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چکیده:
یکی از کاربردھای نانو تکنولوژی ، استفاده از نانوتیوب ھای کربنی برای انتقال مولکول ھای دارویی 

.بھ ھدف است
دارویی ، برھم جدیدناسایی خواصبرای نشان دادن خواص فیزیکی و شیمیایی بیو مولکول ھا و ش

. با بیومولکول ھا موضوع بسیاری از بررسی ھاست) CNTs( کنش نانوتیوب ھای کربنی 
CNTs یک ترکیب سنتزی با خواص مکانیکی  ، حرارتی ، الکتریکی ، نورشناختی  و خواص

. شیمیایی است کھ بھ طور گسترده درصنعت استفاده می شود
داروی ضد IRو مطالعات NBO ،NMRعی کردیم پارامترھای ترمودینامیکی ، در این مطالعھ ما س
کھ با نانوتیوب کربنی تک دیواره         )  متیل کومارین-٦ھیدروکسی -٤استیل -٣( سرطانی کومارین 

 )SWCNT ( برھم کنش داده است توسط محاسبات ھارتری فاک )HF (بررسی کنیم .
ز اھمیت این است کھ نتایج حاصل از محاسباتی نشان می دھد کھ کومارین در این پروژه ، نکتھ حائ

. یک ترکیب مناسب برای دارو رسانی است) SWCNT( متصل بھ نانوتیوب تک دیواره 



:مقدمه

ه ظرفیـت بـالاي   بسـیاري از داروهـا ک ـ  نانو مواد استفاده هاي متعددي از بعد پزشکی و داروسازي دارند
درمانی دارند به خاطر عوارض جانبی و یا مشکل تولیدشان به شکلی که به راحتی قابل واگذاري به بیماران 

حصول اطمینان از اینکه دارو به بافت یا بخش مورد نظر بدن بیمار هدایت شود. توسعه نمی یابندباشند
.یکی از مهم ترین مسائل دنیاي پزشکی است

سـرعت ومکـان زمـان، ویافـت دسـت هدفمنـد بـه دارورسـانى  توانمیانونفناورىبا
.نمودکنترلراآزادسازى دارو

رابیمارراحتىورضایتوبیشترکارایىجانبى کمتر،عوارضجدیددارورسانىسیستم هاى
.خواهند داشتدنبالبه

نترل شده به اهداف خاص کـه باعـث   دارورسانی نوین عبارتست از رساندن دارو در یک زمان معین با دز ک
. کاهش عوارض جانبی، درمان سریعتر، و اختصاصی براي هر یک از افراد می باشد

کاهش می دهدو باعث دلگرمی بیماران  براي ادامه رژیم مصـرف دارویـی مـی    مصرف را این شیوه دزهاي 
. شود

ه نـانوذرات  بـه نوبـه خـود داراي     دارورسانی  موفقیت هاي چشمگیر خود را مدیون نانوذرات می باشد ک ـ
خصوصیاتی مانند ظرفیت بالا براي حمل دارو،  اندازه مناسب براي عبور از سطوح خونی، قابلیت تجمع در 

.بافت هدف و  سطح فعال بسیار وسیع براي واکنش و سمیت پایین هستند
ن تر به غشاهاي سـلولی وارد  بنابراین پوشاندن دارو با مولکول هاي مختلف اجازه می دهد دارو خیلی اسا

پژوهشگران به تازگی در یافته اند که شکل خاصی از مولکولهاي کربن می توانند به خوبی وارد هسته . شود
امروزه این مولکولهاي کـربن  .سلولها شوند ومی توان از آنها درسیستم دارسازي وواکسیناسیون استفاده کرد

.ر درمان سرطان ،ژن درمانی وواکسیناسیون استفاده می شوددکه نانو تیوبهاي کربن نامیده می شوند

در این تحقیق با استفاده از یک مدل سازي کامپیوتري بر آنیم تا در مورد نحوه اتصال دارو بـه نـانوتیوب   
.اظهار نظر کنیم

سنسـورهاي  برهمکنش هاي نانو تیوب بـا بیـو مولکـول هـا کاربردهـاي متعـددي در زمینـه الکترونیـک        

. انتقال ژن  و کاربردهاي درمانی داردانتقال دارو شیمیاییبیو



.داروي مطالعه شده در این تحقیق از دسته کومارین هاست
کومارین ها یک دسته از ترکیبات شیمیایی آلی معطرمی باشند که در دسته ي ترکیبات بنزوپیرون قـرار مـی   

این ترکیب به طور طبیعـی در  .  ن بدون رنگ استکومارین در حالت استانداردش یک ماده ي بلوری. گیرند
تـوان در  را مـی کومـارین .یافـت مـی شـود   مثل کرفس، بابونـه، دارچـین و جعفـري   بسیاري از گیاهانی 

کومـارین در  .کوماروین داروي ضد سرطان و نوعی ماده ضد انعقـاد خـون اسـت   . آزمایشگاه هم تولید کرد
. و در تولید تعدادي از داروهاي ضد انعقاد خون استفاده می شودصنعت دارویی به عنوان یک مولکول پیشر

را بـراي پیشـگیري و درمـان    کومـارین . کومارین همچنین در بعضی از لیزرهاي رنگی  اسـتفاده مـی شـود   
.کنندهاي خاص قلبی استفاده میهاي خونی و براي درمان بیماريهاي خون در رگلخته

یوتري محاسبات شیمی کوانتومی ، سري گوسین است که می تواند یکی از متداولترین برنامه ي کامپ
تعدادي از خواص مولکول ها و واکنش ها شامل ساختار و انرژي هاي مولکول، انرژي هاي پیوند و واکنش 
، اوربیتال  هاي مولکولی، فرکانس هاي ارتعاشی ، بارهاي اتمی ، پتانسیل هاي الکترواستاتیک و دانسیته ي 

مسیر واکنش ، خواص ترمو شیمیایی ، ساختار و انرژي هاي مولکول، ممان هاي چند قطبی ، الکترون ، 
. را پیش بینی کند... ، قطبش پذیري ها و NMRخواص 

محاسبات می تواند برروي سیستم هاي در حالت فاز گازي یا در محلول ، و در حالـت پایـه یـا تحریکـی     
نوان ابزار قوي براي مکانیزم واکنش ها ، سطوح انرژي پتانسیل و می تواند به ع98پس ،گوسین . اتفاق افتد

.در گستره ي وسیعی  از مدل هاي تئوري تابع به کار می رود98گوسین . انرژي هاي تحریکی به کار رود
در این تحقیق با استفاده از یک مدل سازي کامپیوتري بر آنیم تا در مورد نحوه اتصال کومارین به نانوتیوب 

.ار نظر کنیماظه
، خـواص ترمـو شـیمیایی ، انـرژي     NMRبا استفاده از محاسبات کامپیوتري ،فرکانس هاي ارتعاشی ،طیف 

وانـرژي پـایین تـرین اوربیتـال مولکـولی اشـغال نشـده        )HOMO(بالاترین اوربیتال مولکولی اشـغال شـده   
)LUMO (امپیوتري مـی تـوان نتیجـه    و سپس نتیجه می گیریم آیا از این مدل سازي ک ـرا بررسی می کنیم

. گرفت که از     نانو تیوب ها می توان در دارورسانی کمک گرفت یا خیر
و اوربیتالهاي P، انواع هیبریدها ، پیوندهاي سیگما ، میزان مشارکت پذیري اوربیتالهاي NBOدر محاسبات 

HOMO وLUMO مقدار انرژي پیوند ، طول و زوایاي پیوندي و همچنین بررسی ممان دوقطبی و تعیین

،پارامترهاي جابه جایی شیمیایی و برهمکنش هاي NMRدر محاسبات . بررسی و مقایسه  می شود 

بدست می آید  در نهایت δو Δσو مقادیر عدد (σ11,σ22,σ33)پوشیدگی شیمیایی در سه بعد 

.جداولی طراحی شده و محاسبات فوق مقایسه و بحث و نتیجه گیري  می شود



. نانوتیوب می باشدبا دف از این پژوهش بررسی برهمکنش بین داروي کومارینه

با توجه به اینکه داروها سایت هاي مختلفی براي اتصال به نانومواد دارند و اتصال می تواند از هر کـدام از  

م جهت ما تمام مدل هاي مختلف را در نظر گرفته و سپس بررسی می کنیم از کدااین جهات انجام شود 

. امکان برهم کنش بیشتر و بهتر است

در این تحقیق ابتدا ایزومرهاي مختلف را براي برهم کنش فوق در نظر گرفتـه و سـپس بـا اسـتفاده از نـرم      

که داروي کومارین را بر ساختار الکترونی مولکول بیولوژیکیتیوبتاثیر نانوافزارهاي مختلف مثل گوسین 

. در نظر می گیریماست

ساس تحقیقات انجام شـده در ایـن زمینـه و در حیطـه تئـوري و بـا اسـتفاده از محاسـبات کـامپیوتري          بر ا

بررسی هاي لازم را براي ایـن بـرهمکنش   وپارامترهایی که در بررسی ساختار الکترونی مولکول موثر است

.انجام می دهیم

کنترلراآزادسازى داروسرعتومکانزمان،ویافتدستهدفمندبه دارورسانىتوانمینانوفناورىبا

نمود

نتایج این . لذا در این مطالعه به بررسی برهم کنش نانو مواد با مولکول هاي کوچک بیولوژیکی می پردازیم

با مولکول هاي بیولوژیکی براي کاربردهـاي مختلـف مفیـد    بررسی براي طراحی نانو مواد عامل دار شده 

.است

هاي مختلف را براي برهم کنش فوق در نظر گرفتـه و سـپس بـا اسـتفاده از نـرم      در این تحقیق ابتدا ایزومر

.در نظر می گیریم داروي کومارینرا بر ساختار الکترونی تیوبافزارهاي مختلف مثل گوسین  تاثیر نانو



فصل دوم

مطالعات نظري



:نگاهی کلی بر این فصل 

در شیمی محاسباتی. ی شیمی محاسباتی خواهیم پرداخت در این فصل به بررس
در مورد چگونگی انجام محاسبات شیمی . به روش هاي مکانیک مولکولی و کوانتومی اشاره خواهیم کرد

. کوانتومی و انواع مجموعه هاي پایه در برنامه گوسین و انرژي ها و توابع مربوطه صحبت خواهیم کرد
نانوتیوب ها از جمله تعاریف مختلف از فناوري نانو، اهداف و اهمیت، سپس به بررسی فناوري نانو و

چون هدف ما . می پردازیم... شاخه هاي مختلف نانو،مشخصات، کاربردها ، فناوري نانو در دارو رسانی و 
در این تحقیق پیوند دادن نانو تیوب با دارو است ما به بررسی دارویی به نام کومارین که دارویی ضد 

ی است خواهیم پرداخت که در آن به معرفی آن ، انواع آن ، سمیت کومارین ، کاربرد پزشکی سرطان
در آخر این فصل به پژوهش . خواهیم پرداخت ... کومارین، ساختار و واکنش هاي آن ، متابولیسم آن و 

.داشتر کرده اند مروري خواهیم هاي گذشته در مورد نانو داروها و محققانی که در این زمینه کا


