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  مقدمه-1

رو بر  حاضر،  عصر  نانوتکنولوژ  یدر  مهم    ی موضوع 

ا  یاربس  یقاتتحق  ( 2-1انجام شده است.)  یمهم و عمده 

همانند    یهمتا و منحصر به فرد  ی ب  یژگیهایو  یدارا  یراز

سنتز،ش  و  یمیسهولت  کنترل  قابل    یم،اندازه تنظ  سطح 

توانند در    یهستند و م  یادقابل کنترل و سطح به حجم ز

بافت هدف   یلتحو  جملهمن  ی پزشک  ی کاربردها به  دارو 

  ی از قسمت ها یکی ( نانوحامل ها به عنوان 3.)یرندقرار گ

پراهم  یاصل عنوان    ییها  یستم س  یتو  به  که  هستند 

م  یاسنانومق  و  برا  ی شناخته شده  د  انتقال هدفمن   یتوانند 

ب فعال  قرار    یولوژیکیمواد  استفاده  مورد  داروها  و 

ا5-4.)یرندگ از  استفاده  دارورسان  ملنانوحا  ین(  در    ی ها 

 چکیده
نبودن    یاصاختص  ی درمان  یوهش  ینا  یبوده است ول  یدرمان  یمیش  ی سرطان  یماراندر معالجه ب  یتو با اهم  یاساس  یاز درمانها  یکی

 ی در سلولها  یناخواسته و جانب  یامدهایو پ  یکاسیون کنتراند  یدمحدوده شده است که باعث تشد  ی سرطان  یداروها نسبت به سلولها
انسان شده است.بنابرا بدن  اهم  ی برا  ییدارو  ینانوسامانه ها  یافتنن  یسالم  از  معالجه هدفمند سرطان  و  و    یادز  یاربس  یتدرمان 

تک جداره عامل دار شده به عنوان نانوسامانه    یکربن  ینانولوله ها  یلپروژه، توان و پتانس  ینر بوده است.در ا برخوردا  یز شگفت انگ
 یتک جداره جهت دارورسان  ینانولوله کربن  یبرا  COOH  یگروه عامل  ی،اصل  یدکاند  یجهشد.در نت  یبررس  یندارو داکارباز  یلتحو

سازنده   یجزء ها  یساز   ینهشد.به   یبررس  SWCNT- COOHبا    ینداکارباز  یبوده است و احتمال برهمکنش اتصال  یآب  یطدر مح
ا کمپلکس  و  گاز  ینبرهمکنش  فاز  در  ترمود  یبرهمکنش  محاسبات  چگال  ینامیکیو  تابع  متود     *B3LYP/6-311+G  یتوسط 

و گرمازا انجام شده    ی دبه خودبه طور خو  یند تر است و فرا  یدارپا  d  ینشان دادند که ساختار نانوسامانه کمپلکس  یجانجام شد که نتا
است و انتقال    یدروژنیه  یونداز نوع پ  SWCNT-COOHبا    ینداکارباز  یمولکول  ینبرهمکنش ب  یج،با توجه به نتا  یناست.همچن

از سو انرژ  ینبه سمت داکارباز  SWCNT-COOH  یبار  نانوسامانه کمپلکس  یاست.در محاسبات مونت کارلو  برهمکنش   ی کل 
  ی نانوحامل برا   ینا ینبر مول بوده است.بنابرا  یلوکالریک -02/115  یمقدار عدد  یدارا  ∆solGو   -926/17عادل  که م  یافته  یشافزا

با وجود س  یسنتز، حمل و رهاساز اما  داشته  ا  یشماریب  والاتدارو کاربرد  توان    یوجود دارد. م  ینانوحامل در پزشک  یندر مورد 
 درمان هدفمند سرطان باشد.  یگردد.و بتواند راهگشاحل  یندهآ یمعضل در سالها ینبود که ا یدوارام
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سم درمان    یت سبب  راندمان   شدن  بهتر  و  داروها  کمتر 

  ی نانوحامل ها  ین ا  یرامبتلا به سرطان شده است.ز  یمارانب

  ی با توجه به ابعادشان توان عبور از موانع و سدها   ییدارو

ف   یولوژیکی ب هستند.ا  یزیولوژیکی و  دارا  نانوحامل    ینرا 

ب  یاریبس  یایمزا  ییدارو  یها   ی ها   یلپروفا  هبودمانند 

به    یشترب   ییعوامل دارو  یستی ز  یعو توز  ینتیکفارماکوک 

بزرگ را دارند.)    یلدل ابعاد  نانوحامل    یکی(  6نسبت  از 

پزشک  یها در  پرکاربرد  و  ب   یبزرگ  مانند    یولوژیکیو 

گدار  یلتحو هدف  و  تصو  یسلول  یریو    ی بردار  یرو 

ها  یستی ز حامل  است.)  ی کربن   ینانو  از    یکی(  7بوده 

ح  ی کربن   یها  نوحاملنا و  زم  یاتی مهم    ی پزشک   ینه در 

دو   یدارا   یکربن  یاست.نانو لوله ها  یکربن   ینانولوله ها

و نانولوله    (SWCNTs)تک جداره    یطبقه نانولوله کربن 

جداره    یکربن  نانولوله  است    (MWCNTs)چند  که 

جداره    یکربن  ها  یهلا  یکتک  به    یورقه  که  گرافن 

نورد شده اند    یبه عنوان لوله استوانه ا  یکپارچهصورت  

چند جداره    ی کربن   ی در نانو لوله ها  یکهباشند در حال  یم

بر رو  ی ورقه ها  یهچند لا   یچیده پ   یکدیگر  یگرافن که 

ه  تک جدار  ی کربن ی ( نانولوله ها9-8، 6شده اند هستند.)

ب عمده    ین محقق   ین در  در  که  جهان  دانشمندان  و 

  یل )تحو  سرطانی  یدارو به سلولها  یلتحو  ینهزم  یتشانفعال

  یادی ز  یتمکان ( است محبوب  یانتخاب   یاربس   یتو حساس

خواص و    یدارا  ینکه(  به علت ا14-10کرده است.)  یداپ

استثنا  یاربس  یژگیهایو و  پا  یی مهم    یداری،استحکام مانند 

مخ ساختار  مانندو  ذخ  یزن  باعث  و  و   یرههستند  کردن 

خود به  خود  تخر  یمحافظت  مقابل  در    ی م  یبداروها 

ب10.)ندشو معالجه  در  بر   ی مبتن   ی متعدد  یها  یماری( 

نو  یل تحو  یها  یستمس کربن  ین دارو  نانولوله  اساس    ی بر 

سوزن  ساختار  اندازه،  علت  به  جداره  شکل،    یتک 

و  ، سطح    یقو  یسازگار   یستز  یشتر،ب  یداریپا بزرگ 

بررس   یبالا  یبارگذار   یتظرف و  مطالعه  مورد    ی داروها 

ز  یژهو است  گرفته  تک    یکربن  ی ها  نولولهنا  یراقرار 

محصورساز دل   ی جداره  به  را  مولکولها  چاه    یلآسان 

و    یق عم  یلپتانس ساخته  نانوحامل   یستمس  یکممکن 

از حمل و نقل    یانواع گوناگون  ی را برا  یا  یژهو  ییدارو

  یجاد ا  یستیو ز  ییدارو  یانند مولکولها هم  یمولکول   یها

قابل  یم و  مولکول  یتکند  ز  یهاحمل  ب   یستیفعال    ه را 

هسته غشا  یسلول   یهادرون  سراسر  در    ی سلول  یو 

و16-15و6دارند)   ی ذات   یزیکوشیمیایی ف  های یژگی( 

کربن کووالانس  ینانولوله  اتصال  جداره  و    ی تک 

ا  ییکاربرد دارو  یرکووالانسیغ و  جازه  را ممکن ساخته 

توسعه دارو    یبرا  یدکاند  یدنانوحامل جد  یمنطق   یطراح

م ا17.)دهدیرا  در  دارو  ین (  از  به    ین داکارباز  یمطالعه 

  ی دارو رسان   یها  یستمس  یبرا  یضدسرطان  یعنوان دارو

  ی تک جداره استفاده شده است.دارو  ی در نانولوله کربن 

تجاریدکربوکسام  یمیدازول)ا  ین داکارباز نام  با    ی ( 

DTIC-Dome  در    یدرمان  یمی ش  یدارو که  است 

متاستات  ملانوما،ملانوما  معالجه  و  و    یک،درمان  لنفوم 

قرار گرفته است.)  ین هوچک  نفومل استفاده  ا18مورد   ین( 

از دست دادن    یاریبس  ی عوارض جانب   یدارو دارا  مانند 

گلبولها  تعداد  استفراغ،  پلاکت    یین پا  یدسف  یاشتها،  و 

کبد  یین،پا ه  ی،مشکلات  و   یکآلرژ  یاواکنش 

س  کننده  دسته    یم  یمنی ا  یستمسرکوب  در  و  باشد 

( 19بوده است.)  ین پور  گکننده و آنالو   ینهآلک   یداروها

آنز  ین داکارباز مونو   یکروزومیم  یها  یمتوسط  به  کبد 

 یک که    (MTIC)  یدکربوکسام  یازنوایمیدازولتر  یلمت 

باعث    ین( ا20شود.)  یکننده است فعال م  ینهآلک  یب ترک

پ  ،یلاسیون مت  و  سنتز    DNAمتقابل    یونداصلاح  و  شده 

RNA  ،DNA  م  ین و پروتئ نات21سازد.)  یرا مهار    الیا (  

 ی از روش مدل ساز  2022ون رنک و همکاران در سال  

کربن   ی بررس   یبرا  یا   یانهرا نانولوله  تک    ی تعاملات 

دارو سه  با  مانند    یضدسرطان  یجداره  مختلف 
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کارموست  یسین،بنداموستیندوکسوروب تفاده کرده  اس   ینو 

نتا که    یانرژ  یجو  است  داده  نشان  اتصال  آزاد 

SWCNT(15،15  قطر با  عنوان    ترومانگس  20/ 3(  به 

کربن  ین مطلوبتر برا  ینانولوله  جداره  محصور    یتک 

( 22بوده است.)  ین اتم سنگ   39تا    12از    یی کردن داروها

  ی دارورسان  یسممکان  یبر رو  2023زنک در سال    ینگل

کمپت   یسیندوکسوروب رو  ینوتسو  ها  ی بر    ی نانولوله 

با روش    یکربن  نتا  DFTتک جداره  و   یجمطالعه کرده 

ا بودند.)  یبررس  اب  یمشابه  آورده  بدست  (  23حاضر 

سال    یف.شجاع  در  همکار  رو  2016و  مطالعات    یبر 

(  5و    5تک جداره عامل دار شده )  ینانولوله کربن   ینظر

دارو در  یق تحق   یتوکسانترونم  یبا  و  ه  ک  یافتندکردند 

م   یانرژ فاز گاز    یتوکسانتروناتصال  الکترون    507/6در 

فاز حلال   ولت محاسبه شده    نالکترو  943/9ولت و در 

تغ با  ما  ییرکه  به  گاز  از  دارو  کاهش    BEمقدار    یع،فاز 

  ی نانولوله کربن  یکوانتوم   یمیاییش   یاست. پارامترها  یافته

و   جداره  داد    f-SWNT-Mitoxantroneتک  نشان 

واکنش  در    f-SWNT-Mitoxantrone  رییپذکه 

کربن  یسهمقا نانولوله  فاز    یبا  دو  هر  در  جداره  تک 

است.)یا  یش افزا مدد24فته  نصرت  سال    یماهان  ی(  در 

مطالعه    2017 نانولوله    ONIOMبه  برهمکنش  مورد  در 

عوامل   یکربن  عنوان  به  گالات  مشتقات  و  جداره  تک 

العه  مط  ین به دست آمده از ا  یجضد سرطان پرداخته و نتا

  یفی اندرکنش ضع  یدارا  SWCNT(  5،  5نشان داد که )

ا که  حاو  ینبود  انفعالات  و  انفعالات    علف  یفعل  و 

Vander Waals    که شد  داده  نشان  وضوح  به  و  بوده 

کم  یستمس   ین ا نسبتاً  دوام  بنابرا  ی ها  و  (  5،  5)  ین داشته 

SWCNT  ( کردزاده ا و  25مناسب بود.)  یدر دارورسان

  ی مولکول   ینامیکد  ینش درباره ب  2023همکاران در سال  

ب  کربن  ینبرهمکنش  غشا  ی نانولوله  و  دار  سلول    ی عامل 

  یج کرده و نتا  یبررس   یسین دوکسوروب  یلدر تحو  انیسرط

  تری یاتصال قو  CNT-COO-FAنشان داده است که  

 ( 26دارو داشته است.)  یهابا مولکول

 

ا فرض  ین بر  که    ین ا  یاصل  یهاساس،  است  آن  پژوهش 

نانولوله  دارعامل با  تک  ی کربن   ی هاکردن  جداره 

ها را به عنوان نانوحامل  آن  یت قابل  یل،کربوکس   ی هاگروه 

طر  ین داکارباز  یضدسرطان  یدارو   یل تشک   یقاز 

خودبه  یدارپا  ی هاکمپلکس  م  یخودو  .  بخشدیبهبود 

ا  یبرا   ی محاسبات   بردراه   یک  یه،فرض  ین آزمون 

تئور  یاسیچندمق محاسبات    ی چگال   یتابع   یشامل 

(DFT  در سطح )B3LYP/6-311+Gیینتع  ی* برا  

کمّ  یکربندیپ  یدارترین پا و    سازی یبرهمکنش 

پارامترها  هاییانرژ و    ی تئور  ینامیکی،ترمود  ی جذب 

مولکاتم  یکوانتوم  در  آنالولها  و    یوند پ  یتالاورب  یزها  

پد  یدروژنیه   یوندهایپ  یتماه  یین تع  یبرا  یعیطب    یدهو 

  یط مونت کارلو در مح  سازییهشب  یتانتقال بار، و در نها

در شرا  یداریپا  یابیارز  یبرا  یآب نانوسامانه  رفتار    یط و 

ف  شد.  یزیولوژیکیشبه  گرفته  کار  ابنابراین    به    یندر 

پتانس   یق،تواناییتحق  کربن   یلو  جداره    ینانولوله  تک 

با   داروئ  COOHعاملدار شده  نانوحامل  عنوان  در    ی به 

دارو شده    یابیارز  ین داکارباز  یضدسرطان  یانتقال 

  ی بوده و دارا  ی درمان  یمیش   یدارو  یکدارو    ین است.ا

جانب   ینش گز عوارض  و  کم  توجه  ی بافت  بود.    ی قابل 

ا  یدنرس  یبرا  ین بنابرا محاسبات    ینبه  از  هدف 

چگال  ی کوانتوم  یکمکان   یوتریکامپ  تابع  و  DFT  ی)   )

 . شد( استفاده MM like MCمونت کارلو ) 

 

 محاسباتی بخش  -2

 یمحاسبات یروش ها

مکان   یبررس   این  بخش  دو  از  مطالعه  و    یکوانتوم  یکو 

کارلو مونت  سازی  روش    یل تشک  شبیه  است.ادغام  شده 
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کارلوو    یکوانتوم  یکمکان  یها قابل    مونت  دقت 

با حفظ سرعت محاسبات   ی توجه کارآمد نشان داده   یرا 

به   یعمل  یکردرو  یک  یمحاسبات   یمیاست.ش مقرون  و 

نانوحامل به عنوان   نداختارها مانس یساز ینهبه  یصرفه برا

بهتر  یینانوحامل دارو و  برا  ین ارائه داده    ینه به   یفرصت 

است.به   یساز بوده  وس  یانرژ  یساز  ینهموثر    یله به 

ساز  یبرا  QMمحاسبات   شب   یستمس  یآماده    یه جهت 

مطالعه استفاده شده تا هر    یندر محلول در ا  MC  یساز

پ در  را  نامطلوب  و  نامناسب  تعامل    یه اول  یکربندیگونه 

  کم کند.

 QM ی کوانتوم یکمتود مکان -2-1

در    DFT  ی با علامت اختصار  ی تابع چگال  یتئور  روش

بررس  ین ا و  است.به    یمطالعه  گرفته  قرار  استفاده  مورد 

ا بس  ینکهعلت    ینه هز  ینماب  یخوب   یار مصالحه 

نتا  ی،پوشش محاسبات دقت  است.)  یجو  ( جهت  27داشته 

مطا  یساختارها  یطراح افزار  مورد  نرم  از  لعه 

HyperChem   است.برا شده  نانولوله    یدتول  یاستفاده 

جداره   یکربن  طول    8،    0)  زیگزاک   تک  به   )14 

طول کربن کربن هر  و    انگستروم  26/6و قطر    انگستروم

افزار    آنگستروم  41/1پیوند   نرم   Nanotubeاز 

Modeler    افزار گوس نرم  از  انجام همه    یبرا  09  ین و 

است.    DFTمحاسبات   نوع    ایناستفاده شده  از  نانولوله 

دل   یگزاگز )به  آن در محدوده  m=0  یلاست  قطر  و   )

م تک  ی هانانولوله قرار  متوسط  قطر  با  که    گیردیجداره 

است.  یاربس  یدارورسان   یکاربردها  یبرا در  مناسب 

تابع چگال   ی کوانتوم  یکمحاسبات مکان    ی برا  یبا روش 

  B3LYPاز متود  ه  ین به  ی ها   یبدست آوردن مقدار انرژ

سر فرا   *G+311-6  یه پا  یتحت    یمایز اپت   یندهایدر 

ا در  موجود  ها  سازه  شده   ین کردن  استفاده  مطالعه 

به وس   ی ها  ی انرژ  یراست.مقاد   ی خطا  یح تصح   یله جذب 

  ینشده و در جهت تخم   یابیارز  یهمجموعه پا  یبرهم نه

ها  یدارترین پا سازه  ا  یحالت  انجام    یبررس  ین موجود 

 (1( )معادله 32-28شده است.) 

ηadsorption = η Decarbonize & SWCNTCOOH – [η 

Decarbonize+η SWCNTCOOH] +ηBSSE                          )1( 

 

گ  یانرژ  ی،انرژ  یرمقاد  τمولفه    که آنتالپ  یبس آزاد    ی و 

افزار   نرم  از  استفاده  با  است.  بوده    AIM 2000جذب 

آ  یهنظر  یزآنال و  ها  مولکول  در  ها    یتالهای ارب  یزنالاتم 

افزار    یعیطب   یوندپ نرم  بسته    NBO3.1توسط  در  که 

 یل( پتانس34-33ادغام بوده انجام شده است.)  09  ین گوس

بره توان  ها  یرکووالانسیغ  یها  مکنش و  محل    ی در 

وس   یاتصال  ها   یله به  شاخصه  و  و    یهندس  یمولفه 

ها  توصیف  ،  یکیتوپولوژ   ییرات تغ  ی،انرژ  یکننده 

گ   یانرژ ا  یبسآزاد  در  بار  انتقال  ها  ینو    ی محل 

برا  یدهگرد  یابیارز  یاتصال   یوندپ  یبرهمکنش  یاست. 

الکترون  یش نما ها  یانتقال  کمپلکس  سامانه  داخل    ی در 

  LUMOو    HOMO  یتالهایاورب  یزآنال   برهمکنشی

اند و  پذ  یها  یس استفاده  تخم  یریواکنش    ینمولکولها 

 (35زده شده است.)

 

 MCمتود مونت کارلو  -2-2

بررس  تقسم برهمکنش    یدوم  امکان  مطالعه  هدف  با 

و    SWCNTCOOH،    ین داکارباز  یضدسرطان  یدارو

Dacarbazine & SWCNTCOOH   آب فاز    ی در 

گ نمونه  است.از  گرفته  کانون  یریانجام  و    یگروه 

شب   یس متروپل شده    یساز  یهدر  استفاده  کارلو  مونت 

ا36است.) در  بررس  ین (  ها  یقسمت  جعبه    ینهبه  یلبه 

مکعب  42×42×42 متر  به    سانتی  مرتبط  که   3250بوده 

متر مکعب    یگرم بر سانت   993/0  ی مولکول آب با چگال

طور38-37بود.)  ینکلو  298در   به  ها  یکه(    ی محلول 

 Decarbonizeو  ین دارو داکارباز یکمپلکس ها  یقرق

& SWCNTCOOH  ا است.    یندر  شده  اجرا  روش 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )

 

 

 

 

 

 

 

34 

فصلنامه 

ISC   انجمن

نانو فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو

حق مکع   یک  یقتدر  جعبه  داخل  در  املاح    ی ب مولکول 

ها  )کمپلکس  املاح  اندازه  به  وابسته  و  داده  قرار    ی آب 

Dacarbazine   ،SWCNTCOOH    و

Dacarbazine&SWCNTCOOHمقدار   ی (، 

ا البته  است.  شده  خارج  جعبه  از  آب  نکته    ین مولکول 

آب افزوده شده    یقابل ذکر است که تعداد مولکول ها

اندازه ها گوناگون املاح متفاوت بود. در هر   یبه علت 

شبچر تصادف به  O2Hمولکول    یک  سازی،یهخه    ی طور 

دارا که  شد  جابجا  یانتخاب  در    یتصادف   ییمقدار 

ا  یمرز  شرایط  و  انگستروم  ±0.12محدوده     ی دوره 

 انگستروم بود.  ±10چرخش در محدوده 

ب  یککل    یلپتانس  انرژی برهمکنش  شامل    ینمحلول 

مطالعه    ین بوده است که در ا  یو درون مولکول   یمولکول

پتانستاب )  یمولکول  ین ب  یلع  انتقال  براTIP3قابل   ی ( 

  ی مولکولها   ین ماب  یمولکول  ین برهمکنش ب  یانرژ  یابیارز

است.) برده شده  به کار  پتانس40-39آب  لناردجونز    یل( 

برا ه  یمناسب  اجزا  ااتم  و    Dacarbazine  یدر 

SWCNTCOOH  به کار برده و    یابیدر محاسبات ارز

مشتق    یپارامترها تئور لناردجونز  از   -Lorenz  یشده 

Berthelot    (.است معادله  43-41بوده  از  استفاده  با   )

Zwanzig  اختلال    یآزاد با روش تئور  ی،اختلاف انرژ

 ( 44شده است.) یابی( ارزFEPآزاد )

 
∆G A→B = -RT < exp –(EB – EA)/RT >        )2( 

 

و   منتقل شده  محلول  به  از حالت گاز  یک گونه گازی 

در هردوفاز گازی و محلول ناپدید شده  جایی که گونه  

توسط    sol(A)∆Gرا برای تعیین انرژی آزاد حلال پذیری  

 وش اختلال در نظر گرفته شده است.ر

∆G sol A = ∆G gas A→0 - ∆G sol A→0          )3( 

برهمکنش   کمپلکسی  سامانه  آزاد  های  انرژی 

Dacarbazine     وSWCNTCOOH    وسیله به 

تر مقدا مودی چرخه  شد.  زده  تخمین  مناسب    ر نامیکی 
 copmlex nanosystem(Dacarbazine& SWCNTCOOH)∆G

 و چرخه ترمودینامیکی تعیین شده است.  3توسط معادله 

∆Gcopmlex nanosystem(Dacarbazine& SWCNTCOOH) = ∆Gsol 

Dacarbazine→0+∆Gsol SWCNTCOOH →0 - ∆Gsol Dacarbazine& 

SWCNTCOOH→ 0                                           )3( 

های شاخصه  sol Dacarbazine→0∆G    ،sol ∆G  که 

 SWCNTCOOH →0  وDacarbazine&  sol∆G

SWCNTCOOH→ 0     معرف تفاوت انرژی آزاد در ناپدید

 شدن هر یک از این اجزا در محلول بوده است. 

 تجزیه و تحلیل نتایج  -3

 

ا بررس کا  یندر  و  کمپلکس  یوش  نانوسامانه    ی احتمال 

دارو نانولوله    ین داکارباز  ی ضدسرطان  یبرهمکنش  با 

از    COOH( عامل دار شده با    8,    0تک جداره )  یکربن 

 G-LYP/63B+311*در سطح    یمتود تابع چگال   یقطر

به  یبررس تشک  یک هر    یساز  ینهو  اجزا  دهنده    یلاز 

برهمکنش است.)شکل  شده    نجاما  ی نانوسامانه کمپلکس 

1) 

 
 

از    یبات ترک  یتعادل  یهاهندسه   .1شکل که  مجزا 

آمده  DFTمحاسبات   دست  مولکول  به  )الف(  اند: 

)ب(    ینداکارباز  یدارو  کربن  یکو    ی نانولوله 

عامل تک  کربوکسجداره  گروه  با  شده    یلدار 

(SWCNT-COOH.) 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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راستاهای   از  داکاربازین  مولکولهای داروی ضدسرطانی 

سطح   به  تک  متفاوت  کربنی  نانولوله  دیواره  خارجی 

تعادلی   نانوسامانه  ترین  بهینه  و  گردیده  نزدیک  جداره 

)شکل   است.  شده  منتج  جدول    2برهمکنشی  ( 1و 

برهمکنشی   کمپلکسی  نانوسامانه  از    dبنابراین   بعد 

تعیین شده   نانوسامانه  پیکربندی  الکترونی  انرژی  تخمین 

دیر انرژی های  و مورد بررسی قرار گرفته است.نتایج مقا

ضد   داروی  برهمکنش  کمپلکسی  نانوسامانه  جذب 

با     1در جدول    SWCNTCOOHسرطانی داکاربازین 

مشاهده شد که مبین میزان پایداری نانوسامانه کمپلکسی  

منفی   جذب  انرژی  مقادیر  قدر  چه  است.هر  برهمکنشی 

نانوسامانه   این  بیشتر  پایداری  دهنده  نشان  باشد  تر 

ضد داروی  با  برهمکنشی  داکاربازین  سرطانی 

SWCNTCOOH    اجزای منفرد  مولکولهای  به  نسبت 

است.که   بوده  کمپلکسی  نانوسامانه  این  دهنده  تشکیل 

برهمکنشی    کمپلکس  نانوسامانه  برای  مقدار  ترین  منفی 

d  ،-17.740    تعامل نتیجه  بود.در  مول  بر  کیلوکالری 

و   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  بین  مطلوبی  بسیار 

در    COOHه کربنی تک جداره عامل دار شده با  نانولول

این فرایند جذب رخ داده است که علت آن را می توان  

به عامل دار کردن نانولوله کربنی تک جداره نسبت داد.  

، فرایند جذب این واکنش  1با توجه به نتایج منتج جدول 

فیزیکی   جذب  نوع  از  جذب  و  بود  گرمازا  برهمکنشی 

پایدار است.ترتیب  کمپلکس  بوده  نانوسامانه  ی 

با   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  برهمکنشی 

SWCNTCOOH  :به قرار زیر بوده است 

Dacarbazine&SWCNTCOOH (d) > 

Dacarbazine&SWCNTCOOH(c) > 

Dacarbazine&SWCNTCOOH (f) > 

Dacarbazine&SWCNTCOOH (e) > 

Dacarbazine&SWCNTCOOH (b) > 

Dacarbazine&SWCNTCOOH (a) 

 

 

 
 

 

 

 

 

 
 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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کمپلکس    شدهینه به  یساختارها  .2شکل

کربن/ینداکارباز )عامل  ینانولوله  -SWCNTدار 

COOH حاصل از محاسبات )DFT  

 

 

 

 
 

  BSSE یح جذب و تصح یها یانرژ یرمقاد: 1جدول 

متفاوت حاصل از   یبرهمکنش یکمپلکس ینانوسامانه ها

  ییلوکالربر حسب ک SWCNTCOOHبا  ینداکارباز

 بر مول 

ad(BSSE)E 

(Kcal/mol 
ad E

(Kcal/mol) 
A set of investigated 

Nano systems 
-3.969 -3.980 Dacarbazine&SWCNT

COOH(a) 

-6.546 -6.553 Dacarbazine&SWCNT

COOH(b) 

-12.010 -12.025 Dacarbazine&SWCNT

COOH(c) 

-17.740 -17.752 Dacarbazine&SWCNT

COOH(d) 

-10.398  -10.416 Dacarbazine&SWCNT

COOH(e) 

-11.571 -11.587 Dacarbazine&SWCNT

COOH(f) 

 

برهمکنشی   نانوسامانه های کمپلکس  پیکربندی های دو 

e    ،f    وC    به نزدیکی  تقریبا  جذب  های  انرژی  دارای 

نانوسامانه   های  پیکربندی  ولی  است  بوده  همدیگر 

برهمکنشی   جذب    bو     aکمپلکس  مقادیر  -دارای 

بر مول بوده که اختلاف    6.546-و    3.969 کیلوکالری 

کمپلکس   های  نانوسامانه  دیگر  با  توجهی  قابل 

با   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  برهمکنشی 

SWCNTCOOH    جدول نتایج  که    2داشتند.مطابق 

کمپلکسی   نانوسامانه  فرکانس  محاسبات  توسط 

دمای   در  فشار    298برهمکنشی  و  در    1کلوین  اتمسفر 

سر و  است.تمامی متود  آمده  بدست  مشابه  پایه  ی 

نانوسامانه های کمپلکس برهمکنشی دارای مقادیر منفی  

از شاخصه های آنتالپی و آنتروپی جذب بوده که دارای  



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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برای   Kcal/mol (15.701-)-(9.658-) محدوده  

و جذب  - )-cal/mol.K    (-22.520) آنتالپی 

پی  برای آنتروپی جذب بوده است.مقدار آنترو (30.379

نانوسامانه کمپلکس   مبین این است که در طول    dمنفی 

می   و  یافته  افزایش  نانوسامانه  سیستم  نظم  جذب  فرایند 

تواند معرف کاهش واکنش پذیری باشد.پس با افزایش  

و   یافته  ناخواسته کاهش  واکنش های  بروز  احتمال  نظم 

آزاد   انرژی  منفی  شود.مقادیر  می  دارو  پایداری  باعث 

این   جذب  فرایند  گیبس  که  است  این  مبین  نانوسامانه 

سطح   روی  بر  داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  جذب 

SWCNTCOOH    خودبه خودی بوده و باعث افزایش

 (2پایداری داروی داکاربازین شده است.)جدول 

آنتالپی، آنتروپی و انرژی آزاد   BSSEمقادیر تصحیح  : 2جدول 

ت حاصل از  نانوسامانه های کمپلکسی برهمکنشی متفاو گیبس

 بر حسب کیلوکالری بر مول SWCNTCOOHداکاربازین با 

 

   
A set of 

investigate

d Nano 

systems 

-5.245 -28.144 -13.632 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(a) 

-3.9810 -25.449 -11.565 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(b) 

-2.947 -22.520 -9.658 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(c) 

-6.648 -30.379 -15.701 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(d) 

-3.044 -24.658 -10.392 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(e) 

-5.871 -29.171 -14.564 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(f) 

 

مختلف   های  برهمکنش  بررسی  و  کاوش  جهت 

درون   و  مولکولی  بین  هیدروژنی  پیوندهای  بخصوص 

ه دارای  استفاده گردید ک   QTAIMمولکولی از تئوری  

الکترونها و   مانند توجیه تغییر توزیع  ویژگی های خاص 

است.توسط   بوده  ها  کمپلکس  در  اتصال  پیوند  ایجاد 

مفاهیمی    AIMتئوری   الکترون،  چگالی  تابع  براساس 

ارائه   پیوند  آن  قدرت  و  پتانسیل  و  شیمیایی  پیوند  مانند 

مانند  45شده است.) هایی  مولفه  تمامی  مطالعه،  این  ( در 

الکترونی،مقدار محلی چگالی الکترونی در نقطه    چگالی

لاپلاسین  جنبشی      بحرانی،  انرژی  چگالی   ،

الکترونی و چگالی انرژی جنبشی ارزیابی شده که برای  

برهمکنشی   کمپلکس  ضدسرطانی  نانوسامانه  داروی 

با   جدول    SWCNTCOOHداکاربازین  ارائه    3در 

به نتایج این جدول، مشخص شده    گردیده است.با توجه

مقدار   که  دهنده    است  نشان  که  است  مثبت 

کلی   طور  است.به  بوده  هیدروؤنی  پیوند  برهمکنش 

پیوند    اگر باشددارای 

اگر   حالیکه  در  بوده  ضعیف  هیدروژنی 

به   و     بوده 

-46وسط و قوی است.)ترتیب دارای پیوند هیدروژنی مت

47  ) 

پیونااد اتصااالی داروی  ،در3با توجه به داده هااای جاادول 

داکاربازین در محیط گازی با گااروه عاااملی ضدسرطانی  

COOH   متصل به نانولوله کربنی تک جداره، این پیونااد

اتصااالی را در دو سااایت فعااال بااه وجااود آورده اساات.با 

بیااان کاارد توجه به داده های دانسیته الکترونی ماای تااوان  

کااااااااه ناحیااااااااه اتصااااااااال برهمکنشاااااااای دارای 

شااده و در همااین ناحیااه  



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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اتصال برهمکنشی چگالی کاهش یافته اساات.که همگاای 

ایاان مااوارد ذکاار شااده مبااین ایاان موضااوع اساات کااه 

داروی ضدسااااارطانی داکارباااااازین باااااا بااااارهمکنش 

SWCNTCOOH  از ناااوع پیوناااد هیااادروژنی باااوده

سااارطانی داکارباااازین و اساات.بنابراین باااین داروی ضد

SWCNTCOOH   برهمکنش های جزئاای کووالانساای

از نوع هیدروژنی ) با توجه به مقدار انرژی انتقال بااار( در 

 که پایدارترین ساختار است مشاهده شد. dساختار  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

نانوسامانه کمپلکس  یمکان شناس یمولفه ها یبرخ: 3جدول 

 یدر فاز گاز SWCNTCOOHبا  ینحاصل از داکارباز یبرهمکنش 

 باشند. یم  یمولفه ها در واحد اتم یکه همگ
 

resulting 

interaction 
resulting 

interaction 
investigated Nano 

system (d) 

C148-

O265………

…H289-

C148-

O265………

H289-N280 

N280 

0.0258 0.0258 
 

0.0055 0.0055 
 

-0.0010 -0.0010 
 

-0.045 -0.045 
 

-0.047 -0.047 
 

Bond length (Å) Dacarbazine&SWC

NTCOOH(d) 

1.89 -148C

-289…………H265O

280N 

2.058 -266O

-279………..O267H

273C 

Dipole moment (Debye) 

4.89 Dacarbazine 

0.00 SWCNT 

6.72 SWCNTCOOH 

10.35 Dacarbazine&SWCNTC

OOH(d) 

 

بین   های  برهمکنش  بررسی  مطالعه  این  در 

مابین  مول بار  انتقال  خصوصا  و  مولکولی  کولی،درون 

استفاده شده   NBOتمامی مولکولهای شیمیایی از روش  

شاخصه  49-48است.) متود  این  توسط  که   )(2)E    که

متناسب با مقدار انتقال بار جفت الکترون تنهای پروتون  

گیرنده به اربیتال ضدپیوندی پروتون دهنده بوده ارزیابی  

 شد.
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جدول   های  این    4داده  در  که  بوده  موضوع  این  مبین 

جزء   برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه 

SWCNTCOOH    عاملی گروه  دارای    COOHکه 

سوی   و  سمت  به  را  الکترون  انتقال  تواند  می  و  است 

دارای   زیرا  باشد  داشته  داکاربازین  ضدسرطانی  داروی 

بالاترین مقدار انرژی رزونانسی حاصل از انتقال الکترون 

داروی  است.بنابرای برهمکنش  کمپلکس  نانوسامانه  ن 

با   داکاربازین    SWCNTCOOH (d)ضدسرطانی 

بوده است.که    E(2)= 11.95 Kcal/molدارای مقدار  

اتصال   برهمکنشی  پیوند  در  الکترون  انتقال  از  حاصل 

280N-289…………H265O-148C    از سویLP(2)   

265O    جفت الکترون غیر پیوندی اکسیژن گروه عاملی (

COOH  نا  ( جداره  کربنی تک  به طرف    8  ,0نولوله   )

داکاربازین   ضدسرطانی  داروی  پیوندی  ضد  اربیتال 

289H-280BD*(1) N  از    .بود های حاصل  داده  تمامی 

داروی   فیزیکی  جذب  فرایند  مبین  ها  بررسی  این 

با   داکاربازین  بوده    SWCNTCOOHضدسرطانی 

های   بررسی  سختی    LUMOو    HOMOاست.  و 

رتیب مستقیما به انرژی یونش و الکترون شیمیایی که به ت

بوده   اوربیتالهای مولکولی   بین  انرژی  خواهی و شکاف 

را   مهمی  بسیار  وظیفه  بار  انتقال  در  اینکه  علت  است.به 

ایفا کرده و اگر مابین این دو تراز اختلافی وجود داشته  

باشد بیانگر فعالیت شیمیایی در زیست مولکولی بوده که  

با تغییرات  دوقطبی  باعث  گشتاور  نهایتا  و  جزئی  ر 

 (51-50مولکولها بوده است.)

 

 

 

 

 

 

 

 

نانوسامانه کمپلکس  NBOشاخصه های آنالیز : 4جدول 

در سطح   SWCNTCOOHبرهمکنشی حاصل از داکاربازین با 
B3LYP/6-311+G* 

 

investigated Nano system (d) investiga

ted Nano 

system 

(d) 

2LP(1)O

66 
265LP(2)O 265(1)OLP Donor of 

NBO 

BD*(1) 

-279O

273C 

2BD*(1)N

289H-80 
2BD*(1)N

289H-80 
Acceptor 

of NBO 

3.23 11.95 6.31 2 E 

(kcal/mol

) 

 

متود   روش  به  گازی  های  محیط  -B3LYP/6در 

311+G*   یونش،نرمی پتانسیل  مهم  های  شاخصه   ،

خواهی،شختی   شیمیایی،الکترون  شیمیایی،پتانسیل 

و    HOMOاف انرژی مابین دو اربیتال  شک  gEشیمیایی،  

LUMO  ضدسرطانی داروی  در  الکتروفیلیسیتی   ،

و نانوسامانه کمپلکس     SWCNTCOOHداکاربازین ،

با   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  برهمکنشی 

SWCNTCOOH ( 56-52.) بررسی شده است 

 

 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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پارامترهای مختلف بررسی شده نانوسامانه کمپلکس  : 5جدول 

در سطح   SWCNTCOOHحاصل از داکاربازین با برهمکنشی 

B3LYP/6-311+G* 

Combination  

Characteristics 

 

 
S

W
C

N
T

-C
O

O
H

 

&
 D

a
ca

rb
a

zi
n

e 

d
ru

g
 

S
W

C
N

T
-C

O
O

H
 

D
a

ca
rb

a
zi

n
e 

d
ru

g
 

1.728 0.466 4.748  (ev) g /E 

-4.084 -

3.475 
-5.912 / (ev)HOMOE 

-2.356 -

3.009 
-1.160 / (ev)LUMOE 

2.356 3.009 1.155 A or electron 

affinity/ (ev) 

-3.304 -

3.273 
-3.529 μ or chemical 

potential/ (ev) 

4.084 3.475 5.912 I or Ionization 

potential/ (ev) 

0.463 1.017 0.188 S or Global 

sofiness/ (ev) 

6.808 13.983.011  Or electrophilicity/ 

6 (ev)ω 

0.948 0.264 2.371  Or chemical 

hardness/ (ev)η 

 

بر روی قدرت پیوند بی اثر نبوده زیرا هر چه    Egمقدار  

حاصل از نانوسامانه کمپلکس برهمکنشی بیشتر    gEقدر  

باشد دارای مقدار بیشتر انرژی برهمکنش مولکولی بوده  

بین   برهمکنش  باعث  مقدار  این  افزایش  با  زیرا  است. 

د بین مولکولی شکل  پیون  نهایتا  و  بوده  پذیرنده  –دهنده  

جدول   در  ها  داده  که  گیرد  است.داده    5می  شده  ارائه 

انرژی گپ   افزایش مقدار  های این جدول نشان داد که 

داروی    gE  اربیتالها برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه  در 

در فرایند    SWCNTCOOHضدسرطانی داکاربازین با  

دیواره   روی  بر  داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  جذب 

SWCNTCOOH  است بوده  بودن   جزئی  کمتر  و 

از   بعد  داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  پذیری  واکنش 

با   دارو  این  جذب  باعث    SWCNTCOOHمکانیسم 

پایداری سنتیکی بیشتر آن شده است.بنابراین این داده ها  

سنتیکی   پایدار  زیرا  بوده  پذیر  توجیه  و  منطقی  کاملا 

سرط ضد  داروی  رساندن  توانایی  و  امکان  انی  بیشتر 

معالجه را   بیماران تحت  با سلولهای سرطانی  داکاربازین 

جذب   فرایند  با  ها  شاخصه  این  همه  کند.  می  بیشتر 

دیواره   روی  بر  داکاربازین  ضدسرطانی  داروی 

SWCNTCOOH    باعث تغییرات و دگرگونی ها شده

فرایند   طی  در  شیمیایی  پتانسیل  در  افزایشی  طوریکه  به 

داکاربا ضدسرطانی  داروی  دیواره  جذب  روی  بر  زین 

SWCNTCOOH    در کاهشی  و  شده  مشاهده 

رخ   جذب  فرایند  این  در  نرمی  و  الکتروفیلی  مقدارهای 

 داده است. 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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داروی   مولکول  کل  انرژی  کارلو،  مونت  محاسبات  در 

جداره   تک  کربنی  نانولوله  داکاربازین،  سرطانی  ضد 

با   دار  از     COOHعامل  نانوسامانه کمپلکس حاصل  و 

دار همراه برهمکنش  داکاربازین  سرطانی  ضد  وی 

SWCNTCOOH    سازی شبیه  نمای  شد.  ارزیابی 

سرطانی   ضد  داروی  برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه 

با   شکل    SWCNTCOOHداکاربازین  نمایش    3در 

 داده شده است. 

 

داکارباز  ی تعادل  یکربندیپ  .3شکل نانولوله  /ینکمپلکس 

 شده در آب( حل SWCNT-COOHدار )عامل   یکربن

 

مونت    6جدول   سازی  شبیه  از  برآورد شده  های  انرژی 

سهم   و  الکترواستاتیک  سهم  دهد.  می  نشان  را  کارلو 

حلال برهمکنش  انرژی  در  سهم  -واندروالس  حلال، 

حلال برهمکنش  های  -انرژی  مولکول  تعداد  و  حلال 

آب در ظرف در این جدول قابل ملاحظه بوده است. در  

سرطا6جدول   داروی ضد  متقابل  اثر  با  ،  داکاربازین  نی 

با   شده  دار  عامل  جداره  تک  کربنی    COOHنانولوله 

انرژی کل را منفی تر نسبت به هر یک از اجزای سازنده  

سهم   است.زیرا  کرده  مجزا  طور  به  برهمکنش  این 

آب   و  املاح  برهمکنش  انرژی  در  الکترواستاتیک 

در   الکترواستاتیک  سهم  که  هنگامی  یابد.  می  افزایش 

یافت.    (SWCNTCOOH -O 2H)تعامل   افزایش 

دلیل آن را می توان در افزایش بار جزئی دیواره نانولوله  

با   شده  دار  عامل  جداره  تک  دلیل    COOHکربنی  به 

ضد  )داروی  به  مرتبط  برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه 

 یافت. ( SWCNTCOOH–سرطانی داکاربازین 

در   واندروالس  برهمکنش  سهم  همین جدول،  اساس  بر 

نا شده  مورد  دار  عامل  جداره  تک  کربنی  های  نولوله 

COOH    از ناشی  برهمکنش  کمپلکس  نانوسامانه  و 

  ( SWCNTCOOH -)داروی ضد سرطانی داکاربازین 

کربنی   نانولوله  محلول  این حالت  در  بود.  یکسان  تقریباً 

شده   دار  عامل  جداره  در    COOHتک  همچنین  و 

ضد  داروی  برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه  محلول 

عامل  سر کربنی تک جداره  نانولوله  با  داکاربازین  طانی 

و    COOHدار شده   محلول  برهمکنش  انرژی  عنوان  به 

مطالعات   طبق  است.  شده  مشاهده  یکسان  تقریباً  آب 

انفعالات واندروالس  44قبلی) این نشان داد که فعل و   ،)

کربنی   های  نانولوله  مولکولی  بین  انفعالات  و  فعل  در 

دارشد عامل  جداره  از    COOHه  تک  پس  آب  و 

برهمکنش داروهای ضد سرطانی داکاربازین در آب بی  

  اثر بود.
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: نتایج محاسبات مونت کارلو نانوسامانه کمپلکس برهمکنشی  6جدول 

 SWCNTCOOH ( ،E = Kcal/mol )حاصل از داکاربازین با  

    

Combination 

 

2845 -2.564 -

10.711 

Dacarbazine 

3109 -13.69 -

17.553 

SWCNT-COOH 

3250 -14.12 -

17.926 

Dacarbazine&SW

CNTCOOH(d) 

E(H2O-solute) 

In Electrostatic 

contribution 

E(H2O-solute) 

In Van der Waals 

contribution 

-2.284 Dacarbazin

e 

-0.28 Dacarbazine 

-13.36 SWCNT-

COOH 

-0.33 SWCNT-COOH 

-13.75 Dacarbazin

e&SWCNT

COOH(d) 

-0.37 Dacarbazine&SW

CNTCOOH(d) 

 

می    7جدول   نمایش  به  را  شده  ارزیابی  حلالیت  انرژی 

انرژی   مقادیر  ترمودینامیکی،  اختلال  روش  با  گذارد. 

و   نانوسامانه کمپلکس  در  اجزا  تمام  پوشش حلال  آزاد 

برهمکنشی   کمپلکس  نانوسامانه  از  حاصل  برهمکنش 

داروهای ضد سرطانی داکاربازین با نانولوله  کربنی تک  

شده   دار  عامل  انرژی   COOHجداره  شد.  برآورد 

سرطانی   ضد  دارویی  مجتمع  نانوسامانه  آزادحلالپوشی 

نانولوله کربنی تک جداره عامل دار شده  با  داکاربازین 

COOH    کیلوکالری بر مول به دست آمد.   115.02-با

الکترواستاتیکی   برهمکنش  بر   13.75-زیرا  کیلوکالری 

برهمک بیشتر  سهم  دلیل  به  نتیجه  این  داشت.  نش  مول 

در   واندروالس  اندرکنش  مقابل  در  الکترواستاتیکی 

پایداری   بنابراین،  بود.  آب  و  املاح  برهمکنش  انرژی 

با   داکاربازین  داروی  برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه 

  COOHهای کربنی تک جداره عامل دار شده  نانولوله

با برهمکنش الکترواستاتیکی نانوسامانه مجتمع دارویی با  

  COOHربنی تک جداره عامل دار شده  های کنانولوله

شده   ایجاد  هیدروژنی  پیوند  ثانی  است.در  شده  حاصل 

و   داکاربازین  تاثیر    SWCNTCOOHبین  تواند  می 

بسیاری بر انرژی آزاد حلالپوشی برهمکنش داکاربازین  

داشته است. به علت آنکه داروی    SWCNTCOOHبا  

گروه   دارای  پیون  2CONHداکاربازین  امکان  و  د  بوده 

را   محلول  فاز  در  آب  مولکولهای  با  هیدروژنی 

حلالپوشی   آزاد  انرژی  بودن  بیشتر  داشت.بنابراین 

با  داکاربازین  برهمکنشی  کمپلکس  نانوسامانه 

SWCNTCOOH  کاملا توجیه پذیر بوده است و روند

آمده از  دستآن یک فرآیند خود به خودی بود. نتایج به

به نتایج  مکمل  کارلو  مکانیک    آمدهدستمونت  از 

 کردند. کوانتومی بود که یکدیگر را تأیید می

در برهمکنش داروهای ضد سرطانی  ass ∆Gو  ∆sol G: 7جدول 

داکاربازین با نانولوله های کربنی تک جداره عامل دار شده با  

COOH 

Combination ∆G sol 

(kCal/mol) 

∆G ass 

(kCal/mol) 

Dacarbazine 

drug 

-23.63 - 

SWCNT- 

COOH 

-95.48 - 

Dacarbazine 

drug & 

SWCNT-COOH 

-115.02 -10.75 
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 بحث -4

حال   موجود در  تهدیدات  ترین  پراهمیت  و  مهمترین  از 

است   سرطان  بیماری  به  ابتلا  بشر  سلامتی  برای  حاضر 

از   افراد جهان است.یکی  نرخ فوت  بالاترین  زیرا دارای 

در معالجه بیماران سرطانی  درمانهای اساسی و با اهمیت  

درمانی   شیوه  این  ولی  است  بوده  درمانی  شیمی 

سرطانی   سلولهای  به  نسبت  داروها  نبودن  اختصاصی 

تشدید   باعث  است که  و  محدوده شده  کنتراندیکاسیون 

پیامدهای ناخواسته و جانبی در سلولهای سالم بدن انسان 

برا دارویی  های  نانوسامانه  یافتن  است.بنابراین  ی  شده 

و   زیاد  بسیار  اهمیت  از  هدفمند سرطان  معالجه  و  درمان 

نانوحامل   این  است.زیرا  بوده  برخوردار  انگیز  شگفت 

عاملدار   جداره  تک  کربنی  نانولوله  مانند  دارویی  های 

انتخابی   طور  به  که  داشته  را  این  پتانسیل  و  توانایی  شده 

و   تومور  ناحیه  در  را  ضدسرطانی  داروهای  تحویل 

آسیب تحویل    سلولهای  شیوه  دهند.این  انجام  دیده 

عامل   نانولوله کربنی تک جداره  وسیله  به  دارو  هدفمند 

عوارض   و  ناخواسته  پیامدهای  کاهش  باعث  شده  دار 

را   در خون  عمر گردش خون  نیمه  بهبود  و  جانبی شده 

و   پتانسیل  و  شده  بیشتر  دارو  کند.پایداری  می  ایجاد 

رمانهای ترکیبی  توانایی امکان داروهای متفاوت را در د 

بهتر ساخته و نهایتا مقاومت دارویی سلولهای سرطانی را  

را   سلول  در  دیگر  مسیرهای  همزمان  کردن  خاموش  با 

پروژه، هدف   این  ببرد.در  بین  از  متفاوت  برای داروهای 

و   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  بین  تعامل  بررسی 

با عاملدارشده  جداره  تک  کربنی  و    COOH  نانولوله 

داکاربازین  همچنی ضدسرطانی  داروی  جذب  سنجش  ن 

توسط   شده  دار  عامل  کربنی  نانولوله  این  روی  بر 

در   چگالی  تابع  نوع  از  کوانتومی  مکانیک  محاسبات 

سازیو       G*-LYP/63B+311  سطح محاسبات    شبیه 

کارلو نوع   مونت  دو  این  از  تلفیقی  زیرا  است  بوده 

نتایج پذیرفتنی و   با  محاسبات می تواند  سازگاری را در 

یافته   به  با توجه  به وجود آورد.  حفظ سرعت محاسباتی 

های مکانیک کوانتومی موجود در این تحقیق می توان  

بسیار   گرایش  فوق  ضدسرطانی  داروی  که  کرد  بیان 

تک   کربنی  نانولوله  روی  بر  فیزیکی  جذب  به  زیادی 

با شده  دار  عامل  است.همچنین    COOH  جداره  داشته 

د های  موضوع  یافته  این  بیانگر  محاسبات  این  از  یگر 

با  داکاربازین  جذب  مکانیسم  طی  که   است 

SWCNTCOOH    و برهمکنش حاصل از آنها تعدادی

  SWCNTCOOH  شاخصه های هندسی داکاربازین و

عاملی  وقتی گروه  به طوریکه  است  تغییراتی شده   دچار 

COOH    با سایت های فعال نانولوله کربنی تک جداره 

مکا طی  بلندتر  دارو  سبب  دهد  می  اتصال  جذب  نیسم 

در   داکاربازین  ضدسرطانی  داروی  پیوند  طول  شدن 

عاملی گروه  با  اتصالی  کربنی    COOH  ناحیه  نانولوله 

یافته های محاسبات می   تک جداره شده است.در ادامه 

طرف  از  بار  انتقال  که  کرد  پیشگویی   توان 

SWCNTCOOH    شده انجام  داکاربازین  سمت  به 

مشتق شده است.داده های این    NBO  آنالیزاست که از  

چگالی   استقرار  که  بوده  موضوع  این  بیانگر  پژوهش 

بوده در   SWCNTCOOH  بر روی   HOMO  الکترون

مولکولی   اربیتال  مورد  در  چگالی    LUMOصورتیکه 

بر  شاهدی  که  است  بوده  داکاربازین  روی  بر  الکترون 

انرژی  اختلاف  مقدار  اربیتالهای    (Eg)  افزایش  بین 

جذب    LUMO  و  HOMO  مولکولی فرایند  طی  در 

روی بر  است.در    SWCNTCOOH  داکاربازین  بوده 

کمپلکس   نانوسامانه  الکتریکی  هدایت  افزایش  نتیجه 

با داکاربازین  طی    SWCNTCOOH  برهمکنشی  در 

است.یافته   گرفته  نشات  تغییرات  این  از  جذب  مکانیسم 

داروی   جذب  مکانیسم  طی  در  که  است  این  بعدی 
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رویضدسرطا بر  داکاربازین   SWCNTCOOH  نی 

از   یافته  این  که  است  داده  رخ  هیدروژنی  پیوند  توسط 

محاسباتی بین    QTAIM  شیوه  های  کنش  برهم  برای 

سختی،الکترون   های  است.مولفه  آمده  بدست  مولکولی 

دوستی و نرمی که جز مولفه های توصیف گر کوانتومی  

جذ مکانیسم  طی  در  را  تغییراتی  هستند  قادر  ب  است 

بر روی به    SWCNTCOOH  داکاربازین  باشند  داشته 

در   الکترون دوستی  و  نرمی  مولفه های  طوریکه کاهش 

در   است  شده  مشاهده  جذب  فرایند  در  گازی  فاز 

فاز   همین  در  سختی  مولفه  افزایش  دارای  صورتیکه 

محاسبات   تصدیق  و  اتمام  است.برای  بوده  گازی 

سازی  محاسبات  از  (  QM)  مکانیکی   کارلو مونت  شبیه 

مونت کارلو محاسبات  می (  MC)  استفاده گردید.  ارائه 

دهد که فرآیند اتصال داروی ضدسرطانی داکاربازین به  

با شده  دار  عامل  جداره  تک  کربنی   COOH  نانولوله 

مکانیک   از  حاصل  محاسبات  که  بوده  خودبخودی 

در   کند.  می  تصدیق  و  تایید  را  محاسبات  کوانتومی 

کارلو کمی  مونت  مول    -5.0211مقدار  بر  کیلوکالری 

از   به دست آمده  برهمکنشی  نانو سامانه کمپلکس  برای 

با داکاربازین  شده    SWCNTCOOH  داروی  ارزیابی 

در   واندروالس  برهمکنش  سهم  اینکه  علت  به  است. 

حلال برهمکنش  سهم  -انرژی  از  کمتر  آب 

یعنی   شیوه  و  متود  این  در  است.  بوده  الکترواستاتیکی 

انرژی کل برهمکنش نانو  (  MC)  محاسبات مونت کارلو

علت   به  است.  یافته  افزایش  حاصل  کمپلکس  سامانه 

حلال   برهمکنش  انرژی  در  الکترواستاتیکی  سهم  اینکه 

آب افزایش یافته و با در نظر گرفتن یافته های    -محلول  

نانویی   حامل  قبولترین  قابل  و  پروژه  این  در  موجود 

ساما،  SWCNTCOOH  زیستی نانو  تعامل  نه  سیستم 

برهمکنشی    & Dacarbazineکمپلکس 

SWCNTCOOH(d)    یک عنوان  به  تواند  می 

های   سامانه  و  سیستم  در  داکاربازین  داروی  نانوحامل 

و   توانایی  متودها  این  چون  گردد.  استفاده  دارورسانی 

هدفمند داروهای ضد سرطان )مانند تغییر   پتانسیل درمان 

pH  دار رهاسازی  ترغیب  و  تحریک  برای  دما(  وی  یا 

از   داکاربازین  داشتند    SWCNTCOOHضد سرطانی 

و بازده و عملکرد نانولوله های کربنی تک جداره عامل  

با   و    COOHدار شده  تئوری  محاسبات  نظر  نقطه  از  را 

  ها، یافته  ینا  ییدتأ  ی در راستا  نظری نشان داده شده است.

مطالعه2023)  یشابر در  تئور  یا(  از  استفاده    ی تابع   یبا 

داروTDF)  یچگال  برهمکنش    ی ضدسرطان  ی (، 

نانوساختارها  یدومیدلنال و   یدوبعد  یکربن   یبا  )گرافن 

بررس  یداکس مورد  را  داد که    ی گرافن(  نشان  و  داد  قرار 

اورب  ییرات تغ  دهنده شانن  ی مرز  یمولکول  های یتالدر 

قو  م  ین ب  یبرهمکنش  نانوساختارها  و  .  (57)  باشدیدارو 

)  یمهد  ین،همچن همکاران  د2025و  مطالعه (  ر 

کربوپلات   یمحاسبات فولرن    ین برهمکنش    ⁶⁰Cبا 

با  عامل شبPEGدارشده  از  و    DFT  هایسازییه، 

نتا  یمولکول   ینامیکد نمودند.  آنان   یجاستفاده  پژوهش 

عامل که  داد  کرنشان  افزا  PEGبا    دندار    یشموجب 

انرژ  60Fe@Cکمپلکس    یداریپا و    یل تشک   ی شده 

از   را  بهبود  کترونال   -4.77به    -3.4ساختار  اتم  بر  ولت 

ابخشدیم بر  علاوه    ینب  شدهیلتشک   یها کمپلکس   ین،. 

60Fe@C  برخوردار   یمطلوب یداریاز پا ینو کربوپلات

انرژ و  ف  هاییبوده  در  محاسبه  یزیکیجذب  شده 

رها  یبارگذار   یبرا  یمناسب  همحدود شده  کنترل  یش و 

ر  د 2024کلهر و همکاران در سال  .(58)دارو قرار دارند 

سامانه  یپژوهش توسعه    ی دارورسان   ین نو  یهابه 

مبتن ما  یضدسرطان  از    یونی  یعات بر  استفاده  با 

کربوه  ینیوم آم  های یونکات از  شده    ها یدراتمشتق 

ا در  تغ  ین پرداختند.    ی داروها  یتحلال   ییراتمطالعه، 

ها به  آن  یلپس از تبد  یو آل   ی آب  ی ضدسرطان در فازها
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به    یابیدست  یگرفت. برا  قرار   یمورد بررس   یونی  یعاتما

شب   ین ا از    ی مولکول  ینامیکد  هایسازییهاهداف، 

(MD همراه با محاسبات مکان )یکوانتوم  یک  (QM  به )

ترک شد    یبی صورت  گرفته  و  سروش   .(59)بهره  منش 

سال   در  پژوهش  2024همکاران  بررس   یدر  جامع    یبه 

  ی ( مبتنCOF) ی آل یکووالانس  یهاچارچوب ی محاسبات

پورف داروها  ن یریبر  نانوحامل  عنوان  ضدسرطان   ی به 

ا در  شب  ین پرداختند.  از  استفاده  با  که    سازی یهمطالعه 

تئور  یمولکول  ینامیکد  یبیترک محاسبات    ی تابع  ی و 

ان DFT)  یچگال  مکان  جام(  مختلف    های یسمشد، 

آن    یرو تأث   COFمولکول دارو و ساختار    ینبرهمکنش ب

فرآ رها  یندهایبر  و  ت   یشجذب  مورد  قرار    یل حلدارو 

محاسبات    یجنتا(  60.)گرفت از  حاصل  مکمل  و  همسو 

شب  یکوانتوم  یکمکان گواه  مونت  هایسازییهو  کارلو، 

کارا  یمحکم کربن   یبالا  ییبر  جداره  تک  ینانولوله 

نانوحامل    یک به عنوان    یل دارشده با گروه کربوکس عامل

است.    ین داکارباز  یضدسرطان  ی دارو  ی برا  یشرفتهپ

  یتال و اورب   مولکول درها اتم ی کوانتوم ی ورتئ   یزهایآنال

بار    یقو  یدروژنیه  یوندپ   یلتشک  یوندپ  یعیطب  انتقال  و 

کمپلکس    یک  یجاددر ا  یدیمؤثر را به عنوان عوامل کل 

اکنندیم  یید تأ  یدارپا به  برهمکنش   ین.  منجر  تنها  نه  ها 

خودبه پا  یخودجذب  نانوحامل    یدارو  سطح  بر  دارو 

ک  شود، یم با  واکنش بلکه  اف  یریپذاهش    زایشو 

و    تریدارو، امکان گردش خون طولان  ینتیکیس  یداریپا

م  فراهم  را  مطلوب    ییراتتغ   ین، . همچن آوردیهدفمندتر 

شکاف    یش و افزا  یریپذواکنش   ی جهان  ی هادر شاخص

پتانس  یالکترون  یداریپا  ی،انرژ ا  یلو  بهتر    ین کنترل 

 .دهدیم یدنانوسامانه را نو

ا  با از    یدوارکننده،ام  یار بس  ینظر  یجتان   ین وجود  گذار 

کاربردها   ی محاسبات  یطمح انجام    ینی،بال  یبه  مستلزم 

و    in vitro  یطدر شرا  یستماتیک گسترده و س  یقات تحق 

in vivo  چن   یق دق  یابیارز  یبرا  یمطالعات  ین است. 

و    ینتیکفارماکوک   پذیری،تخریبیستز  یت،سم

ا  یهابرهمکنش  ارگا  امانهنانوس  ین خاص    های یسمنبا 

چالش   یضرور  یستی ز اگرچه  پرسش است.  و    ی هاها 

بس مس  یاریناشناخته  عمل  یردر  نانولوله  یاستفاده    ی ها از 

  ی قو  ینظر  یه با اتکا به پا  توانیوجود دارد، اما م   یکربن 

اارائه در  ا  ین شده  حل  به  در  چالش   ین پژوهش،  ها 

ام نه  اییندهآ دور  نه  یدوارچندان  در    ینا  ایت،بود. 

پتانسنانو بهره  یل سامانه  با  که  دارد  را  از    یریگآن 

تومور، به    یطمح  یژهو  یدیتهمانند اس  یخارج  یهامحرک

شده    یلشده دارو تبدکنترل  یش سامانه هوشمند رها  یک

  یجاد ا  درمانییمیش   یمنیو ا  ییدر کارا  یاساس   یو تحول

 کند.

 

 نتیجه گیری  -5

 بااه ین مطالعااه داکارباااز یباارا یپروژه،محاساابات یاان در ا

تااابع   یعنوان عامل )دارو( ضدسرطان با اسااتفاده از تئااور

انجااام MC  موناات کااارلوشاابیه سااازی و  DFT یچگال

مطالعه باارهمکنش   یبرا  یشد.سپس در فاز اول، محاسبات

انجااام شد.محاساابات   SWCNTCOOHبااا    ین داکارباز

بااا  بااازین اتصااال باارهمکنش داکار ینشااان داد کااه اناارژ

SWCNTCOOH  وده اساات و مقاادار باا  ین تاار یمنفاا

 یکربندیبرهمکنش نشان داد که پ  ین ا  یبس آزاد گ  یانرژ

Dacarbazine & SWCNTCOOH(d) به  یندشفرا

 یاان بااوده اساات و جااذب حاصاال از ا  یطور خودبه خود

 ین باااود. همچنااا  یزیکااایاز ناااوع ف یبااارهمکنش اتصاااال

 یااان حاصااال از ا یکوانتاااوم یمیاییشااا  یفگرهایتوصااا 

 یناادفرا  ین که ا  نشان داد  یبرهمکنش  یکمپلکس  نانوسامانه

اساات. در فاااز دوم،  یااهقاباال توج یریواکاانش پااذ یدارا
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-  ین نانوساااااامانه کماااااپلکس داکاربااااااز یاااااداریپا

SWCNTCOOH  موناات   سازییهشب با    یدر محلول آب

و  یااهآزاد برآورد شد. تجز  یو روش اغتشاش انرژ  کارلو

آزاد  هاااایرژینشاااان داد کاااه ان یمحاسااابات یااالتحل

 & Decarbonize یاهاا تمااام مجتمع یریپااذحلال

SWCNTCOOH(d)  در   یتوجهدر آب به طااور قاباال

تاار بااود. بزرگ ییبااه تنهااا Decarbonizeبااا  یسااهمقا

نانولولااه  یشااده باار رو  یعااامل  COOHمشاهده شد کااه  

در  Decarbonizeتک جداره قادر بااه تعاماال بااا   یکربن 

کاارد کااه   یناایب  یش توان پ  یم  یجه،بود. در نت   یمحلول آب

SWCNT  را  یاان ا یلپتانساا  یدروکساایلشااده هعاملاادار

در   Decarbonize  یدارند که به عنوان حامل مااوثر باارا

دارو و  یساااختار ییااراتبااا حااداقل تغ  یمحلااول آباا   یک

 یعاااتدر ما  Decarbonize  یافتهبهبود    یتحلال  ین همچن 

آن عماال کنااد.   یسااتیز  یفراهم  یش افزا  یبرا  یولوژیکیب

 یکارآماااد یمطالعاااه از نظااار محاسااابات یااان ا چاااهاگر

را نشااان داده   COOHعاماال دارشااده بااا    SWCNTینا

 یشااگاهیآزما  یطدر شاارا  یاادبا  یشااتریب  یقاااتاست، تحق 

باااه سااامت  SWCNTCOOH یااان انجاااام شاااود تاااا ا

 یماا  یشاانهادپ ین باارود. بنااابرا یش پ یندهآ ینیبال  یشاتآزما

 Decarbonize & SWCNTCOOH(d)شااود کااه 

بااه عنااوان عاماال  یدوارکنناادهنااامزد ام یااکتوانااد  یماا 

 باشد.  ین داکارباز ییمولکول دلرو یبرا  یرورساندا

 

 تشکر و قدردانی   -6

نویسندگان از حمایت های معنوی دانشگاه آزاد اسلامی  

 واحد رودهن در اجرای این طرح قدردانی می کند. 
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Abstract 
One of the most important and fundamental methods for the treatment of cancer patients is 

chemotherapy. However, this therapeutic approach is limited due to the non-specificity of 

drugs toward cancer cells, which leads to increased contraindications and undesirable side 

effects in healthy human cells. Therefore, the development of nanoscale drug delivery 

systems for targeted cancer therapy has attracted considerable attention. 

In this project, the potential of functionalized single-walled carbon nanotubes (SWCNTs) as 

a nanocarrier for the delivery of the anticancer drug dacarbazine was investigated. The 

results indicated that the COOH functional group is the most suitable candidate for 

single-walled carbon nanotubes in aqueous drug delivery systems, and the possible 

interaction between dacarbazine and SWCNT-COOH was studied. 

Optimization of the interacting components and the complex structure was performed in the 

gas phase, and thermodynamic calculations were carried out using the B3LYP/6-311+G 

density functional theory method. The results showed that the d complex structure of the 

nanosystem is the most stable configuration, and the interaction process is spontaneous and 

exothermic. 

Furthermore, the results indicate that the intermolecular interaction between dacarbazine and 

SWCNT-COOH is mainly hydrogen bonding, accompanied by charge transfer from 

SWCNT-COOH to dacarbazine. Monte Carlo simulations revealed that the total interaction 

energy of the nanosystem complex increased to −17.926 kcal·mol⁻¹, while the calculated 

ΔGsol value was −115.02 kcal·mol⁻¹. 

These findings suggest that this nanocarrier can be considered a promising candidate for the 

synthesis, transport, and controlled release of drugs. However, many questions regarding the 

medical application of this nanocarrier remain unanswered. It is hoped that these challenges 

will be resolved in the coming years and that such systems will contribute to the 

advancement of targeted cancer therapy. 

Keywords: Dacarbazine, Density Functional Theory (DFT), Monte Carlo, Functional Group, 

SWCNT-COOH. 
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