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 : يکربن ير نقره به درون نانولولهينفوذ نانووا

 ضد سرطان يش دارويرها يک روش مؤثر براي
 

 ي، محسن عباسپور، سيروس سالميعصمت مهرجوئ، +*حامد اکبرزاده
 ، سبزوار، ايراني، دانشگاه حکيم سبزواريدانشکده شيم

 
 واره يتک د يکربن ياز درون نانولولهن يس پلاتيضد سرطان س يش دارويسم رهاين مطالعه، مکانيدر ا :چكيده

 يسازهيشب ، باشيند رهاياسرعت فر ين اثر قطر نانولوله و دما بر روير نقره و همچنينفوذ نانووا يلهيبه وس
 يکربن ير نقره و نانولولهين نانووايب يکنش واندروالسدهد که برهمينشان م هانتيجهشد.  يبررس يک مولکوليناميد

 بدن و  يش دارو در دماين سرعت رهايکه بالاتر يکند به طوريش دارو عمل ميرها يو محرکهريبه عنوان ن
 شود. يم ديدهن قطر يترشيبا ب يکربن يدر نانولوله

 واره؛يتک د يکربن ير نقره؛ نانولولهين؛ نانووايس پلاتيس ي؛ دارويک مولکوليناميد يسازهيشب :هاي كليديواژه
 .اثر قطر، اثر دما

KEYWORDS: Molecular dynamics simulation; Cisplatin drug; Ag-nanowire; Single-walled carbon 

nanotube; Diameter effect; Temperature effect. 

مقدمه
 (II) نيکلرو پلات ين ديآم يس ديبا نام س (1)نيس پلاتيس يدارو

]2Cl2[Pt (NH3) ان د سازمييتأمورد  يدرمان يميش يک داروي
ه يثر بر علؤم يک داروياست که به عنوان    (FDA)(2)غذا و دارو

 شود.ينه و... استفاده ميه، مثانه، سيها مانند سرطان کلانواع سرطان
 .[1، 2]شد  ييشناسا (3)روزنبرگتوسط ميلادي  1691ن دارو در سال يا

مسطح مربع و  يدارو به هندسه نيا يضد سرطان هايويژگي
 ونيناسيرسد که کئورديس آن وابسته است. به نظر ميس يکربنديپ

 ييايميو ش يکيزيف هايرييمنجر به تغ يسلول سرطان DNAن با يپلات
 شود. يم يسلول سرطان يجه نابوديو در نت DNAدر ساختار 

 ف يفوذ ضعمحدود، ن يداريل پاين دارو به دلين وجود استفاده از ايبا ا
 
 
 
 

به دور از  ير اختصاصيل اتصال غيت بالا به دليدر بافت تومور، سم
DNA يب عصبياد مانند آسيز يو عوارض جانب يسلول سرطان ،

 . [3-9]، محدود شده است ييو کاهش شنوا يويب کليآس
در درمان سرطان،  ييهان چالشيامروزه به منظور غلبه بر چن

نانو که به اصطلاح  هاياندازهحامل دارو در  هايهاستفاده از ذر
تحقق  يبرا يديکل فناوريک يشوند به يده مينام (4)نانوحامل

ان ي. در م[7-11]ل شده است يتبد يو نانوپزشک ياهداف پزشک
 (1)وارهيتک د يکربن يهامانند نانولوله يکربن يها، نانوساختارهانانوحامل

(SWCNTs) [11] يکيالکتر هايويژگيل ساختار و يبه دل ،
  را ياديز هايخود توجه دماننيب [14] يو نور [13] گرمايي، [12] يکيمکان
 
 
 
 

 +akbarzadehhamed@yahoo.com mail:-E                                                                                                                           ه دار مکاتباتعهد*

(1)  Cisplatin        (4)  Nanocarrier 

(2)  Food and Drug Administration (FDA)     (5)  Single-walled Carbon Nanotube (SWCNT) 

(3)  Rosenberg 
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اند. به خود جلب کرده نظريو  يشگاهيآزما هايپژوهشنه يدر زم
ز ين يگريد ييگانه هايويژگي يکربن يهانانولوله ،نيبر ا افزون

  دلخواهها را به نانوحامل آن هايويژگين يدارند که مجموع ا
  نمونهل کرده است. به عنوان يتبد يدارورسان هايهدف يبرا

ت يشکل، خاص ير و سوزنيبا ساختار انعطاف پذ يکربن يهانانولوله
قادر به عبور از  ،ن نسبت طول به قطر بالايک و همچنيدروفوبيه

 نفوذ  ييتوانا يبوده و حت يسلول يشاک غيدروفوبيبخش ه
به علت  يکربن يها. نانولوله[11-11]ز دارند يبه هسته سلول را ن

 يهاکنشبرهم باخود  يبزرگ و محفظه تو خال يداشتن حجم داخل
 گوناگونقادر به جذب و کپسوله کردن مواد  سادگيبه  ينسرکوالايغ

 يک عامل حفاظتيهستند که مانند  ييدارو يهااز جمله مولکول
 د کننده مانند ياکس هايعاملها در برابر توانند از آنيم

 هايويژگيها محافظت کنند و با حفظ ميآزاد و آنز يهاکاليراد
 . [11 ،16]ف برسانند ها را به سلول هدآن يکيفارماکولوژ

هاي عاملتواند توسط يم يکربن ين سطح نانولولهيهمچن
 ياختصاص يريگهدف يدها برايها و پپتنياز جمله پروتئ گوناگوني

 . [21]ر شود داش دارو عامليسلول هدف و رها
  ييدارو يهاق درون نانولوله، مولکوليل عميل پتانسيبه دل
 شيخود قادر به رهاهل نانولوله به دام افتاده و به طور خودبيدر پتانس

 يست برايبايکه م يخارج يهادر سلول هدف نبوده و به محرک
 يفراوان يشگاهيآزما هايهدارند. مطالعاز ير مضر باشند، نيبدن غ

به منظور  (2)يو برون تن (1)يط درون تنيدر شرا يشامل بررس
ش دارو در سلول هدف انجام شده يموثر رها يهابه روش يابيدست

شامل  يکيزيف يهاتوان روشيم نمونهبه عنوان  .[21-24]است 
، [21] ييک منبع گرمايه عنوان ب (NIR)( 3)فروسرخ پرتوتابش 

و  [23] يکيک الکتري، تحر[22] ييويدان فرکانس راديتابش م
بر  افزونرا نام برد.  pH[24] مانند کاهش  ييايميش يهاروش
  يآلـ  مانند استفاده از چارچوب فلز ييهاشده، روش ياد يهاروش

ش و عبور دارو يثر رهاؤم يهاها به عنوان روشونيکروامولسيو م
 زين نظرين مطالعه ي. تاکنون چند[21 ،29] اندر گرفتهقرا يمورد بررس

است ش دارو انجام شده يرها گوناگون يهاروش يبه منظور بررس
 با استفاده از  (4)نهمکاراو  چابان، ميلادي 2111سال . در [26-27]

 
 
 
 
 

از جوش  يفشار بخار ناش (MD) (1)يک مولکوليناميد يسازهيشب
 يثر براؤک روش ميرا به عنوان  يکربن يهادرون نانولولهحلال 

، ميلادي 2113ل . در سا[27]قرار دادند  يش دارو مورد بررسيرها
 يکربن يهاش دارو از درون نانولولهيرها (9)همکارانشو  کيپانسز
 يسيمغناط هايهاز نانوذر يبا سرپوش (MWCNTs) (7)وارهيچند د

(MNPs) مطالعه  يک مولکوليناميد يسازهيرا با استفاده از شب
 ، توانستند  يخارج يسيدان مغناطين گروه با اعمال ميکردند. ا

 دارو را يهاز مولکوليت آميش موفقيرپوش نانولوله و رهاجدا شدن س
ميلادي  2113که در سال  يگريد ي.  در مطالعه[21] ببينند

ضد سل  يش دارويانجام شد، رها (1)همکارانو  ايکيساتوسط 
 واره يتک د يکربن يهااز درون نانولوله (PZA) (6)دين آميرازيپ

 ، يک عامل محرک خارجيبه عنوان  C)60( (11)با استفاده از فولرن
 ن مطالعهيا هاينتيجهمطالعه شد.  يک مولکوليناميد يسازهيشب با

 مناسب  يک عامل پرکنندهينشان داد که فولرن به عنوان 
 تواند به درون نانولوله يبا نانولوله م يکنش واندروالسبرهمبا 

 . [26]ش موثر دارو شود يب رهانفوذ کرده و موج
 به عنوان  ياليباکتريت آنتيل فعالينقره به دل هايهنانوذر
 يزا در کاربردهايماريب هايعاملمبارزه با  يثر براؤعامل م

  يش داروين مطالعه رهاي[. در ا31اند ]شناخته شده يپزشک
له نفوذ يبه وس يکربنين از درون نانولولهيس پلاتيضد سرطان س

ک يناميد يه سازير نقره به درون نانولوله با استفاده از شبينانووا
 ن مطالعه يقرار گرفته است. هدف از ا يمورد بررس يمولکول

  ر نقرهيش دارو توسط نفوذ نانووايند رهايافر يکيزيسم فيمکان يبررس
 ر نقره يبر سرعت نفوذ نانووا قطر نانولوله و دما هاياثر يو بررس
  باشد. يش دارو ميجه سرعت رهايو در نت

 

 يبخش نظر
 هروش محاسب

ش دارو، يند رهايافر ياثر قطر نانولوله بر رو يبه منظور بررس
( و 12،12(، )6،6) يصندل يتهيراليبا کا يکربن ياز سه نانولوله

انگستروم  34/21و  27/19، 21/12 يب با قطرهاي( به ترت11،11)
 ز يش نيند رهايافر ياثر دما بر رو يبررس ياستفاده شد. برا

 
 
 
 
 

(1)  In vivo        (6)  Panczyk  T. et al 

(2)  In vitro        (7)  Multi-Walled Carbon NanoTube (MWCNT) 

(3)  Near-Infrared (NIR)       (8)  Saikia N. et al 

(4)  Chaban V. et al        (9)  Pyrazinamide 

(5)  Molecular Dynamics simulation (MD)     (11)  Fullerene 
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  يسازهين انتخاب شد. شبيکلو 331و  311، 261 يسه دما
 انجام شد:  ياصل يدر دو مرحله يبه طور کل

دارو،  يريدارو: به منظور بارگ يريبارگ يا مرحلهيمرحله اول 
مکعب  يدرون سلول هاساخته شده  يهاابتدا انواع نانولوله

 يط مرزي( و شراÅ 11  × Å 11  × Å 111 ) هاياندازهبا  (1)ليمستط
 يتهيدر سه جهت، قرار داده شدند. با توجه به دانس (PBC) (2)يتناوب

ن يکلو 261 يط )دماي( در دما و فشار مح3g/cm 74/3ن )يپلاتسيس
(، تعداد g/mol 11/311آن ) يک اتمسفر( و جرم موليو فشار 
 ،[32، 31]ن با هندسه مسطح مربع يس پلاتيس ييدارو يهامولکول

ن تعداد برابر با يکند محاسبه شد. ايکه کل حجم سلول را پر م
 نيس پلاتين تعداد مولکول سيباشد. ا ين ميس پلاتيمولکول س 1179

 از  پساطراف نانولوله قرار داده شده و محاسبه شده در 
  يتا زمان يسازهي، شبيانرژ يساز کمينهبه تعادل رساندن و 

و پر کرده  ين درون نانولوله را به قدر کافيپلاتسيادامه داده شد که س
ن منظور زمان ينداشته باشد. بد يريين مقدار تغيبا گذشت زمان ا

شد  ديده يسازهيان شبيادر نظر گرفته شد. در پ ns  1يسازهيشب
 خود هن به طور خودبيپلاتسيس يهااز مولکول يکه تعداد
 آنچه که  همانند) يواندروالس يبر همکنش ها يلهيو به وس

 اند.لوله شدهنانو يدرون يشد( وارد فضا گفتهر نقره يدر مورد نفوذ نانووا
  کرده خارج يسازهيشده را از درون جعبه شب يريسپس نانولوله بارگ

 شده يرين بارگيس پلاتيس يهاکه بسته به قطر نانولوله تعداد مولکول
 شده  يرين بارگيس پلاتيس ير هستند )تعداد مولکول هايمتغ

 33و  16، 11ب ي( به ترت11،11( و)12،12(، )6،6) يهادر نانو لوله
شده در مرحله دوم  يرين نانولوله بارگيباشد(. از ايمولکول م

 شود. يستفاده ما يسازهيشب
 يسازهيشب ين مرحله برايش دارو: در ايا مرحله رهايمرحله دوم 

 هاياندازهبا  يليک سلول مکعب مستطي، از (3)يع خارج سلوليما
( Å 11  × Å 11  × Å 111و شرا )که شامل  يتناوب يط مرزي 

بود، استفاده شد.  TIP3P(4) [33]مولکول آب با مدل  12141
 ر نقره يشده در مرحله اول به همراه نانووا يريبارگ ينانولوله

 
 
 
 
 
 
 

ن سلول قرار داده شد يش دارو، درون ايرها يسازهيبه منظور شب
ک در زمان صفر ير و نانولوله در شکل ينانووا يريقرارگ چگونگي)
  يسازهيز شبين مرحله نيه نشان داده شده است(. در ايکوثانيپ

 ه انجام شد.ينانوثان 1به مدت 
  DL_POLY 4.03 [34]ها با استفاده از نرم افزار يسازهيتمام شب

 انجام شد. fs 1( 9)يو با گام زمان (NVT) (1)کاليو در انسامبل کانون
  (7)ووره ـ با استفاده از ترموستات نوز يسازهيدما در هر شب

 ه ثابت نگه داشته شد.يکوثانيپ 1/1 (1)شيبا زمان آسا [39، 31]
انتخاب شد.  Å 12ها يسازهيدر تمام شب (6)ن شعاع قطعيهمچن
 Verlet-leapfrog [37]تم يبا استفاده از الگور يوتنيحرکت ن هايهمعادل

ر نقره با استفاده از ينقره در نانووا -نقره يهاکنشحل شدند. برهم
 [31 ،36] (QSC) (11)چن -ساتن يکوانتوم يل چند جزئيپتانس
کوتاه برد  يدو جزئ يهاکنشبرهم يشدند. برا يسازمدل

، ر نقرهينانووا -نيس پلاتيس يهاکنشمانند برهم يواندروالس
 (11)جونز -ل لناردير نقره از پتانسينانووا ـ نانولوله و نانولوله -نيس پلاتيس
ن يب يبلند برد کولمب يهاکنشبر هم يو برا [41]( 9-12)

 استفاده شد.   (12)والديز از روش جمع اين نيس پلاتيس يهاکولمول
 

 جه ها و بحثينت

 ش دارويند رهاياسرعت فر ياثر قطر نانولوله بر رو

ش دارو، يند رهايافر ياثر قطر نانولوله بر رو يبه منظور بررس
( 12،12(، )6،6) (14)يصندل (13)يتهيراليبا کا يکربن ياز سه نانولوله

 34/21و  27/19، 21/12 يب با قطرهايبه ترت (11،11و )
ش ياز رها يار لحظهيانگستروم استفاده شد. به عنوان نمونه، تصاو

 ير نقره به درون نانولولهيله نفوذ نانوواين به وسيس پلاتيس يدارو
  گوناگون يها( در زمان12،12) يصندل يتهيراليبا کا يکربن
  يه( در دمايکوثانيپ 111و  1صفر،  يدر زمان ها) يسازهيشب

 يالحظه تصويرهاينشان داده شده است. در تمام  1ن در شکل يکلو 311
 اند. تر حذف شدهشيب روشني يآب برا يهاه شده مولکوليارا

 ش يند رهاياک فريناميد يکمّ ين مطالعه، به منظور بررسيدر ا
 
 
 
 
 
 
 

(1)  Tetragonal        (8)  Relaxation time 

(2)  Periodic Boundary Condition (PBC)      (9)  Cutoff radius 

(3)  Extracellular fluid       (11)  Quantum Sutton-Chen (QSC) 

(4)  Transferable Intermolecular Potential Three Point (TIP3P)   (11)  Lennard-Jones 

(5)  Canonical        (12)  Ewald summation technique 

(6)  Time step        (13)  Chirality 

(7)  Nosé-Hoover        (14)  Armchair 
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 ( 31،31ي کربني )يش داروي سيس پلاتين کپسوله شده به وسيله نفوذ نانوواير نقره به درون نانولولهاي از رهاـ تصويرهاي لحظه3شکل 
 بهتر حذف شده اند(.  روشنيکلوين ) مولکول هاي آب براي  631پيکوثانيه در دماي  311و  5هاي صفر، به ترتيب از بالا به پايين در زمان

 هاي دارويي دهند، در مولکولهاي کربن و هيدروژن را نشان مينارنجي و سفيد اتمهاي )در نانو لوله کربني به ترتيب رنگ
 هاي سبز، آبي،  خاکستري و سفيد به ترتيب کلر، نيتروژن، پلاتين و هيدروژن را سيس پلاتين رهايش يافته رنگ
 شده است(.اي نشان داده دهند و نانو واير نقره هم در شکل به رنگ نقرهدر اين مولکول نشان مي

 
ن يب (COM) (1)مرکز جرم هايفاصلهآن، از  يکيزيسم فيو مکان

ر نقره و نانولوله ين نانوواين بين و نانولوله و همچنيس پلاتيس
که  گونهاست. همان نشان داده شده 2استفاده شد که در شکل 

ش دارو يند رهايادهند، در طول فرينشان م روشنينمودارها به 
به سرعت  يکربن ير نقره و نانولولهينانووا نيب COM يفاصله

ر به درون نانولوله ينفوذ نانووا يد کنندهييأابد که تييکاهش م
به طور کامل  يکربن يه نانولولهيکوثانيپ 21حدود  ياست. در زمان
ه مسطح شدن يکوثانيپ 21از  پسشود. ير نقره پر ميتوسط نانووا

ر نقره و ين نانووايمرکز جرم بر در فاصله ييتغ نبودنمودار به علت 
ر نقره درون نانولوله است. فاصله يماندن نانووا ينانولوله و باق

COM را  وارونين و نانولوله روند يس پلاتيس يهان مولکوليب
ر نقره به درون نانولوله، يدهد. همزمان با ورود نانوواينشان م
ش يافزا يکربن ين و نانولولهيس پلاتيس ين دارويب COMفاصله 

 ن يس پلاتيس يهاش مولکوليرها يکننده دييأابد که تييم
 
 
 

ش يشود که رهايم ديدهر نقره است. ينفوذ نانووا يله يبه وس
 21حدود  ي( در زمان11،11( و )12،12) يکامل در دو نانولوله

ن يتر( با کم6،6) يکه در نانولوله يشود در حاليه انجام ميکوثانيپ
ه انجام شده است. يکوثانيپ 41ل دارو در حدود ش کاميقطر رها

 ش قطر نانولوله يجه گرفت که با افزايتوان نتين ميبنابرا
 افت.يش خواهد يش دارو افزايسرعت رها

، COM يش توسط نمودارهايک رهايناميبا آشکار شدن د
 ينمودارها يلهيبه وس يسازهياز شب هاي به دست آمدهنتيجه

 يمجموع انرژ سامانهک ي (2)کل ي. انرژشدند يز بررسين يانرژ
 است: يجنبش يو انرژ (3)يکربنديپ

(1 )                                            tot cfg NKTE E 
3
2

 

و  (4)يدرون مولکول يها يز مجموع انرژين يکربنديپ يانرژ
 است: (1)ين مولکوليب

 
 
 

(1)  Center of mass distance (COM)      (4)  Intramolecular 

(2)  Total energy        (5)  Intermolecular 

(3)  Configuration energy fluid 
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هاي هاي سيس پلاتين و نانولولهي مرکز جرم بين مولکولفاصلهـ 1شکل 
( با قطرهاي گوناگون و بين نانوواير نقره و 35،35( و )31،31(، )9،9)

 کلوين. 631شده بر حسب زمان شبيه سازي در دماي  يادهاي کربني نانولوله
 

(2 )                                            cfg int ra interE E E  

شامل  ين مولکوليب يانرژ يادو ذره يهاکنشدر برهم
 است: (2)يو کولمب (1)يواندروالس يهايانرژ

(3 )                                            inter vdw colE E E  

 يو کولمب ي، واندروالسيکربنديکل، پ يهايانرژ 3شکل 
 يسازهيموجود در جعبه شب يکنش تمام گونه هابر هم يارا بر

کوتاه برد  يدو جزئ يدهد )شامل بر همکنش هاينشان م
ر نقره، ين با نانووايس پلاتيس يهاکنشمانند برهم يواندروالس

 ن ير نقره و همچنين با نانولوله، نانولوله با نانووايس پلاتيس
 ن(.يس پلاتيس يهاکولن موليب يبلند برد کولمب يهاکنشبر هم

  COMر فاصله ييبا روند تغ همانند ير نمودار انرژييروند تغ
ر يکه با نفوذ نانووا ين معنير نقره و نانولوله است، بدين نانووايب

 افتهيبه سرعت کاهش  يانرژ مقدارهاينقره به درون نانولوله تمام 
 رسند. يم يه به مقدار ثابتيکوثانيپ 41تا  21از  پسو 
 ک رفتاريش دارو يدهد که رفتار رهاينشان م سامانه يهش انرژکا

 و  مناسب بوده يکينامياست که از نظر ترمود يکاهش انرژ
 شود که يم دهيدشود. يم سامانهکل  يداريش پايموجب افزا

س يباردار س يهامولکول يل آزاديش دارو به دلياز رها پس
در نمودار  يندکز ايها، افت و خن آنيکنش بن و برهميپلات
 يار کم انرژيسه مقدار بسيشود. با مقايم ديده يکولمب يانرژ

 ها، ير انرژياد سايار زيبس مقدارهايسه با يدر مقا يکولمب
 يکولمب يدر نمودار انرژ هان نوسانيجه گرفت که ايتوان نتيم

 يش دارو را انرژيند رهايادر فر يمهم نبوده و سهم اصل
 يواندروالس يانرژ يعني ين انرژيا يو بخش اصل يکربنديپ

 ند ياجه گرفت که فريتوان نتين ميکند. بنابرايم بازي
 خود و هند خودبياک فرير به درون نانولوله ينفوذ نانووا

 ن نانولوله و يب يکنش واندروالسر است که برهميبرگشت ناپذ
ش دارو يرها يبرا محرکه يرويک نير نقره به عنوان ينانووا

کنش جه گرفت که برهميتوان نتين ميکند. همچنيعمل م
کنش تر از برهمير نقره قوين نانولوله و نانووايب يواندروالس

ر نقره يکه نانووا ياکپسوله شده و نانولوله بوده به گونه يدارو
 يهانانولوله و مولکول يلبه يبا غلبه بر سد کوچک انرژ

ش دارو را يله و رهاورود به درون نانولو يين، توانايس پلاتيس
 افت. يخواهد 

 (1)  Van der Waals energy       (2)  Columbic energy 
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 ( 3553،( و )31،31(، )9،9هاي کربني )يند رهايش دارو از نانولولهافر colEو  totE ،cfgE ،vdwEنمودارهاي  ـ6شکل 

 .کلوين 631سازي در دماي بر حسب زمان شبيه
 

 ايش دارواثر دما بر روي سرعت فرايند ره

ي کربني تحت اند هنگامي که نانولولهنشان داده هاهمطالع
 قابليت انتقال  پرتوگيرد انرژي اين قرار مي فروسرخ پرتوتابش 
 يرويک نيتواند به عنوان يکپسوله شده را داشته و م يبه دارو

 ش و انتشار دارو در سلول هدف استفاده شوديرها يمحرکه برا
 ر يثأاثر دما، ت ين مطالعه به منظور بررسي. در ا[21، 27]

 ش دارو يرها ين بر رويکلو 331و  311، 261 يسه دما
 قرار گرفت.  ي( مورد بررس12،12) ياز درون نانولوله کربن

 ن يدارو و نانولوله و همچن يهان مولکوليب COM هايفاصله
 ن يکلو 331تا  261 ير نقره در دماهاياو نانوو نانولوله نيب

نشان داده شده است.  4در شکل  يسازهيبر حسب زمان شب
 ر نقره يک شدن نانوواي، همزمان با نزدپيشينحالت  همانند

 ن آن دو يبCOM  يفاصله يکربن يبه سمت نانولوله

ر نقره است. ينفوذ نانو وا يابد که نشان دهندهييکاهش م
را  ين و نانولوله روند مخالفيس پلاتين سيب COM يفاصله

ش يابد که رهاييش مين فاصله افزاينشان داده و به سرعت ا
 که نمودارها  گونهکند. همانيد مييأع دارو را تيسر

  يدر دما يعنيبدن  يعيطب يدهند در دماينشان م روشنبه طور 
 حدود  يتر بوده و در زمانعيش دارو سرين رهايکلو 311
 يکه در دماها يشود در حاليش انجام مين رهايه ايکوثانيپ 21

ن درون يس پلاتيس يهااز مولکول ين برخيکلو 331و  261
 ن دو دما در حدود يش کامل در ايمانده و رها ينانولوله باق

 يجه کليک نتيشود. پس به عنوان يه انجام ميکوثانيپ 41
  يش دارويبدن رها يعيطب يتوان گفت که در دمايم
 يترشير نقره سرعت بينفوذ نانو وا يلهيوسهن بيس پلاتيس

 داروي سيس پلاتين شيش دما در سرعت رهايخواهد داشت و افزا
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 ي کربني ( و همچنين بين نانوواير نقره و نانولوله31،31ي )هاي سيس پلاتين و نانولولهي مرکز جرم بين مولکولفاصله ـ4شکل 

 کلوين 661و 631، 198سازي در دماهاي ذکر شده بر حسب زمان شبيه
 
( نيز اين نتيجه 1ثيري نخواهد داشت. نمودارهاي انرژي )شکل أت

کلوين تمام  331و  261به طوري که در دماهاي  کنند،ييد ميأرا ت
در حالي که نمودارهاي دهند نمودارهاي انرژي روند يکساني را نشان مي

 ،پيکوثانيه 21کلوين به علت رهايش کامل دارو در  311نرژي در دماي ا
ش ياز رها پسدهند. ينشان مر دماها يرا نسبت به سا يتفاوت اندک

 يهان مولکوليکنش ببرهم به علت يکولمب يدارو در نمودار انرژ
 شود. يم ديدهن نمودار يدر از ين، افت و خيس پلاتيباردار س

ز ياثر دما ن يگفت که در بررس توانيم يانرژ هايمقدار يسهيبا مقا
 يواندروالس يونديپريکنش غش را بر هميند رهايدر فرا يسهم اصل

 کند.يم بازير ين نانولوله و نانووايب
 

 يريگجهينت

  يک مولکوليناميد يه سازين مطالعه با استفاده از شبيدر ا
 

 يهاولهن از درون نانوليس پلاتيضد سرطان س يش دارويرها
 شد.  ير نقره بررسينفوذ نانووا يله يواره به وسيتک د يکربن

سرعت  ياثر دما و قطر نانولوله بر رو ين مطالعه بررسيهدف از ا
 هاي به دست آمدهنتيجهاثر دما  يباشد. در بررس يش دارو ميرها

ن سرعت يترشيبدن( ب ين )دمايکلو 311 ينشان داد که در دما
 اثر قطر نانولوله  ين بررسيشود. همچنيم ديدهش دارو يرها

ن سرعت يترشين قطر، بيشتريدهد که نانولوله با بينشان م
 ش دارو را موجب خواهد شد.يرها

 
 يقدردان

  يمعاونت پژوهش يمال يهاتيسندگان مقاله از حماينو
 ند.ينمايمانه تشکر ميصم يم سبزواريدانشگاه حک يو فناور
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 ( 31،31ي کربني )يند رهايش دارو از نانولولهافر  colEو  totE ،cfgE ،vdwEنمودارهاي  ـ 5شکل 
 .سازيکلوين بر حسب زمان شبيه 661و  631، 198در دماهاي 

 

 
 21/1/6139 پذيرش : تاريخ   ؛   5139/ 11/6 دريافت : تاريخ

 
 مراجع

[1] Rosenberg B., Van Camp L., Krigas T.,  Inhibition of Cell Division in Escherichia Coli  

by Electrolysis Products from a Platinum Electrode, Nature, 205(4972): 698-699 (1965). 

[2] Rosenberg B., Vancamp L., Platinum Compounds: a New Class of Potent Antitumour Agents, 

Nature, 222: 385-386 (1969). 

[3] Hambley TW., The Influence of Structure on the Activity and Toxicity of Pt Anti-Cancer Drugs, 

Coordination Chemistry Reviews, 166:181-223 (1997). 

[4] Wong E., Giandomenico CM., Current Status of Platinum-Based Antitumor Drugs, Chemical 

Reviews, 99(9): 2451-2466 (1999). 

311         81           31           41          11            1 

t (ps) 

311         81           31          41         11            1 

t (ps) 

311         81           31          41          11            1 

t (ps) 

311         81           31           41          11            1 

t (ps) 

34111- 
 

34511- 
 

35111- 
 

35511- 
 

33111- 
 

33511- 
 

30111- 
 

30511- 

E
ef

g
 (

k
ca

l/
m

o
l)

 

31511- 
 

36111- 
 

36511- 
 

34111- 
 

34511- 
 

35111- 
 

35511- 
 

33111- 
 

33511- 

E
to

t 
(k

ca
l/

m
o

l)
 

111- 

 
141- 

 
131- 

 
181- 

 
611- 

 
611- 

E
co

l (
k

ca
l/

m
o

l)
 

35511- 
 

33111- 
 

33511- 
 

30111- 
 

30511- 
 

38111- 
 

38511- 
 

39111- 

E
v
d

w
 (

k
ca

l/
m

o
l)

 

http://www.nature.com/nature/journal/v205/n4972/abs/205698a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v205/n4972/abs/205698a0.html
http://adsabs.harvard.edu/abs/1969Natur.222..385R
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0010854597000234
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/cr980420v


 3693، 4، شماره 63دوره  ... ي کربني:نفوذ نانوواير نقره به درون نانولوله نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 390                                                                                                    وهشي                                                                                   ژعلمي ـ پ

[5] Lopes J.F., de A. Menezes V.S., Duarte H.A., Rocha W.R., De Almeida W.B., Dos Santos H.F., 

Monte Carlo Simulation of Cisplatin Molecule in Aqueous Solution, The Journal of Physical 

Chemistry B, 110(24): 12047-12054 (2006). 

[6] O’Dwyer P.J., Stevenson J.P., Johnson S.W., Clinical Status of Cisplatin, Carboplatin, and other 

Platinum-Based Antitumor Drugs, Cisplatin: Chemistry and Biochemistry of a Leading 

Anticancer Drug, 31-69 (1999). 

[7] Park K., Nanotechnology: What it Can Do for Drug Delivery,  Journal of Controlled Release: 

Official Journal of the Controlled Release Society, 120(1-2): 1 (2007). 

[8] Zhang L., Gu F., Chan J., Wang A., Langer R., Farokhzad O., Nanoparticles in Medicine: 

Therapeutic Applications and Developments, Clinical Pharmacology & Therapeutics, 83(5): 

761-769 (2008). 

[9] Hughes GA., Nanostructure-Mediated Drug Delivery, Nanomedicine: Nanotechnology, Biology, 

and Medicine, 1(1): 22-30 (2005). 

[10] De Jong W.H., Borm P.J., Drug Delivery and Nanoparticles: Applications and Hazards, 

International Journal of Nanomedicine, 3(2): 133 (2008). 

[11] Cao Q., Han S-j., Penumatcha AV., Frank MM., Tulevski GS., Tersoff J.,  Haensch W. E., 

Origins and Characteristics of the Threshold Voltage Variability of Quasiballistic Single-

Walled Carbon Nanotube Field-Effect Transistors, ACS Nano, 9(2): 1936-1944 (2015). 

[12] Shokrieh M., Rafiee R., A review of the Mechanical Properties of Isolated Carbon Nanotubes 

and Carbon Nanotube Composites, Mechanics of Composite Materials, 46(2): 155-172  

(2010). 

[13] Gong F., Duong HM., Papavassiliou DV., Inter-Carbon Nanotube Contact and Thermal 

Resistances in Heat Transport of Three-Phase Composites, The Journal of Physical Chemistry C, 

119(14): 7614-7620 (2015). 

[14] Saito R., Dresselhaus M.S., “Optical Properties of Carbon Nanotubes, Carbon Nanotubes and 

Graphene”, 2nd ed., Elsevier, Oxford, 77-98 (2014). 

[15] Pantarotto D., Briand J-P., Prato M., Bianco A., Translocation of Bioactive Peptides Across 

Cell Membranes by Carbon Nanotubes, Chemical Communications, 1: 16-17 (2004). 

[16] Lacerda L., Raffa S., Prato M., Bianco A., Kostarelos K., Cell-Penetrating CNTs for Delivery 

of Therapeutics, Nano Today, 2(6): 38-43(2007). 

[17] Li J., Yap S. Q., Yoong S. L., Nayak T. R., Chandra G. W., Ang W. H., Panczyk T., 

Ramaprabhu S., Vashist S. K., Sheu F.-S., Carbon Nanotube Bottles for Incorporation, Release 

and Enhanced Cytotoxic Effect of Cisplatin, Carbon, 50(4): 1625-1634 (2012). 

[18] Martincic M., Tobias G., Filled Carbon Nanotubes in Biomedical Imaging and Drug Delivery, 

Expert Opinion on Drug Delivery, 12(4): 563-581(2015). 

[19] Vashist SK., Zheng D., Pastorin G., Al-Rubeaan K., Luong JH., Sheu F-S., Delivery of Drugs 

and Biomolecules Using Carbon Nanotubes, Carbon, 49(13): 4077-4097 (2011). 

http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/jp057448c
http://ftp.yazd.ac.ir/FTP/E-Book/Chemistry/Inorganic%20Chemistry/Cisplatin%20Chemistry%20and%20Biochemistry%20of%20a%20Leading%20Anticancer%20Drug.pdf#page=39
http://ftp.yazd.ac.ir/FTP/E-Book/Chemistry/Inorganic%20Chemistry/Cisplatin%20Chemistry%20and%20Biochemistry%20of%20a%20Leading%20Anticancer%20Drug.pdf#page=39
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC1949907/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/17957183
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/17957183
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1549963405000122
http://pubmedcentralcanada.ca/pmcc/articles/PMC2527668/
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/nn506839p
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/nn506839p
http://link.springer.com/article/10.1007/s11029-010-9135-0
http://link.springer.com/article/10.1007/s11029-010-9135-0
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpcc.5b00651
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpcc.5b00651
https://books.google.com/books?hl=en&lr=&id=YRwAfQr23vMC&oi=fnd&pg=PA77&dq=R.+Saito,+M.+S.+Dresselhaus,+Optical+Properties+of+Carbon+Nanotubes,+Carbon+Nanotubes+and+Graphene+(second+ed.),+Elsevier,+Oxford,+(2014),+77.&ots=eSQRt84OkU&sig=p-RhMap4MeUw8WtcXKDSJomxxXk#v=onepage&q&f=false
http://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2004/cc/b311254c/unauth#!divAbstract
http://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2004/cc/b311254c/unauth#!divAbstract
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S174801320770172X
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S174801320770172X
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622311009298
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622311009298
http://www.tandfonline.com/doi/abs/10.1517/17425247.2015.971751
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622311004258
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622311004258


 3693، 4، شماره 63دوره  حامد اکبرزاده و همکاران نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                       398

[20] Zhang W., Zhang Z., Zhang Y., The Application of Carbon Nanotubes in Target Drug Delivery 

Systems for Cancer Therapies, Nanoscale Research Letters,  6(1): 555 (2011).  

[21] Su Z., Zhu S., Donkor A.D., Tzoganakis C., Honek J.F., Controllable Delivery of Small-

Molecule Compounds to Targeted Cells Utilizing Carbon Nanotubes, Journal of the American 

Chemical Society, 133(18): 6874-6877 (2011). 

[22] Raoof M., Cisneros B.T., Guven A., Phounsavath S., Corr S.J., Wilson L.J., Curley S.A., 

Remotely Triggered Cisplatin Release from Carbon Nanocapsules by Radiofrequency Fields, 

Biomaterials, 34(7): 1862-1869 (2013). 

[23] Sanz V., Tilmacîu C., Soula B., Flahaut E., Coley H. M., Silva S.R.P., McFadden J., 

Chloroquine-Enhanced Gene Delivery Mediated by Carbon Nanotubes, Carbon, 49(15): 5348-

5358 (2011). 

[24] Luo X., Matranga C., Tan S, Alba N., Cui X.T., Carbon Nanotube Nanoreservior for Controlled 

Release of Anti-Inflammatory Dexamethasone, Biomaterials, 32(26): 6316-6323 (2011).  

  يش کنترل شدهيو رها يبار گذار يبررس ؛ي، عليمرسل؛ د عباسي، سيشجاع السادات؛ هي، مرضيديام ]21[

  :66(2، )رانيا يميش يو مهندس يميه شي، نشريآلـ  ب فلزک چارچويدر  يقلب يتميضد آر يک داروي

 (.1363) 21تا  21

 يبر عبور پوست يبندفرمول يرهاير متغيتاث ؛يد مجتبيزاده، سيتق؛ باي، فريگنج؛ ا، آرزوينسروش ]29[

 (.1363) 32تا  27 :66(2، )رانيا يميش يو مهندس يميه شينشر استات، نيون دسموپرسيکروامولسيم

[27] Chaban V.V., Prezhdo O.V., Water Boiling Inside Carbon Nanotubes: Toward Efficient Drug 

Release, ACS Nano, 5: 5647 (2012). 

[28] Panczyk T., Jagusiak A., Pastorin G., Ang WH., Narkiewicz-Michalek J., Molecular Dynamics 

Study of Cisplatin Release from Carbon Nanotubes Capped by Magnetic Nanoparticles,  

The Journal of Physical Chemistry C, 117(33): 17327-17336 (2013). 

[29] Saikia N., Jha AN., Deka RC., Dynamics of Fullerene-Mediated Heat-Driven Release of Drug 

Molecules from Carbon Nanotubes, The Journal of Physical Chemistry Letters, 4(23): 4126-

4132 (2013).  

[30] Morones J.R., Elechiguerra J.L., Camacho A., Holt K., Kouri J.B., Ramírez J.T., Yacaman M.J., 

The Bactericidal Effect of Silver Nanoparticles, Nanotechnology, 16(10): 2346 (2005).  

[31] Hilder T.A., Hill J.M., Modelling the Encapsulation of the Anticancer Drug Cisplatin  

into Carbon Nanotubes, Nanotechnology, 18(27): 275704 ( 2007). 

[32] Lopes J.F., de A. Menezes V.S., Duarte H.A., Rocha W.R., De Almeida W.B., Dos Santos H.F., 

Monte Carlo Simulation of Cisplatin Molecule in Aqueous Solution, The Journal of Physical 

Chemistry B, 110(24): 12047-12054 (2006). 

[33] Jorgensen W.L., Chandrasekhar J., Madura J.D., Impey R.W., Klein M.L., Comparison of 

Simple Potential Functions for Simulating Liquid Water, The Journal of Chemical Physics, 

79(2): 926-935 (1983). 

https://nanoscalereslett.springeropen.com/articles/10.1186/1556-276X-6-555
https://nanoscalereslett.springeropen.com/articles/10.1186/1556-276X-6-555
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ja1084282
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ja1084282
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC3694780/
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622311006270
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/21636128
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/21636128
http://www.nsmsi.ir/article_11542.html
http://www.nsmsi.ir/article_11542.html
http://fa.journals.sid.ir/ViewPaper.aspx?ID=229736
http://fa.journals.sid.ir/ViewPaper.aspx?ID=229736
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/nn201277a
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/nn201277a
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/jp405593u
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/jp405593u
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/jz402231p
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/jz402231p
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/20818017
http://iopscience.iop.org/article/10.1088/0957-4484/18/27/275704/meta
http://iopscience.iop.org/article/10.1088/0957-4484/18/27/275704/meta
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/16800515
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/16800515
http://aip.scitation.org/doi/abs/10.1063/1.445869
http://aip.scitation.org/doi/abs/10.1063/1.445869


 3693، 4، شماره 63دوره  ... ي کربني:نفوذ نانوواير نقره به درون نانولوله نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 399                                                              وهشي                                                                                                                         ژعلمي ـ پ

[34] Smith W., Todorov I.T., A Short Description of DL_POLY, Molecular Simulation, 32:  

935-943 (2006). 

[35] Nose S., Constant-Temperature Molecular Dynamics, Journal of Physics: Condensed Matter, 

2(S):115 (1990).  

[36] Hoover W. G., Canonical Dynamics: Equilibrium Phase-Space Distributions, Physical Review A, 

31(3):  1695 (1985). 

[37] Allen M. P., Tildesley D. J., “Computer Simulation of Liquids”, Oxford: Clarendon (1991). 

[38] Çağin T., Kimura Y., Qi Y., Li H., Ikeda H., Johnsonb W.L., Goddard W.A., “Calculation of 

Mechanical, Thermodynamic and Transport Properties of Metallic Glass Formers”, Materials 

Research Society Symposium Proceedings, 554: 43 (1999). 

[39] Qi Y., Çağin T., Kimura Y., Goddard WA.,Viscosities of Liquid Metal Alloys from 

Nonequilibrium Molecular Dynamis,  Journal of Computer-Aided Molecular Design, 8: 233-

243 (2001). 

[40] Lennard-Jones JE., “Cohesion”, Proceedings of the Physical Society, 43(5): 461 (1931). 

http://www.tandfonline.com/doi/abs/10.1080/08927020600939830
http://www.scirp.org/(S(351jmbntvnsjt1aadkposzje))/reference/ReferencesPapers.aspx?ReferenceID=1686672
http://journals.aps.org/pra/abstract/10.1103/PhysRevA.31.1695
http://www.chim.unifi.it/~procacci/CFS/LIBRI/Allen%20and%20Tildesley%20-%20Computer%20Simulation%20of%20Liquids%20(1991).pdf
https://www.cambridge.org/core/journals/mrs-online-proceedings-library-archive/article/calculation-of-mechanical-thermodynamic-and-transport-properties-of-metallic-glass-formers/E7C02D325EDEC7D74FBEC3E831DCBB58
https://www.cambridge.org/core/journals/mrs-online-proceedings-library-archive/article/calculation-of-mechanical-thermodynamic-and-transport-properties-of-metallic-glass-formers/E7C02D325EDEC7D74FBEC3E831DCBB58
http://link.springer.com/article/10.1023/A:1020050901614
http://link.springer.com/article/10.1023/A:1020050901614
http://iopscience.iop.org/article/10.1088/0959-5309/43/5/301/meta

