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 .تیواوراسیل، نانو مخروط، دارورسانی، بور نیترید-2واژگان كلیدی: 

 

 مقدمه  -1

 نانومخروط بور نیترید -1-1

نوری، فرد مانند زیست سازگاری، خواص نانوساختاری با خواص منحصربهمواد عنوان نیترید بههای بورنانومخروط     
اند. این شده در دارورسانی مورد توجه قرار گرفتهسازی کنترلگیری خاص و آزادافزایش انحلال پذیری دارو ، هدف

 .[1]های دارورسانی پیشرفته تبدیل کرده است ای جذاب برای سامانهنیترید را به گزینههای بورها، نانومخروطویژگی

 

 تیواوراسیل -2داروی  -2-1

شود. است که برای درمان پرکاری تیروئید و بیماری گریوز استفاده میتیواوراسیل یک داروی ضدتیروئیدی  -2داروی     

د. عوارض جانبی ممکن، شامل دههای تیروئیدی را کاهش میاین دارو با مهار آنزیم تیروپراکسیداز، تولید هورمون
 .[2] فید خون استهای سهای الرژیک، اختلالات کبدی و کاهش تعداد گلبولواکنش

 

 محاسباتی روش -2
و تابعیت   GGAدر سطح نظریه تابعیت چگالی با تقریب Dmol3 افزار ساختارها با استفاده از نرم ،در این پژوهش

PBE  برای توصیف تبادل و همبستگی و مجموعه پایهDNP از نوع  شده در این کار،نتخاب. نانومخروط ا[3] بهینه شدند

منظور جلوگیری از اثرات که بهباشد میآنگستروم  10طول  اتم نیتروژن به 24اتم بور و   24 متشکل از دبورنیترینانومخروط 
استفاده  1( دارو بر روی نانومخروط از رابطه adsEبرای محاسبه انرژی جذب ) مرزی اتم های انتهایی با هیدروژن اشباع شدند.

بورنیترید و جذب -های بورنیترید، دارو کمپلکس داروبه ترتیب انرژی adsE، و BNE ،drugE ،BN_drugE، که درآن شده است

 باشند.می
Eads = Edrug_BN – (Edrug + EBN ) 

 

(1) 

 گیرینتیجهبحث و  -3
عنوان عنوان داروی ضد تیروئید با نانومخروط بورنیترید بهتیواوراسیل به-2 (جذب) کنشهدف از این پژوهش، بررسی برهم

و نانومخروط تیواوراسیل -2نانوحامل، برای افزایش فراهمی زیستی و پایداری این دارو است. در ابتدا، ساختار هر دو ترکیب 
مختلف از نانومخروط و های دارو، در فاصله مولکولی بعد، (. در مرحله1شدند )شکل  سازیبهینهطور مچزا بهبورنیترید 

در هر مورد انرژی  .شدسازیتیواوراسیل بهینه-2و  نانومخروط حاصل از و ساختار کمپلکس قرار داده شدمناسبی های جهت
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محاسبه شده برای های جذب ی انرژیدامنه محاسبه گردید. 1با استفاده از رابطه جذب ترکیب دارویی و نانومخروط 

های جذب با توجه به انرژی .دست آمدبهکیلوژول بر مول  -487/265تا  -678/46از  های حاصلهتارهای کمپلکسساخ

. در باشدمیاز نوع شیمیایی تیواوراسیل، بر روی نانومخروط بورنیترید، -2ترکیب دارویی جذب مشخص گردید که شده، ارزیابی

، به باشدمی رین انرژی جذبکه دارای بیشت ،تیواوراسیل-2 با نیترید-بورساختار کمپلکس نانومخروط پایدارترین ، 2شکل 
 است. نمایش گذاشته شده

 

 

 

شده نانومخروط بور نیترید شکلتیواوراسیل، )ب( ساختار بهینه-2شده داروی )الف( ساختار بهینه 1شکل    

 

 
 ل و نانومخروط بور نیتریدتیواوراسی-2شده پایدارترین کمپلکس داروی ساختار بهینه 2 شکل
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