
 

 
 

 

 MOF-5سازی جذب داروی مترونیدازول در مطالعه شبیه

بهادری قره اکرم  

 کارشناسی ارشد 

 شیمی فیزیک 

 دانشگاه نیشابور 

bahadori62akram@gmail.com 

 چکیده:

(، نسل جدیدی از پلیمرهای کئوردیناسیونی نانو metal-organic frameworksآلی )-های فلزچارچوبزمینه و هدف: 

ی هر دو هااشتن ویژگیدآلی به دلیل -اند. چارچوب فلزهای فلزی ساخته شدهمتخلخل هستند که از اتصال دهنده آلی و خوشه

ه عنوان حامل داروی ب MOF-5شوند. بر همین اساس در تحقیق حاضر دارورسانی محسوب میگروه، به عنوان مواد مناسبی در 

 مترونیدازول مورد بررسی قرار گرفت.

ر شرایط داخل بدن، از د MOF-5در تحقیق حاضر برای بررسی میزان جذب داروی مترونیدازول بر روی ساختار   ها:مواد و روش

، رسم و بهینه شد. سپس با GaussViewافزار با نرم MOF-5برای این منظور ساختار دارو و سازی مولکولی استفاده گردید. شبیه

 اصل با هم مقایسهسازی جذب در دماها و فشارهای مختلف انجام شده و نتایج حشبیه Materials studiesافزار استفاده از نرم

 گردید. 

رسد که ارد. به نظر مید MOF-5مترونیدازول جذب مناسبی بر روی  سازی کامپیوتری نشان داد کهنتایج حاصل از شبیه نتایج:

ید. از طرفی بررسی آگراد به دست میی سانتیدرجه 5/37و  5/36کیلوپاسکال و در دماهای  17تا  15بهترین جذب در فشارهای 

 دارو را دارد.  بیشترین میزان جذب MOF-177های فلز آلی نشان داد که جذب مترونیدازول بر روی سایر چرچوب

باشد با این رونیدازول میبه عنوان حامل داروی مت MOF-5ی پتانسیل نتایج حاصل از تحقیق حاضر نشان دهنده گیری:نتیجه

به عنوان حامل  MOF-5های استفاده از حال این مشاهدات نیازمند انجام آزمایشات عملی در آزمایشگاه برای بررسی سایر جنبه

 مترونیدازول است.

 ، مترونیدازول، حامل داروMOF-5چارچوب فلز آلی،  کلمات کلیدی:
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 مقدمه

که  ، زیست تخریب پذیر و دارای ماهیت ذاتی استسازگارهای زیستترین کامپوزیت( یکی از متنوعMOFآلی ) -های فلزچارچوب

ویکردهایی دارو به ر یله حاملکاربردهای  متنوعی دارد. وسای برای انتقال مواد دارویی مورد استفاده قرار گرفته و به عنوان وسیله

وز ه هر فرم دکی رسد برای انتقال یک مولکول دارویی اشاره دارد، و همچنین مواد دارویی در بدن به اثر درمانی مطلوب خود م

 د. برای یکحفظ کن ها رانای طراحی شود که سطح درمانی دارو را به محل عمل رسانده و در کل رفتار آدارویی باید به گونه

ر های اخیالسند. در آل لازم است تا مدت زمان طولانی، غلظت دارو را در سطح معینی معین حفظ کسیستم رهاسازی دارویی ایده

ز زیست ابارتند عترین مزایای مواد حامل دارو سیستم رهاسازی دارو یک روش جالب سازماندهی شده در دارورسانی است. مهم

 .(1)باشد و توانایی دستیابی به حداکثر ظرفیت بارگیری دارو می pH، پایداری در برابر تغییرات سازگاری

MOF ها ای آنها حفرهها یهای عملکردی درون کانالمختلف هستند که گروههای ها مواد متخلخل کریستالی سه بعدی با هندسه

توان به می MOFشوند. از خصوصیات منحصر به فرد های هماهنگی متخلخل شناخته میقرار دارند و همچنین به عنوان شبکه

د. این ن اشاره کریاد آزسطح بسیار  اندازه منافذ متغیر، خواص ساختاری قابل کنترل، تخلخل فوق العاده زیاد، چگالی کم و مساحت

لیز، ش، کاتاای برای کاربردهای مختلف از جمله حذف مواد سمی از جمله جذب، سنجماده به عنوان مواد امیدوار کننده

 لاتعل و انفعافده است. ای در نظر گرفته شهای هستهلومینسانس، جداسازی، وسیله دارورسانی، اصلاح رادیواکتیو و تجزیه زباله

MOF دروالس، اتصال هیدروژن، برهمکنش با دارو باید نیروی وانπ-πامل الکترواستاتیک با ، پیوندهای کوئوردیناسیون و تع

 .(2)کاتیون باشد -آنیون

کند؛ ازین جهت که داروهای تر از زمان کشف آنها رشد میو در دامپزشکی بسیار سریعها در انسان امروزه استفاده از آنتی بیوتیک

ها است که از . مترونیدازول دارویی از خانواده آنتی بیوتیک(3)پیشگیرانه در معالجه چندین عفونت در انسان و حیوان ایجاد شود 

های میکروآئروفیلیک مؤثر است. این دارو ضد باکتریایی ای بی هوازی و باکتریههای ناشی از باکترینظر بالینی در انواع عفونت

گیرد. علاوه بر این، در هوازی، فعالیت ضد پروتوزوا، ضد باکتری و ضد آمیبی مورد استفاده قرار میاست که در معالجه عفونت بی

به صورت تجاری تحت نام مترونیدازول  گیرد.رار میدرمان تریکومونیاز دستگاه تناسلی مردان و همچنین زنان مورد استفاده ق

Flagyl شود، در دسترس است. داروی موجود در فرمولاسیون سریع بیوتیک دیگری استفاده میکه به تنهایی یا در ترکیب با آنتی

دهان و طعم نامطبوع فوری، دارای انواع مختلفی از عوارض جانبی از جمله استفراغ، ناراحتی معده، از دست دادن اشتها، خشکی 



 

 
 

شود. امروزه، به یک ای در بازار موجود نیست و در دوزهای متعدد تجویز میفلزی است. در حال حاضر هیچ فرمولاسیون گسترده

سیستم تحویل داروی خوراکی کارآمد برای برطرف کردن مضرات مرتبط با مترونیدازول و بهبود فرآیند اهمیت بالینی که قادر به 

های فوق، سنتز یک نانوکامپوزیت تر در بدن باشد، نیاز است. با توجه به واقعیتاروهای درمانی برای یک دوره طولانیحفظ غلظت د

( به عنوان یک وسیله نقلیه موفق MTD( به عنوان ماده میزبان برای انتشار طولانی مدت مترونیدازول )MOF5آلی )-مبتنی بر فلز

 Mercaptopurine -6و  Fluorouracil (5-FU)-5شده است و نسبت به داروهایی مانند  در زمینه انتقال مواد دارویی ارائه

(6-MP)  (5, 4)قدرت بارگیری دارویی بالایی دارد. 

 د متخلخلانواع موا

-3خل؛ مواد مزومتخل-2خلخل؛ مواد میکرومت-1شوند: مواد متخلخل از نظر اندازه منافذ در چند دسته اصلی تقسیم می

تر، مساحت سطح واد هیبریدی. هرچه سایز حفرات کوچکم-5واد در محدوده بین مزو و ماکرو متخلخل؛ م-4ماکرومتخلخل؛ 

 .(6)شود که در کاربرد این در زمینه جذب سطحی حائز اهمیت است بالاتری ایجاد می

(، نسل جدیدی از پلیمرهای کئوردیناسیونی نانو متخلخل هستند که از metal-organic frameworksآلی )-های فلزچارچوب

نوان مواد عهای هر دو گروه، به لی به دلیل داشتن ویژگیآ-لزاند. چارچوب فهای فلزی ساخته شدهاتصال دهنده آلی و خوشه

-داشتن گروه منافذ، شوند زیرا دارای خصوصیات منحصر به فردی از جمله قابلیت تنظیم اندازهمناسبی در دارورسانی محسوب می

د نحصر به فرماختار سبا داشتن های عاملی در تخلخل، سازگاری زیستی بالا، مقدار جذب بالایی از دارو و کنترل مناسب رهش را 

 .(7)هستند 

نتز س-3نتز میکروویو، س-2هیدروترمال، -1ها عبارتند از: وشرشوند که این های گوناگون تولید میآلی به روش-های فلزچارچوب

 .(7)م روش بخار آرا-6یمیایی، سنتز الکتروش-5کوشیمیایی، سنتز مکانی-4سونوشیمیایی، 

لی ترکیبی. این آ-ارچوب فلزچ-3، آلی مغناطیسی-چارچوب فلز -2ر، آلی زنجیر وا-چارچوب فلز-1ها عبارتند از: MOFانواع 

 وانی سکنترل دارور ها،ای مختلف از جمله جداسازی و ذخیره گازها، خالص سازی آب، جذب یا بازیافت حلالهترکیبات در زمینه

ن ظرفیت با داشت MILلی مانند خانواده آ-های فلزهای اخیر مشخص شده است که چارچوبنیز پزشکی کاربرد دارند. در طی سال

 سانی محسوبرم دارو ها به عنوان حاملین مناسب دارویی در سیستئولیتجذب بالای دارو نسبت به سایر ترکیبات متخلخل نظیر ز

 .(8)شوند می

 آلی-های فلزچارچوب

(، مورد توجه دانشمندان قرار گرفت. MOFآلی )-های فلزدر مورد مواد متخلخل و چارچوب Tomic، اولین انتشار 1965در سال 

ها که با MOFشود. ها بر آینده فناوری انسان، مشخص میکنند و تأثیر آناهمیت این مواد با نقشی که هر روز در زندگی ایفا می

غیرآلی متخلخل قرار -اند، در طبقه ترکیبات هیبریدی آلیفلزی متصل شده توسط لیگاندهای آلی ساخته شده 1های اکسوخوشه

                                                            
1 oxo 



 

 
 

آلی )واحد ساختمان ثانویه(  2SBUها هم پیوندهای آلی و هم مراکز فلزی دارند. پیوندهای آلی به عنوان MOFگیرند. ساختار می

ند که در ساختارهای شومعدنی محسوب می SBUکنند؛ اما مراکز فلزی، عمل می "بند"شوند که به عنوان در نظر گرفته می

MOF  سه بخش اصلی (9)کنند را بازی می "اتصالات"نقش .MOF  معدنی و لیگاندهای شامل توپولوژی چارچوب، مراکز فلزی

در صورت داشتن توپولوژی زئولیت توسعه یافته، منجر به تشکیل منافذ بزرگتر و  MOFباشد. ساختارهای معدنی و آلی آلی می

معدنی است، و ابعاد شبکه توسط  SBUsها خواهند بود. اندازه منافذ بزرگ به دلیل گسترش اندازه تخلخل بالاتری از زئولیت

معدنی به دلیل تخلخل زیاد و لیگاندهای ارگانیک  SBUشود. علاوه بر این، طول پیوند بین زرگ تعیین میهای فلزی بخوشه

-به عنوان بلوک MOF. مراکز فلزی و لیگاندهای مختلفی برای تولید (10)مند خواهد بود تری بهرهتر، از قطر منافذ بزرگطولانی

 گردد. های فیزیکی و شیمیایی میشوند، که منجر به انعطاف پذیری مناسب برای تغییر ویژگیهای ساختاری مولکولی اعمال می

MOFتثبیت کردن کاتالیزورهای مولکولی در  تری برایها به دلیل داشتن بالاترین حجم منافذ و سطح خاص، به عنوان بستر بزرگ

توانیم این مواد را با داشتن خاصیت انتخابی بالا نسبت به یک واکنش شوند. علاوه بر این، ما میسوبسترای رسانا شناخته می

-شههای فلزی یا خوشیمیایی خاص تنظیم کنیم. پیوندهای بین اتمی جامد به یک صفحه محدود نمی شوند؛ بدین صورت که یون

ها و مولکولهای آلی به صورت سفت و سخت به هم پیوند می خورند و توسط پیوندهای کوئوردینانسی، پلیمریزاسیون خود مونتاژ را 

-ای به داخل ساختارهای سه بعدی کشیده میدهند، که نتیجه آن اجزای کاملاً کریستالی مانند ترکیبات قابل ملاحظهانجام می

ها( شناخته عنوان یک رویکرد برای تقلید از ترکیبات معدنی )به عنوان مثال، زئولیت به MOF. به طور معمول، ظهور (11)شوند 

ها  MOFمتناقض است.  MOFتوان عملکرد دقیق، شکل و اندازه منافذ را کنترل کرد، که این از نظر ها  نمیزئولیتدر شود. می

شوند. در شرایط خاص وان بهترین ترکیبات ایده آل شناخته میگیرند، و به عندارای قوام هستند و به راحتی مورد استفاده قرار می

تواند جهان نامتناهی ترکیبات آلی توانند در حالت جامد مونتاژ شوند. تنوع گسترده چنین ترکیبات ابتدایی میها میسنتزی، آن

وجود  MOFنظم در آماده سازی های ساختاری مهیبریدی را تضمین کند. با این حال، بررسی مقالات نشان داد که برخی موتیف

هایی با یک یا چند اهداکننده اتم نیتروژن یا باشد. به طور معمول مولکولها میدارد که تلاشی برای پیش بینی معماری آن

 .(12)گیرند های فلزی قرار میها مانند پلی بین یونگیرند. این مولکولهای آلی مورد استفاده قرار میاکسیژن برای مولکول
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 .(12)بسیار متخلخل  MOFچندین ساختار  -1شکل

و، انیریدیل و سیپهای روهگها، شوند(، کربوکسیلاتها )به ویژه آنهایی که از ایمیدازول، اسید اگزالیک و بنزن مشتق میپلی آمین

از این روش  MOFمیایی ها از جمله لیگاندهای رایج هستند. در حقیقت، شیمیدانان برای تأیید مسئله تغییر شیاترها و فسفونات

ساختار  دند. چندینینی کربدستکاری مولکولی استفاده کردند و همزمان توپولوژی شبکه را با شکل، اندازه و کنترل ابعاد آنها پیش 

MOF (12)ارائه شده است  1-2شکل  بسیار متخلخل در . 

ی که از یک گروه واکنشی خاص استفاده هایتوان از طریق ترکیب عملکردی در پیوند دهندهیک ویژگی هدفمند در مواد فله را می

کنند، یک کایرال یا یک مرکز ردوکس بدست آورد. تغییر در مولکولهایی که از نظر تجاری در دسترس هستند، از جمله تغییر می

قابل، های جدید، سنتز ارگانیک به سبک قدیمی، یا آماده سازی درجا، تأثیر قابل توجهی دارد. در مدر شکل گیری پیوند دهنده



 

 
 

های بین هندسه تناسب و ابعاد محصول نهایی ارتباط وجود دارد: اندازه یا سختی مرکز فلزی، پیکربندی الکترونیکی و حالت

 .(12)گذارد کوئوردیناسیونی که بر توپولوژی حاصل از چارچوب تأثیر می

 آلی -های فلزها و نام چارچوبدسته بندی

"MOF" آلی است که معمولاً به عنوان یک اسم عمومی برای گروهی از ترکیبات استفاده می شود. هر گاه -مخفف چارچوبهای فلز

آلی جداگانه است. تجزیه و تحلیل خصوصیات و -پس از این کلمه تعدادی اعداد به دنبال آن بیایند، به معنای یک چارچوب فلز

 ‒ IRMOF-1با همان تقارن  MOFهای چارچوب با خواص مورد نظر مانند خانواده تواند به طراحی سازهمی MOFساختارهای 

16-IRMOF با ترکیب مشخص،  "آلی-پلیمرهای کوئوردیناسیون فلز"( کمک کند. اصطلاح 3آلی ایزورتیکولار-های فلز)چارچوب

، UiO ،MIL ،HKUSTان از جمله ها بر اساس مکان کشفشMOFشود. بسیاری از اغلب توسط محققان روسی و چینی استفاده می

LIC شوند. توپولوژی زئولیت، خانواده بزرگ دیگر گذاری میو غیره نامMOF های فلزی مانند آهن، کبالت، مس، روی و است. یون

ین شوند و به اهای ایمیدازول به هم متصل میغیره توسط چهار قطعه ساخته شده از اتمهای نیتروژن احاطه شده، و از طریق حلقه

)چارچوب زئولیت  4ZIFتوان با استفاده از یک عدد و مخفف ها را میMOFهای مختلفی داشته باشند. این توانند ویژگیصورت می

-CPL ،F-MOFشوند مانند های تحقیقاتی میهبندی گروهای دیگر منجر به طبقهگذاری کرد. بسیاری از طراحیایمیدازولات( نام

 .MOP-1 (13 ,14)و  1

 شبیه سازی تحویل دارو

-جوی روشاست. جست های مهم قرن جدید تبدیل شدههای خاص به یکی از تلاشها و بافتهدف قرار دادن مواد دارویی به اندام

ی برای اند رشتهچکه شامل یک رویکرد علمی های مرزی است های جدید، عملکرد یکی از حوزههای جدید تحویل دارویی و شیوه

 . (15)های درمانی و دسترسی زیستی در سایت تحویل خاص است های اساسی در بهبود شاخصارائه پیشرفت

-ها از جمله سرطان امکان پذیر میی منحصر به فرد را برای درمان بیماریهانانوذرات به عنوان سیستم عامل تحویل دارو، روش

های دهند. در طی دو دهه گذشته، انواع سیستمهای توموری افزایش میهای آنتی نئوپلاستیک را نسبت به بافتسازند، و ویژگی

پیشنهاد شده است. هدف گیری دارویی این تحویل نانوذرات برای هدف قرار دادن و درمان سرطان، از جمله مواد آلی و معدنی، 

ها و سایر ترکیبات کوچک یا پلیمری( ی )همراه با لیگاندنانوذرات یک چالش اساسی در درمان سرطان است. سطح اصلاح شده

ر های انتشار مختلف و همچنین هدف قراهای دارویی نانوذره چند منظوره برای تحویل داروهای ضد سرطان، از پروفایلسیستم

اند. با این وجود، بیشتر نانوذرات پیشنهاد شده به عنوان حامل مواد دارویی دارای ها استفاده شدهدادن سلول و پاسخ به محرک

آلی -های فلزگی، چارچوب. به تاز(16)باشند معایب مهمی مانند ظرفیت دارویی کم و یا کنترل ضعیف سینتیک رهاسازی می

(MOF .به عنوان سیستم عامل نانو حامل جایگزین برای تهیه دارو پیشنهاد شده است )MOF ها مواد ترکیبی آلی / معدنی هستند

های اند. این مواد، دارای ترکیبی از ویژگیهای فلزی تشکیل شده و از طریق یک پیوند ارگانیک بهم پیوستهها یا خوشهکه از یون

                                                            
3 isoreticular 
4 zeolite imidazolate framework 



 

 
 

ها، از جمله سمیت کم، زیست سازگاری مناسب و تجزیه پذیری، تعامل های دارو هستند. این ویژگیلوب به عنوان حاملمط

میهمان، مناطق سطح داخلی فوق العاده بالا و اندازه منافذ بزرگ برای محاصره مواد دارویی، ثبات در یک محیط آبی و -میزبان

 .(17)دارویی مناسب هستند  هایعملکرد همه کاره برای تحویل مولکول

 های کاربردی تحویل داروبرنامه

تفاده ال دارو اسدر انتق های کاربردیهای مولکولی برای برنامههای اخیر گزارش شده است که از شبیه سازیهزاران مطالعه در سال

دهای اصلی کاربر زیر پنج حوزه دارو است. در-گیرندهکنند. بخش عمده ای از این مطالعات مربوط به مطالعات داکینگ یا اتصال می

 .(18)گیرد های مولکولی در تحویل دارو مورد بحث قرار میشبیه سازی

 انتشار و نفوذ مواد دارویی از طریق لایه لیپیدی-1

-مطابق قانون کلاسیک مایرای لپیدی بستگی دارد. فراهمی زیستی یک دارو به توانایی آن در مهاجرت از طریق غشای دو لایه

، داروهای هیدروفوبیک لیپوفیلی هستند، و بنابراین مهاجرت از طریق غشای لیپیدی آسان است. در شرایط خام، 5اورتون

توان با تعداد اهداکنندگان و گیرندگان پیوند هیدروژن در یک مولکول مشخص کرد، که با هیدروفوبیسیته / لیپوفیلیسیته را می

گیری های مولکولی اطلاعات بسیار مفصلی از جمله جهتتوان به آن دسترسی داشت. شبیه سازیتار شیمیایی آن مینگاه به ساخ

کند. مولکول دارو )که با توجه به دو لایه نرمال تعریف شده است( و فعل و انفعالات پرانرژی دارو با ترکیبات دو لایه، را فراهم می

مکانیسم تشکیل کانال را روشن کنند و بینش مفصلی در مورد ساختار و پویایی دو لایه ارائه توانند های مولکولی میشبیه سازی

 .(18)دهند 

 حلالیت دارو-2

ها داشته باشند، که این امر به جذب بالا در مایعات معده و روده تمایل دارند که غلظت بالایی در این محیط داروهای با حلالیت

کند. اما از آنجا که مایعات معده و روده از نظر ماهیت آبی هستند، حلالیت بالای دارو در این مایعات برای زیاد دارو کمک می

وبه خود از نفوذپذیری کم غشاء برخوردار هستند. بنابراین مناسب است که یک مولکول شود که به نداروهای هیدروفیل مشاهده می

( است. 6BCSدارویی، هم محلول بودن و هم نفوذپذیری مناسبی داشته باشد. این اساس سیستم طبقه بندی زیستی دارویی )

)نفوذ پذیری زیاد،  IIد، حلالیت بالا(، کلاس )نفوذ پذیری زیا Iشوند: کلاس داروها بطور گسترده در چهار کلاس طبقه بندی می

توان پارامترهای )نفوذپذیری کم، حلالیت کم(. اگرچه می IV)نفوذپذیری کم، حلالیت زیاد( و کلاس  IIIحلالیت کم(، کلاس 

ها گروهی به آنتوان از ساختار مولکولی با استفاده از یک روش مشارکت های تجربی موجود تخمین زد و یا میحلالیت را از داده

توان تعیین دقیق تری داشت. های مولکولی، به خصوص در مورد نامزد داروهای جدید، میپی برد، اما با استفاده از شبیه سازی

                                                            
5 Meyer–Overton 
6 biopharmaceutics classification system 



 

 
 

و غلظت نمک در دستگاه گوارش و روده فقط با استفاده از  pHعلاوه بر این، درک کامل از تغییرات در حلالیت دارو با تغییر در 

 .(18)شود ای مولکولی حاصل میهشبیه سازی

 دارو-ناسازگاری حامل-3

 هالیت آنقویت حلاتمواد تحریک کننده( برای های مختلف حامل )در مورد داروهایی که دارای حلالیت ضعیف هستند، از مولکول

فعال ن فعل و انبرای تعیی هاییتوانند به عنوان روشهای مولکولی میشود. شبیه سازیهای اضافی دارو استفاده مییا حفظ فرآورده

 .(18)تداخلات دارویی، در انتخاب چنین مواد کمکی کمک کنند 

 تبلور دارو-4

ست تمایل از ممکن های دارویی به شکل بلوری است. داروهایی که حلالیت ضعیف دارند نیچندین فرم دوز خوراکی حاوی مولکول

-ریستال، چرا که کران استهای مولکولی فرآیندهای تبلور بسیار گحاسباتی، شبیه سازیبه تبلور در بدن داشته باشند. از دیدگاه م

ه سازی ند(، و هستتیاج دارهایی با اندازه سیستم بزرگتر احهایی با همبستگی فضایی با برد طولانی هستند )به شبیه سازیها سازه

ر این دکولی لشبیه سازی مو های هوشمند نیاز دارد(.از الگوریتم های بسیار طولانی یا استفادهیک اتفاق نادر است )به شبیه سازی

و پیش بینی  د بالاتر،های مختلف، شناسایی وجه کریستالی با سرعت رشتوان برای مقایسه گرایش مهار تبلور مولکولرا میحوزه 

 .(18)های دارویی جدید استفاده کرد عادت کریستالی از مولکول

 بارگیری و رهاسازی دارو-5

رای دهد، بمی امل رخحاز آنجا که فرآیندهای بارگیری و رهاسازی دارو به دلیل تفاوت بین فشارهای اسمزی در داخل و خارج از 

اختارهای نانوس ت حرکت دارو، باید شرایط محیطی را تغییر داد. به طور خاص، اگر بارگیری/رهاسازی شامل تشکیلتغییر جه

drugexcipient (18)هند ارائه د توانند توضیحی مفصل از مکانیسم بارگیری و انتشار داروهای مولکولی میباشد، شبیه سازی. 

 سازی جذب دارو شبیه

ستفاده شد و داروی ا Materials studiesافزار از نرم MOF-5سازی جذب مترونیدازول بر روی در تحقیق حاضر برای شبیه

کلوین و فشار روی  5/310اد یا گری سانتیدرجه 5/37افزار باز شدند و دما روی مقدار در محیط این نرم MOF-5ازول و مترونید

kPa 20-10 تنظیم شد تا محاسبات جذب داروی مترونیدازول درMOF-5 .در دما و فشار بدن محاسبه گردد 

 در دماهای مختلف MOF-5سازی جذب مترونیدازول بر روی شبیه -1

، 5/36مایش شامل ورد آزمحاسبات برای بررسی دما، سه مرتبه انجام شد و در هر بار فشار ثابت بوده و دما تغییر کرد. دماهای م

 گراد بود تا تاثیر تغییرات دما بر جذب دارو بررسی گردد.ی سانتیدرجه 5/35و  5/37

 فشارهای مختلف در MOF-5سازی جذب مترونیدازول بر روی شبیه -2



 

 
 

تا  10و از  10تا  1/0گراد ثابت نگهداشته شد و نمودار جذب برای فشارهای مختلف از درجه سانتی 5/37ی بعد، دما در در مرحله

 کیلوپاسکال رسم گردید.  100

 در محیط آبی MOF-5سازی جذب مترونیدازول بر روی شبیه -3

افزار در نرم MOF-5در محیط آبی به دست آورده شد. برای این منظور  در بررسی بعدی، نمودار جذب داروی مترونیدازول

Materials studio سازی های آب نیز پس از رسم، به جعبه شبیهباز شده و مولکولMOF-5 د. پس از وارد کردن اضافه گردی

MOF-5 ب نمودار جذ ونظیمات وارد شد در تافزار، دما و فشار بدن های آب و داروی مترونیدازول به محیط نرمهمراه با مولکول

 در این شرایط رسم گردید.

 ها MOFسازی جذب مترونیدازول بر روی سایر شبیه -4

 ر شرایط دما و فشار بدن رسم گردید.دنیز  MOF-177و  MOF-51 ،MOF-74نمودار جذب داروی مترونیدازول بر روی 

 کیلوپاسکال 10تا  1/0بررسی جذب دارو در فشار 

اد که کمترین میزان جذب بررسی شد و نتایج حاصل نشان د MOF-5کیلوپاسکال جذب مترونیدازول بر روی  10تا  1/0در فشار 

واحد بر سلول(  42) کیلوپاسکال 8واحد بر سلول( و بیشترین مقدار جذب در فشار  5/38کیلوپاسکال بوده ) 1/0مربوط به فشار 

 مشاهده شد 
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 کیلوپاسکال 10تا  1/0در فشارهای  MOF-5بررسی جذب داروی مترونیدازول بر روی  -2شکل 

 کیلوپاسکال 100تا  10بررسی جذب دارو در فشار  

اد که کمترین میزان جذب بررسی شد و نتایج حاصل نشان د MOF-5کیلوپاسکال جذب مترونیدازول بر روی  100تا  10در فشار 

 43شترین مقادیر جذب )کیلوپاسکال به بعد بی 70واحد بر سلول( و از طرفی از فشار  5/40بوده )کیلوپاسکال  10مربوط به فشار 

 واحد بر سلول( مشاهده شدند 

 

 کیلوپاسکال 100تا  10در فشارهای  MOF-5بررسی جذب داروی مترونیدازول بر روی  -3شکل 

 بررسی جذب دارو در محیط آبی

تایج حاصل نشان داد که که در ندر محیط آبی نیز ارزیابی گردید و  MOF-5نیدازول بر روی های آب، جذب متروبا افزودن مولکول

 11ابد اما از فشار یواحد بر سلول، افزایش می 30به  2/28کیلوپاسکال، جذب دارو از  10کیلوپاسکال نسبت به فشار  11فشار 

 کیلوپاسکال به بعد تفاوتی در جذب دارو مشاهده نشد 
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 در محیط آبی MOF-5رسی جذب داروی مترونیدازول بر روی بر -4شکل 

 هاMOFبررسی جذب دارو در سایر 

نیز مورد بررسی قرار  MOF-177و  MOF-51 ،MOF-74جذب داروی مترونیدازول بر روی سه چارچوب فلز آلی دیگر شامل 

 گرفت که در ادامه به توضیح هر یک پرداخته شده است. 
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 MOF-51جذب مترونیدازول بر روی  -1

بیشترین میزان آن در  وواحد بر سلول(  3/39کیلوپاسکال ) 10در فشار  MOF-51کمترین میزان جذب مترونیدازول بر روی 

 واحد بر سلول( مشاهده شد  43کیلوپاسکال ) 19فشار 

 

 MOF-51بررسی جذب داروی مترونیدازول بر روی  -5شکل 

 MOF-74ر روی جذب مترونیدازول ب

هده شد که این دارو هیچ کیلوپاسکال مشا 20تا  10در فشارهای  MOF-74در بررسی میزان جذب داروی مترونیدازول بر روی 

 .جذبی بر روی چارچوب فلز آلی مورد بررسی ندارد 
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 MOF-74بررسی جذب داروی مترونیدازول بر روی -6شکل 

 MOF-177جذب مترونیدازول بر روی 

آلی مورد بررسی بهتر بوده و  های فلزنسبت به سایر چارچوب MOF-177داد که جذب مترونیدازول بر روی صل نشان مینتایج حا

کیلوپاسکال  20و  19ی واحد بر سلول و بیشترین مقدار آن در فشارها 7/70کیلوپاسکال با مقدار  10کمترین مقدار جذب در فشار 

 .واحد بر سلول مشاهده شد 77با مقدار 
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 MOF-177بررسی جذب داروی مترونیدازول بر روی  -7شکل 

 بررسی گرمای جذب در دماهای مختلف

 درجه سانتی گراد 5/35گرمای جذب در دمای  -1جدول 

Maximum Kcal/mol Minimum Kcal/mol 
Average 

Kcal/mol 
Sorbate 
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38,2 5,2 28,4 

daro 

38,9 16,5 29,1 

38,9 16,1 29,3 

38,6 16,9 29,6 

38,7 12,9 29,5 

39,0 16,6 29,5 

39,6 13,9 29,6 

40,3 16,4 30,2 

41,2 16,4 30,2 

40,7 17,4 30,2 

40,3 15,5 30,2 

 

 درجه سانتی گراد 5/36مای جذب در دمای گر -2جدول 

Maximum Kcal/mol Minimum Kcal/mol Average Kcal/mol Sorbate 
39,0 7,0 28,7 

daro 

39,3 15,2 29,0 

38,6 16,3 29,4 

39,9 16,3 29,7 

39,0 16,1 29,6 

39,7 13,0 29,6 

39,3 15,6 29,6 

39,7 16,7 29,5 

39,8 15,5 29,5 

40,1 15,8 29,5 

38,6 15,1 29,4 

 

 درجه سانتی گراد 5/37گرمای جذب در دمای  -3جدول 

Maximum 
Kcal/mol 

Minimum Kcal/mol Average Kcal/mol Sorbate 

38,7 10,4 28,0 
daro 

39,0 13,7 28,8 



 

 
 

37,8 16,6 28,8 

38,2 15,7 28,9 

37,4 9,1 28,8 

38,3 17,4 29,2 

39,2 14,1 29,4 

39,4 13,9 29,4 

38,4 13,9 28,8 

38,5 14,9 28,9 

38,4 16,8 29,4 

 

 Liquidگرمای جذب در محیط آبی  -4جدول 

Maximum Kcal/mol Minimum Kcal/mol Average Kcal/mol Sorbate 
39,5 15,0 30,0 

daro 

39,6 17,8 30,9 

39,2 17,5 31,0 

39,7 17,4 30,9 

38,9 16,5 31,1 

39,2 17,2 31,2 

39,2 16,7 30,9 

40,2 18,4 31,3 

40,2 19,6 31,6 

40,2 18,6 31,6 

39,9 20,1 31,8 

 

 هاMOFبررسی گرمای جذب در سایر 

 MOF-51گرمای جذب در  -5جدول 

Maximum Kcal/mol 
Minimum 
Kcal/mol 

Average Kcal/mol Sorbate 

38,5 13,4 28,2 

daro 37,7 14,7 28,7 

38,2 12,4 29,1 



 

 
 

38,6 16,7 29,4 

38,5 14,1 28,6 

39,6 13,3 29,0 

39,8 11,8 29,4 

39,1 12,8 29,8 

39,0 17,2 29,9 

40,6 14,3 29,8 

39,5 13,8 29,7 

 

 MOF-177گرمای جذب در  -6جدول 

Maximum 
Kcal/mol 

Minimum Kcal/mol Average Kcal/mol Sorbate 

41,5 12,2 29,6 

daro 

41,9 12,6 30,3 

42,1 15,8 30,4 

42,7 14,1 30,4 

42,5 15,3 30,6 

42,1 15,6 30,5 

42,9 16,0 30,4 

42,7 4,5 30,4 

43,1 15,5 30,7 

43,9 14,9 30,8 

43,7 15,3 30,8 

 

 گیرینتیجهبحث و 

های آلی های فلزی هستند که به عنوان اتصال دهنده به مولکولهای بلوری شامل یونترکیب (MOF)آلی -های فلزچارچوب

توانند متخلخل باشند. نوع فلز و نوع شود که میدو یا سه بعدی میها موجب ایجاد ساختارهای یک، شوند. این اتصالمتصل می

ها با توجه به خصوصیات MOFهای فلز آلی تاثیر داشته باشد. در حال حاضر تواند بر ساختار و خواص چارچوبها میاتصال دهنده

-ها از طریق اتصال پلد. این چارچوبانکاربردی و ساختاری خاص، به عنوان گروه قابل توجهی از ترکیبات متخلخل شناخته شده

های شوند. در تحقیق حاضر تلاش شد تا با استفاده از روشهای یون فلزی و همچنین یونهای فلزی ایجاد میهای آلی و خوشه

ر در دماها و فشارهای مختلف بررسی گردید. به طو MOF-5بیوتیک مترونیدازول بر روی سازی کامپیوتری، میزان جذب آنتیشبیه



 

 
 

نشان داد. به نظر  MOF-5کلی در دماهای و فشارهای مورد بررسی و همچنین در محیط آبی، مترونیدازول جذب مناسبی بر روی 

آید. از گراد به دست میی سانتیدرجه 5/37و  5/36کیلوپاسکال و در دماهای  17تا  15رسد که بهترین جذب در فشارهای می

بیشترین میزان جذب دارو را دارد.  MOF-177های فلز آلی نشان داد که ی سایر چرچوبطرفی بررسی جذب مترونیدازول بر رو

ها به عنوان حامل MOFهای استفاده از این مشاهدات نیازمند انجام آزمایشات عملی در آزمایشگاه برای بررسی سایر جنبه

 باشد.مترونیدازول می

جه ات مورد توز موضوعارو، درمان هدفمند و کنترل رهاسازی دارو، یکی اهای دارو به منظور افزایش کارایی داستفاده از حامل

مورد بررسی قرار گرفت و  به عنوان یک حامل برای داروی مترونیدازول MOF-5محققان است. در تحقیق حاضر چارچوب فلز آلی 

 17تا  15راد و فشارهای گانتیی سدرجه 5/37و  5/36به ویژه در دمای  MOF-5نشان داده شد که جذب داروی مذکور بر روی 

، به های بیشترایج نیاز به ارزیابیرا تایید نمود. با این حال این نت MOF-5کیلوپاسکال بسیار مناسب بوده و پتانسیل حمل داروی 

نی سطح بالیمل دارو در جانبه، به عنوان یک حادارد تا بتواند پس از تایید همه in vivoو  in vitroویژه در شرایط آزمایشگاهی 

 رند:شود که در تحقیقات آینده، موضوعات زیر نیز مورد بررسی قرار گیپیشنهاد می مورد استفاده قرار گیرد.

 برای بررسی میزان جذب داروی مترونیدازول IRMOF-5انند آلی دیگر م-های فلزاستفاده از چارچوب -

 MOF-5سازی و بررسی زمان رهاسازی داروی مترونیدازول لود شده بر روی شبیه -

 سازیا نتایج شبیهبی نتایج اجرای آزمایش در شرایط آزمایشگاهی و مقایسه -

 MTTلود شده با مترونیدازول با استفاده از تست  MOF-5بررسی سمیت  -
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