Bono et al., 2011; Gartrell et. 
al., 2015). غدد تومورهای رشد از آبیراترون 

 جلوگیری دارند هورمون این به نیاز که پروستات
 مسیر در اصلی آنزیم مهارکنندهعنوان  به و نماید می

 این مهار است. CYP17A1 یعنی هاآندروژن سنتز
 است ناپذیر برگشت صورت به آبیراترونوسیله  به آنزیم

 با مرتبط هایفعالیت همه توقف موجب نتیجه در و
 این مصرف از ناشی جانبی عوارض شود.می آنزیم این
 بالا، فشار همانند ثانویه های سندروم شامل دارو

 بنابراین شود،می کلسیم کمبود و ادم مایعات، افزایش
 به دهنده انتقال هاینانوذره توسط دارو هدفمند انتقال
 یک تواندمی قفس نانو همانند پروستات هدف بافت
 ,.Fernández-Cancio et al) باشد مناسب گزینه

2016; David et al., 2013).  
 

 
 آبیراترون سرطان ضد داروی. 1 شکل

 
 از اىنانوذره رسانى دارو هاىسامانه مزیت علت به
 ریز و عضلانى دى،یور قیطر از بهتر نفوذ جمله

 تحقیقات قیتزر محل در کمتر کیتحر و جلدى
 نیهمچن .است انجام حال در هاآن روی بر ایگسترده

 دارو عدم و دارو محافظت جهت نانوذرات نیا از

 توانمى زین ستندین نظر مورد که ىیهابافت به رسانى
 Cossi et al., 1996; Loerting et) کرد استفاده

al., 1998). صنعت در ای گسترده طور به هانانوقفس 
 دلیل به هاقفسنانو گیرند.می قرار استفاده مورد

 پایداری جمله از فرد همنحصرب هایویژگی دارابودن
 زیادی توجه ،غیره و جرم به سطح مساحت نسبت بالا،

 جلب خود هب جدید های سیستم معرفی زمینه در را
 های محاسبه .(Sharma et al., 2016) اند کرده

 انجام آنها روی متفاوت های روش با مکانیکی کوانتوم
 انرژی پیوندی، هایزاویه مانند پارامترهایی و شودمی

 محاسبه دارو و هاقفس بین و دوقطبی ممان کل،
 در شکافت انرژی مثل پارامترهایی محاسبه با شود. می

 را ترکیب پایداری میزان توانمی دارو -قفس ترکیب
 ایجاد و ذرهنانو به دارو کردن نزدیک با سنجید.

 های حالت پایدارترینتوان  می دارو-نانوقفس کمپلکس
 پژوهش این در آورد. بدست را شده ایجاد کمپلکس

 نانوقفس کارگیری به امکان که است بوده این بر هدف
 ضدسرطان داروی حاملعنوان  به را نیترید بورن

 این کنیم. بررسی را آبی و گازی محیط در آبیراترون
 قرار زیادی توجه مورد اخیراً نیترید بورن نانوقفس
 مدل از 9111 سال در ترکیبات این گرفتند.

 .(Rubio et al., 1994) شد سنتز شده بینی پیش
 

 کامپیوتری محاسبات جزئیات

 و نیترید بورن نانوقفس آبیراترون، داروی ساختارهای
 با مکانیکی کوانتوم هایمحاسبه با آنها کمپلکس

 شدند سازی بهینه 91 گوسین افزار نرم از استفاده
(Frisch et al., 2016). از استفاده با هامولکول 

 همراه به B3PW91 سطح در DFT هایروش
 شدند سازی بهینه 311G(d,p)-6 پایه مجموعه

(Band, 2013). حالت چگاالی تابع نمودارهای 
(DOS )هایشکاف برای نظری سطح همین در 

 ;Javan et al., 2017) اند شده رسم انرژی

Momeni et al., 2017). پیوندی انرژی (Eads )
 نسبی پایداری به یابی دست منظور به ها کمپلکس برای
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 Hazrati) شد محاسبه دارو -نانوساختار برهمکنش در

et al., 2016; Ghasemi et al., 2019).  
 مختلفی کوانتومی شیمی پارامترهای ادامه در
 از معیاریعنوان  به که (η) شیمیایی سختی همانند

 آرایش تغییر برابر در شیمیایی یگونه مقاومت
 تمایل از معیاری (μ) شیمیایی پتانسیل ،الکترونی
 شاخص الکترونی، ابر دادن دست از به سیستم

 طی سیستم انرژی پایداری میزان () الکتروفیلیسیتی
 هاالکترون تعداد که ΔN پارامتر اطرافش، با بار انتقال

 با کندمی منتقل دیگر سیستم به سیستم یک از را
 ندشد محاسبه نکوپما نظریه معادلات زا استفاده

(Soltani et al., 2012; Calais et al., 1993; 

Ghasemi et al., 2018).  
 

 جنتای
 سازی بهینه

 مرحله هر به مربوط سازی بهینه انرژی نمودار 2 شکل
 آبیراترون بین کمپلکس ساختار به مربوط محاسبات از
 نشان آب حلال و گازی فاز در نیترید بورن نانوقفس و

 روند، دهندمی نشان نمودارها طورکه همان دهد.می
 به هاسیستم و شده انجام مرحله به مرحله سازی بهینه

  رسیدند. انرژی پایداری
های ، انرژیLUMOو  HOMOهای انرژی
(، انرژی برحسب EFl(، سطح فرمی )Egشکافت )

هارتری فاک و کیلو الکترون ولت و انرژی جذب 
(Eadsمربوط به بهینه ) سازی ساختارها در فاز گازی و

 آورده شده است.  2و  9های  حلال آب در جدول

 

 
 آب حلال و  گازی فاز در نیترید بورن نانوقفس و آبیراترون کمپلکس مرحله به مرحله یساز بهینه انرژی .2 شکل

 

آبیراترون، نانوقفس  دارویمربوط به  Eads )هارتری فاک و کیلوالکترون ولت( و، انرژی HOMO ،LUMO ،Eg ،EFlانرژی . 1 جدول

 فاز گازی بورن نیترید و کمپلکس آنها در

Compounds BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 

EHOMO (eV) -10.7883 -8.6439 -8.9826 

ELUMO (eV) -4.7404 -5.4520 -5.0635 

Eg (eV) 6.0479 3.1919 3.9191 

EFl (eV) -7.7643 -7.0479 -7.0230 

Energy (HF) -955.4775 -1062.5847 -2019.0066 

Energy (KeV) -25.9999 -28.9144 -54.9400 

Eads (eV) - - -25.7 
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آبیراترون، نانوقفس  دارویمربوط به  Eadsانرژی )هارتری فاک و کیلوالکترون ولت( و  ،HOMO ،LUMO ،Eg  ،EFlانرژی  .2 جدول
 در حلال آببورن نیترید و کمپلکس آنها 

Compounds BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 
EHOMO (eV) -11.0321 -8.9392 -8.9705 

ELUMO (eV) -4.5832 -5.0854 -5.0716 

Eg (eV) 6.4489 3.8538 3.8989 

EFl (eV) -7.8076 -7.0123 -7.0210 

Energy (HF) -956.3467 -1062.7356 -2018.9976 

Energy (keV) -26.0235 -28.9185 -54.9397 

Eads (eV) - - 2.3 

 
 الکترون دادن دست از توانایی HOMO اوربیتال

 نشان را آن گرفتن توانایی LUMO اوربیتال و
 HOMO انرژی بالای مقدار با هایمولکول دهد. می
 اینکمتر  مقدار دارای هایمولکول با مقایسه در

 دهندمی دست از ترراحت را خود های الکترون انرژی،
 در کهدرحالی هستند. پذیرترواکنش رو این از و

 قابلیت LUMO انرژی ترکم مقدار با هایمولکول
 مقدار دارای هایمولکول از بیشتر هاالکترون پذیرش
 با .(Becker et al., 1978) است انرژی بالای

 به مربوط LUMO و HOMO هایانرژی بررسی
 که دریافت توانمی 2 و 9 های جدول در ساختارها
 انرژی مقدار ینبیشتر دارای نیترید بورن نانوقفس

HOMO انرژی مقدار کمترین و LUMO فاز در 
 HOMO انرژی مقادیر است. آب حلال و گازی
 -9929/99 و -3889/99 برابر نانوقفس برای

 و -3191/1 برابر LUMO مقادیر و ولت الکترون
 است. آب حلال و گازی فاز در ترتیب به -1892/1

 برای ترکیب این بیشتر تمایل دهنده نشان نتایج این
  است. برهمکنش
 نانوقفس روی بر آبیراترون داروی جذب انرژی

 زیر رابطه طبق آب حلال و گازی فاز در نیترید بورن
  :است شده محاسبه

Eads=EAbiraterone-BNNT-(EAbiraterone +EBNNT). 
 نانوقفسه بر آبیراترون داروی برای جذب انرژی این

 در و ولت الکترون -3/21 برابر گازی فاز در نیترید بورن
 مقایسه با است. ولت الکترون +9/2 برابر آب حلال
 روی بر داروی که شودمی مشخص جذب هایانرژی

 حلال در که درحالی ،شده جذب گازی فاز در نانوقفس

 نگرفته صورت جذب و مثبت جذب انرژی مقدار آب
  است.

 
 نسبی پایداری و الکترونی هایانرژی

 آبیراترون، نیترید، بورن نانوقفس شده بهینه ساختارهای
 چگالی حالت نمودار نیترید، بورن -آبیراترون کمپلکس

(DOS) مولکولی هایاوربیتال و HOMO و LUMO، 
 شد. داده نشان 1 تا 9 های شکل در گازی فاز برای

 بر که بار انتقال برهمکنش انرژی شکافت، انرژی پارامتر
 دهد.می توضیح را گذاردمی تأثیر مولکول زیستی فعالیت

 هایاوربیتال بین انرژی فاصله انرژی این واقع در
HOMO و LUMO پایداری سازی شفاف به که است 
 بررسی و هامولکول شیمیایی پذیریواکنش و سینتیکی

 همچنین کند.می کمک ها مولکول درون بار انتقال
 را هاگونه یالکترون ویژگی و شیمیایی مواد جذب واکنش
 برای پارامتر این مقدار .(Pearson, 1985) کند ارزیابی

 کمپلکس و آبیراترون داروی نیترید، بورن نوقفسنا
 9191/9 ،9131/1 برابر ترتیب به نیترید بورن -آبیراترون

 مقادیر است. بوده فازگازی در ولت الکترون 1919/9 و
 است ساختار بیشتر پایداری دهنده نشان پارامتر این بیشتر

 دیگر به نسبت را نانوقفس بیشتر پایداری مورد این در که
  دهد. می نشان ساختارها

 بر LUMO و HOMO توزیع بررسی با
 توانمی آنها کمپلکس و دارو نانوقفس، ساختارهای

 همگن نانوقفس در ها اوربیتال این توزیع که دریافت
 داروی بر هااوربیتال این توزیع که درحالی است.

 اتم حاوی )حلقه آن پیریدنی حلقه روی بر آبیراترون
  است. (9 شکل در نیتروژن
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 طورکه قبلاً اشاره شد، اتصال داروی همان
آبیراترون به نانوقفس در فاز گازی صورت گرفته است. 

داروی آبیراترون  (O)این اتصال از سر اتم اکسیژن 
بوده است که به نانوذره بورن نزدیک شد و باهم پیوند 

 .(1بر قرار کردند )شکل 

نانوقفس بورن نیترید، شده  در ادامه ساختارهای بهینه
بورن نیترید، نمودار حالت  -آبیراترونآبیراترون، کمپلکس 

، LUMOو  HOMO های مولکولیاوربیتالچگالی و 
 مقدارآورده شده است.  8تا  1های در حلال آب در شکل

انرژی شکافت برای نانوقفس بورن نیترید، داروی 
ترتیب  بهبورن نیترید  -آبیراترون و کمپلکس آبیراترون

الکترون ولت بوده  1919/9و  9191/9، 9131/1برابر 
توان دید که نانوقفس دارای است. در اینجا نیز می

 ین پایداری را دارد.بیشترین مقدار انرژی شکافت و بیشتر
 
 

 
 

 

 
 گازی فاز در نیترید بورن نانوذره  LUMOو HOMO هایاوربیتال چگالی، حالت نمودار ،شده بهینه ساختار .3 شکل

 

 

 
 گازی فاز در آبیراترون داروی LUMO و HOMO هایاوربیتال چگالی، حالت نمودار ،شده بهینه ساختار .4 شکل
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 بورن نیترید در فاز گازی -کمپلکس آبیراترون LUMOو  HOMOهای شده، نمودار حالت چگالی، اوربیتال ساختار بهینه. 5 شکل
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 داروی نیترید، بورن نانوقفس (°µ) قطبیدو ممان
 فاز در نیترید بورن -آبیراترون کمپلکس و آبیراترون

 شده آورده 1 و 9 های جدول در آب حلال در و گازی
 مطلق قدر باشد تربزرگ قطبی دو ممان قدر هر است.
 تربزرگ قطبی دو ممان و یابدمی افزایش پیوند انرژی
 الکترونی ابرهای توزیع در بیشتر جایی بهجا گویای
 ترکیبات برای پارامتر این میزان مقایسه با است.

 فاز در آنها کمپلکس و نیترید بورن نانوقفس آبیراترون،
 مقدار ینبیشتر که دریافت توانمی آب حلال و گازی

 9128/8 با برابر و گازی فاز در کمپلکس یبرا آن
 جذب انرژی نتیجه بر منطبق نتیجه این است. دبای
 گازی فاز در نانوقفس بر دارو جذب انرژی که است
 روی بر آبیراترون جذب نتیجه در است. بوده بالا

 ممان مقدار و بار توزیع جابجایی گازی فاز در نانوقفس
  است. شده زیاد دوقطبی

 
 ملکول ساختار فرکانس محاسبات نتایج

 و فیزیکی هایویژگی تعیین منظور به محاسبات این
 و آبیراترون داروی نانوقفس، ترکیبات ترمودینامیکی

 گازی فاز در  نتایج است. گرفته صورت آنها کمپلکس
 شده آورده 1 و 1 های جدول در ترتیب به آب حلال و

 حرکت حال در طور دائم به ذرات که آنجایی از است.
 مجموع هستند جنبشی انرژی دارای و هستند
 نامیده گرمایی انرژی ذرات جنبشی های انرژی

 ترمودینامیکی کمیت یک گیبس آزاد انرژی شوند. می
 نشان را واکنش بودن خودی هخودب میزان که است
 یک گیبس آزاد انرژی میزان که هنگامی دهد.می

 خودی هخودبطور  به فرایند آن باشد منفی واکنش
 اتصال برای گیبس آزاد انرژی است. پذیر انجام

 برابر گازی فاز در نیترید بورن نانوقفس به آبیراترون
 هارتری 111911/9 برابر آب حلال در و 113311/9

   است. گرماگیر ترکیب دو هر اتصال نتیجه در است.
مختلفی همانند  شیمی کوانتومی در ادامه پارامترهای

 و پارامتر ()، (μشیمیایی ) پتانسیل، (η) سختی شیمیایی

ΔN در  شده ن اشارهکوپما نظریه ازمعادلات با استفاده
اساس تقریب کوپناتز بر ند.محاسبه شد 8و  3های  جدول

I یونیزاسیون و برابر  پتانسیل-E(HOMO)  وA انرژی 
 .است E(LUMO-) الکترونخواهی و برابر

 مقاومت اندازه گیری برای η شیمیایی سختی
 پیکربندی تغییرات برابر در شیمیایی ماده یک

 انرژی گیرد. کاهش می قرار بررسی مورد الکترون
با  .شود می شیمیایی سختی کاهش باعث شکافت

ی درنظرگرفتن مفهوم سختی شیمیایی، فاصله
ی بودن مولکول و فاصله معنی سختزیاد به  انرژی
باشد. مولکول می (s)بودن  کم به معنی نرم انرژی

 3های  ایی در جدولینتایج برای سختی و نرمی شیم
ترتیب فاز گازی و حلال آب نشان داده  برای به 8و 

 اند. شده
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 بورن نیترید در فاز گازی -آبیراترون و کمپلکس آبیراترون بورن نیترید، دارویممان دوقطبی نانوقفس . 3جدول 
Compounds BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 

 X = 0.0000 X = 1.0489 X = 7.0740 
Dipole moment Y = 0.0000 Y = 3.5768 Y = 4.1529 

(Debye) Z = 0.0000 Z = -1.3185 Z = 1.5215 
 Total = 0.0001 Total = 3.9537 Total = 8.3428 

 
 بورن نیترید در حلال آب -آبیراترون و کمپلکس آبیراترون ممان دوقطبی نانوقفس بورن نیترید، داروی .4 جدول

Compounds BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 
 X = 0.0000 X = 1.1408 X = 2.4648 

Dipole moment Y = 0.0039 Y = 4.9609 Y = 4.5818 
(Debye) Z = -0.0018 Z = -1.7333 Z = -0.0635 

 Total = 0.0043 Total = 5.3774 Total = 5.2031 

 
 فرکانس محاسبات از مستخرج گازی فاز در نیترید بورن نانوقفس -آبیراترون کمپلکس به مربوط ترمودینامیکی هایویژگی .5 جدول

    Energy (hartree/particle) 

Zp (Zero-point correction)    0.633420 
E0(Total electron energy and zero point)    -2018.373193 
ΔH (Zp + Total electrical and thermal energy)    -2017.705533 
Sum of electronic and thermal enthalpy    -2018.338008 
Total electrically-free energy    -2018.438869 
Gibbs free energy    0.567744 

  
 فرکانس محاسبات از مستخرج آب حلال در نیترید بورن نانوقفس به آبیراترون اتصال به مربوط ترمودینامیکی هایویژگی .6 جدول

    Energy(hartree/particle) 

Zp (Zero-point correction)    0.630338 
E0(Total electron energy and zero point)    -2018.366805 
ΔH (Zp + Total electrical and thermal energy)    -2017.702996 
Sum of electronic and thermal enthalpy    -2018.332390 
Total electrically-free energy    -2018.432797 
Gibbs free energy      0.564346 

 
دهند که ما کاهش سختی این نتایج نشان می

نیترید بعد از اتصال به  -شیمایی برای نانوقفسه بور
الکترون ولت در فاز گازی  1111/9به  9291/9دارو از 

 در حلال آب هستیم. پتانسیل 1111/9به  2211/9و 
 ابر دادن دست از به سیستم گرایش مقدار μ شیمیایی
مقدار این  .دهدرا نشان می آن سیستم الکترونی

به  3119/3پتانسیل برای نانوقفس بورن نیترید از 
به  8931/3الکترون ولت در فاز گازی و  -9299/3
الکترون ولت در حلال آب کاهش یافته  -9299/3

 و پایداری کاهش به منجر μ و η است. کاهش
 شود. می پذیری واکنش افزایش

 انرژی پایداری میزان  الکتروفیلیسیتی شاخص
 گیریاندازه را اطرافش با بار انتقال طی سیستم

 ساختار قدرت دهنده نشان  بیشتر مقدار کند. می
 و دارو نیترید، بورن نانوقفس برای شاخص این .است

 ،1138/1 برابر ترتیب به گازی فاز در آنها کمپلکس

 است. بوده ولت الکترون1812/92 و 1122/91
 از کدام هر برای شاخص این آب حلال در که درحالی

 و 3111/92 ،1121/1 برابر ترتیب به ترکیبات
 که هاییالکترون است. بوده ولت الکترون 1192/92
 شاخص دارای دارند بالاتری انرژی سطح

 کمپلکس و دارو مورد در .است یبیشتر الکتروفیلیستی
 بیشتر الکتروفیلیستی شاخص آب حلال و گازی فاز در

 .است
 از را هاالکترون تعداد که ΔNmax پارامتر همچنین

 نشان را کندمی منتقل دیگر سیستم به سیستم یک
 و دارو نانوقفس، برای پارامتر این مقدار دهد. می

 و 1919/1 ،1131/2 برابر ترتیب به آنها کمپلکس
 این است. بوده گازی فاز در ولت الکترون 1819/9
 برای آبیراترون داروی تمایل که دهندمی نشان مقادیر
 نیترید بورن نانوقفس از بیشتر اندکی الکترون انتقال
  است.
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 برای شده محاسبه ،ΔNmax (a. u.) و (،) الکتروفیلیستی (S) شیمیایی نرمی  (،μ) شیمیایی پتانسیل (،η) شیمیایی سختی .7 جدول
 گازی فاز در نیترید بورن -آبیراترون کمپلکس و آبیراترون، داروی نیترید، بورن نانوقفس

Property BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 

[I = -EHOMO] (eV) -10.7883 8.6439 8.9826 

[A = -ELUMO] (eV) -4.7404 5.4520 5.0635 

[η = (I - A) / 2] (eV) 3.0239 1.5960 1.9595 

[μ = -(I + A) / 2] (eV) -7.7643 -7.0479 -7.0230 

[S = 1 / 2η] (eV) 0.1653 0.3133 0.2551 

[ω = μ2 / 2η] (eV) 9.9678 15.5622 12.5852 

[ΔNmax = -μ / η] 2.5676 4.4160 3.5841 

 
محاسبه شده برای  ،ΔNmax (a. u.) و (،الکتروفیلیستی ) (Sنرمی شیمیایی ) (،η(، سختی شیمیایی )μپتانسیل شیمیایی ) .8 جدول

 بورن نیترید در حلال آب -نانوقفس بورن نیترید، داروی آبیراترون، و کمپلکس آبیراترون
Property BNNT Abiraterone Abiraterone-BNNT 

[I = -EHOMO] (eV) -11.0321 8.9392 8.9705 

[A = -ELUMO] (eV) -4.5832 5.0854 5.0716 

[η = (I - A) / 2] (eV) 3.2244 1.9269 1.9494 

[μ = -(I + A) / 2] (eV) -7.8076 -7.0123 -7.0210 

[S = 1 / 2η] (eV) 0.1551 0.2595 0.2565 

[ω = μ2 / 2η] (eV) 9.4526 12.7594 12.6432 

[ΔNmax = -μ / η] 2.4214 3.6392 3.6016 

 
برای ترکیبات  Nmaxهمچنین با بررسی پارامتر 

نانوقفس، دارو و کمپلکس آنها در حلال آب مقادیر 
بوده  1991/9و  1912/9، 1291/2ترتیب برابر آنها به

است. در اینجا نیز میزان تمایل به انتقال الکترون در 
 دارو اندکی بیشتر از نانوقفس بود است. 

 آبیراترون کمپلکس برای IR سنجی طیف یها داده
 شده داده نشان نیز 1 شکل در نیترید بورن نانوقفسه و

 شامل که دارد وجود طیف این در اصلی پیک دو است.
 899 و 9199 و گازی فاز در متر برسانتی 899 و 9191

 محدوده در پیک هستند. آب حلال در متر سانتی بر
 چرخشی حرکات معرف متر سانتی بر 899 تا 899

 در کمپلکس مورد در پیک این هستند. وجهی هشت
 سمت به فازگازی در که درحالی ،دارد وجود آب حلال
 محدوده در هاپیک همچنین است. داشته شیف 899

 پیوندهای محدوه در متر سانتی بر 9129 تا 9299
 ,.Bharti et al) دهندمی نشان را هاوجه درون

 باند به 9189 تا 9129 محدوده هایپیک و .(2017
 نیترید -بور ساختار درون در B-N کششی چرخش قوی
 است مرتبط شود می ایجاد دارو به اتصال با که

(Beheshtian et al., 2013; Komasa, 2018). 

 مشاهده گازی فاز در کمپلکس مورد در قوی باند ینا
 در که حالی در است. بوده متر سانتی بر 9191 برابر و

 9199 سمت به باند این آب حلال در کمپلکس مورد
 برای ترقوی وجهی درون پیوندهای و داشته شیف

  کند.میه توجی را نانوقفس
 

 گیری بحث و نتیجه

 و آبیراترون، ضدسرطانداروی در این تحقیق جذب 
ی محاسباتدر سطح  کمپلکس آنها نانوقفس بورن نیترید

و  6-311G (d,p)با مجموعه پایه  B3PW91 با روش
بررسی شد.  (DFT)با استفاده از روش تابعی چگالی 

انجام شد و  91گوسین  افزار سازی با استفاده از نرم بهینه
 مقدارانرژی جذب، ممان دوقطبی، شکافت انرژی و 

HOMO و LUMO،  پارامترهای ترمودینامیکی و
 جذب انرژیها بررسی شدند. اسپکتروسکوپی آن

است،  شده منفیدر فاز گازی  کمپلکس برهمکنش
که حلال در آب انرژی جذب مثبت بوده است.  درحالی

 فازگازی و حلال آب در HOMO همچنین انرژی
 نشان که است منفی مقدار نانوقفس دارای بیشترین

 است.  مرحله این در الکترون پذیرش بهترین دهد می
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 آب حلال و گازی فاز در نیترید بورن نانوقفس و آبیراترون داروی کمپلکس مربوط IR طیف .9 شکل

 

و حلال البته شکافت انرژی کمپلکس در فاز گازی 
نتیجه پایداری این مولکول  باشد، درآب بزرگ می

پذیری کمتر است.  بیشتر، انتقال بارکمتر، واکنش
دهد که ممان های ممان دوقطبی نشان می داده

فاز گازی بیشترین مقدار بوده و  دوقطبی کمپلکس در
انرژی کمیت ترمودینامیکی  در نتیجه پایدارتر است.

آزاد گیبس برای اتصال آبیراترون به نانوقفس بورن 
و در حلال آب  113311/9نیترید در فاز گازی برابر 

هارتری است در نتیجه اتصال هر دو  111911/9برابر 
 ترکیب گرماگیر است. 

 پتانسیل و شیمیایی سختی میزان ینبیشتر
 است. بوده نیترید بورن نانوقفس به مربوط ایییشیم

 ینبیشتر دارای حلال و گازی فاز در آبیراترون داروی
 قدرت شاخص این است. الکتروفیلسیتی شاخص

 افزایش با و کندمی گیریاندازه را ساختار الکتروفیلی
 افزایش دوستی الکترون الکتروفیلسیتی، شاخص

 نشان نیز IR اسپکتروسکوپی های داده یابد. می
 به آبیراترون اتصال گازی فاز در که دهند می

 کششی پیک نتیجه در گرفته صورت نانوقفس
 مشاهده اتصال، اثر در B-N پیوندهای چرخشی

 به دارو اتصال آب حلال در حال عین در شود. می
 به مربوط های پیک و است نگرفته صورت نانوقفس

 نشان را نانوقفس ساختار وجهی درون پیوندهای
 دهند. می
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