
 (9311) شانزدهمدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

9 

 
ی

صلنامه علم
ف

-
ی 

ترویج
IS

C
 

ن
ی ایرا

ن نانو فناور
انجم

  
و یای نان دن

 

در محيط آبي در مقياس نانو و لتروزول  ليفلورواوراسسرطان بيني حلاليت داروهاي ضدپيش

 سازي ديناميک مولکوليبا استفاده از شبيه
،*1، حمید عرفان نیا،*2، جعفر عظمت1سروش ضیائی

 دانشکده مهندسی شیمی و نفت، دانشگاه تبریز، ایران 1
 تهران، ایران دانشکده علوم پایه، دانشگاه فرهنگیان، 2

 

 

 

 

 

 

                                            
1  Continuum-solvent approach 
2  Explicit-solvent approach 

j.azamat@cfu.ac.ir, herfan@tabrizu.ac.ir                                                   :ایمیل نویسنده مسئول
  
 

 چکیده
هاي دارویيی میک مولکولی، انرژي آزاد حلالیت با ارائه جزئیات روش محاسبه، براي مولکولدر این پژوهش، با استفاده از روش دینا

، kcal/mol1بيا توجيه بيه ي ياي آمياري امتير از . و لتروزول محاسيبه شيد لیفلورواوراسهاي آلی ضد سرطان شامل مولکول
توان به منظور مقایسه تغییرات انرژي آزاد حلالیت می. تتجربی قابل قبول اسهاي نیمهشده با دادهسازگاري بین انرژي آزاد محاسبه

. ايتلال انرژي آزاد با شرایط ترمودینامیکی مرتبط استفاده شده استترایب در این پژوهش، از . ترمودینامیکی مشابه استفاده ارد از 
. ، در نظر گرفتيه شيداستلی و آب هاي آبی اه بین یک مولکول آتشکیل امپلکس محلول فرایندبراي استفاده از این روش، یک 

هاي آلی شوندهاي از حلسازي دینامیک مولکولی ايتلال انرژي آزاد به منظور دستیابی به بینشی از سايتار و دینامیک مجموعهشبیه
اد اه حلالیت آمده نشان دنتایج بدست. در آب محاسبه شد( دارو)شونده اوچک در آب انجام و انرژي آزاد نسبی حلالیت براي هر حل

هاي آبی به مراتب بیشتر از داروي لتروزول است اه این استنباط از طریق آنالیز پیوند هیدروژنی بيین در محیط لیفلورواوراسداروي 
 .دارو و آب بررسی شد

 

.، لتروزوللیفلورواوراسسازي دینامیک مولکولی، انرژي آزاد حلالیت، ايتلال انرژي آزاد، شبیه های کلیدی:واژه
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 1  NPT Ensemble 
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1 Explicit 
2 Implicit 
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