
 

 96   پاییز ۱40۱| شماره 3 | سال نهم  تاریخ دریافت : ۱40۱/02/۱0

 تاریخ پذیرش : ۱40۱/05/20

 

 کربنی نانولوله سطح با ملفالان و کلرامبوسیل کنشبرهم  نظری مطالعه

 آبی محیط در حاملنانو عنوان به
 3آبادی مسن نسرین و 1کنوز الهه ،1زاده صمدی مرجانه ،2و*کتابی سپیده ،1مرادی وحید

 ایران تهران، اسلامی، آزاد دانشگاه مرکزی، تهران واحد علوم، انشکدهد-1

 ایران تهران، اسلامی، آزاد دانشگاه تهران، پزشکی علوم دارویی، شیمی دانشکده-2

 رانای رودهن، اسلامی، آزاد دانشگاه رودهن، واحد شیمی، گروه -3

 
r@iautmu.ac.is.ketabi*

  مقدمه -۱

 درمان جمله از یدرمان و یپزشک مختلف هاينهیزم در نانو علم
 ماريیب گر،ید سوي از است. افتهی ياریبس توسعه و رشد سرطان
 از اديیز افراد و است شده عیشا اریبس آن مختلف اعانو و سرطان

 جمله از موجود یدرمان هاي روش حاضر، حال در .برندیم رنج آن
 ،یدرمان بعد با همراه زین رهیغ و یوتراپیراد ،یدرمان یمیش

 داروهاي .است ندیوشاخنا ماریب براي که کنند یم جادیا یعوارض
 به که هایی سلول بلکه سرطانی هاي سلول تنها نه سرطان ضد
 ، تخمدان ،مو هاي فولیکول مانند دارند سریع رشد طبیعی طور

  قرار هدف مورد را سازخون هايبخشو بیضه

 چه هر بهبود و توسعه دنبال به پژوهشگران ،رو نیا از .دهندمی

 .هستند مهلک ماريیب نیا با مقابله براي یدرمان هاي راه شتریب
 حدودهم و اســت افتهی گسترش اریبس ارتباط ینا درنانو فناوري
 وسیله به زیستی هايمولکول و هاواکسن ، داروها از وسیعی

 [2 ,۱]شوند هدایت توانند می نانوذرات
 شیمی بهبود در چشمگیري هاي پیشرفت اخیر هاي سال طول در

 هدفمند انتقال براي گوناگون هايحاملنانو کارگیري به با درمانی
 صورت سرطانی هاي سلول به سرطانضد داروهاي شده کنترل و

 عنوان به کربنی هاي لولهنانو که شودمی بینی پیشاست. گرفته
 را سرطان از خاصی نوع ايه سلول توانندمی دارو، هايحامل
-سلول دارو، از کمتري دوز از استفاده با و دهند قرار هدف مورد

-سلول گیري هدف در دقت همین ببرند. بین از را سرطانی هاي

 وارد سالم هاي سلول به کمتري صدمه شودمی باعث بیمار، هاي
 .[4 ,3] دهدمی کاهش را دارو عوارض نتیجه در و شود

 برهمکنش امکان بررسی به منظور این به است. پژوهش این در ما اصلی هدف دارورسانی در کربنی هاي نانولوله زیستی کاربرد :چکیده
 هر ،مرحله نخستین در . ایمپرداخته محلول و گازي فاز دودر حامل عنوان به کربنی ي نانولوله خارجی سطح با ملفالان و کلرامبوسیل

 آزاد انرژي و پوشی حلال آزاد انرژي ي،بعد مرحله در و شدند سازيمدل کوانتمی مکانیک محاسبات از استفاده با ها ساختار از یک
 تابعیت نظریه محاسبات نتایج گرفت. قرار مطالعه مورد  اختلال روش و کارلو مونت سازيشبیه از استفاده با محلول فاز در کنشبرهم

 که داد نشان کارلو مونت سازيشبیه محاسبات دارند. را کربنی نانولوله با کنشبرهم قابلیت دارو دو هر که داد نشان گازي فاز در چگالی
 شود.می دارویی کاربردهاي افزایش باعث که دهدمی افزایش آبی محلول در را آنها حلالیت کربنی، نانولوله با داروها کنشرهمب
 فاز نتایج با کاملا که است کلرامبوسیل از پایدارتر کربنی نانولوله با ملفالان کمپلکس داد نشان محلول فاز در همکنش بر آزاد رژیهايان

 است. سازگار گازي
 
 .ملفالان ،کلرامبوسیل ،پوشی حلال آزاد انرژي ،کربنی نانولوله کارلو، مونت سازيشبیه :کلیدي واژگان 
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 هاي ابزار و زیستی حسگرهاي عنوان به ها نانولوله کاربرد امروزه
 زیست با آنها ابعادي و شیمیایی سازگاري جهت به پزشکی

 .[6 ,5]است شده زیاد ها پروتئین و DNAلمث هایی مولکول
 سیستم برانگیختن و سمیت نظر از ، دیواره تک هاي نانولوله
 دارورسانی امکان وکنند نمی ایجاد بدن براي مشکلی امنیتی،
 از استفاده مزایاي دیگر از .[8 ,7]دهند می افزایش را هدفمند
 نانو مقیاس ی،دارورسان و درمانی اهداف براي کربنی هاي نانولوله
 )به بیمار هاي بافت در را هانانولوله نفوذ و حفظ که آنهاست

 طول زیاد نسبت همچنین، دهد.می افزایش (تومورها مثال عنوان
 براي را تفاوتم عاملی گروه چند اتصال امکان آنها قطر به

 . سازدمی ممکن مختلف، دارویی ترکیبات هدفمند دارورسانی
 ها نانولوله کردن دار عامل با توانستند داندانشمن ،2005 سال در
 استفاده درمانی هاي مولکول حامل عنوان به آنها از دارو با

 نانولوله از استفاده ،2007 سال در شهمکاران و یانگ .  [9]کنند
 را ها سلول به ژنتیکی مواد یا پپتید حامل نعنوا به کربنی هاي
 نانولوله از دیگري ي مطالعه در . [۱0]دادند قرار  مطلعه مورد

 درمان )داروي ینکربوپلات انتقال منظور به دیواره تک کربنی
 تومورهاي همچون ها، بدخیمی از دیگري انواع و تخمدان سرطان

 به با همچنین . [۱۱]شد استفاده (مغز و گردن و سر بیضه، ریه،
 به دیگري تحقیقات در کوانتمی مکانیک محاسبات کارگیري

 از [۱3] متوترکسات و [۱2]دوکسورابیسین داروهاي  حمل منظور
 انتقال بررسی منظور به شد. استفاده دیواره تک کربنی نانولوله
 محیطهاي در ها نانولوله توسط پلاتین سیس سرطان ضد داروي

 شده استفاده کامپیوتري سازي شبیه روش از فیزیولوژیکی
 بور و کربنی هاي نانولوله که داده نشان نتایج  .[۱4]است

 محلولهاي در دارو این براي خوبی حاملهاي توانندمی نیتریدي
 کارنوزین داروي برهمکنش نظري بررسی  ،همچنین باشند. آبی

 کارلو مونت سازي شبیه روش به آبی درمحلول کربنی نانولوله با

  .[۱5]است اختارنانوس این توسط دارو انتقال امکان کننده تایید
 به دیواره تک کربنی هاي نانولوله روي بر  کوانتومی محاسبات

 سرطان درمان) فلوروراسیل سرطان ضد داروي هايحامل عنوان
 ها نانولوله و دارو کنشبرهم کننده تایید نیز (گوارشی هاي
 .[۱6]بود

 که بودند موادنانو زمینه در مطالعات از بخشی ،شده ذکر تحقیقات
 هايکاربرد در کربنی هاينانولوله يبالا پتانسیل دهنده نشان

 این بودن يکاربرد و تیاهم و آینده در درمانی و پزشکی
 شتریب دیبا که باشند می رسانی دارو سیستمهاي در نانوساختارها

 دان شده انجام فازگازي در مطالعات این اکثر البته .پرداخت آن به
 توجه قابل تعداد شامل آبی محلول در کمی مطالعات و

 در سازي شبیه مطالعات انجام وبا است شده انجام آب مولکولهاي
 در را نانوحاملها این از استفاده امکان میتوان آبی محلول

 سه شدن کپسوله اخیرا   کرد. ارزیابی فیزیولوژیکی محیطهاي
 کربنی نانولوله در نملفالا و سیکلوفسفامید کلرامبوسیل، داروي

 نشان نتایج . [۱7]است گرفته قرار بررسی مورد آبی ودرمحیط
 در شدن کپسوله امکان کلرامبوسیل تنها دارو، سه بین از که داده

 به توجه با دارد. را آبی محیط در طریق این از حمل و نانولوله
 برخی شدن کپسوله که است داده نشان یلقب همطالع نتایج آنکه

 ،باشد نمی پذیر انجام کربنی ولولهننا در[۱7] سرطان ضد داروهاي
 خارجی سطح روي بر داروها این جذب  مقایسه و امکان بررسی
 اتصال امکان ، حاضر پژوهش در  بود. پژوهش این انگیزه نانولوله

 خارجی سطح به ملفالان و کلرامبوسیل سرطان ضد داروهاي
 از استفاده امکان و کرده یبررس آبی محلول در را کربنی نانولوله

 مطالعه مورد را يوتریکامپ يساز هیشب روش به یدارورسان در آن
 که قبلی تحقیق حاضربا تحقیق نتایج انکه منظور به . دادیم قرار

 باشد مقایسه قابل [۱7]بود نانولوله داخل در داروها شدن کپسوله
 البته گرفتیم. نظر در عامل بدون را کربنی نانولوله خارجی سطح

 نانولوله سطح کردن عاملدار که است داده نشان مشابه مطالعات
 با کردن دوپه یا و COOH[۱8] و OH مثل گروههایی با

 و بردمی بالا را نانولوله -دارو اتصال انرژي [۱9]لیتیم مثل فلزاتی
 از استفاده در البته .دهدمی افزایش را کنشبرهم احتمال

 و بگیریم نظر در نیز را دارو رهایش بایستی دارویی نانوحاملهاي
 با را دارو رهایش نانوحامل -دارو قوي کنشبرهم موارد برخی در

 کند.می مواجه اشکال
 با که است سرطان ضد دارویی (lorambucilCh )کلرامبوسیل 

 براي که کند می مقابله بدن در سرطانی هاي سلول انتشار و رشد
 ، لنفوم و لوسمی انواع برخی جمله از سرطان، نوع چند درمان

 ملفالان .رود یم کارب هوجکین بیماري و اریترودرمی

 )Melphalan( تخمدان، سرطان درمان در که است یداروی نیز 
 فعالیت داراي حدي تا ،همچنین  د.شو می مصرف بیضه و پستان
 .است نیز ایمنی کاهنده

https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D8%B1%DB%8C%D8%AA%D8%B1%D9%88%D8%AF%D8%B1%D9%85%DB%8C&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D8%B1%DB%8C%D8%AA%D8%B1%D9%88%D8%AF%D8%B1%D9%85%DB%8C&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%87%D9%88%D8%AC%DA%A9%DB%8C%D9%86&action=edit&redlink=1


   

 98  پاییز ۱40۱| شماره 3 |سال نهم  

 

 از پس  نخست، مرحله در  : است مرحله دو شامل ،پژوهش نیا
 يداریوپا نانولوله و دارو اتصال يانرژ ساختارها، يسازنهیبه

 نرم از استفاده وبا یکوانتوم کیمکان محاسبه با ساختارها
 نهیبه يها ساختار نیا دوم مرحله در شود. یم تعیین گوسینافزار
 طیمح در يسازشبیه در اولیه ساختار عنوان به نانولوله -دارو شده

 آبی محلول از معکبی داخل در و شودیم يسازمدل یکیولوژیزیف
 با و کارلو مونت يساز هیشب از ستفادها با ،سپس گیرد. یم قرار

 طیمح در نانولوله و دارو کنشبرهم آزاد يانرژ محاسبه
 امکان ط،یمح نیا در دارو -نانولوله رفتار یبررس و یکیولوژیزیف

 .شود یم یبررس دارو حامل عنوان به لولهنانو از استفاده

 محاسباتی بخش -2

 حمل براي بنیکر نانولوله توانایی مطالعه پژوهش، این هدف
 حلالیت بررسی ،وهمچنین ،ملفالان و کلرامبوسیل داروهاي
 بخش دو شامل مطالعه این .بود آبی هاي محیط در آنها ترکیبات

 کلرامبوسیل ساختار ابتدا (کوانتومی مکانیک ) اول بخش در ؛ بود
 با داروها با آن کمپلکس و کربنی نانولوله (،۱ )شکل ملفالان و

 و 31G-6 [20]* نظري سطح در  DFT/B3LYP روش
  .شد بهینه[2۱] 2009گوسین افزار نرم

 
 )الف(

 

 
 )ب(
 

 ملفالان -ب  کلرامبوسیل   -الف مولکولی ساختار -۱ شکل

 

 نانولوله با آنها هاي کمپلکس و داروها نانولوله، شده بهینه ساختار
 کارلواستفاده مونت سازي شبیه براي اولیه ساختار عنوان به کربنی

 مکانیک روش از شده استخراج بارهاي همچنین و است شده

 .است شده استفاده بعدي سازيشبیه مرحله در کوانتومی
با  آببی از حلال عمک در داخل شده ساختارهاي بهینه  ،سپس
3)ابعاد 

Ǻ  56×40×40) ، مولکول آب با  3000در حدود  حاوي
قرار  K 298دماي  گرم در سانتی متر مکعب و 993/0چگالی 

 نحوي به مرکزجرم نانولوله درمرکز جعبه قرار داده شدداده شد. 
زه حجم و به اندا باشد جعبه بزرگتر بعد امتداد در نانولوله محور که

با به  ماده حل شده مولکولهاي آب از داخل جعبه خارج شدند.
 برداري متروپولیس در مجموعه کانونیروش نمونه کارگیري

NVT تولید  پس از [22]مونت کارلو براي محاسبات شبیه سازي
. رسدسیستم به تعادل می در نهایتچند صد هزار پیکر بندي 

پتانسیل قطع کروي به اندازه  و شرایط مرزي درتمامی مراحل
مقدارجابجایی تصادفی در  عد جعبه به کار رفته است.نصف بُ

 ± ۱0آنگستروم و چرخش در محدوده ي   ± ۱3/0محدوده ي  
انرژي آزاد حلال  ازيدر بخش شبیه س  .درجه در نظر گرفته شد

 کنش در آب تعیین شدند. پوشی و انرژي آزاد برهم
کل یک سیستم شیمیایی مجموع انرژي پتانسیل  انرژي پتانسیل
می باشد. تابع  بین مولکولیو انرژي پتانسیل  درون مولکولی

 لنارد را مجموعی از سهم هاپتاسیل بین مولکولی براي سیستم
 :گیریمنظر می ها درجونز وکولنی بین هسته

  

(۱) 

 

 براي  [23, 24] ( ijو  ijمناسب )پارامترهاي لنارد جونز 

نانولوله و دارو استفاده شده است. به منظور محاسبه سهم  هاياتم
 با (q)هاجزیی اتم الکترواستاتیک پتانسیل بین مولکولی، بارهاي

فاصله  rij. اندآمده بدست کوانتمی مکانیک محاسبات از استفاده
 ،بین دو اتم از دومولکول مختلف است. همانطور که ذکر شد

لکولها از محاسبات کوانتمی استخراج شده ساختار بهینه شده مو
می   TIP3یل مورد استفاده براي حلال )آب( مدلنسپتا مدلاند.

 . [25]باشد
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 براي تخمین تغییرات انرژي آزاد ، از تئوري اختلال انرژي آزاد

(Free Energy Perturbation) [26]شد استفاده:                             

(2)RTEERTGGG ABAB /)(expln  

)  (که در آن 
AB EE   و  ۱تفاوت انرژي درونی بین دو حالت

 اي است.میانگین مجموعهنشان دهنده  < >سیستم است و   2

 یک انتقال آزاد انرژي ،∆solvG(A) پوشی حلال آزاد انرژي

 آزاد انرژي محاسبه براي .است محلول به گازي فاز از (A) گونه

 انرژي تغییر ،آزاد انرژي اختلال روش از استفاده با پوشیحلال

 محاسبه ،محلول( و )گاز شود ناپدید فاز دو در گونه یک وقتی آزاد

 :شودمی

∆Gsolv(A) = ∆Ggas(A→0) - ∆Gsol(A→0)          )3 (  

                                      

داروها با نانولوله کربنی نیز با استفاده انرژي آزاد برهمکنش 
 چرخه ، با به کار بردن هاي آزاد حلال پوشیانرژياز

  محاسبه شد. (4مناسب و رابطه ) ترمودینامیکی

∆Gass(D -CNT) =∆Gsol(D→0)+∆Gsol(CNT→0) 

- ∆Gsol(D –CNT→0)                                   )4 (    

-برهم آزاد انرژي بیانگر ∆CNT)- (DassGکه در این رابطه 

 .است کربنی نانولوله -دارو کنش

 بحث و نتایج -3

 :است شده محاسبه زیر رابطه به توجه با b(E( اتصال انرژي
Eb (BSSE corrected )= 
 E(CNT- D) -[ E(D) + E(CNT) ]  + BSSE          )5(                      

 کمپلکس شده بهینه ساختارهاي انرژي D) -(CNTE آن در که
 ساختار انرژي  CNTE)( ،  دارو انرژي  DE)(، کربنی نانولوله - دارو

   پایه هاي مجموعه نهی برهم خطاي  BSSEو کربنی نانولوله
  .کنند می صمشخ را
 پنج ، کربنی نانولوله خارجی سطح با داروها برهمکنش مطالعه در

 داروها گیري جهت دو در شد. بررسی متفاوت گیري جهت
 از دیگري در و کلرها، جهت از یکی ،نانولوله بر عمود بصورت

 گیري جهت سه در شدندو گرفته نظر در کربوکسیل گروه جهت

 شد گرفته نظر در مختلف هايتجه از حلقه با موازي دارو دیگر
 نانولوله هاي حلقه موازي دارو فنیلی حلقه هاحالت این در که

 π- π برهمکنش  کمپلکس ایجاد صورت در و گرفت قرار کربنی
 ازجهتهاي دارو ،بنابراین شد.می حاصل ساختار پایداري عامل

 با ردامو همه در اتصال انرژي و شد نزدیک نانولوله به مختلف
 کوانتمی مکانیک محاسبات ولی .شد محاسبه 5 رابطه از استفاده

  نانولوله اب کلرها جهت از دارو که ساختاري تنها داد نشان

 دهنده نشان که شد منفی اتصال انرژي داراي داشت کنشبرهم
 جهت این از نانولوله خارجی سطح از پایدار اتصال که بود این

 شده خلاصه ۱ جدول در کنشبرهم این نتایج است. پذیر امکان
  است.

 
 کوانتمی مکانیک محاسبات نتایج -۱ جدول

structure )1-mol (kcal E )1-mol (kcal bE 
Moment Dipole 

Debye) ( 

CNT(9,9) 14424.69- - 0 

chlorambucil 1670.30- - 1.44 

melphalan 1686.32- - 4.79 

chlorambucil-CNT 10100031.60- 259.17- 4.51 

alanmelph-CNT 10110205.54- 385.65- 2.79 

 
 انرژي ترتیب به Moment Dipole  و E ، bEجدول این در

 شده محاسبه ساختارهاي قطبی دو ممان و اتصال انرژي ساختار،
 می دارو دو هر که دهد می نشان کوانتومی مکانیک نتایج .است
 .شوند جذب  کربنی نانولوله خارجی درسطح گاز فاز در توانند

 ،نانولوله با اتصال محل در دارو اتمهاي جزئی بارهاي ،نهمچنی
 همانطور است. شده آورده 2 جدول در کنشبرهم از پس و پیش

 به نانولوله با برهمکنش از پس اتمی بارهاي ،شودمی مشاهده که
  اند.یافته کاهش بار انتقال علت

 
 لهنانولو با کنش برهم از بعد و قبل دارو اتمهاي ارب -2 جدول

 

structure Chlorambucil melphalan 
-CNT 

chlorambucil 
-CNT 

melphalan 

Cl(1) 0.070- 0.046- 0.057- 0.012- 

Cl(2) 0.070- 0.071- 0.057- 0.070- 

C(3) 0.400- 0.445- 0.384- 0.432- 

C(4) 0.400 0.403- 0.402- 0.402- 

C(5) 0.094- 0.054- 0.067- 0.058- 

C(6) 0.094- .0970- 0.055- 0.097- 

N(7) 0.639- 0.628- 0.609- 0.626- 
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 در کربنی نانولوله و دارو دو کنشبرهم احتمال بررسی براي

 روش از دارو، حمل سیستم عنوان به آن کاربرد و آبی محلول
 و داروها شده بهینه ساختار شد. استفاده کارلو مونت سازي شبیه

 کوانتومی مکانیک روش به یکربن نانولوله با آنها هاي کمپلکس

 رفت. کار به کارلو مونت سازي شبیه براي اولیه ساختار عنوان به
 در کوانتومی مکانیک روش از شده استخراج بارهاي ،همچنین

 .است شده استفاده بعدي سازي شبیه مرحله
 در ملفالان -نانولوله کمپلکس سازي شبیه تصویر نمونه عنوان به

 در ساختارها کل انرژي است. شده دهدا نشان 2 شکل در محلول
 و شونده حل برهمکنشهاي سهم مجموع با برابر )totalE( محلول
 برهمکنش یکدیگرو با حلال هايمولکول برهمکنشهاي حلال،
 شده محاسبه هاي انرژي .شود می مشخص مولکولی درون
 جدول این. است شده ارائه 3 جدول در کارلو مونت سازيشبیه

 انرژي سهم ،جعبه در )H2ON( آب هاي ولمولک تعداد شامل

 سهم ،solute-E(H2O( ،حلال-شونده حل کنشبرهم
 حل کنشبرهم انرژي در والسیواندر سهم و الکترواستاتیک

  .است حلال-شونده
 

 است(  mol kcal-1 برحسب ها )انرژي کارلو مونت سازي شبیه نتایج -3جدول

Structure H2ON 
-E(H2O

solute) 
E(total) 

 der Van

 Waals

 contribution
 -E(H2O in

solute) 

 Electrostatic
 contribution

 -E(H2O in

solute) 

CNT 2806 2.056- 11.052- 1.958- 0.099- 

-CNT
chlorambucil 2766 5.033- 13.088- 1.771- 3.263- 

-CNT

melphalan 2779 27.12- 34.382- 1.119- 26.001- 

 

 
 آبی محلول در ملفالان -نانولوله کمپلکس سازي شبیه تصویر نمونه -2 شکل

 
 نانولوله کمپلکس کل انرژي که کرد مشخص سازيشبیه نتایج

 انرژي ،همچنین است. کربنی نانولوله از ترمنفی دارو - کربنی
 به نسبت آبی محیط در  ملفالان- کربنی نانولوله کمپلکس

 و داروها  کنشبرهم است. رتمنفی کلرامبوسیل– کربنی نانولوله
-برهم انرژي در الکترواستاتیک سهم افزایش با کربنی نانولوله

 می کل برهمکنش انرژي افزایش باعث  آب-شونده حل کنش
 افزایش باعث کربنی، نانولوله با دارو کنشبرهم ،حقیقت در. شود

 سهم ،بنابراین و شودمی کربنی نانولوله  درسطح جزئی بارهاي
 کربنی نانولوله -آب کنشبرهم يانرژ در را الکترواستاتیک

 .دهد می افزایش

 بر سهم ،است شده آورده 3جدول در در که نتایجی به توجه اب
 چه  آب-شونده حل کنشبرهم انرژي در واندروالسی همکنشهاي

 نانولوله -دارو کمپلکس محلولدر چه و کربنی نانولوله محلولدر
 برهمکنش که داد نشان نتایج این است. یکسان تقریبا کربنی
 آب و نانولوله مولکولی بین هاي برهمکنش در لسواندروا هاي
 با نتیجه این. گذارد نمی تأثیر آب در دارو با برهمکنش از پس

 سازي کپسوله سازي شبیه مطالعه .است سازگار پیشین تحقیقات
 از پس که بود داده نشان نیز کربنی هاي نانولوله در پلاتین سیس

 افزایش الکترواستاتیک سهم کربنی، لهنانولو و دارو برهمکنش
 نکرده تغییري واندروالسی هاي برهمکنش که حالی در ،بود یافته
 .[۱4]بود
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 هاي کمپلکس و داروها کربنی، نانولوله پوشی حلال آزاد انرژي
 شد. محاسبه ترمودینامیکی اختلال روش از هاستفاد با آنها

 شده ارائه 4جدول در شده محاسبه پوشی حلال آزاد انرژیهاي
 پوشی حلال آزاد انرژي است، مشخص که همانطور .است

 است. بیشتر کلرامبوسیل از ملفالان
 

                                                                    برهمکنش آزاد انرژي و ( solΔG )پوشی حلال آزاد انرژي -4 جدول
(sasΔG ) 

species (kcal/mol) solΔG (kcal/mol) assΔG 

CNT 18.93- - 

chlorambucil 12.89- - 

melphalan 208.24- - 

-CNT

chlorambucil 
38.80- 6.99- 

melphalan-CNT 251.37- 24.20- 

 

 کنشبرهم سهم هک شد مشخص ساختارها سازيشبیه مطالعه  در
 از بزرگتر آب-شونده حل کنشبرهم انرژي در الکترواستاتیک

 شود می بینی پیش بنابراین .است واندروالس برهمکنش سهم
 انرژي .باشد توجه قابل ها سیستم این پوشی حلال آزاد انرژي

 نانولوله با کلرامبوسیل و ملفالان کمپلکسهاي  پوشی حلال آزاد
 مول بر کیلوکالري  -38,80 و  ، -25۱,37ترتیب به کربنی
 بیشتري پوشی حلال آزاد انرژي داراي ملفالان کمپلکس.است
 در   الکترواستاتیک برهمکنشهاي بودن بیشتر آن دلیل و است

 بین هیدروژنی پیوندهاي ایجاد البته است. کمپلکس این محلول
 این پوشی حلال آزاد انرژي در زیادي نقش نیز حلال و دارو

 اینکه به توجه با دارد. کربنی نانولوله با انها کمپلکسهاي و داروها
 در آب مولکولهاي و COOH گروه بین کلرامبوسیل مورد در

 مورد در ولی دارد وجود هیدروژنی پیوند ایجاد امکان محلول
 ایجاد امکان 2NH گروه هم و COOH گروه هم ملفالان

 بودن بیشتر ،اینبنابر ،دارند را آب مولکولهاي با هیدروژنی پیوند
 به نسبت ملفالان کمپلکس و ملفالان پوشی حلال آزاد انرژي

 با نتایج این است. توجیه قابل کامل ان کمپلکس و کلرامبوسیل
 ملفالان و کلرامبوسیل پوشی حلال آزاد انرژیهاي نتایج به جهوت

 امده بدست قبلی تحقیقات در که نانولوله داخل در شده کپسوله
 و کلرامبوسیل پوشی حلال آزاد انرژي .شود می ییدتانیز [۱7است]

 و -۱54,600 کربنی نانولوله داخل در شده کپسوله ملفالان
 در یکسان(. )تقریبابود آمده بدست مول بر کیلوکالري -۱55,883

 جذب ملفالان پوشی حلال آزاد انرژي حاضر پژوهش در که حالی
 امده بدست بوسیلکلرام برابر چندین کربنی نانولوله سطح در شده

 مستقیم بطور نانولوله سطح در شده جذب ملفالان واقع در  است.
 با هیدروژنی پیوند ایجاد امکان و است تماس در حلال با

 پوشی حلال آزاد انرژي دلیل همین به و دارد را آب مولکولهاي
 که است نانولوله داخل در شده کپسوله داروي از بیشتر خیلی نآ

 ندارد. را هیدروژنی پیوند ایجاد و حلال با یممستق تماس امکان
 نشد کپسوله آزاد انرژي پیشین تحقیقاتدر هم ،دلیل همین به

 ملفالان داروي چون بود امده بدست مثبت آبی محیط در  ملفالان
 با هیدروژنی برهمکنشهاي ایجاد علت به آبی محیط در

 و تاس شده کپسوله ملفالان از پایدارتر بسیار آب مولکولهاي
  .است خودي خودبه غیر ان شدن کپسوله ،بنابراین
 سطح با کلرامبوسیل و ملفالان داروي دو برهمکنش آزاد انرژي

  ت.اس شده ارائه 4 جدول در آبی محلول در کربنی نانولوله
 دارو دو هر برهمکنش آزاد انرژي ، شود می مشاهده که همانطور

 با قویتري رهمکنشب ملفالان البته. است منفی کربنی نانولوله و
  دارد. کربنی نانولوله

 به کربنی نانولوله در ملفالان و کلرامبوسیل برهمکنش ، واقع در
 شود یادآوري باید شود. می انجام محلول در خودبخودي صورت

 آب و دارو برهمکنش در را اصلی سهم الکترواستاتیک انرژي که
 برهمکنش ،3 جدول هاي داده گرفتن نظر در با .دارد

 در.شود می آب در کمپلکسها این  پایداري باعث الکترواستاتیک
 توجه قابل گزینه یک عنوان به تواندمی کربنی نانولوله نتیجه،
 کند. عمل آبی محلول در دارو این انتقال براي

  گیرينتیجه -4

 به دنیرس یدارورسان يها ستمیس يها حامل توسعه و یطراح در
 سلول در مطلوب يآزادساز و دارو مناسب يبارگذار با یستمیس

 يبرا یدارورسان دربخش باشد. یم مهم اهداف از یکی ،هدف
 سلول به دارو دنیرس ریدرمس سرطان همچون ییها يماریب

 شد. میخواه يدیشد اریبس عوارض متوجه ناخواسته ،هدف
 بر یجانب عوارض از دارو انتقال منظور به نانوساختارها از استفاده

 شیافزا باعث طرفی از و کندمی يریجلوگ سالم يسلولها يرو
 این در .شد خواهد دارو مصرف زانیم کاهش و دارو يذاراثرگ

 ضدسرطان داروي حامل عنوان به کربنی نانولوله از ،پژوهش
 باشند می کننده آلکیله داروهاي رده از که ملفالان و کلرامبوسیل
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 از استفاده انامک نظري مطالعه از استفاده با و است شده استفاده
 مطالعه این نتایج شد. ارزیابی دارو دو این براي نانوحامل این

 را کربنی نانولوله سطح به اتصال قابلیت دارو دو هر که داد نشان
 محلول در هم و گازي فاز در هم ملفالان کنشبرهم ولی دارند
 می کربنی هاي نانولوله بنابراین است. کلرامبوسیل قویتراز آبی

 و کلرامبوسیل ضدسرطان داروهاي براي مناسبی ملتوانندحا
 .باشند ملفالان
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Abstract: Biological application of carbon nanotubes in drug delivery is our main concern in this investigation. For 

this purpose, possibility of the interaction of chlorambucil and melphalan with carbon nanotube surface as a carrier 

was studied in both gas phase and in aqueous media. At first step each species was modeled using quantum 

mechanical calculations, in the next step, solvation free energies and association free energies of considered 

structures in water were studied by Monte Carlo simulation and perturbation method. The results of density 

functional calculations in gas phase showed that both two drugs can interact with carbon nanotube. Monte Carlo 

simulation results revealed that interaction with carbon nanotube enhanced the solubility of drugs in water which 

improve the pharmaceutical applications. Calculated association free energies indicated that melphalan produced 

more stable complex with carbon nanotube than chorambucil in aqueous solution. This tendency could be observed 

in gas and liquid phase similarly. 
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