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 کربنيهاي لوله نانو است، شده وارد زیستي علوم عرصه به که نانو فناوري در بحث مورد ساختارهاي نپرکاربردتری از یكي چكيده:
 و شناسایي منظور به دارو حامل عنوان به توانند مي سلول، غشاي از عبور در آنها ویژه توانایي کوچک، اندازه دليل به که هستند
 هايعامل از برخي افزودن بهتر، سازگاري زیست به دستيابي براي پژوهش، ینا در شوند. گرفته کار به سرطاني هاي سلول نابودي

 عملكرد بهبود باعث آن، نتيجه در که گرفت قرار مطالعه مورد مولكولي دیناميک سازي شبيه از استفاده با کربنيلوله نانو به شيميایي
 عاملي گروه بدون نانوساختار ابتدا عاملي، هاي گروه تاثير بررسي براي ،همچنين شد. سطح اصلاح واسطه به هدفمند دارورساني

 غشاي با کربنيلوله نانو-دارو  برهمكنش بررسي براي شده استفاده هاي آناليز از .شد بررسي فلورواوراسيل سرطانضد داروي با همراه
 شعاعي توزیع تابع آناليز ،بين این در که کرد اشاره و... یي جا به جا مربعات ميانگين به توان مي آبي، محيط در POPE ليپيدي دولایه

 گرفته کربنينانولوله درون دارو پایداري بررسي براي جرم مرکز فاصله آناليز و کربنينانولوله اطراف در آب غلظت مقایسه منظور به
 نتایج، از شد. مقایسه ابجایيج مربعات ميانگين طریق از متفاوت شيميایي هايعامل با غشا-کربنينانولوله نفوذ ضرایب سپس و شد

 شده بارگذاري داروي پایداري ،همچنين و نانولوله اطراف در آب غلظت شدن بيشتر باعث گليكول،اتيلن-تترا اتصال که شد مشخص
 شد. نانوحامل نفوذ ضریب مقدار کاهش به منجر گليكول،اتيلن-تترا وجود که است حالي در این شود.مي

 سازي شبيه ليپيدي، دولایه غشاي ،فلورواوراسيل ضدسرطان داروي کربني، هاي نانولوله هدفمند، دارورساني مسيست :کليدي واژگان 
 .مولكولي دیناميک
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  مقدمه -1

 ترکيبات انتقال زمينه در نوین رویكردهایي به اشاره دارورساني،
 در دارد. انتظار مورد درماني اثر به رسيدن براي بدن، در دارویي
 تزریق یا خوراکي مصرف مانند سنتي، رسانيدارو هايسيستم
 توزیع خون گردش سيستم طریق از بدن سراسر در دارو وریدي،

 از کمي درصد تنها بدن، سراسر در دارو توزیع دليل به و شودمي
 افزایش هدفمند، رسانيدارو هدف رسد.مي نظر مورد بافت به دارو

-بافت سایر در آن غلظت کاهش و نظر مورد بافت در دارو غلظت

 رسانيدارو توسعه به زمينه، این در هاتلاش بيشتر امروزه است. ها
 شدن رها و سرطاني( هايبافت مثال عنوان )به هدف بافت به

 نيل براي است. شده متمرکز رساندارو هايحامل از دارو تدریجي
 که باشند ايگونه به باید شده طراحي هايسيستم هدف، این به

 بتوانند هاحامل و شده بدن دفاعي سيستم تحریک عدم سبب
 مقدار به و مانده باقي خون جریان در تريطولاني زمان مدت

 رسانيدارو هايسيستم از مقصود برسند. هدف بافت به بيشتري
 رها جایگاه کردن اختصاصي دارو، عمر طول افزایش د،هدفمن
 .[1] است نظر مورد بافت با دارو شده کنترل برهمكنش و شدن

 بيشتر دليل به است، نظرمد 1سرطان ضد داروي که مواردي در
 طبيعي غير هاي رگ ایجاد و سرطاني سلول در خون جریان بودن

-نانولوله )مانند 2اه حامل نانو ماندگاري و تجمع ها، سلول این در

 بهبود به امر این که شود مي بيشتر تومور قسمت در کربني(هاي
 3ماندگاري و اثر

(EPR) به کلي، طور به کند. مي کمک  
 اصطلاح در دارو شدن رها مكان و زمان کنندهکنترل هايسيستم
 قادر و شودمي گفته خودتنظيم و هوشمند رسانيدارو هايسيستم
 را دارو شدن رها مكان و زمان سرعت، زمينه سه بود خواهيم

 .[2] کنيم تعيين و درآوریم کنترل تحت
 یک از بار نخستين پزشكي در فناوري نانو کارگيريبه علم ایده

 هايآدم توانمي آن مبناي بر که گرفت شكل خلاق تصور
 به هاماشين این ورود از پس و کرد طراحي را کوچكي ماشيني

 سطح در مولكولي هايترميم انجام براي هاآن از انسان، بدن
 هاينوشته دست در بار اولين براي ایده این جست. بهره سلولي

  نانوذرات کليطور به .[3] شد بيان 1۹۸6 سال در 4درکسلر
                                                 
1
 Anti-cancer drug 

2
 Nanocarriers 

3
 Enhanced permeability and retention effect 

4
 Derxler 

-شده 5کپسوله (سطح روي یا) شاندرون که داروهایي از توانندمي

 محدوده و کنند محافظت آنزیمي تجزیه و آبكافت برابر در اند
 نواحي به آهسته شایره با و هدفمند طوربه را داروها از وسيعي
 را آب در نامحلول داروهاي قادرند نانوذرات برسانند. بدن متفاوت

 .بزنند دور را کبدي اول گذر مسير و دهند انتقال بدن داخل به
 داخل به راحتي به توانندمي کوچک، اندازه علت به نانو ترکيبات

 باعث ،بنابراین شوند. بجذ هاسلول وسيله به و کرده فوذن هابافت
 حالت در .[4] شوندمي عمل هايجایگاه به داروها مدکارآ رسانش

 .1 :شوندمي هدفمند صورت سه به دارورساني هايسيستم کلي،
 کردن هدفمند .3 فعال کردن هدفمند .2 فعالغير کردن هدفمند
 .فيزیكي

 است( ارتباط در حاضر پژوهش با) فعالغير کردنهدفمند وکارساز
 ماندگاري و اثر بهبود پدیده پایه بر دارورساني هايسيستم در

(EPR) عبارت 1شكل به توجه با پدیده این گيرد.مي صورت 
 و مولكولي تجمعات ها،ماکرومولكول خوديبهخود نفوذ از است
 ستبالا خون در هاآن گردش زمان مدت که دارو حامل ذراتنانو
 از است. بدن در هدف هايبافت به هاآن ورود و هارگ دیواره از

 و جامد( تومورهاي ویژه )به تومورها به رسانيدارو براي روش این
 ویژگي از منظور، این براي کنند.مي استفاده 6انفارکتوس نواحي
 تومور ناحيه در خوني هايرگ دیواره در منافذ بالاي تعداد

 دارو خون، در دارو بقاي زمان مدت افزایش با و کنندمي استفاده
 براي ،طرفي از .[5] کندمي پيدا تجمع نواحي این در تدریج به

 مثل 7وستدآب لایه یک خون در هانانوحامل بقاي مدت افزایش
 بسپار این ،دهندمي قرار حامل سطح بر (PEG) گليكولاتيلنپلي

 و است معروف بدن دفاعي سيستم توسط پایين جذب به وستدآب
 با ،همچنين .شود دفع بدن از سریع خيلي تواندمي نسبت همان به

 هايرگ ایجاد و تومور محيط در زیاد بسيار فعاليت به توجه
 سلول دماي رودمي انتظار ،سرطاني هايسلول در غيرطبيعي

 (،5˚ حدود) باشد بالاتر بدن سالم سلول از حدودي تا سرطاني
 دولایه غشاي به هانانوحامل نفوذ مقایسه با توانمي بنابراین
 دما دو این در مولكولي دیناميک روش طریق از سلول ليپيدي

 رسيد. توجهي جالب نتایج به (،42˚ و 37˚)

                                                 
5
 Encapsulation 

6
 Infarction 

7
 Hydrophilic 
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 EPR اثر طریق از توموري هايبافت در نانوذرات تجمع :1 شكل
 که نانو فناوري در بحث مورد ساختارهاي پرکاربردترین از يیك
 هاي لوله نانو است، شده وارد پزشكي و زیستي علوم عرصه به

 آنها فرد به منحصر توانایي کوچک، اندازه دليل به که هستند کربني
 ویژه، شيميایي و فيزیكي ویزگي و پلاسما ازغشاهاي عبور در

 درمان و شناسایي در بيجان رساني آسيب بدون توانند مي
 از استفاده پژوهش این در .[6] شوند استفاده سرطاني هاي تومور

 و تشخيص براي موادنانو عنوان به دیواره تک کربني يهالولهنانو
 هايلولهنانو که مزایایي از است. شده ادهاستف سرطان درمان
 به يدرمان عوامل رساندن در آنها توانایي به توانمي دارد کربني
 اشاره متعدد زیستي موانع بر غلبه و سلول( )غشاي هدف بافت

 .دکر
 فراواني اهميت از 1سطح شيمي و سطحي هايپدیده امروزه

 یک هالولهنانو سطح شيمي که طوري به هستند، برخوردار
 دادن پوشش .است آنها 2تنيدرون رفتار در مهم و حياتي موضوع

 افزایش ،سميت کاهش در اصلي هايروش از نانوذرات سطح
 شيميایي تغيير و اصلاح این هاست.آن سازگاري زیست و حلاليت
 از ناشي محيطي و سمي اثرات کاهش براي توانمي را نانوذرات

 یک در یا سوختي سلول مثل محصول یک غيرصحيح دفع
 نانوذرات قطبيت کاهش یا افزایش گرفت. کار به توليدي کارخانه

 مثال عنوان به است. مواد این سميت اصلاح براي دیگري روش
-شگفت طور به آب، در محلول دیواره تک کربني هاينانولوله

 شيميایي اصلاحات اندکي با امر این و دارند کمتري سميت آوري
 مانند شيميایي هايگروه اتصال است. انجام قابل سطح بر

 باعث اسيد، کربوکسيليک و سدیم سولفيت هيدروژن، سولفيت
 آب در دیوارهتک هاينانولوله شدنمحلول حتي و طبيتق افزایش

                                                 
1
 Surface chemistry 

2
 In-vivo 

 هايگروه از بسياري به را خود تواندمي کربنيلولهنانو شود.مي
  و کووالانسي هايبرهمكنش طریق از آليغير و آلي عاملي

 عنوان به فرایند این که کند متصل روش( دو به) کووالانسيغير
 .[7] شودمي شناخته 3کردن دارعامل

 دو با که هایينانولوله که دهدمي نشان هاپژوهش همچنين،
 ایمني سيستم در را سميتي اند،شده دارعامل شده ذکر روش

 از نانولوله )نفوذ( انتشار هايمكانيسم طرفي، از .شوندنمي موجب
 براي 4کلاترین به وابسته اندوسيتوز و پلاسمایي غشاي طریق
 سلول به (DNA و پروتئين )با هشد دارعامل هاينانولوله ورود

  همكاران و موسوي ،2013 سال در .[۸] است شده پيشنهاد
 به را پاکليتاکسل داروي با همراه کربنينانولوله نفوذ مكانيسم

5 ليپيدي دولایه غشاي سمت
DPPC این هاآن کردند. بررسي 

 شده هدایت مولكولي دیناميک سازيشبيه از استفاده با را کار
 غشاي هايمولكول تعداد و نانولوله نفوذ مكانيسم ایسهمق براي
 انجام يمتفاوت هايسرعت ثابت در نانولوله حفره در شده وارد

 نيروي برحسب را نانولوله در دارو جابجایي مقدار سپس دادند.
 .[۹] کردند مقایسه اعمالي

 از استفاده با همكاران و مجري ،2015 سال در مدتي از بعد
 داروي مولكول 4 رهایش مولكولي ناميکدی سازي شبيه
 (17و0) زیگزاگي کربنيلوله نانو از را پلاتين سيس رطانس ضد

 درون به نانومتر 3/1 قطر و نانومتر 2 طول با عاملي گروه بدون
6ليپيدي غشاء

POPC مولكول ساختار ابتدا کردند. بررسي 
-هم-دماهم هنگرد در سازي شبيه سپس شد، بهينه پلاتين سيس

 در ثابت صورت به لوله نانو کار شروع در شد. انجام (NPT) شارف
 به و گرفت قرار POPC غشاء اتم اولين از آنگستروم 20 فاصله
 آب، هاي مولكول و کربنيلوله نانو بين آبگریز هاي برهمكنش دليل
 در آب هاي مولكول شدن خارج با که شد تر نزدیک غشاء به دارو
 .شدند رها غشاء درون به ترتيب به دارو هاي مولكول بين، این
 و نانوثانيه 5/2 از بعد ترتيب به دوم و اول مولكول دریافتند آنها

 [.10] شود مي آزاد لوله نانو از نانوثانيه 3/5
 تک کربنيهاينانولوله از استفاده رو،پيش پژوهش در بنابراین،

 ظورمن به )غيرفعال(، هدفمند دارورساني سيستم عنوان به دیواره

                                                 
3
 Functionalization 

4
 Clathrin-dependent endocytosis 

5
 Dipalmitoylphosphatidylcholine 

6
 1-palmitoyl-2-oleoyl-sn-glycero-3-phosphocholine 
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 موردنظر بافت داخل به ليفلورواوراس ضدسرطان داروي رهایش
 کربني، هايلولهنانو ذاتي بودن آبگریز به توجه اب شود.مي بررسي

 ساختارنانو این سميت کاهش و حلاليت افزایش هدف ترینمهم
 براي است. کربنيلولهنانو کووالانسي نمودن دارعامل طریق از

 هيدروژن هيدروکسيل، کربوکسيليک، مليعا هايگروه از کار این
 دیناميک سازيشبيه روش کنيم.مي استفاده گليكولاتيلن-تترا و

 با عبارتي به ،است شده هدایت نوع از شده کارگرفته به مولكولي
 همراه به کربنينانولوله براي ثابت سرعت یک گرفتن نظر در

   بررسي ليپيدي دولایه غشاي درون به را دو این نفوذ ،دارو
 به متصل عاملي هايگروه از یک کدام کنيممي تعيين و کنيممي

 بررسي براي کند.مي ایفا را موثرتري نقش نفوذ فرایند در نانولوله
 دماي ترتيب به کلوین، 315 و 310 دماي دو از ،فرایند این

 شود.مي استفاده سرطاني تومور بافت دماي و بدن زیستي

 

 محاسبات بخش -2

  مولكولي دیناميک روش -2-1

 براي هاروش تریندقيق از یكي مولكولي دیناميک محاسبات
 اتمي مقياس در شيميایي مواد رهايساختا بين برهمكنش بررسي
 سيستم یک ميكروسكوپي رفتار براي را ايپنجره روش این است.

 دوره یک طول در اتم هر موقعيت محاسبه طریق از مقياسنانو
 ايرایانه سازيشبيه به مولكولي دیناميک کند.يم باز خاص زماني

 نيوتن دوم قانون از استفاده با هامولكول و هااتم فيزیكي حرکت
 شود.مي بررسي کامل طور به ادامه در که دارد اشاره

 نيرو ميدان و حرکت معادلات -2-2

هاي دیناميک سازيهاي سيستم در شبيهرفتار دیناميكي مولكول
است که شامل حل  (1ساس قانون دوم نيوتن )معادلهمولكولي بر ا

صورت انتگرالي مرحله به مرحله این معادله در طي زمان به
 (.1عددي است )الگوریتم ورلت

                  
                             

                                                 
1
 Verlet algorithm 

نيرویي است که روي هر اتم  Fموقعيت هر اتم،  rکه در آن 
شتاب هر اتم است که با  a جرم هر اتم و mشود، اعمال مي

شود. همچنين نيرویي که در دانستن نيروي وارده بر آن تعيين مي
تواند از طریق گرادیان انرژي پتانسيل به معادله بالاست، مي

دست آید که این انرژي هم تابع موقعيت صورت معادله ذیل به
 ها در سيستم است.اتم

                         
 

گام به گام با  به صورت در طي زمان محاسباتي حلهمه این مرا
پردازش زیر فلوچارت از طریق  ،توجه به الگوریتم متداول ورلت

 .[11]شود مي

 
 فلوچارت الگوریتم کلي دیناميک مولكولي: 2شكل 

سازي دیناميک مولكولي از شبيه ،با توجه به اینكه در این پژوهش
استفاده شده است به طوري که یک نيروي خارجي  2ههدایت شد

نظر فضاي شود تا در جهت مدبر روي ساختار مورد نظر اعمال مي
روي ساختار  3دکارتي حرکت کند. این نيرو با یک سرعت ثابت

 .استقابل محاسبه  3اجرا شد که انرژي پتانسيل آن از معادله 

                                                 
2
 Steered Molecular Dynamics (SMD) 

3
 Constant Velocity 

)1( 
 

)2( 

)2( 
 

)2( 
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زمان،  tسرعت ثابت،  vثابت فنر،  kانرژي پتانسيل،  Uکه در آن 
r  ،موقعيت واقعي اتم مورد هدایتr0  موقعيت اوليه اتم مورد

ها، از بين این کميت .[12] جهت اعمال سرعت است nهدایت و 
 انتخاب سرعت و ثابت فنر اختياري است و متناسب با اندازه

شود که در سيستم و نوع شرایط مرزي اعمال شده، انتخاب مي

در  اعمال شد. و   این مطالعه

هاي دیناميک مولكولي، سازينهایت با توجه به این نوع از شبيه
توان فهميد یک انرژي پتانسيل اضافي باید در مرحله دوم مي

ین قسمت را در کنار فلوچارت لحاظ شود تا بتوان نيروي ا
 محاسبات دیگر قرار داد.

سازي دیناميک مولكولي به محاسبه ترین قسمت شبيهطولاني
شامل تعداد زیادي  سيستم نيروهاي بين اتمي اختصاص دارد زیرا

ميدان نيرو  روابط موجود مربوط به . محاسبه نيروها ازاستاتم 
ان نيرو مي اغلب تقریبي است زیرا با توجه به تجربي بودن ميد

توان پي برد که هيچ شكل دقيقي براي ميدان نيرو وجود ندارد. 
یک سيستم، مجموع انرژي  UPotانرژي پتانسيل کلي 

 2و غيرپيوندي مولكوليدرون ( از نوعUb)1پيوندي هايبرهمكنش
(Unb) [13] است  مولكولياز نوع بين.                                        

 مشاهده 4و3 هايشكل در توانمي را شده ذکر موارد زا وارهطرح
 .کرد

 
 مولكولي( )درون پيوندي هايبرهمكنش از تصاویري :3 شكل

                                                 
1
 Bonded interactions 

2
 Non-Bonded interactions 

 
 ذره دو بين واندروالسي و الكترواستاتيكي هايبرهمكنش از وارهطرح :4 شكل

  
                                                            

                                                                                
                                                                               

                                                  
 

 مرزي شرایط و هنگرد نوع انتخاب -2-3

 از ممكن 3هايحالتميكرو همه مجموعه به ()رسته هنگرد یک
 در سيستم ترمودیناميكي هايحالت با که شودمي گفته سيستم
 بدون توانمي را سيستم ترمودیناميكي هايکميت است. ارتباط
 براي که آورد دستبه ميكروسكوپي ویزگي روي از آزمایش انجام

 انرژي، E حجم، V هاآن در که شودمي استفاده هنگرد از کار این
N ذرات، تعداد P و فشار T طبق همچنين .[14] است دما 

 دارورساني هايسيستم سازيشبيه زمينه در اخيرا که مطالعاتي
 و دما داشتن نگه ثابت روي هاسيستم این بيشتر گرفته، صورت

 در سازيشبيه حاضر، پژوهش رد رو این از اند،شده متمرکز فشار
 .شد انجام (NPT) فشارهم – دماهم هنگرد

 عنوان )به ماکروسكوپي ویزگي محاسبه براي سازيشبيه یک در
 باید نظر مورد هنگرد در سيستم ترمودیناميكي( ویزگي مثال

 را مرزي شرایط شود. گرفته نظردر درستيبه مرزي اثرات و مرزها
 در کرد. بنديتقسيم غيرمتناوب و ناوبمت حالت دو به توانمي

 حالت از الماني عنوان به واحد سلول یک 4،متناوب مرزي شرایط
 در است واحد سلول نهایتبي شامل که سيستم )واقعي( ايتوده
 مجاورش هايسلول با سلول این که طوري به شودمي گرفته نظر
 یک ند،ک ترک را سيستم ايذره اگر که طوري به ،است ارتباط در

 شودمي ذره این جایگزین و وارد ،جعبه مقابل وجه از دیگر ذره
 شد. استفاده متناوب شرایط از پژوهش این در رو این از .[51]

 آبي جعبه افزودن و ساختار سازيآماده -2-4

                                                 
3
 Microstate 

4
 Periodic Boundary Conditions (PBC) 

)3( 
 

)2( 
)4( 
 

)2( 
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 ساختار ایجاد سازي،شبيه هايسيستم يهمه در مرحله اولين
-مي قرار استفاده مورد ساختار رسم براي که افزارهایينرم .است

 صورتبه کربنينانولوله ابتدا مطالعه این در .هستند متنوع گيرند،
-نرم توسط نانومتر5/1 قطر و نانومتر 5/2 طول با (1۸و0) زیگزاگ

 عاملي هايگروه سپس شد، ایجاد vogadroA [61] افزار
 دوسر به گليكولاتيلن-تترا هيدروکسيل، هيدروژن، ،کربوکسيل

-گروه اینجا در که شدند، داده اتصال کووالانسي صورتبه لهنانولو

 و تا1۸ تعداد به مجموع در هيدروکسيل و کربوکسيل عاملي هاي
 شدند داده اتصال نانولوله دوسر به تا۸ تعداد به گليكولاتيلن-تترا

-تترا عاملي گروه نانولوله، اندازه به توجه با ،طرفي از (.5 )شكل
 واحد 4 از متشكل عبارتي، به که را )5O18H8C( 1گليكولاتيلن
  برگزیدیم. را است )n+1O4n+2H2nC( گليكولاتيلنپلي از يتكپار

 

 -ب )خالص( عامليگروه بدون -الف شيميایي عامل با کربنينانولوله :5 شكل
 گليكولاتيلن-تترا -ه هيدروژن -د کربوکسيل -ج هيدروکسيل

 با ،ساختارها پایدار و طبيعي شكل به دستيابي براي ،سپس
 پيوندها طول و انرژي سطح ،AMESSG[71] افزارنرم از استفاده

 2چگالي تابع تئوري روشبه کار این رسيد. آلایده حالت به زوایا و
(DFT) 3 پارامتري سه تابع از

LYPB3 6- پایه مجموعه و

G311 اسبمن و... اکسيژن و کربن اتم هاياوربيتال براي که 
محاسبات ) DFT محاسبات کارگيريبه با شد. نجاما ،است

 يساختار به دستيابي برعلاوه ،(کووانتومي در سطح زیر اتمي
 ساختار هاياتم همه براي 4موليكن برحسب جزئي بارهاي ،پایدار

 هم 5ليفلورواوراس داروي مولكول که طوري به ،آمدند دستبه نيز
                                                 
1
 Tetraethylene glycol 

2
 Density Functional Theory  

3
 Becke, 3-parameter, Lee–Yang–Parr 

4
 Mulliken charges 

5
 Fluorouracil (5-FU) 

 درون به دارو بارگذاري از )قبل سيدر پایدار حالت به نحو همين به
 شد. حاصل مربوطه جزئي بارهاي نهایت در و نانولوله(

POPEليپيدي لایه دو غشاي ساختار ایجاد از پس بعدي، گام در
6 

-نانولوله ،VMD[۸1] افزارنرم در  ابعاد با

 5/2 فاصله در ،ليفلورواوراس داروي همراه به کربني هاي
 (.6 )شكل گرفتند قرار غشا اتم نخستين از نانومتري

                    

 در شده بارگذاري داروي همراهبه خالص کربنينانولوله ساختار از وارهطرح :6 شكل
 POPE غشاي از آنگستروم 25 فاصله

 بعد دو در را غشا ساختار آسيلي هايزنجيره ،7 شكل در همچنين
 نام به آن آبدوست سر که طوري به ،[1۹] است داده نشان

 سرطاني سلول غشاي ساختار در (PE) مينآاتانول فسفاتيدیل
 .[20] شودمي یافت

 

 POPE غشاي از 2و1 آسيلي هايزنجيره :7 شكل

 سبمنا مدل یک از باید آبي جعبه افزودن منظور به بعد قسمت در
 نوع به توجه با ،پژوهش این در که کنيم استفاده حلال براي

 .شد استفاده (TIP3P) صریح حلال مدل از )بيولوژیكي( سيستم
 که طوري به گرفت صورت ،VMD افزارنرم طریق از کار این

 دولایه غشاي و دارو کربني،نانولوله شامل نهایي کمپلكس
                                                 
6
 1-Palmitoyl-2-oleoyl-sn-glycero-3-phosphoethanolamine 
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 ابعاد با ورطهغو صورت به آب جعبه یک داخل در1ليپيدي
 کل باید اگرچه (.۸ )شكل گرفت قرار ،

 این که شرایطي در اما ،باشد خنثي الكتریكي بار نظر از يستمس
 سيستم به کاتيون یا و آنيون تعدادي است لازم ،نيست چنين
 ذرات بين الكترواستاتيكي هايبرهمكنش محاسبه تا شود افزوده

 به توجه با مورد این در .شود انجام درستي به سيستم در
 دیگر، هايسلول با سلول این در اتم یک دوربرد هايبرهمكنش

 این ايتوده ویزگي به تا کردیم لحاظ را متناوب مرزي شرایط
 ببریم. پي واقعي مقياس در ساختار

 

 خنثي حالت در آبي جعبه درون غشا با نانوحامل کمپلكس از شماتيكي :۸ شكل

 طریق از را سازيشبيه اجراي مراحل توانمي تريساده صورت هب
 .کرد دنبال زیر فلوچارت

 

 پژوهش این در مولكولي دیناميک سازيشبيه مراحل فلوچارت :۹ شكل

                                                 
1
 Lipid bilayer 

 رسانيتعادل و پتانسيل انرژي سطح سازيحداقل -2-5

 مولكولي يکدینام سازيشبيه افزارنرم از استفاده با
[12]2

NAMD، سيستم کل پتانسيل انرژي سطح مرحله این در) 

Pot(U،  اتمي مقياس در غيرپيوندي و پيوندي هايانرژي از اعم 
 به عبارتي به یا حداقل به (نانوثانيه 5/0) کوتاهي زمان در

 هايتماس و هابرهمكنش تا رسندمي خود حالت پایدارترین
 مرحله، این انتهاي در طرفي از دد.گر حذف هااتم بين 3نامناسب

 در) نظر مورد دماي در حالت پایدارترین روي سيستم پيكربندي
 شود.مي ذخيره (کلوین صفر مراجع برخي

-هم هنگرد در سيستم رسانيتعادل قبل، مرحله انتهاي به توجه با

-حداقل به مربوط پيكربندي آخرین روي از (NPT) فشارهم-دما

 یابدمي ادامه نانوثانيه 10مدت به و شودمي شروع انرژي، سازي
  .برسد تعادل به ترمودیناميكي لحاظ از سيستم تا

 سازيشبيه اجراي -2-6

-شبيه فشار،هم-دماهم هنگرد از پایداري حالت به رسيدن از پس

 نانوثانيه 3 مدت به شده هدایت نوع از مولكولي دیناميک سازي
 به ثابت سرعت یک با املنانوح که صورت بدین شود،مي اجرا

 که 01 شكل بهتر، درک براي آید.ميدر حرکت به غشا سمت
 است، سازيشبيه از نانوثانيه سومين و دومين اولين، به مربوط
 دهد.مي نشان را نانوحامل گيريجهت

 

 خالص کربنينانولوله به مربوط شده سازيشبيه سيستم از تصویري :01 شكل

                                                 
2
 Nanoscale Molecular Dynamics 

3
 Bad contacts 
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 بحث و نتایج -3

 شعاعي توزیع تابع -3-1

 ذره یک اطراف در ذره یک از هایيلایه وجود1احتمال ،پارامتر این
 يفاصله هرچه فرض، به دهد.مي نشان را مرجع( )ساختار دیگر
 در باشد، کمتر نظر مورد ذره به نسبت ذرات از ايدسته اول لایه

 و شد خواهد تشكيل2پيک ،کمتري فاصله در آمده بدست نمودار
 ذرات وجود بيشتر احتمال گربيان باشد، بلندتر پيک این هرچقدر

 این افزایش با دیگر، عبارت به است. یكدیگر کنار در اتمي
 بين برخوردهاي تعداد و برهمكنش نتيجه در و غلظت احتمال،
 احتمال شود بيشتر فاصله این هرچه شود.مي بيشتر مولكولي
 ضعيف مكنشبره دهندهنشان که شده ترکم لایه این تشكيل

 دور خيلي هايفاصله در مقدار این نهایت در که ،است ذره دو بين
   کند.مي ميل g(r)≈1 ،آلایده گاز مقدار به

 در که است ذراتي توزیع تعيين ،g(r) تابع تعيين اصلي الگوریتم
 شكل به توجه با لذا اندگرفته قرار ذره یک از r+dr تا r فاصله

 گرفته نظر در آنگستروم dr، 2 و 25 با ربراب r بيشينه مقدار ،11
 اینجا )در ذره یک از r فاصله این يترواضح صورت به شد.

 شكل این در است. تحليل قابل 21 شكل طریق از کربني(نانولوله
 در ذرات تعداد اگر که است با برابر کروي لایه حجم
 برابر کروي لایه در ذرات کل تعداد باشد،  برابر حجم واحد

 هااتم تعداد ،5 معادله به توجه با نتيجه در بود. خواهد

 کند.مي تغيير فاصله با صورت به حجمي عنصر این در

               

                            
 به مربوط j مولفه و کربنينانولوله به مربوط i مولفه آن در هک

 است. آن اطراف در آب هايمولكول

 از قبل ،پژوهش این در نانوثانيه 5 مدت به شعاعي توزیع تابع
-حلال بررسي منظور به شده، هدایت مولكولي دیناميک اجراي

 کلوین 315 و 310 دماهاي در کربنينانولوله وستيدآب و پوشي

                                                 
1
 Probability, (gr) 

2
 Peak 

 قرار بررسي مورد متفاوت عاملي هايگروه با سيستم 5 براي
 .گرفت

 
 عاملي هايگروه )همراه کربنينانولوله براي شعاعي توزیع تابع نمودار :11 شكل

 کلوین 315 دماي در -ب کلوین 310 دماي در -الف آب با (متفاوت

 
 شعاعي توزیع تابع محاسبه براي  شعاعي تغييرات با کروي لایه یک :21 شكل

 همان کره مرکز که کرد استنباط توانمي 21 شكل از عبارتي، به
 کرده احاطه را آن اطراف آب هايمولكول که است کربنيلولهنانو

 تابع آناليزهاي در اول پيک گربيان آن در اول کروي لایه و است
 است. شعاعي توزیع

 مقدار بررسي منظور به شعاعي عتوزی تابع آناليز کلي،طوربه
 به توجه با گيرد.مي صورت مولكولي ساختار دو بين برهمكنش

 در که کرد مشاهده توانمي گليكولاتيلن-تترا بالاي پوشيحلال
 ،گليكولاتيلن-تترا با شده دارعامل کربنينانولوله ،11شكل

 منجر قوي برهمكنش این که دارد آب با را همكنشبر بيشترین
 هايمحيط در کربنينانولوله حلاليت افزایش و سميت شکاه به

 تيز هايپيک ،11شكل طبق این، بر افزون شود.مي زیستي یا آبي

)5( 
 

)2( 
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 )لایه پيک اولين که است ذره دو بين قوي برهمكنش گربيان
 در گليكولاتيلن-تترا عاملي گروه به مربوط لوله(نانو دور آب اول

 دماي در و  g(r)≈135/0 با Å۸5/1 هفاصل در کلوین 310 دماي
 این که شد ظاهر g(r)≈142/0 و Å75/1 فاصله با کلوین 315
 يلایه غلظت یا آب حضور احتمال دما، افزایش با دهدمي نشان
 که آن دوم پيک ،همچنين شود.مي بيشتر لولهنانو دور به آب اول

 تر(ضعيف )برهمكنش است ترنامحسوس نخست پيک به نسبت
 310 دماي در که است، نانولوله دور به آب دوم لایه به مربوط
 کلوین 315 دماي در و g(r)≈۸0/0 با Å25/4 يفاصله در کلوین

 که است واضح است. شده تشكيل g(r)≈۸3/0 با Å2/4 فاصله در
 نانولوله( رافاط آب چهارم و سوم )لایه چهارم و سوم هايپيک

  ضعيف برهمكنش يدهندهنشان که است نامحسوس
 در یعني انتها در و است لولهنانو با فاصله آن در آب هايمولكول
 کند.مي ميل آلایده گاز به ساختار دو این رفتار دور فواصل

 براي  دما دو هر در اول( )پيک آب اول لایه که است توجه جالب
 بدان این و است نشده تشكيل عامليگروه بدون بنيکرلولهنانو

 و است آبگریز شدت به خالص کربنيلولهنانو که معناست
 این در رو، این از .دارد آب هايمولكول با ضعيفي برهمكنش

 کربنينانولوله درون را ليفلورواوراس وستدآب داروي ،طرح
 آبي يهامحيط در آن زودهنگام تخریب از تا نمودیم بارگذاري

 عنوان به 31 شكل طرفي، از .آید عمل به ممانعت )بيولوژیكي(
 تعداد آناليز طریق از ليفلورواوراس داروي وستيآبد براي ايتایيدیه

 است. هيدروژني پيوندهاي

  

 آب با ليفلورواوراس داروي هيدروژني پيوندهاي تعداد نمودار :31 شكل

 لولهنانو با دارو جرم کزمر فاصله -3-2

 درون دارو جایيجابه مقدار بررسي براي مهم پارامترهاي از یكي
-شبيه طي در لولهنانو با دارو جرم مرکز1فاصله محاسبه ،لولهنانو

 است. شاهدهم قابل 41شكل در نمونه براي که است سازي

                 
-نانولوله با ليفلورواوراس داروي مولكول جرم مرکز فاصله از وارهطرح :41 شكل

 کربني

 به یا و باشد کمتر سازيشبيه طول در دارو جایيجابه قدارم چههر
 نشان ،کند حرکت لولهنانو درون ثابتي فاصله در دارو عبارتي
 براي آناليز این در است. دارو براي پایدار و آلایده حالت دهنده

 :شودمي استفاده زیر يرابطه از هامولكول2جرم مرکز محاسبه

                                                           
 اتمي جرم mi و i جزء به مربوط X مولفه مختصات Xi آن در که
 نيز z و x، y يمولفه جرم مرکز ترتيب، همين به .است آن

 داروي مولكول بين جرم مرکز فاصله ،15شكل شود.مي همحاسب
 در متفاوت سيستم 5 براي را کربنيلولهنانو و ليفلورواوراس

 سازيشبيه زمان از تابعي عنوان به کلوین 315 و 310 دماهاي
 دهد.مي نشان

                                                 
1
 Distance 

2
 Center Of Mass (COM) 
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 در -الف زمان برحسب لولهنانو با دارو جرم مرکز فاصله تغييرات نمودار :51 شكل

 کلوین 315 دماي در -ب کلوین 310 دماي

 شده هدایت مولكولي دیناميک سازيشبيه زمان مدت به توجه با
 جابه باعث عاملي هايگروه وجود که رودمي انتظار ،(نانوثانيه 3)

 ندهند اجازه نحدالامكا یا و شود لولهنانو ولط در دارو کمتر جایي
 شكل از که نتایجي به توجه با شود. خارج لولهنانو داخل از دارو

 کاهش باعث گليكولاتيلن-تترا عاملي گروه ،آیدمي بدست 51
 نگه لولهنانو درون را دارو دارد تمایل بيشتر و شده جایيجابه این
 رد.دا قرار Å5 در دما دو هر در فاصله این ميانگين طوربه که دارد

 داراملع کربنينانولوله حفره درون که زماني دارو ،دیگر عبارت به
 پایدارترین سازيشبيه طول در دارد، قرار گليكولاتيلن-تترا با شده

 (Å25) نانولوله طول به توجه با است، ذکر به لازم دارد. را حالت
 که زماني پس است، شده واقع ساختار مرکز در آن ثقل مرکز که

 از بيشتر سازيشبيه طي در ساختار دو این بين جرم مرکز فاصله
Å5/12 جالب است. لولهنانو از دارو شدن خارج دهندهنشان دشو 

 310 دماي در هيدروژن عاملي گروه از که زماني است، توجه
 این مقدار غشا از نانولوله خروج لحظه در شد، استفاده کلوین
 غشا درون دارو ماندن باقي گربيان این که رسيد Å33 به فاصله

 لولهنانو درون دارو شد عثبا کلوین 153 به دما افزایش با اما بود،
 انرژي سطح بودن بالا به توانمي را پایداري این که بماند پایدار

 هايبرهمكنش وجود به ،همچنين و نانولوله با دارو واندروالسي

π–π به دارو بيشتر جذب و وابستگي ایجاد موجب که داد نسبت 
 کرد باطاستن توانمي این بر افزون .شودمي نانولوله داخلي دیواره
 بيشترین به یكدیگر از ساختار دو این جرم مرکز فاصله که زماني
 رسيده مقدار کمترین به واندروالسي انرژي سطح رسد،مي مقدار
 .است

 که آغازین هايتحليل از قسمتي به توجه با است، ذکر شایان
 ليفلورواوراس داروي و ریزگآب شدت به کربنينانولوله داد نشان

 اول نانوثانيه 1) غشا نزدیكي در برد پي توانيم است، وستدآب
 رهایش به منجر نانولوله درون از آب هايمولكول خروج با بعد( به

 طوربه که شودمي لولهنانو با دارو ثقل مرکز فاصله ایشافز و دارو
 رسد.مي حداقل به فاصله این کلوین 315 دماي در ميانگين

 ژیراسيون شعاع -3-3

 از سازيشبيه یک طول در ساختاري لاتتحو بررسي رايب
 يراتتغي پارامتر این شود.مي استفاده ژیراسيون شعاع پارامتر
 کروي تقریبا هم آن غشاي که سلول، )مثلا مولكول یک شعاعي
 طي در منظور همين به ،کندمي بيان را سازيشبيه طي در است(
 رد و شودمي گرفته نظر در کره صورت به مولكول سازيشبيه
 در که آنجایي از شود.مي گيرياندازه آن شعاع سازيشبيه طول

 مرکز تا اتم هر نسبي فاصله تعيين پروتئيني و ليپيدي ساختارهاي
 براي  ژیراسيون شعاع از نيست، پذیرامكان راحتي به ساختار جرم
 مقدار سنجش براي مناسبي معيار که شودمي استفاده منظور این

 پژوهش این در POPE ليپيدي دولایه يغشا انبساط یا تراکم
 غشا ،باشد ترکوچک شعاع این مقدار هرچه کهطوري به است

 ترمنبسط و بازتر غشا ،باشد تربزرگ شعاع قدارم هرچه و ترمتراکم
 .است اوليه حالت از

 به است مشاهده قابل 61 شكل در نمودار صورت به حاصل نتایج
 که زیر معادله طریق از ودارنم این در موجود هايداده که طوري

 است، رفته کار به ژیراسيون شعاع محاسبه به مربوط الگوریتم در
 است. شده حاصل
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 جرم مرکز به نسبت i اتم فاصله ir و i اتم جرم im آن در که
 .است

 
 برحسب POPEليپيدي لایهدو غشاي ژیراسيون شعاع تغييرات نمودار :61 شكل

 کلوین 315 دماي در -ب کلوین 310 دماي در -الف زمان

 ايکره شعاع که است آن از حاکي 16 شكل از آمده بدست نتایج
 از )قبل سازيشبيه ابتداي در شده گرفته ظرن در غشا براي هک

 پيوندهاي وجود به توجه با (پيكوثانيه1000 تا 0 از ،نانوحامل نفوذ
 و بوده پایدار و ثابت تقریبا ،غشا و آب هايمولكول بين هيدروژني

 در تراکم این اما .است متراکم ،ليپيدي دولایه غشاي عبارتي، به
 جرمي دانسيته )افزایش غشا وندر به کربنينانولوله نفوذ لحظه
 حاملنانو نفوذ از بعد دیگر، عبارت به کند.مي افت به شروع غشا(،

 رسدمي خود قدارم بيشترین به شعاعي تغييرات این غشا داخل به
 مشاهده نتایج به توجه با همچنين شود.مي باز و منبسط غشا و

-اتيلن-تترا عاملي گروه به مربوط تغييرات بيشترین که شودمي

 نيست. انتظار از دور به این که است گليكول

 نفوذ ضریب -3-4

 ضریب ،جرم انتقال در دیناميكي پارامترهاي ترینمهم از یكي
 و درست راه یک مولكولي دیناميک هايسازيشبيه و است نفوذ
 با طرفي از است. پارامتر این کميت تعيين براي اطميناني قابل

 این در استفاده مورد مولكولي دیناميک سازيشبيه نوع به توجه
 در متفاوت سيستم 5 با مرتبط نفوذ ضریب کميت تعيين پژوهش،

 تقریبي دماي و بدن طبيعي دماي) کلوین 531 و 310 دماي دو
 رو، این از است. برخوردار زیادي اهميت از (سرطاني تومور بافت

 داروي همراه به کربنينانولوله مولكولي نفوذ مطالعه منظور به
-شبيه از ،POPE ليپيدي لایهدو غشاي درون به ليفلورواوراس

 نفوذ فرایند .گرفتيم بهره شده هدایت مولكولي دیناميک سازي
 (۸ )معادله 1فيک نفوذ ضریب تخمين با را غشا درون به حاملنانو

 در فقط نانوحامل نفوذ که صورت بدین ،دادیم قرار ارزیابي مورد
 n=1 ،بنابراین گيرد.مي صورت (71 شكل) -z جهت در و بعد یک
  ساده ۹ معادله صورتبه ۸ معادله آن نتيجه در که شودمي
 شود.مي

 

                           

 

 

 

کربني در هاي نانولوله، به ترتيب مكانzi(t) و zi(0)که در آن  
 2جایياي، ميانگين مربعات جابهو براکت زاویه است t و 0زمان 

 هاي را در زمان حاملنانو از تغييرات موقعيت مكانيناشي 
 دهد.نشان مي متفاوت

           

 کربنيکمپلكس شده در نانولولهداروي از جهت نفوذ  وارهطرح: 17شكل 

  هاي آب حذف شده است(يستم، مولكول)به منظور وضوح بيشتر س

                                                 
1
 Fick Diffusion coefficient (D) 

2
 Mean Squared Displacement (MSD) 

)۸( 
 

)2( 
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 یي جا به ميانگين مربعات جادر این حالت با استفاده از تخمين 
(MSD) شكل متفاوتسيستم  5کربني مربوط به براي نانولوله( 

به  بيني کردپيشغشا را -حاملتوان ضریب نفوذ نانو(، مي1۸
 مشاهدهقابل  1در جدول  محاسبه شده مقادیر مرتبط طوري که

براي  MSD، شيب نمودار ۹. بدیهي است با توجه به معادله است
به عبارت دیگر، شيب  .شده استمحاسبه ضریب نفوذ نصف 

 شده است به طوري کهچين نمایش داده با خط MSDخطوط 
هر یک از  براي 1۸شده در شكل  یاد خط معادلات مطابق
 بيني کرد.پيش ضریب نفوذ راتوان مي ،هاسيستم

 متفاوتهاي عاملي کربني با گروهضرایب نفوذ نانولوله :1جدول 

     

 

 

 

 

  

 

 

  

 

 

 

 

 

 -الف تفاوتسيستم م 5براي  (MSD)جایي نمودار ميانگين مربعات جابه: 1۸شكل 
 کلوین 315در دماي  -کلوین ب 310در دماي 

 315 با افزایش دما به ،شودمشاهده مي 1طور که از جدول همان
-عاملي کربوکسيليک کربني با گروههکلوین، ضریب نفوذ نانولول

هاي عاملي ، اما با گروهاسيد و هيدروژن افزایش یافت
گليكول شاهد کاهش این مقدار با اتيلن-تتراهيدروکسيل و 

این در حالي است که بيشينه ضریب نفوذ در  افزایش دما بودیم.
کلوین مربوط به سيستم داراي گروه عاملي  315دماي 

توان مرتبط به طوري که توجيه این پدیده را مي ،هيدروکسيل بود
به  تاثير زیاد عامل هيدروکسيل در مقدار ضریب نفوذ دانست. با

دوست هيدروکسيل با سر آب بين برهمكنش مقدار، عبارت دیگر
از طرفي، با  .هاي عاملي است( بيشتر از سایر گروه7)شكل غشا

NH3حضور  توجه به
ختار غشاي در سا)گروه آمينو( و فسفات  +
OHعامل  دولایه ليپيدي و

، منجر به ایجاد متصل به نانولوله -
هاي دور برد )الكترواستاتيكي( قوي بين نانولوله و غشا برهمكنش

شود و این به نوبه خود باعث افزایش تجمع نانوحامل در مي
--تترا ليگاندافزودن با  ،همچنينشود. اطراف بافت مورد نظر مي

به نانولوله  هاگليكولاتيلنعنوان عضوي از پليبه  گليكولاتيلن
به  ۹1۸5/1 خالص، شاهد کاهش حداکثري مقدار ضریب نفوذ از

علت  مسلما کهبه طوري  ،کلوین بودیم 310در دماي  44۹۹/1
 گردد.گليكول برمياتيلن-جرم مولكولي بالاي تترا به امراین 

 

 سيستم

مترمربع بر ) ضریب نفوذ

 کلوین 310 در ×(10-۸ ثانيه

مترمربع بر ) ضریب نفوذ

 کلوین 315 در ×(10-۸ ثانيه

CNT-COOH-Drug 6۸26/1 7214/1 

CNT-H-Drug 6۸45/1 6۹33/1 

CNT-OH-Drug ۹072/1 ۸142/1 

CNT-Pristine-Drug ۹1۸5/1 7301/1 

CNT-PEG-Drug 44۹۹/1 432۹/1 
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  گيرينتيجه -4

 سرطان بيماري درمان رد يادیز حد تا که مهمي ياستراتژ
 است خاص حامل کی در دارو انداختن دام به ،است شده استفاده

 درون به نفوذ و متفاوت هايروش به تومور يريگهدف قابليت که
-دام به هايروش از یكي .باشد داشته خود در را نظر مورد بافت

 که است کربني هاينانولوله از استفاده سرطان،ضد يدارو انداختن
 پژوهشي، طرح این در شود. هدفمند فعالغير روش به تواندمي

 در شده( )بارگذاري شده کمپلكس فلورواوراسيل داروي نفوذ
 به POPE غشایي مدل از دارعامل و خالص کربني هاينانولوله
 و هشد بررسي شده هدایت مولكولي دیناميک سازيشبيه کمک

 طورهمان داد نشان جنتای .شد بررسي نفوذ فرایند بر دما تاثيرات
 با که طوري به است آبگریز کربنينانولوله داشتيم، انتظار که

 این قطبي، عامل عنوان به گليكولاتيلن-تترا کردن اضافه
 از استفاده که گرفتيم نتيجه طرفي از .رسدمي حداقل به آبگریزي

 بيشتر پایداري (،گليكولاتيلن-)تترا قطبي شيميایي عامل این
 که آوردمي ارمغان به را کربنينانولوله درون افتاده دام به داروي

 تخریب از تا بود حياتي و مهم مسئله ،خود نوبه به امر این
 هايمحيط در ليفلورواوراس همچون آبدوستي هايدارو زودهنگام

 از حاصل نتایج از عبارتي، به .آید عمل به جلوگيري تنيدرون
 نوسانات کمترین هک شد مشخص جرم مرکز فاصله محاسبات

 عاملي گروه حضور با غشا، درون به نانولوله ورود از قبل تا دارو
 این از استفاده که طوري به شود،مي ممكن گليكولاتيلن-تترا

 شيميایي ویزگي اصلاح براي ي(بسپار) عاملي هايگروه از دسته
 غشاهاي ساختار در را تحول بيشترین تواندمي ،هانانوحامل

 روش طبق همچنين کند. ایجاد نفوذ فرایند طي در يفسفوليپيد
 نفوذ ضرایب به مربوط هايیافته شده، هدایت مولكولي دیناميک

 علاوه يبسپار عاملي هايگروه از گيريبهره که داد نشان ما به
 مقدار کاهش به منجر توانندمي ،هستند دارا که زیادي مزایاي بر

 ماندگاري و اثر بهبود به خود این که شوند نانوحامل نفوذ ضریب

(EPR) نانولوله ماندگاري و تجمع که طوري به کند مي کمک-

 نفوذ ضریب مقدار که زماني در نظر مورد بافت اطراف کربنيهاي
 افزایش با طرفي، از .رسدمي خود مقدار بيشترین به است، پایين

 برخلاف کلوین(، 315) سرطاني بافت تقریبي دماي سمت به دما
 شد روبهرو کاهش با هاسيستم اکثر در نفوذ ضریب مقدار تصور،

 و تجمع مقدار که دریابيم شد باعث مهم بسيار نتيجه این که

 هيدروکسيل، عاملي هايگروه داراي يهانانوحامل ماندگاري
 اطراف در خالص صورت به نانولوله حتي و گليكولاتيلن-تترا

 است درحالي این .بود خواهد سالم بافت از بيشتر ،سرطاني بافت
 مورد هايسيستم همه تجمع ،EPR پدیده طبق صورت هر در که

 اما شودمي نقاط سایر از بيشتر سرطاني بافت اطراف در آزمایش
 بافت اطراف در نفوذ ضریب مقدار که مواقعي در تجمع این

 به .است بيشتر مراتب به است، سالم بافت از کمتر سرطاني
 انتظار عملا پژوهش، این از کلي نتيجه عنوان به ،دیگر عبارت

 گليكولاتيلن-تترا با شده اصلاح نانوحامل از استفاده که رودمي
 و ماندگاري مقدار بيشترین سرطاني(، )بافت کلوین 315 دماي در

 باشد. داشته هاسيستم سایر به نسبت را نفوذ بهبود
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Abstract: One of the most widely used structures in nanotechnology, which has entered the field of biological 

sciences, are carbon nanotubes, which due to their small size, special ability to cross the cell membrane, can be used 

as a drug carrier to identify and kill cancer cells. In this research, to achieve better biocompatibility, the addition of 

some chemical groups to carbon nanotube was studied using molecular dynamic simulation, which resulted in 

improved targeted drug delivery performance by surface modification. Also, to evaluate the effect of functional 

groups, first, the nanostructure without functional group along fluorouracil anticancer drug was investigated. Among 

the analyzes used to investigate the drug-carbon nanotube interaction with the POPE lipid bilayer membrane in the 

aqueous medium, we can mention the mean squared displacement, etc that Among these, the analysis of the radial 

distribution function to compare the water concentration around carbon nanotube and Mass center distance analysis 

was performed to evaluate the stability of the drug inside the carbon nanotube and then the diffusion coefficients of 

the carbon nanotube-membrane were compared with different chemical agents through the mean squared 

displacement. From the results, it was found that the binding of tetraethylene glycol increases the concentration of 

water around the nanotube as well as the stability of the loaded drug. However, the presence of tetraethylene glycol 

Led to a decrease in the diffusion coefficient of the nanocarrier. 

 


