
مكانیك / سال ١40١ /دوره پاییز و زمستان /شماره ١ /صفحه ١-١٢

نشریه علم و فناوری در مهندسی مکانیک 

 
 

چکیده 
در این مقاله، رفتار مکانیکی DNA اوریگامی مثلثی که دارای مشخصات ظاهری و عملکرد ویژه ای می باشد، مورد بررسی قرار گرفته است. DNA اوریگامی مثلثی 
را می توان به عنوان یک نانو وسیله ی دارای چند درجه ی آزادی معرفی کرد. برای بررسی این موضوع، مدل سازی و شبیه سازی دینامیک مولکولی انجام شده است و 
سپس به تحلیل عملکرد آن پرداخته می شود. اولین گام در شناخت یک نانو وسیله تحلیل ساختاری آن می باشد. در این گزارش، تغییرات ساختاری نانو وسیله در اثر 
تغییر دما مورد بررسی قرار گرفته است. نتایج نشان می دهد میزان تغییرات ساختاری تقریباً در 800 پیکوثانیه به کمترین میزان خود رسیده است. پس از طی این 
بازه ی زمانی می توان گفت DNA اوریگامی مثلثی نسبتاً به ثبات ساختاری رسیده است. رفتار مکانیکی DNA اوریگامی به  صورتی خواهد بود که آن را برای گرفتن 
حجم متفاوتی از محموله ها مناسب می کند. به عبارتی، از آن می توان برای حمل نانوداروهایی با ابعاد متنوع استفاده کرد. درواقع، پارامتری که در این نانو وسیله  
بسیار جالب توجه است، انعطاف پذیری بازوهای آن است. این انعطاف پذیری می تواند به طور شایسته ای برای حمل انواع مختلفی از محموله ها مورد استفاده قرار گیرد.  
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 Modeling and investigating the behavior of triangular origami DNA under the
influence of laboratory temperature
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Abstract
In this article, the mechanical behavior of triangular origami DNA, which has special appearance and functional characteristics, has 
been investigated. Triangular origami DNA can be introduced as a Nano-device with several degrees of freedom. To investigate this 
issue, molecular dynamics modeling and simulation have been done and then its performance is analyzed. The first step in knowing a 
Nano-device is its structural analysis. In this report, the structural changes of the Nano-device due to the change in temperature have 
been investigated the results show that the amount of structural changes has reached its lowest level in approximately 800 picoseconds. 
After this period of time, it can be said that the triangular origami DNA has relatively reached structural stability. The mechanical 
behavior of origami DNA will be such that it is suitable for taking different volumes of cargo. In other words, it can be used to carry 
Nano drugs with various dimensions. In fact, the most interesting parameter in this Nano-device is the flexibility of its arms. This 
flexibility can be properly used to carry different types of cargo.
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1-مقدمه

به  نیاز  فعالیت  انجام  برای  مولکولی  مهندسی  محصولات 
دستگاه های رباتیکی دارند که با عنوان نانورباتیک شناخته 
در  قابل کنترل  ماشین  یک  اساساً  نانوربات  یک  می شود. 
مقیاس نانومتر یا مولکولی است که از اجزایی در مقیاس 
به مطالعه در  نانورباتیک  نانو تشکیل شده است. حوزه ی 
طراحی، ساخت، برنامه ریزی و کنترل ربات  های در مقیاس 

نانو می پردازد ]1[.

نانوربات ها می توانند هر ساختار فعال یا غیرفعال قادر به 
تحریک، حس کردن، فرستادن سیگنال، تحلیل اطلاعات، 
هوش مصنوعی و رفتار گروهی در مقیاس نانو را تشکیل 

دهند ]2[.

اصلی  کاربرد  نانو  مقیاس  در  دستکاری کردن  توانایی 
و  هوافضا  تا  پزشکی  از  کاربردها  می باشند.  نانوربات ها 
کاربردهای نظامی تغییر می کند. ساخت وسایل پیچیده ی 
مولکولی می تواند به وسیله ی نانوربات ها در آینده ممکن 
صنعت  در  نانوربات ها  آینده،  در  می رود  انتظار  شود. 
بین   از  و  سلول ها  تعمیر  تا  دقیق  دارورسانی  از  پزشکی 
بردن سلول های سرطانی انقلاب اساسی ایجاد کنند. این 
زمینه  که  می شود،  بیان  دارو  نانو  زمینه  تحت  کاربردها 
بنابراین  است؛  نانوتکنولوژی  در  تحقیقاتی  فعال  بسیار 
کاربردهای  در  اساسی  اجزای  از  مولکولی  ماشین های 

آینده در مقیاس نانو می باشد. 

1- Protein
2- Deoxyribonucleic Acid
3- kinesin
4- RNA polymerase
5- Myosin
6- dynein
7- flagella

از  هدف اصلی در زمینه ی ماشین های مولکولی استفاده 
المان های بیولوژی مختلف به عنوان اجزای ماشین است 
که وظیفه ی آن ها ایجاد حرکت، نیرو یا سیگنال می باشد. 
در  را  برنامه ریزی شده  قبل   از  بیولوژی  وظایف  اجزا  این 
به صورت  اما  فیزیوشیمیایی خاص،  فعالیت های  به  پاسخ 
 DNA2 مصنوعی انجام می دهد. در این زمینه، پروتئین1 و
المان های  مکانیکی،  اتصال  موتور،  به صورت  می توانند 
اجزای  این  همه ی  اگر  کنند.  عمل  سنسور  یا  انتقال 
باهم مونتاژ شوند،  تناسب و چرخش صحیح  مختلف در 
می توانند نانووسایلی با چند درجه ی آزادی تشکیل دهند 
که قادر به اعمال نیروها و دستکاری اشیا در جهان نانو 
باشند. مزیت استفاده از اجزای ماشینی طبیعی، کارآیی و 

قابل اطمینان بودن آن هاست.

استفاده  اطلاعات  حامل  عنوان  به   DNA از  طبیعت 
دارد،  وجود   DNA در  که  خاصی  خصوصیات  می کند. 
سبب شده این المان انتخاب جذابی برای ساخت اجزای 
 DNA از  اخیر،  باشد. در سال های  نانومکانیک مصنوعی 
نیز سیستم های  و  ـ شیمیایی  مکانیکی  در سیستم های 

نانوالکتریک استفاده شده است ]3[.

تعدادی از آنزیم ها، مانند کاینزینRNA ،]4[3  پلیمراز4 
موتورهای  به صورت   ،]7[ داینین6   ،]6[ میوزین5   ،]5[
نانو  مقیاس  در  نوسانی  یا  چرخشی  خطی،  بیولوژیکی 
گسترده ای  به طور  که  موتورهایی  دیگر  می کنند.  عمل 
فلاژلا7  موتورهای  شامل  گرفته اند  قرار  بررسی  مورد 
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موتورهای  از  مثال هایی  که  بوده   ]9[ روتاکسان1  و   ]8[
شیمیایی خالص هستند. علاوه بر این موارد، اجزایی مانند 
پروتئین های شبه فنر با نام فیبرنکتین2 ]10[ و ورتیسلیز3  
]11[ و نیز پلیمرهای قابل انقباض مصنوعی را نیز می توان 

نام برد.

علاوه بر ماشین های بر اساس پروتئین، چندین محقق در 
از DNA در مکانیزم های در  استفاده  برای  حال تحقیق 
مقیاس نانو هستند. در مقایسه با ساختارهای پروتئینی، 
DNA کوچک، ساده و همگن بوده و ساختار و وظایفش 

به خوبی مورد بررسی قرار گرفته است ]12[.

یکی از شاخه های جذاب در زمینه ی DNA، ساختارهای 
DNA اوریگامی است. تنها یک دهه است که از شروع فعالیت 

در این زمینه می گذرد. ساختار DNA اوریگامی طراحی شده، 
دارای  سه بعدی   حالت  در  چه  و  دوبعدی،  حالت  در  چه 
داربست اصلی به صورت تک رشته ای بلند و چندین زنجیره ی 
کمک  به  که  می باشد  کوتاه  تک رشته ای  به صورت  فرعی 
این رشته ها به هم آمیخته شدند )تا خورده اند(. مطالعه ی 
DNA اوریگامی هم اکنون وارد فاز دوم عملی شده است. 

یکی از راه های جذب برای محققین توسعه ی دستگاه های 
نانومکانیک در حوزه ی DNA اوریگامی می باشد.

قابلیت سوارکردن چندین رشته یDNA  از فواید تکنیک 
دستگاه های  ساختن  برای  که  است  اوریگامی   DNA

کاربرد های  می شوند.  استفاده  مصنوعی  مولکولی 
در  نه تنها  اوریگامی   DNA ساختمان  میان رشته ای 
زمینه ی  و  نانو  به  وابسته  شیمی  در  بلکه  نانومهندسی، 

پزشکی در حال رشد می باشد ]13[. 

1- Rotaxanes
2- Fibronectin
3- vorticellids
4- Nadrian Seeman
5- Smith

 ایده ی استفاده از DNA  به عنوان ماده ی ساخت اولین 
بار در سال 1982 توسط نادرین سیمن4 معرفی شد. در 
تاریخ مطالعات DNA  اوریگامی، سال 2009 سال مهمی 
 DNA ساختارهای   انواع  اختراع  از  نشان  که  است  بوده 
توخالی  مستقل  ساختار  چهار  دارد.  سه بعدی  اوریگامی 
از صفحه های مسطح  متشکل  اوریگامی سه بعدی   DNA

)دو جعبه، یکی چهارضلعی و منشور( گزارش شده است 
و با معرفی قابل توجه چندلایه و طراحی DNA اوریگامی 
 DNA لانه زنبوری همراه می شود. در میان چهار ساختار
برای  اوریگامی   DNA جعبه ی  دو  سه بعدی،  اوریگامی 
دستیابی به مکانیزم باز و بسته شدن طراحی شده اند ]14[.

چهاروجهی  یک  همکاران  و  اسمیت5   ،2011 سال  در   
انعطاف پذیر به کمک DNA اوریگامی طراحی کردند که 
نانولوله طراحی  به کمک  این چهاروجهی، اضلاع آن  در 
همدیگر  به   DNA رشته های  توسط  اضلاع  این  و  شده 
برای  آن  اضلاع  از  ضلع   سه  همچنین  شدند.  مفصل 
رشته های  کمک  به  چهاروجهی  ساختار  انعطاف پذیری 

DNA متصل شدند )شکل1(] 15[.

شکل 1: چهاروجهی انعطاف پذیر با DNA اوریگامی ]15[
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نانورباتDNA  را   در سال 2012، داگلاس1 و همکاران 
ارائه داند که یک دستگاه DNA اوریگامی نانومکانیکی است 
به سلول ها، شناسایی  مولکولی  بارهای  به حمل  قادر  که 
و  فعال سازی  فعال سازی،  برای  سلولی  سطح  ورودی های 
بازنگری ساختار آن برای تحویل بارگیری است. نانوربات 
DNA به شکل یک بشکه ی شش ضلعی با ابعاد 35 نانومتر 

× 35 نانومتر × 45 نانومتر می باشد )شکل2( ]16[.

شکل 2: نانوربات DNA اوریگامی ]16[

 در سال 2016، که2 و همکاران یک نانووسیله ی سه بعدی 
طراحی  آن ها  بین  فاصله ی  تنظیم  قابلیت  با  لوزی شکل 
کردند. این وسیله از چهار بازو تشکیل شده که رشته های 
رشته ی  دو  دارای  و  کرده  مفصل  به هم  را  آن ها  صورتی 
جذب )سبز( برای پیوستن مولکول محموله است و دارای 
دو بخش رشته ای )آبی( که دو بازوی چپ را به هم متصل 

می کند )شکل3( ]17[.

1- Douglas
2- Ke
3- Sharma
4- Spindel

شکل 3- نانووسیله ی سه بعدی  ]17[

شرما3 و همکاران در سال 2017 یک نانوساختار مکانیکی 
بر اساس DNA اوریگامی ارائه داد ه اند و چگونگی حرکت 
آن را بررسی نموده اند. این نانوساختار دارای مفصل های 
کشویی و دورانی می باشد. همان طور که در شکل 4 نشان 
داده شده است، این نانوساختار دارای یک نوار کشویی، 
 DNA یک پایه و اسپیندل4 و دو بازو است که طراحی ها با

اوریگامی انجام گرفته است. ]18[. 

شکل 4: یک مکانیزم میل لنگ و کشویی با DNA ]18[، الف( نمای 

الف(

ب(
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DNA مکانیزم، ب( نمای شماتیک مکانیزم

منطقی  طراحی  یک  همکاران  و  لی1   ،2017 سال  در 
با  مجزا  خمیده ی  اشکال  ایجاد  برای  کدنانو2  نرم افزار  با 
 DNA هندسه های قابل کنترل و انعطاف پذیری به کمک
اوریگامی ارائه دادند که این اشکال دارای ساختار مفصلی 
سال  در   .]19[ می باشند.  نانومحموله  حمل  برای  و 
 DNA نازک  یک صفحه ی  همکاران  و  2020، خسروی 
دینامیک  شبیه سازی  از  استفاده  با  و  طراحی  اوریگامی 
محدوده ی  در  مدل  داده اند.  قرار  بررسی  مورد  مولکولی 
بررسی  آن  پایداری  و  شده  شبیه سازی  وسیع  دمایی 
طراحی شده  نانوحفره ی  که  داد  نشان  نتایج  است.  شده 
پایداری مناسبی را در این دماها از خود نشان می دهد و 
با وجود برخی اعوجاج ها در ساختار، در دماهای بالا هیچ 
شکستی مشاهده نشد. در آخر نشان دادند از نانوحفره ی 
پیشنهادی می توان برای عبور طیف وسیعی از مولکول ها، 
کرد  استفاده  دارویی  محموله های  و  درشت مولکول ها 
را  نانوحامل  همکاران  و  مقیسه   ،2021 سال  در   .]20[
مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  با  سپس  و  طراحی  ابتدا 
بررسی  مورد  بدن  به  نزدیک  دماهای  در  را  آن  پایداری 
دادند ]21[. در سال 2021، دستورانی و همکاران  قرار 
یک نانومفصل DNA اوریگامی طراحی کردند )شکل 5( 
همچنین  و  مختلف  دمای  سه  در  آن  پایداری  سپس   .
گشتاور  و  خیز  خمشی،  سفتی  مانند  مکانیکی  خواص 
آن را با شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار 

دادند ]22 و 23[.

1- Lee
2- caDNAno
3-  Scaffold
4-  Nucleotide Sequence
5- DNA Origami

شکل 5: نانومفصل  DNA اوریگامی ]23[

2-تئوری مسئله

2-1- تئوری DNA اوریگامی

 DNA داربست3  نام  به  نانو  فناوری  از  جدیدی  نوع 
اوریگامی ارائه شده است که از DNA به عنوان ماده ای 
طراحی  طریق  از  مختلف  نانوساختارهای  ایجاد  برای 
نوکلئوتیدی4 استفاده می کند ]24 و 25[. تعریف  توالی 
 DNA دارد.  اشاره  کاغذ  تاکردن  به  ژاپن  در  اوریگامی 
اوریگامی5 یعنی تاکردن DNA برای ایجاد اشکال دوبعدی 

و سه بعدی دلخواه در مقیاس نانو )شکل 6(.

شکل 6: ساختار DNA اوریگامی ]26[
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انعطاف پذیر  نسبتاً  بیوپلیمر  یک  عنوان  به  خود   DNA

 DNA اوریگامی، بسیاری از رشته های DNA است، اما در
در یک ساختار مکانیکی منسجم قرار می گیرند که یک 
بنابراین   را حفظ می کند؛  به خوبی  تعریف شده  هندسه ی 
هندسی  پیچیدگی  با  اشیاءنانو جدیدی  DNAاوریگامی، 

سه بعدی ای را ایجاد کرده  است ]27 و 28[.

      در سال های اخیر، از DNA اوریگامی برای ساخت انواع 
برای کاربردهای مختلف  ساختارهای دوبعدی و سه بعدی 
سنجش  برای  نانوپورها  مانند   ،]29[ است  شده  استفاده 
تک مولکولی1  ]30[،  نانووسیله برای حمل دارو ]31 و 32[. 
همچنین ساخت سازه های کاربردی مکانیکی، مانند فنرها، 
محرک ها می تواند حوزه ی نانوماشین های DNA  را تا حد 
ناشناخته  از آن ها  زیادی گسترش دهد که هنوز بسیاری 
نانوماشین های  مانده است. به طور کلی، عملکرد مکانیکی 
برای  توانایی   )1( دارد:  نیاز  کلیدی  قابلیت  دو  به   DNA

طراحی رفتار مکانیکی و )2( توانایی یکپارچه سازی دینامیک 
)یعنی حرکت(. در طراحی مهندسی، کنترل رفتار مکانیکی 
با استفاده از اجزای چند ماده ای با سفتی مکانیکی مطلوب 
اوریگامی   DNA اجزای  سفتی   .]33[ است  قابل دستیابی 

می تواند در مقیاس های گوناگون متفاوت باشد ]34[.  

2-2- تئوری دینامیک مولکولی

مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  اولین  که  زمانی  از 
سال   30 از  بیش  شد،  انجام  پروتئین  یک  برای   )MD(
سیستم های  انواع  مطالعه ی  برای   MD  .]35[ می گذرد 
نوکلئوتیدها،  پروتئین ها،  ازجمله  زیست مولکولی، 
لیپیدی و کربوهیدرات ها استفاده شده است  دولایه های 

 .]38 ،37 ،36[
1- Single-Molecule Sensing
2- Force field

به طور خلاصه، MD  روشی برای ادغام معادلات حرکت 
کلاسیک )نیوتنی( برای مجموعه ای از ذرات است ]38[. 
درنتیجه، مسیر یک سیستم در یک بازه ی زمانی معین، 
معمولاً ده ها تا صدها نانوثانیه است. سپس می توان خواص 
ساختاری و دینامیکی مختلف سیستم را از مسیر محاسبه 
کرد که می توان آن ها را مستقیماً با نتایج تجربی مقایسه 
کرد. نتایج به دست آمده در این حوزه از دقت بالایی برخودار 

هستند ]39[.

تغییرات  مولکولی،  دینامیک  شبیه سازی  از  استفاده  با 
پاسخ  است.  قابل اعمال  بیولوژیکی  سیستم های  روی  دما 
پایداری  بیولوژیکی، مانند تغییرات پیکربندی و  سیستم 
ساختاری تحت شرایط دماهای مختلف به صورت کمی و 
توابع  از طریق  بررسی می شود. دینامیک سیستم  کیفی 
انرژی پتانسیل به دست می آید که شامل برهمکنش های 
پتانسیل  انرژی  توابع  می باشند.  غیرپیوندی  و  پیوندی 
را  نیرو2  میدان  یک  تشکیل  باهم  هردو  اتمی،  خواص  و 
در  موجود  اتم های  تمام  اتمی  نیروی  میدان  می دهند. 
کلی  الگوریتم  می کند.  بازگو  دقیق  به طور  را  سیستم 
دینامیک مولکولی به این گونه است که برای شروع، به 
یک شرایط اولیه از موقعیت و سرعت اتم ها و همچنین 
تابع پتانسیل مربوط به برهمکنش بین اتم ها نیاز است. در 
مرحله ی دوم نیروی اعمالی بر هر اتم توسط محاسبه ی 
نیرو بین جفت اتم های پیوندی، به علاوه  نیروهای مربوط 
به برهمکنش های غیرپیوندی، به علاوه  نیروهای خارجی و 
یا قیدی ارزیابی می شود. در مرحله ی سوم، حرکت اتم ها 
شده  شبیه سازی  نیوتن  حرکت  معادلات  عددی  حل  با 
است و در مرحله ی چهارم موقعیت اتم ها، سرعت ، انرژی، 
دما، فشار و غیره به عنوان خروجی ثبت خواهند شد]26[.
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بررسی  برای  مولکولی  دینامیک  روش  تحقیق،  این  در 
دماهای  تحت  مثلثی  اوریگامی    DNAمکانیکی رفتار 

مختلف مورد استفاده قرار گرفته است. 

 3-مواد ها و روش ها

3-1- مدل سازی نانووسیله DNA اوریگامی

به  که  برد  پی  می توان  پژوهش ها  پیشینه ی  به  توجه  با 
می باشد،  دورشته ای  که   DNA اولیه ی  ساختار  کمک 
نانواینجنیر1  نرم افزار  با  را  مختلفی  هندسی  اشکال 
مدل سازی و با نرم افزار گرومکس،2 شبیه سازی دینامیک 
یا  از بررسی رفتار مکانیکی و  انجام داد و پس  مولکولی 
انعطاف پذیری  این اشکال هندسی، می توان برای حمل 

انواع مختلفی از محموله ها مورد استفاده قرار  داد. 

 در این مقاله، با استفاده از نرم افزار نانواینجنیر، به طراحی 
از  تشکیل شده  مثلث  و  پنج ضلعی  مستطیل،  شکل  سه 
DNA دورشته ای پرداخته شده است که مثلث طراحی شده 

مورد شبیه سازی دینامیک مولکولی قرار می گیرد. تمامی 
رشته ی  از  نرم افزار  این  وسیله ی  به   طراحی شده  اشکال 
اصلی بلند تشکیل شده اند که چهارچوب خوانده می شود 
و بقیه ی رشته های کوتاه مکمل این چهارچوب می باشند. 
شکل مستطیل شامل یک چهارچوب، چهار رشته ی کوتاه 
 DNA و 90 جفت باز آلی می باشد که از ترکیبشان چهار
دورشته ای متصل در سه نقطه ایجاد می شود ) شکل 7(.

1- Nano Engineer 
2- GROMACS

شکل 7: طراحی DNA اوریگامی مستطیل در نرم افزار نانواینجنیر

شکل پنج ضلعی شامل یک چهارچوب، پنج رشته ی کوتاه 
 DNA و 74 جفت باز آلی می باشد که از ترکیبشان پنج
دورشته ای متصل در چهار نقطه ایجاد می شود ) شکل 8(.

شکل 8: طراحی DNA اوریگامی پنج ضلعی در نرم افزار نانواینجنیر

 و درنهایت، نمونه ی DNA اوریگامی مثلثی از 4 تا شاخه ی
 A. B تشکیل شده است که در آن رشته ی  A. B. C. D
رشته ی اصلی و بلند و رشته ی C. D رشته ی فرعی، کوتاه 

و مکمل این ساختار محسوب می شوند )شکل 9(.
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شکل DNA:9   اوریگامی مثلثی طراحی شده در نرم افزار نانواینجنیر

3-2- شبیه سازی دینامیک مولکولی

 برای انجام محاسبات در زمینه ی DNA، بسته های نرم افزاری 
و  آماده سازی  برای  نرم افزارهایی  است.  ارائه شده   مختلفی 
رفع نواقص DNA موجود می باشد که در این پژوهش از 

نرم افزارهای پایمول1 و SPDBV2 استفاده شده است.

نرم افزار  از  مولکولی،  دینامیک  شبیه سازی  انجام  برای 
 TIP3P آب  و   AMBER94 نیروی  میدان  با  گرومکس 
 DNA ابتدا  انجام شبیه سازی،  برای  استفاده شده است. 
اوریگامی مثلثی  در جعبه ی آب چهاروجهی به فاصله ی 
 .)10 )شکل  است  شده  داده  قرار  دیواره  از  مناسب 
مثلثی  اوریگامی    DNA یک  شامل  جعبه  درنتیجه، 
شبیه سازی  مدت  در  می باشد.  آب  مولکول   63688 و 
مقیدکردن  برای   LINCS الگوریتم  مولکولی،  دینامیک 
زمانی یک  از گام  است.  به کار گرفته شده  پیوندها  تمام 
فمتوثانیه استفاده شده است. واکنش های الکترواستاتیک 
نانومتر   1.2 قطع4  شعاع  با   PME3 روش  از  استفاده  با 
ارزیابی شده اند. مینیمم سازی انرژی با 5125 گام انجام 
فرایند  درنهایت،  شود.  حذف  نابجا  تماس های  تا  گرفته 

1- PyMol
2-Swiss PDB Viewer
3- Particle Mesh Ewald
4- Cutoff
5-Visual Molecular Dynamics

گام    500000 با  و  آزمایشگاهی  دمای  در  شبیه سازی 
نتایج  گرافیکی  بررسی  برای  می شود.  انجام   )ns  1(
 VMD5 نرم افزار  نیز  مولکولی  دینامیک  از  استخراج شده 
 DNA نمونه ی  قرار گرفت. در شکل 11،  استفاده  مورد 
 VMD نرم افزار  در  شبیه سازی  از  قبل  مثلثی  اوریگامی 

نمایش داده شده  است.

شکل DNA:10   اوریگامی مثلثی در جعبه ی آب

شکل 11: نمونه ی  DNA اوریگامی مثلثی قبل از شبیه سازی در نرم افزار  

VMD
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4-نتایج و بحث

در این بخش، به بررسی رفتار مکانیکی نانووسیله پرداخته 
می شود. در شکل 12، تغییرات ساختاری این نانووسیله 

مشاهده می شود.

شکل 12: تغییرات ساختاری نمونه ی DNA اوریگامی مثلثی بعد از 

شبیه سازی

  تغییرات DNA حول شرایط تعادل وابسته به انعطاف پذیری 
 DNA از  قسمت هایی  می باشد.   DNA ساختاری  محلی 
اوریگامی مثلثی دارای انعطاف پذیری زیاد و قسمت هایی 
برای  می باشد.  برخوردار  کمتری  انعطاف پذیری  از  آن  از 
مختلف  بخش های  محلی  انعطاف پذیری  دقیق،  بررسی 
با  بخش های  استخراج  نیز  و  مثلثی  اوریگامی   DNA

می شود.  گرفته  کمک   1  RMSFاز بیشتر  انعطاف پذیری 
در شکل RMSF ،13 این نانووسیله با مشخص کردن 4 
تا شاخه که از شبیه سازی دینامیک مولکولی در شرایط 
داده شده  نشان  است،  آمده  به دست  آزمایشگاهی  دمای 

است.  

1- Root Mean Square Fluctuation
2- Root-Mean-Square Deviation

شکل 13: نمودار انعطاف پذیری DNA  اوریگامی مثلثی وابسته به اتم

RMSD2 که برای بررسی انحراف از ساختار اولیه استفاده 

شبیه سازی شده  سیستم  هم گرایی  از  معیاری  می شود، 
 K دمای  در  بار  یک  بیشتر،  بررسی  برای   .]40[ است 
 305 K 300 و بار دیگر با همان شرایط قبل در دمای
شبیه سازی انجام شده است که RMSD اتم ها در شکل 
14 نشان می دهد که شبیه سازی  بعد از حدود ps800 به 

حالت تعادل رسیده  است.

شکل 14: نمودار پایداری DNA  اوریگامی مثلثی وابسته به زمان نسبت به 

ساختار اولیه
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به  با توجه  اوریگامی مثلثی،   DNA برای بررسی دقیق  
تغییر پیکربندی به دست آمده از شبیه سازی های دینامیک 
مولکولی، سطح دهانه ی DNA اوریگامی مثلثی به صورت 
تابعی از دما به دست آورده شده است. این سطح با اتصال 
می شود  تعریف  بازو  هر  آمینواسیدهای  انتهای  در  اتم ها 
عنوان  به  نانووسیله  این  دهانه ی  سطح   .)15 )شکل 
معیاری از تغییرات ساختاری و نیز معیاری برای بررسی 
یک  و  می باشد  قابل حمل  محموله های  اندازه ی  و  شکل 
پارامتر مهم در بررسی نانووسیله فاصله ی بازوها نسبت به 
هم  نسبت به  نانووسیله  بازوی  سه  درواقع،  می باشد.  هم 
دارای حرکت بوده و این حرکت فضای داخلی نانووسیله 

را دچار تغییر می کند.

شکل 15: مقایسه ی دهانه ی DNA  اوریگامی مثلثی،قبل از شبیه سازی و 

بعد از شبیه سازی

5-نتیجه گیری

    در این پژوهش، مدل سازی سه شکل مستطیل، پنج ضلعی 
و مثلثی با استفاده از DNA اوریگامی دورشته ای با کمک 
نرم افزار نانواینجنیر انجام شد و به بررسی انعطاف پذیری 
به کمک شبیه سازی  مثلثی  اوریگامی   DNA پایداری  و 
این  نتایج  بررسی  برای  پرداخته شد.  مولکولی  دینامیک 
از نرم افزار دینامیک مولکولی گرومکس استفاده  مسئله، 
اوریگامی   DNA شبیه سازی  بیشتر،  بررسی  برای  شد. 
مثلثی در دو دمای 300 و 305 کلوین انجام شد. نتایج 

مثلثی  اوریگامی   DNA شکل  کلی  ساختار  داد  نشان 
مانده  ثابت  تقریباً  مولکولی  دینامیک  از شبیه سازی  بعد 
اوریگامی   DNA ساختاری  تغییرات  میزان  نیز  و  است 
مثلثی تقریباً در 800 پیکوثانیه نسبتاً به ثبات ساختاری 
انعطاف پذیری  نحوه ی  نتایج،  در  همچنین  است.  رسیده 
با  درنهایت،  شد.  داده  نشان   A، B، C، D شاخه ی    4
از  اوریگامی مثلثی قبل   DNA مقایسه ی سطح دهانه ی
شبیه سازی و بعد از شبیه سازی، این نتیجه حاصل شد که 
سطح دهانه ی این نانووسیله تغییرات قابل توجهی نداشته 
مورد  محموله ها  برای  حاملی  عنوان  به  می تواند  و  است 

استفاده قرار گیرد. 
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