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Abstract 

This study presents the design and molecular dynamics (MD) simulation of novel 

polycationic nano-linkers for connecting polyanions. Two types of multi-branched 

linkers were designed, featuring a palmitic acid core and spermidine branches: one 

with eight spermidine branches and the other with six. The stability of these linkers was 

assessed over 20 nanoseconds at three different temperatures, confirming their 

structural integrity. To evaluate their binding capability, two polyanions—DNA 

origami and heparin—were selected as model systems. Following complex formation 

between the linkers and these polyanions, MD simulations were performed. The results 

demonstrated high stability in the complexes, with strong intermolecular interactions, 

particularly in electrostatic and van der Waals energies.  The designed polycationic 

nano-linkers exhibited robust binding to both DNA origami and heparin, forming 

stable complexes without significant structural deviations. Root-mean-square deviation 

(RMSD) analysis confirmed structural stability across varying temperatures (300 K, 

310 K, and 320 K), indicating their potential for biomedical applications under 

physiological conditions. Energy decomposition analysis revealed that the octa-

branched linker (Linker 1) exhibited stronger interactions due to its higher number of 

cationic branches, while the hexa-branched linker (Linker 2) also demonstrated 

effective binding.  These findings suggest that the proposed polycationic nano-linkers 

are promising candidates for connecting polyanions in applications such as targeted 

drug delivery, gene therapy, tissue engineering, disease diagnostics, and 

nanotechnology. The study highlights the importance of computational modeling in 

optimizing nanoscale molecular interactions for biomedical advancements. 
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1- Introduction 

Biological systems are rich in polyanions, including 

nucleic acids, glycosaminoglycans, and 

microtubules, which play critical roles in cellular 

processes. Selective binding of polyanions is 

essential for regulating molecular interactions, yet 

their similar charge densities pose challenges. 

While methods like using dendrimers or self-

assembled structures exist, they often face 

limitations in structural control and tunability. This 

study introduces novel polycationic nanolinkers, 

designed with a palmitic acid core and multiple 

spermidine arms, as a potential solution for bridging 

different polyanions. Specifically, we aimed to 

design and computationally evaluate two such 

linkers (with 8 and 6 arms) for their ability to 

connect DNA origami and heparin using molecular 

dynamics (MD) simulations. These linkers offer 

potential advantages in controlled architecture and 

biocompatibility, with prospective applications in 
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drug delivery, tissue engineering, and 

nanomedicine. 

2- Research Methods 

2-1 Modeling 

• Linker Design: Two linkers were designed 

using Avogadro software: Linker 1 (palmitic 

acid core, 8 spermidine arms) and Linker 2 

(palmitic acid core, 6 spermidine arms). 

Structures were optimized using the UFF force 

field with Steepest Descent and Conjugate 

Gradient algorithms (Figure1, Figure2). 

 

(a) 

 

(b) 

Figure1: Design of Linker 1 with eight spermidine branches in 

Avogadro software. a) Front view, b) Side view 

 

(a) 

 

(b) 

Figure2: Design of Linker 2 with six spermidine branches in 

Avogadro software. a) Front view, b) Side view 

• DNA Origami: A simple double-stranded 

DNA structure was designed using caDNAno 

and converted to PDB format (Figure3). 

(a) (b) 

 

Figure3: Design of double-stranded DNA origami to custom size 

in caDNAno software. a) Side view, b) Front view 

• Heparin: A heparin fragment structure (PDB 

ID: 1HPN; C₅₄H₇₅N₅O₈₇S₁₄; ~4.5 nm) was 

obtained from the PDB (Figure4). 
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Figure4: Structure of heparin in PyMOL software 

• Complex Formation: Two complexes were 

assembled for simulation: Complex 1 (DNA-

Linker1-Heparin) and Complex 2 (DNA-

Linker2-Heparin) (Figure5) 

 

(a) 

 

(b) 

Figure5: Structures of six complex samples, including DNA, 

linkers, and heparin, before simulation in PyMOL software. a) 

Structure of Complex 1, b) Structure of Complex 2 

2-2 Molecular Dynamics Simulation 

Simulations were performed using GROMACS 

2018.1 with the CHARMM36 force field. 

Parameters for the linkers and heparin were 

generated via CGenFF. Systems were solvated in 

TIP3P water, neutralized with ions, and energy 

minimized. Following NVT/NPT equilibration (500 

ps total) at 310 K and 1 bar, production MD runs 

were conducted for 20 ns at 300 K, 310 K, and 320 

K. A 1.2 nm cutoff was used for vdW interactions, 

PME for electrostatics, and LINCS for bond 

constraints, with a 2 fs timestep. 

3- Results and Discussion 

• Structural Stability: Visual inspection and 

RMSD analysis over 20 ns simulations at 300 

K, 310 K, and 320 K confirmed the structural 

stability of both individual linkers and the 

DNA-linker-heparin complexes. The RMSD 

values plateaued after initial fluctuations, 

indicating stable conformations were 

maintained across the tested temperatures. The 

linker arms consistently interacted closely with 

both DNA and heparin in the complexes 

(Figure6 , Figure7) 
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(300k) (310k) (320k) (300k) (310k) (320k) 

(b) (a) 

      
(300k) (310k) (320k) (300k) (310k) (320k) 

(c) (d) 
Figure6: Final structures of the complexes and Linkers after 20 ns of simulation at three different temperatures, as visualized using PyMOL 

software. a) Structure of Linker 1, b) Structure of Linker 2, c) Structure of Complex 1, d) Structure of Complex 2 

  

(a) (b) 

  

(c) (d) 

Figure7: RMSD plots of the complex and linkers samples over 20 ns and their comparison at three different temperatures. a) Structure of 

linker 1, b) Structure of linker 2, c) Structure of Complex 1, d) Structure of Complex 2.

• Intermolecular Interaction Energies: 

Calculations of interaction energies between 

the linkers and the polyanions within the 

complexes showed consistently negative 

values for both electrostatic and van der 

Waals contributions, indicating strong 

attractive forces and stable binding. Complex 

1 (8-arm linker) exhibited slightly more 
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negative interaction energies than Complex 2 

(6-arm linker), attributable to the higher 

number of cationic arms, confirming stronger 

binding. However, both linkers demonstrated 

effective bridging capabilities, with 

electrostatic interactions being the dominant 

driving force (Figure8). 

 
(a) Elec. energy between DNA and Linkers 1and 2 

 
(b) Elec. energy between Heparin and Linkers 1 and 2 

Figure8: Comparison of electrostatic energy diagrams over a 20 

ns simulation for complexes 1, 2 

• Comparison with Previous Studies: The 

strong, stable binding observed suggests these 

rationally designed linkers are competitive 

with other polycationic systems like 

dendrimers or self-assembled structures used 

for polyanion binding. The key potential 

advantages are the defined, tunable 

architecture and use of biocompatible building 

blocks (palmitic acid, spermidine) 

4- Conclusion and Future Perspectives 

This computational study successfully 

demonstrated the design and stability of novel 

palmitic acid-spermidine based polycationic 

nanolinkers capable of stably bridging DNA 

origami and heparin. MD simulations confirmed 

structural integrity and strong intermolecular 

interactions across relevant temperatures. The 8-

arm linker showed slightly stronger binding than the 

6-arm linker. 

These findings highlight the potential of these 

nanolinkers as tools for connecting polyanions in 

various biomedical applications. Future work 

should involve experimental synthesis and 

biophysical characterization to validate these 

results. Potential applications include targeted drug 

delivery, gene therapy, tissue engineering, and 

biosensing. 
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 مهندسی مکانیک، دانشگاه فردوسی مشهد، مشهد، ایران.  گروهاستاد،  -2

 . حکیم سبزواری، سبزوار، ایران ، دانشگاهمهندسی مکانیک گروهدانشیار،  -3
 

 چکیده 
ا نانول  نی در  پل  یبرا   یدیجد  یونیکاتیپل  ینکرهایمقاله،  از شب  یطراح  هاون یآنیاتصال  استفاده  با    ی سازهیو 

  ی هاو شاخه  ک یتیپالم  دیاس  یبا هسته مرکز  یاچندشاخه  نکر یاند. دو نوع لشده  یبررس  یمولکول  کینامید

  ن یا   یداری. پانی دیبا شش شاخه اسپرم یگری با هشت شاخه و د  یکیشدند:   یسازنه یو به  یطراح  نی دیاسپرم

 یباق  دارینشان داد که هر دو ساختار پا  جیشد و نتا  یسازهیشب  هینانوثان  20  یمختلف ط  یدر سه دما  نکرهایل

ا  تیقابل  یابیمنظور ارز. بهمانندیم عنوان نمونه  به   نیو هپار  یگامیار  DNA  یهاون یآنی پل  نکرها،یل  نیاتصال 

انجام    یمولکول  کینامید  یهایسازهیساختارها، شب  نیو ا  نکرهایل  انیکمپلکس م  لیانتخاب شدند. پس از تشک

نتا کمپلکس   جیشد.  که  داد  پانشان  از  ب  ییبالا  ی داریها  تعاملات  و  در   ژه یوبه   ،ی قو  یمولکولنی برخوردارند 

شد.    کیالکترواستات  یهای انرژ مشاهده  واندروالس،  ن  نی ا   یهاافتهی  ،طورکلیبه و  که   دهندی م  شانمطالعه 

تثب  یبرا  ییبالا  لیپتانس  یشنهادیپ  یونیکاتیپل  ینکرهاینانول و  م  هاون یآنیپل  تیاتصال  و  در    توانندیدارند 

مورد استفاده    نانو فناوریو    ی ماریب  ص یبافت، تشخ  یمهندس  ،یدرمانهدفمند، ژن  یمانند دارورسان  ییهاحوزه

 .رندیقرار گ
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 مقدمه  -1

مولکول   ییایدن  ،یشناسست یز  یایدن از  منف  یهاسرشار    ا ی  ،یباردار 

اهاستون یآنیپل اسمولکول   نی.  شامل  ،  کینوکلئ  یدها یها، 

پروتئوگلهاکان ینوگلیکوزآمیگل مهاکان ی،  غشاءها،    هاکروتوبول ی،  و 

  ن، یبنابرا  [.1]  کنندیم  فایا  یکیولوژیب  یندهایدر فرآ  یاتیح  یهانقش 

و کنترل عملکرد    میدر تنظ  اسینانومق  یهاگونه  نیا  نیب  قیقد  زیتما

 .برخوردار است  ییبالا  تیاز اهم  یونیآنی پل  یایدن

با توجه به نقش    گر،یکدیبه    هاون یآنی پل  ینشی، اتصال گزحالبااین 

فرآ  هاآن   یاتیح   ن ی ا  دارد.  یاژه یو  تیاهم  ،یکیولوژی ب  یندهایدر 

قرار داده   ریها را تحت تأثساختار و عملکرد مولکول  توانندی اتصالات م

به    ، DNA مثال، اتصال  یکنند. برا   م یرا تنظ  هاآن   یهاکنشو برهم

اتصال    کهدرحالی ژن مؤثر است،    ان یب  می، خاص در تنظیهان یروتئپ

مانند    ییندهایدر فرا  ها،نیبه پروتئ  نیمانند هپار  هاکان ینوگلیکوزآمیگل

تشک  یسلول  نگیگنالیس سلول  کسی ماتر  لیو  دارد    یخارج   نقش 

شباهت  ل یها به دلکنشبرهم نیا یر یپذنشیگز وجود،نی[. باا2و  3]

  ن یاست. ا  زیبرانگچالش   هاآن  یکیالکترواستات  تیبار و ماه  یالچگ   یبالا

مختلف    یهاون یآنی پل  ییو شناسا  کیکه تفک  شوندی باعث م  هایژگیو

نانو، توسعه    اسیو مق  یفرا مولکول  یمیش  دگاهی[. از د4و    5دشوار باشد ]

  ی کاربردها   تواندی اتصالات م  نیا  ی ریپذنش یگز  شیافزا  یبرا  یی هاروش

زم  یاترده گس دارورسان  ییهانه یدر  و    یمهندس  ،یمانند  نانو  بافت 

 .داشته باشد  فناوری

از پلبه   ی گامیار DNA و  نیهپار  ها،ون یآنیعنوان دو نمونه مهم 

عنوان  که به   ن،یاند. هپاراز محققان را به خود جلب کرده   یار یتوجه بس

انعقاد  یدارو  کی پل  ضد  م  یستیز  ونیآنیو  [،  6-8]  شودیشناخته 

گسترده  ب  یاکاربرد  درمان  عروقی  یهای مار یدر  [،  9-11]  قلبی 
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[، و کاهش التهاب و عفونت  12و    13شدن خون ]  تهاز لخ  یر یجلوگ

بر ا14-17دارد ]   ی هاتوسعه روش   یبرا  ییبالا  لیپتانس  ن،ی[. علاوه 

ب  دیجد با  ]  ی روسیو  یهای ماریمقابله  است  داده  در  18-21نشان   .]

نانو    اسی مق  یهای فناور  نیترشرفتهیاز پ  یکی  یگامیار   DNAمقابل،

سال  م  ریاخ  یهادر  طراح  که   شودیمحسوب  ساخت    یامکان  و 

به    ،ی فناور  نی[. ا22]  کندیرا فراهم م  قیو دق  دهیچیپ  ینانوساختارها 

و    یمختلف علم  یهاکنترل بالا، در حوزه   تیو قابل  یر یپذانعطاف   لیدل

 DNA فردبهمنحصر   یهایژگی[. و23و    24است ]  افتهیکاربرد    یپزشک

طراح  ،یگامیار امکان  پا  یساختارها   یازجمله  و    یدار یمتنوع،  بالا، 

دارو  یست یز  یهامولکول   یبارگذار  تیقابل ابزار   ،ییو  به  را    ی آن 

[.  25و  26کرده است ]  لیتبد یپزشکو  یستیز قاتیارزشمند در تحق

  ک یعنوان  به  ،یگامیار DNA و  ن یهپار  یعنیدو مولکول،    نیا  بیترک

برا نوآورانه  نانوساختارها  یراهکار  شده    یروسیضدو  یتوسعه  مطرح 

  ر ینظ  ییهانهیدر زم  تواندیم  بیترک  نیا  ن،ی[. همچن27و    28]  تاس

  ی بافت، مهندس  یمهندس  ،یژن درمان  ،ی هدفمند، داروساز  یدارورسان

مورد    سازگارستیمواد ز  یو طراح  هایماریب  صیتشخ  ،ی سطح سلول

 .ردیاستفاده قرار گ

  ونیآنیپل  کیاتصال    یاز مطالعات بر رو  یار یحال حاضر، بس  در

کنترل    ای DNA مشخص، مانند انتقال ژن با  یکاربردها  یخاص برا 

هپار با  شده   ن،یانعقاد  ] متمرکز  ا29اند  در  پژوهش   نی[.    ی ها راستا، 

قرار   یرا مورد بررس یونیکات یعمدتاً دو دسته از نانوساختارها نیشیپ

در   نیهپار  یسازیخنث  ی، که برانی دوآمیآمیپل  یمرها یاند: دندرداده 

انعقادی  یکاربردها  شده   ضد  ]استفاده  نانوساختارها 7اند  و    ی [، 

تأثافتهیخودسامان   یتیچندظرف که  برهم   تهیرالیکا  ری،  با  بر  کنش 

  ی هانش یمطالعات ب  نی[. اگرچه ا45اند ]کرده   یرا بررس  هاون یآنیپل

  ی همچون تنوع ساختار  ییهاتیاما با محدود  ،اندارائه داده  یارزشمند 

  هاآن   یسطح  اتیخصوص  میتنظ  ی متداول، دشوار   یمرها یمحدود دندر

 افتهیخودسامان   یهاستمیدر س  ییفضا  شی آرا  نییپا  یر یپذو کنترل 

تنها  ها نهحوزه  نیکارآمد در ا  یتوسعه راهکارها  رو،ن یمواجه هستند. ازا

موجود    یهاچالش   تواندی است، بلکه م  اربرخورد   ییبالا  ینیبال  تیاز اهم

برا  را  راه  و  کرده  برطرف    ی پزشکستیز  یکاربردها   یساز نهیبه  یرا 

 .هموار سازد

بر انتخاب   یکه چه عوامل ستیمشخص ن یخوبهنوز به  حال،ن یباا

تأث  نیا و   ریاتصالات  چگونه  و    ها ون یآنیپل  یمولکول  یهایژگیدارند 

خاص اثر بگذارند.    رندهیگ  ک یکنش با  به برهم  هاآن  لیبر تما  توانندیم

  ی میدر ش  یطراح  یهاعوامل، علاوه بر رفع چالش   نیا  قیدق  یبررس

با دقت    ییهاستمی به توسعه س  تواندی م  ،یمولکول  فرا منجر شود که 

فرآ در  برا  یپزشکست یز  یندها یبالاتر  و  کرده    ی کاربردها  یمداخله 

  ی راستا، پژوهش حاضر با طراح  نی [. در ا30شوند ]  نهیخاص به  یدرمان

اس  یمبتن  د،یجد  یونیکاتیپل  ینکرهاینانول هسته  و    کیتیپالم  دیبر 

م  یکردی رو  ن،یدیاسپرم  یونیکات  یهاشاخه  ارائه  ادهدی متفاوت    نی. 

ها،  تعداد شاخه   قیهمچون امکان کنترل دق  ییایمزا  یدارا   نکرهاینانول

به   زمانهماتصال    تیمختلف، قابل  ییدر محدوده دما  یحرارت  یداریپا

هپار  یگامیار  DNA) مختلف  ونیآنی پل  نیچند ا(  نیو    جاد یو 

(  تریو واندروالس منف  کیتالکترواستا  یهای )انرژ   تری قو   یهاکنشبرهم

  ی دارورسان  رینظ  یی هانهیدر زم  توانندیم  یی هاستمیس  نیهستند. چن

  ی های ماریب  صیو تشخ  سازگارستیمواد ز  یطراح  ،یهدفمند، داروساز 

 .کنند  فایا  یمختلف نقش مهم

  یونیکات  ینکرها ینانول  یساز ه یو شب  یمقاله طراح  نیدر ا  ن،یبنابرا

پل  دیجد اتصال  هدف  ا  گریکدیبه    هاون یآنی با  است.  شده    ن یانجام 

اند تا بتوانند  شده   یبالا طراح  یدار یو پا  نهیبه  یبا ساختار   نکرهاینانول

راستا، دو    نیرا به هم متصل کنند. در هم  هاونیآنی پل  یطور مؤثر به

  ی طراح  یمولکول  کینامید  یساز هیبا استفاده از شب  دی جد  نکرینانول  نوع

در    نکرهاینانول  نیعملکرد ا  یابیارز  یبرا   ن،ی. علاوه بر ااندشده  یو بررس

پل کمپلکس  یهاون یآنیاتصال  دو  و    جادیا  زین  دیجد  مختلف، 

اتصال اشده   یساز هیشب پل  نکرهاینانول  نیاند که شامل    ون یآنیبه دو 

  ی های سازهیشب  ج یهستند. نتا  ،یگامیار  DNAو    نیهپار  یعنی  م،مه

  ی توجهنقش قابل   نکرهاینانول  نیکه ا  دهدی نشان م  یمولکول  کینامید

ا اتصال  پل  نیدر  به تشک  ونیآنی دو  و    دار یپا  یهاکمپلکس   لیداشته 

م مقاله،  کنندیکمک  ادامه  در  تحل  سازیمدل .    ن یا  یدار یپا  لیو 

اتصال    نکرها،ینانول پل  هاآن نحوه    ی سازهیشب  جینتا  ها،ونیآنیبه 

بررس  نیهپار-نکریل-یگامیار  DNA  یهاکمپلکس    ی های انرژ  یو 

  تواند یمطالعه م  نیا  یهاافتهیارائه خواهد شد.    یمولکولنیکنش ببرهم

  ی هوشمند و کاربردها  نانو زیستی  یهاستمیمؤثر در توسعه س  یگام

 باشد.   یستیز  یو مهندس  یدر پزشک  شرفتهیپ

 هامواد و روش -2

ا   یمولکول  کی نامید  یسازه یو شب  سازی مدل   یبررس  بهبخش    نیدر 

 .شودمیپرداخته  

 سازی مدل -2-1

  سازی مدل ، نحوه  اولقسمت است. در بخش    بخش شامل چهار  نیا

تشریح   بخش    .گرددمیلینکرها  ساختاردومدر   ،  DNA  ریگامی  ا
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در بخش سوم، روش دسترسی به مولکول هپارین   .شودی م سازیمدل 

داده   نحوه  درنهایت.  شدخواهد  شرح  چهارم،  بخش  در    سازی مدل ، 

 .گیردمی   کمپلکس این ساختارها مورد بررسی قرار

 لینکرها سازیمدل 

  ها آنفرد های منحصربه به دلیل تواناییکاتیونی پلیطراحی لینکرهای 

 های باردار منفی مانندتعاملات قوی با مولکول   برقراریدر اتصال و  

DNA  موردتوجه های اخیر به یک حوزه جذاب و  ها، در سال و پروتئین  

است شده  تبدیل  به   .[31-35]  محققان  لینکرها  پل این  های  عنوان 

می  عمل  مولکول ارتباطی  قادرند  که  یکدیگر    آنیونیهای  کنند  به  را 

کنند تسهیل  را  مولکولی  تعاملات  و  کرده  این  .  متصل  به  توجه  با 

ها، طراحی این لینکرها بر اساس اصول و ساختارهایی که در قابلیت

های  پژوهش . در  است  پذیرامکان اند،  مقالات علمی مختلف بیان شده 

که هر   شدهارائه کاتیونی  پلیرای لینکرهای  ، ساختارهای متنوعی باخیر 

ویژگی به  توجه  با  مختلف  کدام  کاربردهای  در  خود،  خاص  های 

گیرند. بنابراین، طراحی  بیولوژیکی و شیمیایی مورد استفاده قرار می

الگو کاتیونی  پلی لینکرهای   ایجاد  با  امکان  مقالات،  این  از  برداری 

و کاربردهای متنوع را فراهم    فردمنحصربه های  ساختارهایی با ویژگی

می می که  پیشرفت آورد،  به  حوزه   توجهیقابل های  تواند  های  در 

 .بیوتکنولوژی و داروسازی منجر شود

و به    1چندین لیگاند اسپرمیدین با  جدید  ، دو لینکر  مقالهدر این  

  لینکر   شده است.  سازیطراحی و بهینه  2مرکزیت لیگاند اسید پالمتیک 

و  (  1شکل  )شاخه اسپرمیدین به مرکزیت اسید پالمتیک    هشتاز    1

شکل  )  شاخه اسپرمیدین و به مرکزیت اسید پالمتیک  ششاز    2  لینکر

و    (2 طراحی   سازیبهینه طراحی  این  نرم شد.  از  استفاده  با  افزار  ها 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Spermidine ligand 
2 Palmitic acid ligand 
3 Avogadro 

به    (0/2/1نسخه  )  3گادرو وآو لینکرها  نهایی  ساختار  تا  گردید  انجام 

کاربردهای   برای  بهینه  و  مطلوب  بهینه  موردنظرشکلی  سازی  برسد. 

های ممکن را  گادرو امکان انتخاب بهترین پیکربندی وساختارها در آو 

فرآیندهای   در  هم  و  بوده  پایدار  انرژی  لحاظ  از  هم  که  آورد  فراهم 

هدف از این طراحی، ایجاد لینکرهایی با   .بیولوژیکی کارآمد عمل کنند

توانایی  فردمنحصربه های  ویژگی مولکول   و  به  اتصال  در    های بالاتر 

DNA  بود  و هپارین 

برای بهینهبه از میدان نیروی طور خاص،  لینکرها    سازی ساختار 
4UFF    برای نیرو در مقالات مختلف  استفاده گردید. این نوع میدان 

[. میدان  36و    37چنین کاربردهایی مورد استفاده قرار گرفته است ]

  ییمنظوره است که تواناهمه  یمحاسبات  یروین  دانیم  کی UFF نیروی

تمام عناصر جدول    باًیتقر  یرا برا   یو بلور  یمولکول  یساختارها   دی بازتول

ا  یتناوب برابه   روین  دانیم  نیدارد.  خاص  هندسه    یسازنه یبه  یطور 

  ملکرد ع  یفلزی  و آل  یمواد معدن  سازی مدل شده و در    یطراح  یمولکول

م  یخوب نشان  خود  بهینه  .دهدی از  لینکر،برای  هر  ساختار  از    سازی 

الگور  بیترک گراد  5بیش  نیتندتر  یساز نهیبه  تمیدو    6مزدوج   انیو 

هر    یبرا  کلی س  15,000مدت  به  یساز نه یبه  یهااستفاده شد و گام 

و    ابدیکاهش    کینزد  یاتم  یهاتا فاصله  گردیداعمال    یمدل مولکول

ترین روش  روش تندترین شیب که سریع   حاصل شود.  یانه یساختار به

بهینه فرآیند  شروع  بهبرای  است،  انرژی  سازی  سریع  کاهش  منظور 

به رفت،  سیستم  دستیابی    کهدرحالی کار  برای  مزدوج  گرادیان  روش 

تر استفاده شد. این  سازی دقیقبیشتر در مراحل بعدی و بهینه دقتبه

از روش  بهترکیب  انرژی  ها  مؤثر در کاهش  نتایج  به  منظور دستیابی 

.کار گرفته شدها بهپتانسیل سیستم و اصلاح ساختار هندسی مولکول 

4 Universal force field 
5 Steepest descent 
6 Conjugate gradient 
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 جانب یروبرو ب( نما یآووگادرو الف( نما افزارنرم در  نیدیبا هشت شاخه اسپرم 1 نکریل یطراح: 1شکل 

 
 

جانب یروبرو ب( نما یآووگادرو الف( نما افزارنرم در  نیدیبا شش شاخه اسپرم 2 نکریل یطراح: 2شکل 

 اریگامی  DNA سازیمدل 

[  38]  1کدنانو   افزارنرم ابتدا در    DNAای ساده  ساختار دو رشته

و خروجی نهایی این ساختار در این    ترسیم شده است  3شکل  مانند  

سپس برای ایجاد کمپلکس و انجام    .است JSON افزار به فرمتنرم 

باشد. برای تبدیل این ساختار به  می  PDBسازی نیاز به فرمت  شبیه

سایت   PDBفرمت   و  Oxviewe  [39های  از   ]Tacoxdna  [40  ]

 استفاده شده است. 

 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Cadnano 
2 Protein data bank 

 

 افزارنرم دلخواه در   زیبه سا ایرشتهدو  یگامیار DNA یطراح: 3شکل 

 جانب  یروبرو ب( نما یکدنانو. الف( نما

 مولکول هپارین  

دانلود    N1HPو با کد    2PDB   تی سااز   نیمولکول هپاردر این مقاله  

است هپارین [41]  شده  پلی .  خطی ها  از   3ساکاریدهای  که  هستند 

تر برای بررسی دقیق.  اندتشکیل شده  4ساکاریدی واحدهای تکراری دی 

3 Linear polysaccharides 
4 Disaccharide 

 ( الف (ب

 ( الف (ب
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طور تقریبی طول این مولکول هپارین به  ،DNA  تعاملات بین لینکرها و

این  به عبارتی    .( 4شکل  )  شده است  در نظر گرفته  1نانومتر   5/4 در 

فرمول   از  هپارین  ₁₄S87O₅N75H₅₄Cمقاله،  مولکول  استفاده    برای 

. شده است

 
مولیافزار پا[ در نرم 41] نیساختار هپار: 4شکل 

 ها کمپلکس 

ساده ساختار  ترکیب  با  مقاله،  این  لینکرهای   DNA در  اریگامی، 

این    کنندهمتصل اتصال  برای  مختلف  نمونه کمپلکس  دو  هپارین،  و 

  1طور مشخص، کمپلکس  به  .ها به یکدیگر ایجاد شده استآنیون پلی

از    2( و کمپلکس  الف-5شکل  و هپارین )  1  ، لینکرDNA  از ترکیب

لینکرDNA  ترکیب  ،  2   ( است.  ب-5شکل  و هپارین  ( تشکیل شده 

بررسی   کمپلکس،  دو  این  ایجاد  از  پلی  بین  لینکرها    اتصالاتهدف 

. در دماهای مختلف است  هاآنو ارزیابی پایداری    هاآنیون 

  
 2کمپلکس ب(  1کمپلکس الف( 

مولیافزار پادر نرم  یسازهیقبل از شب نیو هپار نکرهای، لDNAدو نمونه کمپلکس شامل  یساختارها: 5شکل 

 سازی دینامیک مولکولی شبیه -2-2

ساختاری   تحلیل  انرژی لینکرها  برای  تعاملات  بررسی  های  و 

سازی  کمپلکس ایجاد شده، از شبیه  دوالکترواستاتیک و واندروالسی در  

دهد تا رفتار  استفاده شد. این روش به ما امکان می دینامیک مولکولی

سیستم در  دینامیکی  را  درک  ها  به  و  کرده  بررسی  اتمی  سطح 

مولکول عمیق  میان  ارتباطات  از  یابیمتری  دست  تمام  .  ها 

از  یمولکول  کینامید  یهای ساز هیشب استفاده  نسخه   2گرومکس  با 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Nanometer (nm) 
2 Gromacs 

م  1/2018 نبود    به خاطر.  انجام شد  3CHARMM36یروین  دانیو 

افزار  در نرم   نیو هپار  ی طراحی شدهنکرها یل  یمناسب برا   یرو ی ن  دانیم

انجام شب  ،گرومکس  از  ن  یهالیفا  ، ی سازه یقبل    دان ی م  یبرا   ازیمورد 

استخراج و استفاده    4CGenFF  [42]  تیسااز    CHARMM36  یرو ین

نیروی میدان  مدل   CHARMM36  شد.  از  در  یکی  پرکاربرد  های 

های  ویژه برای سیستم های دینامیک مولکولی است که بهسازی شبیه

ها، لیپیدها، و اسیدهای نوکلئیک مناسب است.  زیستی شامل پروتئین 

3 Chemistry at harvard macromolecular mechanics (version 36) 
4 Charmm general force field 

https://cgenff.silcsbio.com/
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به  نیرو  میدان  برهم این  توصیف  در  آن  بالای  دقت  های  کنشدلیل 

به  شبیه مولکولی،  و  بیولوژیکی  مطالعات  در  گسترده  های  سازی طور 

می استفاده  ازمولکولی  مطالعه،  این  در  برای  CHARMM36   شود. 

ویژگیسازی سیستمشبیه استفاده شد که  شامل  ها  آن  کلیدی  های 

انرژی  است.  غیرپیوندی  و  پیوندی  شامل  پارامترهای  پیوندی  های 

های دیهدرال هستند که با معادلات هارمونیک  پیوندها، زوایا، و پیچش 

میو   محاسبه  برهمغیرهارمونیک  همچنین،  های  کنششوند. 

برهم  مانند  با  کنشغیرپیوندی  واندروالسی  و  الکترواستاتیک  های 

پتانسیل از  شوند.  می   سازیمدل   2و قانون کولن  1جونز -لنارد استفاده 

مولکول  برای  اختصاصی  لیپیدها،  پارامترهای  مانند  زیستی  های 

کربوهیدرات پروتئین  و  تعادل  ها  که  دارد  وجود  نیرو  میدان  در  ها 

بخشد. همچنین، این میدان  را بهبود می  هاآنساختاری و دینامیکی  

مدل  با  مانندو  حلال ضمنی    نیرو  که   TIP3P صریح  است،  سازگار 

برای محاسبه    .های زیستی بسیار مفید است سازی ویژه برای شبیه به

برهم انرژی  شبیههای  این  در  از  سازی کنشی   وتحلیل تجزیهها، 

میمؤلفه  استفاده  مختلف  الکترواستاتیک  [43]شودهای  انرژی   .

میوسیله به محاسبه  کولن  قانون  بهی  آن  رابطه  که  زیر  شود  صورت 

 :است

(1 ) 𝐸elec =∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝜀𝑟𝑟𝑖𝑗
𝑖<𝑗

 

ها فاصله بین اتم  𝑟𝑖𝑗و بارهای اتمی هستند،   𝑞𝑖 و𝑞𝑗 در این رابطه،

الکتریک مؤثر است. انرژی واندروالسی نیز با استفاده از  ثابت دی  𝜀𝑟و 

بهمی  سازیمدل جونز  -لنارد پتانسیل آن  رابطه  که  زیر شود  صورت 

 :است

(2) 𝐸vdw = ∑(
𝐴𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
12 −

𝐵𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
6 )

𝑖<𝑗

 

پارامترهای میدان نیرو برای هر جفت اتم   𝐵𝑖𝑗و    𝐴𝑖𝑗که در آن  

پیوندها، زوایا، و پیچش  انرژی  نیز شامل  پیوندی  انرژی  های  هستند. 

 :شودصورت زیر محاسبه میدیهدرال است که به

(3) 𝐸bond = ∑ 𝑘𝑏
bonds

(𝑟 − 𝑟0)
2 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Lennard-jones 
2 Coulomb's law 

(4 ) 𝐸angle = ∑ 𝑘𝜃
angles

(𝜃 − 𝜃0)
2 

بهدرنهایت سیستم  کل  انرژی  انرژی ،  مجموع  های  صورت 

 :شودالکترواستاتیک، واندروالسی و پیوندی محاسبه می

(5) 𝐸total = 𝐸elec + 𝐸vdw + 𝐸bonded + 𝐸angle 

های مختلف سیستم و تحلیل این روابط برای محاسبه دقیق انرژی 

 . [44]  روندکار می های مولکولی بهکنشبرهم

شکل    لیجعبه مکعب مستط  کیدر    جداگانه  صورتبهها  لینکر  ابتدا

  صورت بهها نیز  و سپس کمپلکس   ندنانومتر قرار گرفت  6×    6×    6  به ابعاد

 12×    10×    10  شکل به ابعاد  لیجعبه مکعب مستط  ک یدر    جداگانه

برای    TIP3P  از مدل آب  هاپر کردن جعبه  ی. برا ندنانومتر قرار گرفت

  نان یجهت حصول اطم  سپس  .حلال استفاده شد  عنوانبه  یساز هیشب

خنث محلول،    یاز  کلر  میسد   هایونیبودن  س  دیو  اضافه   هاستمیبه 

.  دیبه حداقل رس  بیش  نیبا استفاده از تندتر  هاستمیس  یشدند. انرژ

واندروالس درنظرگرفته    هایبرهمکنش   ینانومتر برا   2/1  3شعاع برش 

.  داستفاده ش  کیالکترواستات  هایمحاسبه برهمکنش   یبرا   4PME  شد.

زمان شب  در  یگام  تمام  هیفمتوثان  2ها  سازی ه یتمام  اتصالات    یبود. 

مدت    یبرا   ستمیمحدود شدند. سپس هر س  LINCS  تمیالگور  لهوسیبه

با  NPT  هیکوثانیپ  250و    NVT  هیکوثانی پ  250)  هیکوثانیپ  500  )

الگور از  دما  Parrinello-Rahmanو    Vrescale  تمیاستفاده    ی در 

)تمام    نیسنگ  هایشدن تمام اتم  دیبار، با مق  1و فشار    نیکلو  310

  سازی شبیه   بعدیسپس، در گام    . دی ( به تعادل رسدروژنهی  جزبه  هااتم

،  300و در سه دمای    هیثاننانو  20  زمان  مدتدینامیک مولکولی در  

 شد.   کلوین برای هر دو لینکر و دو کمپلکس انجام  320و    310

 نتایج و بحث  -3

 20  مدت  به  هاکمپلکس   و  لینکرها  ساختاری،  پایداری  بررسی  برای

.  شدند  مولکولی  دینامیک  سازیشبیه   مختلف  دمای  سه  در  نانوثانیه

  نشان   نتایج.  است  شده  داده  نشان  6شکل    در  هاآن   نهایی  ساختار

  را   توجهیقابل   ساختاری  پایداری  هاکمپلکس   و  لینکرها  که  دهدمی

تصاواندنشده   توجهیقابل  جدایش   دچار  و  دهندمی   نشان   ر ی. 

نزدنشان  فاصله  برهمکنش مولکول   نیب  کیدهنده    ی هاها هستند که 

 این  تردقیق  بررسی  برای  .دهدیها را نشان مکمپلکس   یاجزا  نیب  یقو

3 Cutoff 
4 Ewald mesh particle 
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  در  واندروالس  و  الکترواستاتیک  هایانرژی   تعاملی  هایتحلیل  موضوع،

..گرددمی   مقایسه  یکدیگر  با  هاآن   نتایج  و  شده  انجام  ادامه

   
 مختلف   یدر سه دما 1 لینکر  نهایی  ساختارالف( 

   
 مختلف   یدر سه دما 2لینکر   نهایی  ساختارب(  

   
 مختلف  یدر سه دما  1کمپلکس  نهایی ساختارج( 

   
 مختلف  یدر سه دما  2کمپلکس  نهایی ساختار د( 

مولیافزار پاداده شده در نرم  شی نما ،یسازه یشب هینانوثان 20کمپلکس پس از  دو لینکر و دو ییساختار نها: 6شکل 
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  و  هپارین  سمت  به  واضح  طوربه   لینکرها  هایشاخه   هاکمپلکس  در

DNA  این  بین  پایدار  تعاملات  ایجاد  به   منجر   جذب  این.  اندشده  جذب  

  همچنین.  است  مشهود  خوبیبه  گرافیکی   تصاویر  در  که  شودمی  اجزاء 

  پیوندهای   تقویت  در  لینکرها  مهم  نقش  یدهنده نشان  تعاملات  این

  در  هامولکول   همگرایی  بیانگر  خوبیبه  و  است  DNA  و  هپارین  میان

  کمپلکس   کلی  ساختار  پایداری  و  هاکنش برهم  سازیبهینه  جهت

 باشد می

و    نکرهایل  RMSD  ینمودارها  ،ی داریپا  شتریب  یابیارز  یبرا 

  سه یاستخراج و مقا  نیکلو  320و    310،  300  یها در دماهاکمپلکس 

که در   دهندینمودارها نشان م  ن ی، بخش الف تا د(. ا7  شکلشدند )

  دار یدماها پا  یها در تمامو کمپلکس   نکرهایساختار ل  ه،ینانوثان  20طول  

  رات ییدر برابر تغ باتیترک نیاز مقاومت ا یحاک جیااست. نت ماندهباقی

  ی دار یپا  انگریاست که ب  توجهقابلو حفظ ساختار بدون انحرافات    ییدما

. باشدیمختلف م  یحرارت  طیتحت شرا  هاآن   یبالا

  

 مختلف  یدر سه دما 2لینکر ساختار    ب( مختلف  دمای سه در 1 لینکر ساختار( الف 

  

 مختلف  یدر سه دما 2کمپلکس  د( ساختار  مختلف  ی در سه دما 1ساختار کمپلکس  ج(

مختلف  یدر سه دما هاآن سهیو مقا هینانوثان 20ها در زمان و کمپلکس  نکرهایل RMSD ینمودارها: 7 شکل

کلوین از اهمیت   320و    310،  300بررسی پایداری در دماهای  

دمای  ویژه  است.  برخوردار  آزمایشگاه    عنوانبهکلوین    300ای  دمای 

تواند  ها مناسب است. این دما می داری این لینکرها وکمپلکس برای نگه 

کمپلکس   عنوانبه و  لینکرها  پایداری  ارزیابی  برای  مرجع  در یک  ها 

دمای   گیرد.  قرار  استفاده  مورد  آزمایشگاهی  نگهداری    310شرایط 

کلوین، که تقریباً معادل دمای بدن انسان است، امکان ارزیابی پایداری  

کمپلکس  و  می لینکرها  فراهم  را  فیزیولوژیکی  شرایط  در  و  ها  کند 

برای کاربردهای بیومولکولی و پزشکی بسیار حائز اهمیت است.    روازاین 

دمای   تب  کلوین    320همچنین،  مشابه  محیطبیمار  شرایط  های  یا 

شبیه را  و  صنعتی  حرارتی  پایداری  درباره  اطلاعاتی  و  کرده  سازی 

 .دهدها در برابر دما ارائه می کمپلکس   لینکرها و  مقاومت

های  ها، انرژی پس از بررسی پایداری ساختاری لینکرها و کمپلکس 

ها تحلیل شد.  الکترواستاتیک و واندروالس بین لینکرها و سایر مولکول 

ها در طول  این تحلیل به ارزیابی تعاملات مولکولی و پایداری کمپلکس 

ها را  تغییرات این انرژی   8  شکلکند. نمودارهای  سازی کمک میشبیه

شبیه  طول  میدر  نشان  انرژی سازی  این  منفی  مقادیر  ها  دهند. 

مولکول نشان  بین  پایدار  و  مؤثر  جذب  به دهنده  منجر  که  است  ها 

این    ثابت ماندنشود. همچنین،  تر و پایداری بیشتر میاتصالات قوی 

شبیهانرژی  طول  در  منفی  برهم های  نمایانگر  پایدار  کنشسازی  های 



 

 و همکاران  محمود شریعتی  ...   کاتیونیپلی لینکرهای نانو سازیشبیه  و طراحی 207

 

     

 

کنش نانوساختارها  در حفظ پایداری و برهم   1بین لینکرها است. لینکر  

تری نشان  های منفیعملکرد بهتری دارد، زیرا انرژی   2نسبت به لینکر  

در  می اسپرمیدینی  بیشتر  شاخه  دلیل وجود دو  به  تفاوت  این  دهد. 

قوی   1لینکر   تعاملات  که  پلیاست  با  و  آنیون تری  کرده  ایجاد  ها 

، به دلیل منفی بودن  حالبااین آورد.  وجود می تری بههای منفی انرژی 

نیز    2توان از لینکر  ، می 1و اختلاف کم آن با لینکر    2های لینکر  انرژی 

میانبه ارتباطی  پل  کرد.    DNAعنوان  استفاده  هپارین  ،  درنهایت و 

توان نتیجه گرفت که تعاملات الکترواستاتیک و واندروالس در این  می

به چندانی  ندازه اسیستم  تغییرات  زمان  طول  در  که  هستند  قوی  ای 

.اندنداشته و موجب حفظ پایداری ساختاری شده 

  
 2و  1و لینکرهای  DNAب( انرژی الکترواستاتیک بین  2و  1و لینکرهای  DNAالف( انرژی واندروالس بین 

  
 2 و 1 لینکرهای و  هپارین بین  الکترواستاتیک   انرژی( د 2 و 1  لینکرهای  و هپارین واندروالس  انرژی ( ج

هاکمپلکس  یاجزا  یبرا  هینانوثان 20و واندروالس در مدت زمان  کیالکترواستات یهای نمودار انرژ  سهیمقا: 8 شکل

ویژه در زمینه این مطالعه، مقایسه نتایج با تحقیقات پیشین، به  در

قرار گرفته است. در    موردتوجهها،  آنیون های مختلف اتصال پلی روش 

روش پژوهش  گذشته،  پلیهای  اتصال  برای  متعددی  هایی آنیون های 

و هپارین  پلی DNA مانند  ساختارهای  شده به  بررسی  اند.  کاتیونی 

 1یافته عنوان نمونه، در یک مطالعه مروری، دندریمرهای خودسامان به

چندظرفیتی  پلی نانوساختارهای  دیگر،  پژوهشی  در  و  کاتیونی 

به  2یافته خودسامان  سیستمکاتیونی  اتصال عنوان  استفاده  های  دهنده 

 [. 7و    45]اند شده 

شبیه اساس  بر  پژوهش،  این  نشان  در  مولکولی،  دینامیک  سازی 

های  داده شده است که نانولینکرهای پیشنهادی با برخورداری از انرژی 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Self-assembled dendrimers 

وان  و  قابل الکترواستاتیک  با  دروالس  اتصال قوی  ایجاد  به  قادر  توجه، 

های  های سیستمآمده با داده دست هستند. مقادیر به DNA هپارین و

می  نشان  و  است  شده  مقایسه  پیشین  مطالعات  در  که مشابه  دهد 

پایداری، رقابت  اتصال و  از نظر قدرت  با  ساختارهای پیشنهادی  پذیر 

 .های موجود هستندسایر روش 

  نیهپار  و مقدار انرژی الکترواستاتیک  اتصال  یعنوان نمونه، انرژبه

خود    یتیچندظرف  یبر نانوساختارها   یمبتن  یهاستمیدر س  DNAو  

مشخص    یایافته در محدوده خودسامان   یمرهاییافته و دندرخودسامان 

ا است.  شده  مقاد  ر،یمقاد  نیگزارش  با  ساختار،  نوع  به    ر ی بسته 

2 Self-Assembled Multivalent (samul) Nanostructures 
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ساگزارش  در  نانوساختارها   یمریدندر  ی هاستم یس  ریشده    ی و 

 دارد.  یهمخوان  یتیچندظرف

شبیه ساختاری  سازی نتایج  پایداری  و  مولکولی  دینامیک  های 

کمپلکس  و  نشانلینکرها  این  ها  بالای  کارایی  و  پایداری  دهنده 

  ها آننانوساختارها در شرایط دمایی مختلف است. این پایداری اهمیت  

های  دهد. انرژی را برای کاربردهای بیولوژیکی و نانوپزشکی افزایش می 

این   بالای  پتانسیل  لینکرها،  بین  قوی  واندروالس  و  الکترواستاتیک 

دهد. همچنین،  ها برای ایجاد اتصالات مولکولی پایدار نشان میمولکول 

شده در تعاملات مولکولی با تغییر ساختار لینکرها  های مشاهده تفاوت 

را    هاآن تواند عملکرد  سازی این ساختارها می کند که بهینهتأکید می

 .بهبود بخشد

شود در تحقیقات آینده،  آمده، پیشنهاد میدستبا توجه به نتایج به

های  با سایر روش  هاآنبررسی آزمایشگاهی این نانولینکرها و مقایسه  

پلی این  آنیون اتصال  عملی  کاربردهای  این،  بر  علاوه  شود.  انجام  ها 

درمانی، مهندسی بافت،  ، ژن ، داروسازیلینکرها در دارورسانی هدفمند

و   بیماری  فناوریتشخیص  دارورسانی    نانو  در  است.  گسترده  بسیار 

های هدف  طور خاص داروها را به بافت توانند بههدفمند، نانولینکرها می

اثربخشی   افزایش  و  جانبی  عوارض  کاهش  موجب  که  کنند،  منتقل 

می می درمان  نانولینکرها  داروسازی،  در  بهبود  شود.  به  توانند 

را افزایش دهند. علاوه    هاآن   کرده و پایداریفرمولاسیون داروها کمک  

توانند در طراحی داروهای ترکیبی مورد استفاده  بر این، نانولینکرها می 

به محل هدف    زمانهمای که چندین عامل درمانی را  گونهقرار گیرند، به 

هم اثرات  و  کنندبرسانند  ایجاد  ژن.  افزایی  لینکرها  در  این  درمانی، 

ها  های درمانی به سلول هایی برای انتقال ژن عنوان حامل توانند به می

استفاده شوند. در مهندسی بافت، نانولینکرها قادر به تقویت بازسازی  

دیده یا ایجاد ساختارهای بافتی جدید خواهند بود. در های آسیب بافت 

می مواد  این  بیماری،  بهتشخیص  برای  توانند  حسگرهایی  عنوان 

  نانو فناوری ،  درنهایتراحل اولیه عمل کنند.  ها در مشناسایی بیماری 

تواند فرایندهای درمانی و پیشگیری را  گیری از این لینکرها میبا بهره 

نوآورانه به کاربردهای  و  بخشد  بهبود  چشمگیری  پزشکی  طور  در  ای 

 .مدرن فراهم آورد 

 گیری نتیجه -4

کاتیونی جدیدی بر پایه لیگاندهای  در این مطالعه، نانو لینکرهای پلی

سازی شدند. این لینکرها  اسپرمیدین و اسید پالمتیک طراحی و شبیه

از   متشکل  کمپلکس،  نوع  دو  قالب  و   DNAدر  هپارین  اریگامی، 

نتایج  گرفتند.  قرار  بررسی  مورد  اسپرمیدینی،  لینکرهای 

و  سازی شبیه لینکرها  این  که  داد  نشان  مولکولی  دینامیک  های 

شده دارای پایداری ساختاری مطلوب و تعاملات  های تشکیلکمپلکس 

های الکترواستاتیک  ویژه، محاسبات انرژی مولکولی قوی هستند. به بین

ها  های مؤثر و پایدار بین این مولکول کنشو واندروالس حاکی از برهم 

عنوان  سازی دینامیک مولکولی بهعلاوه بر این، استفاده از شبیه   .بود

ابزار تحلیلی اصلی، امکان بررسی دقیق رفتار نانوساختارها را فراهم کرد  

های این تحقیق  سازی طراحی این لینکرها کمک نمود. یافته و به بهینه 

می  پلینشان  لینکرهای  نانو  که  طراحی دهد  پتانسیل  کاتیونی  شده، 

ای برای  عنوان پایهتوانند به ها داشته و میآنیون بالایی در اتصال پلی

مورد    نانو فناوریهای زیستی و  مولکولی در سیستمتوسعه اتصالات بین

های  توانند در حوزه همچنین، این نانوساختارها می   .استفاده قرار گیرند

ژن  بافت، حسگری  داروسازی،  مهندسی  دارورسانی هدفمند،  درمانی، 

، این پژوهش با  طورکلیبه ستی و نانوپزشکی کاربرد داشته باشند.  زی

مولکولی در طراحی نانوساختارهای جدید،    سازیمدلتأکید بر اهمیت  

پیشرفت می به  زیست تواند  حوزه  در  فناوری  و  علمی  و  های  فناوری 

 .نانوپزشکی کمک شایانی کند

 فهرست علائم  -5

 نمادهای لاتین و اختصارات

CHARMM36 ( 36)نسخه  ماکرو مولکولی کی مکان میدان نیروی  

DNA  دئوکسی ریبونوکلئیک اسید 

JSON  افزار کدنانو فرمت خروجی نرم 

MD  دینامیک مولکولی 

nm  نانومتر 

NVT  با تعداد ذرات، حجم و دمای ثابت ای مجموعه 

NPT  و دمای ثابت  با تعداد ذرات، فشارای مجموعه 

oxView  ابزار گرافیکی نمایش ساختارها 

PDB  بانک داده پروتئین 

Tacoxdna ابزار تبدیل و طراحی ساختارهای DNA 

TIP3P  یانقطه مدل آب سه 

UFF ی جهان  یروین  دانیم 

 های انرژ

bond
E  انرژی پیوندهای کووالانسی 

angle
E یاه یزاو ینرژا 

elec
E های الکترواستاتیک نرژی برهمکنش ا 

vdw
E های واندروالسی برهمکنش  انرژی 

E
total

 انرژی کل سیستم  
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