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 چکیده

در دارورسانی هوشمند به کار می روند. با این حال، به دلیل ماهیت غیرقطبی این ترکیبات  نانولوله های کربنی به دلیل زیست سازگار بودن     

به کارگیری آنها در محیط درون تنی محدودیت دارد. برای رفع این محدودیت از عامل دارکردن نانولوله ها استفاده می شود. از ترکیبات 

وله ها استفاده می شود. درک مکانیسم برهم کنش نانولوله با ترکیبات زیستی می زیستی مثل اسیدهای نوکلئیک برای عامل دار کردن نانول

تواند به دارورسانی هوشمند کمک کند. در این تحقیق، برهم کنش چهار همودکاپلیمر از بازهای آلی آدنین، گوانین، سیتوزین و تیمین با 

و تعداد اتم هایی  کاپلیمرودی چگالی مطالعه شد. فاصله ی دو انتهای هر همنانولوله کربنی به روش شبیه سازی دینامیک مولکولی و تئوری تابع

از حلقه های بازهای آلی همودکاپلیمرها محاسبه شد. از این دو کمیت برای محاسبه ی احتمال حضور سیستم در حالت های مختلف استفاده 

برهم کنش محاسبه شد. نتایج نشان می دهد همودکاپلیمرهای  شد. سپس، با استفاده از احتمالات محاسبه شده انرژی آزاد گیبس برای هر

روی سطح نانولوله قرار می گیرند. تعداد منومرهای با  پیریمیدینیدور نانولوله کربنی را احاطه می کنند در حالیکه همودکاپلیمرهای پورینی 

 به دست آمد.  2، سیتوزین و تیمین دار 3، آدنین دار 4در همودکاپلیمر گوانین دار   π-πبرهم کنش 
 
 

 .اسید نوکلئیک، بیوسنسور، دارورسانی، تیمین واژه های کلیدی:
 

 

 . مقدمه1

. یکی از کاربری های مهم آنها دارورسانی هوشمند است. در [1] نانولوله های کربنی در پزشکی کاربری زیادی پیدا کرده اند     

. با این حال، یکی از محدودیت های مهم به کارگیری نانولوله [2] دارو رسانی هوشمند، نانولوله به عنوان حامل دارو به شمار می رود

سلولی را آب تشکیل می دهد و نانولوله ها نیز غیرقطبی  . از آنجا که بیشتر محتوای[3] ها تجمع آنها در محیط های درون تنی است
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. برای برطرف کردن این محدودیت [4] هستند، با قرار گرفتن نانولوله در محیط سلولی تجمع بین مولکول های نانولوله رخ می دهد

راه های مختلفی ارایه شده است. عامل دار کردن نانولوله یکی از متداول ترین راه ها در این زمینه به شمار می رود که به دو صورت 

می شود. علی  الانسی به نانولوله متصلو. در عامل دارکردن شیمیایی عامل قطبی با پیوند کو[5] و فیزیکی صورت می گیردشیمیایی 

رغم به کار گیری عامل دار کردن شیمیایی، مشکلات تکنیکی محدود کننده ای در این روش وجود دارد که تغییر ساختار نانولوله 

غیرقطبی برای افزایش حلالیت -پلیمر با ماهیت دوگانه قطبی. در عامل دار کردن فیزیکی از یک مولکول [6] از آن جمله است

نت ها و اسیدهای نوکلئیک از جمله ترکیبات موثر در این روش به ا. پپتیدها، پلیمرهای سنتزی، سورفکت[7] نانولوله استفاده می شود

. در عامل دار کردن فیزیکی، گروه عاملی با ماهیت دوگانه از قسمت غیر قطبی با نانولوله و از قسمت قطبی با [8] شمار می روند

. بنابراین، باعث جلوگیری از تجمع نانولوله می شود. ترکیبات زیستی به دلیل سازگاری با محیط درون [9] حلال برهم کنش می دهد

تنی در برهم کنش فیزیکی با نانولوله ها بیشتر مورد توجه محققان قرار دارند. با این حال، اطلاعات کمی در مورد مکانیسم برهم 

 . [11-10] نولوله ها وجود دارد و استفاده یک گروه عاملی مناسب به صورت آزمون و خطا صورت می گیردکنش این ترکیبات با نا

در این پروژه، برهم کنش چهار همو دکاپلیمر از آدنین، گوانین، سیتوزین و تیمین با نانولوله کربنی به روش شبیه سازی دینامیک 

موجود مقایسه شده و توافق  مورد مطالعه قرار گرفته است. نتایج به دست آمده با شواهد تجربیو تئوری تابعی چگالی مولکولی 

 خوبی نشان می دهد.
 

 ی محاسباتیهاروش. 2

مرها با استفاده از نرم پلیبازهای آلی آدنین، گوانین، سیتوزین و تیمین طراحی شد. ساختار همودکا  نوکلئوتید پلیمر ده تایی از     

مرها در پلی. ساختار بهینه ی این همودکا[12] بهینه سازی شد 31G-6با تابع پایه  B3LYPافزار گوسین و روش تئوری تابعی چگالی 

 نشان داده شده است. 1شکل 
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 ساختار فضایی همودکا پلیمرهای طراحی شده از نوکلئوتید بازهای آدنین، گوانین، سیتوزین و تیمین .1شکل
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آنگستروم طراحی شد. از آنجا که پارامترهای میدان نیروی نانولوله های کربنی به طور  46/7با قطر  (5 ,6)ساختار نانولوله کایرال 

. برای به کارگیری [13] پیش فرض در نرم افزار گرومکس وجود ندارد، از نرم افزار امبرتولز برای تعیین این پارامترها استفاده شد

 31G-6و تابع پایه  B3LYPامبرتولز به ساختار بهینه نانولوله نیاز است. ساختار این نانولوله با استفاده از روش تئوری تابعی چگالی 

 .نشان داده شده است 2بهینه سازی شد. ساختار نانولوله بهینه شده در شکل 
 

 
 

 

 ساختار بهینه نانولوله کربنی طراحی شده .2شکل

آنگستروم درنظر گرفته شد که از طول همودکاپلیمرهای طراحی شده کمی بزرگتر است. براساس  10/83طول این نانولوله 

کربنی در مرکز این جعبه ساختارهای طراحی شده برای همودکاپلیمرها و نانولوله کربنی چهار جعبه شبیه سازی طراحی شد. نانولوله 

ها قرار داده شد. هر یک از همودکاپلیمرها به طور تصادفی در جعبه های شبیه سازی قرار داده شدند. سپس، هر یک از جعبه های 

، پر شدند. از آنجا که گروه های فسفات [14] که سازگار با میدان نیروی امبر است TIP3Pشبیه سازی به وسیله آب های مدل 

یون سدیم جهت خنثی سازی اضافه شد. از الگوریتم نزول  9نوکلئوتید دارای بار منفی است، به هریک از جعبه های شبیه سازی 

شیب برای حداقل کردن انرژی سیستم های طراحی شده استفاده شد. سپس هر یک از سیستم های طراحی شده طی دو مرحله در 

فمتوثانیه برای هر یک از  2نانوثانیه با گام  250به تعادل رسیدند. در مرحله پایانی شبیه سازی به مدت  NPTو  NVTجموعه های م

و برندسن برای کنترل فشار و دمای سیستم استفاده شد. محاسبات  V-rescaleسیستم های طراحی شده انجام شد. از الگوریتم های 

 .[15] انجام شد 5.1.2با میدان نیروی امبر و نرم افزار گرومکس نسخه  شبیه سازی دینامیک مولکولی

 

 

 . نتایج و بحث 3

بین همودکاپلیمرهای مورد مطالعه و نانولوله کربنی از آنالیز انرژی آزاد استفاده شد. برای تعیین  برای بررسی برهم کنش    

دارد، از این قاعده استفاده شد که بازی که تمام یا حداقل نیمی از اتم های  این که کدام باز با نانولوله کربنی برهم کنش 

 (.3دارد )شکل  نی باشد با آن برهم کنش آن در فاصله شعاع واندروالسی از نانولوله کرب
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 شماتیک فاصله بین یک حلقه از نانولوله کربنی با حلقه باز آلی سیتوزین .3شکل

بین صفر تا ده تغییر می کند. برای آنالیز  از آنجا که هر همودکاپلیمر ده دنباله دارد تعداد دنباله های درگیر در برهم کنش 

انرژی آزاد به دو معیار نیاز است که یکی از این معیارها توزیع تعداد زنجیره های جانبی است که با نانولوله کربنی برهم کنش 

صورت شماتیک در شکل دارند و از قاعده بالا به دست می آید. معیار دیگر فاصله انتها تا انتهای هر همودکامر است که به  

 زیر نشان داده شده است. 

 

 dC10شماتیک فاصله انتها تا انتها در همودکاپلیمر  .4شکل
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 .معیار تعداد اتم های بازهای آلی که در فاصله شعاع واندروالسی از نانولوله کربنی قرار دارند به صورت زیر به دست آمد

 

 )آبی( dT10)سبز( و  dG10)قرمز(،  dC10)سیاه(،  dA10تعداد اتم های حلقه های باز آلی که در فاصله واندروالسی از نانولوله کربنی قرار دارند.  .5شکل

مرهای مختلف در طول زمان شبیه سازی محاسبه شد. نتایج در شکل زیر گزارش پلیبه طور مشابه فاصله انتها تا انتها برای همودکا

 است: شده

 

 )آبی( dT10)سبز( و  dG10)قرمز(،  dC10)سیاه(،  dA10فاصله دو انتهای همودکاپلیمرها.  .6شکل

 فراوانی دو معیار محاسبه شده در طول زمان شبیه سازی با استفاده از رابطه زیر برای محاسبه انرژی آزاد استفاده شد:

(1)            
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نتایج در  دماست. بر اساس این رابطه دیاگرام های انرژی آزاد برای دکامرهای مختلف محاسبه شد. Tثابت بولتزمن و  که در آن 

 شکل های زیر گزارش شده اند.

 

 دارند آنالیز انرژی آزاد برای دنباله هایی از همودکاپلیمرهای مورد مطالعه که با نانولوله کربنی برهم کنش  .6شکل

دارند. نتایج را می توان  با توجه به شکل ها مشخص می شود که کدام دنباله های همودکاپلیمر با نانولوله کربنی برهم کنش 

 ،7و  6، 4، 1دنباله های  dG10برای  ،8و  7دنباله های  dC10برای  ، 5و  4، 3دنباله های  dA10برای  به صورت زیر خلاصه کرد:

 .8و  7دنباله های  dT10برای 

بیشتری نسبت به دکامرهای با باز پیریمیدینی دارند. برای این  مشاهده می شود که دکامرهای با باز پورینی برهم کنش 

موضوع می توان دو دلیل در نظر گرفت: اول این که بازهای پورینی دو حلقه ای هستند و احتمال این که تعداد اتم بیشتری از آنها در 

است که دکامرهای با باز پورینی دور نانولوله  فاصله واندروالسی از نانولوله کربنی قرار گرفته باشد بیشتر است. احتمال دوم این

پیچیده شده باشند در حالی که دکامرهای با باز پیریمیدینی در طول نانولوله کربنی قرار گرفته اند. برای بررسی احتمال دوم، ساختار 

ه دست آمد. نتایج در شکل های از شبیه سازی دینامیک مولکولی ب dT10و  dG10میانگین نانولوله کربنی به همراه همودکاپلیمرهای 

 زیر نشان داده شده است.
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 .که در طول نانولوله کربنی قرار گرفته است dT10که دور نانولوله کربنی پیچیده و  dG10شماتیک ساختار میانگین  .7شکل

 کند.مشاهده می شود که شکل های بالا نتایج حاصل از انرژی آزاد را تایید می 
 

 . نتیجه گیری4

در این پروژه برهم کنش نانولوله کربنی با چهار همودکاپلیمر تک زنجیره اسید نوکلئیک به روش شبیه سازی دینامیک مولکولی      

 و تئوری تابعی چگالی مورد بررسی قرار گرفت. از آنالیز انرژی آزاد، دنباله هایی از همودکاپلیمرها که درگیر برهم کنش 

دو کمیت فاصله ی انتها تا انتها و تعداد اتم هایی از باز آلی که در فاصله ی واندروالسی از نانولوله قرار دارند  شدند. هستند مشخص

نتایج نشان داد که همودکاپلیمرهای پورینی برهم محاسبه شدند. از این کمیت ها برای محاسبه ی انرژی آزاد گیبس استفاده شد. 

اپلیمرهایی پیریمیدینی دارند. این نتایج با نحوه آرایش همودکاپلیمرها با نانولوله کربنی تایید بیشتری نسبت همودک کنش 

 . شد
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Abstract 

Carbon nanotubes are used in smart drug delivery due to their biocompatibility. However, due to the non-polar 

nature of these compounds, their use in the in vivo environment is limited. To solve this limitation, 

functionalization of nanotubes is used. Biological compounds such as nucleic acids are used to functionalize 

nanotubes. Understanding the interaction mechanism of nanotubes with biological compounds can help in smart 

drug delivery. In this research, the interaction of four homocopolymers of organic bases adenine, guanine, 

cytosine and thymine with carbon nanotubes was studied by molecular dynamics simulation and density 

functional theory. The distance between the two ends of each homocopolymer and the number of atoms of the 

organic base rings of the homocopolymers were calculated. These two quantities were used to calculate the 

probability of the system being in different states. Then, the Gibbs free energy for each interaction was 

calculated using the calculated probabilities. The results show that purine homocopolymers surround the carbon 

nanotube, while pyrimidine homocopolymers are placed on the surface of the nanotube. The number of 

monomers with π-π interaction in homocopolymer with guanine 4, adenine 3, cytosine and thymine 2 was 

obtained. 
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