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  چکیده

مختلف  هایاز جنس هاییاست. حامل یدرمان یمیکاسته شدن عوارض ش یبرا یریدر درمان سرطان تدب نینو یدارورسان

 وارهیتک د هایلولهنانو قیتحق نیبور هستند. در ا دیترین هاینانولوله هاحامل نیکاربرد دارند. از جمله ا یدارورسان یبرا

 درون و تیدر دو موقع ارود نیقرار گرفت. جذب ا یمورد بررس بینیبروتیضدسرطان ا یامل داروبور به عنوان ح دیترین

ه و دارو و نانولول نیجونز ماب-لنارد یانرژ ریشد. براساس مقاد یمختلف بررس یبور با قطرها دیترین هاینانولوله رونیب

نشان داد که  سازیهیشب جیطلوب است. نتام یکینامیاز لحاظ ترمود تیجذب دارو در هر دو موقع RDF هایینحنم

 نیب برهمکنش انرژی بر هااست. قطر نانولوله یرونیب تیاز موقع تریقو یدرون تیدارو و نانولوله در موقع نیبرهمکنش ب

 22/12( با قطر 9, 9نانولوله ) یدرون تیمربوط به موقع بینیبروتیا شبرهمکن نترییداشت. قو رتأثی دارو و هانانولوله

 هاولهقطر نانول شیبا افزا یدرون تموقعی در دارو و هانانولوله نبی هامشاهده شد که قدرت برهمکنش نیآنگسترم بود. همچن

 یدانچن رتغیی ها-قطر نانولوله شیبا افزا یرونیب تموقعی در دارو و هانانولوله نبی هااما قدرت برهمکنش ابد،یمی کاهش

 هاولولهنان تیآب سبب بهبود حلال هایملکول با هانانولوله یرونیسطح ب یجذب شده بررو یدارو ی. برهمکنش قوکندینم

 .شودمی

 

 بور دیترین وارهیتک د هایجذب، نانولوله ب،ینیبروتیضدسرطان، ا یدارو های كلیدی:واژه
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 مقدمه  -1

 یکیزیف اتیدر خصوص ریچشمگ راتییغدر کشف داروها و ت ریچشمگ یهاشرفتیپ ،یو درمان یعلوم پزشک قاتیدر حوزه تحق

 یدارورسان یهاستمیس نی. ا[7-1]کرده است دیرا تشد شرفتهیهوشمند و پ یدارورسان یهاستمیبه توسعه س ازیآنها، ن ییایمیو ش

ت و به آنها امکان انتقال به صور دهندیقرار م ییبه عنوان حامل دارو صوصمخ ینانومتر یساختارها یهوشمند داروها را رو

 یدارو در سراسر بدن که عوارض جانب عیروش نه تنها از توز نی. استفاده از ادهندیمخصوص در بدن را م یهاهدفمند به بافت

 یهاتمسیآنها با س بیداروها را با ترک یرماند ییکارا شیامکان افزا نیبلکه همچن کند،یم یریرا به همراه دارد، جلوگ یاریبس

اعث است که معمولاً ب نیا یدیتقل ییایمیدر مصرف داروها به عنوان محصولات ش ی. مسئله اصلکندیهوشمند فراهم م یدارورسان

هستند و  ییبالا هایتیسم یاز داروها دارا یاریبس ،یسرطان یهایماری. به عنوان مثال، در بشوندیم یجد یعوارض جانب

 یاهرا به همراه داشته باشد. به عنوان مثال، درمان یجد یمنف وارد کرده و اثرات بیبه بدن آس تواندیآنها م رهدفمندیمصرف غ

ه توسع یتلاش برا ل،یدل نی. به همباشندیم یقابل توجه هایتیمختلف و سم یاثرات جانب یدارا بینیبروتیا یسرطان

 یهاستمیدر س .ابدیداروها بهبود  یدرمان ییو کارا ابدیکاهش  یباعث شده تا عوارض جانب دیجد یارورساند یهاستمیس

ه با بدن داشته باشند تا بتوانند ب یستیز یسازگار دیمواد با نیبرخوردارند. ا ییبسزا تیمواد حامل دارو از اهم د،یجد یدارورسان

 تیدارو، فعال یمحصول را به دقت کنترل کنند تا محصول حاو دیتول ندیبه دارو متصل شوند، از بدن حذف شوند و فرآ یآسان

رکز بر با تم یدارورسان یهاستمیاستفاده در س یبرا یدیراستا، محققان به دنبال مواد جد نیرو را کاهش ندهد. در ادا یکیولوژیب

 . [11-8] داروها هستند یدرمان ییبهبود کارا یکوچک برا یهانانوذرات، نانوساختارها و مولکول یرو

مطالعه  مورد بینیبروتیضد سرطان ا یبه عنوان حامل دارو ،دیتریبورن یهافرد نانولولهمنحصربه یهایژگیو ق،یتحق نیدر ا

راوان، ف ییایمیش یداریخاص خود، پا ییایمیش یو مهندس یکیها بر اساس خواص مکاننانولوله نی. ارندیگیقرار م یابیو ارز

 شوندیعنوان سم شناخته م که به ییداروها یبرا یبالا، به عنوان حامل یکیولوژیب یو مهمتر از همه، سازگار یکیاستحکام مکان

 یدارو نیکمپلکس ب لیتشک یهایدگیچیپ ،یبررس نی. در ا[16-12] گرفته اندقرار  یدارند، مورد بررس یجد یو عوارض جانب

مورد  دهیپد نیا یلیتفص یو بررس نییتب یبرا یمولکول کینامید یسازهیروش شب قیاز طر دیتریبورن یاهو نانولوله بینیبروتیا

و انتقال داروها به صورت هدفمند به  یدر مورد تعاملات مولکول یپژوهش قادر به ارائه اطلاعات مهم نی. اردیگیرار مق لیتحل

 سرطان کمک کند.  یهاو کارآمدتر درمان ترقیدق یبه طراح تواندیاست و م یسرطان یسلول یساختارها

 روش شبیه سازی -2
  GROMACS-2022.3 افزاراستفاده از نرم قیانجام گرفته از طر یهازینالو آ یسازهیمراحل شب یپژوهش، تمام نیا در

مطالعه جذب  قیتحق نیا ی. هدف اصل[18 ,17] اندشده هیته VMD افزارساختارها با استفاده از نرم ریصورت گرفته است و تصاو

 نیه بر اقطر نانولول ریبوده و تأث وارهیدتک بور دیترین یهانانولوله رونیدرون و ب تیدر دو موقع ب،ینیبروتیضدسرطان ا یدارو

 قرار گرفته و با اعمال یسازهینانولوله در وسط جعبه شب ،یسازهیشب یهامدل یتمام در. قرار گرفته است یمورد بررس دهیپد

 یو خارج یلداخ تیدر دو موقع بینیبروتیا لکولوشده است. سپس م یریجلوگ یسازهیثابت به آن، از حرکت در طول شب یروین

 یهاستمیمشخصات س .پوشش داده شده است SPC/E از مدل حلال فادهبا است یسازهیها قرار داده شده و جعبه شبنانولوله

 ارائه شده است. 1در جدول  قیتحق نیمورد استفاده در ا یسازهیشب
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 شده. یساز هیشب هایستمیمشخصات س .1جدول 

 BN (n, m) سیستم
 قطر 

BN 

 دارونوع  BNطول 
 تیموقع

 دارو

تعداد 

 آب

زمان شبیه 

 سازی

in-ibru-)9,9BN( (9،9) 22/12 20/22 22 1992 درون بینیبروتیا 

-ibru-)10,10BN(

in 

 22 2122 درون بینیبروتیا 20/22 09/11 (12،12)

-ibru-)11,11BN(

in 

 22 1023 درون بینیبروتیا 20/22 92/11 (11،11)

out-ibru-)9,9BN( (9،9) 22/12 20/22 22 1112 بیرون بینیبروتیا 

-ibru-)10,10BN(

out 

 22 1912 بیرون بینیبروتیا 20/22 09/11 (12،12)

BN(11,11)-ibru-

out 

 22 0229 بیرون بینیبروتیا 20/22 92/11 (11،11)

BN(9,9) (9،9) 22/12 20/22 - - 1931 22 

BN(10,10) (12،12) 09/11 20/22 - - 2199 22 

BN(11,11) (11،11) 92/11 20/22 - - 1099 22 

ibru - - - 22 1292 - بینیبروتیا 

 

 ی. شعاع قطع برادیمحاسبه گرد ا استفاده از روش مش ذره اوالددوربرد ب کیالکترواستات یهابرهمکنش ق،یتحق نیدر ا

 ندیآفر کی ،یمولکول کینامید یسازهینانومتر در نظر گرفته شد. قبل از شروع مراحل شب 1به مقدار  یواندروالس یهابرهمکنش

 1 کلمرحله در ش نیدر ا ستمیس لیپتانس یانرژ راتییکاهش اجرا شد. تغ نیتندتر تمیالگور ازبا استفاده  یانرژ سازیحداقل

ن، بالا است. با گذشت زما لیپتانس یمقدار انرژ ستم،یهندسه س یناهمگن لیمرحله، به دل نیداده شده است. ابتدا در ا شینما

مقدار ممکن  نیکرده و به کمتر دایبه طور مرتب کاهش پ لیپتانس یشده و انرژ کینزد لیچاه پتانس نهیکم تیبه موقع ستمیس

 .رسدیخود م



  
 

 
 

4 
 

 
 .یانرژ یبعد از مرحله حداقل ساز BN (9, 9)-ibru-in ستمیس لیپتانس یانرژ .1شکل 

در سه بعد  یمرز طی( و با اعمال شراNVTثابت، هنگرد  ) یدر حجم و دما ستمیس ،یانرژ یسازنهیبه ندیفرآ یبعد از اجرا

. [19] کنترل شده است نوزهوور یبا استفاده از همدما سازیهیدر طول شب نیکلو 112دما در  یداریقرار گرفت. پا یمورد بررس

بار در طول  1شار ف یداریشد. پا یدر سه بعد بررس یمرز طیو با اعمال شرا NPTثابت، هنگرد  یدر فشار و دما ستمیسپس س

 کینامید یمرحله اصل ،ی. بعد از مراحل به تعادل رسان[20] رحمان  کنترل شده است نلویبا استفاده از هم فشار پار سازیهیشب

 1 یورله و با گام زمان تمیاز الگور استفادهاز معادلات حرکت با  یرگیانجام شد. انتگرال هینانوثان 22با مدت زمان  یمولکول

 یهاکه بر اتم ییروهایها و نسرعت رها،یدر هر سه جهت استفاده شدند و مس یتناوب یمرز طیانجام گرفت. شرا هیفمتوثان

 شدند. رهیذخ هیکوثانیپ 12 یدر فواصل زمان گذاشتند،یاثر م ستمیس دهندهلیتشک

 

 بحث و نتایج -3
 Root Meanمربعات ) نیانگیجذر اختلاف م لیلتح ،یمولکول کینامید یسازهیشب یابیارز یمعمول برا یارهایاز مع یکی

Squre Deviationنایاز تفاوت م یاریپارامتر مع نیا یعدد اسیاست. مق یسازهیدر طول زمان شب هی(  نسبت به ساختار اول 

 یسازهیها در طول شبگروه اتم ایاتم  کی یبرا RMSDهرچه مقدار . باشدیم یسازهیو در طول شب هیدو ساختار در زمان اول

 یسازهیشب یهاستمیس یبرا RMSDمقدار  انگرینما 2خواهد بود. نمودار در شکل  شتریب زیها نآن یساختار راتییباشد، تغ شتریب

 شیافزا جیاول به تدر هینانوثان 1در  RMSD راتییتغ شود،یاست. همانطور که در نمودار مشاهده م یسازهیدر طول زمان شب

مان که ز نیبر ا لیبه تعادل است و دل ستمیس دنیدهنده رسنشان نی. اشودیثابت م باًیآخر تقر هیننانوثا 12و در  ابدییم

 بوده است. یکاف سازیهیشب
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 .یساز هیمطالعه بر حسب زمان شب نیدر ا یساز هیشب هایستمیس RMSD یها یمنحن .2شکل 

 بینیبروتیا یو دارو دیرتیبورن نیب کیجونز و الکتروستات-لنارد هایبرهمکنش یبررس -3-1

جونز -لنارد هاییقرار گرفت. انرژ یمورد بررس بینیبروتیا یو دارو دیتریبورن نیب یکیجونز و الکترواستات-لنارد هایبرهمکنش

 یسهم انرژ شود،یشکل مشاهده م نیکه در اداده شده است. همانطور شینما 1استخراج شده و در شکل یکیو الکترواستات

 جینتا نی. النارد ـ جونز است یهاکمتر از برهمکنش یداریطور معنبه بینیبروتیو ا هاانولولهن نیدر برهمکنش ب یکیالکترواستات

 1. همانطور که در شکلکنندیم فایا بینیبروتیا یدر جذب دارو یلنارد ـ جونز نقش مهم یهاکه برهمکنش دهندینشان م

از  تریقو دیتریبورن یدر سطح درون بینیبروتیو ا دیتریورنب نیارد ـ جونز بلن یهادر تمام موارد برهمکنش شود،یم دهید

اطراف  Nو  B هایاز اتم یشتریتعداد ب دهایتریباشد که درون بورن نیا تواندی. علت مدهاستیتریبورن یرونیبرهمکنش با سطح ب

آنگسترم  1در فواصل کمتر از  بینیبروتیو ا دیتریبورن نیها بمسئله، تعداد تماس نیا شتریب یبررس ی. براردگییدارو قرار م

که  یها در حالتشکل، تعداد تماس نیداده شده است. با توجه به ا شینما 1بدست آمده و در شکل یسازهیبراساس زمان شب

 نیته است. ارار گرفق دیتریبورن یرونیسطح ب یرو بینیبروتیاست که ا یاز حالت شتریقرار گرفته ب دیتریدرون بورن بینیبروتیا

است.  دیتریبورن یرونیاز سطح ب تریقو دیتریدر درون بورن دیتریو بورن بینیبروتیا نیکه برهمکنش ب کنندیم دییتا زین هارافگ

تمام  یبرا دیتریاطراف بورن بینیبروتی( اRadial Distribution Function) یشعاع عیتابع توز ینمودارها ن،یعلاوه بر ا

 بینیبروتیکه ا یحالت یبرا g(r)که مقدار  دهندینشان م دارهانمو نیرسم شده است. ا 0شده در شکل  یزساهیشب یهاستمیس

 نیقرار گرفته است. ا دیتریبورن یرونیسطح ب یرو بینیبروتیاست که ا یحالت یبرا g(r)از  شتریقرار گرفته ب دیتریدرون بورن

  است. دیتریبورن یرونیتر از سطح بیقو دیتریدر درون بورن دیتریو بورن بینیبروتیا نیکه برهمکنش ب کنندیم دییتا زین جینتا
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 .سازیهیبرحسب زمان شب بینیبروتیو ا دیتریبورن نیب کی( الکتروستاتbجونز و )-( لناردa) هاییانرژ. 3شکل 
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 .یساز هیان شبآنگسترم برحسب زم 4در فاصله كمتر از  بینیبروتیو ا دیتریبورن نبی هاتعداد تماس .4شکل 

 
 .دیتریبر حسب فاصله از بورن دیتریاطراف بورن بینیبروتی( اRDF) یشعاع عیتابع توز ینمودارها .5شکل 

 

قطر نانولوله بر  شیاثر افزا ،یکیلنارد ـ جونز و الکترواستات یهادر قطر نانولوله بر برهمکنش راتییتغ ریتأث یبه منظور بررس

 1در شکل راتیتأث نیقرار گرفته است. ا یابیمورد ارز بینیبروتیا یو دارو دیترینانولوله بورن نیلنارد ـ جونز ب یهابرهمکنش

 نیلنارد ـ جونز ب یها(، برهمکنش11, 11( به )9, 9قطر نانولوله از ) شیبا افزا شود،یم دهیکه در شکل د رطواست. همان انینما
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دارو  یدرون سطح یهابر برهمکنش یادیز ریدر قطر نانولوله تأث رییکه تغ دهندینشان م جینتا نی. اابدیینانولوله و دارو کاهش م

 نیمناسب ا یانحنا تواندیآن م لی( است که دل9, 9نانولوله ) یمربوط به سطح درون نشبرهمک یانرژ نیشتریو نانولوله دارد. ب

 شودیباعث م نیو ا ابدییم شیاطراف دارو افزا BN یهاباشد. با کاهش قطر نانولوله، تعداد اتم بینیبروتیجذب ا ینانولوله برا

اطراف دارو  BN یهاقطر نانولوله، تعداد اتم شیبا نانولوله برهمکنش داشته باشد. با افزا یمختلف یهاو جهت ایکه دارو از زوا

در  راتیینانولوله، تغ رونیب تیدر موقع ،ی. از طرفشودیکمتر م BNدارو و نانولوله  نیمطلوب ب یهاو برهمکنش ابدییکاهش م

 اند. شده تریقو یها اندکنداشته و برهمکنش یچندان ریقطر تأث

 ارائه شده است:  2محاسبه شده و در جدول  ریشده طبق رابطه ز یساز هیشب یها ستمیتمام س یسطح تماس برا مساحت
compsasa - drug+ sasa BNsasa = contact surface 

 نی. اباشدی، دارو و کمپلکس مBN یمساحت سطح در دسترس حلال  برا بیبه ترت compsasa و BNsasa ،drugsasa که

طر ق شیبا افزا نیدرون نانولوله است. همچن تینانولوله کمتر از موقع رونیب تیکه سطح تماس در موقع دهندیها نشان مداده

 .ابدییکاهش م نانولوله یرونیو ب یوندر یهاتیسطح تماس موقع نینانولوله، تفاوت ب

 .بینیبروتیا یدارو یحاو یها ستمیس یبرا یدروژنیه یوندهایپ نیانگیمساحت سطح تماس و م .2جدول 

Position ibru BN type Contact surface Average of hydrogen 

bonds 

In (9،9) 91/2 209/2 

 (12،12) 10/2 223/2 

 (11،11) 02/9 211/2 

Out (9،9) 33/1 299/2 

 (12،12) 39/1 123/2 

 
 

(11،11) 21/1 113/2 

 

 

 دیتریو بورن بینیبروتیمختلف ا های¬قسمت نیبرهمکنش ب یبررس -3-2

پرداخته  دیتریبورن یهاو سطوح مختلف نانولوله بینیبروتیا یمختلف دارو یاجزا انیها مکنشبرهم یبخش، به بررس نیدر ا

شکل مشاهده شد ) هایکربندیدر پ یساختار راتییها، تغنانولوله یرونیو ب یسطوح درون یبر رو بینیبروتیشد. پس از جذب ا

 لیدر ساختار به دل رییتغ نیقرار گرفته است. ا دهی( به شکل خم9, 9) در داخل نانولوله بینیبروتینشان دادند که ا ری(. تصاو9

بوط به مر ریرخ داده است. در عوض، در تصاو نولولهکنش با نابرهم نیشتریب یو تلاش برا دارو درون نانولوله ییفضا تیمحدود

مشاهده شد که  ،یسازهیشب ریمشابه مشاهده نشد. در تصاو یساختار رییتر، تغ( با قطر بزرگ11، 11( و )12، 12) یهانانولوله

 یرونیسطح ب یکه بر رو یکنش داشته باشد، در حالاز تمام جهات با نانولوله برهم تواندیها مدر داخل نانولوله بینیبروتیا

 کینزد BNخود را کاملا به  کیآرومات یهاحلقه گر،یسمت در تماس با آب قرار دارد و از سمت د کیاز  بینیبروتیها، انانولوله

 BNو سطح  کیآرومات یهاحلقه نیب π–π stacking یهاکنشبرهم یکه امکان برقرار دهدیمشاهده نشان م نیکرده است. ا

ز شده یها آنالنسبت به نانولوله بینیبروتیها، فاصله انسبت به نانولوله بینیبروتیا یهااتم یریگجهت یبررس یبراوجود دارد. 
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نسبت به نانولوله کمتر از  یدرون تیکه فاصله دارو در موقع دهدینشان م جیارائه شده است. نتا 1در جدول  جی( و نتا2)شکل 

ارو و نانولوله د نیماب یدروژنیه وندیپ زیشده است. آنال کیخود به نانولوله نزد یرو از دو انتهادا نیاست. علاوه بر ا یرونیب تیموقع

 لیتشک یدروژنیه یوندهایتعداد پ نیانگیم سه،یمقا یشده است. برا لیتشک یدروژنیه وندیپ دهدیاست که نشان م دهانجام ش

 نیانگیم دید توانیآمده است. همانطورکه م 2 ه و در جدولبدست آمد یساز هیشب ریدارو و نانولوله در طول مس نیشده ماب

املاً در ک بینیبروتیملکول ا یدرون تیاست، در موقع یرونیب تیشتر از موقعیب یدرون تیدر موقع یدروژنیه یوندهایتعداد پ

 سمت در تماس با حلال قرار دارد. کیاز  بینیبروتیملکول ا یرونیب تیکه در موقع ینانولوله است در حال هایتماس با اتم

 

 
 

 .دهایرتیبورن یو درون یرونیسطوح ب یبررو بینیبروتیبعد از جذب ا یینها های¬یکربندیاز پ سازیهیشب ریتصاو .6شکل
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 .بینیبروتیا یدارو ییایمیساختار ش .7شکل 

 نومتر.ان برحسب هانسبت به نانولوله بینیبروتیا هایاز اتم یبرخ نیفاصله ب. 4جدول 

 ستمیس
2C 7C 12O 18C 24N 27N 33N 51C 55C 

BN(9,9)-ibru-in 13/2 13/2 11/2 12/2 12/2 11/2 13/2 12/2 11/2 

BN(9,9)-ibru-out 11/2 12/2 19/2 19/2 12/2 19/2 13/2 13/2 10/2 

BN(10,10)-ibru-in 13/2 12/2 19/2 12/2 13/2 11/2 12/2 19/2 11/2 

BN(10,10)-ibru-

out 
12/2 12/2 19/2 12/2 11/2 19/2 19/2 10/2 10/2 

BN(11,11)-ibru-in 11/2 19/2 12/2 19/2 12/2 12/2 12/2 12/2 11/2 

BN(11,11)-ibru-out 11/2 12/2 13/2 19/2 13/2 19/2 13/2 12/2 10/2 

 

 دیتریبورن ابیدر حضور و غ ستمیو اجزا س بینیبروتیا نیبرهمکنش ب یانرژ یبررس -3-3

 

داده با  وندیپ بینیبروتی( اIIآزاد در حلال و ) بینیبروتی( اIدر دو حالت ) ستمیو اجزا س بینیبروتیا نیبرهمکنش ب یانرژ

لنارد ـ جونز و  یبرهمکنش عبارت است از مجموع دو انرژ یارائه شده است. انرژ 1در حلال بدست آمده و در جدول  دیتریبورن
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با خودش  بینیبروتیبرهمکنش ا یآزاد در حلال: مقدار انرژ بینیبروتی( در حالت اI. )تمسیو اجزا س بینیبروتیا نیب یکولن

(ibru-ibru) ،kJ/mol 681/1- با حلال  بینیبروتیبرهمکنش ا یبدست آمده است و مقدار انرژ(ibru-sol) ،kJ/mol 30/245- 

است.  افتهیبا حلال کاهش  بینیبروتیکنش ابرهم ینرژا د،یتریکه در حضور بورن دهدینشان م 1جدول  لیبدست آمده است. تحل

 یانرژ دهایتریدهد که در حضور بورن یداده نشان م وندیبا حلال در دو حالت آزاد و پ بینیبروتیبرهمکنش ا یانرژ سهیمقا

ست. جدول ا لوبمط یاز لحاظ انرژ دهایتریبر سطح بورن بینیبروتیاست که جذب ا نیا انگریمشاهده ب نیبرهمکنش کمتر است. ا

 یطح دروندر س بینیبروتیکه ا ییها ستمیس یاست برا شتریداده ب وندیدو حالت آزاد و پ نیب یدهد که اختلاف انرژ ینشان م 1

 یرونینانولوله ها بهتر از جذب بر سطح ب یدر سطح درون بینیبروتیکندکه جذب ا یم دییتا نینانولوله ها جذب شده است. بنابرا

( 9،9) دیترین بور یدرون تیمربوط به نانولوله با قطر بزرگتر و موقع هایانرژ نیتفاوت در ا نیشتریاست. ب یظ انرژلحا ازنانولوله ها 

 است.

 

 .kJ/molدر حلال برحسب  دیتریداده با بورن وندیدر حالت پ ستمیو اجزا س بینیبروتیا نیبرهمکنش ب یانرژ 4جدول 

 
Position BN type Bonded   Difference 

  ibru-sol ibru-ibru BN-ibru  

IN (9،9) 91/29- 90/9- 93/199- 12/229- 

 (12،12) 19/122- 92/2- 39/122- 10/139- 

 (11،11) 31/122- 32/9- 02/129- 13/192- 

Out (9،9) 21/120- 99/0- 11/110- 22/29- 

 (12،12) 01/129- 19/3- 19/110- 13/31- 

 (11،11) 00/121- 02/2- 12/102- 22/31- 

 

 

 بینیبروتیا ابیبا حلال در حضور و غ دیتریبرهمکنش بورن یانرژ یبررس 3-4

 بینیبروتیداده با ا وندیپ دیتری( بورنIIآزاد در حلال و ) دیتری( بورنIو حلال در دو حالت شامل ) دیتریبورن نیبرهمکنش ب یانرژ

(complexBN-ibru در حلال بدست آمده و در جدول )نیبرهمکنش ب یانرژ دهدیجدول نشان م هایاست. داده ارائه شده 0 

ه جذب ک شودیم دییتا نیآزاد و حلال است. بنابرا یدهایتریبورن نیبرهمکنش ب یشتر از انرژیو حلال ب BN-ibru هایکمپلکس

 تیدر موقع بینیبروتیاکه  یاثر هنگام نیو ا دهدیم شیبا آب را افزا دهایتریبرهمکنش بورن دها،یتریبر سطح بورن بینیبروتیا

 .دهدیم شیدر آب را افزا دهایتریبورن تیحلال دهایتریبورن حبر سط بینیبروتیجذب ا نیاست. بنابرا شتریقرار دارد ب یرونیب

 

 

 .kJ/molدر حلال برحسب  بینیبروتیداده با ا وندیپ دیتریو حلال در حالت بورن دیتریبورن نیبرهمکنش ب یانرژ .5جدول 

Position BN type Energy BN-sol Energy complex-sol Energy difference 
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IN (9،9) 22/1101- 22/1212- 22/39- 

 (12،12) 93/1119- 91/1111- 21/90- 

 (11،11) 01/1012- 22/1911- 22/121- 

Out (9،9) 21/1299- 13/1192- 12/191- 

 (12،12) 19/1100- 33/1911- 11/129- 

 (11،11) 01/1920- 12/1291- 23/100- 

 

 گیرینتیجه -4
 تیدر دو موقع ب،ینیبروتیضدسرطان ا یدارو یرفتار جذب ،یمولکول کینامید یسازهیپژوهش، با استفاده از شب نیدر ا

نشان داد  سازیهیشب جیشد. نتا ی( بررس11،11( و )12،12(، )9،9متفاوت ) یبور با قطرها دیترین یهانانولوله یمختلف بر رو

 وندیپ لیو تشک π–π stacking هایبرهمکنش یبرقرار لینانولوله ها بدل رونیدرون و ب تیدر دو موقع یآب طیرو در محکه دا

نشان داد که  جیمهم است. نتا اریبس یدر دارورسان دارو نیا یخواص پزشک لیرفتار جذب بدل نی. اشوندیجذب م یدروژنیه

رسانش دارو  و ونیکپسولاس ندیبه فرآ دهیپد نیو ا شوندیجذب م رونیب تیاز موقع بهتر هاانولولهدرون ن تیدر موقع بینیبروتیا

درون را  تیبرهمکنش با داروها در موقع نیتری( قو9،9)BNپژوهش حاضر نشان داد که  جی. نتاکندیهدف کمک م هایبه بافت

BN(9،9 ) ن،ی( استفاده نمود. علاوه برا9،9)BNاز  توانیاز است میدارو و نانولوله ن نیب یکه برهمکنش قو یزمان نیدارد بنابرا

 ( استفاده نمود. 9،9)BNاز  توانیدارو لازم  است م ادیز یکه بارگزار یزمان نیسطح تماس با دارو را دارد بنابرا نیکمتر
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Abstract  
New drug delivery in cancer treatment is a strategy to reduce the side effects of 

chemotherapy. Different types of carriers are used for drug delivery. Among these carriers 

are boron nitride nanotubes. In this research, single-walled boron nitride nanotubes were 

investigated as carriers of anticancer drug, ibrutinib. The absorption of this drug was 

investigated in two positions inside and outside boron nitride nanotubes with different 
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diameters. Based on the Lennard-Jones energy values between drug and nanotube and 

RDF curves, drug absorption in both positions is thermodynamically favorable. The 

simulation results showed that the interaction between the drug and the nanotube in the 

inner position is stronger than the outer position. The diameter of nanotubes had an 

effect on the interaction energy between nanotubes and drug. The strongest interaction 

between ibrutinib was related to the internal position of the BN nanotube (9, 9) with a 

diameter of 12.20 A. It was also observed that the strength of interactions between 

nanotubes and drug in the inner position decreases with the increase in diameter of 

nanotubes, but the strength of interactions between nanotubes and drug in the outer 

position does not change much with the increase in diameter of nanotubes. The strong 

interaction of drug absorbed on the outer surface of nanotubes with water molecules 

improves the solubility of nanotubes. 
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