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 ( 1401/ 14/08 :يینها نسخة افتي در ؛ 14/02/1401  :مقاله افتي )در

 دهیچک
تابعی   ةنظري   ةبررسی شدند. مطالعات بر پاي   (Zigzag)  و زيگزاگ  (Armchair)  های آرمچيربا نانوحلقهای  اندیبازهای    در اين پژوهش برهمکنش

است. برای بالا بردن دقت مطالعه از تصحيح انرژی واندروالسی ناشییی از بییرهمکنش دوقطبییی اسییت اده   B3LYPچگالی براساس تابعی هيبريدی  
های نانوحلقه مشاهده نشد. اين موضوع نشان از جذب فيزيکی بين نانوحلقه و پايه ابای اندیخالص بين پايه های  یکاست. انتقال بار الکتري   شده
 <سيتوزين  <آدنين  <( به ترتيب به صورت گوانين 0/15زيگزاگ ) ةنانوحلق( و 9/9کربنی آرمچير) ةنانوحلقاست. مقدار برهمکنش بين  ای  اندی

 را دارد.ای اندیيابی مولکول توالی( توانايی 9/9آرمچير) ةنانوحلق . بنابراين احتمالاًاستتيمين  <سيتوزين   < نگواني ≈ تيمين و آدنين 
 
 

 یواندروالس حيتصح ،اتصال یانرژ ،یچگال یتابع ةي نظر ،یکربن ةنانوحلق ،یان ا ید یابي یتوال :ید یکل یهاهواژ
 

 مقدمه .1
عنوان حامل اصلی کدهای   هب 1ای انپس از شناسايی مولکول دی

نحو  بتوانند  تا  شدند  آن  بر  محققان  انسان  بدن  توالی  ة  ژنتيکی 

های ژنوم را در طی سال  ةپروژبرای همين  .    ژنوم انسان را بيابند

طور کامل شناسايی  ه  انجام داده و ژنوم انسان را ب  2003-1990

با شناخت نحو  تغييرات )جهش(  توالی ژن میة  کردند.  به  توان 

های نوظهور پی برد.  بيماریها و همچنين عوامل بروز  وللسدر  

می ادامه  برخی  در  انتقال  از  راه حل  يافتن  و  پيشگيری  با  توان 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. DNA 

. مولکول  [ 2و    1]   های آينده نيز جلوگيری کردها به نسلبيماری

چهار  اندی از  دست  (G)3گوانين   (،A)2آدنين   بازای  جزء    ةکه 

سيتو   (T)5تيمين  ،هستند  4پورين دست  (،C)6نيزو  عضو  ة  که 

های مرسوم . يکی از روشاست ، تشکيل شدههستند  7پيريميدين

.  [ 4و    3] است ها  نانوح رهای است اده از  انيابی دیتوالی  ةدر زمين
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

2. Adenine 

3. Guanine 

4. Purine 

5. Thymine 

6. Cytosine 

7. Pyrimidine 
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 1ةها به اين صورت است که تك رشتروش کار در اين دستگاه

-ای را  به کمك ميدان اعمالی از ميان نانوح ره عبور میاندی

-ان های دیبازت اوت بين    ،گيری جريان عرضیبا اندازه  دهند و

را مشاهده با  کنندمی ای  اين بخش  در  لبعامل.  کردن   نانو ة  دار 

های  لوله. نانو [ 5]   توان ميزان حساسيت آن را تغيير دادح ره می

الکترونی، مکانيکی، شيميايی و  مجموعه  ازکربن   از خواص  ای 

] دارويی   علاوه [ 6برخوردارند  کربنی  لولهنانو   اين   بر  .  های 

کار روند. اين ه  ها ببيومولکول  ةکنند  جاهتوانند به عنوان جابمی

جاب  مواد در  بالايی  بيومولکولهتوانايی  به  ی  هاجايی  مختلف 

می دارندها  داخل سلول بنابراين  نقش،  ايجاد   یتوانند  در  کليدی 

نوينروش کنند  در  های  اي ا  پزشکی  تعيين [ 7]   کاربردهای   .

بيومولکول  ةو حن با  نانومواد  اسيدهای   ها برهمکنش  مانند 

دیباز  در  نوکلئيك پروتئينانهای  از ای،  آمينواسيدها  و  ها 

است  برخوردار  بالايی  می  ؛اهميت  مطالعات  اين  به زيرا  تواند 

پاي بر  درمان  و  اين    هایويژگی  ةطراحی  در  شود.  منجر  فردی 

مين ميزان قدرت  ختزيادی برای    هایآزمايشزمينه محاسبات و  

دی های  باز  بين  گرفتهانبرهمکنش  صورت  نانوذرات  و    ای 

اين امکان را به   ،دليل دارا بودن ابعاد کوچكه  است. نانو مواد ب

برهمکنشما می با تك مولکول رادهند که    های صورت گرفته 

با نانو مواد  ای اندیهای توالی انرژی اتصال بازبررسی کنيم.  نيز

-8کنند ] پيروی می    G > A > T > C  د از ترتيب رادر اغلب مو 

10 ].  ( نانولوله  تئوری  )5،5محاسبات  و  گازی 10،0(  فاز  در   )

داده11]  نشان  را  مشابهی  توالی  در [  محلول  در حالت  ولی  اند 

گزارش   A > G > T > C  ةنتيجآب   اتصال  انرژی  توالی  در 

اومادوی و همکاران ] شده   نا[ ت کيك مي12است. در پژوهشی 

با  ای  اندیبازهای   همچنين  و  گرافن  با    ةنانولولبا  را  کربنی 

تابعی    ةنظري با  و چنين    M06-2Xتابعی چگالی  کردند  بررسی 

بازهای   با  نانولوله  برهمکنش  انرژی  بزرگی  که   گرفتند  نتيجه 

می  ایاندی پيروی  مقابل  ترتيب  و   G > T ≈ A > Cکند:  از 

پيروی   G > A > T > Cب  يتبرهمکنش گرافن با اين بازها از تر

بزرگی    ،تئوری تابعی چگالی  ةپاي کند. اسلامی و همکاران بر  می

-کربن را با باز-بورون  ةگرافن گونة  انرژی برهمکنش نانوص ح

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Single strand 

 < A > T > Cدر حالت بدون محلول با ترتيب:    ایاندیهای  

G    صورت:  ه  و در حضور محلول بA > C > T > G     نتيجه

های اتصال  متعددی نيز انرژیهای تجربی  يشام[. آز13گرفتند ] 

کربنی   ةدر برهمکنش با نانولول  ایاندیبرای بازهای  را    مختل ی

ها  دست آوردند که اين ت اوته  بتك ديواره و کريستال گرافيتی 

 14]   داشتند  يك  به دليل شرايط آزمايشگاهی مختل ی بود که هر

گر .  [ 15و   صورت  آزمايشگاهی  کارهای  ميان  اين  تفدر  در  ه 

از جنس   2هايی زمينه، لی و همکاران با است اده از ايجاد نانوح ره

ديوارهة  نانولول تك  سيليکونی کربنی  وي ر  روی  بر  و    3ای 

نحو اندازه نانولوله  ةگيری  ميان  از  گذرنده  يونی  جريان  ها تغيير 

توانستند  ،ایاندی ةرشتدر دو حالت حضور و عدم حضور تك 

 1هايی با قطر  م دهند. در اين کار آنها نانوحلقهاجيابی را انتوالی

با    2تا   ديگری  آزمايش  همچنين  بودند.  کرده  توليد  نانومتر 

نانوحلق از  با قطر دهانتك ديوارهة  است اده  انجام   2  ةای  نانومتر 

شد و در آن نيز تغيير در جريان يونی گذرنده از نانولوله بر اثر 

رشت تك  گزارش  ایاندی  ةعبور  مناسب    را  تحليل  اما  کردند، 

آزمايش  انجام  به  منوط  را  خود  مشاهدات  و  برای  بيشتر  های 

 [. 17و  16های مناسب دانستند ] سازیشبيه

در اين مقاله با توجه به نياز پيش آمده برای تحليل دقيق از  

در حين عبور از داخل نانولوله    ای اندیبرهمکنش بازهای  ةنحو 

بر جريان يونی عبوری از نانوحلقه،   ر ثيأتداخلی آن و    ةبا ديوار

برهمکنش   ما که  شديم  آن  حضور   ایاندیبازهای    بر  در 

ديواره لولهنانو  تك  و    4ای های  به    را   زيگزاگهمچنين  آرمچير 

در ابتدا تابعی چگالی، بررسی کنيم. در اين مطالعه    ةکمك نظري

يکديگرانهای دیبازت کيك    ميزان از  نانوحلقه  ای  با  توسط  ها 

. در ادامه با تغيير  شودانجام می  واندروالسیپيوند  شدت  رسی  رب

در   فاصله ثيرِ أت  و مرکز نانوحلقه ایاندیبازهای  بين ةدر فاصل

مقدار  را  اتصال  انرژی   سه  آنگستروم،    1/ 5و    1/ 0،  0/ 5برای 

دهد نتايج ما نشان میکنيم.  مطالعه مینسبت به حالت بهينه شده  

چهار   ميان  از  مختلف،    ةلقحو نان که  قطرهای  با  اوليه  آرمچير 

های تحت مطالعه در اين  ( بهتر از ساير نانوحلقه9,9)  ةنانوحلق
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

2. Nanopore 

3. Silicon wafer 

4. Single Walled Carbon Nano Tube’s – SWCNT’s 
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دهد. ترتيب بزرگی انرژی پژوهش ت کيك بين بازها را انجام می

ب قبلی  ه  اتصال  نتايج  با  مطالعه  اين  در  آمده  دارددست     ؛تطابق 

وت  ا [. اين ت19و    18عوض شده است ] T و    Cهر چند جای  

در قطر    ، جای نانوتيوپه  تواند ناشی از است اده از نانوحلقه بمی

ب تابعی  يا  و  بين ه  مت اوت  در  باشد.  محاسبات  در  رفته  کار 

( از بقيه بهتر عمل کرد و  0,15)   ةهای زيگزاگ، نانوحلقنانوحلقه

ه  ب  G> A> T> Cصورت  ه  ترتيب بزرگی انرژی اتصال در آن ب

 .دست آمد

 

 ی زساشبیهروش  . 2
اين پژوهش مورد نظر است  مهم  ت کيك  ترين عاملی که در 

به   بازها  اتصال  است.  وسيلة  انرژی  يکديگر  از    نانوحلقه 

  پيوند فضايی هر پيوند نسبت به نانوحلقه و اهميت    ة  هندس 

است  گرفته  قرار  توجه  مورد  مناسب  .  واندروالسی  ت کيك 

بازهای   اتصال  برای    ای ان دی انرژی  بزرگ  چالش  يك 

است   ی ب تجر  کارها  تئوری  و  برای    کارها  انرژی    ة محاسب . 

تني اتصال   هم  در  که  است  محاسباتی  روش  به  دگی  نياز 

فوک  -ها را با دقت خوبی شرح دهد. روش هارتری الکترون 

می   تخمين  هست  آنچه  از  کمتر  را  هيدروژنی  پيوند  قدرت 

تقريب [ 20]   زند  ازجمله  برای  .  است اده  مورد  -سامانه های 

بس  چگالی    ة نظري   ی ا ذره های  با  است تابعی  محاسبات  در   .

قدرت پيوند هيدروژنی را    LDAتابعی چگالی، تابعی    ة نظري 

می  محاسبه  تقريب  زياد  نسبت    GGAکند.  دقت    LDAبه 

  B3LYPبهتری دارد اما باز هم کافی نيست. تابعی هيبريدی 

جمله  تبادلی    در پارامتر    سه   با   1بك   شامل  و  بخش  است 

همبس شامل   ]     2LYPتابعی    با ی  تگ تابعی     [. 22و    21است 

خطای   کاهش  با  تابعی  علی -خود اين  هزين انرژی    ة رغم 

پيوند   انرژی  تعيين  در  بالاتری  دقت  از  محاسباتی،  بالای 

تابعی  ساير  به  است نسبت  برخوردار  با   ، ها    همه   اين   ولی 

پيوند هيدروژنی  انرژی اتصال    ، های متداول مانند ساير تابعی 

مقدا  از  کمتر  وا را  می پيش قعی  ر  اين    . کند بينی  رفع  برای  ما 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Becke 

2. Lee-Yang-Paar 

نيز است اده کرديم    DFT-D3  ی تصحيح واندروالس مشکل از  

را   نتايج  دقت  و  اصلاح  را  برهمکنش  دنباله  در  تغيير  تا 

دستور   نوار  در  که  است  لازم  کار  اين  برای  دهيم.  افزايش 

گريم   3مربوط   ة جمل  پراکندگی  تصحيح  اضافه    3d  4به  را 

برای   ما  مد ترسي کنيم.  مورد  م  ساختارهای  ابرالکترونی  ل 

از   محاسبات  انجام  و   پاية    توابع   مجموعه بررسی 

  6-31G(d,p)    کرديم برای است اده  متناظر  موج  تابع    .بسط 

کوچك   آرمچير   های نانوحلقه   قطر  از  مطالعه  ترين  دراين 

با    آنگستروم   13/ 57تا    9/ 49 که  شد  قطر  انتخاب  ميانگين 

ب در تناس ای  ان بازهای دی  نانوحلقه اشن ب  از رابط د. قطر    ة ها 

 زير طبق مرجع محاسبه شدند:  

cna c
d



−
=

3
 

آن  که   کربن  C-Caدر  پيوند  و  -طول    ةنانوحلقنوع    nکربن، 

 .است  (n, nآرمچير )

کوچك  از  هم  زيگزاگ  های   تا  9/ 45ترين  قطرنانوحلقه 

است.   11/ 73 متغير  نانوحلق  آنگستروم  و    5/ 55  آرمچير  ةطول 

که  میور  اياد  است.آنگستروم    4/ 99  زيگزاگ ة  نانوحلق شويم 

کوچك به  ةلولنانو   ترينطول  مربوط   5سيکلوپارافنيلين  آرمچير 

 ةپهنای يك حلقة  و به انداز  سنتز شده  2008سال    که دراست  

نانو کوچك  [.23]   است بنزن   به   لولهترين  مربوط  قطر  نظر  از 

با  در ادامه  .  [ 24]   داردنانومتر    0/ 43که قطر    است (  2,2آرمچير )

حلقهش  افزاي )بنزن(تعداد  گوشه  شش  نانوحلقه  های   قطر 

ابتدا  ةهم  يابد.افزايش می با کمترين    ساختارها در  به ساختاری 

 ای که نيروی بين اتمی به کمتر از  گونهه  بهينه شدند، ب  ژیانر

eV/Å 020 /0 .برسد 

-اندی)باز    سامانهانرژی اتصال از اختلاف بين انرژی کل   

ای  اندیهای نانوحلقه و بازهای  موع انرژینانوحلقه( و مج-ای

 برهمکنشی محاسبه شده است.  منزویدرحالت 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

3  . Empiricaldispersion=gd3 

4  . Grimme's dispersion correction 

5. Cycloparaphenylene 
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 ی.اانید ایبازه هایل هؤم مربوط به يرتصو. 1 شکل

 

BE t r NucE E E = − −                                )1( 

ای،  انباز دی-نانوحلقه  ةسامانط به انرژی کل  بو مر که در آن  

مربوط به انرژی کل    مربوط به انرژی کل نانوحلقه و    

]   ای اندیبازهای   شده  28-25است  محاسبه  انرژی  مقدار   .]

نظري محاسبات  پاراگراف    ةتوسط  دو  به  توجه  با  تابعی چگالی 

ييد أتکه اين خود    را دارندتمی  قبلی کمترين مقدار نيروی بين ا

محا  ةکنند بودن  ساختارها  درست  به  مربوط  البته  است سبات   .

[. برای  29است ]  اين شيوه از محاسبات در مقالات مرجع آمده

تغيير انرژی اتصال  "درستی ساختار کمپلکس نيز در بخش    تأييد

فاصله به  فاصل  ،"نسبت  تغيير  باز    ة با  و  نانوحلقه  ای اندیبين 

رت  شود که محاسبات برای آن نيز به درستی صو داده می  اننش

پيشگرفته محاسبات  درستی  اثبات  نوع  اين  در  است.    ةمقالتر 

 [ شده30مرجع  است اده  با  [  محاسبات    ی افزارنرم  ةبست  است. 

 . است اجرا شدهگوسين 

 
 

 گیریبحث و نتیجه . 3
ب آمده در چهار بخش مورد بحث و بررسی قراره  نتايج    دست 

 .هند شدهای جداگانه ارائه خواگيرد که در ادامه در بخشمی

 

 آرمچیر و زیگزاگ ۀنانوحلقای،  ان. بازهای دی1. 3

دی  1شکل  طابق  م بازهای  تخت انتمامی  هندسی  نظر  از   1ای 

اين  بودن  آروماتيك  خاصيت  دليل  به  ات اق  اين  هستند. 

 ها است. مولکول
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Planar 

ت  ةنظري در  مناسب  خروجی  چگالی  نظريتابعی  با    ةطابق 

که با    دارد  شيونانسيل  کوپمن برای تعيين الکترون خواهی و پت

شوند  می   صورت زير تخمين زدهه  ب  (3)و    (2)است اده از روابط  

 [32-31 :] 

(2)                                               ,EA LUMO= − 

(3                      )                         ,IP HOMO= − 

گ  و  لومو  هومو،  ترازهای  به  مربوط  برای  مقادير  متناظر  اف 

پايبازها باندی  ةی  جدول  ه  ای  در  خلاصه  است. آمده  1طور 

ای با  انهای دیساختارهای پايه  سازیبهينهدقت محاسبات برای 

نانوحلقه به  مربوط  يکسانمحاسبات  زيگزاگ  و  آرمچير   های 

تابعی پاية    B3LYP  است و محاسبات توسط  توابع  و مجموعه 

6-31G   [ 32]   است  شدهانجام . 

مت اوت   ديگر  مراجع  نتايج  با  مقايسه  در  حاضر  کار  نتايج 

به دليلاست.   پاي  اين  ه  ب  ةت اوت در طول نانوحلقه و مجموعه 

محاسبات در  رفته  دوره  ،کار  همچنين  از  و  برخی  بودن  ای 

به به  است مراجع اشاره شده    ساختارهای مربوط  نتايج مربوط   .

جدول   در  ما  نانوحلقه  3و    2محاسبات  و  هبرای  آرمچير  ای 

 . است  زيگزاگ آمده

به   مربوط  ساختار    ، ها نانوحلقه   ساختارهای تصاوير  که 

در    ، استآرمچير و زيگزاگ گرفته شده   های هريك از نانولوله 

جانبی   و  بالا  نمای  همراه  دو  نانوح   ة انداز به  های  لقه قطر 

زيگزاگ  و  آرمچير  ترتيب    کربنی  آورده    5و    4جدول    در به 

تمام  است.  شده  مطالعه انوحلقه ن در  مورد   های 
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 .31G(d,p)+vdw-6و  31G(d,p)-6 ةپاي در توابع  B3LYPای با تابعی انمقادير ترازهای هومو، لومو و گاف برای بازهای دی. 1  جدول
DNA Method HOMO LUMO H-L Gap 

 

ين آدن  
6-31G(d,p) 86/5-  77/0-  10/5  

 + vdw 86/5-  77/0-  10/5  
 

 تيمين
6-31G(d,p) 57/6-  03/1-  54/5  

 + vdw 57/6-  03/1-  54/5  
 

 سيتوزين 
6-31G(d,p) 21/6-  79/0-  42/5  

 + vdw 14/6-  79/0-  36/5  
 

 گوانين 

6-31G(d,p) 52/5-  04/0-  48/5  

 + vdw 52/5-  04/0-  48/5  

 

 . 31G(d,p)-6 ةپاي تابع و  B3LYPهای آرمچير با تابعی مقادير ترازهای هومو، لومو و گاف برای نانوحلقه. 2 جدول

 CNT(n,n) HOMO LUMO H-L Gap ها نانوحلقه
C56H28 CNT(7,7) 10/5-  74/1-  36/3  

C140H28 CNT(7,7) 49/4-  58/2-  91/1  

C168H28 CNT(7,7) 07/4-  07/3-  00/1  

C64H32 CNT(8,8) 17/5-  74/1-  43/3  

C160H32 CNT (8,8) 35/7-  46/2-  89/4  

C72H36 CNT (9,9) 23/5-  73/1-  50/3  

C80H40 CNT (10,10) 27/5-  72/1-  55/3  

 

 . 31G(d,p)-6 ةو تابع پاي  B3LYPهای زيگزاگ با تابعی مقادير ترازهای هومو، لومو و گاف برای نانوحلقه. 3 جدول

 CNT(n,n) HOMO LUMO H-L Gap ها نانوحلقه
C48H24 CNT(12,0) 94/3- 04/3- 90/0 

C52H26 CNT(13,0) 89/3- 11/3- 71/0 

C56H28 CNT(14,0) 94/3- 11/3- 77/0 

C60H30 CNT(15,0) 89/3- 18/3- 67/0 

 

   .است های هيدروژن پر شدهتوسط اتم 1پيوندهای آويزان

دی انرژی  بازهای  بين  اتصال  نانوحلقه ان های  و  ی اه ای 

ترتيب در جدول   به  است. آورده شده   7و    6آرمچير و زيگزاگ 

اتصال  انرژی  معادل ه  ب   تعريف  شده(  1) ة  صورت   است. بيان 

های ساختارها شد نخست بهينه سازی همانگونه که در ابتدا گ ته  

مربوط    6انجام شد.  با توجه به جدول       31G-6  ة با مجموعه پاي

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Dangling bond 

اتصال   انرژی  دی-آرمچير   حلقة نانو های  سامانه به  ای، ان بازهای 

می بزرگ ديده  نانوحلقه  قطر  هرچه  که  می شود  و شتر  اندازه  ود 

حساسيت   ميزان  در  می ت اوت  پيدا  از کند  کاهش  )منظور 

های   باز  اتصال  انرژی  ميزان  نانوحلقه ای  ان دی حساسيت  ها به 

های که از گروه   Gو    A( دو باز  10.10در ساختار )   يعنیاست(.  

و  پيريميد  هستند  حلقه ين  خود  ساختار    5و    6های  در 
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 طر هرکدام بر حسب آنگستروم.قهمراه مقدار به  ؛(10.10( و )9.9(، )8.8(، )7.7) ريآرمچ یهاهنانوحلق ةشد نهيبه ري واتص. 4جدول

 CNT(n,n) قطر  نمای بالا  نمای جانبی 

  

70/9 CNT(8,8) 

  

14/11 CNT(8,8) 

  

64/12 CNT(9,9) 

  

87/13 CNT(10,10) 

 

 (؛ به همراه مقدار قطر هرکدام بر حسب آنگستروم.15.0( و )14.0(، )13.0) (،12.0) زيگزاگهای نانوحلقه ةشد تصاوير بهينه. 5  جدول

 CNT(n,n) قطر نمای بالا نمای جانبی

 
 

47/9 CNT(12,0) 

 
 

20/10 CNT(13,0) 

 
 

04/11 CNT(14,0) 

  

86/11 CNT(15,0) 

 

( دارندطر بيشتری نسبت به دو باز ديگر  قتايی دارند )در نتيجه  

انرژی بهتری شناسايی می  با  به نسبت  به  اتصال  با توجه  شوند. 

دی مولکول  و  اننوع  )  شکلای  قطر  Z-DNAيا    A  ،Bآن   ،)

  23تا    18کريك بين  -آن در مدل واتسون  1ای مولکول دو رشته

رش تك  حالت  برای  است.  بين  تهآنگستروم   11/ 5تا    9ای 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Double-strand 
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 .رينانوحلقه آرمچ-یاانید باز یهاسامانه یبرا 31G(d,p)-6 ةبع پاي در توا B3LYPبا تابعی اتصال محاسبه شده  یانرژ .6 جدول

CNT (10,10) CNT (9,9) CNT (8,8) CNT (7,7)  بازهایDNA 

 ن يآدن -49/0 -43/0 -23/0 -32/0

 نيميت -24/0 -21/0 -31/0 -08/0

 ن يتوزيس -36/0 -18/0 -29/0 -08/0

 ن يگوان -12/0 -42/0 -41/0 -24/0
 

 زيگزاگ.نانوحلقه -یاانید باز یهاسامانه یبرا 31G(d,p)-6 ةدر توابع پاي  B3LYPبا تابعی اتصال محاسبه شده  یانرژ .7 لجدو

CNT (15,0) CNT (14,0) CNT (13,0) CNT (12,0)  بازهایDNA 

 ن يآدن -50/0 -17/0 -03/0 -33/0

 نيميت -26/0 -25/0 -22/0 -30/0

 ن يتوزيس -10/0 -39/0 -25/0 -26/0

 ن يگوان -38/0 -39/0 -44/0 -44/0

 

گروه است آنگستروم   گرفتن  نظر  در  با  ابعاد  اين  فس ات .  و    1های 

دی   2قند  باز  هر  به  شده ان متصل  محاسبه  می ای  پس  توان  است. 

کوچك  قطر  که  گرفت  نانو نتيجه  ت ترين  با  دی حلقه  به  ای  ان وجه 

م بيشتر بوده و همچنين از  آنگسترو   12مورد است اده بايد از حدود  

کوچك   17 می آنگستروم  توضيحات  اين  با  باشد.  نتيجه  تر  توان 

آرمچير    ة نانوحلق ( در  7.7و ) (  8.8( و ) 9.9گرفت که ساختارهای ) 

سه  هر    زيرا   ؛ ای باشند ان يابی مولکول دی توالی مناسبی برای    ة گزين 

دی  باز  چهار  بين  تمايز  ايجاد  از ان توانايی  دارند.  را  که    ای  آنجا 

جهت   حسگر  عنوان  به  نانوحلقه  از  است اده  سنجی  امکان  هدف 

ای است پس بايد اين ماده پايدار باشد. برای  ان دی   ة رشت يابی  توالی 

شده  است اده  شيميايی  سختی  شاخص  از  پارامتر  اين  است  تعيين 

 وموی يك ساختار است: ل -با نصف گاف هومو   [، که برابر 33] 

(4        )                                 LUMO HOMOE E


−
=

2
 

در    هم  محاسبات  اين  به  مربوط  آورده    2شکل    نمودارنتايج 

 است. شده

به  9.9)  ةنانوحلقپس   نسبت  بيشتر  حساسيت  دليل  به   )

  ة گزين(  8.8( و )7.7)  ( و سختی شيميايی بالاتر نسبت به 10.10)

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Phosphate 

2. Sugar 

بمناسب  است اده  برای  دیتوالیعنوان  ه  تری  مولکول  ای  انياب 

( توان ت کيك بازهای 14.0( و )13.0های ). اما نانوحلقهاست  

با  اندی مطابق  شيميايی  سختی  ويژگی  نظر  از  ندارند.  را  ای 

( 15.0)  ةنانوحلق( از   12.0زيگزاگ )  ةنانوحلق  ، 3 نمودار شکل

ای به  انهای دیهای تجربی بازروش  ، از آنجا که دربهتر است 

متصل   فس ات  و  قند  رشتهمیگروه  تك  عبور  امکان  ی شوند، 

( به دليل قطر کم ميسر نيست. لذا در  12.0ای از نانوحلقه )اندی

 ( را انتخاب کرديم. 15.0) ةنانوحلق ،های زيگزاگميان نانوحلقه

ويژگی  ساير  بيان  به  ادامه  دي در  بين  دههای   ةنانوحلق شده 

ای و بيان ان ( بازهای دی 15.0)  ة نانوحلق ای،  ان ( بازهای دی 9.9) 

در  پردازيم.  می   آنها دلايل   افزايش  م برای  حاسبات دقت 

شده سيستم  انتخاب  محاسبات های   ، 31G-6  یها پايه   در   ، 

  6-31G(d,p)   نهايت    و  است   ه گرفت   انجام   31G(d,p)+vdw-6در 

 .است   آمده   9و جدول    8  جدول حاسبات در نتايج مربوط به اين م 

انرژی اتصال   ميزانتوان برحسب  قدرت پيوند هيدروژنی را می

بندی کرد. پيوند قوی برای انرژی اتصال بيشتر  به سه گروه دسته

 0/ 17پيوند متوسط برای انرژی های بين  ،الکترون ولت  0/ 65از 

انرژی  0/ 65تا   برای  پيوند ضعيف  و  ولت  االکترون  تصال های 

از   ]   0/ 17کمتر  است  ولت  محاسبات 33الکترون  برای   .] 
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الکترون ولت )تغييرا  .2 شکل ( برای  eVت سختی شيميايی بر حسب 

 های کربنی آرمچير نشان داده شده است. نانوحلقه

( برای  eVتغييرات سختی شيميايی بر حسب الکترون ولت )  .3 شکل

 است. شدههای کربنی زيگزاگ نشان داده نانوحلقه

 

 و 31G  ،6-31G (d,p)-6 ةيیی پا تییابعسییه اسییت اده از  بییا یاانید یبازهییاو  (9.9) آرمچيییر ةنانوحلقیی  ينبیی  ةجاذبیی  یانییرژ ةمحاسییب. 8 جدددول

 6-31G(d,p)+vdw .)واحد انرژی بر حسب الکترون ولت است(  

6-31G (d,p)+vdw 6-31G (d,p) 6-31G  بازهایDNA 

 نيآدن -23/0 -41/0 -11/1

 نيميت -31/0 -29/0 -88/0

 ن ي توزيس -29/0 -32/0 -06/1

 نيگوان -41/0 -040/0 -20/1
 

 و 31G  ،6-31G (d,p)-6 ةيیی پا تییابعسییه اسییت اده از  بییا یاانید یبازهییاو  (15.0) زيگییزاگ ةنانوحلقیی  ينبیی  ةجاذبیی  یانییرژ ةمحاسییب. 9 جدول

6-31G(d,p)+vdw   .)واحد انرژی بر حسب الکترون ولت است( 

6-31G (d,p)+vdw 6-31G (d,p) 6-31G  بازهایDNA 

 نيآدن -33/0 -42/0 -26/1

 نيميت -30/0 -28/0 -94/0

 ن ي توزيس -26/0 -24/0 -02/1

 نيگوان -44/0 -43/0 -26/1
 

پاي مجموعه  توسط  شده  هم  31G(d,p)+vdw-6  ةانجام   ةبرای 

در سامانه پيوند  اين  واندروالسی  تصحيح  کردن  اضافه  با  ها 

تصحيح    ةحدودم بدون  محاسبات  برای  دارد.  قرار  قوی 

متوسط قرار دارد.    ةير انرژی اتصال در محدودمقاد  ،واندروالسی

پيش که  دیهمانطور  بازهای  برای  شد  اشاره  هم  دو  انتر  ای 

دستدسته در  گوانين  و  آدنين  که  دارد  وجود  و    ةبندی  پورين 

دست در  تيمين  و  قرار    ةسيتوزين   4شکل    دارند.پيريميدين 

زاو  ريتصو  به  فاصل  ه يمربوط  دی  ةنيبه   ةو  با  انبازهای  ای 

 دهد.نشان میرا  (9.9) ةنانوحلق

به شکل توجه  برای  مشاهده می   4  با  که  آرمچير   ةنانوحلقشود 

دست9.9) در  پيوند    ،پورين  ة(  تشکيل  در  که  نيتروژنی  اتم 

ای نقش داشت در اينجا انای دیدو رشته  شکلهيدروژنی برای  

مین اي ا  را  نقش  همان  برای  يز  ولی  اتم   ،پيريميدين  ةدستکند. 

دهندنيتر تشکيل  اين    ةوژن  در  قند  گروه  با  هيدروژنی  پيوند 

دهند  سامانه تشکيل  داشت.  ةنقش  برعهده  را  هيدروژنی    پيوند 

)  ةنانوحلقبرای   از  15.0زيگزاگ  قبل  مشابه  گوانين  و  آدنين   ،)

هيدروژنی پيوند  در  که  نيتروژنی  می  طريق  با  شرکت  کرد 

 مين هم مشابهاست. برای تيزيگزاگ پيوند ايجاد کرده  ةنانوحلق
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به    ري تصو  .4شکل   بازهای دینيبه  موقعيت مربوط  نانوحلقة انة  با  ای 

 دست آمده است. ه ب 31G(d,p)+vdw-6( که با توابع پاية 9.9آرمچير ) 

به    ري تصو  .5شکل   بازهای دینيبه  موقعيت مربوط  نانوحلقة   یاانة  با 

 است. دست آمده  هب  31G(d,p)+vdw-6( که با توابع پاية 15.0زيگزاگ ) 

 

زاوي   ةانداز  ةمحاسب  .10  جدول و  بهينه،اانی د  یبازهاو    ( 9.9)  آرمچير  ةنانوحلق  ينب  ةفاصله  در حالت  از    با  ی   ،  31G-6  يةپا  تابعسه  است اده 

6-31G (d,p)  31-6وG(d,p)+vdw  آنگستروم و درجه است(.به ترتيب بر حسب  )واحد طول و زاويه    

 DNA بازهای 31G (d,p)+vdw 6-31G (d,p) 6-31G-6 موقعيت بهينه 

 66/2 2/ 2.6363 68/2 فاصله
 آدنين

 81/160 55/150 55/150 زاويه

 46/2 47/2 52/2 فاصله
 تيمين

 61/165 54/159 51/156 زاويه

 58/2 49/2 50/2 فاصله
 سيتونين 

 15/165 42/151 42/151 زاويه

 68/2 58/2 58/2 فاصله
 گوانين

 96/155 67/153 67/153 زاويه

 

  سيتوزين از طريق کربن پيوند را ايجاد کرده  البتهباشد.  قبل می

برای    ،به ترتيب   5و    4  هایاست. تصاوير اين پيوندها در شکل

آمدهنانوحلقه زيگزاگ  و  آرمچير  ديده های  همچنين  است. 

پورين انرژی اتصال بيشتری در مقابل با  ة  ه دو باز دستشود ک می

 .دارندپيريميدين  ةستدو باز د

جدول  و  داده   11و    10  های در  پيوند  طول  به  مربوط  های 

ب   ةزاوي  هيدروژنی  شده ه  پيوند  آورده  خلاصه  پيوند   طور  است. 

ای با توابع ان ( بازهای دی 9.9) نانوحلقة  های  سامانه هيدروژنی در  

زاوي   2/ 68تا    2/ 37بين    31G(d,p)+vdw-6ة  پاي  و   ةآنگستروم 

بين   هم  ب   158/ 39تا    113/ 1پيوند  برای ه  درجه  آمد.  دست 

باز 15.0) نانوحلقة  های  سامانه  دی (  مجموعه ان های  همان  با  ای 

بين   زاوي   2/ 64تا    2/ 38پايه  بين  ة  آنگستروم و  نيز  تا   155پيوند 

پيوند هيدروژنی   ةطور معمول زاوي ه  دست آمد. ب ه  درجه ب   167

رکت کننده در . از ميان دو مولکول ش است درجه   180تا    140بين 

دهند  نقش  يکی   هيدروژنی  پيوند  و    1ة تشکيل  ديگری الکترون 

پذيرندة  سامانه   2نقش  در  دارند.  عهده  به  را  مورد الکترون   های 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Donor 

2. Acceptor 
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-31G    ،6-6  ةي پا  تابعسه  است اده از    با  ی در حالت بهينه،اانید  یبازهاو    (15.0)  زيگزاگ  ةنانوحلق  ينب  ةفاصله و زاوي   ةانداز  ة محاسب  .11  جدول

31G (d,p)  31-6وG(d,p)+vdw .)واحد طول و زاويه به ترتيب بر حسب آنگستروم و درجه است(    

 DNA بازهای 31G (d,p)+vdw 6-31G (d,p) 6-31G-6 موقعيت بهينه 

 54/2 66/2 41/2 فاصله
 آدنين

 02/138 23/167 43/155 زاويه

 49/2 52/2 37/2 فاصله
 تيمين

 44/167 37/162 19/167 زاويه

 03/3 96/2 64/2 فاصله
 سيتوزين 

 18/157 65/134 82/158 زاويه

 61/2 62/2 44/2 فاصله
 انينگو

 97/152 98/157 44/158 زاويه

 

نانوحلقه  مطالعه، دی همواره  بازهای  به  نسبت  کربنی  ای  انهای 

در بخش دهنده که مربوط   اند.ی نشان دادهبالاترخواهی  الکترون

باز دیبه  می انهای  بای  نيتروژن  اتم  عنصر ه  شود  عنوان 

آن به  از هيدروژن متصل  بار   ،الکترونگاتيوتر  مثبت شدن  سبب 

هيدروژن شده و در طرف ديگر هم کربن نانوحلقه با داشتن بار  

گيرند نقش  کرده  ةمن ی  اي ا  را  الکتريکی  ذکر  است.  بار  به  لازم 

تنها   شده  بررسی  هيدروژنی  پيوندهای  که    هایپيونداست 

 .ندهای نامبرده نيست سامانههيدروژنی موجود در 

 

 . تغییر انرژی اتصال نسبت به فاصله2. 3

تغييرات    ، های مهم در تعيين قدرت پيوند هيدروژنیاز شاخص

هندس به  نسبت  ]   بهينه  ةآن  عنوان  ه  ببهينه  ة  هندس[.  29است 

برم میرجعی  گرفته  درنظر  مقايسه  فضای    ؛شودای  در  که  چرا 

ها  ای و نانوحلقهانحقيقی اين امکان وجود دارد که بازهای دی

-تابعی چگالی پيش بينی می  ة در فواصلی غير از آنچه که نظري

ای را با  انبازهای دی  ةکند، قرار بگيرند. پس در اين بخش فاصل

نسبت   و  نانوحلقه  مرکز  به  تغيير  توجه  شده  بهينه  ساختار  به 

بهينه شده مر داديم. ساختا بر  را  نقطه  جع  نظر    ةعنوان  ص ر در 

تا   و  دی  1/ 5گرفته  بازهای  ميان  نانوحلقه  انآنگستروم  و  ای 

 فاصله را افزايش داديم. 

آرمچير و زيگزاگ به    ةنانوحلقنتايج مربوط به محاسبات برای   

 است.  شده آورده 7و  6نمودارهای شکل  ترتيب در 

مشابه، فواصل    ایاندهد که برای بازهای دینتايج نشان می

نظري توسط  شده  بهينه  ساختارهای  به  چگالی    ةمربوط  تابعی 

. از طرفی با تغيير در فاصله  درا داشتکمترين مقدار انرژی اتصال 

انرژی    ،آرمچير  ةنانوحلقحاوی    ةساماندر   در  تغيير  بيشترين 

وجود  ه  الکترون ولت ب  -0/ 33حدود  اتصال برای گوانين يعنی  

ة های لايتغيير در بخش مربوط به اوربيتال  آمد. در رابطه با اين

 بيرونی توضيح داده خواهدشد.  

زيگزاگ  ةساماندر   نانوحلقه  انرژی    ،حاوی  تغيير  بيشترين 

  ها صرفاً ور شد که بررسیاياداتصال مربوط به گوانين بود. بايد  

پيوندهابر روی قوی بازهای ترين  بين  ايجاد شده  ی هيدروژنی 

شود که زيرا پيش بينی می  ؛است   انجام شده  ای و نانوحلقهاندی

ب بتواند  پيوند  دهنده  اين  عبور  تونل  ةعنوان  در  جريان  زنی 

 کار برود.  ه ای بانهای شناسايی توالی دیدستگاه

های هيدروژنی فراموش نشود که به غير از اين پيوند، پيوند

ی نيز مشاهده شد که ميزان انرژی اتصال در آنها کمتر  ترضعيف

با بهينه شدهه  ز مقدار  از ساختارهای  آمده  لذا طول   دست  بود. 

تواند برای  عمر اين پيوندهای ضعيف به قدری کم است که نمی

 . نيست کار حاضر  ةکار برود و مورد است اده  شناسايی ب
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ة نانوحلقیی  ينبیی   ةجاذبیی   یانییرژنمودار بییالا رونیید تغييییرات    .6شکل  

را نشییان ا  نهیی آنسبت به فاصلة بين  ی  اانید  یبازهاو    (9.9)  آرمچير

 دهد.می

ة نانوحلقیی   ينبیی   ةجاذبیی   یانییرژ. نمودار بییالا رونیید تغييییرات  7شکل  

را نشان ا  نهآی نسبت به فاصلة بين  اانید  یبازهاو    (15.0)  زيگزاگ

 دهد.می

 

 ی اان ید ی( و بازها9.9)  ی آرمچيرنانوحلقه یبرا یدروژنيه ونديپ ليحاضر در تشک ین مربوط به اتم هابر الکترو یکي کترلا نسبت بار. 12 جدول

 . 31G(d,p)+vdw-6 ةي پا و تابع B3LYPاست اده تابعی  با

 وب يبه همراه نانوت DNA یبازها نيتروژن هيدروژن  کربن لبه کربن مرکزی 

 نيآدن -83/0 + 45/0 - -

 نيميت -60/0 + 29/0 - -

 ن ي توزيس -63/0 + 44/0 - -

 نيگوان -66/0 + 44/0 - -

0.03- 21/0- - - CNT 

 +CNT نيآدن -82/0 + 45/0 -23/0 -

 +CNT نيميت -64/0 + 46/0 -24/0 -

 +CNT ني توزيس -62/0 + 45/0 -23/0 -

 +CNT نيگوان -85/0 + 42/0 -24/0 -

 

 . ممان دوقطبی الکتریکی 3. 3

تعيين   خصوصيات  از  دو   ةدکنن يکی  بين  برهمکنش  نوع 

طور معمول ه  . بت اسها  مولکول  1ة ميزان الکترونگاتيويت  ،مولکول

های چند اتمی براساس شکل  ميزان الکترونگاتيويته در مولکول 

تعيين ها  نآ  2های غير پيوندیهندسی و نيز آرايش ج ت الکترون

دست  ه  شود. در اينجا برای تعيين اين ويژگی از داده های بمی

 از محاسبات است اده شد.آمده 

بهينه شده   5  و شکل   4  در شکل  ترتيب ساختار    ة نانوحلق   به 

دی 9.9)  بازهای  همراه  نانوحلق ان (  و  بازهای  15.0)   ة ای  همراه   )

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Electronegativity 

2. Lone pair electron 

  B3LYP/6-31G(d,p)+vdw  ة ای با تابعی و مجموعه توابع پاي ان دی 

می  مشاهده  که  را  هيدروژنی  پيوند  آن  شکل  دو  اين  در  کنيد. 

م  دی بيشترين  بازهای  و  نانوحلقه  بين  را  اتصال  انرژی  ای  ان يزان 

 است.    با رنگ آبی نمايش داده شده کند  برقرار می 

اتم الکتريکی  بار  نقش ميزان  پيوند  اين  تشکيل  در  که  هايی 

و ترکيبی بررسی شد. نتايج مربوط    منزویاست، در حالت  داشته

محاسبات   اين  جدول    12جدول  در  به  طور خلاصه  ه  ب  13و 

انجام    DFT-NBOاست. محاسبات اين بخش توسط  آورده شده

 است.  شده

تقارن   منزویکربنی آرمچير توزيع بار در حالت  ةوحلقناندر 

شکل    دارد؛ به  توجه  با  که  صورت   هایاتم  ،8بدين 
  



 4، شمارة 22جلد   مرصوصی  فرح و ژندمحّمد قاسم ،ی اهمزگیاسحاق خداپرست س 890
 

 

بار  .13 جدول ها  یکي کترلا   نسبت  اتم  به  مربوط  الکترون  تشک  ی بر  در  بازها15.0)  زيگزاگ  ةلقنانوح  ی برا  یدروژنيه  ونديپ  ليحاضر  و   ی ( 

 .   31G(d,p)+vdw-6 ةي پا و تابع B3LYPاست اده تابعی  با یاانید

 وب يبه همراه نانوت DNA یبازها نيتروژن هيدروژن  کربن سيتوزين کربن لبه کربن مرکزی 

 نيآدن -83/0 + 42/0 - - -

 نيميت -64/0 + 45/0 - - -

 ن ي توزيس - + 24/0 + 06/0 - -

 نيگوان -85/0 + 42/0 - - -

06/0- 18/0- - - - CNT 

 +CNT نيآدن -82/0 + 43/0 - - -61/0

 +CNT نيميت -63/0 + 46/0 - - -22/0

 +CNT ني توزيس - + 24/0 + 10/0 -07/0 -

 +CNT نيگوان -84/0 + 42/0 - - -24/0

 

 

 
 C4و  C1(؛ 9.9آرمچيییر ) ةنانوحلقیی  ةتصییويری از ديییوار. 8شددکل 

 اند.های مرکزی نامگذاری شدهکربن C3و  C2لبه و هایکربن

 C4و    C1(؛  15.0زيگییزاگ )  ةتصییويری از ديییوارة نانوحلقیی .  9شکل  

 اند.های مرکزی نامگذاری شدهکربن C3و  C2های لبه و کربن

 

   -e03 /0بار    C3و    C2، اتم های  e0.24بار    H2و    H1هيدروژن  

 . دارند -e21 /0بار  C4و   C1های و اتم

اتم    9 در شکلزاگ نيز توزيع بار متقارن دارد.  زيگ  ةنانوحلق

  C3و    C2مرکزی    هایو کربن  -0/ 18بار    C4و    C1های کربن  

اتمداشتند  -0/ 06بار   بار    H2و    H1های هيدروژن  .  +  0/ 24نيز 

 . دارند

نتيجه شد اين بود که، تغييرات در    1NBOآنچه از محاسبات  

بازة  نحو  و  نانوحلقه  در  الکتريکی  بار  دیهاتوزيع  ای  انی 

بار   تنها چگالی  در واقع  نداد.  بار رخ  انتقال  اما  صورت گرفت 

نتيجه ممان دوقطبی الکتريکی هر کدام در حالت   الکتريکی و در

به حالت   نسبت  ادامه  منزویترکيب شده  در  تغيير شد.    ،دچار 

در   اجزای    ةاندازتغيير  برای  دوقطبی  ممان  در    سامانهبردار 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1  . Natural bond orbital 

های طور خلاصه در جدوله  شده ب  و ترکيب   منزوی  های حالت 

 . آمده است  15و  14

)9.9)  ةنانوحلقدر   و  د15.0(  ممان  ب(  تقارن  ه  وقطبی  دليل 

  ( 15.0)  ةنانوحلقالبته برای    .در ساختار ص ر شده است   موجود

دوقطبی   میممان  که  است  ناچيز  بسيار  آن  توان  مقداری  از 

ای به  انی. ممان دوقطبی الکتريکی در بازهای دپوشی کردچشم

تيمين است. آدنين  <سيتوزين   <گوانين   <ترتيب بزرگی آدنين 

-دليل داشتن تعداد اتمه  پورين هستند و ب  ةستدو گوانين جزء  

ممان  نتيجه  در  و  تقارن  عدم  بيشتر،  الکترونگاتيوی  با  های 

اتم چينش  نوع  دارند.  بيشتری  در دوقطبی  الکترونگاتيوی  های 

سبب ايجاد ممان دوقطبی بيشتری در  ای است که  آدنين به گونه

 شود. اين مولکول نسبت به گوانين می 
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با واحد  کي الکتری  ممان دوقطب  ري مقاد  .14 جدول باز9.9)  ینانوحلقه  یبرا  (Dدبای )ی    با   یاانید  یبازهاو    نانوحلقه  سامانهو    یاانید  یها(، 

 .   31G(d,p)+vdw-6 و   31G(d,p)-6 ةي پا تابع است اده از دو

6-31G(d,p)+vdw 6-31G(d,p) یبازها DNA وب يبه همراه نانوت 

 نيآدن 02/9 01/9

 نيميت 13/4 12/4

 ن ي توزيس 36/6 36/6

 نيگوان 82/6 83/6

00/0 00/0 CNT 

 +CNT نيآدن 56/6 89/5

 +CNT نيميت 54/4 27/3

 +CNT ني توزيس 91/5 75/4

 +CNT نيگوان 80/6 48/5

 

  با   یاانید  یبازهاو    هنانوحلق  سامانهو    ی اانید   یها(، باز15.0)  ینانوحلقه  یبرا   (Dی با واحد دبای )کي الکتری  دوقطبممان    ري مقاد.  15 جدول

 .   31G(d,p)+vdw-6 و   31G(d,p)-6 ةي پا تابع است اده از دو

6-31G(d,p)+vdw 6-31G(d,p) یبازها DNA وب يبه همراه نانوت 

 نيآدن 02/9 01/9

 نيميت 13/4 12/4

 ن ي توزيس 36/6 36/6

 نيگوان 82/6 83/6

00/0 00/0 CNT 

 +CNT نيآدن 66/3 84/0

 +CNT نيميت 24/3 37/3

 +CNT ني توزيس 63/0 51/0

 +CNT نيگوان 52/4 71/4

 

اين ات اق برای بازهای عضو پيريميدين يعنی سيتوزين و تيمين  

داده رخ  قطبی  هم  دو  ممان  ادامه  در  از  متشکل    سامانهاست. 

بررسی شد. برای    (15.0( و )9.9)  ةنانوحلقای با  انبازهای دی

ب9.9)  ةنانوحلق دوقطبی  ممان  )ناه  (   <نوحلقه+آدنين  صورت 

ب  <نانوحلقه+سيتوزين    <نانوحلقه+گوانين   ه  نانوحلقه+تيمين( 

قبل و بعد از   ،دست آمد. البته از نظر ميزان تغيير ممان دوقطبی

برای   هيدروژنی  پيوند  تصحيح  تشکيل  بدون  حالت  دو  هر 

ب تصحيح  با  و  )نانوحلقه+آدنين  ه  واندروالسی    <صورت 

ب  <وانين  نانوحلقه+گ   <نانوحلقه+سيتوزين   ه  نانوحلقه+تيمين( 

برای   آمد.  مشابه  15.0)  ةنانوحلقدست  دوقطبی  ممان    ةسامان( 

دی9.9)  ةنانوحلق بازهای  شدای  ان(  میحاصل  نتيجه .  توان 

ای به نانوحلقه، بازها به  انبازهای دیگرفت که با نزديك شدن  

اطراف خود   در  را  ميدانی  غير ص ر  ممان دوقطبی  داشتن  دليل 

ک  میايجاد  نانوحلقه  يکنواخت  بار  توزيع  تغيير  سبب  که  -رده 

ب  10. شکل  شوند را  مولکولی  الکتروستاتيك  صورت  ه  پتانسيل 

-آرمچير و زيگزاگ به همراه باز   ةنانوحلقبه ترتيب برای    پربند

صورت جداگانه و در حالتی که کنار هم بهينه  ه  بای  اندیهای  

 دهد. اند، نشان میشده
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Guanine Cytosine Thymine Adenine 

 
   

 

CNT(15.0) 

 

CNT(9.9) 

CNT(9,9)+Guanine CNT(9,9)+Cytosine CNT(9,9)+Thymine CNT(9,9)+Adenine 

    
CNT(15,0)+Guanine CNT(15,0)+Cytosine CNT(15,0)+Thymine CNT(15,0)+Adenine 

    
الکتروستاتيك م  .10  شکل پتانسيل  به   ة ای و نانوحلقانهای دیو ترکيب شده برای پايه  منزویولکولی در حالت  تصوير مربوط 

 (. 15.0( و زيگزاگ )9.9آرمچير ) 

 

است که پتانسيل الکتريکی  ای هناحيخطوط قرمز رنگ مربوط به 

با پتانسيل    ةن ی وجود دارد و خطوط سبز رنگ مربوط به ناحيم

مثبت   مقايساست الکتريکی  برای  ب  ة.  اين  در  خش،  درست 

ب  ةص ح نانوحلقه را  از سطح مقطع  عنوان مرجع قرار  ه  عبوری 

آن بازهای دی  داده و  برای  در حالت  انرا    سامانهو    منزویای 

رسی کرديم. در ای برانبازهای دی-تشکيل شده توسط نانوحلقه

شود که برای گوانين و تيمين تغييرات  ( ديده می9.9)  ةنانوحلق

و ترکيب شده به مراتب    منزویمربوط به اين ناحيه در حالت  

قرارگيری    ةکمتر از آدنين و سيتوزين است. يکی از دلايل زاوي

داخلی نانوحلقه و ديگری هم   ةديوارای نسبت به  انبازهای دی

دی  ةفاصل نانوحلقه  انبازهای  مرکز  تا  و است ای  گوانين  در   .

زاوي حالت  ص حه  ةتيمين  در  دو  اين  که    منزویای 
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 و ترکيب شده.  لهايزو در حالت   (15.0( و زيگزاگ )9.9آرمچير ) ةای و نانوحلقان های بازهای دیهای هومو و لوموی پايهربيتالاو . 11 شکل

 

به   نسبت  داشتند  نانوح   ةديوارقرار  عمود  داخلی  به  نزديك  لقه 

مرکز   به  تيمين  و  گوانين  نيز  فاصله  نظر  از  همينطور  و  است. 

نزديك هستند.نانوحلقه  در    تر  که  است  درحالی   ةنانوحلقاين 

ای قبل  ان( تغييرات قابل توجهی رخ نداده و بازهای دی15.0)

با   ترکيب شدن  از  بعد  تقريبا15.0ً)  ةنانوحلقو  کامل  ه  ب  (  طور 

 اند. خود را ح ظ کرده ة يتوزيع بار اول

 

 بیرونی و ساختار الکترونی ۀهای لای. اوربیتال4. 3

اوربيتالمهم درترين  اوربيتالمولکول  ها  مولکولی  ها،    ةلايهای 

برهمکنش مولکول با ساير    ةنحو ها  بيرونی هستند. اين اوربيتال

های بيرونی نقش مهمی کنند. گاف بين اوربيتالمواد را تعيين می

تعيين خواص الکترونی دارد. در گام آخر تغييرات الکترونی در  

يم کرد. برای اين  را بررسی خواهای اندیبازی -نانوحلقه ةسامان
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)هومو(  پرشده  مولکولی  اوربيتال  بالاترين  روی  بر  ، 1کار 

)لومو( پايين پرنشده  مولکولی  اوربيتال  بين  2ترين  انرژی  گاف   ،

ن   3انهآ بهينه شده بمتمرکز شده  و همانند قبل  ه  تايج با ساختار 

 عنوان مرجع مقايسه شد. 

شد  ی ديدهاان( برای چهار ساختار باز دی9.9)  ةنانوحلقدر  

اوربيتال بيشتر  قرار  که  نانوحلقه  روی  بر  لومو  و  هومو  های 

 مربوط  11  کرد شکلکه بتوان بهتر مقايسه    است. برای اينگرفته

حالت   برای    منزوی به  شده  ترکيب  (  9.9)  آرمچير  ةلقنانوحو 

دی باز  بيشتر  انهمراه  برای  گرفت.  قرار  بررسی  مورد  ای 

بازهای دیسامانه نقانها  لوموی  ای  و  هومو  در  کمی  بسيار  ش 

می  سامانه چنين  اين  اند.  داشته  و  ترکيبی  هومو  که  گ ت  توان 

حالت   در  نانوحلقه  لوموی    منزویلوموی  و  هومو    ة سامانبا 

بالاي نسبت  با  شده  در  تشکيل  اما  هستند.  برابر    ةسامانی 

گوانين، اين گوانين است که نقش بيشتری در هوموی  -نانوحلقه

عامل  داشت.    سامانه دو  مورد  اين  هوموی    ةدافعدر  تراز  بين 

بين لوموی نانوحلقه با    ةجاذبنانوحلقه با تراز هوموی گوانين و  

 اند.  شده سامانههوموی گوانين سبب پايداری در  

بر قبل  بخش  نانوحلقهدر  انرژی  -ای  در  زياد  تغيير  گوانين 

  دليل افزايش فاصله ميان دو مولکول را مشاهده کرديم. ه اتصال ب

و   جاذبه  تعامل  شدن  تراز  ات اق  اين  مابين    ةدافعدليل 

نزديكاوربيتال و   مرزی  هيدروژنی های  پيوند  زوايای  بودن  تر 

نانوحلقه ديگر  -برای  با  مقايسه  در  سطح ب  ،هاسامانهگوانين  ه 

-اوربيتال  ةدافع. به همين دليل است که با افزايش فاصله،  است 

ها همانطور که ديده  مانهسايابد. در مابقی  های مرزی کاهش می

روی    ،شد بر  لومو  و  هومو  گرفته9.9)  ةنانوحلقبيشتر  قرار   )-

تواند تغيير چيدمان  است. يك ت سير مناسب برای اين ات اق می

ای باشد، که اننانوحلقه و بازهای دیبارهای الکتريکی بر روی  

انرژی سمت  به  را  نانوحلقه  هوموی  پايينسطح  سوق  های  تر 

 . دهدمی

شود که ( نيز ديده می15.0)نانوحلقة  در    12ا توجه به شکل  ب 

( بيشتر سهم مربوط به هومو و لومو در حالت ترکيبی 9.9مشابه ) 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. HOMO 

2. LUMO 

3. H-L Gap 

ی بيشتر از ساير بر روی نانوحلقه قرار دارد. تنها در گوانين اندک 

سهم   لومو  بخش  در  سيتوزين  و  هومو  در  اين دارند بازها  در   .

ب  انرژی  های  گاف  برای د ه  نانوحلقه  ما  محاسبات  از  آمده  ست 

نانوحلقه-نانوحلقه  ة سامان  نانوحلقه -آدنين،  و -تيمين،  سيتوزين 

برابر  -نانوحلقه ترتيب  به   5/ 48و    5/ 53،  5/ 54،  5/ 09گوانين 

دهد که رسی تغييرات گاف انرژی نشان می الکترون ولت است. بر 

-ای توسط نانوحلقه پر شده ان بخشی از گاف انرژی بازهای دی 

ای بدين صورت است ان های دی تغييرات ايجاد شده در باز است. 

الکترون ولت افزايش سطح هومو و حدود   1/ 30تا    0/ 38که بين  

ب   1/ 82تا     0/ 79 لومو  سطح  در  کاهش  ولت  وجود ه  الکترون 

با مده آ  گوانين  به  مربوط  نيز  انرژی  گاف  کاهش  بيشترين  است. 

ولت    2/ 20مقدار   هومو است الکترون  انرژی  گاف  در -.  لومو 

در  15.0) نانوحلقة   و  نانوحلقه سامانه (  نانوحلقه-های  -آدنين، 

نانوحلقه نانوحلقه -تيمين،  و  برابر -سيتوزين  ترتيب  به  گوانين 

ايجاد الکترون ولت    0/ 67و    0/ 73،  0/ 72،  0/ 61 تغييرات  است. 

بازهای دی  انرژی  در گاف  با  ان شده  ترکيب  از  بعد  نانوحلقة ای 

الکترون ولت   4/ 82تا    4/ 48بين    منزوی ( نسبت به حالت  15.0) 

به ديده  مربوط  ترتيب  به  انرژی  گاف  در  تغيير  بيشترين  که  شد 

تيمين و گوانين است.  تغييرات ايجاد شده در ترازهای انرژی هر 

از   شکل انه ساميك  نمودارهای  در  بررسی  مورد  طور ه  ب   12ها 

آمده  دستگاه خلاصه  در  که  آنجا  از  زيستی است.  حسگر  های 

است اده خواهدشد، ما نيز   4کاوندهعنوان  ه  تانسيلی، از نانوحلقه ب پ 

انرژی  در  کرد. تغييرات  بررسی خواهيم  نانوحلقه  به  نسبت  را  ها 

از مشکلات   ما  در نظرية  البته  گاف ة  محاسب  تابعی چگالی  دقيق 

جای اتکا ه  انرژی الکترونی آگاه هستيم. به همين خاطر در اينجا ب

ست آمده برای گاف انرژی به ت سير ت اوت د ه  به مقادير مطلق ب 

دست آمده امکان ه  ترين نتايج ب پردازيم. يکی از مهم ميان آنها می 

دی توالی  مولکول  توسط  انيابی  قابليت 9.9) نانوحلقة  ای  با   )

بالا  ت   برای  است کيك  که  است  درحالی  اين  ( 15.0)نانوحلقة  . 

قابليت ديده نشد. در همين رابطه  است که در   ذکر ، لازم به  اين 

محلولی است  صورت نانوح ره  ه  های حسگر زيستی که ب دستگاه 

عناصر  ديگر  حضور  که  دارد  وجود  نيز  نمك   از 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

4. Probe 
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CNT(9,9)+Thymine CNT(9,9)+Adenine 

 

 
CNT(9,9)+Guanine CNT(9,9)+Cytosine 

 

 
CNT(15,0)+Thymine CNT(15,0)+Adenine 

 

 
CNT(15,0)+Guanine CNT(15,0)+Cytosine 

 

 

اوربيتال.  12  شکل تراز  تغييرات  به  مربوط  نمودارهای  پاي تصوير  به  مربوط  لوموی  و  هومو  نانوحلقانبازهای دی  ةهای  و  )  ةای  ( و 9.9آرمچير 

 و ترکيب شده.  منزوی( در حالت  15.0زيگزاگ ) 

 

دست  ه های انرژی برا کاهش داده و ت اوت نوفهنرخ سيگنال به 

دهد. برای حل اين مشکل  حاسبات بالا را کاهش میآمده در م

ها خاصيت  توان با اضافه کردن ترکيبات ديگری به نانوحلقهمی

ب افزايش داد.  آنها را  الکتريکی  کلی میه  انتقال  ت  توان گ طور 

نانوحلقه الکترونکه  شامل  بررسی  مورد  ناجايگزيدههای    های 

های  ی نانوحلقهبرای ساختارها   NBOچرا که محاسبات    ؛هستند

می نشان  تحقيق  اين  در  بررسی  هيبريداسيون  مورد  که  دهد 

حالت   به  نزديك  غالب  ]   2spاوربيتالی  نوع  [.  43است  اين 
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نسی در ساختار  های رزوناهيبريداسيون حاکی از وجود الکترون

ميدان به  که  مولکولاست  جانب  از  الکتريکی  با  های  هايی 

می اختلالی  پاسخ  بالا  ] الکترونخواهی  که  35دهند  اين    اين[. 

می   پاسخ مناسبی  باعث  کانديدای  ساختارهايی  چنين  اين  شود 

  برای است اده در نانوحسگرها مطرح شوند.

ای زمانی که  اندیهای  ل هؤ مدهد که  محاسبات ما نشان می

چگالی الکترونی در اطراف    ندشو مینانوحلقه نزديك    ةبه ديوار

طور جزئی در هيبريداسيون ه  يابد و حتی ب آن ناحيه افزايش می

می ايجاد  تغييراتی  اختلالن نکاوربيتالی  در    د.  شده  ايجاد 

توان يا با تغيير ترابرد الکترونی ايجاد شده  ها را نيز مینانوحلقه

 [. 39-36ری آشکار کرد ] نو  يا پاسخ

 

 گیری نتیجه. 4
ه کربن بیی   ةنانوحلقسنجی است اده از  هدف از اين پژوهش امکان

ای از يکییديگر انعنوان يك حسگر برای شناسییايی بازهییای دی

هايی بوديم تا بتییوانيم تمییايز دنبال شاخصه  کار ب  بود. برای اين

 از کییافی را بییين ايیین چهییار بییاز قائییل شییويم. بییدين منظییور

های با قطر هییای مختلییف اسییت اده کییرديم تییا بتییوانيم نانوحلقه

ای بهينه را برای کار خود پيییدا کنییيم. اولییين شییاخص نانوحلقه

هییای مناسب داشتن تمايز مناسب بين بازة  برای انتخاب نانوحلق

آرمچيییر انجییام   ةای بود. ابتدا محاسبات را بییرای نانوحلقیی اندی

( 7.7( و )8.8( و )9.9هییای )لقهنوحداديم و مشاهده کرديم که نا

را در ا  نهیی آشوند. سییپس پايییداری  تمايز قابل تشخيصی قائل می

( 9.9)ة  دست آمده دريییافتيم نانوحلقیی ه  نظر گرفتيم که از نتايج ب

. داشییت پايداری بهتری نسبت به ساير نانوحلقییه هییای آرمچيییر  

 ةسییامانپس برای تصديق اين يافته پارامترهای مختلف را بییرای  

  های بررسییی کییرديم. بیی ان( همییراه بییاز هییای دی9.9)  ةوحلقنان

( 9.9)  ةنانوحلقیی علاوه از تصحيح واندروالسی هم برای ساختار  

هییای محاسییبه شییده بییا اضییافه کییردن است اده شد. انرژی اتصال

تری را نسبت مقادير بزرگ  B3LYP+vdwتصحيح واندروالسی  

ای آدنییين، بییر  انرژی اتصالپيش بينی کردند.    B3LYPبه حالت  

، -1.0، -0.88، -1.11تيمییين، سییيتوزين و گییوانين بییه ترتيییب 

الکتیییییییرون ولیییییییت و از نظیییییییر بزرگیییییییی  -1.20

. ايیین ميییزان از انییرژی اسییت تيمییين  <سییيتوزين<آدنين<گوانين

( همییراه 9.9)  ةاتصال بيانگر جذب فيزيکی قییوی بییين نانوحلقیی 

ه شیید  آرمچيییر مطالعییه  ةنانوحلقای بوده و توانايی  انبازهای دی

دارد. يکییی از میییای را بيییان  انيابی دیتوالیبرای توليد دارو و  

هییا و های مهم برای ما پيوند هيدروژنی بییين نانوحلقییهمشخصه

دسییت ه  های بیی آرمچير داده  ةای بود. برای نانوحلقانبازهای دی

پيونیید   ،تشییکيل شییده  ةسییامانآمده نشان داد کییه در هییر چهییار  

پيوندهای   ةوی بود. همچنين زاويع قهيدروژنی ايجاد شده از نو 

درجه بییود. پيونیید هيییدروژنی بییه   158تا    114تشکيل شده بين  

 ةای نقش دهندانهای دیبود که همواره بازای تشکيل شدهگونه

الکتییرون، کییه   ةکردند و نانوحلقه نقش گيرندالکترون را اي ا می

. شییدای بییه نانوحلقییه میییاناين سبب انتقال بار از بازهییای دی

و ترکيییب   منییزویهمچنين تغيير توزيع بار الکتريکی در حالت  

شده را بررسی کرديم و ديديم که جهت بییردار ممییان دوقطبییی 

آرمچيییر   ةنانوحلقیی ای به سمت  اناز بازهای دی  الکتريکی تقريباً

ای اناست و بار الکتريکی همانطور که گ ته شیید از بازهییای دی

اسییت. در آخییر هییم ردهآرمچيییر حرکییت کیی   ةنانوحلقیی به سمت  

هییای سییامانه ةتغييرات هومو و لومو را بررسییی کییرديم. در همیی 

ای انهییای دیمورد بررسی تراز انییرژی هومییو مربییوط بییه بییاز

 ةنتيجیی يابیید. در  افزايش و تراز انرژی لومییوی آنهییا کییاهش مییی

کاهش سطح لومو نيز تغييییر چيییدمان بییار در دو جییزء تشییکيل 

 دهد. رخ می سامانه ةدهند

هییای طور مشابه برای نانوحلقه های زيگزاگ هم بررسیییبه  

هییای تشییکيل شییده از سییامانهبالا را انجام داديم. انرژی اتصییال 

( بییا 15.0( و )14.0(، )13.0(، )12.0هییای زيگییزاگ )نانوحلقییه

کییه   رغم ايیینعلیییای را بییا هییم مقايسییه کییرديم.  انبازهای دی

از سییاير ری ( سییختی شییيميايی کمتیی 15.0زيگییزاگ )ة نانوحلقیی 

اما قدرت ت کيك به مراتب بهتری   داشت های زيگزاگ  نانوحلقه

ای از خود نشان داد. به همين دليل انرا در شناسايی بازهای دی

( محاسبات را ادامه داديم. برای افزايش دقییت 15.0)  ةنانوحلقاز  

افزايش انرژی اتصییال   ،محاسبات با افزودن تصحيح واندروالسی

 <گییوانين  ≈صییورت آدنییين ه تییايج بیی و نرا مشییاهده کییرديم 

 تيمين به دست آمد.  <سيتوزين  
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آرمچيییر   ةآرمچير و زيگییزاگ، نانوحلقیی   ةبين نانوحلق  ةدر مقايس

توان ت کيك بهتییر و همییين طییور سییختی شییيميايی بییالاتری از 

کییارگيری ه و به نظر بهترين گزينه برای ب  داردزيگزاگ  ة  نانوحلق

 ست.ی ااانيابی مولکول دیتوالیجهت  

 گزاریسپاس

سرکارخانم مهندس   ةدر انتها از همکاری همراه با صبر و حوصل

زينلی بابت در اختيار قرار دادن سرور دانشکده مهندسی انییرژی 

و فيزيك جهت پيشبرد محاسبات پژوهش حاضر کمال تشکر را 

 داريم.
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