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 مقدمه -1

 بخاطر ،)CNT -nanotube carbon( ،کربنی هاي نانولوله
 ,مکانیکی خواص و ریز ساختار اندازه جمله از نظیر بی خواص
 علوم در زیادي کاربرد ,ملاحظه قابل الکترونیکی و نوري ,گرمایی
 کاربرد زیستی علوم در همچنین ترکیبات این .]1-4[ دارند مختلف

 البته ].6 و 5[ دارند دارورسانی و درمانی ژن جمله از زیادي هاي
 حلالیت همچنین و ]7[ کربنی هاي نانولوله بودن سمی احتمال

 در آنها کاربرد در موانعی فیزیولوژیک هاي محلول در کم بسیار
 قابلیت داراي کربنی هاي نانولولهباشند. می بیولوژیکی هاي سیستم

 آلی هاي حلال به نسبت آبی هاي حلال در کم بسیار شدن حل
 هاي سیستم در ویژه  به آنها استفاده براي بزرگی مانع که هستند

 افزایش براي ديزیا هاي روش کنون تا باشد. می بیولوژیکی
  .]9 و 8[ است گرفته انجام کربنی هاينانولوله فعالیت و حلالیت

 

 

 حلالیت و ها کنش برهم بهبود براي ها نانولوله کردن دار عامل
 افزایش باعث که عواملی میان در .است مناسب بسیار ها آن

 کننده فعال مواد از توان می شود می کربنی هاي نانولوله حلالیت
 اسید آمینو و )DNA,RNA( اسیدها نوکلئیک برد. نام زیستی ي
 روند کار به کربنی هاي نولولهنا کردن دار عامل براي توانند می ها
 شوند. استفاده پزشکی زیست گوناگون علوم در سپس و ]10-12[

 میزان کاهش به منجر ها بیومولکول با ها نانولوله کردن دارعامل
 شودمی بیولوژیکی هايسیستم با سازگاري و هاآن بودن سمی

 باعث تنها نه فلزات با کربنی هاينانولوله شدن دارعامل .]13[
 براي را کربنی هاي نانولوله فعالیت بلکه شودمی حلالیت افزایش

 آنها کنشهم بر بنابراین .]14[ دهدمی افزایش بازها با برهمکنش
 شدن کوئوردینه توانائی علت به ها اسید آمینو و DNA بازهاي با
  .یابد می افزایش مختلف فلزات با

 مانعی فیزیولوژیکی هاي محلول در ها آن ضعیف شدن حل قابلیت ولی دارند، فراوانی بیولوژیکی هاي کاربرد ها نانولوله :چکیده
 حلالیت افزایش ها، نانولوله بیولوژیکی سازگاري شرط پیش واقع در باشد. می تکنولوژي نانو از شاخه این در مطالعه براي بزرگ

 کربنی لهنانولو ابتدا است. مطالعه این اصلی هدف بیولوژیکی هاي سیستم در استفاده مورد هاي نانولوله حلالیت بررسی است. آنها
 گرفتند. قرار آبی محیط در و شدند سازي مدل میوکوانت مکانیک محاسبات از استفاده با آن گلوتامات کمپلکس و لیتیم با شده دوپه

 آزاد انرژي محاسبات گرفت. قرار استفاده مورد آب در مربوطه ساختارهاي انحلال ررسیب منظور به کارلو مونت سازي شبیه سپس
 آبی محیط در آن انحلال گلوتامات اسید آمینو و لیتیم با شده دوپه کربنی نانولوله کنش برهم اثر در که داد شانن ترکیبات انحلال
 هم بر از پس نانولوله حلالیت در را سهم بیشترین الکترواستاتیک هاي کنش هم بر که داد نشان نتایج همچنین یابد. می افزایش

 دارد. گلوتامات با کنش

 .گلوتامات انحلال، آزاد انرژي لیتیم، کربنی، نانولوله کارلو، مونت سازي شبیه :کلیدي واژگان 
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 قلیایی فلزات سایر از بیشتر هانوکلئوفیل با لیتیم پذیري واکنش 
 لیتیم با شده دوپه کربنی هاي نانولوله وزن این بر علاوه است.
 شناخته لیگاندهاي جذب این بنابر است. قلیایی فلزات سایر از کمتر
 هاينانولوله سطح در ها اسید آمینو و DNA بازهاي مثل شده

 شیمیائی و فیزیکی خواص لیتیم مثل مناسب فلز با شده دوپه کربنی
CNT کند. اصلاح را  

 اسید امینو کنشبرهم تاثیر نظري مطالعه به پژوهش این در
 نانولوله انحلال در لیتیم با شده دوپه کربنی نانولوله با گلوتامات

 امکان کنشبرهم هايانرژي محاسبه اب .ایمپرداخته کربنی
 اسید امینو و لیتیم با شده دوپه کربنی نانولوله شدن کمپلکس
 روش کارگیري به با سپس گیرد.می قرار بررسی مورد گلوتامات

 ساختار انحلال ،آزاد انرژي اختلال روش و کارلوتمون سازيشبیه
 گیرد.می قرار مطالعه مورد حاصله

 محاسبات انجام روش -2

 با شده دوپه کربنی نانولوله ، الف) -1 (شکل گلوتامات ساختار ابتدا
 روش با ب)-1 (شکل گلوتامات با آن کمپلکس و لیتیم

LYP3DFT/B پایه مجموعه و *G31-6 ]15[ افزار نرم و 
 گلوتامات کنشبرهم مرحله این در .شد بهینه ]16[ 2009گوسین

 ]17[ کربوکسیلات گروه اکسیژن یعنی آن اتم ترینفعا سمت از
 گردید. بررسی

 
 

 
 (الف)

 
 (ب)

 و لیتیم با شده دوپه کربنی نانولوله کمپلکسساختار -ب گلوتامات -الف :1شکل
 گلوتامات

 را گلوتامات با آن کمپلکس و لیتیم با شده دوپه ينانولوله سپس
 دماي و )Ǻ 50×50×350( ابعاد با آب حلال از معکبی داخل در
 K 298 کارلومونت متروپولیس روش کارگیري به با شد. داده قرار 
 تعادل به سیستم نهایت در بندي پیکر هزار صد چند تولید از پس و

 به کروي قطع پتانسیل و مرزي شرایط مراحل درتمامی .رسدمی
  است. رفته کار به جعبه عدبُ نصف اندازه
 پتانسیل انرژي مجموع شیمیایی سیستم یک کل پتانسیل انرژي
 پتاسیل تابع باشد. می مولکولی بین پتانسیل انرژي و مولکولی درون

 و جونز لنارد سهم از مجموعی را هاسیستم براي مولکولی بین
 گیریم:می نظر در هاهسته بین کولنی
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 هاياتم براي ]ijσ ](21-18 و ijε( مناسب جونز لنارد پارامترهاي
 سهم محاسبه منظور به است. شده استفاده اسید آمینو و نانولوله

 با هااتم جزیی بارهاي مولکولی، بین پتانسیل الکترواستاتیک
 یلنسپتا مدل اند.آمده بدست کوانتمی مکانیک محاسبات از استفاده

  ].32 و 22[ باشد می 3TIPمدل (آب) حلال براي استفاده مورد
 آزاد انرژي اختلال روش از استفاده با نانولوله انحلال آزاد انرژي 
)Perturbation Energy Free( انرژي تفاوت است. شده محاسبه 

 آماري مکانیک از استفاده با سیستم یک از 2 و 1 حالت دو بین آزاد
 آزاد انرژي اختلال روش با و زیر معادله از استفاده با کلاسیک
 ]:24[ آیدمی بدست شودمی محاسبه

RTEERTGGG ABAB /)(expln −−−=−=∆  (2) 
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AB(آن در که EE  2 و 1 حالت دو بین درونی انرژي تفاوت )−
 در است. ايمجموعه میانگین دهنده نشان > < و است سیستم
 ماده محلول فاز و گازي فاز 2و 1 حالت انحلال آزاد انرژي محاسبه

  .شودمی گرفته نظر در شده حل
                                                  

 بحث و نتایج -3

 نانولوله ، )Glu( گلوتامات هاي ساختار از یک هر انرژي مقادیر
 گلوتامات با آن کمپلکس و )CNTLi( لیتیم با شده دوپه کربنی

)Glu-CNTLi( جدول در کوانتمی مکانیک محاسبات از حاصل 
 و اسید آمینو اتصال انرژي شامل همچنین جدول این است. آمده 1

 .باشدمی نانولوله از Li فاصله میانگین و bE ،نانولوله

 میوکوانت مکانیک بخش نتایج :1جدول

species E(eV) Eb(eV) 
CNT -Li 
(Ǻ) 

CNTLi -83028.7679 - 
2.045 

Glu -14284.9482 - 
- 

CNTLi-Glu -97938.1543 -624.4380 
2.48 

 
 و گلوتامات مپلکسک پایداري نانولوله و آمینواسید اتصال انرژي

 یک عنوان به کربوکسیلات گروه اکسیژن .کندمی تایید را نانولوله
 کند. می ایجاد پایداري وساختار داده کنشهم بر فلز با فیلنوکلئو

 در گیريچشم تفاوت شودمی مشاهده که همانطور همچنین
 و دارد وجود آن کمپلکس و CNTLi در Li-C فاصله میانگین
 گلوتامات با کمپلکس ایجاد از پس Li-C پیوند طول میانگین
 است. یافته افزایش

 نانولوله، درانحلال اسید آمینو با کنشبرهم اثر بررسی منظور به
 نظر در آمینواسید با آن کمپلکس و iCNTL از رقیقی محلول
 مورد آن انحلال کارلو مونت سازي شبیه روش به و شد گرفته

 سازي شبیه از حاصل بندي پیکر نمونه عنوان به گرفت. قرار بررسی
 است. شده داده نشان 2 شکل در آب در Glu-CNTLi کارلو مونت

 

 
 آبی محلول در Glu-CNTLi سازي شبیه تصویر :2شکل

ــانگین ــرژي می ــوط ان ــه مرب ــر ب ــک ه ــا کــه هــا ســاختار از ی  ب
ــتفاده ــبیه از اس ــازي ش ــت س ــارلومون ــبه ک ــد محاس ــد هش  در ان
 تعــداد شــامل جــدول ایــن همچنــین اســت. شــده داده 2جــدول

 معیـــار انحـــراف جعبـــه، در )o2HN( حـــلال هـــاي مولکـــول
ــانگین  نســبی خطاهــاي و ســازي شــبیه در شــده محاســبه می

 باشد.می

 که کندمی تولید اطلاعات زیادي مقدار سازي شبیه روش یک  
 خواص استخراج ضمن تا شوند تحلیل درست بایستی اطلاعات این

 فاکتورهاي مهمترین از یکی گردد. بررسی محاسبات درستی لازم،
 آماري خیزهايو افت کارلومونت محاسبات صحت کننده تعیین

 براي است. سازيشبیه در شده محاسبه اي مجموعه میانگین
 انجام محاسبات از سري یک نمونه، ابعاد از حاصل خطاي کاهش

 است شده داده افزایش را سازيشبیه جعبه ابعاد آنها در و است شده
 مراحل تعداد آن بر علاوه شد. ثابت محاسبات نتایج که جایی تا

 بماند. ثابت نتایج تا یافت افزایش حدي به سازي شبیه اجراي
 شوند.می گزارش استاندارد انحراف بصورت اغلب ريآما خطاهاي

 توجهی قابل تعداد استاندارد انحراف محاسبه از پس منظور این به
 نتایج میانگین به نسبت نسبی خطاي شده، انجام هايسازي شبیه از

 خطاي شودمی دیده 2 جدول در که همانطور شد. محاسبه انرژي
 باشد.می %1/0 حداکثر سازي شبیه
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 سازي شبیه نتایج خلاصه :2 جدول

species NH2O <Ε> 
( kcal mol-1) 

انحراف معیار 
 میانگین

 خطاي نسبی

CNTLi 4038 -12.5160 0.0080 0.0008 

CNTLi- 
Glu 

4033 -15.6230 0.0185 0.0009 

 
-برهم هاي انرژي در والس واندر و الکترواستاتیک هايکنشبرهم سهم :3 جدول

 انحلال آزاد انرژي و )mol kcal-1 حسب (بر محلول در مولکولی بین کنش
)solG∆( 

species 

سهم برهمکنش 
 الکترواستاتیک

در برهمکنشهاي حلال- حل 
 شده

 سهم برهمکنش واندروالس
در برهمکنشهاي حلال- حل 

 شده

∆Gsol( kcal 
mol-1) 

CNTLi -5.4430 -0.2420 -33.9430 

CNTLi- 
Glu 

-9.5730 -0.2840 -63.7220 

 
 انرژي مطلق قدر میانگین شودمی مشاهده 2 جدول در که همانطور

 که است CNTLi از بیشتر محلول در Glu-CNTLi کمپلکس
 و حلال هايمولکول بین ترقوي هايکنشبرهم دهنده نشان

 بین هايکنشبرهم که این به توجه با است. شده کمپلکس نانولوله
 واندروالس و استاتیک الکترو هايکنشهم بر از مجموعی مولکولی

 و حلال هايمولکول بین هايکنشبرهم در یک هر سهم است،
 شده آوريجمع 3 جدول در نتایج و اند شده محاسبه نیز نانولوله
 حلال -شده حل بین هايکنشهم بر آنکه به توجه با است.

 انرژي رودمی انتظار گذارد،می تاثیر نانولوله انحلال روي بر مستقیماً
 آزاد انرژي شد ذکر قبلاً  که همانطور . دهد تغییر نیز را انحلال آزاد

 محاسبه آزاد انرژي اختلال روش از استفاده با ها نانولوله انحلال
 3 جدول مقادیر اند.شده اضافه 3 جدول به آن مقادیر و است شده
 تاتیکاس الکترو سهم نانولوله با گلوتامات کنشبرهم که دهدمی نشان
 واقع در دهد.می افزایش را حلال با مولکولی بین هايکنشبرهم

 محاسبات توسط قبلاً که( هااتم روي بر شده ایجاد اتمی بارهاي
-انرژي الکترواستاتیک بخش روي اً مستقیم اند) آمده بدست میوکوانت
 که رودمی انتظار بنابراین و گذارند.می تأثیر مولکولی بین هاي

 باشد. داشته آب در بیشتري انحلال Glu -LiCNT کمپلکس
 و کندمی تایید را نتیجه این نیز انحلال آزاد انرژي محاسبات
 کمپلکس انحلال آزاد انرژي دهدمی نشان 3 جدول که همانطور
 لذا است. بیشتر نشده کمپلکس نانولوله از CNTLi با گلوتامات
 .است مناسبی ترکیب ها نانولوله حلالیت افزایش براي گلوتامات

 توزیع تابع محلول، در آب مولکولهاي توزیع بررسی منظور به
 شدند. محاسبه ها نانولوله اطراف در در نیز آب مولکولهاي شعاعی

 فاصله در آب هايمولکول وجود احتمال g(r) یا یشعاع توزیع تابع
r و dr+r  بیرونی سطح از CNT توده ي دانسیته به تنسب )bulk( 

 آب هايمولکول شده محاسبه شعاعی پراکندگی نتایج باشد.می آب
 محل ربیانگ کهدهدمی نشان را هاییپیک هالولهنانو اطراف

 هاي نمودار است. نانولوله يدیواره به نسب آب يلایه قرارگیري
 آن کمپلکس و لیتیم با شده دوپه کربنی نانولوله شعاعی توزیع تابع

  اند.شده داده نشان 3 شکل در گلوتامات با

 نانولوله بیرونی سطح از فاصله يدهنده نشان r هاشکل این در
 هایی پیک داراي ها نانولوله تمام شودمی دیده که همانطور است.

 نانولوله اطراف در آب شده تشکیل هاي لایه به مربوط که هستند
 از A5/2˚ حدوداً يفاصله در CNTLi براي لایه اولین باشند.می

 فاصله در Glu-CNTLi براي کهحالی در است نانولوله سطح
 بیشتر حلالیت علت به نتیجه این واقع در است. شده واقع نزدیکتري
 ساده کربنی نانولوله يدیواره است. آمینواسید و نانولوله کمپلکس

 جزئی بار نتقالا و لیتیم شدن دوپه اثر در است. آبگریز و بار بدون
 از پس و شودمی کمتر آن آبگریزي خاصیت نانولوله، سطح روي
 خاصیت افزایش به منجر بیشتر بار انتقال اسید، آمینو با کنشبرهم

 در که همانطور آب هاي لایه نتیجه در و شده نانولوله آبدوستی
 نانولوله سطح به نسبت نزدیکتري فاصله در شودمی دیده نمودار

  .گیردمی قرار
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 (ب)

 GLu-CNTLi ) (ب CNTLi ) الف ( شعاعی توزیع تابع نمودار :3لشک

 گیري نتیجه -4

 در هالولهنانو پذیريانحلال بر اسیدها آمینو نقش تحقیق این در
 بررسی کارلو مونت کامپیوتري سازيشبیه روش بکارگیري با آب
 گازي فاز در کوانتمی مکانیک محاسبات از استفاده با ابتدا در شد.

 و لیتیم فلز با شده دوپه يهالولهنانو کنشبرهم که شد هداد نشان
 شبیه از استفاده با سپس . کندمی ایجاد پایداري ساختار گلوتامات

 نتایج شد. محاسبه ساختارها انحلال آزاد انرژي کارلومونت سازي
 با شده دوپه نانولوله با گلوتامات نواسیدامی کمپلکس که داد نشان
 دارد. نشده کمپلکس لولهنانو به نسبت بیشتري حلالیت لیتیم

 آمینو با کنشهم بر از پس ها نانولوله حلالیت افزایش با بنابراین
 قابل مقدار به بیولوژیکی هايسیستم در آنها کاربرد قابلیت ها، اسید

 کنشبرهم هايانرژي محاسبه با همچنین . یابدمی افزایش توجهی
 استاتیک الکترو هايکنشبرهم که شد مشخص مولکولی، بین

 با شده کمپلکس کربنی نانولوله انحلال افزایش در زیادي سهم
  دارد. اسید آمینو
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Abstract: Due to the application of nanotubes in biological systems, low solubility of these nano materials is an 
important problem in this field of nanotechnology. Therefore, study of the solvation of bio-applicable nanotubes 
was the aim of this research. Li doped carbon nanotube and its glutamate complex were first modeled by quantum 
mechanical calculations and then Monte Carlo simulations were applied to study their solubility in water. The 
solvation free energy computations show that the interaction of Li doped carbon nanotube with glutamate amino 
acid, increase its solvation in aqueous solution. The results were also indicated that electrostatic interactions play a 
distinctive contribution in the solvation of nanotube after interaction with glutamate.    
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