
                                   © The Author(s)                               Publisher: Ilam University of Medical Sciences  

 

Journal of Ilam University of Medical Sciences: Volume 30, Issue 4, 2022 

 
 

                                                                                          

 

Theoretical Study of Adsorption of Genistein on Graphene and 

Graphene Doped with Metal Atoms (Ni, Ti, Cr, Se) 
 

Marziyeh Choupani1 , Afshar Alihosseini1* , Majid Monajjemi1 , Hossein Sakhaeinia1  

1. Department of Chemical Engineering, Faculty of Technical Engineering, Central Tehran Branch, Islamic Azad University, Tehran, Iran 

 

 

Article Info A B S T R A C T 

Article type: 

Research article 
Introduction: Genistein is an isoflavone that is used as a drug to stop 

various types of cancer cells, such as breast and prostate cancer. This 

study aimed to perform molecular simulation of the adsorption process 

of genistein molecule on pure graphene and genistein on graphene doped 

with metal atoms (Ni, Ti, Se, and Cr) to increase the adsorption 

efficiency of the genistein-graphene molecule. 

Material & Methods: In this study, a graphene plate (dimensions: 4 × 4) 

was placed next to the genistein molecule at a distance of 1 to 5 

angstroms, using HyperChem Professional software (version 8.0.10). 

The density functional theory (DFT) was used to simulate the adsorption 

of Genistein-graphene, and the Gaussian software (version 09), hybrid 

method (B3LYP), and the 6-31G base set were used to optimally design 

the molecular structure. 

Findings: Based on the obtained results, the adsorption energy of genistein-

graphene doped with metal atoms Ni, Se, Ti, and Cr was determined at 

318.154, 954.080, 972.745, and 1236.149 kcal/mole, respectively, and the 

energy gap of genistein-graphene doped with Ni, Ti, Se, and Cr was 

estimated to be 85.422, 92.476, 102.396, and 94.694 kcal/mol, respectively. 

Discussion & Conclusion: The results of this study show that the presence of 

graphene-doped Ni atoms increases the electron charge density. The energy 

gap of genistein-graphene doped with Ni atoms indicates reactivity and high 

electron charge density of this compound and can be used as a suitable 

option to increase the uptake efficiency of the genistein drug molecule. 
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با  شدهدوپ گرافن خالص و ۀبر صفح ینجنست دارویی مولکول جذب ینظر مطالعۀ

 (Se و Ni ،Ti ،Cr) یفلز یهااتم

 1یان سخایی ینحس ،1یمنجم یدمج ،*1ینیحس علیافشار  ،1یچوپان مرضیه

 ایران تهران، ، اسلامی آزاد دانشگاه مرکز، تهران واحد ی،و مهندس یفن دانشکده ،شیمی مهندسی گروه 1
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مانند سرطان پستان و  یسرطان یها متوقف کردن انواع سلول یعنوان دارو برابه که است ایزوفلاون یک جنستین :مقدمه

 یرو ینجنست دارویی مولکول سطحی جذب فرایند مولکولی سازی شبیه یقتحق ینا از. هدف رود یکار مپروستات به

 دارویی مولکول جذب بازده یشافزا یبرا ،Crو  Ni، Ti ،Se یفلــز یها شده با اتمگرافن دوپ بر ینو جنست گرافن خالص

 گرافن است.-جنستین

ابعاد  با گرافن ۀصفح ،HyperChem Professional vol.8.0.10افزار  نرم از استفاده با مطالعه یندر ا :هاو روش  مواد

 ی( براDFTی )چگال یتابع یۀنظر روش از. گرفت قرار انگسترم 5 تا 1 اصلۀف در جنستین مولکول مجاورت در 4×4

 یبریدروش ه Gaussian vol.09افزار از نرم یساختار مولکول بهینۀ طراحی برایو  گرافن-ینجذب جنست سازییهشب

B3LYP 31-6 یۀپا ۀو مجموعG* شدمطلوب استفاده  یزانبه م یدنساختار تا رس یدارترینپا یلبه دل. 

 Cr و Ni ،Se، Ti یفلز های با اتم شدهگرافن دوپ-ینجذب جنست یکه انرژ دهد می نشانآمده دستبه یهاداده ها:یافته

 ،Cr شده باگرافن دوپ-ینجنست یشکاف انرژ وبر مول  یلوکالریک 149/1236 و 745/972، 080/954، 154/318 یبترتبه

Se ، Ti  و Ni استبر مول  یلوکالریک 694/94و  396/102، 476/92، 422/85 یبترتبه. 

 افزایش را یبار الکترون یچگال ،گرافن باشده دوپ Niکه حضور اتم  دهدینشان م تحقیق این نتیجۀ :یگیرنتیجهبحث و 

 ترکیب این یبالا الکترونی بار چگالیو  بودن یرپذ واکنش بیانگر Niشده با گرافن دوپ-ینجنست ی. شکاف انرژدهد می

 .شوداستفاده  ینجنست ییبازده جذب مولکول دارو یشافزا یبرا یمناسب ینۀگز عنوانتواند بهیمو  است

 

 یچگال یتابع نظریۀ انرژی، شکاف ،شدهدوپ ی،سطح جذب ین،جنست: های کلیدیواژه
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واحد تهران  ی،آزاد اسلام دانشگاه
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 گرافن خالص و ۀبر صفح ینجنست دارویی مولکول جذب ینظر مطالعۀ. چوپانی، مرضیه؛ علی حسینی، افشار؛ منجمی، مجید؛ سخایی نیا، حسین ستناد:ا 

 .94-051(: 4)30؛1401آبان  له علمی دانشگاه علوم پزشکی ایلام،. مج(Se و Ni ،Ti ،Cr) یفلز یهابا اتم شدهدوپ

اننویسندگ ©مؤلف حق                                             علوم پزشکی ایلامناشر: دانشگاه                                   
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  مقدمه

 فراوان، تماس سطح یلقب از هاییویژگی با گرافن

 مواد وزنی نسبت) مناسب بارگیری نسبت پایین، سمیت

 سازگاری،زیست ،(حامل گرم به شدهبارگذاری دارویی

 الکترونی بار چگالی زنبوری ولانه ارساخت نازکی، سبکی،

 و دارو حامل عنوانبه داروسازی در وسیعی کاربرد بالا،

 یاصل یزوفلاونا یک جنستین (.1-3) دارد بافت مهندسی

متوقف  یاست که برا یابر سو یمبتن ییدر محصولات غذا

سرطان پستان و  مانند یسرطان یها کردن انواع سلول

 سویا از حاصل ایزوفلاون (.4رود ) یکار مپروستات به

 دهدقرار  یررا تحت تأث یاهداف مختلف مولکول تواند می

 با (.5-9) بگذارد اثر سرطانی های سلول نهایی پاسخ بر و

 سنج یفازجمله ط یدستگاه یزآنال های روش از استفاده

 خصوصیات توان یم یعما یکروماتوگراف جرمی و

 در (.10-14لعه کرد )انتقال دارو را مطا ییتوانا و جنستین

 پیوند دیگر کربن اتم سه با کربن اتم هر گرافن، ساختار

 مناسبی مکان گرافن در خالی اوربیتال و کندمیبرقرار 

 با فرمول جنستین .است عاملی های گروه با پیوند برای

و  یدروژنه های اتم داشتن و C15H10O5 یمولکول

کنش برهم یبرقرار یتقابل یک،آرومات حلقۀو  یژناکس

 پذیری واکنش برای کهگرافن را دارد  ۀبا صفح یقو

و  Ni، Ti، Crعناصر  های گرافن را با اتم ۀصفح بیشتر،

Se روش از استفاده با پژوهشگران(. 15کنند ) یدوپ م 

 و ییتنهاعملکرد گرافن به ی،و تجرب یتئور های

 در جهت جذب مولکولرا با نانوذرات  آن استخلاف

 نهمکارا و کاویتا .انددهکر زیابیار ییدارو های

 لاتی -آمینو دی اتیل (-2پلی ) با را یدگرافناکس

رهایش  برای و نمودند دارعامل (PDEA) ((متاکریات

 ۀسامان دریافتند آنان .کردند کمپتوتسین استفاده یدارو

 در دارو یستیز فعالیت و نظر بارگذاری از انتقال دارو

و همکاران گرافن را  تان .(16قرار دارد ) مناسبی وضعیت

-یلپروپ یدروکسیبر اساس ه ییعنوان حامل داروبه

 گرافن یدو اکس (HP- β-CD) یکلودکسترینبتاس

ضدسرطان  یدارو یبرا (GO-COOH) شدهکربوکسیله

 داد، نشان تحقیق نتایج کردند. استفاده تاکسل یپاکل

-GO-COO نانوکره در موفقیت با تاکسل یپاکل یدارو

HB-CD شود ومی نانومتر جذب 100ا قطر متوسط ب 

(. 17) یابد می افزایش شدهینانوذرات بارگذار یتحلال

 دیشده با پپتاصلاح گرافن دیاکس همکاران و یزا

 یبارگذار را برای ناتیآلژ میسولفات و سد نیپروتام

 جینتا بردند. کاربه نیسیضدسرطان دوکسوروب یدارو

-GO  تیکامپوزونشان داد که نان آنان قاتیتحق

PRM/SA-DOX  سطح بر فعال ژنیاکس وجود علتبه 

 یها سلول یبرا یمناسب یسلول تیسم ،گرافن دیاکس

 تی(. با توجه به ماه18) دهد یم نشان خود از یسرطان

 ستمیبا س آنتعامل  و گرافن یسازگارستیز ،بودن یخنث

 جادیا ها آن یزندگ طیشرا در ینامطلوب آثار ،زنده یها

 مدتیدر رابطه با اثر طولان یند و اطلاعات کمک ینم

 . (19-20گرافن بر سلامت انسان موجود است )

بار  ،یمورفولوژچون  یگرافن به عوامل تیسم ۀدرج

 ۀانتخاب رد ی وخلوص و انباشتگ ،یسطح راتییتغ و

 عناصر ریو همکاران تأث کومار(. 21) دارد یبستگ یسلول

 وم،یدیریا م،یاسم ،ومیپالاد وم،یروتن ن،یپلات گروه

و  یداریپا یانرژ ۀمحاسب و گرافنبر  میرود و نومیپلات

 از آمدهدستبه جینتا .کردند بررسی ی راشکاف انرژ

با عناصر  گرافن کردن که دوپ داد نشان آنان قیتحق

 می شیافزا را آن ینور یساختار اتیخصوص شدهیاد

(. 22است ) یکووالانس نوع از حاصل وندیپ و دهد

 یچگال یتابع یۀنظربا استفاده از  همکاران و نگیمایج

(DFT)، یجذب مولکول گازها CO2، NO، NO2  و

SO2 واسطهاتم فلزات  باشده گرافن دوپ یرو (Fe، Ni، 

Co و Cuنشان  آنان قاتیتحق جی. نتانمودند ی( را بررس

 زانیم نیترمناسب Fe یها شده با اتمکه گرافن دوپ داد

 درNO2 (NO2 / Fe-MG )) زگا یها جذب مولکول

 دهدمیمولکول گاز را نشان -گرافن میان ۀفاصل نیکمتر

و  سنجییفط ینظر محاسبات همکاران و العتیبی(. 23)

با  یدفعال فلاونوئ یبترک چهار یبرارا  یکوانتوم یکمکان
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( یستینف یکالین وبا یژنین،آپ ین،)جنست ییدارو یتخاص

 جذب انرژی که داد ننشا تحقیقشان نتایج دادند. انجام

-گرافن جذب انرژی و مقدار بیشترینگرافن -جنستین

 یمیو ابراه اسرافیلی(. 24) مقدار است ینکمتر بایکالین

 باشده دوپ گرافن صفحۀ را بر هیدروژن مولکول جذب

 نشان آنان تحقیقات نتایج .دادند انجام N و Ni های اتم

 درشده دوپ N های اتم با مؤثری طوربه Ni اتمکه  داد

 (. 25) دهدیم کنشبرهم گرافنی بستر

 محاسبات در نیرومند های روش از چگالی تابعی نظریۀ

 ساختارهای سازی مدل در گستردهطور به که است کوانتومی

 فلزی های اتم جذب در مغناطیسی های ویژگیو  سطحی

 اصلی هدف(. 26، 27) شودیم استفاده گرافن صفحۀ روی

 ادۀم یسطح جذب نظری مطالعۀ وهشپژ این انجام از

شده با بر گرافن خالص و گرافن دوپ ینجنست دارویی

 یبا استفاده از محاسبات کوانتوم ،Seو  Ni ،Ti ،Cr های اتم

-ینساختار جنست یجذب و شکاف انرژ یانرژ ینو تخم

 جذب دربارۀ اندکی مطالعات اینکه به توجه با .است گرافن

گرافن  صفحۀ روی ییدارو ۀدعنوان مابه جنستین مولکول

 ؛شده استانجام Cr و Ni، Ti ،Se های شده با اتمدوپ

گرافن  یربه تأث توانیحاضر را م یقدر تحق ینوآور بنابراین،

 چگالی تابعی نظریه پایۀ برشده یاد فلزی های شده با اتمدوپ

آن نسبت به روش  یو برتر ینمولکول جنست جذب در

بر استفاده از تابع موج است(  ینمبتکه ) (HF)فاک  یهارتر

 .داد نسبت

 

 ها و روش مواد
، Gaussian vol.09ی افزارهااز نرم حاضر تحقیق در

Bio3D  وHyperChem Professional vol.8.0.10 برای 

 فرمول با جنستین مولکول گرافن، ساختاری شبکۀ طراحی

 ۀبار الکترون و محاسب یچگال C15H10O5 مولکولی

استفاده  یتعادل ۀفاصل یینو تع شکاف و بجذ هاییانرژ

 در 4×4 ابعاد با ،1 شمارۀ شکل مطابق گرافن ۀصفح شد.

 در ،2 شمارۀ شکل مطابق جنستین مولکول مجاورت

  یبعدسه و ساختار تگرف قرار انگسترم 5 تا 1 فاصلۀ

 
 4×4 ابعاد با گرافن خالص ۀصفح یساختار فرمول .1 ۀشکل شمار

 

مولکــول در  دو میان ۀفاصل ییرغت برایگرافن -جنستین

 روش از گردید. ازیسیهشب ChemBio3D رزاـاف نرم

فاک  هارتریآن نسبت به  یو برتر یچگال یتابع یۀنظر

 برای. شد استفاده گرافن-ینجذب جنست سازییهشب برای

 Gaussianافزار از نرم یاختار مولکولـس بهینۀ طراحی

vol.09 یبریدروش ه B3LYP 31-6 یۀپا ۀو مجموعG*  به

لوب استفاده مط یزانبه م یدنساختار تا رس یدارترینپا یلدل

ر ـب مولکولی، ساختار شدن بهینه از(. پس 28، 29) یدگرد

کل جذب مولکول  یانرژ یزانم ،1ارۀ ـۀ شممعادل اسـاس

 .دست آمدبر گرافن خالص به ینجنست

اتم کربن در هر  9 یجابه گرافن، صفحۀ در

قرار  Seو  Ni، Ti ،Crعناصر  های اتم یبترتبه ،مرحله

 دستۀ در ادشدهی های اتم ینکه. با توجه به اگرفت

در  یالکترون تراکم علتبه  ،عناصر واسطه قرار دارند

 می ایجاد را ممکن جذب ترین مناسب ،d یتالاورب

 ijk یستالوگرافیکر یتدر موقع یفلز های اتم .کنند

 ینسپس مولکول جنست شدند؛ دوپ گرافن روی (110)

 Xمحور  یدر راستا ،با صفحۀ گرافن یدر جهت مواز

 و یدگرد یکبه جاذب نزد 3رۀ شمامطابق شکل 
 

 
 جنستین مولکول یساختار فرمول .2 شمارۀ شکل
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 d) Se و a )Ni، b )Ti ،c )Cr فلزی هایاتم باشده دوپ گرافن صفحۀ روی جنستین داروی مولکول جذب موقعیت و ساختار .3 شمارۀ شکل

 

با  ینگوس ۀآمده از برنامدستمحاسبات به اساس بر

جذب در مراحل  یانرژ یر،استفاده از معادلات ز

 :دست آمدمختلف به

 
کل حاصل از واکنش گرافن با مولکول  یانرژ:  

 نیجنست

 مولکول گرافن کیکل  یانرژ :

 کل گرافن خالص یانرژ :

 ،اتم کربن در هر مرحله 9 یجابه ،گرافن صفحۀ در

با  .گرفتقرار  Seو  Ni، Ti، Crعناصر  هایاتم یبترتبه

عناصر واسطه  ۀدست در یادشده هایاتم ینکهتوجه به ا

 ،d یتالدر اورب یالکترون تراکم علتبه  ،قرار دارند

 هایاتم .کنندمی ایجاد را ممکن جذب ترینمناسب

 گرافن روی ijk (110) یستالوگرافیکر یتدر موقع یفلز

با  یدر جهت مواز ینسپس مولکول جنست ؛شدند دوپ

شمارۀ شکل  مطابق X محور یدر راستا ،گرافن صفحۀ

محاسبات  بر اساس و یدگرد یکبه جاذب نزد 3

 ،یربا استفاده از معادلات ز ینگوس ۀاز برنام آمدهدستبه

 :آمد دستبهجذب در مراحل مختلف  یانرژ

 

 

 

 

 

و  ، ،  ،روابط این در که

حاصل از واکنش مولکول  یکل یهایانرژ 

، Niبا عناصر  شدهدوپصفحات گرافن  یرو نیجنست

Cr ،Ti  وSe است . 

 

 یافته ها

 مولکول: گرافن خالص یرو ینجذب مولکول جنست

 صفحۀ روی ChemBio3D ارافزنرم توسط جنستین

 ،1معادلۀ شمارۀ  از استفاده با و گرفت قرار خالص گرافن

 5 تا 1) خالص گرافن صفحۀ و مولکول بین فاصلۀ در

شکل . شد محاسبه جذب کل انرژی مقدار( انگسترم

 در خالص گرافن-جنستین مولکول جذب انرژی 4 شمارۀ

 شکل که گونه همان. دهد می نمایش را فاصله این

 

 
 گرافن صفحۀ و جنستین داروی مولکول جذب انرژی .4 شمارۀ شکل

 (انگسترم) فاصله بر حسب خالص
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 گرافن صفحۀ و جنستین داروی مولکول جذب انرژی .5 شمارۀ شکل

 (انگسترم) فاصله برحسب Ni هایاتم باشده دوپ

 

 میزان انگسترم، 8/0 فاصلۀ در دهد، می نشان 4ارۀ شم

 978 معادل گرافن-جنستین مولکول میان جذب انرژی

 انگسترم، 874/2 تعادلی فاصلۀ در و مول بر کیلوکالری

 .استبر مول  کیلوکالری 953 معادل
شده با گرافن دوپ-ینجذب مولکول جنست انرژی

Ni :های با اتمشده گرافن دوپ جذب یانرژ مطالعۀ برای 

گرافن با  ۀاتم کربن در صفح 9 ین،در جذب جنست یفلز

 5 تا 1 ۀدر فاصل ینو مولکول جنست شد یگزینجا Niاتم  9

قرار گرفت.  Ni شده با اتماز صفحۀ گرافن دوپ انگسترم

صفحۀ  بر ینجذب مولکول جنست یانرژ 5شمارۀ  شکل

. می دهد نشان را فاصله ایندر  Niشده با گرافن دوپ

حاصل  یانرژ پیداست، 5شمارۀ  از شکل که مان گونهه

 2تا  1 ۀدر فاصل Niشده با دوپ گرافن-یناز جذب جنست

 .بر مول است کیلوکالری 316تا  318 انگسترم،

 برای :Ti باشده دوپ گرافن روی بر جنستین جذب انرژی

 Ti، 9شده با گرافن دوپ-جنستین جذب انرژی مطالعۀ

 Tiاتم  9شده با یاد یتموقع بان اتم کربن در صفحۀ گراف

گرافن در -ینجذب مولکول جنست ی. انرژشد یگزینجا

 Tiبا اتم  شدهاز صفحۀ گرافن دوپ انگسترم 5 تا 1 لۀصاف

 ید.گرد محاسبه

 شود، یمشاهده م 6شکل شمارۀ  در که گونه همان

به  943جذب از  انرژی انگسترم، 6/1 یتعادل ۀدر فاصل

در کمتر از  یابد. می کاهشبر مول  کیلوکالری 783

مولکول  میان یالکترون ۀدافع یرویسبب نبه یتعادل ۀفاصل

 943جذب  یانرژ ،Tiشده با دوپ گرافنو  ینجنست

  ی،به عبارت ؛مقدار را دارد بیشترینبر مول  کیلوکالری

 
 گرافن صفحۀ و جنستین داروی مولکول جذب انرژی .6 شمارۀ شکل

 (انگسترم) فاصله برحسب Ti هایاتم باشده دوپ

 

شده دوپ Ti -گرافن یرو ینجذب جنست یانرژ

 بر مول است. یلوکالریک -160

شده گرافن دوپ یرو ینذب مولکول جنستج انرژی
بن در صفحۀ اتم کر 9 تحقیق، از بخش این در :Seبا اتم 

در  ینو مولکول جنست گردید یگزینجا Seاتم  9گرافن با 

 مبا ات شدهانگسترم( از صفحۀ گرافن دوپ 5تا  1فواصل )

Se  جذب مولکول  یانرژ 7 شکل شمارۀ. گرفتقرار

 1 ۀدر فاصل Seشده با اتم صفحۀ گرافن دوپ بر ینجنست

 در این که گونه . همانمی دهد نمایش را انگسترم 5 تا

-ینمولکول جنست ۀفاصل یشبا افزا آشکار است، شکل

 کاهش جذب یانرژ یزانم ،Seشده با گرافن دوپ

. می رسدبر مول  کیلوکالری 498/956و به مقدار  یابدمی

، انگسترم 82/0ۀ در فاصل جذب یمقدار انرژ یشترینب

مقدار  ینبر مول و کمتر یلوکالریک 745/972با  برابر

 457/956برابر با ، انگسترم 171/4 ۀدر فاصل جذب یانرژ

 یروهاین دهندۀ آمد که نشان دستبر مول به یلوکالریک

به  ؛است یتعادل ۀکمتر از فاصل ۀدر فاصل یالکترون ۀدافع

 شدهگرافن دوپ-ینجذب جنست یانرژ ی،عبارت

 

 
 گرافن صفحۀ و جنستین داروی مولکول جذب انرژی .7 شمارۀ شکل

 (انگسترم) فاصله برحسب Se هایاتم با شدهدوپ
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 گرافن صفحۀ و جنستین داروی مولکول جذب انرژی .8 شمارۀ شکل

 (انگسترم) فاصله برحسب Cr هایاتم باشده دوپ

 

 .است مول بر کیلوکالری -29/16برابر  Seبا 

 شده باگرافن دوپ–ینجذب مولکول جنست انرژی
گرافن -ینجذب جنست یانرژ مطالعۀ برای: Crاتم 

اتم  9گرافن با  ۀاتم کربن در صفح Cr، 9شده با اتم دوپ

Cr 5تا  1 ۀدر فاصل ینو مولکول جنست گردید یگزینجا 

قرار گرفت.  Crشده با اتم از صفحۀ گرافن دوپ انگسترم

 ۀدر فاصل ،دهدی نشان م 8 شکل شمارۀ که گونههمان

 1238 جذب یانرژ یزانم یشترینب، انگسترم 876/0

وجود جذب  ۀدهند که نشان است مول بر کیلوکالری

و گرافن  ینمولکول جنست یها اتم میان یقو یواندروالس

جذب  یانرژ ،فاصله ینا ازپس است و  Crشده با دوپ

به ، انگسترم 914/0 فاصلۀداشت و در  یریکاهش چشمگ

 یانرژ ی،رتعبا به ید؛بر مول رس یلوکالریک 619/951

معادل  Crشده با گرافن دوپ-ینحاصل از جذب جنست

 .استبر مول  کیلوکالری -381/286

 

 گیرینتیجه و بحث

 نشان یقحاصل از تحق یهاگونه که دادههمان

 گرافنو  جنستین جذب از حاصل انرژی دهد،یم

و در  یینها پااز اتم یدر بعض یفلز تمشده با ادوپ

 ینکهتوجه به ا است. با یشترها به نسبت باز آن یبعض

 روی دارو سطحی جذب از نشان یینجذب پا یانرژ

آسان در محل هدف  یرهاساز ،تبع آنبه و جاذب

بر گرافن  ینمولکول جنست یتعادل ۀفاصل بنابراین، ؛است

 یو انرژ سترمانگ 2تا  1 ۀدر فاصل Niشده با اتم دوپ

 ینتربر مول مناسب کیلوکالری 316 تا 318جذب 

 یسۀدوپ کردن گرافن است. با مقا برایحالت 

 افزایش با که دریافت توان یم 10و  9 های شمارۀشکل

و صفحۀ  ین)جنست شونده جذب و جاذب میان فاصله

انتقال الکترون  یزانم ،(Niشده با اتم گرافن دوپ

 فاصله کاهش با ونگسترم( ا 112/5) یابدیکاهش م

سبزرنگ موجود  های پیک به توجه باانگسترم(  180/1)

انتقال  میزان ،(9 شمارۀ )شکل ینمولکول جنست یرو

جاذب و  میان نیرومندجذب  یجادا علتالکترون به 

 .یابدیم یشافزا شونده، جذب

 شکاف :(HOMO-LUMO) انرژی شکاف محاسبۀ

 و خالص گرافن-جنستین مولکول برای انرژی

 Se، Cr، Ti فلزی اتم های باشده دوپ گرافن-جنستین

 شکل گردید. محاسبه انگسترم 5 تا 1 فاصلۀ در Ni و 

 .دهدمی  نمایش را مقادیر این مقایسۀ 11شمارۀ 

 

 (انگسترم) 180/1 فاصلۀ در Niشده با اتم گرافن دوپ ۀصفح-جنستین الکترون انتقال رابطۀ .9 شمارۀ شکل
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 (انگسترم) 112/5 فاصلۀ در Niشده با اتم گرافن دوپ صفحۀ-جنستین الکترونانتقال  رابطۀ .10 ۀشمار شکل

 

ی مشاهده م 11 شمارۀ شکل درگونه که همان

-در گرافن خالص یمقدار شکاف انرژ یشترینب شود،

بر مول است.  کیلوکالری 148/159برابر با  ینجنست

 ،با گرافنشده دوپ Ni وSe، Cr،  Tiهای  اتم یبرا

، 422/85برابر با  یبترتبه یمقدار شکاف انرژ یشترینب

بر مول  کیلوکالری 691/94 و 396/102، 476/92

 یسۀدر هر مرحله و مقا یبا توجه به شکاف انرژ .است

 دوپکه  گرفت نتیجه می توانجذب  یانرژ ها با آن

با  یسهدر مقا یجذب کمتر یانرژ Niکردن گرافن با 

شکاف  همچنین دارد؛شده با گرافن وپد یها اتم یرسا

که با  می دهدحالت نشان  ینآمده در ادستبه یانرژ

 ،است یافتهیشافزا یشکاف انرژ ،فاصله یشافزا

گرافن خالص از -ینجنست یکه شکاف انرژ یاگونهبه

شده دوپ یهاگرافن با اتم-ینجنست یشکاف انرژ

 است.  بیشتر یفلز

-جنستین ذبج انرژی شکاف 1 جدول شمارۀ

 اتم های باشده دوپ گرافن-جنستین و خالص گرافن

 با محاسبات) می دهد نمایش را فاصله تغییر با فلزی

 و (است آمدهدستبه گوسین افزارنرم از استفاده

 فلاونوئید فعال ترکیب های انرژی مقایسۀ شکاف

 آمده است 2  در جدول شمارۀ خالص گرافن و دارویی

(23). 
 

 
 a )G-Ge ،b )Ni-G-Ge ،c) Ti-G-Ge یهااتم باشده و صفحۀ گرافن دوپ ینجنست مولکول یانرژ شکاف .11 ۀشکل شمار

d )Se-G-Ge و (e Cr-G-Ge 
 

 (Seو  Ni ،Ti ،Cr) فلزی هایشده با اتمدوپ گرافن-جنستینگرافن خالص و -جنستین مولکول انرژی شکاف و جذب انرژی مقادیر .1 شمارۀجدول 
System de(Å) Ead(kcal/mol) Egap(kcal/mol) 

Genistein-PG 

Genistein-NiG 

Genistein-TiG 

Genistein-CrG 

Genistein-SeG 

265/2 

180/1 

854/1 

669/3 

744/1 

984/954 

153/318 

480/797 

725/946 

154/958 

263/75 

629/60 

815/25 

947/61 

252/45 
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و  ییدارو فعال های ترکیب انرژی شکاف مقایسۀ .2 شمارۀ جدول

 (23گرافن خالص )
System Egap(kcal/mol) 

Genistein-PG 

Apigenin-PG 

Baicalein-PG 

Fisetin-PG 

474/2 

741/2 

062/2 

986/1 

 
 بـا کاهش یمیاییش یریپذواکنش ،یطورکلبه

 بـالا HOMO های انـرژی یشو افـزا LUMO ایه انـرژی

های  ر از گونهتـ نرم یمیاییهای ش گونه ی،به عبارت ؛رود یم

توجه به مطالب  با. (33) یرترندپذتـر واکنش سـخت

کمتر و  یشکاف انرژ Niشده با گرافن دوپ ،ذکرشده

نسبت به  Ni-Hو  Ni-O پیوند و دارد یشتریب یریپذواکنش

 دهندۀنشان کهطول داشت  یشافزا ،گرافن خالص

 12 شکل شمارۀ .دو مولکول است میانمناسب  کنشبرهم

 18/1 ۀدر فاصل Ni با شدهدوپ گرافن یدوبعد فیتوپوگرا

 شود، می مشاهده که گونه همان دهد. یرا نشان م انگسترم

بالا )نقاط  یکربن قدرت الکترون های اتم هستۀ نزدیک نقاط

 ( یبه نارنج یل)قرمز ما رنگیقرمزرنگ( و نقاط نارنج

نسبت به مناطق قرمزرنگ  یکمتر یقدرت الکتــــرون

 یتخاص یدارا C-C یوند( دارند. پ8/0-9/0)حدود 

اما در  ؛الکترون بالا است یو چگال بسیار نسیکووالا

 ،(رنگیوجود دارد )نقاط آب Ni هایکه اتم ایینواح

از مولکول  یتعادل ۀو در فاصل اندک یقدرت الکترون

 توپوگرافی 13 شمارۀاست. شکل  یجادشدها ینجنست

 

 
 صفحۀ بر جنستین مولکول جذب دوبعدی توپوگرافی .12 شمارۀ شکل

 (انگسترم) 180/1 فاصلۀ در Ni هایاتم باشده گرافن دوپ

 

 112/5 فاصلۀ در گرافن صفحۀ برشده دوپ Ni دوبعدی

  دهد. یرا نشان م انگسترم

 چگالی شود، می مشاهده تصویر در که گونه همان

 یباًکل صفحه وجود دارد و تقر در ضعیفی الکترون

 است که نشان یجادشدهو سبز ا ینقاط به رنگ آب همۀ

 112/5 ۀدر فاصل ها اتم میان ضعیف جذب دهندۀ

 از صفحۀ گرافن یناست و مولکول جنست انگسترم

صورت گرفته  یجذب کمتر یزانم Niشده با اتم دوپ

 نتیجه توان یم LOLی توپوگراف یسۀاست. از مقا

و  ینمولکول جنست یکنزد های فاصله در که گرفت

 یچگال ،Ni های شده با اتمصفحۀ گرافن دوپ

صورت گرفته  یو قدرت جذب بهتر یشالکترون افزا

 (.35، 34) است

 گرافن-جنستین مولکول میان پیوند زاویۀ و طول مقایسۀ

 جدولفلزی:  های اتم باشده دوپ گرافن-و جنستین لصخا

 دوپ از پس و را پیش گرافن-جنستین پیوند طول 3 شمارۀ

 )مقادیر دهدمی نشان Ni و  Se، Cr، Tiفلز  های اتم با شدن

 .(آمده استدستبه ChemBio3D افزارنرم از استفاده با

 Ni اتم باشده دوپ گرافن شود،می مشاهده که گونههمان

 مؤثرتر پیوند زاویۀ و طول در ها،اتمانواع  یگرنسبت به د

 اکسیژن اتم میان کنشبرهم در پیوند طول تغییر کهاست 

 درشده دوپ Ni اتم و جنستین مولکول هیدروکسیل گروه

 .است آمده 4جدول شمارۀ  در گرافن صفحۀ

  نشان خالص گرافن جذب انرژی محاسبۀ از حاصل نتایج
 

 
 روی جنستین مولکول جذب دوبعدی توپوگرافی .13 شمارۀ شکل

 (انگسترم) 112/5 فاصلۀ در Ni هایاتم باشده دوپ گرافن صفحۀ
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 (Seو  Ni، Ti،  Cr) فلزی های اتم ابشده دوپ گرافن-جنستین و خالص گرافن–جنستین پیوند زاویۀ و پیوند طول .3 شمارۀ جدول

 انگسترم 1 یبیتقر ۀدر فاصل یوندطول پ (درجه) یوندپ یۀزاو جذب نام

 خالصگرافن -ینجنست

 Niشده با گرافن دوپ– ینجنست

 Tiشده با گرافن دوپ-ینجنست

 Crشده با گرافن دوپ-ینجنست

 Seشده با گرافن دوپ-ینجنست

9/116 

6/144 

118 

6/118 

9/115 

C-H: 169/0 :C-O؛  717/1  

Ni-H: 540/3 :Ni-O؛   636/2  

Ti-H: 088/1 :Ti-O؛  828/1  

Cr-H: 109/1 :Cr-O؛  927/0  

Se-H: 183/1 :Se-O؛  890/1  

 

 فاصلۀ در خالص گرافن–جنستین بجذ انرژی که داد

 است. مول بر کیلوکالری -25 معادلانگسترم  874/2 تعادلی

–جنستین جذب روی همکاران و العتیبی در پژوهش

 گرفتن نظر در بدون جذب انرژی میزان بیشترین گرافن،

 در که آمد دستبه مول بر کیلوکالری -059/4 فاصله،

 و آپیژنین ازجمله یفنل حلقۀ دارای هایمولکول با مقایسه

 یمحاسبات انرژ ینهمچن ؛(23است ) بیشتر فیستین و بایکالین

 افزایشنشان داد که  Niشده با جذب مولکول گرافن دوپ

( انگسترم 2از  بیشتر) Niشده با اصلاح گرافن–جنستین فاصلۀ

مقدار  ین،علاوه بر ا .جذب ندارد یبر انرژ یچندان یرتأث

خالص  گرافن–ینذب جنستجذب در رابطه با ج یانرژ

جذب  سویجذب به  ینوعاست و به تر یینمراتب پابه

–جنستین جذب انرژی مقدار مقایسۀ دارد. یلتما یزیکیف

 گرافن–جنستین جذب انرژیو  Tiشده با گرافن دوپ

 یمیاییش سویجذب به  یلتما دهندۀ نشان Niشده با دوپ

جذب  یانرژ یزانم ،انگسترم 854/1 از فاصله افزایش بااست. 

است.  یدارپا یستمثابت و س یوند،طول پ ییر نداشتنتغ علتبه 

بر  Hجذب مولکول  یچو و همکاران رو یقتحق نتایج

شده که گرافن دوپ دهد ینشان م Tiشده با اتم گرافن دوپ

 یصورت مولکولبه Hرا دارد که  Hاتم  8جذب  یتقابل Tiبا 

 اندکیال بار انتق اما شود؛ یجذب م Tiصفحۀ گرافن یرو

 -995/5 حدود جذب انرژی. گیرد یانجام م Tiو  H میان

 Tiاتم  دهد می نشان که آمد دستبه بر مول یلوکالریک

طور و گرافن به است نداشته Hجذب مولکول  بر یریتأث

 یج(. نتا30داشته باشد ) یجذب مؤثرتر تواند یخالص م

 یرو H2COزو و همکاران در جذب مولکول  یقتحق

جذب، اتم  ایندکه در اثر فر دهد یگرافن نشان م صفحۀ

در صفحۀ گرافن  Cr های به اتم یکنزد H2CO یژناکس

و  کند نمی ایجاد گرافن ساختار در تغییری ،شدهدوپ

 یابد یم ییرتغCr-C اتم  میان یوندطول پ یــزانتنها م

حاضر نشان داد که  تحقیق از حاصل محاسبات(. 32)

بر صفحۀ  ینجذب مولکول جنست یانرژ یزانم یشترینب

 یکنزد یباًتقر Tiو  Cr، Se یها شده با اتمگرافن دوپ

 ،بر مول است کیلوکالری 981-950به هم و در حدود 

گرافن در  باشده دوپ Ni یها اتم یبرا کهیدرصورت

 ۀدهند که نشان بودبر مول  کیلوکالری 318حدود 

 پس. استها  اتم یربا سا یسهدر مقا Niبودن  یرپذواکنش

جذب  یبرا ،Seو  Crاتم  به نسبت دو Ti اتم ،Niاز اتم 

 پژوهشدر  ین،. علاوه بر ااستمناسب  ینمولکول جنست

  ین،جذب جنست ینددر فرا Niاتم  یتنظر به اهم ،حاضر
 

 انگسترم 5تا  1 ینب فاصلۀ در Niشده با اتم گرافن دوپ استخلاف در ینجنست-اکسیژن پیوند طول .4جدول شمارۀ 

 پیوند نوع (Å) ینجنست-یژناکس یوندپ طول (Å)تعادلی فاصلۀ

888/0 

045/1 

788/2 

509/3 

397/4 

329/5 

839/0 

003/1 

253/2 

121/3 

027/4 

112/5 

Ni-O 

Ni-O 

Ni-O 

Ni-O 

Ni-O 

Ni-O 
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 در Ni باشده دوپ گرافن–جنستین الکترون چگالینمودار 

 شد. مطالعه 9 شکل شمارۀ مطابق انگسترم 180/1 فاصلۀ

جاذب گرافن  یق،تحق ینآمده از ادستبه یجنتا یت،نهادر

 یربا سا یسهجاذب در مقا ینتر را مناسب Niشده با اتم دوپ

 یجذب دارو یبرا ،گرافن ۀشده بر صفحدوپ یها اتم

نشان  یقحاصل از تحق یجچرا که نتا کند،یم یشنهادپ ینجنست

 یجادا یعناصر جذب بهتر یربا سا یسهدر مقا Niداد عنصر 

 یوگرافن دار یبر رو Niدوپ شدن  با اینکه دلیل بهکرده و 

 برای توان یعنصر م ینبهتر جذب شده است از ا ینجنست

 گرافن ورق روی جنستین سرطان ضد داروی جذب افزایش

 تحقیقات تا است نیاز تر دقیق بررسی برای کرد استفاده

 به نتایج بتوان تا گیرد صورت هی آزمایشگا زمینه در بیشتری

 .کرد توصیف بیشتری قاطعیت با داره آمده دست

 

 قدردانیتشکر و 

بدین وسیله از همه کسانی که در انجام این تحقیق ما را 

یاری کردند و از دانشگاه آزاد تهران مرکز برای حمایت 

 گردد. هایشان تشکر و قدردانی می
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