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 سوگندنامه دانش آموختگان دانشگاه حکیم سبزواری     

 

 به نام خداوند جان و خرد                        كزين برتر انديشه بر نگذرد 

 

هاي مادي و گيري از دانش استادان و سرمايهاينك كه به خواست آفريدگار پاك، كوشش خويش و بهره      

كنم كه ام، در پيشگاه خداوند بزرگ سوگند ياد ميمعنوي اين مرز و بوم، توشه اي از دانش و خرد گردآورده

درست گام بررردارمخ خداونررد بررزرگ، شررما شرراهدان،   در به كارگيري دانش خويش، همواره بر راه راست و

دانشجويان و ديگر حاضران را به عنوان داوراني امين گواه مي گيرم كرره ازهمرره دانررش و ترروان خررود بررراي 

گسترش مرزهاي دانش بهره گيرم و از هيچ كوششي براي تبديل جهان به جايي بهتررر بررراي زيسررتن، دريرر  

بندم كه همواره كرامت انساني را در نظر داشته باشم و همنوعان خود را در هر زمان و مكان نورزمخ پيمان مي

خورم كه در به كارگيري دانش خويش به كرراري كرره بررا راه و رسررم تا سر حد امكان ياري دهمخ سوگند مي

انساني، آيين پرهيزگاري، شرافت و اصول اخلاقي برخاسته از اديان بزرگ الهي، به ويژه ديررن مبررين اسررلام، 

مباينت دارد دست نيازمخ همچنين در سايه اصول جهان شمول انساني و اسررلامي، پيمرران مرري بنرردم از هرريچ 

كوششي براي آباداني و سرافرازي ميهن و هم ميهنانم فروگذاري نكنم و خداوند بزرگ را به ياري طلرربم تررا 

 همواره در پيشگاه او و در برابر وجدان بيدار خويش و ملت سرافراز، بر اين پيمان تا ابد استوار بمانمخ 

 

  

 نام و نام خانوادگي  

 مطهره سازور 

 

          

 

 



 ی صحت و اصالت نتایجتاییدیه

 بسمه تعالي 

مهندسییی مکانیییک گییرایش طراحییی رشررته    9913808046به شماره دانشجويي    مطهره سازورجانب  اين

نامه حاصل كار اينجانررب و نمايم كه كليه نتايج  اين پايانتأييد ميكارشناسي ارشد  مقطع تحصيلي    کاربردی

بدون هرگونه دخل و تصرف و موارد نسخه برداري شده از آثار ديگران را با ذكر كامل مشخصات منبع ذكر 

كرده ام در صورت اثبات خلاف مندرجات فوق  به تشخيص دانشگاه مطابق بررا ضرروابم و مقررررات حرراكم 

)قانون حمايت از حقوق مولفان و مصنفان، قانون ترجمه و تكثير كتب و نشريات و آثار صرروتي  ضرروابم و 

جانررب رفتررار خواهررد شرردخ و حررق هرگونرره اعترررا  در مقررات آموزشي  پژوهشي و انضباطيخخخ( بررا اين

نمررايمخ در خصوص احقاق حقوق مكتسب و تشخيص و تعيين تخلف و مجررازات را از خررويش سررلب مي

صلاح )اعم از اداري و گويي به اشخاص اعم از حقيقي و حقوقي و مراجع ذيضمن مسئوليت هرگونه پاسخ

 جانب خواهد بود و دانشگاه هيچ گونه مسئوليتي در اين خصوص نخواهد  داشتخ ي اينقضايي( به عهده

 

 نام و نام خانوادگي  

 مطهره سازور 

 

  



 تقدیم به:

 تقديم به پدرم كه زندگي را از دستانش، 

 ، مادرم كه محبت را از نگاهش آموختم

 هايشانبه پاس ايثار و فداكاري واهران و برادرانم خ 

 خ اي كه در راه كسب علم و معرفت مرا ياري نمودنداستادان فرزانه و فرهيخته و همچنين

 تقدیر و تشکر 

بخش را كه آثار قدرت او بر چهره روز روشن، تابان است و انوار حكمت او  سپاس و ستايش خداوند هستي

در دل شب تار، درفشانخ آفريدگاري كه خويشتن را به ما شناساند و درهاي علم را بر ما گشود و عمري و  

 فرصتي عطا فرمود تا بدان، بنده ضعيف خويش را در طريق علم و معرفت بيازمايدخ 

پايان رسانده و  به  بتوانم مقطع تحصيلي كارشناسي ارشد را  تا  سپاس خداي بزرگ را كه مرا ياري رساند 

 .راستاي اعتلاي علم بردارمگامي در 

كه وجودشان هميشه قوتي براي انجام    زاده قاسمیحسنرضا  دکتر    از استاد راهنماي گرانقدرم جناب آقاي

بوده بدون شككارهايم  و  پايا  ،است  اين  راهنمايينانجام  و  بدون كمك  ارزنده  نامه  پذير  امكان  ايشانهاي 

دارمخ  نبوده را  استاد گرامياست، كمال تشكر  آقاي  از  اين   فرددکتر رضا سهیلی  جناب  داوري  كه زحمت 

 .نيز سپاسگزارم پذيرفتندرساله را 

 .آموزي و دانشجويي در محضرشان را داشتماساتيدي كه توفيق دانش و تشكر از تمامي معلمان

ايم، تقدير و كرده اند و اوقات خوشي را در كنار هم سپري  از دوستان عزيزم كه همراهان هميشگي من بوده

دارم كرده  تشكر  ياري  مرا  پروژه  اين  انجام  طول  در  كه  عزيزاني  تمامي  از  پايان  در  و  و  تشكر  كمال  اند 

 .نمايمقدرداني را ابراز مي 
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 هافهرست شکل 

 4 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [8] يگاميار ي اان يد يبعد و سه يدوبعد  يانواع ساختارها 1-1شكل 

 6 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [8] يگاميار ياانيدمحافظت از  يهاروش 2-1شكل 

 7 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [10] كايسطوح م يرو يگاميار  ياانيد يحرارت يداريپا 3-1شكل 

 7 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ CCMV [10]  ديكپس نيپوشش داده شده با پروتئ يگاميار ياانيد 4-1شكل 

 8 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [ 10گرافن ] يساز كپسوله  ميدر شرا  يمثلث يگاميار ياانيد 5-1شكل 

 8 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ[ 26] (PEG-Plys) نيزيليپل -( كوليگل لني)اتيبا پل يگاميار ي اان يدپوشاندن  6-1شكل 

 ياانيداز    ينيو محافظت پوشش پروتئ  يگاميار  يا انيددندرون و نانوساختار  -نيپوشش پروتئ  7-1شكل  

 9 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [ 27در مقابل اندونوكلئازها ] يگاميار

 9 [28] يكيكنش الكترواستاتبرهم قياز طر يونيكات ن يپروتئ كيتوسم  يگاميار ي اان يدپوشاندن  8-1شكل 

 10 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [ 9] يدي، قبل و بعد از محافظت با پوشش پپتوئيوجه 8 يگاميار ياانيد 9-1شكل 

 10 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [29كوچك ] اريش يندرهايبا با يميقاب س يگاميار ياانيد ت يتثب 10-1شكل 

  ي نانولوله از نما  يداريب( پا  ن،يدر حضور پروتئ  يگاميار  ياانيدنانولوله    هي)الف( حالت اول   11-1شكل  

 11 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ [5] يجانب ينانولوله از نما  يداريروبرو، ج( پا

 14 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ در نرمافزار كدنانو  1شماره  يگاميار ياانيد نانولوله  يطراح  1-2شكل 

 14 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ روبرو  يو نما يجانب  ياز دو نما 1شماره  يگاميار يا انيدنانولوله  2-2شكل 

 14 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخ با تعداد تقاطع كمتر در نرمافزار كدنانو  2شماره  يگاميار ياانيد نانولوله  يطراح  3-2شكل 

 15 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ روبرو  يو نما يجانب  ياز دو نما 2شماره  يگاميار يا انيدنانولوله  4-2شكل 

 15 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ با بار مثبت  يني نانومحموله پروتئ 5-2شكل 

 15 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ محموله درون آن  3نانولوله با  6-2شكل 

زمان    1شماره    يگاميار  ياان يدنانولوله    يجانب  ينما  7-2شكل   دما  هي نانوثان  3در  ،  290)الف(    يدر سه 

 17 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج(  300)ب( 

  300، )ب(  290)الف(   يدر سه دما هي نانوثان 3در زمان    1شماره   يگاميار   ياانيد نانولوله    يابتدا  8-2شكل  

 18 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج( 
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  300، )ب(  290)الف(   يدر سه دما  هي نانوثان  3در زمان   1شماره    يگاميار   ياانيد نانولوله   يانتها  9-2شكل  

 19 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج( 

،  290)الف(    يدر سه دما  ه ينانوثان  3در زمان    2شماره    يگاميار  ياان يدنانولوله    يجانب  ينما  10-2شكل  

 20 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج(  300)ب( 

، )ب(  290)الف(    يدر سه دما  هينانوثان  3در زمان    2شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يابتدا  11-2شكل  

 21 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج(  300

، )ب(  290)الف(    يدر سه دما  هي نانوثان  3در زمان    2شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يانتها  12-2شكل  

 22 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج(  300

اتم  نيانگيم  13-2شكل   )الف(    1شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  ي فواصل  مقطع  سه  در 

 25 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 290 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

اتم  نيانگيم  14-2شكل   )الف(    1شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  ي فواصل  مقطع  سه  در 

 26 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 300 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

اتم  نيانگيم  15-2شكل   )الف(    1شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  ي فواصل  مقطع  سه  در 

 27 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 310 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

اتم  نيانگيم  16-2شكل   )الف(   2شماره     يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  يفواصل  مقطع  سه  در 

 30 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيشماره كلو 290 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

اتم  نيانگيم  17-2شكل   )الف(    2شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  ي فواصل  مقطع  سه  در 

 31 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 300 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

اتم  نيانگيم  18-2شكل   )الف(    2شماره    يگاميار  ياانيدنانولوله    يهاچيمارپ  ي فواصل  مقطع  سه  در 

 32 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 310 يدر دما ييو )ج( انتها ياني)ب( م ،ييابتدا

بدون   يبرا  1شماره    يگاميار  يا انيدنانولوله    يبرا  RMSD  ينمودارها  19-2شكل   نانولوله  حالت  دو 

 34 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310و )ج(  300، )ب( 290)الف(  يمحموله و نانولوله با محموله مثبت در دما

 35 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ينانومحموله با بار منف 1-3شكل 

 36 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ يمحموله منف 3با  يگاميار يا انيدنانولوله  2-3شكل 
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  ي در دما  يبا محموله منف  يگاميار  ياان يدنانولوله    ي )ب( ابتدا و )ج( انتها  ،يجانب   ي )الف( نما  3-3شكل  

 37 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 290

  ي در دما  يبا محموله منف  يگاميار  ياان يدنانولوله    ي )ب( ابتدا و )ج( انتها  ،يجانب   ي )الف( نما  4-3شكل  

 37 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 300

  ي در دما  يبا محموله منف  يگاميار  ياان يدنانولوله    ي )ب( ابتدا و )ج( انتها  ،يجانب   ي )الف( نما  5-3شكل  

 38 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو 310

و )ج(    ياني)ب( م  ،ييدر سه مقطع )الف( ابتدا  يگاميار  يااني دنانولوله    يهاچي مارپ  يفواصل اتم  6-3شكل  

سه حالت بدون محموله، در حضور محموله مثبت و در حضور محموله   يبرا  نيكلو  290  يدر دما   ييانتها

 40 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ يمنف

و )ج(    ياني)ب( م  ،ييدر سه مقطع )الف( ابتدا  يگاميار  يااني دنانولوله    يهاچي مارپ  يفواصل اتم  7-3شكل  

سه حالت بدون محموله، در حضور محموله مثبت و در حضور محموله   يبرا  نيكلو  300  يدر دما   ييانتها

 41 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ يمنف

و )ج(    ياني)ب( م  ،ييدر سه مقطع )الف( ابتدا  يگاميار  يااني دنانولوله    يهاچي مارپ  يفواصل اتم  8-3شكل  

سه حالت بدون محموله، در حضور محموله مثبت و در حضور محموله   يبرا  نيكلو  310  يدر دما   ييانتها

 42 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ يمنف

و    يبرا  يگاميار  ياان يدنانولوله    يبرا  RMSD  ينمودارها  9-3شكل   محموله  بدون  نانولوله  حالت  سه 

 44 خخخخ نيكلو 310و )ج(  300، )ب( 290)الف(  يدر دما  ينانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله منف

 46 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ آن يمثبت در ابتدا ينيبا دو محموله پروتئ 1شماره  يگاميار يا انيدنانولوله  1-4شكل 

آن   يآن و دو محموله در ابتدا  يمحموله در ابتدا  ك يبا    يگاميار   ياان يدنانولوله    ييمقطع ابتدا  2-4شكل  

 46 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ن يكلو 290 يدر دما

اتم  3-4شكل   ابتدا  يفواصل  مقطع  دما  يگاميار  يااني دنانولوله    ييدر  بدون   يبرا  290  يدر  حالت  سه 

 47 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ مثبت  ينيمحموله پروتئ 2مثبت و در حضور  ينيمحموله پروتئ كيمحموله، در حضور 

سه حالت نانولوله بدون محموله، نانولوله با    يبرا  يگام يار   ياان يدنانولوله    يبرا  RMSDنمودار    4-4شكل  

ابتدا  كي مقطع  در  مثبت  ابتدا  ييمحموله  مقطع  در  مثبت  محموله  دو  با  نانولوله  و  دما  ييآن  در    ي آن 

 48 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ نيكلو290
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 53 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي اانيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام اول در نرم  1-1شكل پ

 54 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي اانيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو برام گام دوم در نر 2-1شكل پ

 54 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي ا انيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام سوم در نرم 3-1شكل پ

 55 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي اانيد نانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام چهارم در نرم 4-1شكل پ

 55 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي ا انيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام پنجم در نرم 5-1شكل پ

 56 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي ا انيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام ششم در نرم 6-1شكل پ

 56 خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ي ا انيدنانولوله  يطراح  يافزار كدنانو براگام هفتم در نرم 7-1شكل پ

 53خخخخخخخخخخخخخخخخ خخخخخخخخخ خسازي ديناميك مولكوليخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخگانه براي انجام يك شبيه : مراحل سه1-2شكل پ

 55خخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخخ ديناميك مولكولي توسم گرومكسسازي : مراحل شبيه2-2شكل پ
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 ی تحصیلات تکمیلیی دورهنامهی پایانفرم چکیده

 مدیریت تحصیلات تکمیلی
 

 9913808046شماره دانشجویی:  مطهره نام: سازور  دانشجو:نام خانوادگی 

  دكتر رضا حسن زاده قاسمي استاد راهنما: 

 طراحي كاربردي  گرایش: مهندسي مكانيك رشته: فني و مهندسي  دانشکده:

 60 تعداد صفحات: 1402/ 11/ 30 تاریخ دفاع: كارشناسي ارشد مقطع:

         هااي اريگامي با استفاده از پروتئيناننانولوله ديمحافظت از  نامه:عنوان پایان

 اي اريگامي، گرومكسانديناميك مولكولي، محافظت از ديسازي  شبيهنانومحموله پروتئيني،  اي اريگامي، اننانولوله دي ها:کلیدواژه

 چکیده

هررا دليل كاربردهاي متنوع و گسترده آناي اريگامي بهانهاي دياز جمله نانولولهنانو    ساي اريگامي در مقياانساختارهاي دي

اي اريگررامي در انهرراي ديحال، مسئله پايداري و محافظت از نانولولرره  از جمله تحويل دارو بسيار مورد توجه هستندخ با اين

اي اريگررامي بررا تعررداد انمهم و قابل توجه استخ در پژوهش حاضر، در ابتدا پايررداري دو نانولولرره دييك چالش  مقابل دما،  

سررازي ديناميررك بررا اسررتفاده از شرربيه  سه دماي معررينها در  درون آن  مثبت   محموله پروتئيني  3هاي متفاوت در حضور  تقاطع

آوردن نتررايج حاصررل، دسررت براي بررهشدخ  انجامافزار گرومكس  توسم نرم  سازي ديناميك مولكوليشبيهبررسي شدخ    مولكولي

هررا در نظررر گرفترره شررد و اي، در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولولررهانمارپيچ در هر نانولوله دينقاط مشخصي روي هر  

اي اريگررامي، در اندر هررر دو نانولولرره ديصورت ميانگين در طي زمان مشخص محاسبه شرردخ فاصله هر دو مارپيچ مجاور به

نانولولرره از يكررديگر فاصررله  مجرراور هايها، پايداري موضعي حاصل شدخ در برخي از نقاط نيز، مارپيچبرخي نقاط از نانولوله

محموله پروتئيني از مثبت به منفرري تیييررر داده   الكترواستاتيكي  براي بررسي اثر محموله پروتئيني منفي، بار  گرفته و باز شدندخ

مشاهده شد كه پايداري نانولوله در حضررور محمولرره   خاي قرار داده شدانشد و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله دي

در حضور محموله مثبت، يررك   ها در نانولولهدر انتها، براي بررسي علت باز شدن برخي مارپيچ  يابدخمنفي، تاحدي كاهش مي

آمده نشان داد كه اضافه نمودن محموله، تاحدي توانست دست محموله ديگر به مقطع ابتدايي يك نانولوله افزوده شدخ نتيجه به

  بر پايداري نانولوله، تاثير مثبت بگذاردخ
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 اریگامی  ایاندی: فصل اول

 مقدمه  .1-1

دئوكسي  ،اي اندي عبارت  دستورالعملريبونوكلئيكمخفف  داراي  كه  است  اسيدنوكلئيك  نوعي  هاي  اسيد، 

,  2]  گيردژنتيكي است كه براي كاركرد و توسعه بيولوژيكي موجودات زنده و ويروس، مورد استفاده قرار مي

-است كه در مركز توسم پل  اي قندي و فسفاتي تشكيل شدهرشته  از يك مارپيچ دو  اياندير  خ ساختا[3

شوند،  ناميده مي  A,T,C,G به اختصار  به ترتيب،  كه   ، سيتوزين، تيمين و آدنينباز آلي گوانين   4شامل  هايي  

-ها مي، نانولولهاريگامي  اياندي پايه  هاي بر  در ميان انواع متنوع نانووسيله  خ[4,  3,  1]  دانبه هم متصل شده 

محموله عبور  يا  حمل  براي  گيرندتوانند  قرار  استفاده  مورد  شبيه[5]  ها  طراحي،  دليل،  اين  به  و خ   سازي 

  استخ محققان قرار گرفتهبرخي ساخت اين نانووسيله مورد توجه  همچنين

هاي مختلفي براي تثبيت اين ساختارها ايجاد  ، استراتژي اي اندياز روزهاي اوليه ظهور نانوتكنولوژي  

هاي اصلاح ، پيوند آنزيمي و شيميايي، استراتژي ايانديها شامل اصلاحات طراحي  خ اين استراتژي[6]  شد

-دياي از مواد افزودني است كه يك پوسته محافظ در اطراف  تعداد فزاينده   ،و در نهايت   [7]  اسيد نوكلئيك

  خ[8] كنندها ايجاد ميايان

استراتژيعلي در  پيشرفت  از  رغم  محافظت  پوشش  ايانديهاي  ايجاد  دقيق   اريگامي،  محافظ  هاي 

اريگامي حفظ  منظور  به  امر  اين  استخ  برانگيز  چالش  يكپارچگي  همچنان  بر  نه  كه  مختلف  شرايم  در  ها 

نهايي   خ هدف[9]  پوشاند، حياتي است هاي آن را ميگذارد و نه شكل و ويژگيها تأثير مي ساختاري اريگامي

نانوتكنولوژي   نانوشكل  نه   ايانديدر  اين  بلكه كاربردي و عملي   ايانديهاي پيچيده  تنها ساختن    است، 

  خ [10] است ها كردن بيشتر آن
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 اریگامی  ایاندی .1-2

طور است كه همان  ايانديساختارهاي بسيار متنوع    ايجاد يك روش آسان و سريع براي   8اريگامي   اي اندي

-ديهاي كوچك از جنس  توسم رشته  اياندي 8رشته بلند كردن يك تك  كه از نامش مشخص است، از تا

از خواص ساختاري   اياندي  نانوتكنولوژيخ  [11]   آيددست ميهشوند، بناميده مي 8كه اصطلاحا گيره   ايان

باز مكمل    شناخته نانومقياس منطقي  براي خودآرايي ساختارها و ماشين   ايانديشده و قوانين جفت  هاي 

مي  طراحي استفاده  نانوتكنولوژ  خ[ 12]  كند شده  تاريخچه  طول  اين  ايانديي  در  قابل جهش  ،زمينه،  هاي 

كه از    اياندي  به اشكال پيچيده  اياندي   منشعب شامل تنها چند رشته  اياندي توجهي از اولين ساختارهاي

داراي اندازه  اوريگامي    اياندي  يخ نانوساختارها[10]  است   است، داشته  ساخته شده  اياندي  صدها مولكول

 خ  [13] نانومتر براي كاربردهاي نانوپزشكي مناسب هستند 100تا  10آل ايده

را آغاز    اياندي  زمينه نانوتكنولوژي  1982پيشنهاد اتصالات اسيد نوكلئيك توسم ند سيمن در سال  

-ديهاي زيادي براي ساخت نانوساختار  از آن زمان، روش خ  [14]  به سرعت در حال گسترش است كرد كه  

توجه زيادي را به خود جلب كرده است و   ،از زمان اختراع خوداريگامي    اياندي استخ    گزارش شده  ايان

   خ[7] است  هاي تحقيقاتي مورد استفاده قرار گرفته در بسياري از زمينه

تواند مبنايي براي مي  ايانديبا توجه به فعل و انفعالات خاص بازهاي نوكلئيك اسيدهاي نوكلئيك،  

به كار    ايانديطور گسترده در نانوتكنولوژي  اي كه بهساخت ساختارهاي مختلف در مقياس نانو باشدخ ايده

فيزيكي و شيميايي شگفت  با خواص  نانوساختار جديد  تاكنون چندين  آن زمان  از  استخ  انگيز  گرفته شده 

  خ [14] اندسنتز شده 

-ديكردن    ، با تا[15]  ساخته شد  2006بار توسم روتموند در سال    اريگامي كه براي اولين  اياندي

تك  ايان ويروسي  )رشتهرشتهژنومي  بلند  صدها  اي  از  استفاده  با  دلخواه  اشكال  به  داربست(  هاي 

اريگامي را    اياندياشكال دلخواه    نتيجه،  در  خگيردشكل مي   هستند،  هاي اصليرشته كه    اليگونوكلئوتيد كوتاه

 خ [7] كنند، توليد كردتوان از طريق صدها رشته اصلي كه رشته داربست را تا ميمي

 
8 DNA Origami 
8 Scaffold 
8 Staple 
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 [ 8] اریگامیای اندیبعدی انواع ساختارهای دوبعدی و سه 1-1شکل 

و امكان تنوع در طراحي نانوساختارها    لاسرعت با  ، اريگامي  ايانديروش  استفاده از  بزرگترين امتياز  

توان به ساختار مورد  هاي كوتاه ميباشدخ در اين روش با طراحي توالي و تكرار بازهاي آلي روي رشتهمي

آل براي ساخت نانو در نظر به عنوان يك الگوي ايده 8شده   اي خودمونتاژاننانوساختارهاي دينظر رسيدخ  

نانو آسان است  شوند؛ زيرا كنترل پيچيدگي و تنوع ساختاري آنگرفته مي  يساختارها  خ[ 13]ها در مقياس 

مختلف در   ياجزا دمانيچ  يبرا ييعنوان الگوهاتوانند بهيخود م يذات يريپذآدرس ليدلبه اريگامي اياندي

 اس يشده و دقت در مقكنترل  يومتري( با استوكرهيها، نانوذرات و غنيكوچك، پروتئ يهانانو )مولكول اسيمق

 خ[16] عمل كنند رنانومت

 اریگامیای اندی نانولوله  .1-3

نانوتكنولوژي   مفهوم  معرفي  زمان  سيمن   اياندياز  دهه   8توسم  اوايل  گذشته  ،  1980در  دهه  چند  در 

  اي انديهاي  چندين استراتژي براي ساخت نانولولهاي پيشرفت بسياري داشته است و  ان نانوتكنولوژي دي

است  يافته  نانولوله[17]  توسعه  گسترده  ايان ديهاي  خ  و  اي  كاربرد  دارو  تحويل  محموله،  بارگيري  در 

داده نشان  اريگامياندي  نانولوله  خ[18]  اندبيوراكتورها  تا  اي  طولان  يك  خوردن  از  به   اياندي  از  يرشته 

ها  مهار و كنترل نانومحموله يبرا يعال ينهگز يك رسديكه به نظر مآيد بدست مي تركوچك يهاكمك رشته

باشد نانولوله  حفره  نانولوله   خ[5]  درون  به    ايانديهاي  اين  رشته   اياندينسبت  دو  يا  ساده تك  و  اي،  تر 

اولين   ،و همكاران 8يين   8200در سال    خ[19]  باشندميتر  و در برابر تخريب آنزيمي نيز مقاوم   تر هستندسفت 

 
8 Self-assembly 
8 Seeman 
8 Yin 
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لوله   7ها در اين سال  آن   خاريگامي مطرح كردند  ايانديرا به وسيله روش    اياندي هاي  ايده ساخت لوله

 خ[5] تايي را ساختند 20تايي و  10تايي، 8تايي، 7تايي، 6تايي، 5تايي، 4 اياندي

-با توجه به توالي ديخ  [14]باشند  ريزي ميمواد مصنوعي هستند كه قابل برنامه  اي،انديهاي  نانولوله 

ويژگيهندسه،  اي،  ان ديگر  و  اين ساختارهااريگامي  ايانديهاي  نانولولههاي  ساختار    توانند عملكرد مي  ، 

نانوتكنولوژي    اريگامي   اياندي  هاينانولوله   خ [12]  داشته باشند  مناسبي اي براي عنوان وسيله به   ايانديدر 

مي كه  متنوعي  ساختارهاي  عنوان  ايجاد  به  ويا    نانوجزءتوانند  انتقال  شوند،    براي  استفاده  محموله  تحويل 

 خ[20, 19] اندظهور كرده

 اریگامی ایاندی محافظت از .1-4

مبتني   نانومواد  از  زيست   ايانبر دياستفاده  كاربردهاي  استخ  در  در حال گسترش  اساسپزشكي  اين  ،  بر 

مورد توجه محققان قرار   ،در شرايم فيزيولوژيكي  اريگامي  ايانديپايداري ساختاري نانوساختارهاي  اخيراً  

نانوساختارهاي  خ[5]  است   گرفته كاربرد  در  رايج  الزامات  از  آن  ايدار پ  ،اياندي  يكي  شرايم    هابودن  در 

ساختارهايبنابراين  خ  [6]  باشدميفيزيولوژيكي   از  حفظ  به اريگامي  اي  اندي  محافظت  هاي  ويژگيمنظور 

به عنوان مثال، نوكلئازها و  هاخ وجود آنزيم[9] يك چالش بزرگ است ، هاي مختلف محيمدر ها ساختاري آن

اريگامي تأثير  اي  اندي  ساختارهايتوانند بر روي  محلول و همچنين دما از عواملي هستند كه مي pH تیيير

 خ [8] ها آسيب برسانندبگذارند يا حتي به آن

در زمينه  اين ساختارها  بايد در طراحي    اريگامي،  ايان ديهاي  دليل نيازهاي ساختاري و محدوديت به

دماي    كمتر بودن دماي محيم از(  الفها عبارتند از: )دقت شودخ از جمله اين نيازها و محدوديت   ،بيولوژيكي

( و همچنين  2MgClميلي مولار    20-5( به قدرت يوني قابل توجهي در حلال نياز دارد )معمولا  ب)  ،ذوب

موجود درج) نوكلئازهاي  توسم  تخريب  به  محيم  سرم  (  در  در  محيم كشت سلولي و  فيزيولوژيكي  هاي 

به دما، غلظت كاتيون و    ،طور كليبهاي  انديخ  [16,  8]  داخل بدن حساس است  حساسيت ذاتي را نسبت 

هاي مختلف و  هاي حفاظتي با استفاده از پوشش از استراتژي  دهدخ در نتيجه، برخيحمله نوكلئاز نشان مي

پايداري ساختاري   از  اطمينان  منظور  به  شيميايي  توسعه ي  اريگامي تحت چنين شرايط  اياندياصلاحات 

 اندخ داده شده 

نانوساختارهاي   عملي،  كاربرد  آستانه   اي اندي براي  به  زيست   بايد  كنندخ  برآورده  را  خاصي  پايداري 

نانودستگاه  زيستي،  در حسگر  مثال،  مخلوط  ايانديهاي  عنوان  نمونه   هنگام  با  بايد دست شدن  نخورده ها 

بمانند غير  ؛باقي  تخريب  پيش  زيرا  ميقابل  ناگهاني  و  سيگنال بيني  به  منجر  در تواند  شودخ  نادرست  هاي 

براي محافظت از دارو در برابر شرايم سخت   اريگامي  ايانديپايداري نانوساختارهاي  تحويل دارو، زيست 



6 

 

  اي انديفيزيولوژيكي تا رسيدن به محل مقصد در بدن مهم استخ در تصويربرداري زيستي، نانوساختارهاي  

محيم    اريگامي در  زيادي  تا حد  بدنبايد  يا  به دست   ،سلولي  را  عملكردهاي خود  تا  بمانند  باقي  نخورده 

   خ[6]  هاي هدف تكميل كنندكننده يا تجمع در بافت  هاي تنظيمترتيب براي تحويل پروتئين

بندي موضوع طبقه   4توان به  را مي  اي اريگاميانبراي پايداري ساختارهاي دي  يافته  هاي توسعه روش

يك    ،تعامل دارند و در نتيجهاي  اندي  هايي كه به صورت الكترواستاتيكي با ستون فقرات( افزودنيالف:  كرد

سازي ساختار در يك پوسته محافظ و  ( كپسولهج  ،( تیييرات ساختاري ب  ،دهندپوشش محافظ را تشكيل مي 

 خ [8] ( تیييرات در محيم به جاي خود ساختارد

 
 [ 8] اریگامی ایاندیهای محافظت از روش 2-1شکل 

 خ  [21]ها جلوگيري كند تخريب آناز تواند يها منيبا پروتئ اي اريگاميان دي يپوشش نانوساختارها 

 پیشینه تحقیق  .1-5

شده به سطوح    اريگامي جذباي  انديپايداري حرارتي نانوساختارهاي  و همكاران،   8پيلرز   4201در سال  

درجه  150تواند دماي شده مي  اريگامي جذباي انديها دريافتند كه خ آن( 3-1)شكل  ميكا را بررسي كردند

مدت  سانتي به  حداقل  را  هوا  در  اين  45گراد  با  كندخ  تحمل  بالاتردقيقه  دماهاي  در  درجه   250از    حال، 

 خ [22]  اريگامي تجزيه شداي انديگراد، مشاهده شد كه سانتي

 
8 Pillers 
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 [ 10]  سطوح میکااریگامی روی  ایاندیپایداری حرارتی  3-1شکل 

استفاده كردند   8( CCMVهاي كپسيد ويروس  )و همكاران از پروتئين 8كاستياينن   همان سال، در سال  

خ در  [23]شدند  ها متصل  اي اريگاميانهاي الكترواستاتيكي روي سطوح دي توانند از طريق برهمكنش كه مي

خ  [8]  ( 4-1)شكل    شوندها مانند رول كيك پيچيده مي شده آن   داده   هاي دوبعدي پوشش غلظت كم، مستطيل 

 خ [23]افزايش يافت  هاي اريگامي پوشش داده شدانمشاهده شد كه پايداري دي 

 
 CCMV [10]ای اریگامی پوشش داده شده با پروتئین کپسید اندی 4-1شکل 

سال   تك   8ماتكوويچ   2016در  گرافن  از  همكاران  بالاي  و  در  محافظ  لايه  يك  عنوان  به  لايه 

روي سطوح    اريگامي جذب  اياندينانوساختارهاي   به  2SiOشده  گرافن  لايه  اين  كردندخ   ،خوبياستفاده 

 
8 Kosteiainen 
8 Cowpea Chlorotic Mottle Virus 
8 Matković 
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مثلثي   آن  ايانديشكل  از  حال  عين  در  و  كرد  بازتوليد  را  طول  اريگامي  در  مكانيكي  آسيب  برابر  در  ها 

نيروي   ميكروسكوپ  قرارتصويربرداري  همچنين  و  حداقل    اتمي  براي  خالص  آب  معر   در   30گرفتن 

 خ [24] ( 5-1)شكل  محافظت كرددقيقه 

 
 [ 10] گرافنسازی اریگامی مثلثی در شرایط کپسوله ایاندی 5-1شکل 

سال   مختلف   8اشميت   2017در  ساختار  چندين  همكاران،  كوپليمر ا  ايانديو  يك  با  را  ريگامي 

 افزودن كوپليمرهاي بلوكي  با  خ [25]   ( 6-1)شكل    پوشاندند 8ليزين كاتيوني پلي  -)اتيلن گليكول( بلوكي پلي

اين  كه    شوندالكترواستاتيكي تشكيل ميهاي  از طريق برهمكنش 8ها DOPM ،ليزينپلي-)اتيلن گليكول( پلي

DOPM خ[26] شوندمحافظت ميها در برابر نوكلئاز و غلظت كم نمك  

 
 [ 26] (PEG-Plys) لیزینپلی -)اتیلن گلیکول(پلی با  اریگامی ایاندیپوشاندن  6-1شکل 

آمين   27و يك دندرون داراي   8( BSAاز آلبومين سرم گاوي )در همان سال، كاستياينن و همكاران،  

دي  به  پروتئيني  تركيب  اين  الكترواستاتيكي  اتصال  با  و  كردند  مورد  اناستفاده  را  آن  پايداري  اريگامي،  اي 

 
8 Schmidt 
8 cationic poly(ethylene glycol)–polylysine block copolymer 
8 DNA origami polyplex micelles 
8 bovine serum albumin 

https://onlinelibrary.wiley.com/authored-by/Schmidt/Thorsten+L.
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را در برابر    يگاميار  يدار يپا  ي،طور قابل توجهبه  پروتئيني،كه پوشش    دادندنشان    جي نتابررسي قرار دادندخ  

 خ [ 27] ( 7-1)شكل  بخشيدبهبود  8اندونوكلئازها 

 
ای اریگامی در  انمحافظت پوشش پروتئینی از دیای اریگامی و اندندرون و نانوساختار دی-پوشش پروتئین 7-1شکل 

 [ 27] اندونوکلئازهامقابل 

و    ايانديتسهيل انتقال سريع نانوساختارهاي    رويكردي موثر براي  ،و همكاران 8فنگ   2019در سال  

به نام آلبومين سرم    سازگاراريگامي با يك پروتئين كاتيوني زيست   اياندي  پوشاندنها با  افزايش پايداري آن

  اي انديها نشان دادند كه  آن  خ( 8-1)شكل    را ارائه كردنداز طريق تعامل الكترواستاتيك   8( cHSA)  انساني

    خ[28, 6] پايدار است در شرايم فيزيولوژيكي  با اين پروتئين كاتيوني شده اريگامي پوشش داده

 
 [28] از طریق برهمکنش الکترواستاتیکی یک پروتئین کاتیونیاریگامی توسط   ایاندیپوشاندن  8-1شکل 

 
8 Endonucleases 
8 Fang 
8 cationic human serum albumin 
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در سيالات  اياندي  هاي پايداري مونتاژو همكارانش تلاش كردند تا محدوديت  8گنگ  2020در سال 

دهندخ   افزايش  نيز  را  پيچيده  كلاس    هاآنبيولوژيكي  پپتوئيدهاي يك  تعريف 8از  براي    ساختاري  شده 

از   زيست را  گامي  يار  اياندي محافظت  و  يوني  شرايم  كرد در  ايجاد  و   و  ندفعال  پپتوئيد  معماري  تأثير 

بر   را  توالي  كردند وابستگي  بررسي  اريگامي  دارو،   خ( 9-1)شكل    پايداري  تحويل  براي  رويكرد  اين 

 خ  [9]  بررسي شدگيري سلولي تصويربرداري زيستي و هدف

 
 [ 9] پوشش پپتوئیدیقبل و بعد از محافظت با  ،وجهی 8اریگامی ای اندی 9-1شکل 

-پذير را بررسي كردند تا نيمهو همكاران، بايندرهاي شيار كوچك برگشت  8كريستين در همان سال،  

به    ها نشان دادند كه مسدودآنرا كنترل كنندخ   8قاب سيمي اريگامي    ايان ديعمر تخريب   كردن دسترسي 

دي  با  جزئي  شدآميدينشيارهاي  اندونوكلئازها  برابر  در  توجهي  قابل  محافظت  به  منجر   (10-1)شكل    ها 

 خ [29]

 
 [29] کوچکاریگامی قاب سیمی با بایندرهای شیار  ایاندی تثبیت 10-1شکل 

 
8 Gang 
8 Peptoids 
8 Christian 
8 Wireframe 
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نانوحامل طراحي  ،مقيسه و همكاران  2021در سال   با روش    پايداري سه  را   اياندي شده  اريگامي 

كرد  داد   ندمقايسه  نشان  تقاطع  ندو  موقعيت  و  تعداد  بهكه  ساختاري ها  پايداري  بر  توجهي  قابل  طور 

 خ [30] ( 11-1)شكل  گذارداريگامي تأثير مي ايانديهاي نانوحامل

 
حضور پروتئین، ب( پایداری نانولوله از نمای روبرو، ج(  اریگامی در ای اندی حالت اولیه نانولوله  )الف( 11-1شکل 

 [5]  پایداری نانولوله از نمای جانبی

 مسئله طرح  1-6

-منجر به توسعه انواع استراتژي  ،هاي مختلف اريگامي به تخريب در محيماي  انديتمايل نانوساختارهاي  

حدي از تخريب   تاتواند  ها مياريگامي با پروتئيناي  اندياستخ پوشش نانوساختارهاي    هاي حفاظتي شده

اريگامي از مسائل مهم تحقيقاتي اي  اندي  محافظت ازها را تیيير دهدخ  و خواص آن  ها جلوگيري نمودهآن

اريگامي از  اي  اندي  است كه پژوهشگران زيادي را به اين سمت كشانده است تا بتوان با كمترين آسيب به

براي تحليل بهتر، در اين پژوهش پايداري نانولوله در    به اين ترتيب   خآن در كاربردهاي مختلف استفاده كرد

 شودخ  تر بررسي ميطور دقيقدماهاي مختلف و با استفاده از پروتئين به

ها در سازي آن با جايگذاري پروتئيناريگامي و شبيهاي  ان دي  هدف از پژوهش حاضر، پايدارسازي نانولوله

نانولولخ  باشدداخل آن مي اثر پروتئين بر محافظت از  اثر بار پروتئين  اريگامي و  اي  انه دي در اين پژوهش، 

اي اريگامي، اثر  اندر انتها با افزايش تعداد پروتئين در يك مقطع از نانولوله دي  گيردخمورد بررسي قرار مي

 گيردخآن بر پايداري نانولوله، مورد بررسي قرار مي
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 افزاریابزارهای نرم 1-7

براي طراحي   انجام محاسبات در  شودخ  مي  استفاده 8افزار كدنانو نرم   ازاريگامي    اياندينانولوله  ابتدا  براي 

باشد كه  مي 8گرومكسافزار افزارها، نرماند كه از جمله اين نرمافزارهاي متفاوتي ارائه شده، نرماي انديزمينه  

انجام شبيه بهره ميبراي  از روش ديناميك مولكولي  نرمسازي  اين  از  افزار براي گيرد و در پژوهش حاضر 

-ها ممكن است اما براي بررسي سازيافزار، انجام برخي شبيهدر اين نرم شودخ  سازي استفاده مي انجام شبيه 

بهره گرفته    8متلب   افزارتر نتايج از نرمرو براي بررسي دقيقكند؛ از اينتر، نياز محقق را مرتفع نميهاي كامل

نتايج  خواهد نرم  گرافيكي  شدخ همچنين براي بررسي  از  از ديناميك مولكولي  استفاده   8پايمول افزار  حاصل 

 شودخ مي

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

8 caDNAno 
8 GROMACS 
8 Matlab 
8 PyMol 
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 ای اریگامی در حضور محموله پروتئینی مثبت انبررسی پایداری نانولوله دی: فصل دوم

 مقدمه  2-1

هاي  كنشبرهمها و  ها از نظر ساختار آنهاي مولكولبه اميد درك خواص مجموعه  ايرايانههاي  سازيشبيه 

 افراد كند و  هاي معمولي عمل ميبه عنوان مكملي براي آزمايش   ،خ اينشوندها انجام ميميكروسكوپي بين آن

مي  قادر  آورند  هب جديدي    اطلاعاتسازد  را  روشدست  به  نمي كه  ديگر  مزيت  هاي  كردخ  پيدا  را  آن  توان 

  دهد خواص ديناميكي سيستم ميبررسي  به    مشخصي  اين است كه مسير   MDيا   8آشكار ديناميك مولكولي 

   خ[31]

 سازی و مراحل اولیه فرایندآماده  2-2

دي نانولوله  دو  حاضر،  پژوهش  دياندر  شامل شش  اريگامي  مارپيچ  اي  ان اي  تقاطعدوتايي  تعداد  هاي  با 

نرمهب متفاوت،   شدهوسيله  طراحي  كدنانو  به  است   افزار  دي و  نانولوله  اريگاميانصورت  و    1  شماره  اي 

-گذاري شدهاست، نام  1  شماره  كمتر از نانولولههاي آن  كه تعداد تقاطع  2شماره  اي اريگامي  ان نانولوله دي

 اندخ 

 1 شماره اریگامی ایاندی طراحی نانولوله   2-2-1

نانولوله از يك    ،اين  بلندمتشكل  باز آلي است كه    374رشته كوتاه و    12،  رشته  ها و رشته  داربست جفت 

افزار كدنانو طراحي شده  كه با نرم  1شماره    اي اريگامياننانولوله دي  1-2شكل  باشندخ  تقاطع مي  11داراي  

  دهدخاست را نشان مي

 
8 Molecular dynamics 
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 کدنانو  افزاردر نرم 1 شماره اریگامی ای اندی طراحی نانولوله  1-2شکل 

 
 روبروی جانبی و نمای ماندو از  1 شماره ای اریگامیاننانولوله دی 2-2شکل 

 2 شماره ای اریگامیانطراحی نانولوله دی   2-2-2

اي مشابه با نانولوله  منظور بررسي اثر تعداد اتصالات نانولوله بر روي پايداري آن، نانولولهدر اين بخش، به

 9برابر با  هاي اين نانولوله  هاي كمتر طراحي شدخ تعداد تقاطعولي با تعداد تقاطع  1  شماره  اريگامي  اياندي

 تقاطع كمتر استخ  2اي قبل، داراي اناست كه نسبت به نانولوله دي

 
 افزار کدنانو با تعداد تقاطع کمتر در نرم 2 شماره اریگامی ای انطراحی نانولوله دی 3-2شکل 
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 از دو نمای جانبی و نمای روبرو 2 شماره ای اریگامیاننانولوله دی 4-2شکل 

 مثبت  با محمولهای اریگامی اندینانولوله   2-2-3

-اندي  ينانولوله از قطر داخلي    كه  nm  4/1  يبار مثبت و با قطر تقريب  17داراي    نانومحموله  ،در اين بخش 

به  است تر  كوچكاي   آن  توالي  است و  زير  پايداري  صورت  بررسي  براي  ديدو  ،  اريگامي ان نانولوله  اي 

 خ دهنده نانومحموله است   نشان 5-2شكل  استفاده شده استخ 2و شماره  1شماره 
LYS- ARG- LYS- LYS- LYS- ARG- ARG- LYS- LYS- LYS- ARG- ARG- ARG- LYS- 

ARG- LYS – ARG 

 
 نانومحموله پروتئینی با بار مثبت  5-2شکل 

نانولوله دي درون  انتهايي،  و  مياني  ابتدايي،  در سه بخش  نانومحموله  و    1شماره    اريگامي  اياناين 

 (خ  5-2قرار داده شد )شكل  2اي اريگامي شماره ان نانولوله دي

 
 محموله درون آن  3نانولوله با  6-2شکل 
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 سازی دینامیک مولکولیشبیه 2-3

 1  شماره اریگامی ایانسازی نانولوله دیشبیه  2-3-1

شبيه  انجام  نرمبراي  از  مولكولي  ديناميك  شدهگرومكس  افزار  سازي  شبيه   استفاده  انجام  براي  سازي  استخ 

 خاست   هاي آب استفاده شدهبراي مولكول  TIP3Pمدل    و   AMBER99SB، از ميدان نيرويي  اياندي  نانولوله

ابعاد   با    و حجم كلي  =044/30Zو    =051/13X=  ،080/12Yنانولوله در جعبه آب مكعب مستطيل شكلي 
3nm  62/4736    براي    شده  هاي اضافهتعداد يون استخ    مولكول آب است، قرار داده شده  191469كه داراي

 باشدخ مي 743، خنثي سازي

استفاده شد و گام زماني   LINCSسازي از الگوريتم  كردن تمام پيوندها در طول زمان شبيه  براي مقيد

 steepestسازي انرژي با روش  ها، مينيممهاي نامناسب بين اتمبراي حذف تماسباشدخ  مي 8فمتوثانيه   2نيز  

descent    با تعداد گام با  ه شبياستخ    انجام شده  8735و  اتم  قيدهايسازي  هاي سنگين براي  موقعيت براي 

 دما   سازي تحت شرايمدر مرحله اول، شبيهاستخ    رساندن سيستم به حالت تعادل در دو مرحله انجام گرفته 

داشته شدخ در    ثابت نگه  rescale-Vدما توسم الگوريتم    دخانجام ش 8پيكوثانيه   100  ( و در زمانNVT)  ثابت 

براي   Berendsenبا كوپل  پيكوثانيه    100  ( در زمانNPT)  فشار ثابت   سازي تحت شرايممرحله دوم، شبيه

 انجام و سيستم متعادل شدخ  8بار 1 داشتن فشار در ثابت نگه

دي شبيه  نانولوله  براي  داراي  انسازي  بالا    3اي  در  كه  شرايطي  همان  با  نيز  پروتئيني  براي محموله 

 باشدخ  مي 693، سازيبراي خنثيشده  هاي اضافهذكر شد، انجام گرفتخ تعداد يوننانولوله بدون محموله 

و    300،  290سازي در سه دماي  و بررسي پايداري آن، شبيه  اياندي  براي مشاهده تیييرات نانولوله

  3خ با مقايسه نتايج دو حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله با  انجام گرفت  8نانوثانيه  3  كلوين در زمان  310

هايي و در قسمت  پايدار است هايي  در بخششود كه نانولوله داراي محموله  ، مشاهده ميدر هر دما   محموله

   خدچار ناپايداري شده است 

اي اريگامي اننانولوله دي  افزار پايمول برايرسم شده در نرم  گرافيكينماي    9-2تا    7-2هاي  شكل

هاي  بر اساس شكلدهندخ  نشان مي نانوثانيه 3زمان  در    براي دو حالت بدون محموله و با محمولهرا    1شماره  

مي مشاهده  كيفي  به صورت  شده،  داده  كهنشان  قسمت   شود  از  برخي  ديدر  نانولوله  اريگامي  اي  انهاي 

دي  1شماره   نانولوله  به  نسبت  مثبت  پروتئيني  محموله  حضور  شماره  اندر  اريگامي  محموله،   1اي  بدون 

 
8 Femtosecond (10-15s) 
8 Picosecond (10-12s) 
8 bar 
8 Nanosecond (10-9 s) 
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قبلي، تصور  چنداني    برخلاف  است   حاصلپايداري  مثبت،  خ  نشده  محموله  واقع،  قسمت در  از در  هايي 

توان گفت در اين قسمت، پايداري اي شده است كه ميانهاي نانولوله دينانولوله، باعث جمع شدن مارپيچ

اند  ها از يكديگر فاصله گرفتهشود كه مارپيچها، مشاهده ميموضعي، حاصل شده است؛ اما در برخي قسمت 

نانولوله   از  اين قسمت  در  پايداري  كاهش  مسئله، موجب  اين  كه  است  باز شده  آن قسمت،  در  نانولوله  و 

  اي اريگامي شده استخاندي

 
و   300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 1 شماره اریگامی  ایاننانولوله دیجانبی  نمای 7-2شکل 

 کلوین 310)ج( 
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  و )ج( 300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 1 شماره اریگامی  ایانابتدای نانولوله دی 8-2شکل 

 کلوین  310
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و )ج(   300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 1 شماره اریگامی  ایاننانولوله دی نتهایا 9-2شکل 

 کلوین  310

 2  شماره ای اریگامیانسازی نانولوله دیشبیه  2-3-2

شبيهمراحل   ديانجام  نانولوله  شبيه به  نيز  2  شماره  اريگامي  ايانسازي  با  مشابه  كامل  نانولوله طور    سازي 

در جعبه   2  شماره  اياندي  نانولوله  باشد؛ با اين تفاوت كهمياست،    ذكر شده  1-3-2كه در بخش    1  شماره

مولكول آب است، قرار   146921كه داراي    1و حجم كلي مشابه نانولوله  آب مكعب مستطيل شكلي با ابعاد  
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بدون    2  شماره  اي اريگامياننانولوله دي  سازي برايخنثي  براي  شده  هاي اضافهتعداد يون  خاست   داده شده

 استخ  693باشد، محموله مي 3و براي حالتي كه داراي  باشدمي 744، محموله 

براي حذف  استخ 1 شماره  اياننانولوله ديسازي نيز مشابه با كردن پيوندها و زمان اجراي شبيه  مقيد

انجام    8866و با تعداد گام    steepest descentسازي انرژي با روش  ها، مينيمم هاي نامناسب بين اتمتماس

 استخ   شده

نانولوله دي  2  شماره  ايانسازي نانولوله دياي و بررسي پايداري آن، شبيهانبراي مشاهده تیييرات 

نتايج    خانجام گرفت نانوثانيه   3كلوين در زمان    310و    300،  290در سه دماي    1  شماره  ايان مانند نانولوله دي

هاي شكل  با يكديگر مقايسه شدندخ  محموله در هر دما  3دو حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله با    براي

دي  12-2تا    2-10 نانولوله  گرافيكي  شماره  اي  ان نماي  با   2اريگامي  و  محموله  بدون  حالت  دو  براي  را 

مي نشان  شكلمحموله  اساس  بر  شده،  دهندخ  داده  نشان  دي هاي  نانولوله  شماره  انمانند  اريگامي  به    1اي 

در حضور    2اي اريگامي شماره  ان نانولوله دي  ها برايدر برخي از قسمت   شود كهصورت كيفي مشاهده مي

ها خ در برخي از قسمتحاصل شده است   ،نسبت به نانولوله بدون محموله   موضعيمحموله مثبت، پايداري  

 شودخ اي در حضور محموله مثبت مشاهده نمياننيز پايداري چنداني براي نانولوله دي

 
و  300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 2 شماره اریگامی ایاننانولوله دیجانبی  نمای 10-2شکل 

 کلوین 310)ج( 
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و )ج(  300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 2 شماره اریگامی  ایاننانولوله دی بتدایا 11-2شکل 

 کلوین  310
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و )ج(  300)ب(  ،290 )الف( دمای سه نانوثانیه در 3زمان  در 2 شماره اریگامی  ایاننانولوله دی نتهایا 12-2شکل 

 کلوین  310
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   بررسی نتایج 2-4

 ای اریگامیانهای نانولوله دیبررسی فواصل بین مارپیچ  2-4-1

ها آمده از آندست نتايج بهو  شده    طراحياي اريگامي  اندر اين بخش، براي بررسي دقيق هر دو نانولوله دي

-دي  نانولولههر  اي كنار هم در  انها، فاصله هر دو مارپيچ ديو همچنين بررسي پايداري هر يك از نانولوله

مقايسه گرديدخ بدين منظور،   مثبت   محموله  3داراي  محاسبه شد و با فاصله همان دو مارپيچ در نانولوله   ايان

نقطه در فواصل مكاني مشخص در انتها  سه مقطع  شش    اريگامي اي  اننانولوله دي  براي هر  ابتدا، وسم و 

 درنظر گرفته شدخ  

اتم اتصال  با  مارپيچاين فواصل،  فقرات  نانولوله  ان هاي ديهاي فسفات روي ستون  اي در هر مقطع 

ميانگين در صورت  هم، به  مجاورشده روي هر دو مارپيچ    اندخ سپس، فاصله نقاط انتخابدرنظر گرفته شده

گذاري  نحوه شماره افزارهاي گرومكس و متلب محاسبه شدخپيكوثانيه، توسم نرم 3000تا  2500طي زمان از 

  اي اريگامي انو براي نانولوله دي 2-2در شكل  1 شماره اي اريگامياناي براي نانولوله ديانهاي ديمارپيچ

 باشندخ قابل مشاهده مي 4-2در شكل  2 شماره

 1 شماره ای اریگامیان نانولوله دی  ها برایفواصل مارپیچبررسی  2-4-1-1

اي  اني نانولوله دي، وسم و انتهاشده در ابتدا   هاي انتخابميانگين فاصلهنمودار  ،  15-2تا    13-2هاي  شكل

براساس    دهندخنشان ميرا    محموله مثبت   3حالت بدون محموله و با    براي دو  در هر دما   1  شماره  اريگامي

اي اننانولوله دي  براي  ي مجاورهامارپيچ  نمودارها، مقدار ميانگين فاصلهاكثر    در  شده،  نشان دادهنمودارهاي  

  خاست  بيشتر از حالتي است كه محموله در آن قرار داده شده اي در آن قرار ندارد،حالتي كه محمولهدر 

نمودارها اساس  اكثر  بر  شده،  داده  نشان  مارپيچي  بين  فواصل  ديميانگين  نانولوله  براي  اي  انها 

نانولوله دي  1اريگامي شماره   براي  ميانگين فواصل  اين  به  نسبت  مثبت  پروتئيني  اي  اندر حضور محموله 

-ها در نانولوله دي اند كه اين، نشان دهنده ايجاد پايداري موضعي در اين بخشبدون محموله، كاهش داشته

اي،  انها در نانولوله ديدر برخي از قسمت   در حضور محموله پروتئيني مثبت استخ  1اي اريگامي شماره  ان

 دست آمده، برعكس نتايج ديگر استخ نتيجه به

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  13-2در نمودار  

ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت كلوين و در سه مقطع  290در دماي  1

در   3-2هاي در مقطع ابتدايي، مارپيچ 5-4هاي ميانگين فاصله براي مارپيچشود كه دهد، مشاهده مينشان مي

در مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله افزايش    2-1هاي  مقطع مياني و مارپيچ
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نانولوله بدون محموله، كمتر شده  داشته استخ به  با محموله نسبت  نانولوله  اينجا    اندخبقيه فواصل، براي  در 

ها در آن نسبت به نانولوله بدون كه ميانگين فاصله مارپيچ  توان گفت كه اين قسمت از نانولوله با محمولهمي

 دچار ناپايداري شده استخ    محموله افزايش داشته است،

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  14-2در نمودار  

كلوين و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت  300در دماي  1

در   1-6هاي در مقطع ابتدايي، مارپيچ 2-1هاي مارپيچميانگين فاصله براي شود كه دهد، مشاهده مينشان مي

در مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله، مقداري    4-3هاي  مقطع مياني و مارپيچ

 اي در حضور محموله، دچار ناپايداري شده استخ انافزايش داشته است و اين قسمت از نانولوله دي

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  15-2در نمودار  

كلوين و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت  310در دماي  1

مي مينشان  مشاهده  كه  دهد،  مارپيچشود  براي  فاصله  ابتدايي  3-2هاي  ميانگين  مقطع  و    ،در  مياني  مقطع 

مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله، مقداري افزايش داشته است و اين قسمت 

 اي در حضور محموله، دچار ناپايداري شده استخان از نانولوله دي

ميبه كلي  بخشطور  در  مثبت  پروتئيني  محموله  كه  گفت  ديتوان  نانولوله  از  اريگامي انهايي  اي 

هايي از ها نزديك شده است، پايداري موضعي را ايجاد كرده است ولي در مارپيچكه محموله به آن  1شماره  

خ كوچك بودن محموله نسبت به قطر ها دور شده است، ناپايداري ايجاد شده است نانولوله كه محموله از آن

آمدن اين ناپايداري باشد كه در فصل چهارم، مورد بررسي داخلي نانولوله ممكن است يك دليل به وجود  

 گيردخقرار مي
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی   1 شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  13-2شکل 

 کلوین  290و )ج( انتهایی در دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی   1 شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  14-2شکل 

 کلوین  300و )ج( انتهایی در دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی   1 شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  15-2شکل 

 کلوین  310و )ج( انتهایی در دمای 
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 2 شماره ای اریگامیان نانولوله دی  ها برایفواصل مارپیچبررسی  2-4-1-2

اي  انها در مقاطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله دي دهنده تیيير ميانگين فاصله نشان 18-2تا  16-2هاي شكل

با    نانولوله  بدون محموله و  نانولوله   هايكلوين براي حالت   310و    300،  290در سه دماي    2  شماره  اريگامي

 باشندخ  محموله پروتئيني مثبت مي

مارپيچ بين  فواصل  ميانگين  اكثر  شده،  داده  نشان  نمودارهاي  اساس  ديبر  نانولوله  براي  اي  انها 

نانولوله دي  2اريگامي شماره   براي  ميانگين فواصل  اين  به  نسبت  مثبت  پروتئيني  اي  اندر حضور محموله 

ها در نانولوله ، نشان دهنده ايجاد پايداري موضعي در اين بخشمسئله   اند كه اينبدون محموله، كاهش داشته

-ها در نانولوله ديدر حضور محموله پروتئيني مثبت استخ در برخي از قسمت   2اي اريگامي شماره  اندي

 دست آمده، برعكس نتايج ديگر استخاي، نتيجه بهان

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  16-2در نمودار  

كلوين و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت  290در دماي  2

در   2-1هاي در مقطع ابتدايي، مارپيچ 1-6هاي شود كه ميانگين فاصله براي مارپيچدهد، مشاهده مينشان مي

در مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله افزايش    3-2هاي  مقطع مياني و مارپيچ

نانولوله بدون محموله، كمتر شده به  با محموله نسبت  نانولوله  بقيه فواصل، براي  اينجا  داشته استخ  اندخ در 

ها در آن نسبت به نانولوله بدون توان گفت كه اين قسمت از نانولوله با محموله كه ميانگين فاصله مارپيچمي

 محموله افزايش داشته است، دچار ناپايداري شده استخ  

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  17-2در نمودار  

كلوين و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت  300در دماي  2

در   6-5هاي در مقطع ابتدايي، مارپيچ 1-6هاي شود كه ميانگين فاصله براي مارپيچدهد، مشاهده مينشان مي

در مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله، مقداري    4-3هاي  مقطع مياني و مارپيچ

 اي در حضور محموله، دچار ناپايداري شده استخ انافزايش داشته است و اين قسمت از نانولوله دي

اي اريگامي شماره  انهاي مجاور را براي نانولوله دي كه ميانگين فواصل اتمي مارپيچ  18-2در نمودار  

كلوين و در سه مقطع ابتدا، وسم و انتهاي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت  310در دماي  2

  در  4-3هاي مارپيچ در مقطع ابتدايي، 6-5هاي شود كه ميانگين فاصله براي مارپيچدهد، مشاهده مينشان مي

مقطع انتهايي نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله، مقداري    در  6-5هاي  مارپيچ  مقطع مياني و

 اي در حضور محموله، دچار ناپايداري شده استخ انافزايش داشته است و اين قسمت از نانولوله دي
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اي اريگررامي انهررايي از نانولولرره ديتوان گفت كه محموله پروتئينرري مثبررت در بخررشطور كلي ميبه

شررود كرره هاي نانولولرره مشرراهده مرريپايداري موضعي را ايجاد كرده است ولي در برخي از مارپيچ  2شماره  

 مقداري ناپايداري ايجاد شده استخ

دليل كمتررر بررودن در حضور محموله پروتئيني، به  2اي اريگامي شماره  اناز آنجايي كه در نانولوله دي

در   رود كه تا حررد زيررادي پايررداري آنانتظار مي  1اي اريگامي شماره  اننسبت به نانولوله دي  هاتعداد تقاطع

 ؛ امررا، كمتر باشدمثبت  در حضور محموله  1اي اريگامي شماره  اننسبت به نانولوله دي  حضور محموله مثبت 

در حضور محموله پروتئيني مثبررت   اياندي  سازي هر دو نانولولهآمده از شبيهدست با بررسي نتايج عددي به

هررا بررر روي ، محموله مثبت توانسته است تا حرردودي اثررر تقرراطع2شود كه براي نانولوله شماره  مشاهده مي

اي اريگامي شماره انو كاهش پايداري براي اين نانولوله نسبت به نانولوله ديپايداري نانولوله را جبران كند  

 ، چندان زياد نباشدخ1
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب(   2   شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  16-2شکل 

 کلوینشماره  290میانی و )ج( انتهایی در دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی   2 شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  17-2شکل 

 کلوین  300و )ج( انتهایی در دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی   2 شماره ای اریگامیانهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچمیانگین  18-2شکل 

 کلوین  310و )ج( انتهایی در دمای 
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  8RMSDبررسی نمودارهای    2-4-2

-انحراف دي  ميزانباشد كه  مي  RMSD،  اي اريگاميانيكي ديگر از معيارهاي بررسي پايداري نانولوله دي

  هاي عنوان نمونه در اين بخش، نموداربهخ  دهدنشان مي  آن بر حسب زمان  از ساختار اوليه  را  اي اريگاميان

RMSD دخ  نشوبررسي ميكلوين  310و  300، 290در سه دماي  1 شماره اي اريگاميانبراي نانولوله دي 

  3در زمان    از ساختار اوليه  1  شماره  اي اريگاميان دهنده ميزان انحراف نانولوله دي  ، نشان19-2  شكل

دماي    نانوثانيه نانولوله دي  كلوين  310و    300،  290در سه  دو حالت  نانولولهانبراي  و  بدون محموله    اي 

 استخ  در حضور محموله پروتئيني مثبت  اياندي

نشان نمودارهاي  دماي  شده،    داده  براساس  اوليه  كلوين،    290در  ساختار  از  انحراف  براي  مقدار 

اي در حضور محموله، بسيار نزديك بهم است؛ اما در انتها،  ان اي بدون محموله و نانولوله دياننانولوله دي

نانولوله بدون محموله بيشتر شده  به  اندكي نسبت  با محموله،  نانولوله  اوليه براي  از ساختار  انحراف   ميزان 

 استخ 

نانولوله با محموله نسبت به نانولوله بدون محموله،  مربوط به    RMSDكلوين، نمودار    300در دماي  

براي نانولوله با   RMSDنانوثانيه نمودار    4/2تا زمان حدود    نانوثانيه  2تر است؛ تنها در زمان نزديك به  پايين

نانولوله بدون محموله    RMSDنسبت به نمودار  محموله   اما  براي  افزايش يافته است؛  به مقدار بسيار كمي 

 نانولوله بدون محموله استخ   RMSD تر ازبراي نانولوله با محموله، پايين RMSDنانوثانيه،  4/2پس از زمان 

ميزان انحراف از ساختار اوليه  نانوثانيه،    2تا    5/0شود كه بين زمان  كلوين مشاهده مي  310در دماي  

-مي، بيشتر  نانولوله بدون محموله ، مقدار كمي نسبت به  پروتئيني  محموله  در حضوراي  اننانولوله ديبراي  

از   اما پس  مي  2شود؛  اوليه، كاهش  از ساختار  انحراف  دماي    RMSDخ  يابدنانوثانيه،  براي   310در  كلوين 

 نانولوله بدون محموله داردخ   RMSDنانولوله بدون محموله شيب بيشتري نسبت به 

 

 
8 Root Mean Square Deviation 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

برای دو حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله   1 شماره  ای اریگامی انبرای نانولوله دی  RMSDنمودارهای  19-2شکل 

 کلوین  310و )ج(  300، )ب( 290با محموله مثبت در دمای )الف( 
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 منفی  پروتئینیمحموله  در حضور ای اریگامیاننانولوله دی بررسی پایداری: ومسفصل 

 مقدمه  3-1

هاي  اي اريگامي با تعداد تقاطعاندر بخش قبل، اثر پايداري محموله پروتئيني مثبت بر روي دو نانولوله دي

خ در اين بخش با تیيير بار محموله پروتئيني از مثبت به منفي و جايگذاري متفاوت مورد بررسي قرار گرفت 

انتهايي نانولوله دي ابتدايي، مياني و  ، اثر پايداري محموله پروتئيني  1  شماره  اريگامياي  انآن در سه مقطع 

 گيردخ مورد بررسي قرار مي ،اي اريگاميان منفي بر روي نانولوله دي

 ای اریگامیانمنفی و جایگذاری آن در نانولوله دیپروتئینی سازی محموله آماده  3-2

؛ به  شد و بار آن منفي شد كه بار آن مثبت بود، تیيير داده دومپروتئيني در فصل   براي اين منظور، نانومحموله

اسيد  آمينواسيدهاي آرژنين و ليزين با آمينواسيدهاي آسپارتيك  افزار پايمول،با استفاده از نرم  اين صورت كه

  نانومحموله اين  دهدخ  منفي را نشان ميپروتئيني با بار  نانومحموله    1-3شكل    خشدند  جايگزينو گلوتامين  

صورت است و توالي آن بهتر  كوچكاريگامي،  اي  اني دينانولوله از قطر داخلي    واست    منفيبار    17داراي  

 :زير است 

ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP– GLU- ASP- GLU- ASP- 

GLU- ASP  

 
 نانومحموله با بار منفی 1-3شکل 



36 

 

اي قرار داده شد اندر سه بخش ابتدايي، مياني و انتهايي، درون نانولوله دي   پروتئيني  اين نانومحموله

 (خ  2-3)شكل 

 
 محموله منفی  3ای اریگامی با اننانولوله دی 2-3شکل 

 منفی پروتئینی ای اریگامی با محموله انسازی نانولوله دی شبیه 3-3

شبيه  انجام  ديمراحل  نانولوله  منفي،انسازي  محموله  با  اريگامي  بخش    اي  تعداد    باشدخمي  1-3-2مشابه 

 باشدخ مي 794، سازيبراي خنثي شده هاي اضافهيون

شبيه  مقيد اجراي  زمان  و  پيوندها  نانولوله ديكردن  با  مشابه  نيز  با  انسازي  استخ اي  مثبت  محموله 

و با تعداد گام   steepest descentسازي انرژي با روش  ها، مينيممهاي نامناسب بين اتمبراي حذف تماس

 استخ   انجام شده 857

ديشبيه  نانولوله  اين  براي  دماهاي  انسازي  براي  زمان    310و    300،  290اي،  در  نانوثانيه    3كلوين 

آمده از آن با نتايج قبل  دست نتايج بهمقايسه  و  اي در اين سه دما  اندي تیييرات نانولوله    مشاهدهانجام شدخ با  

 شودخ مي  آنباعث كاهش پايداري در اي انديكه محموله منفي در نانولوله  دريافت توان مي

اريگامي در حضور محموله پروتئيني منفي را در سه دماي  ان نانولوله دي  5-3تا    3-3هاي  شكل اي 

نشان مي  310و    300،  290 اساس شكل كلوين  بر  داده شده، در برخي قسمت دهندخ  نشان  ها مشاهده هاي 

   شده استخ مقداري باز، اريگامي ايان دي شود كه نانولولهمي
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 کلوین 290ای اریگامی با محموله منفی در دمای ان)الف( نمای جانبی، )ب( ابتدا و )ج( انتهای نانولوله دی 3-3شکل 

 
 کلوین 300ای اریگامی با محموله منفی در دمای ان)الف( نمای جانبی، )ب( ابتدا و )ج( انتهای نانولوله دی 4-3شکل 
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 کلوین 310ای اریگامی با محموله منفی در دمای ان)الف( نمای جانبی، )ب( ابتدا و )ج( انتهای نانولوله دی 5-3شکل 

 ای اریگامی در حضور محموله پروتئینی منفینابررسی نتایج و پایداری نانولوله دی 3-4

 ای اریگامی انها در نانولوله دیبررسی فواصل اتمی مارپیچ  3-4-1

دي نانولوله  روي  بر  منفي  محموله  پايداري  اثر  همچنين  و  دقيق  نتايج  بررسي  نقاط  انبراي  اريگامي،  اي 

  1-1-4-2در بخش    1  شماره  اي اريگاميانشده در سه مقطع ابتدا، وسم و انتها براي نانولوله دي  انتخاب

 خ نداشدهدر نظر گرفته  

بين مارپيچميانگين فاصله اندازه  دهنده    نشان   8-3تا    6-3  هايشكل انتهاي   هاي  ابتدا، وسم و  ها در 

دي اريگاميان نانولوله  دما  ترتيب به   اي  بدون  كلوين    310و    300،  290ي  هادر  نانولوله  حالت  سه  براي 

  خمحموله، نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله منفي هستند

ي  توان مشاهده كرد كه در مقطع ابتدايي نانولوله، ميانگين فاصلهمي  )الف(   6-3  هاي شكلدر نمودار

در حالتي كه نانولوله در حضور محموله مثبت قرار دارد، بيشتر از دو حالت بدون محموله   1-6هاي  مارپيچ

و با محموله منفي استخ البته اين مقدار براي حالتي كه محموله منفي درون نانولوله قرار داده شده، بيشتر از 

در نانولوله با محموله منفي نسبت    3-2هاي  نانولوله بدون محموله استخ همچنين ميانگين فاصله بين مارپيچ

دو حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت، كاهش داشته است كه به معناي ناپايداري جزئي  

نانولوله مي اين بخش  در  در  مقطع،  اين  در  با محموله  ن  4باشدخ  نانولوله  براي  فاصله  ميانگين  ديگر،  مودار 
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منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت، افزايش داشته است كه به معناي ايجاد ناپايداري در اين بخش از  

مي همه   )ب(  6-3شكل    نمودارهاي  براساس  باشدخنانولوله  براي  فاصله  ميانگين  نانولوله،  مياني  مقطع  در 

-ها در نانولوله با محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت، افزايش يافته است به جز مارپيچمارپيچ

در مقطع    )ج(   6-3با توجه به شكل    باشدخ، بسيار اندك ميبراي فاصله  كه البته اين كاهش عددي   5-4هاي  

براي نانولوله با محموله منفي نسبت نانولوله با    2-1هاي اي اريگامي، فاصله بين مارپيچانانتهايي نانولوله دي

فاصله  محموله مثبت، كاهش يافته است اما اين مقدار، نسبت به نانولوله بدون محموله، افزايش داشته استخ  

مارپيچ و    4-3هاي  بين  مثبت  محموله  با  نانولوله  به  نسبت  منفي  محموله  با  نانولوله  انتهايي  مقطع  در  نيز 

محموله  با  نانولوله  به  نسبت  اندازه  كاهش  اين  كه  يافته  كاهش  محموله،  بدون  نانولوله  به  نسبت  همچنين 

اندك مي با محموله مثبت،  مثبت، بسيار  نانولوله  به  با محموله منفي نسبت  نانولوله  بقيه فواصل براي  باشدخ 

 اندخ افزايش يافته

 4-3هاي  فاصله بين مارپيچ  در مقطع ابتدايي نانولوله،دهند كه  نشان مي)الف(    7-3  شكلهاي  نمودار

در نانولوله با محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت و همچنين نسبت به نانولوله بدون محموله،  

نانولوله با محموله مقبت،  ها براي نانولوله با محموله منفي نسبت به  كاهش يافته استخ بقيه فواصل مارپيچ

يافته  نانولوله،    7-3شكل    دراندخ  افزايش  ميان مارپيچ)ب( براي مقطع مياني  با    1-6هاي  فاصله  نانولوله  در 

محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت، كاهش يافته است؛ اما اين اندازه براي نانولوله با محموله  

منفي نسبت به نانولوله بدون محموله افزايش داشته استخ بقيه فواصل براي نانولوله با محموله منفي نسبت  

يافته افزايش  مثبت،  محموله  با  نانولوله  شكل  به  نمودارهاي  طبق  نانولوله،    7-3اندخ  انتهايي  مقطع  در  )ج( 

مارپيچ براي  فاصله  مارپيچ  4-3هاي  ميانگين  با    1-6هاي  و  نانولوله  به  نسبت  منفي  محموله  با  نانولوله  در 

يافته كاهش  مثبت،  مارپيچمحموله  اتمي  فواصل  ميانگين  بقيه  منفي  اندخ  محموله  با  نانولوله  در  مجاور  هاي 

 اندخ  نسبت به نانولوله با محموله مثبت، افزايش داشته

هاي  در مقطع ابتدايي نانولوله، ميانگين فاصله بين مارپيچتوان مشاهده كرد كه  مي  )الف(   8-3  شكل  در

يافته    2-3 نانولوله بدون محموله، كاهش  با محموله مثبت و  نانولوله  به  با محموله منفي نسبت  نانولوله  در 

استخ در بقيه فواصل، ميانگين فاصله در نانولوله با محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت، افزايش  

شكل  يافته در  مارپيچ  8-3اندخ  بين  فاصله  ميانگين  نانولوله،  مياني  مقطع  در  با    2-1هاي  )ب(  نانولوله  در 

محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت و نانولوله بدون محموله، كاهش يافته است؛ اما بقيه فواصل،  

پيدا  افزايش  مثبت،  محموله  با  نانولوله  به  نسبت  دارد  قرار  منفي  محموله  در حضور  نانولوله  كه  حالتي  در 

انتهايي نانولوله، ميانگين فاصله بين مارپيچ)ج  8-3اندخ در شكل  كرده نانولوله با    3-2هاي  ( براي مقطع  در 

نانولوله بدون محموله، افزايش   نانولوله با محموله مثبت، كاهش يافته  و نسبت به  محموله منفي نسبت به 
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هاي مجاور در نانولوله با محموله منفي نسبت به  داشته استخ در بقيه نمودارها، بقيه فواصل ميانگين مارپيچ

 اندخ نانولوله در حضور محموله مثبت، افزايش داشته 

 

 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی و )ج( انتهایی در   ای اریگامی انهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچ 6-3شکل 

 بدون محموله، در حضور محموله مثبت و در حضور محموله منفی کلوین برای سه حالت  290دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی و )ج( انتهایی در   ای اریگامی انهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچ 7-3شکل 

 محموله، در حضور محموله مثبت و در حضور محموله منفی کلوین برای سه حالت بدون  300دمای 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

در سه مقطع )الف( ابتدایی، )ب( میانی و )ج( انتهایی در   ای اریگامی انهای نانولوله دیفواصل اتمی مارپیچ 8-3شکل 

 حضور محموله مثبت و در حضور محموله منفی کلوین برای سه حالت بدون محموله، در  310دمای 
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اساس در   بر  شده  رسم  مي  8-3تا    6-3هاي  شكل  نمودارهاي  در  مشاهده  كه  از قسمت شود  هايي 

هاي مجاور  اي اريگامي در حضور محموله پروتئيني منفي كه ميانگين فاصله اتمي بين مارپيچان نانولوله دي

هايي از نانولوله  اند، ناپايداري برقرار شده استخ در بخشيافزايش يافتهنسبت به نانولوله با محموله مثبت،  

نانولوله با محموله منفي نسبت به نانولوله با محموله مثبت،   نيز كه برخلاف ديگر فواصل، اين مقدار براي 

استخ   پايداري موضعي شده  اين بخش دچار  در  منفي  با محموله  نانولوله  است،  يافته  كلي،  بهكاهش  طور 

اي اريگامي  انتوان گفت كه محموله پروتئيني منفي موجب ايجاد ناپايداري در نانولوله ديبراساس نتايج مي

 شودخ مي

 RMSDبررسی پایداری با استفاده از نمودار   3-4-2

دماي    RMSDنمودارهاي    9-3شكل   سه  در  بدون  كلوين    310و    300،  290را  نانولوله  حالت  سه  براي 

 دهدخ  نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله منفي نشان ميمحموله، 

نمودار اساس  دماي    9-3  شكل   هايبر  در  اوليه    كلوين،   290)الف(  ساختار  از  انحراف  براي  ميزان 

با محموله   به    منفينانولوله  نسبت  بسيار كمي  مقدار  به  انتهايي،  با محموله    RMSDدر زمان  نانولوله  براي 

داشته   افزايش  نمودار  مثبت  به  نسبت  نمودار  دو  هر  اما  محموله،    RMSDاست؛  بدون  نانولوله  به  مربوط 

 اندكي بالاتر استخ

براي نانولوله با محموله منفي تا  RMSD   كلوين،  300)ب( براي دماي    9-3  شكل  هايطبق نمودار

براي نانولوله    RMSD  نانوثانيه،  5/2از زمان    تر از دو نمودار ديگر قرار داردخنانوثانيه، پايين  9/1زمان حدودا  

  افزايش يافته استخ ، اندكينانولوله با محموله مثبت  RMSDبا محموله منفي نسبت به  

  ، نانولوله با محموله منفيبراي    RMSDنمودار  كلوين،    310در دماي    )ج(   9-3  شكل  هايطبق نمودار

نانولوله با محموله مثبت دارد، نمودار  آن  علاوه بر اين كه انحراف بيشتري از ساختار اوليه خود نسبت به 

  بسيار نزديك استخ ،مربوط به نانولوله بدون محموله  RMSDو به نمودار  باشدنيز مي بيشتريداراي شيب 
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 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

ای اریگامی برای سه حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله با  انبرای نانولوله دی RMSDنمودارهای  9-3شکل 

 کلوین 310و )ج(  300، )ب( 290محموله مثبت و نانولوله با محموله منفی در دمای )الف( 
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ای اریگامی با دو محموله مثبت در مقطع انبررسی پایداری نانولوله دی: فصل چهارم

 ابتدایی آن 

 مقدمه  4-1

نانولوله دي دو  هر  در  مشاهده شد كه  دوم،  اريگامي طراحياندر فصل  در    2  شماره  و  1  شماره  شده  اي 

اي  انبودن محموله پروتئيني نسبت به قطر داخلي نانولوله دي   دليل كوچكبهحضور محموله پروتئيني مثبت،  

الكترواستاتيك نيروهاي  نانولوله دي  و وجود  نانولوله  ،  اي انبين محموله و  به يك سمت  پروتئيني  محموله 

اي اريگامي ان ديها در نانولوله  است و اين مسئله موجب افزايش برخي فواصل بين مارپيچ  اي چسبيدهاندي

 استخ   شده

اضافه با  اين فصل،  ابتداي    در  به  ديگر  مثبت  پروتئيني  اريگامياننانولوله ديكردن يك محموله   اي 

روي مقطع ابتدايي نانولوله    اضافه شده  كلوين، اثر پايداري محموله  290سازي آن در دماي  و شبيه  1  شماره

 شودخ اي اريگامي بررسي مي اندي

 با دو محموله پروتئینی مثبت در مقطع ابتدایی 1 شماره ای اریگامیاننانولوله دی 4-2

-يك محموله پروتئيني مثبت ديگر با همان مشخصات پروتئينافزار متلب،  با استفاده از نرم  در بخش حاضر،

دي نانولوله  در  موجود  اريگاميانهاي  محموله   1  شماره  اي  از  كم  بسيار  فاصله  با  آن  ابتدايي  مقطع  به 

 اي با دو محموله پروتئينياننانولوله دي 1-4شكل ، قرار داده شدخ  كه از قبل در اين مقطع قرار داردپروتئيني 

 دهدخ را نشان مي  در مقطع ابتدايي
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 با دو محموله پروتئینی مثبت در ابتدای آن  1 شماره ای اریگامیاننانولوله دی 1-4شکل 

 سازی دینامیک مولکولیشبیه 4-3

طور كه در  همان  مثبت در مقطع ابتدايي،  پروتئيني  براي نانولوله با دو محموله   سازي ديناميك مولكوليشبيه 

دماي    1-3-2بخش   براي  تنها  شد،  زمان    290ذكر  در  شد  3و  انجام  ابتدايي  2-4شكل    خنانوثانيه  مقطع   ،

از شبيهاننانولوله دي اريگامي را پس  نشان مي  290سازي در دماي  اي  با  مشاهده مي  دهدخكلوين  شود كه 

، پايداري نانولوله نسبت به حالتي كه  اريگامي  ايانبه ابتداي نانولوله دي  ي مثبت پروتئينمحموله  كردن    اضافه

اريگامي در    ايانهاي نانولوله دياست و در واقع، مارپيچ  قرار دارد، افزايش يافته  مقطع  نآيك محموله در  

 خ ، بازشدگي كمتري دارنداين حالت 

 
 290ای اریگامی با یک محموله در ابتدای آن و دو محموله در ابتدای آن در دمای انمقطع ابتدایی نانولوله دی 2-4شکل 

 کلوین

 بررسی نتایج   4-3

در  اي اريگامي با دو محموله پروتئيني مثبت انسازي ديناميك مولكولي براي نانولوله دينتايج حاصل از شبيه 

هاي  هاي مارپيچفاصلهميانگين  ، مقدار  3-4شكل  دست آورده شدندخ  به  1-4-2مقطع ابتدايي آن مانند بخش  
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در حالت بدون حضور محموله، در حضور يك   اي اريگاميانمجاور يكديگر در مقطع ابتدايي نانولوله دي

 دهدخ  كلوين را نشان مي 290در حضور دو محموله پروتئيني مثبت و در دماي  محموله پروتئيني مثبت و

در نانولوله با دو محموله در    4-3هاي  ، مارپيچ2-1هاي  ميانگين فواصل براي مارپيچ،  3-4طبق شكل  

 ابتدا، بيشتر از دو حالت نانولوله با يك محموله در ابتدا و نانولوله بدون محموله استخ 

در حالتي كه دو محموله در    1-6هاي  مارپيچ  و  6-5هاي  مارپيچ،  3-2هاي  مارپيچميانگين فاصله براي  

مقطع ابتدايي نانولوله قرار داده شده، كمتر از دو حالت نانولوله با يك محموله د رمقطع ابتدايي و نانولوله  

 بدون محموله استخ 

مارپيچ بين  فاصله  در    5-4هاي  ميانگين  استخ  ديگر  حالت  دو  از  كمتر  بدون محموله  نانولوله  براي 

است حالت   يافته  افزايش  مارپيچ،  دو  اين  بين  فاصله  ميانگين  ابتدايي،  مقطع  در  پروتئين  يك  با  نانولوله 

نانولوله، مقدار   1-1-4-2)همانطور كه در بخش   ابتدايي  ذكر شد( كه با قرار دادن محموله ديگر به مقطع 

 اين باز شدگي كمتر شده استخ

 
برای سه حالت بدون محموله، در  290ای اریگامی در دمای انفواصل اتمی در مقطع ابتدایی نانولوله دی 3-4شکل 

 محموله پروتئینی مثبت  2حضور یک محموله پروتئینی مثبت و در حضور 

با يك محموله    اريگامي بدون محموله، نانولوله   ايانرا براي نانولوله دي  RMSDنمودار    4-4شكل  

-كلوين نشان مي 290مثبت در مقطع ابتدايي آن در دماي  مثبت در مقطع ابتدايي آن و نانولوله با دو محموله 

كمتر از اندكي    ،نانولوله داراي دو محموله در مقطع ابتدايي  از ساختار اوليه براي  طبق نمودار، انحرافدهدخ  

استخ   محموله  يك  با  اضافهنانولوله  واقع،  به  در  ديگر  مثبت  محموله  يك  دي  ابتداي  كردن   اياننانولوله 
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نانولوله دي تا حدي مي،  اريگامي بازشدگي كمتر در  تاثير بگذارد و موجب  نانولوله  پايداري  اي  انتواند در 

 اريگامي شودخ 

 
با یک محموله  بدون محموله، نانولوله حالت نانولوله  سهای اریگامی برای  انبرای نانولوله دی RMSDنمودار  4-4شکل 

 کلوین290مثبت در مقطع ابتدایی آن و نانولوله با دو محموله مثبت در مقطع ابتدایی آن در دمای 
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 گیری و پیشنهادات نتیجه: پنجمفصل 

پرداخته شد كه در  اي اريگامي در حضور محموله پروتئيني  اندر اين پژوهش به بررسي پايداري نانولوله دي

نانولوله دي با تقاطعان ابتدا دو  هاي متفاوت در دو حالت بدون محموله و در حضور محموله پروتئيني اي 

بيشتر  محموله پروتئيني مثبت مينتايج نشان دادند كه    خبررسي شدند  مشخص   مثبت در سه دماي تواند در 

در  بخش اما  كند؛  ايجاد  موضعي  پايداري  نانولوله،  نشدبخشهاي  حاصل  نظر  مورد  پايداري  كمي،    خ هاي 

مي باره  اين  در  كه  بهحدسي  است  ممكن  كه  است  اين  زد  قطر  توان  به  نسبت  بودن محموله  دليل كوچك 

نانولوله   از  سمت  يك  به  محموله  نانولوله،  و  محموله  بين  الكترواستاتيك  بارهاي  وجود  و  نانولوله  داخلي 

   نتيجه آن، قسمتي از نانولوله باز شده استخ كشيده شده است كه در

تیيير داده شد و سه محموله پروتئيني با بار   محموله از مثبت به منفي  الكترواستاتيك  بار  پس از آن

سازي ديناميك مولكولي هاي طراحي شده، جايگذاري شدندخ شبيهمنفي در سه مقطع، درون يكي از نانولوله

  سازي براي اين نانولوله نشان نتايج حاصل از شبيه  دما انجام شدخبراي نانولوله با سه محموله منفي در سه  

  شودخمياريگامي  اي ان نانولوله دي در  كه محموله پروتئيني منفي، موجب كاهش پايداري ندداد

اضافه  در با  يك    انتها،  ابتدايي    مثبت   پروتئينيمحموله  كردن  مقطع  به  دي يك  ديگر    اي اننانولوله 

مشاهده شد كه اضافه كردن محموله به كلوين،    290در دماي    آن  سازي ديناميك مولكوليو شبيه   اريگامي

   اي اريگامي موثر باشدخانتواند در پايداري نانولوله دي مقطع ابتدايي نانولوله مي

به شرح    اي اريگاميانشده و بررسي پايداري نانولوله دي   كارهاي پيشنهادي براي ادامه پژوهش انجام

 باشند:زير مي

 طور كامل با پروتئين مثبت اي اريگامي بهانپوشاندن اطراف نانولوله دي •

 اي اريگامي انسازي محموله پروتئيني با بار خنثي درون نانولوله دي شبيه  •

 اي اريگاميانافزايش تعداد محموله پروتئيني درون نانولوله دي •

 در حضور محموله پروتئيني نانولولهاي اريگامي و بررسي پايداري انتیيير در ساختار نانولوله دي •
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 کدنانو افزاری نرموسیلهای اریگامی بهاندی  نانولوله : طراحی 1 پیوست

  به   تبديل  ،2009  سال   در  آن  انتشار  زمان  از  كه  است   اريگامي اي  انديطراحي    براي   افزارنرم   يك كدنانو  

اريگامي با فرمت  اي  اندي يك    ،افزاراين نرمخ  است   اريگامي شدهاي  اندي  طراحي  در  افزارنرم  ترينمحبوب

JSON  به فرمت    بايد آن را  گرومكس،سازي دردهد كه براي شبيه ميPDB  ن عمل از طريق  تبديل كرد كه اي

 شودخسايت زير انجام مي

http://bionano.physics.illinois.edu/cadnano2pdb 

 : اندانجام شده  مراحل زيراي، انديي براي طراحي نانولوله 

است  كدنانو   (1 صفحه  دو  همانداراي  شكل پكه  در  كه  مي  1-1طور  سمت    شود، مشاهده  صفحه 

موازي محور اي  انديباشد و هر رشته  مي  Y_Zصفحه    ،و صفحه سمت راست   X-Yصفحه    ،چپ 

Z استخ 

 

 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام اول در نرم 1-1شکل پ

گزينه   انتخاب  بالا  honeycombبا  ابزار  نوار  به  ،در  لانه صفحه سمت چپ   شودمي   زنبوريصورت 

 (خ 2-1شكل پ)

 

http://bionano.physics.illinois.edu/cadnano2pdb
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 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام دوم در نرم 2-1شکل پ

  Zدر جهت محور    ايانديبا انتخاب شش دايره به صورت لانه زنبور، در صفحه سمت راست شش  

 خ  ( 3-1)شكل پ گيردهر مربع كوچك يك باز آلي قرار ميشود كه در تشكيل مي

 

 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام سوم در نرم 3-1شکل پ
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راست در صفحه   ك  ،سمت  با  كه  دارد  آن دو فلش وجود  ميليك روي  بازها  تعداد  را  توان  آلي  هاي 

در يي با رنگ آبي  هافلش  ،شده در صفحه سمت چپ   ي انتخابهاروي دايره  كليك مجددبا    افزايش دادخ

  5'سر    ،و سر مربع فلش   اياندي    3'سر    ،كه سر مثلث فلش  شونداي ظاهر ميانديصفحه راست روي هر  

 خ( 4-1شكل پ) يابدها طول نانولوله افزايش ميبا كشيدن اين فلش خباشدمي اياندي

 

 ای انافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام چهارم در نرم 4-1شکل پ

چسبانده و با كليك روي    يكديگر  را دو به دو به  ايانديهاي  هاي كوچك، رشتهبا كليك روي مربع

 خ ( 5-1شكل پ) شودشود ايجاد ميگفته مي داربست ه بلند كه به آن حلقه را شكسته و رشت ،Breakگزينه 

 

 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام پنجم در نرم 5-1شکل پ

 خ ( 6-1شكل پ) گيرنددرون چهارچوب قرار مي ،هاي كوتاهرشته ،Auto stapleبا كليك روي گزينه 

 



56 

 

 

 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام ششم در نرم 6-1شکل پ

گزينه   روي  كليك  با  نهايت  در  استاندارد    seqو  توالي  انتخاب  و  راست  سمت  ابزار  نوار  در 

m13mp18  (خ7-1شكل پ) گيرندهاي كوچك قرار ميبازهاي آلي درون مربع 

 

 ایانافزار کدنانو برای طراحی نانولوله دیگام هفتم در نرم 7-1شکل پ

نانولوله طراحي  كدنانو،  افزارنرم  براي ذخيره  دارد كه  براي ذخيره  متفاوت  با فرمت    سه فرمت  شده 

JSON  بايد روي گزينهsave  كليك شودخ 
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 افزار گرومکس سازی دینامیک مولکولی با استفاده از نرمشبیه :2پیوست 

سيستم از ذرات به  سازي حركت يك  سازي ديناميك مولكولي يك ابزار محاسباتي است كه براي شبيهشبيه 

اين  ،انجام گرفت و از آن موقع تاكنون 8سازي پروتئين توسم مككموناولين شبيه 1977رودخ در سال كار مي

ها استفاده اسيدنوكلئيكها و  هاي بيولوژيكي مانند پروتئينصورت گسترده در مطالعه نظري مولكولروش به

-سازي وروديسازي ديناميك مولكولي بايد سه مرحله را طي كرد: آمادهبراي انجام هر شبيه  خ  ( 1)است  شده

 خ  ( 1-2پو تحليل نتايج ) شكل  يلها، اجراي ديناميك مولكو

 

 

  
 

 

 

 

 

 
 

 سازی دینامیک مولکولی گانه برای انجام یک شبیهمراحل سه: 1-2پشکل 

باشدخ اين  مي  GROningen Machine for Chemical Simulationشده عبارت    مخفف  ،گرومكس

ابزار    100ميلادي توسعه يافته است كه شامل حدود    90هلند و در اوايل دهه   8افزار در دانشگاه گروينگن نرم

هاي بيولوژيك  سازي انرژي سيستمسازي و مينيممدهد تا به شبيهو برنامه است كه به كاربر اين امكان را مي

 خ( 1) بپردازد

در  براي انجام سه مرحله فوق، داراي دستورها و ابزارهايي است كه    ( 06/5)ورژن    افزار گرومكسنرم

 : ( 2) ( 2-2شكل پ) ها اشاره شده است به آن ادامه

 الف( براي ايجاد توپولوژي و مختصات 

- gmx pdb2gmx تبديل فايل :PDB به فايل( هاي توپولوژي.top( و مختصات ).gro) 

- gmx editconf ويرايش جعبه : 

 
8 McCammon 
8 University of Groningen 

 مرحله اول

 ايجاد توپولوژي  •

تعريف جعبه و قراردادن  •

 حلال در آن 

 كردن يون اضافه  •

 مينيمم سازي انرژي  •

 متعادل سازي سيستم  •
 

 مرحله دوم

اجراي ديناميك  

 مولكولي 

 

 مرحله سوم 

 تحليل نتايج 
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- gmx solvateهاي حلالجعبه از حلال و قراردادن پروتئين در حمامي از مولكول ك: ايجاد ي 

- gmx genionهاي تك اتمي هاي حلال با يون: تعويض تصادفي مولكول 

 سازي ب( براي اجراي شبيه 

- gmx grommpسازي : ايجاد ورودي براي اجراي شبيه 

- gmx mdrun سازي انرژي سازي، آناليز مد نرمال يا مينيمم : اجراي شبيه 

 ج( براي تحليل نتايج 

- gmx energy الكترواستاتيك و انرژي كل و همچنين 8ها مانند پتانسيل لنارد جونز : تحليل انرژي ،

 برخي خواص فشار كل، تانسور فشار، حجم، سايز و حجم جعبهخ

- gmx trjconvمولكول سير  خم  تبديل  شرايم  :  بردن  بين  از  ديگر،  فرمت  به  فرمت  يك  از  ها 

 ها در مركز جعبه پريوديك، قرار دادن اتم

- gmx rms مقايسه دو ساختار با استفاده از محاسبه :RMSD 

- gmx distance نظارت بر يك پيوند به خصوص و يا به صورت كلي محاسبه فاصله بين نقاط به :

 صورت تابعي از زمان 

- gmx angleها در زمان :  محاسبه توزيع زوايا و دو سطحي 

- gmx gyrateگيري بهم فشردگي يك ساختار با محاسبه شعاع ژيراسيون : اندازه 

- gmx mindistها در يك شعاع  : محاسبه حداقل فاصله بين دو گروه و همچنين تعداد تماس بين آن

 معين 

- gmx hbondممكن  يهاها و گيرنده: تحليل پيوندهاي هيدروژني بين تمام دهنده 

- gmx do_dsspسازيهاي ساختار ثانويه در طول مدت شبيه: مشاهده تیييرات المان  

  

 
8 Lennard-Jones potential 
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 سازی دینامیک مولکولی توسط گرومکسمراحل شبیه :2-2شکل پ

 

 

pdb2gmx

gmx editconf

gmx solvate

gmx grompp

gmx genion

gmx grompp

gmx mdrun

gmx grompp

gmx mdrun

gmx grompp

gmx mdrun

gmx grompp

gmx mdrun

gmx trjconv,gmx ..

(gro ،.top.)ایجاد توپولوژی گرومکس 

شرح دادن جعبه

قرار دادن حلال در جعبه

ایجاد فایل ورودی برای اضافه کردن یون

اضافه کردن یون

وارد کردن پارامترها مربوط به مینیمم سازی انرژی

اجرای مینیمم سازی انرژی

NVTوارد کردن پارامترهای مربوط به تعادل در انسامبل 

اجرای متعادل سازی

NPTوارد کردن پارامترهای مربوط به تعادل در انسامبل 

اجرای متعادل سازی

لیوارد کردن پارامترهای مربوط به شبیه سازی دینامیک مولکو

اجرای شبیه سازی دینامیک مولکولی

تحلیل نتایح
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    Abstract: 

DNA origami structures on a nano-scale, including origami DNA nanotubes, are of 

great interest due to their diverse and extensive applications, including drug delivery. 

However, the issue of stability and protection of origami DNA nanotubes against 

temperature is an important and significant challenge. In the present study, at first, the 

stability of two origami DNA nanotubes with different number of intersections in the 

presence of 3 positive protein cargoes inside them at three certain temperatures was 

investigated using molecular dynamics simulation. Molecular dynamics simulation 

was performed by Gromax software. In order to obtain the results, certain points on 

each helix in each DNA nanotube were considered at the beginning, middle, and end 

of the nanotubes, and the distance between the two adjacent helixes was averaged 

during The specified time was calculated. In both origami DNA nanotubes, local 

stability was achieved in some parts of the nanotubes. In some places, the spirals 

adjacent to the nanotube were separated from each other and opened. To investigate 

the effect of the negative protein cargo, the electrostatic charge of the protein cargo 

was changed from positive to negative and it was placed in the first, middle and end of 

the DNA nanotube. It was observed that the stability of nanotubes decreases to some 

extent in the presence of negative charge. Finally, to investigate the reason for the 

opening of some helices in the nanotube in the presence of positive charge, another 

charge was added to the initial section of a nanotube. The obtained result showed that 

the addition of the cargo could have a positive effect on the stability of the nanotube. 
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