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 مقدمه  -1

  یل آلانینپپتید دی فن -1-1

 هایظم، کریستالر منبسیا لوله/میکرولولهنونا صورتبه خودآراشدن با قابلیت دوتایی پپتیدی آلانین،فنیلدی مولکول   

گاهی این واحدهای ساختاری در محیط آبی هنگام خودآرایی به صورت نانو  .باشدمی نانوجنگل و نانوسیم میکرومتری،

    .(Liu, 2005) حفره در می آیند

  فولیک اسید-2-1

مکمل از کمبود  مصرف شود ووبات یافت میحب در است که عمدتا   9B اسید فولیک، فرم ساختگی و مصنوعی ویتامین    

به کاهش سطح هموسیستئین کمک، و از بروز نقایص تولد و  9B ی و متعادل ویتامینکند. مصرف کافآن پیشگیری می

 .(Muralidharan, 2016 ) سرطان پیشگیری می کند

 روش-2
افزار این بخش با نرمهای سازیی شبیه،همهدر این پژوهش از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی استفاده شده است    

ی مکعبی با اعمال شرایط مرزی از جعبه و انجام شده SPC/Eو مدل آب  Amber03یروی ، میدان ن2021گرومکس 

انرژی آزاد  یهاند. محاسبسازی قرارگرفتهی شبیهطور تصادفی در داخل جعبهبههای مختلف شده و گونهسه بعدی استفاده

 یبق رابطهط (Park, 2003) با دو روش پتانسیل نیروی متوسط اسید فولیکو  یدیپپت یمل نانوحفرهاحاتصال 

 .(Homeyer, 2012 ) استشدهبولتزمن انجام -و مساحت سطحی پویسون( 1)رابطه یسکنیجارز

 (1) 

 رییگنتیجهبحث و  -3
با روش  NPTو در انسامبل  نیکلو 310 یدر دما یدیپپت یبه حامل نانوحفره اسید فولیکاتصال  بسیآزاد گ یانرژ       

 و  -60/8±14/0برابر  بیرتبه ت (1)جدولبولتزمن سونیپو یو روش مساحت سطح (1)شکل پتانسیل نیروی متوسط

 ای یبارگذار ندیگرفت که فرآ جهینت توانیم ریمقاد نیآمده است که با توجه به ادست مول به رب یلوکالرکی -14/0±10/9

 .باشدیطلوب مم یکینامیدر حامل از نظر ترمود دیاس کیشدن فولکپسوله
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نسبت به تغییر فاصله مركز جرم نمودار تغییرات انرژی آزاد :  1شکل 

 حامل و فولیک
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 تزمنبول -پویسون روش از حاصل ترمودینامیکی ترهایپارام:   1 جدول

 نوع انرژی انرژی)كیلو كالری بر مول(
87/40- eleG∆ 
89/21- vdwG∆ 
54/56 polarG∆ 
26/2- nonpolarG∆ 
48/8- PBSAG∆ 
62/0 T∆S 
10/9- ∆G binding 


