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 چکیده

دارشده با گروه عاملی ( و عاملCNTخالص ) رالیکا یکربن یهانانولوله یبر رو (LNDلنالیدومید ) ضد سرطان یجذب دارو ندیفرآ     

بر  لیکربوکس یعامل یهامورد مطالعه قرار گرفت. اثرات گروه (MD) یمولکول کینامید هاییسازهیبا استفاده از شب (f-CNT) کربوکسیل 

 (10، 5) ی سطوحروبر  یتوجهبه طور قابل  LND یهامولکولنشان داد  نتایج. شد یبررس( 10،5کایرال ) نانوله تیحلال روی قابلیت جذب و

 CNT-CNT/f تیآزاد حلال یمنجر به کاهش انرژهای عاملی کربوکسیل نیز دار کردن نانوتیوب کایرال با گروه. عاملجذب شدند (solGΔ و )

در آب  CNTنسبت به  رالیکا f-CNTبهتر  تیحلال ،آن جهینانولوله و آب شد که نت هایمولکول نیب یدروژنیه هایبرهمکنش جادیامکان ا

به عنوان  یریجهت بکارگ تریبالقوه کارآمد یدایکاند رالیکا  CNTنسبت به  رالیکا  f-CNTتوان بیان کرد که می ها،افتهیبود. بر اساس 

  است.  دیدومیلنال یدارو لیتحو ینانوحامل برا

 
 

 دینامیک مولکولی. سازیرال، عاملدار کردن، تحویل دارو، داروی ضدسرطان، شبیههای کاینانوتیوب :  واژه های کلیدی

 
 

 . مقدمه1

کننده ایمنی با خواص ضد رگ زایی و ضد نئوپلاستیک یک عامل تعدیل د،یدومیتال هایاز آنالوگ یک( یLNDلنالیدومید )     

های ای برای درمان سرطانست. این دارو به طور گستردهاارائه شده 1( در شکل LNDاست. ساختار شیمیایی داروی لنالیدومید )

های (، سرطان پروستات، سرطان کلیه، سرطان پانکراس، سندرمCLL(، لوسمی لنفوسیتی مزمن )MMمختلف مانند مولتیپل میلوما )
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نوعی سرطان خون است که با تجمع یک کلون  MM .[1]شود ( و سرطان پیشرفته تخمدان استفاده میMDSمیلودیسپلاستیک )

بر اساس عوامل سیتوتوکسیک یا ضد تکثیر از  MMهای سنتی برای بیماری شود. درمانسلول پلاسما در مغز استخوان مشخص می

-نجر به آزمایش عواملی مانند تالیدومید و آنالوگها منیاز به درمان چند وجهی در این بیماری .[2]قبیل مفلان و دوکسوروبیسین بود

 LND .[3] زایی و همچنین تقویت کننده ایمنی ضدتوموری هستنداست که ضد متاستاتیک، ضدرگلنالیدومید شده از قبیلهای آن 

میلوما  کاهش مرگ و میر بیمارانبهبود قابل توجهی را در  LND .[4] تواند باعث نوتروپنی و ترومبوسیتوپنی قابل توجهی شودمی

 ن،ییراندمان پا ن،یهمچن .[5]برای بیماران است  عمده همچنان یک مشکل این دارو با این حال سمیت ولیاست نشان داده

در مورد  قاتیمنجر به تحق یلکوپن ای یمانند کم خون دیدش یساعت، و عوارض جانب 4-3عمر کوتاه  مهیغشاء، ن فیضع یرینفوذپذ

 یادرار دفع م قیبه سرعت از طر هیموثر است و بق LND خوراکی دوز از ٪20تنها  ن،ای بر علاوه. استنانو آن شده لیتحو کردیرو

 .[6]شود

 
 (LND) دیدومیلنال یدارو ییایمیساختار ش .1شکل 

 جهتهدف  یهاضد سرطان به بافت یداروها میارسال مستق یبرا دیجد ابزاریبه عنوان  (DDS) داروهای تحویل سیستمامروزه 

جذب دارو و  لیمحل انتشار دارو، تسه ای . کنترل سرعت وگیرندمیمورد استفاده قرار  ییدارو تیسمو  یکاهش عوارض جانب

 کینامید یسازهیشب یهاروش راًیاخ. [6]( است DDSدارو ) لیحوت یهاستمیفاده از سدر است یاصل یدارو نگران ییکارا شیافزا

 هاستالیها، کرمولکولاز قبیل  یاتم ستمیهر نوع س یهایژگیاز و یاگسترده فی( طDFT) یچگال یتتابع هی( و نظرMD) یمولکول

محبوب  یاز نمونه ها یکی. [8-7] برده است یادیز یهابهره یفناور نیاز ا یرشته پزشکین میان در ا و کنندیو سطوح را محاسبه م

 دیجد ستمیس نیا. دارو است یرهاساز یهاستمیس یو به طور کل یدارورسان یهاستمیانواع مختلف نانوذرات به عنوان س یآن معرف

و  یسنت یداروها زیبا تجو سهیرا در مقا یبالاتر یمنیو ا ییکارا شده،نییتع شیاز پ یهااهداف خاص در زمان دارو به قیدق لیبا تحو

 ی)پل PLGA ن،ی، لاکتوفر4O3Feمانند طلا،  ینانوذرات ،یو تجرب یاز مطالعات تئور یبرخ نه،یزم نیدر ا .کندیارائه م کاتیستمیس

در این راستا،  .[12-9] اندکرده شنهادیپ LNDانتقال  یبه عنوان حامل برا را سانتوی( و کدیاس کیکولیگل-کو کیلاکت

است ثابت شده. [13]مورد بررسی قرار گرفتند  LNDالیگوساکاریدهای بتا سیکلودکسترین نیز به عنوان نانوحامل برای ضد سرطان 

انتقال  یبرا یتوجهقابل ییتوانا یکربن یهانانولوله. [14] ( هستندCNTs) یکربن یهانانولوله DDS یهاحامل نیاز مؤثرتر یکیکه 

 یخنث ییایمیاز نظر ش ی خالصها CNT جا کهاز آن. [16-15]بالا دارند  اریبس ژهیسطح و لیبه دل یسلول یدر غشا هاومولکولیب

 نیشود. ایحل کردن آنها در آب انجام م یبرا یرکووالانسیغ ای یکووالانس یعاملدارساز ،نامحلول هستند بهستند و در آ
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 یمتعدد یهایتئور. [17] دهد رییو احتباس تومور را تغ تیکاهش سم ت،یحلالاز قبیل  CNT تیاصلاحات ممکن است ماه

 DFTو محاسبات  MD یهایسازهیبا استفاده از شب ار دارشدهی خالص و عاملهاCNTضد سرطان و  یداروها نیب یهابرهمکنش

ضد سرطان برای درک مکانیسم جذب داروی  TD-DFTو  DFTدر این راستا، محاسبات . [18-17] اندقرار داده یمورد بررس

LND  12بر روی سطح نانو خوشهN12B نتایج نشان دادند که جذب . [19]ند انجام شدLND  1از جایگاه اتمO  در نانو خوشه

B12N12 والانسی شود و فعل و انفعالات عمدتاً ماهیت غیرکوهای فعال میمنجر به هدایت الکتریکی بالاتری نسبت به سایر مکان

عمل  LNDتواند به عنوان یک حامل زیست پزشکی مناسب برای تحویل داروی می B12N12ها نشان داد که های آندارند. یافته

 کند. 

( 10،5کایرال ) f-CNTو  CNTبر روی سطح هر دو  LNDجهت مقایسه رفتار جذب داروی  MDهای سازیدر این تحقیق، شبیه

( بین HBs( و پیوندهای هیدروژنی )vdWدروالسی )های وانعاملی کربوکسیلیک بر برهمکنش هایانجام شدند و اثرات گروه

های عاملی کربوکسیل بر روی حلالیت کایرال بررسی شدند. علاوه بر این که تأثیر گروه CNT/f-CNTو  LNDهای مولکول

 های کربنی در آب نیز مورد مطالعه قرار گرفت.نانولوله
 

 

 

 اسباتیی محروش ها. 2

با  LNDهای داروی مولکول های عاملی کربوکسیل بر برهمکنشبرای مطالعه اثرات گروه MDهای سازیدر این تحقیق، شبیه

دار شده ( خالص و عامل10، 5(. دو نوع نانوتیوب کایرال )2کایرال مورد استفاده قرار گرفتند )شکل  CNT/f-CNTسطح نانوتیوب 

-fبرای ساخت . [20]بودند، انتخاب شدند ساخته شده  Charmm-guiل که با استفاده از سرور آنلاین های عاملی کربوکسیبا گروه

CNT های خارجی گروه عاملی کربوکسیل به صورت تصادفی به دو پایانه و دیواره 24(، 10، 5) کایرالCNT  متصل شدند ) شکل

 ستمی. در هر سندانجام شد . CHARMM36  [22] یروین دانی، با م . Gromacs [21]افزار استفاده از نرم با MD یهایسازهیشب(. 2

 6×6×6با ابعاد  یجعبه مکعب کیدر  یطور تصادفپنج مولکول دارو به و کایرال CNT/f-CNTمولکول نانولوله  کی ،یسازهیشب

 یهاطور کامل توسط مولکولمورد مطالعه به یهاستمی. سدارنددر همه ابعاد قرار  تناوبی یمرز طینانومتر قرار گرفتند که تحت شرا

با  نیسنگ یها، تمام اتم CNT/f-CNT یدر جذب دارو بر رو. [23]شدند دراتهیه یاتک نقطه TIP3Pحلال با استفاده از مدل 

اجازه  یعامل یهاکه در آن گروه خود ثابت شدند تیدر موقع Nm1-kJ. Mol  1000 .-2ی رویبا ثابت ن یفنر فرض کیاعمال 

-و اتم دروژنیه نیب وندیحفظ پ یبرا حرکت کنند. یسازهیآزادانه در جعبه شب توانستندیآب م یهااستراحت داشتند، اما مولکول

دوربرد، از روش  یکیالکترواستات یهامحاسبه برهمکنش یاستفاده شد. برا LINCS تمیدر طول تعادل خود، از الگور نیسنگ یها

استفاده  PMEشبکه مجاور در طول محاسبات  یهاسلول یجستجو یشبکه برا تمیالگور. [24]( استفاده شد PMEاوالد ) -مش -ذره

 Steepest Descent تمیبا استفاده از الگور یانرژ یسازنهیاند، با کمدهیبه تعادل رس یسازهیشب یهاسلول نکهیاز ا نانیز اطم. پس اشد

به  NPTدر مجموعه  یبار و چگال 1 در و سپس فشارشد نگه داشته( کلوین 310 ثابت ) نانوثانیه 20ت  به مد NVT، دما در مجموعه 
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بار با استفاده از روش باروستات  1و فشار  نیکلو 310ثابت  یدر دما هایسازهیشب ت،یشد. در نهاشتهثابت نگه دا ns 20مدت 

Berendsen [24] .  به مدتns 50 و ها صفر بود که بار خالص آن یمعن نیبودند، به ا یخنث یسازهیشب یهاستمی. سندانجام شد

 شد. میتنظ fs 2 یسازهیشب یبرا یمرحله زمان

 

 

 شده در این تحقیق.دار شده با گروه عاملی کربوکسیل مطالعه( خالص و عامل10،5های کایرال ). نانوتیوب2شکل 

 

 

 . نتایج و بحث 3

قورار   یرد بررسو ( موو RMSD) اتمربع انحراف نیانگیمجذر  یهایبا استفاده از منحن یسازهیشب یهاستمیس یداریپا ق،یتحق نیدر ا     

 یسواز هینسبت به سواختار مرجوع در شوروع شوب     یسازهیمولکول در طول زمان شب کی ییجابجا نیانگینشان دهنده م RMSD. گرفت

 الف(. -3)شکل افتندیبه حالت تعادل دست  ns 1پس از   ستمیس هر دوها نشان داد که افتهیاست. 

 
 .سازیبه عنوان تابعی از زمان شبیه  LND /CNTو  LND /f-CNT های ( سیستمvdWی )وان دروالس یانرژ راتییتغو ب(  RMSD الف( . نمودارهای3شکل 
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 (VdWی )وان دروالس یانرژ .1-3

. از ندارائه شدب -3کل محاسبه و در شکایرال  CNT/f-CNTو  LND یهامولکول نیب vdW یهابرهمکنش یانرژ ریمقاد    

 یهااند، برهمکنششده میصفر تنظ یرو CNT/f-CNTو  LND یهاا در مولکولهاتم یجزئ یکه تمام بارها ییآنجا

 یهاو مولکول رالیکا CNT/f-CNT نیب یهااز برهمکنش MD فیتوص جه،یشرکت نکردند. در نت یکل یدر انرژ یکیالکترواستات

LND یهاصرفاً توسط برهمکنش vdW پیوندهای هیدروژنی و (HBs) ب روند کلی کاهشی مقادیر -3 ی شکلهایشد. منحن نییتع

 هانمودار نیا. همچنین، دهندینشان م سازیدر طول مدت شبیه LND /CNTو  LND /f-CNTرا برای هر دو سیستم  vdWانرژی  

-در طول مدت شبیه LND /CNTبیشتر از سیستم  LND /f-CNT ستمی( سvdW) یوان دروالس یانرژ افت و خیزکه  ندنشان داد

و از  دهدیم شیافزا رالیکا در نانولولهنیز را  vdW یهابرهمکنشهای کربوکسیل با گروه یسازعاملبر این که  سازی است. علاوه

-می LND /CNT  ستمیستر از به شکل فاحشی پائین LND /f-CNTسیستم  vdWسازی انرژی نانوثانیه تا پایان زمان شبیه 20زمان 

 f-CNTی با نانولوله تریقو یبیترک لیبا م LND یهامذکور، مولکول یهاستمیر سگرفت که د جهینت توانیم باشد. بنابراین،

کایرال پایدارتر  LND /CNTکمپلکس نسبت به شده کایرال تشکیل LND /f-CNT  کمپلکس دهند. از اینرو،میبرهمکنش 

 (.4 شکلاست)

 
 50و  40،  30،  20،  10 ی به ترتیبساز هیدر پنج زمان مختلف شبکایرال  CNT/f-CNTبا  LND یهامولکول برهمکنش مطابق با کیشمات یهاعکس. 4شکل 

 ثانیه.نانو
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 شعاع ژیراسیون .2-3

 یهامولکول Rg راتییتغ یبررس ،هادارو در اطراف نانوتیوب یهاتجمع مولکول زانیم یبررس یمناسب برا یاز پارامترها یکی    

است.  هیناح کیدر  دارو یهامولکول شترینشان دهنده تجمع ب Rgکاهش  میدانیر که ماست. همانطو یسازهیدارو در طول زمان شب

Rg ریمطالعه، کاهش مقاد نی. در اتها اسبالاتر مولکول یپراکندگ یبالاتر به معن Rg یهایسازهیزمان از شب نیتردر کوتاه 

روند الف -5در شکل  Rg یاست. نمودارهاکایرال  CNT/f-CNTتجمع دارو در اطراف  یدهنده نرخ بالانشان یمولکول کینامید

. دهندینشان م سازیهیدر طول مدت شب LND /CNTو  LND /f-CNT ستمیهر دو س یبرا شعاع ژیراسیون را ریمقاد یکاهش یکل

 یبرا نمودار زیافت و خبه مراتب بیشتر از  LND /CNT برای سیستم  Rgافت و خیز منحنی  نمودارها نشان دادند که ن،یعلاوه بر ا

های دارو در اطراف تجمع مولکول لیکربوکس هایبا گروه یسازعاملباشد و سازی میدر طول مدت شبیه LND /f-CNT  ستمیس

f-CNT  سازیهیزمان شب انیتا پا هینانوثان 20( و از زمان الف -5) شکل دهدیم شیفزاسازی انانوثانیه تا پایان زمان شبیه 20را از زمان 

گرفت که در  جهینت توانیم ن،ی. بنابراباشندیم LND /CNT  ستمیاز س ترنیپائ یبه شکل فاحش LND /f-CNT ستمیس Rgیر مقاد

 LND/f-CNT( 10 ،5داشتند و کمپلکس ) یتربرهمکنش مطلوب و تریقو یبیترک لیم LND یهامذکور، مولکول ستمیس

تجمع  هینانوثان 3ها پس از حدود  CNTدارو در اطراف  یهامولکول دادند. لیتشک  LND/CNT (10، 5) نسبت به مدل یدارتریپا

 است. دهینانومتر رس 2به حدود  یسازهیدر هر شب Rg ریاند و مقادافتهی

 

 (RDFتوابع توزیع شعاعی ) .3-3

در آب  رالیکا CNT/f-CNT سطوح  یبر رو LNDجذب  ندیرا در مورد فرآ یارزشمند نشیب RDF نمودارهای لیو تحل هیتجز    

را  های کایرالنانولولهو  LND نیب یقو یهادهند که برهمکنشیرا نشان م زیت یهاکیپ ب-5در شکل RDF یارائه کرد. نمودارها

 6/1تا  5/0 نیب یادر فاصله رالیکا CNT/f-CNTو  LND یهاکولمول نیب یاصل یهابرهمکنش ها،افتهیدهند. بر اساس ینشان م

قدرت نانومتر بود. مشخص شد که  6/0شده و سطوح نانولوله در جذب یداروها نیسطح برهمکنش ب نیاهده شد و بالاترنانومتر مش

ها به CNTدر  زیت هایپیک .بود کایرال f-CNTدر  RDF زانیبالاتر از م LND یهاو مولکول رالیکا CNT ستمیس در RDFپروفایل

 لیتشک نیو همچن CNT هایدیواره و  LND یهامولکول آروماتیک یهاقهحل نیب Pi-Stackingهای برهمکنش جهینت ادیاحتمال ز

راستا،  نی(. در ا6)شکل (25) است CNT های خارجیوارهیو د LND ی آمیدی مولکولهاگروه نیب Pi-Donor برهمکنشچند 

در نظر  ونانولوله و دار نیب Pi-Stacking هایبرهمکنش جادیا یبرا یتوانند به عنوان مانعیم f-CNTدر  لیکربوکس عاملی یهاگروه

  گرفته شوند.
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در اطراف  LND یدارو هایمولکول RDF( و ب( 10،5کایرال ) CNT/f-CNTدر اطراف  LNDهای داروی . الف( شعاع ژیراسیون مولکول5شکل 

CNT/f-CNT سازی.در طول زمان شبیه (10،5) رالیکا 

 

 
-بین گروه Pi-donorهای همراه با برهمکنش CNTهای جانبی و دیواره LNDهای های آروماتیک مولکولبین حلقه Pi-Stackingهای . برهمکنش6شکل 

 .CNTهای و دیواره LND هایهای آمینی مولکول

 

 

 حلالیت .4-3

( nHBs)یدروژنیه یوندهایدارو ، تعداد پو حلالیت بر جذب  یعامل هایاثرات گروه شتریب یسازشفاف ی، برا قیتحق نیدر ا     

 ،یو تجرب ینظر قاتیتحق جی. بر اساس نتاندمحاسبه شد LND هایو مولکول رالیکا f-CNT لیکربوکس یعامل هایگروه نیب

 f-CNTالف  نشان داد که  -7. شکل (15) کنند تیو ثبات دارو را تقو ندجذب را بهبود ببخش تیظرف توانندیم یدروژنیه یوندهایپ
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 f-CNTو  LND نیب nHBsدهد. حداکثر یم لیتشک یدروژنیه یوندهایپ سازیهیدر طول زمان شب LND هایبه با مولکول رالیکا

 انینانومتر تا پا 30دارو از  هایو مولکول رالیکا f-CNTن یها ب HBدر تعداد  رییبود. نمودار نشان داد که روند تغ وندیپ 5 رال،یکا

،  5) نانوتیوب  در سطح LND یتواند جذب هر پنج مولکول دارویمشاهده م نیا لی. دلاست یشیروند افزا کی یسازهیزمان شب

10 )f-CNT ذکر شده باشد.  یدر محدوده زمان 

-f یبرا ΔGsolد. ها بو( مولکولΔGsol) پوشیآزاد حلال یانرژ قیمحاسبه دق ،ینظر یمیدر ش مهم یهاشرفتیاز پ یکی

CNT/CNT  شدن  دارنشان داد که عامل جیرائه شد. نتاا ب-7محاسبه شد و در شکل کایرالCNT باعث به طور فاحشی  کایرال

باعث  یکربن یهادار شدن نانولولهنشان داد که عامل ΔGsol، و nHBs یهاافتهی .شده استسازی در طول مدت شبیه ΔGsolکاهش 

 دارد. CNT( 10، 5)ت به بیشتری نسب تیحلال f-CNT( 10، 5) ستمیس و شودیآنها م تیو حلال تیش قطبیافزا

 رالیکا CNT/f-CNTو  LND نیشده بجذب مشاهده ندیکرد که فرآ انیب توانیمطالعه، م نیآمده در ادستبه جیاز مجموع نتا

 .دباشیم وابستهواندروالس  یروهایو ن یدروژنیه هایوندی، پ Pi-Stacking مانند ییها( به برهمکنش10،5)

 
کایرال  ΔGsol /f-CNT CNT نمودار تغییرات و ب( کایرال  f-CNT (10,5)با  LNDهای رات تعداد پیوندهای هیدروژنی مولکولالف( نمودار تغیی. 7شکل 

 سازی.در طول زمان شبیه

 

 . نتیجه گیری4

 هایهای مختلف بر روی سطوح نانوتیوبدر موقعیت LNDبرای بررسی فرآیند جذب داروی ضد سرطان  MDهای سازیشبیه     

 f-CNT/CNTهای بین مولکول nHBs، و vdWهای ها، انرژیRDFاستفاده شدند. شعاع ژیراسیون،  f-CNT/CNT( 10، 5کایرال )

های عاملی کربوکسیلیک مورد مطالعه قرار گرفتند. نتایج نشان آب برای تجزیه و تحلیل اثرات گروه/LNDهای کایرال و مولکول

 f-CNTدروالسی بودند، در حالی که و وان Pi-Stackingهای ، برهمکنشکایرال CNTو LNDهای اصلی بین داد که برهمکنش

تشکیل داد.  LNDرا با  پیوندهای هیدروژنیدروالسی و ، وانPi-Stackingهای ای هر سه نوع برهمکنشکایرال به طور گسترده

ها، و پایداری نانولوله vdWهای ش برهمکنشهای عاملی کربوکسیل نیز نقش حیاتی در افزایها با گروه CNTدار کردن عامل

 قطبیت و حلالیت آنها در آب ایفا کرد. 

 



     

 

 

 67  1404 بهار، 48، شماره پانزدهمسال                             و همکاران دهقان

 
( JQCS ) 

  مراجع. 5
[1] Bartlett, J. B., Michael, A., Clarke, I. A., Dredge, K., Nicholson, S., Kristeleit, H., ... & Dalgleish, A. G. 

(2004). Phase I study to determine the safety, tolerability and immunostimulatory activity of thalidomide 

analogue CC-5013 in patients with metastatic malignant melanoma and other advanced cancers. British journal 

of cancer, 90(5), 955-961. 

[2] Galustian, C., & Dalgleish, A. (2009). Lenalidomide: a novel anticancer drug with multiple modalities. 

Expert opinion on pharmacotherapy, 10(1), 125-133. 

[3] Abdallah, A. E., Eissa, I. H., Mehany, A. B., Sakr, H., Atwa, A., El-Adl, K., & El-Zahabi, M. A. (2023). 

Immunomodulatory quinazoline-based thalidomide analogs: Design, synthesis, apoptosis and anticancer 

evaluations. Journal of Molecular Structure, 1281, 135164. 

[4] Kotla, V., Goel, S., Nischal, S., Heuck, C., Vivek, K., Das, B., & Verma, A. (2009). Mechanism of action of 

lenalidomide in hematological malignancies. Journal of hematology & oncology, 2(1), 36. 

[5] Armoiry, X., Aulagner, G., & Facon, T. (2008). Lenalidomide in the treatment of multiple myeloma: a 

review. Journal of clinical pharmacy and therapeutics, 33(3), 219-226. 

[6] Meruvia-Rojas, Y. V., Molina-Montes, E., Hernández-Laguna, A., & Sainz-Diaz, C. I. (2025). Intercalation 

of the anticancer drug lenalidomide into montmorillonite for bioavailability improvement: a computational 

study. Journal of Molecular Modeling, 31(1), 5. 

[7] Jain, K. K. (2012). Advances in use of functionalized carbon nanotubes for drug design and discovery. 

Expert opinion on drug discovery, 7(11), 1029-1037. 

[8] Palaniappan, N., Kujawska, M., & Poturcu, K. (2023). Applications of functionalized carbon nanotubes in 

drug delivery systems. Functionalized Carbon Nanotubes for Biomedical Applications, 117-137. 

[9] Sundararajan, R., & Mallina, S. A. (2018). Preparation, characterization and pH responsive delivery of 

Lenalidomide conjugated Fe3O4 nanoparticles. Research Journal of Pharmacy and Technology, 11(10), 4605-

4612. 

[10] Mallina, S. A., & Sundararajan, R. (2018). Lenalidomide loaded lactoferrin nanoparticle for controlled 

delivery and enhanced therapeutic efficacy. Research Journal of Pharmacy and Technology, 11(9), 4010-4014. 

[11] Karri, V. V. S. R., Dhandapani, N. V., Mannemala, S. S., Radhakrishna, K., Mulukutla, S., & Sudunagunta, 

D. (2017). Ameliorating the antitumor activity of lenalidomide using PLGA nanoparticles for the treatment of 

multiple myeloma. Brazilian Journal of Pharmaceutical Sciences, 53, e15185. 

[12] Gomathi, T., Govindarajan, C., HR, M. H. R., Sudha, P. N., Imran, P. M., Venkatesan, J., & Kim, S. K. 

(2014). Studies on drug-polymer interaction, in vitro release and cytotoxicity from chitosan particles excipient. 

International Journal of Pharmaceutics, 468(1-2), 214-222. 

[13] Harati, H., Morsali, A., Bozorgmehr, M. R., & Beyramabadi, S. A. (2021). β-cyclodextrin-lenalidomide 

anticancer drug delivery nanosystem: A quantum chemical approach. Journal of Molecular Liquids, 344, 

117762. 

[14] Sun, H., She, P., Lu, G., Xu, K., Zhang, W., & Liu, Z. (2014). Recent advances in the development of 

functionalized carbon nanotubes: a versatile vector for drug delivery. Journal of Materials Science, 49(20), 

6845-6854. 

[15] Hashemzadeh, H., & Raissi, H. (2017). The functionalization of carbon nanotubes to enhance the efficacy 

of the anticancer drug paclitaxel: a molecular dynamics simulation study. Journal of Molecular Modeling, 

23(8), 222. 

[16] Kamel, M., Raissi, H., Morsali, A., & Shahabi, M. (2018). Assessment of the adsorption mechanism of 

Flutamide anticancer drug on the functionalized single-walled carbon nanotube surface as a drug delivery 

vehicle: An alternative theoretical approach based on DFT and MD. Applied Surface Science, 434, 492-503. 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1404 بهار، 48، شماره پانزدهمسال                                                           68

 
( JQCS ) 

[17] Zaboli, A., Raissi, H., Farzad, F., & Hashemzadeh, H. (2020). Assessment of adsorption behavior of 5-

fluorouracil and pyrazinamide on carbon nitride and folic acid-conjugated carbon nitride nanosheets for 

targeting drug delivery. Journal of Molecular Liquids, 301, 112435. 

[18] Bibi, S., Ur-Rehman, S., Khalid, L., Bhatti, I. A., Bhatti, H. N., Iqbal, J., ... & Zhang, H. X. (2022). 

Investigation of the adsorption properties of gemcitabine anticancer drug with metal-doped boron nitride 

fullerenes as a drug-delivery carrier: a DFT study. RSC advances, 12(5), 2873-2887. 

[19] Sharifi, S., Sheikhi, M., Shahab, S., Kaviani, S., & Kumar, R. (2022). DFT study on the interaction of 

lenalidomide anticancer drug on the Surface of B12N12 Nanocluster. Letters in Organic Chemistry, 19(7), 583-

595. 

[20] Jo, S., Kim, T., Iyer, V. G., & Im, W. (2008). CHARMM‐GUI: a web‐based graphical user interface for 

CHARMM. Journal of computational chemistry, 29(11), 1859-1865. 

[21] Jo, S., Kim, T., Iyer, V. G., & Im, W. (2008). CHARMM‐GUI: a web‐based graphical user interface for 

CHARMM. Journal of computational chemistry, 29(11), 1859-1865. 

[22] Huang, J., & MacKerell Jr, A. D. (2013). CHARMM36 all‐atom additive protein force field: Validation 

based on comparison to NMR data. Journal of computational chemistry, 34(25), 2135-2145. 

[23] Jorgensen, W. L., Chandrasekhar, J., Madura, J. D., Impey, R. W., & Klein, M. L. (1983). Comparison of 

simple potential functions for simulating liquid water. The Journal of chemical physics, 79(2), 926-935. 

[24] Darden, T., York, D., & Pedersen, L. (1993). Particle mesh Ewald: An N log (N) method for Ewald sums in 

large systems. Journal of chemical physics, 98, 10089-10089. 

[25] Chen, T., Li, M., & Liu, J. (2018). π–π stacking interaction: a nondestructive and facile means in material 

engineering for bioapplications. Crystal Growth & Design, 18(5), 2765-2783. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



     

 

 

 69  1404 بهار، 48، شماره پانزدهمسال                             و همکاران دهقان

 
( JQCS ) 

 

 

 

Effects of chiral carbon nanotube functionalization on anticancer drug adsorption: Molecular 

dynamics simulations 

 

Hamidreza Dehghan 1, Yadollah Saghapour 1, Arezoo Tahan 2*, Shiva Joohari3 

 

1Department of Chemistry, Gac.C., Islamic Azad University, Gachsaran, Iran 

2Department of Chemistry, Se.C., Islamic Azad University, Semnan, Iran 

3Department of Chemistry, Yas.C., Islamic Azad University, Yasuj, Iran 

 

Submited: 04 May 2025, Revised: 16 July 2025, Accepted: 25 July 2025 

  

Abstract 

The adsorption process of the anticancer drug lenalidomide (LND) onto pristine chiral carbon nanotube (CNT) 

and functionalized with carboxyl functional groups (f-CNT) was studied using molecular dynamics (MD) 

simulations. The effects of carboxyl functional groups on the adsorption capacity and solubility of chiral (10, 5) 

nanotubes were investigated. The results showed that LND molecules were significantly adsorbed onto the 

CNT/f-CNT (10, 5) surfaces. Functionalization of chiral nanotubes with carboxyl functional groups also led to a 

decrease in the free energy of solubility (ΔGsol) and the possibility of hydrogen bonding interactions between 

nanotube molecules and water, which resulted in better solubility of chiral f-CNT compared to CNT in water. 

Based on the findings, it can be stated that chiral f-CNT is a potentially more efficient candidate for use as a 

nano-carrier for lenalidomide drug delivery than chiral CNT. 
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