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 کربنی ی نانولوله با مکلورتامین سرطانی ضد داروی کنشبرهم مطالعه

 مولکولی دینامیک سازی شبیه از استفاده با شده عاملدار
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  مقدمه -۱

 کشف را کربن از یدیجد ساختار ،۱۹۸۵ سال در  یاسمال چاردیر
 به شروع یادیز پژوهشگران آن از پس شد. یمعرف فولرن که کرد

 کردند کربن از ییها مولکول ساخت برای یدیجد شاتیآزما انجام
 توسط یکربن یها نانولوله دارند. نانومتر حدود در ییقطرها که

 ،۱۹۹۱ سال در .شدند کشف بتهونه و یهاشیچیا ،مایجیا
 در [۱] شد. کشف مایجیا توسط  جداره چند یکربن یها نانولوله

 وارهید چند یکربن یهانانولوله شدن کشف از پس ،۱۹۹3 سال
 تک یکربن یها نانولوله ساخت به موفق ،همکارانش و مایجیا

 از یاریبس توجه یکربن یها نانولوله [3 و 2] شدند. جداره
 ،ییایمیش ،یکیزیف خواص شکل، اندازه، لیدل به پژوهشگران

 ارساخت در ها اتم نشیچ نحوه و یحرارت ،یکیمکان ،یکیالکتر
 را ها نانولوله یرو بر موجود یعامل گروه ها،وارهید ادتعد ها، نانولوله

 نکهیا برافزون یکربن یها نانولوله است. کرده جلب خود به
 یریپذ چشیپ و یریپذانعطاف از ،دارند ییبالا اریبس تحکاماس

   [۵ و 4] .هستند برخوردار زین یخوب

 یعامل یها گروه اتصال باعث ،دیاس با هانانولوله دنکر عاملدار
 یداریپا جادیا و یکربن یها نانولوله یرو بر دار ژنیاکس

 کردن عاملدار [6] .دشو یم حلال در نانولوله ونیسوسپانس
 کردن دارعامل -۱ :شوند یم میتقس دسته دو به یکربن یها نولولهنا
  [۱0 و ۹ و ۸ و ۷] یکووالانس کردن عاملدار -2 یرکووالانسیغ

 حالت در مکلورتامین داروی های مولکول بین های برهمکنش برای مولکولی دینامیک سازی شبیه پژوهش، این در :چکیده

 بررسی (COOH) با شده عاملدار کربنی نانولوله با و (۶ ،۶) صندلی نوع از جداره تک ربنیک نانولوله با ،آبی محیط در ،خالص

 این داینامیکی و ساختاری خواص تعیین برای مولکولی دینامیک سازی شبیه ،OPLS نیروی میدان از استفاده با ست.ا شده

 دانسیته، مانند داینامیکی خواص و میکروسکوپی خواص مولکولی دینامیک سازی شبیه از استفاده با شد. انجام نانولوله با دارو

 با همراه آبی، محیط در دارو های مولکول نفوذ و )(MSD جابجایی مربعات میانگین ،(RDF) شعاعی توزیع تابع

 یدارو مولکول بین جذب که داد اننش ،RDF از حاصل نتایج .شدند محاسبه شده عاملدار کربنی نانولوله و کربنی نانولوله

 که کندمی بیان RDF و MSD نتایج همچنین، .ستا عاملی گروه تاثیر تحت کربنی نانولوله سطح روی بر مکلورتامین

 دارد. را مولکول این دینامیکی و ساختاری خواص در اساسی نقش هیدروژنی هایپیوند

 .یمولکول کینامید یساز هیشب ن،یمکلورتام ،یکربن نانولوله :کلیدی واژگان 
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 یمولکول نیب یروهاین یکووالانسریغ کردن عاملدار روش در 
 یها نانولوله نیب (π-π) وندیپ و یواندروالس یروهاین مانند یفیضع

 زیستی یها مولکول و هابسپار ها، سطح در فعال ماده و یکربن
2 یدیبریه ساختار .ندکن یم جادیا

sp کردن عاملدار در 
 تیخاص عملاً پس .کند ینم رییتغ ها نانولوله یرکووالانسیغ

 ها نانولوله تیحلال اماّ کند ینم رییتغ آنها یکیالکتر و یکیمکان
 نیا یرکووالانسیغ کردن عاملدار یاساس مشکل .شود می بهتر
در امّا  .شوند یم فیضع یکربن یها نانولوله نیب یروهاین که است

 یها با گونه یکربن یها نانولولهروش عاملدار کردن کووالانسی 
 یبه صورت کووالانس  یبا عوامل آل N  و O ،F  مانند ییایمیش

به  یکووالانس یوندهایبا پ ی. گروه عاملدهند پیوند تشکیل می
. در عاملدار کردن شوند یمتصل مها نانولوله ی جداره یانتها

sp کربن یها اتم یکووالانس
2
spکربن یها به اتم 

3
 لیتبد   

[ ۱۱. ]کند یم رییها تغ نانولوله یکیخواص الکتر ،نیرا. بنابشوند یم
عاملدار کردن،  یاست که ط نیا یمشکل عاملدار کردن کووالانس

. شوند یم جادیا یکربن یهانانولوله وارهید یرو یاریبسهای  نقص
 وبیع نی. اشوند یم میتقس یکوچکتر یها ها به قسمتنانولوله

الکترون  π وندیپ ستمیس بیو تخر یکیباعث کاهش خواص مکان
 .شوند یم یکربن یها نانولوله

 یبارگذار جادیا یبرا یگوناگون یها ، راهاخیر یها سال در
بر  ،یدرمان یمیش یضدسرطان یکوچک مانند داروها یها مولکول

ارائه  یرکووالانسیجذب غ ای یها بصورت کووالانس نانولوله یرو
فلزی و برخی  یها کووالانسی به یون وندیپ برای[ ۱2شده است. ]

 یعامل یها از گروه یبنکر یهاسطح نانولوله یها بر رو کمپلکس
، عاملدار 200۵. در سال شود یاستفاده م COOH ،OHمانند 

 یلهیانتقال بار به وسبر اساس  COOH یکردن با گروه عامل
قرار گرفت.  یرامان مورد بررس یو پراکندگ فروسرخ یسنجفیط

انجام شده است و  یدیانتقال بار از نانولوله به گروه اس جه،یدر نت
عمل  یالکترون یبه صورت دهنده ینانولوله کربن سمتق نیدر ا

 یخواص ساختار یبر رو قی، تحق200۹[ در سال ۱3. ]کند یم
 و COOH ،OHمانند  یمختلف یعامل یها ها با گروهنانولوله

CONH2 های  با روشDFT وندی. طول پانجام شد C-C  در
گفته شده، تفاوت  یعاملدار شده با سه گروه عامل یهانانولوله

 در محاسبات نشان دادند که .داشتند گریکدی با یکم اریبس

شده   متصل به گروه عاملدار یهادر نانولوله یوندیپ یها طول
 [۱4است. ] هیبه نانولوله خالص شب اریبس یدیو آم یدیاس

 یها نانولوله تیسم درجه بر توانند یم که یعوامل از یفهرست
 تک ،یکربن یها نانولوله غلظت از: عبارتند باشند رگذاریتاث یکربن

 یها ستیکاتال ها، نانولوله طول آن، بودن وارهید چند ای وارهید
 ای سنتز ندیفرآ اثر در یکربن یها نانولوله ساختار در مانده یباق

 اشاره عوامل انیم از .ونیداسیاکس و تجمع درجه کردن، عاملدار
 حالت نیمهمتر یکربن یها نانولوله غلظت که رسدیم نظر به شده

 اثر یطولان یها زمان و بالا یها غلظت که میدان یم باشد. ممکن
 کم را سلول اتیح ادامه جادیا و کنند یم دیتشد را تیسم یبخش

 اجیاحت کارآمد و مناسب ییدارو یها حامل دیتول یبرا .کنند یم
 قیتحق مورد زنده اندام یبرا یکربن یها نانولوله تیسم که است
 یکاف یداریپا که باورند نیا بر پژوهشگران از یاعده .ردیبگ قرار

 در .کند یم یریجلوگ بدن در آنها کیکتف از یکربن یها نانولوله
 لیدل به یکربن یها نانولوله که معتقدند یا عده هنوز کهیلحا

 بدن در یبد اثرات توانند ینم بالا چندان نه یریپذ واکنش داشتن
  هستند. خطریب ها سلول از یبعض یبرا اصولاً و باشند داشته

 انتقال ستمیس یبرا یخوب حامل کی عنوان به یکربن یهانانولوله
 های طیمح در داروها ثبات بهبود لیدل به .اند شده یمعرف دارو

 در انتشار انتقال، ،یریگ هدف دارو، یریبارگ بهبود ،یکیولوژیب
 رگید یطرف از و  دشو یم آنها یجانب عوارض کاهش باعث تینها

 محققان از یلیخ توجه مختلف یعامل یها گروه به اتصال ییتوانا
 [۱6 و ۱۵] است. کرده جلب خود به را

 یبرا دیمف روش کی یکربن یها نانولوله کردن عاملدار و اصلاح
 عاملدار . رود یم شمار به آنها تیحلال شیافزا و تیسم کاهش
 کردن عاملدار یبرا یمتفاوت  راه  یک  ها وارهید یکووالانس کردن

 [۱۸ و ۱۷] .است یکربن یها نانولوله

 محسوب یدرمان یمیش یدارو کی (،2Cl11NH5C) نیمکلورتام
 لنفوم یها نام به سرطان از ینوع درمان یبرا که شود یم

 لهیآلک عامل کی دارو نیا .شود یم استفاده یلوسم و ینیهوچک
 یها سلول رشد از لازم یها نیپروتئ دیتول توقف با که است کننده
 سمیت آورد. یم عمل به یریجلوگ آنها مثل دیتول و یسرطان

 در اختلال انجام باعث ها کننده لهیآلک گرید مثل مکلورتامین
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 دارو نیا یجانب عوارض .شود یم سلول مرگ و DNA عملکرد
 یتنگ احساس ،ییشنوا مشکلات  ،یخون سرفه مو، زشیر مثل

 [2۱ و 20 و ۱۹] است. نفس

 یبررس و گوناگون مواد ییایمیش و یکیزیف خواص ینیب شیپ
 یها شیآزما از استفاده با -۱ :ردیگ یم انجام صورت دو به مواد
 روش -2 .است بوده بر نهیهز آن جینتا یبررس که یتجرب

 و امکانات زمان، به ازین نخست روش در .یا انهیرا یساز هیشب
 لیدل به که است انهیرا کی ازمندین دوم روش یول دارد. مواد

 تعداد کاهش و وقت در ییجوصرفه در بالا یلیخ سرعت
 یابیدست همزمان و کند یم رهیذخ یخوب به را منابع و شاتیآزما
 .سازد یم ممکن زین را مختلف طیشرا در شیآزما نیچند جینتا به
 آن از استفاده با که است یروش یمولکول کینامید یساز هیشب
 ذرات از شده لیتشک سامانه در یزمان تحولات توان یم

 نیا از کرد. ییگو شیپ را و...( مولکولها )اتمها، کننده برهمکنش
 به توجه با [22] .کند یم یابیارز را مرتبط یکیزیف خواص راه

 از کنشهابرهم اهمیت ،همچنین و بدن در دارو انتقال اهمیت
 میکیدینا و ساختاری خواص بر هیدروژنی پیوند پیوند جمله

 دینامیکی و ساختاری خواص ابتدا پژوهش این در مولکولها،
 به مولکولی دینامیک سازیشبیه از استفاده با مکلورتامین داروی
 در دارو کنشبرهم و ساختاری کمیتهای ،سپس آمدند، دست
 نهایتا و آمدند دست به سازی شبیه از استفاده با آبی محیط
 مکلورتامین مولکول شهایبرهمکن و دینامیکی و ساختاری خواص

 COOH عاملی گروه با شده عاملدار و خالص هاینانولوله با
  شدند. مقایسه دیگر یک با و آمدند دست به سازیشبیه توسط

 محاسبات -2

 میدان و DL_POLY2 افزارنرم با سازیشبیه انجام
 یتصادف شکل به مولکول 200 ابتدا شد. استفاده OPLS نیروی

 سپس شد. داده قرار ۵0 آنگستروم ابعاد با یعبمک جعبه کی در
 STEP 220000 اندازه به ps 00۱/0 زمان گام با یساز هیشب

K یدما در هایساز هیشب تمام کرد. دایپ ادامه NPT طیشرا تحت

 نوز ترموستات و باروستات توسط فشار و دما .ندشد انجام ۱۵/2۹۸
 تمام یبرا شدند، کنترل )۵/0 و ps )۱/0 یها ثابت با هور
 نظر در (Å) آنگستروم ۱4 با برابر OFF CUT ها یساز هیشب

 تجسم یبرا AVEST افزار نرم از است. شده گرفته
 وارهید تک یکربن لولهنانو ن،یهمچن .است هشد هااستفادهمولکول
 به ۸3/۷ آنگستروم قطر و 04/26 آنگستروم طول با (6 ،6)یصندل

 یکربن ینانولوله ساختار شدند. انتخاب ییدارو یها حامل عنوان
 ساخته اتم 240 با Modeler Nanotube افزار نرم ی لهیوس به

 کمیتهای تعیین برای .شد عاملدار COOH یعامل گروه با و شـد
 شبیه در ورودی عنوان به NPT سازیشبیه خروجی از ،دینامیکی

 نانوثانیه NVT  ۱.0 سازی شبیه زمان شد. استفاده NVT سازی
 ساختار و (۱ )شکل در دارو ییایمیش ساختار شد. گرفته درنظر

  است. شده داده نشان (2 )شکل در شده عاملدار یکربن نانولوله

 

 

 
 

 بحث و نتایج -3

 و یبررس یبرا یمولکول کینامید یساز هیشب ،پژوهش نیا در
 نیمکلورتام یدارو و یکربن ی لولهنانو نیب کنشبرهم تیموقع

 نیمکلورتام خالص مواد یبرا یساز هیشب ،ابتدا است. شده انجام
 یکربن نانولوله با و یآب طیمح در یساز هیشب سپس و شد انجام
 طیمح در COOH با شده عاملدار یکربن نانولوله و (6 ،6) یصندل

  نیمکلورتام یدارو :۱ شکل

 شده عاملدار یکربن نانولوله :2شکل
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 مانند ییاه تیکم یساز هیشب از استفاده با است. گرفته انجام یآب
 آمد. دست به مولکول نفوذ و RDF، MSD  ،چگالی

 نوشته ۱ جدول در یاتم نشانه با مطابق اتمها q و ،  ریمقاد
 .است شده

 جدول ۱: مقادیر بارهای اتمی،  پارامترهای بین مولکولی برای داروی
  مکلورتامین

Mechlorethamine                            meclortamine 

/Å     

 

/kJmol-1  

 

Charge 

q /e 

ATOM 

۴۰۰/۳ ۳۰۰/۰      ۱۲۵/۰-    Cl1     

۵۰۰/۳   ۲۷۶/۰     ۵۰۳/۰-    C2   

۵۰۰/۳   ۲۷۶/۰    ۱۶۹/۰-  C3      

۲۵۰/۳ ۷۱۱/۰ ۷۲۴/۰-   N4     

۵۰۰/۳ ۲۷۶/۰ ۱۷۰/۰-  -0/171 C5     

۵۰۰/۳ ۲۷۶/۰     ۵۰۳/۰- C6     

۴۰۰/۳ ۳۰۰/۰     ۱۲۵/۰- Cl7     

۵۰۰/۲       ۱۲۵/۰ ۲۸۸/۰ H3     

۵۰۰/۲   ۱۲۵/۰ ۲۴۴/۰   H3     

۵۰۰/۲   ۱۲۵/۰ ۲۷۵/۰ H2     

۵۰۰/۲ ۱۲۵/۰     ۲۸۰/۰   H2     

۵۰۰/۲ ۱۲۵/۰ ۲۸۸/۰ H5     

۵۰۰/۲ ۱۲۵/۰ ۲۴۴/۰ H5     

۵۰۰/۲   ۱۲۵/۰     ۲۷۵/۰   H6     

۵۰۰/۲ ۱۲۵/۰     ۲۸۰/۰ H6     

۵۰۰/۳ ۲۷۶/۰ ۳۵۲/۰- C8     

۵۰۰/۲   ۱۲۵/۰     ۲۱۲/۰ H8     

۵۰۰/۲   ۱۲۵/۰ ۱۹۲/۰   H8     

۵۰۰/۲ ۱۲۵/۰     ۲۱۲/۰   H8     

 چگالی -3-۱

 با که محاسباتی چگالی ،واقعی  چگالی مقدار ،(2 جدول) در
 خطا مقدار و نیمکلورتام دارو یبرا NPT یساز هیشب از استفاده

g.3 یمحاسبات چگالی جدول طبق بر است. شده داده نشان cm 

 

 یتجرب یها داده از آن یواقع مقدار با که آمد دست به ۱20/۱
3.g cm  (۱۷۸/۱) خطا بودن کم مقدار دارد. اختلاف درصد 
 یروین دانیم ،SLPO یروین دانیم که است نیا کننده انیب

  .است مولکول نیا یساز هیشب یبرا یمناسب

سازی  از شبیهشده  محاسبهدانسیته ، مقدار  تجربی چگالیمقدار  :2 جدول
 ، E % درصد خطا ،دینامیک مولکولی 

و  K  ۱۵/۲۹۸در دمای مکلورتامین برای  
 atm ۱ رفشا

 یشعاع عیتوز تابع -3-2

 جهت نیمکلورتام مولکول یبرا یشعاع عیتوز تابع ،3شکل در
 شده داده نشان دارو مولکول یها اتم نیب کنشبرهم یبررس
 یشعاع عیتوز تابع که شودیم مشاهده شکل نیا طبق بر است.

2H…l1C کیپ دو یدارا است، شده داده نشان یآب رنگ به که 
 در دوم کیپ و آنگستروم ۸3/2 صلهفا در نخست کیپ که است

 از آنگستروم ۸3/2 مقدار دارد. قرار آنگستروم ۸3/۵ حدود ی فاصله
 است کمتر l1C اتم و دروژنیه اتم یواندروالس شعاع مجموع
 نیا که گرفت جهینت توان یم ،نیبنابرا آستانه(. فاصله از )کمتر
 2H اتم و l1C اتم نیب یقو وندیپ لیتشک به مربوط کنشبرهم

 آنگستروم ۸3/۵  فاصله در که دوم کیپ است. نخست هیلا در

 هیلا در که 2H یها اتم با Cl1  اتم کنشبرهم شود یم مشاهده
 .دهد یم نشان را هستند دوم

 رنگ به  5H…4N و  8H4…N, H3…4N یشعاع عیتوز تابع
 شدت است، شده داده نشان (3شکل) در بنفش و صورتی قرمز
 و است یکسان تقریبا شعاعی توزیع تابع سه این در نخست پیک
 که آنجایی از شود.می مشاهده آنگستروم ۵/2 فاصله در پیکها این
 که گرفت نتیجه توانمی است هاستان فاصله از کمتر فاصله این
 فاصله .است هیدروژنی کنشهایبرهم نوع از هاکنشبرهم این

 بیترت به N...HN و ،S⋯HS، S⋯HN یبرا آستانه
 یها کیپ شدت سهیمقا با است. آنگستروم 2.۵2 و 2.4۸ ،2.4۸
 دروژنیه مولکول که گرفت جهینت توان یم یشعاع عیتوز تابع

E%   medicine 

۱۷۸/۰-  ۱۲۰/۱  ۱۱۸/۱ [۲۳] Mechlorethamine 
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 وندیپ مکلورتامین مولکول Cl1 اتم با که است لیمتما شتریب
 دهد. لیتشک

 

 نیمکلورتام مولکول FDR نمودار :3 شکل

 وندیپ حالت )در آب مولکول و دارو نیب کنشبرهم یبررس برای
 طیمح در نیمکلورتام مولکول یبرا یشعاع عیتوز تابع (یدروژنیه
 شینما (4 )شکل در که آمد دست به یساز هیشب از استفاده با یآب
 برهمکنش که شود یم مشاهده شکل نیا برطبق .است شده دهدا

HW…N4  یشتریب شدت است شده داده شینما قرمز با که 
 از یشعاع عیتوز تابع نیا دارد. یشعاع عیتوز توابع هیبق به نسبت

 حدود فاصله در نخست کیپ که است شده لیتشک کیپ سه

 و سترومآنگ ۵۸/3  حدود ی فاصله در دوم کیپ ، آنگستروم ۷۸/۱
 با .شود یم مشاهده آنگستروم ۸۸/4 حدود یفاصله در سوم کیپ

 یواندروالس شعاع مجموع از نخست کیپ فاصله نکهیا به توجه
 فاصله از کمتر (N4) دارو  تروژنین با (HW)  آب دروژنیه

 HH اتم نیب کنشبرهم که گرفت جهینت توان یم هست. آستانه
 را سوم و دوم یها کیپ .است یدروژنیه وندیپ کی  4N اتم با
 گرید یها هیلا در آب دروژنیه با تروژنین کنشبرهم به توان یم

 داد. نسبت

 شکل در زرد رنگ به که WS...2H یشعاع عیتوز تابع ،نیهمچن
 و آنگستروم ۷3/2 فاصله در کیپ کی از است شده داده نشان 4
 است. شده لیتشک آنگستروم 3۸/۵ فاصله در که پهن کیپ کی

 داده نشان سبز رنگ به که HO...8H یشعاع عیتوز تابع رفتار
 .است HO…2H یشعاع عیتوز تابع رفتار هیشب است شده

 بنفش رنگ به 4 شکل در که HS3…H یشعاع عیتوز تابع
 کهایپ نیا و است شده لیتشک کیپ سه از است شده داده نشان

  وآنگستروم 4۸/4  ،آنگستروم ۷۸/2  یها فاصله در بیترت به
 یشعاع عیتوز تابع نیهمچن .شود یم مشاهده آنگستروم ۸۵/۵

HH…CC کیپ دو یدارا است شده داده نشان یآب رنگ به که 
  حدود ی فاصله در دارد یکم یلیخ شدت که نخست کیپ است.

 دارد. قرار آنگستروم ۵4/4  فاصله در دوم کیپ و آنگستروم ۱3/2

 یها اتم با آب یها مولکول دروژنیه لیتما کهایپ شدت سهیمقا
 است: صورت نیا به نیمکلورتام مولکول

 HW…Cll < HW…N4 

 ریز شرح به دارو یها اتم با آب یها مولکول ژنیاکس لیتما و
 :است

H2…OW > H8…OW > H3…OW 

 شتریب که شود یم مشاهده شکل نیا در ها کیپ شدت به توجه با
 نوع از یدروژنیه برهمکنش مخلوط، نیا در ها کنشبرهم
HW…N4 خواص شتریب گفت توانیم نیبنابرا .است 
 و آب هیدروژن بین وندیپ توسط محلول نیا یکینامیترمود

 .شودیم کنترل میکلورتامین نیتروژن

 

 آب و نیمکلورتام یها مولکول نیب RDF نمودار :4 شکل

 نانولوله مرکز از نیمکلورتام یدارو های اتم یبرا ،RDF مودارن
 از است. شده داده نشان (۵ )شکل در یآب طیمح در یکربن
 ،l1C، 4N، 2C، 3C یها اتم یبرا نخست کیپ شدت سهیمقا
8C، 2H، 3H، 8H توزیع تابع پیک شدت گرفت جهینت توان یم 
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 بیشتر شعاعی توزیع توابع بقیه از نانولوله مرکز با Cl1 شعاعی
 یدارو از Cl1 اتم که گرفت نتیجه میتوان بنابراین است،

 است یمنطق جهینت نیا .شوند یم نانولوله جذب شتریب نیمکلورتام
 دارد. گرید یها اتم به نسبت یشتریب  و ɛ (Cl) کلر اتم رایز

 مولکول از NVT شده سازیشبیه تصویر یک 6 شکل ،همچنین
 .دهدمی نشان نانوثانیه ۱ از پس را نانوله با مکلورتامین

 

 

 

 با نیمکلورتام یدارو یبرا یشعاع عیتوز تابع (۷ )شکل در
 یآب طیمح در یکربن هنانولول به متصل یعامل گروه یها اتم

  یشعاع عیتوز تابع نخست کیپ شکل برطبق است. شده یبررس
 در یعامل گروه از O1 اتم با نیمکلورتام یدارو از 3H اتم یبرا

 از l1C اتم یبرا و شود، یم مشاهده آنگستروم ۹/2  ی فاصله
 ۵/3  ی فاصله در یعامل گروه از H اتم با نیمکلورتام یدارو

 4N اتم یبرا کیپ نخستین ،همچنین .شودیم همشاهد آنگستروم

 مشاهده آنگستروم 4 فاصله در یعامل گروه از H اتم با دارو از
 ، O1...3H، CC...H یها اتم کیپ تیموقع به توجه با .شود یم

H …4N 3 اتم برهمکنش هک میریبگ جهینت میتوان یمH دارو از 
 گرید یها اتم یها کنشبرهم از شتریب یعامل گروه از O1 اتم با

 با مکلورتامین داروی اتمهای یشعاع عیتوز تابع سهیمقا با است.
 گروه اتمهای با مکلورتامین واتمهای(۵ )شکل در نانولوله مرکز

 یدارو اتمهای که میریبگ جهینت میتوان یم ۷ شکل در عاملی
 یعامل گروه یها اتم کینزد که هست لیمتما شتریب نیمکلورتام

 یها وندیپ وجود لیدل به نانولوله. کربن هایتما نزدیک تا باشند
 مکلورتامین داروی اتمهای با عاملی گروه هایاتم بین ینژدرویه

 شده سازی شبیه تصویر یک ۸، شکل در است. منطقی نتیجه این
NVT ۱ از پس عاملدارشده هولنانول با مکلورتامین مولکول از 
 است. شده داده نشان نانوثانیه

 که گرفت نتیجه میتوان شعاعی توزیع توابع از خلاصه طور به
 پیوند مکلورتامین داروی با عاملی گروه اتمهای و آب اتمهای

 گروه اتمهای بین هیدروژنی پیوند و دهندمی تشکیل هیدروژنی
 .شودمی عاملی گروههای با دارو جذب باعث دارو با عاملی

 

 

 یآب طیمح در یکربن نانولوله با نیمکلورتام یدارو FDR نمودار :۵ شکل

 یکربن نانولوله مکلورتامین  با سازی شده  از مولکول یک تصویر شبیه :6 شکل
 از یعامل گروه یها اتم و نیمکلورتام یدارو یها اتم نیب FDR نمودار :۷ شکل OPLS استفاده از میدان نیروی با یآب طیمح در

 یآب طیمح در یکربن نانولوله
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 یکربن نانولوله با نیمکلورتام مولکول از شده یساز هیشب ریتصو کی :۸ شکل
   OPLS یروین دانیم از استفاده با یآب طیمح در شده عاملدار

3-4-MSD نفوذ و 

 NVN ی مجموعه سازی شبیه از استفاده با یساز هیشب نفوذ مقدار
 را نیمکلورتام مولکول DOD یمنحن (۹شکل) است. شده انجام

 ۱00 حدود از بعد که شودیم ملاحظه .دهد یم نشان sn ۱زمان تا
 توان یم یمنحن بیش قیطر از است. شده یخط یمنحن پیکوثانیه

 نفوذ رمقدا کرد. حساب (۱ نیشتیان معادله) مطابق را نفوذ مقدار
 است. شده داده نشان (3 جدول )در شده محاسبه

               )۱(

   

 برای ، ،مولکولی دینامیک سازی شبیه از شده محاسبه  نفوذ مقدار :3 جدول
 atm ۱  فشار و K  ۱۵/۹۸2 یدما در مکلورتامین مولکول

 

 

 

 

 

 را یآب طیمح در نیمکلورتام مولکول MSD یمنحن ،(۱0 )شکل 
 ps حدود از بعد که شود یم ملاحظه .دهد یم نشان ns ۱ زمان تا

 نفوذ مقدار توان یم یمنحن بیش از است. شده یخط یمنحن ۱00
 نفوذ (۱ )معادله از استفاده با کرد. حساب شتنیان معادله مطابق را
-۱نیمکلورتام یها مولکول یبرا

.s
۲

 m
 یبرا و  ۱۹2×۱۵-۱0

-۱ آب یها مولکول
.s

۲
m

 نفوذ سهیمقا با است.  ۸2×۱4-۱0 
 ها مولکول نیا محلول و خالص حالت در نیمکلورتام یها مولکول

 از شتریب یآب محلول در اه مولکول نفوذ که میشو یم متوجه آب در
 جهینت نیا است. خالص حالت در نیمکلورتام یها مولکول نفوذ
 جنبش بودن سبکتر لیدل به آب یها مولکول رایز است یمنطق

 نیب یدروژنیه یوندهایپ که شوند یم باعث و دارند یادیز
 نیب یدیجد یدروژنیه وندیپ و دنشو حذف دارو یها مولکول
 شیافزا باعث نیا که دیآ وجود به نیرتاممکلو و آب یها مولکول

 .شود یم نیمکلورتام یها مولکول نفوذ

 

 

 

 نفوذ

 مکلورتامین ۱۰-۱۵×۱۶

 و K ۱۵/2۹۸ یدما در مکلورتامین داروی MSD سازی شبیه نمودار :۹ شکل
 atm ۱  فشار

 

 ۱/0 نسبت  آب و  نیمکلورتام مولکول DOD یساز هیشب نمودار :۱0 شکل
 atm ۱ فشار و K ۱۵/2۹۸ یدما در (نی)مکلورتام یمول
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 یکربن نانولوله با نیمکلورتام یمولکول DOD نمودار ،(۱۱ شکل(
 ملاحظه .دهد یم نشان نانوثانیه ۱   زمان تا را یآب طیمح در
 است. شده یخط ینحنم پیکوثانیه ۱00 حدود از پس که شود یم
 شتنیان معادله مطابق را نفوذ مقدار توان یم یمنحن بیش از

 یها مولکول یبرا نفوذ ۱ معادله از استفاده با کرد. حساب
-۱ نیمکلورتام

.s
۲

m
 آب  یها مولکول یبرا و 4۹×۱4-۱0 

 ۱-
.s

۲
m

 یها مولکول نفوذ سهیمقا با است. ۱23×۱4-۱0 
 در ها مولکول نفوذ که میشو یم متوجه یآب طیمح در نیمکلورتام

 یها مولکول نفوذ از شتریب یکربن نانولوله با یآب طیمح
 است ممکن .است یکربن نانولوله بدون یآب طیمح در نیمکلورتام

 کربن های اتم با آب و نیمکلورتام یها مولکول نیب دافعه
 از ادتریز نیمکلورتام یها مولکول نفوذ که شود  باعث نانولوله

 ندارد. وجود نانولوله که شود یزمان

 

 طیمح در یکربن نانولوله با نیمکلورتام  مولکول DOD یساز هیشب نمودار :۱۱ شکل
   mta ۱ فشار و K ۱۵/2۹۸ یدما در (نی)مکلورتام یمول ۱/0  نسبت یآب

 

 نانولوله با نیمکلورتام مولکول DOD نمودار ،(۱2 )شکل در
 نشان نانوثانیه ۱   زمان تا را یآب طیمح در شده عاملدار یکربن
 یمنحن sn ۱00 حدود از پس که شود یم شاهدهم .است شده داده
 مطابق را نفوذ مقدار توان یم یمنحن بیش از است. شده یخط

 یها مولکول یبرا نفوذ کرد. حساب (۱) شتنیان معادله
-۱ نیمکلورتام

.s
۲

m
 آب یها مولکول یبرا و 4۱×۱4-۱0  

 ۱-
.s

۲
m

 یها مولکول محلول نفوذ سهیمقا با .است ۱۱0×۱4-۱0 
 با نیمکلورتام یها مولکول و یآب حالت در نانولوله با نیمکلورتام
 نفوذ که گرفت جهینت توان یم یآب حالت در شده عاملدار نانولوله
 کمتر شده عاملدار یکربن ولهنانول با آب و نیمکلورتام یها مولکول

 طیمح در یکربن انولولهن با آب و نیمکلورتام یها مولکول نفوذ از
 یشعاع عیتوز تابع طبق چون است یمنطق جهینت نیا .است یآب

 یدروژنیه وندیپ دارو با یعامل گروه یهااتم نیب ،(۱4 )شکل
 شدن کمتر باعث یدروژنیه یوندهایپ نیا که شود یم لیتشک
 .شود یم ها مولکول نفوذ

 

 عاملدار یکربن نانولوله و نیمکلورتام یدارو DOD یساز هیشب نمودار :۱2 شکل
  فشار و K ۱۵/2۹۸ یدما در (نی)مکلورتام یمول  ۱/0 نسبت یآب طیمح در شده

atm۱ 

 گیری نتیجه -4

 ریتأث یبررس یبرا یمولکول کینامید یساز هیشب ،پژوهش نیا در 
 ،سپس و )خالص( حالت در نیمکلورتام یدارو کنشبرهم

 یکربن نانولوله و یکربن نانولوله با یآب طیمح در یساز هیشب
 بودن کم لیدل به است. شده انجام CSSH با شده عاملدار

 یتجرب چگالی با نیورتاممکل مولکول یمحاسبات چگالی یخطا
 یبرا یا ستهیشا دانیم ،SLPO روین دانیم که گفت توانیم

 خواص تواند یم دانیم نیا و است مولکول نیا یساز هیشب
 کند. بررسی یخوب دقت با را یکینامید و یساختار

 :است شرح نیا به نیمکلورتام مولکول در ،RDF از حاصل جینتا
 حالت در مولکول نیا ساختار در یمهم نقش یدروژنیه یوندهایپ

-برهم هیدروژنی پیوند دلیل به د.دار آب در لولمح و خالص

 نانولوله با دارو از تریقو شده عاملدار نانولوله با دارو نیب یها کنش
 آب شیافزا با که ندداد نشان یکینامید جینتا است. نشده عاملدار

 ادیز تحرک لیدل به نیا .شود یم ادیز مولکول نفوذ دارو به
 آب یها مولکول نیب یدروژنیه وندیپ لیتشک و آب یها مولکول

 احاطه مکلورتامین داروی مولکولهای نفوذ ،همچنین .است دارو با
 مکلورتامین مولکولهای فوذن از عاملی گروه های نانولوله با شده

 عاملی گروه اتمهای زیرا است کمتر عاملی گروه بدون شده احاطه
 و ندهدمی تشکیل قوی هیدروژنی پیوند مکلورتامین مولکول با

 این وجود هم شعاعی توزیع تابع نتایج .کنندمی کم را نهاآ جنبش
   .کنند می تایید را هیدروژنی پیوندهای
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Abstract: In this research, the molecular dynamics simulation for interactions between molecules of 

meclortamine in pure state, in aqueous medium, with single-walled carbon nanotubes of the armchair type (6, 6) 

and with carbon nanotubes functionalized with (COOH) has been investigated. Using the OPLS force field, 

molecular dynamics simulations were performed to determine the structural and dynamic properties of this drug 

with nanotubes. Using molecular dynamics simulations of microscopic properties and dynamic properties such 

as density, and radial distribution function (RDF), mean time-dependent displacement squares (MSD) and 

diffusion of drug molecules in aqueous medium with carbon nanotubes and functionalized nanotubes have been 

calculated. The results of RDF showed that the adsorption between the molecules of mechlorethamine on the 

surface of carbon nanotubes is affected by the functional group. Also, the results of MSD and RDF indicate that 

hydrogen bonds play an essential role in the structural and dynamic properties of this molecule. 
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