
ه عنوان بررسی محاسباتی کاربرد فسفرین ب
حامل دارویی برای انتقال داروهای شیمی 

درمانی

دانشکده شیمی ر دانشگاه صنعتی امیر کبی
(پلی تکنیک تهران ) 



اهمیت و ضرورت تحقیق
سرطان دومین عامل مرگ و میر جهانی 

9/6است و مسئول مرگ و میر سالیانه 
.  میلیون نفر در جهان است

در روش شیمی درمانی برای درمان 
سرطان سلول های سالم بدن نیز تحت 

.تاثیر قرار می گیرند

یکی از دغدغه های اصلی دانشمندان در 
ول شیمی دارویی انتقال دقیق دارو به سل

.های هدف می باشد 2



مقدمه و بیان مسئله 

ازآندرکهباشدمیسرطاندرمانشیوهترینرایجدرمانیشیمی
دنبدرهاسلولسریعرشدبردنبینازبرایقویشیمیاییمواد

دفهباسرطانیهایسلولبهدارودقیقانتقال.شودمیاستفاده
هایدغدغهترینمهمازسالمهایسلولبهآسیبکاهش

تقالانعنوانبههاساختارنانوازاستفادهاخیرا.باشدمیدانشمندان
هدفمندودقیقانتقالعلتبهدرمانیشیمیدرداروهایدهنده

.استگرفتهقرارتوجهموردهدفسلولبهدارو
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نانو مواد دو بعدی مختلف و کاربردهای آنها در 
علوم پزشکی

Graphene Silicate clays 
Layered double 
hydroxide(LDHs)

Transition metal 
oxides(TMOs)

Transition metal 
dichalcogenides
(TMDs)
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نانو مواد مختلف و کاربردهای آنها در علوم پزشکی

1 3 5

642

هداروی احیاکنند درمان نورگرمایی ضد میکروبی

مهندسی سلول 
های بنیادی

حسگرهای 
زیستی

انتقال دارو و ژن
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ویژگی های نانوساختارهای دو بعدی 

سمیت کم
نسبت سطح به

حجم بالا
شکل یکنواخت

اثرات مخرب کمبار سطحی
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شکاف باند قابل تنظیم

ویژه بسیار زیادسطح

توانایی هدف گیری تومور قوی

رزیست سازگار و زیست تخریب پذی

عوارض جانبی کمتر 

یه ایساختار ناهمسانگرد درون لا←ساختار راست لوزی و غیر مسطح←تک لایه فسفر سیاه ←فسفرن
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اهداف پژوهش
محاسبه پایداری سطح
فسفرن و داروها و انرژی

جذب میان آن ها

بررسی اثر دوپ شدن
بر Feو Caعناصر 

روی انرژی جذب

ی بررسی خواص الکترون
ب سطح فسفرن و ترکی

ان با داروها

محاسبه اختلاف چگالی
بار سطح فسفرن و 

داروها در حالت های 
مختلف 

بررسی خواص اپتیکی
ب سطح فسفرن و ترکی

آن با داروها
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1964در سال کوهن-هوهنبرگتوسط معرفی•
شودموج پایه از چگالی الکترونی استفاده میتابعبه جای DFTدر •

انرژی سیستم تابعی از چگالی خواهد بود•

DFT

در انتخاب نوع توابع انرژی DFTتفاوت میان روش های متنوع •
.همبستگی می باشد–تبادل 

مورد GGAو LDA ،Hybrid functionsتوابع تقریبی •
استفاده قرار می گیرند

توابع 
تقریبی
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توابع و تقاریب به کار رفته در این پژوهش

سیستم 
محاسباتی

• Ib-server

• Hawk

• Archer2

روش

• DFT-D3
• (introduced by 

grimme)

پکیج محاسباتی

• VASP
• (Vienna Ab initio 

Simulation Package)

توابع

• Plane-wavث
basis sets

• Projector-
augmented wave

• GGA-PBE
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VASPپکیج محاسباتی 

فایل های ورودی

• KPOINTS

• INCAR

• POSCAR

• POTCAR

فایل های خروجی

• CONTCAR

• OUTCAR

• CHGCAR

• WAVECAR

• ………
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طوحنتایج محاسبات بهینه سازی و پایداری س
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ساختار( eV) انرژی 

223.7Chlorambucil (𝐶14𝐻19𝐶𝑙2𝑁𝑂2)

98.63Chlormethine (𝐶5𝐻11𝐶𝑙2𝑁)

160.99Cyclophosphamide (𝐶7𝐻15𝐶𝑙2𝑁2𝑂2𝑃)

402.72Estramustine (𝐶23𝐻31𝐶𝑙2𝑁𝑂3)

160.97Ifosfamide (𝐶7𝐻15𝐶𝑙2𝑁2𝑂2𝑃)

218.86Melphalan (𝐶13𝐻18𝐶𝑙2𝑁2𝑂2)

98.65Nitrogen mustard (𝐶5𝐻11𝐶𝑙2𝑁)



تصاویر داروها پس از بهینه سازی

کلرامبوسیل

کلرمتین

سیکلوفسفامید

استراموستین

ایفوسفامید

ملفالان

نیتروژن ماستارد

13



بالک فسفر و نتایج محاسبات انرژی کات آف
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محاسبات همگرایی کی پوینت بالک

Energy (eV)KPOINTSNumber

-44.472× 3 ×41

-44.343 ×4 ×52

-44.384× 5× 63

-44.375 ×6× 74

-44.376 ×7 ×85

-44.377 ×8 ×96
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محاسبات کی پوینت بهینه فسفرن

Number KPOINTS Energy (eV)

1 2× 2 ×1 -654.5504

2 3× 3 ×1 -654.53922

3 4 ×4× 1 -654.54034

4 5× 5 ×1 -654.54019

5 6× 6× 1 -654.54022

6 7× 7× 1 -654.54021

7 8 ×8 ×1 -654.54022

8 9 ×9× 1 -654.54021
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محاسبات کی پوینت بهینه فسفرن
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فرمول محاسبه انرژی جذب 

⬥
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حالت های بررسی شده برای انرژی جذب هر دارو

انرژی جذب دارو روی سطح خالص فسفرن⬥

Caانرژی جذب دارو روی سطح فسفرن دوپ شده با ⬥

Feانرژی جذب دارو روی سطح دوپ شده با ⬥
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Feو Caمقایسه انرژی جذب داروهای بر روی سطح خالص فسفرن و سطوح دوپ شده با 

20

دارو بر روی سطح دوپ 

Feشده با 

دارو بر روی سطح 

 Caفسفرن دوپ شده با 

دارو بر روی سطح خالص 

فسفرن

Eads

Drug name

-2.04-2.28-1.29Chlorambucil

-0.81-1.02-0.56Chlormethine

-1.68-2.21-0.86Cyclophosphamide

-1.67-2.44-1.43Estramustine

-1.62-2.10-0.90Ifosfamide

-1.86-2.34-1.36Melphalan

-1.09-1.40-0.64Nitrogen mustard



Feو Caتصاویر جذب داروها روی سطح خالص فسفرن و سطوح دوپ شده با 

Chlorambucil

Chlormethine

Cyclophosphamide
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Feو Caتصاویر جذب داروها روی سطح خالص فسفرن و سطوح دوپ شده با 

Estarmustine

ifosfamide

melphalan

Nitrogen

mustard 22



داروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
chlorambucil

(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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chlormethineداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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cyclophosphamideداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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estramustineداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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ifosfamideداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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melphalanداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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nitrogen mustardداروی ( چپ ) و موهومی ( راست )نمودار بخش حقیقی 
(yy) و پایینی ( xx) در دو راستای بالایی 
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در دو chlorambucilداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ ( xx) راستای راست 
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در دو chlormethineداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ ( xx) راستای راست 
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در cyclophosphamideداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ ( xx) دو راستای راست 
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در دو estramustineداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ ( xx) راستای راست 
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در دو راستای ifosfamideداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ( xx) راست 
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در دو راستای melphalanداروی ( α) نمودار ضریب جذب 
(yy) و چپ( xx) راست 
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nitrogenداروی ( α) نمودار ضریب جذب  mustard در دو
(yy) و چپ( xx) راستای راست 
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سطح فسفرن و حالت نمودار چگالی حالات و ساختار نواری
chlorambucilهای مختلف داروی 
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نمودار چگالی حالات و ساختار نواری سطح فسفرن و حالات
chlormethineمختلف  داروی 
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سطح فسفرن و حالات نمودار چگالی حالات و ساختار نواری
cyclophosphamideمختلف داروی 
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سطح فسفرن و حالات نمودار چگالی حالات و ساختار نواری
estramustineمختلف  داروی 
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نمودار چگالی حالات و ساختار نواری سطح فسفرن و حالات
ifosfamideمختلف  داروی 
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نمودار چگالی حالات و ساختار نواری سطح فسفرن و حالت 
melphalanهای مختلف داروی 
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سطح فسفرن و حالت نمودار چگالی حالات و ساختار نواری
nitrogen mustardهای مختلف داروی 
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Band gap (eV)Name

0.702Phosphorene 

0.716Chlorambucil on phosphorene

0.709Chlormethine on phosphorene

0.710Cyclophosphamide on phosphorene

0.719Estramustine on phosphorene

0.705Ifosfamide on phosphorene

0.716Melphalan on phosphorene

0.713Nitrogen mustard on phosphorene

سفرنمقایسه بند گپ فسفرن و ترکیب داروهای مختلف با ف
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
chlorambucilداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
chlormethineداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
cyclophosphamideداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 

47



لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
estramustineداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
ifosfamideداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
melphalanداروی  

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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لف تصاویر مربوط به اختلاف چگالی بار حالات مخت
nitrogen mustardداروی 

دارو روی سطح خالص فسفرن

دارو روی سطح فسرن دوپ 
Caشده با 

دارو روی سطح فسفرن دوپ 
Feشده با 
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نتیجه گیری

فامیدسیکلوفس،کلرمتینداروهایجذبانرژیمقادیرجذبانرژیبهمربوطجداولبهتوجهبا⬥
هدفامانددرداروهااینآزادسازییعنیبودتریمثبتمقدارماستاردنیتروزتوایفوسفامید،

.استترمناسبداروهااینانتقالبرایفسفرنسطحگفتتوانمیوبودخواهدترآسان

اینکهاستزیادمقداریآهنوکلسیمعناصرشدندوپحالتدرداروهاهمهجذبانرژی⬥
لمشکباهدفاندامدرراداروسازیآزادکهباشدمیقویشیمیاییجذبیکنشانگرمقدار
.کندمیمواجه

باداروبترکیوفسفرنخالصسطحبرایالکتریکدیتابعحقیقیوموهومیتوابعنمودارهای⬥
یعنی.نداشتگیریچشمتفاوتآنوکلسیمعناصرباشدهدوپسطحوفسفرنخالصسطح

.کرداستفادهبتوانپرتودرمانیدرشایدمادهاینازکهکرداستنباطتوانمی
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نتیجه گیری 

با توجه به نمودارهای ضریب جذب مشاهده شد که جذب تمامی حالات بررسی شده در ناحیه⬥
.فرابنفش بود

ح خالص بررسی نمودارهای چگالی حالات و ساختار نواری بیانگر این بود که ترکیب دارو با سط⬥
ح هم دوپ شدن کلسیم و آهن روی سط. فسفرن تغییر خاصی در شکاف باند ایجاد نمی کند

.موجب تقاطع منحنی آن ها با سطح فرمی می شود و شکاف باند نداریم

رن نمودار های اختلاف چگالی بار نشان می داد که در حالت ترکیب دارو با سطح خالص فسف⬥
دهد اما اندکی انتقال بار بین سطح و دارو داریم که نشان از یک پیوند ضعیف واندروالسی می

مایانگر ترکیب دارو با سطح فسفرن دوپ شده با عناصر تراکم بار زیادی را نشان می دهد که ن
.یک جذب شیمیایی قوی است که آزاد سازی دارو را با مشکل مواجه می کند
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پیشنهادات

ردن دوپ کردن فلزات بیشتر روی سطح برای بررسی اثر دوپ ک⬥
روی خواص مختلف سطح و داروهای مختلف

بررسی خواص مختلف یک داروی خاص روی سطوح مختلف⬥

روی نانو مواد مختلف MDانجام محاسبات ⬥

روانجام محاسبات سینتیکی جهت محاسبه سرعت رهاسازی دا⬥

روی خواص مختلفPHبررسی اثر دما و ⬥
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سپاس از توجه و 
همراهی شما
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