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  شده است اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .
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  چ�یده

بیماري سرطان یک بیماري با منشاء ژنتیکی است. با بروز جهش ژنتیکی، توالی بازهاي آلی در 

. با توجه به اینکه هنوز درمان قطعی براي این بیماري یافت نشده است، کند می رمزهاي ژنتیکی تغییر

تواند در روند تشخیص و درمان، اطلاعات هاي بیشتر از دیدگاه علوم مختلف میبررسی انجام پژوهش و

  تري گردد.تر و دقیقتري را فراهم کرده و منجر به تشخیص سریعجامع

بررسی چند شاخص الکترونیکی و مولکولی  با استفاده ازهاي ژنتیکی را  پژوهش تاثیر جهشدر این 

از نظریه هوکل استفاده کردیم. طبق این نظریه  DNAار مولکولی اختس سازي کنیم. براي مدل می

 1پک آیس کتابخانههاي هوکل را ایجاد کردیم. با استفاده از  ماتریس DNAهاي مختلفی از  براي بخش

با انجام کد نویسی در  سپسدست آوردیم.  هاي هوکل به مقادیر ویژه انرژي را براي هریک از ماتریس

چگالی حالات، سرعت گروه و  ،)E-K( پاشیدگی ارهوطرح، افزار فرترن و متلب محیط برنامه نویسی نرم

و  HOMOسطوح انرژي  ،ها در نهایت با استفاده از این شاخصرا ایجاد کردیم.  E-Kمشتق دوم 

LUMOیافته مورد  بیعی و جهشهاي ط ها را در برخی توالی مشخصه ي و تغییرات اینژاف انر، گ

هاي انجام شده به این نتیجه رسیدیم که تغییر در یک توالی بازي و  دادیم. از بررسی ارزیابی قرار

ها  ي و سایر شاخصژانر  در سطوحقابل توجهی  تواند منجربه بروز تغییرات ها میجا شدن باز جابه

در را  HOMOسطح انرژي  CAGوط به آمینو اسید گلوتامین در توالی بازها در رمز ژنتیکی مرب گردد.

به این توالی  ،که در اثر یک جهشورتی، در صدست آوردیم به الکترون ولت 3627/1 این توالی برابر

CCG  تبدیل شود سطح انرژيHOMO  یافتالکترون ولت تغییر  3935/1به مقدار .  

  انرژي. گافریس هوکل، مات، وکلنظریه ه هش ژنتیکی،ج کلید واژه: سرطان،
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  3  ...  ].10[ است DNA ساختار در یآل يبازها نیب باقاعده يهایتوال و DNA چیمارپ ساختار.1- 1  شکل
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 ریتصو راست، سمت و دهدیم نشان را کربازول مونومر دو یپوشانهم نمودار چپ، سمت.  1- 2  شکل
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  تعریف مساله 1-1

ها  است. از ترجمه این رمزهاي ژنتیکی در بدن، پروتئین هاي ژنتیکی حاوي رمز DNA1مولکول 

بدن نقش اساسی دارند. رمزهاي ژنتیکی از  ي مختلفها ها در عملکرد بخش شوند. پروتئین تولید می

تشکیل  (5C)سیتوزین و (4T)، تیمین(3A)، آدنین(2G)گوانین توالی سه باز آلی از بین بازهاي،

لید کند و منجربه تو ها در رمزهاي ژنتیکی تغییر می توالی باز 6شوند. با بروز جهش ژنتیکی می

هاي  ما در این پژوهش از دیدگاه الکترونیکی و مولکولی جهش د.شو هاي اشتباه یا معیوب می وتئینپر

که در هر ایم  کردهچند شاخص را انتخاب در روند مطالعه دهیم.  ژنتیکی را مورد بررسی قرار می

شناسایی رفتار مواد ها براي  ز این شاخصتوان ا الکترونیکی و مولکولی می گاهاز دید يطالعه دیگرم

سطوح انرژي، گاف انرژي، چگالی حالات را در نظر گرفتیم تا  هاي استفاده کرد. در اینجا شاخص

که با  ؛دهد ها رخ می بروز جهش ژنتیکی و تغییر در توالی بازها، چه تغییري در این شاخص باببینیم 

ها براي تشخیص بروز  این شاخص ازها بتوان  مطالعه بیشتر روي این تغییرات و روند و چگونگی آن

  جهش ژنتیکی و در نهایت بیماري سرطان استفاده کرد.

 اهمیت موضوع 1-2

شود و این امر بسیاري از ها توجه به امر سلامت یک اولویت محسوب میدر روند زندگی انسان

مل محققان را بر آن داشته است که به تحقیق و پژوهش در زمینه حفظ سلامت انسان در برابر عوا

   .آن بپردازند تهدید کننده

ها را در سراسر جهان هاي رو به رشدي که در حال حاضر سلامت بسیاري از انسانیکی از بیماري

                                                
1Deoxyribo Nucleic Acid  
2Guanine  
3Adenine  
4Thymine  
5Cytosine  
6Genetic Mutation  
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هاي درمانی کنونی  با توجه به این موضوع که از روش .]2]و [1است [ 1، بیماري سرطانکند تهدید می

با هدف شناخت و  هاي بیشتر بررسی انجام ،هنوز درمان قطعی براي این بیماري حاصل نشده است

روندي رو به جلو ایجاد  سرطانسیر درمانی  درتواند  می از دیدگاه علوم مختلف بررسی این بیماري

   .] 7]و [6کند [

هاي ژنتیکی با  . در این بیماري جهش]9]و [8]و [5[ سرطان یک بیماري ژنتیکی است بیماري

و این تکثیر  ]4[ شوند ها در بدن می رویه سلول سلولی باعث تکثیر بیایجاد اختلال در رشد و تقسیم 

ها،  ژن. ]5[ شود گفته می 2کند که به این عمل متاستاز رویه از یک بافت به بافت دیگر سرایت می بی

ها تشکیل دهنده) به  (از نظر تعداد اتم یک درشت مولکول DNA .هستند DNAلمولکو از هایی قطعه

  .]11[ است 3هم تنیدهشکل دو رشته در

  

  ].10[ است DNAهاي باقاعده بین بازهاي آلی در ساختار توالی و DNAساختار مارپیچ .1- 1 شکل 

 

ها   به یکدیگر متصل هستند. ژن T و A ،G ،C، آلی  به واسطه پیوند بین چهار باز DNAدو رشته  

همیشه در مقابل  Aاند. طبق این قاعده باز  چهار باز آلی تشکیل شده همینباقاعده  هاي نیز از توالی

                                                
1Cancer 
2Metastasis  
3Double Helix  
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هاي آلی در یک ژن دچار  باز گیرد. در صورتی که توالی  قرار می Gهمیشه در مقابل باز  Cو باز  Tباز 

  . ]10]و [9[افتد  جهش ژنتیکی اتفاق میجایی شود،  تغییر و جابه

  

 
  حذف شدن یکی از  بازها در توالی منجر به تولید اي از جهش ژنتیکی که با نمونه. 2- 1 شکل 

 .]10[آمینو اسید اشتباه و یک پروتئین ناکارآمد شده است  

  

 7درصد و عوامل وراثتی تنها  93در میزان احتمال بروز بیماري سرطان، عوامل محیطی حدود 

حال هریک از این عوامل محیطی یا وراثتی  با  ].2]و [1[ نقش دارنداحتمال بروز سرطان  دردرصد 

توانند زمینه را براي ها میایجاد یک جهش ژنتیکی و ایجاد اختلال در روند رشد و تقسیم سلول

   .پیدایش بیماري سرطان آماده سازند

  هاي مطرح در پژوهش پرسش 1-3

 DNAهاي بازي  هاي الکترونیکی و مولکولی براي بررسی توالی در این پژوهش از یک سري شاخص

هاي زیر  یافته استفاده کردیم، تا بتوانیم در نتیجه این بررسی براي پرسش در حالت طبیعی و جهش

  هاي درست و منطقی پیدا کنیم. پاسخ

 کنند یا خیر؟ ها هم تغییر می اخصآیا با بروز تغییر در توالی بازي یک رمز ژنتیکی این ش 
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 ها تا چه حد تغییر خواهند کرد؟ با بروز یک جهش ژنتیکی این شاخص 

  ها براي تشخیص یک توالی طبیعی و  اي هستند که بتوان از آن تغییرات به گونهآیا این

 یافته بهره برد یا خیر؟ توالی جهش

 ژنتیکی   هاي مختلف جهش اساس گونه رها را ب توان تغییرات بروز یافته در شاخص آیا می

  بندي کرد یا خیر؟دسته 

  هدف پژوهش 1-4

هاي ژنتیکی را از دیدگاه الکترونیک مولکولی مورد بررسی قرار  خواهیم جهش می در این پژوهش

سازي کرده تا به ساختاري مانند رمزهاي  را شبیه DNAهاي مختلفی از بازهاي  توالی دهیم، بنابراین

هاي سرطانی رخ  هاي ژنتیکی که در سلول م و با ایجاد تغییراتی مشابه جهشدست یابیژنتیکی 

مورد بررسی قرار دهیم. براي بررسی تاثیرات  را هاي ژنتیکی تاثیر جهش دهد، خواهیم توانست که می

ها را  . سپس شاخصکنیم هاي الکترونیکی و مولکولی استفاده می هاي ژنتیکی از برخی شاخص جهش

ها مشخص گردد و  تا تغییرات این شاخصدهیم  فته مورد مقایسه قرار مییا و جهش در حالت طبیعی

نتیکی در یک توالی بازي ژ  هاي مورد نظر به وجود جهش بتوانیم از طریق بروز این تغییرات در شاخص

  .پی ببریم

  روش پژوهش 1-5

سازي کنیم تا  باید بتوانیم این ساختار را مدل DNAاي همچون  براي مطالعه روي ساختار پیچیده

بنابراین  زي شده به نتایج موردنظر دست یابیم.سا ساختارهاي مدل يبا انجام محاسبات و مقایسه رو

نظریه هوکل ساختار الکترونی  سازي کردیم.  مدل 1را طبق نظریه هوکل DNAابتدا ساختارهایی از 

                                                
1Huckel Theory  
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سازي ساختار پیچیده  گیرد. به این ترتیب مدل نظر می در ᴨ -سیستم را براساس پیوندهاي یک 

DNA هاي  هاي اوربیتال پذر خواهد بود. در این روش با توجه به مکان طبق نظریه هوکل امکان- ᴨ  در

هاي هوکل  هاي اتمی یا همان پارامترهاي هوکل، ماتریس ساختار و ضرائب جنبش الکترونی بین مکان

توانند ساختار  حاوي اطلاعاتی همچون مقادیر ویژه انرژي هستند که می ها . این ماتریسکردیمایجاد را 

داشته باشند. با داشتن چنین  هرا براي ما به همرا DNAهاي مختلفی از  توالی مربوط به نوار انرژي

هاي الکترونیکی و مولکولی براي مقایسه ساختارهاي طبیعی و جهش  توانیم از شاخص اطلاعاتی می

  یافته استفاده کنیم.

  مراحل پژوهش 1-6
بهره گرفتیم و  DNAسازي ساختار  هاي شیمی محاسباتی براي مدل ابتدا از روشدر این پژوهش 

سازي کنیم. طبق  هاي بازي مورد نیاز براي مطالعه را مدل تا توالی از نظریه هوکل استفاده کردیم

ها  هاي هوکل را ایجاد کردیم. با استفاده از این ماتریس ماتریس هاي مورد نیاز نظریه هوکل براي توالی

سازي و  سازي شدند و در نتیجه این شبیه شبیه ي مورد نظرافزاري ساختارها و با کمک بخش نرم

دست آمد.  به DNAهاي مختلفی از  براي توالی 1هاي تولید شده ساختار نوار انرژي ادهاستفاده از د

ها  را با این شاخص  هاي مختلف هاي الکترونیکی و مولکولی را تعریف کردیم و توالی سپس شاخص

ها  هاي مختلف را آشکار کرده و از آن ها در حالت مورد بررسی قرار دادیم تا بتوانیم تغییرات شاخص

  یافته استفاده کنیم. براي ایجاد تمایز بین توالی طبیعی و توالی جهش

 نامهساختار پایان 1-7

بیماري سرطان، ساختار   به بررسیدر فصل اول  .نامه از پنج فصل تشکیل شده استناین پایا

DNA، هاي ژنتیکی پرداختیم و در ادامه اهمیت مطالعه روي این بیماري،  جهش و رمزهاي ژنتیکی

                                                
1Energy Band Structure  
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در فصل دوم در رابطه با  ژوهش، روش انجام و مراحل انجام پژوهش را به طور کلی بیان کردیم.هدف پ

ها را مورد استفاده  هاي شیمی محاسباتی بحث کردیم و به بررسی برخی مقالاتی که این روش روش

در فصل سوم مبانی نظري روش مورد استفاده در این پژوهش، نحوه  قرار داده بودند، پرداختیم.

یابی به اطلاعات موردنیاز از ساختارهاي  نحوه دستو  کارگیري این روش روي ساختار هدف به

گزارش کردیم و به  را سازي سازي شده را بیان کردیم. در فصل چهارم نیز نتایج حاصل از شبیه مدل

ن بندي موضوع و دورنماي آ تحلیل و بررسی این نتایج پرداختیم. در نهایت در فصل پنجم به جمع

  پرداختیم.
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  مقدمه 1- 2

را مورد بررسی قرار دهیم، در  DNAخواهیم ساختار مولکول  با توجه به اینکه در این پژوهش می

کنیم. براي  هاي موجود براي بررسی و مطالعه یک ساختار مولکولی را بررسی می این فصل انواع روش

هاي شیمی محاسباتی استفاده کرد که در اینجا در رابطه  توان از روش بررسی یک ساختار مولکولی می

ها  رد. همچنین در انتها چند مقاله که از این روشها بحث خواهیم ک انواع و کاربرد آن ها، با این روش

  را مرور خواهیم کرد. کردهبراي بررسی استفاده 

  هاي موجود براي بررسی ساختار مولکولیمعرفی روش 2- 2

سازي مولکولی یک روش شیمی محاسباتی یا مدلاي از علم شیمی است. شیمی محاسباتی شاخه

و شیمیایی است. که از این روش می زیستیهاي سیستمسازي سازي و شبیهادغامی سریع براي مدل

شیمی محاسباتی به مدل بینی رفتار مواد در سطح مولکولی استفاده کرد.پیشو توان براي شناسایی 

هاي زیستی، پلیمرها، داروها، مواد هایی از قبیل مولکولبراي سیستمسازي کامپیوتري سازي و شبیه

افزارهاي کامپیوتري از کامپیوتر و نرم این روش محاسباتی با توجه به اینکه پردازد.آلی و غیرآلی می

یافته زه به آن دستواز زمان ظهورش تا سطحی از محبوبیت که امر کند،براي محاسبه استفاده می

هاي اخیر بوده در دهه هاافزاري کامپیوترافزاري و نرمگیر سختهاي چشمست را مرهون پیشرفتا

  است.

تواند براي حل مسائل پیچیده هاي عددي سریع و کارآمد، شیمی محاسباتی میجود الگوریتمبا و

از شیمی  ها نآبراي محاسبه که مواردي بیشترین   شیمی و زیستی مورد استفاده قرار بگیرد.

  :]12[ عبارتند از ،دشو استفاده می محاسباتی

 هاي مولکولیساختارها و انرژي 

 یک ورودي تجربی سازي هندسی برايبهینه 
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 ها و ساختارهاي حالت برانگیختهانرژي 

 نوارهاي انرژي 

 هاي ترمودینامیکیهاي برهمکنش و تمام مشخصهانرژي 

 هاي مولکولیاوربیتال 

 هاي طیفIR  وRaman 

هاي و سپس انواع روش پردازیمهاي شیمی محاسباتی میبه تقسیم بندي روشابتدا  ،در ادامه

  کنیم.میمعرفی را شیمی محاسباتی 

  هاي شیمی محاسباتیبندي روشتقسیم 2-1- 2

توان به طور کلی به دو دسته تقسیم کرد، که محاسباتی در شیمی محاسباتی را می يهاروش

  این دو دسته عبارتند از:

 هاي مبتنی بر مکانیک مولکولیروش .1

  هاي مبتنی بر مکانیک کوانتومیروش .2

  هاي مبتنی بر مکانیک مولکولیروش 2-2-1-1

اي بزرگ باشد که براي مدل کردن رفتارهاي آن نتوان از که مولکول مورد بررسی به اندازهصورتیدر 

توان از مکانیک مولکولی براي این کار بهره برد؛ در مکانیک مولکولی مکانیک کوانتوم استفاده کرد، می

محاسبه تابع موج  شود که در آن نیازي بهنرژي کل ترکیب استفاده میک بیان جبري ساده براي ااز ی

براي بیان انرژي از معادلات ساده هاي مبتنی بر مکانیک مولکولی در روش و چگالی الکترون نیست.

براي توصیف انرژي کشش پیوند، خمش، چرخش و نیروهاي بین مولکولی مانند برهمکنش  کلاسیک

هاي سازي مولکولي مدلتوانایی مکانیک مولکولی برا .شودوالس و پیوند هیدروژنی استفاده میواندر

، این روش را به یک ابزار اولیه براي انجام محاسبات DNAهایی از بزرگ مانند: پروتئین و بخش
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 هاي شیمیایین بسیاري از مشخصهآشیمی تبدیل کرده است. مشکل این روش این است که در 

   .اندهنوز تعریف نشده هاي برانگیخته همچون حالت

  

  نیک کوانتوممکاهاي مبتنی بر روش 2-2-1-2

اي، رفتار موجی نیز از خود ها و سایر ذرات میکروسکوپی علاوه بر رفتار ذرهبه دلیل اینکه الکترون

اي مواد است پیروي رفتار ذره مطابق بادهند این ذرات دیگر از قوانین فیزیک کلاسیک که نشان می

ین ، محاسبات طبق قوانیا مکانیک کوانتوم هاي مبتنی بر ساختار الکترونیدر روشنخواهند کرد. 

   گیرد؛ که مبتنی بر حل معادله شرودینگر است.مکانیک کوانتوم انجام می

Ĥ� � ��     )2-1                                                                                              (  

دامنه تابع است که در واقع یک  �هامیلتونی انرژي سیستم است،  عملگر Ĥ عبارت 1-2در رابطه  

   است.  Eتابع ویژه با مقادیر ویژه 

که با وجود قدرت این است  هاي مبتنی بر مکانیک کوانتوم وجود دارددر رابطه با روش مشکلی که

این  هاي یک سیستم، پیچیدگی معادله شرودینگر و دشواري حلتوصیف تمام مشخصهکافی براي 

یک راه براي حل این مشکل . شودمی و پیچیده هاي بزرگکارگیري آن براي سیستممعادله مانع از به

به  سه تقریب که به صورت عمده براي جداسازي معادله شرودینگرها است. استفاده از تقریب

  : ]13[ شود، عبارتند ازهاي کوچکتر استفاده می همعادل

 1هایمر اپن -تقریب بورن .1

 تقریب نقطه مستقل .2

  ᴨ -تقریب تفکیک الکترون .3

، اپن هایمر با توجه به اینکه جرم هسته اتم بسیار بیشتر از جرم الکترون است -در تقریب بورن

طبق این تقریب هاي هسته بلافاصله پاسخ دهد. تواند به هر گونه تغییر در موقعیتالکترون می

                                                
1Born-Oppenheimer  
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کند که این فرض کمک می هسته ثابت در نظر گرفت،حرك در یک ها را به عنوان متتوان الکترون می

در تقریب نقطه  کرد. مجزا براي هسته و الکترون تقسیمبخش  وبتوان معادله شرودینگر رابه د تا

استفاده  یبینی ساختار الکترونیکبراي پیش 1هاي اتمینیز از مدل ترکیب خطی اوربیتال مستقل

 شود.هاي اتمی تقریب زده میرکیب خطی اوربیتالمولکولی از تقریب رفتار اوربیتال در این ت  شود. می

ها هاي اشباع نشده که با سایر اتمدر مولکولتوان گفت که، نیز می ᴨ - در رابطه با تقریب الکترون

هاي اتمی به دو دسته پوشانی با اوربیتال، پیوندها بر اساس نوع همکنندپیوندهاي چندگانه ایجاد می

هاي مولکولی به دلیل وجود بیشتر مشخصه شوند.) تقسیم میσ) و پیوندهاي سیگما(ᴨپیوندهاي پی(

دارند و سیگمایی که مشارکت  ᴨ -ها پیوندهايتوان در بررسی مولکولبنابراین می است. ᴨ -پیوندهاي

این نوع  .کردنظر          و از پیوندهاي سیگما صرف مورد نیاز را مشخص کرد ᴨ -را تفکیک کرده و پیوندهاي

بنابراین براي سیستم هاي اشباع نشده  شناخته شده است. ᴨ - تقریب تحت عنوان تقریب الکترون

بیان هامیلتونی سیستم می تواند از طریق این تقریب انجام بگیرد. این روش متعلق به تعمیم هوکل 

 است. 

  شیمی محاسباتی هايروشمعرفی  2-2- 2

یا ساختاري تشکیل شده است که این بخش  نظريسازي از یک بخش مدلشیمی محاسباتی 

سازي است که شود و همچنین شامل بخش فرآیند مدلسازي مولکولی شناخته میتحت عنوان مدل

هاي شناخته شده در شیمی محاسباتی شود. برخی از روشسازي مولکولی شناخته میبا عنوان شبیه

  در زیر توضیح داده شده است.

 2محاسبات آغازین 2-2-2-1

انتخاب این نام به است. ” از آغاز “یک عبارت لاتین است که به معناي  (Abinitio)روش نام این 

                                                
1Linear Combination of Atomic Orbitals (LCAO)  
2Ab Initio Calculations  
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همچون معادله شرودینگر، گرفته  ،نظرياین دلیل است که محاسبات به طور مستقیم از اصول 

تواند به عنوان یک این روش در واقع می و در این محاسبات هیچ داده تجربی دخالت ندارد. شوند می

جنبه مطلوب در محاسبات آغازین این است که  قریبی مکانیک کوانتومی در نظر گرفته شود.روش ت

هاي دقیق منجر ها به طور موثر مقادیر کوچکی دارند، به راه حلها، با توجه به اینکه تقریباین روش

ن همچنی دهد.دست میترین محاسبات بهترین نتایج را براي یک مشخصه بهشوند. گاهی کوچکمی

این محاسبات بخش زیادي از ها است. گران بودن این روش ،هاي آغازینجنبه نامطلوب در روش

  .  کنند و از این جهت به کامپیوترهاي با قدرت بالا نیاز استحافظه کامپیوتر را اشغال می

هاي که مولکولکنند و در صورتیهاي آغازین نتایج با کیفیت خوبی تولید میه طور کلی روشب

توانند محاسبات آغازین می ند.با دقت بهتري را نیز تولید کتواند نتایج تر شوند میمورد بررسی کوچک

ر رابطه با این دو دریه تابعی چگالی انجام بگیرند، که در ادامه فاك و نظ -رتريااز طریق محاسبات ه

  روش توضیح داده شده است.

هاي اساسی هستند. یکی از چالش 1فاك -رتريترین نوع محاسبات آغازین، محاسبات هارایج(آ) 

هاي چند الکترونی است. وجود دارد یافتن تابع موج در سیستم شیمی محاسباتی پیشرفته که در

را به صورت تقریبی  2تواند معادله شرودینگر الکترونیکیفاك روشی است که می -روش هارتري

هاي چند الکترونی الکترون در سیستمحل کند و در واقع روشی تقریبی براي یافتن تابع موج 

زمان حل معادله هاي اتم به طور همها و هستهبه دلیل اینکه در نظر گرفتن حرکت الکتروناست. 

 اپن هایمر -کند، براي ساده شدن رابطه از تقریب بورنشرودینگر را بسیار سخت و پیچیده می

ون از معادله شرودینگر فقط حرکت توابع موج الکتر دست آوردن بهشود و براي استفاده می

فاك  - در روش هارتريگردد. پوشی میها چشمشود و از حرکت هستهها در نظر گرفته میالکترون

ها مستقل است و از اثر حرکات سایر الکترون زفرض براین است که حرکات و رفتار هر الکترون ا

 -توان گفت که در روش هارتريهتري میشود یا به عبارت بپوشی میها چشماي بین الکتروندافعه

                                                
1Hartree-Fock 
2 Electronic Schrodinger Equation 
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تواند ها هیچ تقابلی با یکدیگر ندارند. بنابر فرض موجود در این روش هر الکترون میفاك الکترون

توان تابع موج کلی سیستم را به اي توصیف گردد که به این ترتیب میتوسط تابع موج تک ذره

  نوشت.  2-2 رابطه طبق پذیرشکل ساده و جدایی

)2-2(  ψ�r1 … rN� � ψ1
�r1�ψ2

�r2�…	ψN
�rN�		 

                                           
  شوند.، اوربیتال نامیده می �����این توابع تک الکترونی  1که طبق نامگذاري مولیکن

، که در 2هاي محاسباتی در روش آغازین عبارت است از نظریه تابعی چگالییکی دیگر از روش(ب) 

شود. در این نوع محاسبه یک هامیلتونی انرژي کل بر حسب چگالی الکترون بیان میاین نظریه 

توان خواص حالت براساس این نظریه می تقریبی و یک بیان تقریبی براي چگالی الکترون وجود دارد.

به عنوان تابعی از چگالی احتمال الکترون مطرح کرد. اما در  انرژي سیستم راپایه یک سیستم مثل 

نظریه در رابطه با چگونگی محاسبه انرژي از روي چگالی الکترونی و حتی چگونگی محاسبه این 

به  4به همراه شم 3چگالی الکترونی بدون وجود تابع موج الکترونی توضیحی داده نشده است. کهن

ساخت که  انرژي الکترونی سیستم برحسب چگالی اي دست یافتند که این امکان را فراهم میمعادله

شم  -هاي کهناي از اوربیتالو مجموعه (EXC) ، تابعی از انرژي تبادلی همبستگی  ρاحتمال الکترون 

اي است که از لحاظ ریاضی این توابع پایه مشابه یک ترکیب خطی از توابع پایه 	ρ، بیان شود. 

نامند. شم می -هاي کهنمینان حاصل از این توابع را اوربیتالفاك هستند و دتر-هاي هارترياوربیتال

  .آیندبدست می 3- 2 شم از حل معادلات یک الکترونی رابطه -هاي کهناوربیتال

)2-3(  ���∅��,� � ε��,�∅��,� 

ند جمله  که یکی از این ست،یک عملگر الکترونی و متشکل از چشم ا -عملگر کهن ���که در آن 

اوربیتال کهن  �,��∅و   آیدبدست می EXCاست که از روي  VXCهمبستگی  -تبادلیجملات پتانسیل 

                                                
1Mulliken 
2Density Functional Theory(DFT)  
3Kohn  
4Sham 
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شم یک مشکل اساسی وجود دارد و این است که نوع  -در به کار بردن معادلات کهنشم است.  -

همبستگی با چگالی الکترونی مشخص نیست و به همین دلیل انرژي -وابستگی تابعی انرژي تبادلی

هاي مختلف به صورت تابعی از چگالی الکترونی محاسبه استفاده از تقریب همبستگی با -تبادلی

  شود. می

گیرد در صورتی که در ها را در نظر میاین مزیت را دارد که همبستگی بین الکترون DFTروش 

در  DFTشود. روش کنش بین الکترون به صورت میانگین در نظر گرفته می فاك برهم -  روش هارتري

از این  ها این است که از این نارسایی هایی است، یکیهاي واقعی داراي برخی نارساییتوصیف سیستم

شود و براي توصیف سیستم در حالت برانگیخته روش براي توصیف سیستم در حالت پایه استفاده می

شود و به صورت همبستگی از تقریب استفاده می - مناسب نیست و دیگري اینکه براي انرژي تبادلی

  نیستند. دقیق

  1هاي نیمه تجربیروش 2-2-2-2

فاك مطابقت دارد.  -تجربی با ساختار کلی محاسبات در روش هارتريهاي نیمهمحاسبات در روش

شود یا به طور در این چهارچوب بخش مشخصی از اطلاعات مانند انتگرال دو الکترون تقریب زده می

 اند حذف بخشی از محاسبات ایجاد شدهیل شود. براي رفع خطاهاي ایجاد شده که به دلکلی حذف می

هاي شود تا بهترین تطابق ممکن را با دادهاز طریق اتصال بین پارامترها و عددها روش پارامتري می

تر بودن این مزیت محاسبات نیمه تجربی نسبت به محاسبات آغازین سریع تجربی داشته باشد.

آمده از این ارد این است که نتایج بدستها وجود دهمچنین عیبی که در این روش محاسبات است.

هاي که مولکول مورد محاسبه در بین مولکولدر صورتی توانند کمی داراي نقص باشند.ها میروش

اي که براي پارامتري کردن استفاده شده است، موجود باشد نتایج بسیار خوب داده موجود در پایگاه

تجربی در توصیف محاسبات نیمهعیف خواهند بود. صورت نتایج بسیار ضخواهند بود در غیر این

                                                
1Semiemprical Methods 
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ها از اندازه متوسطی برخوردار آلی در شرایطی که تعداد عناصر استفاده شده کم باشد و مولکولشیمی

هاي شیمی غیرآلی نیز تعبیه تجربی براي توصیفهاي نیمه. اگرچه روششوند استفاده می، باشند

 اند. هشد

  هاي مکانیک مولکولیروش 2-2-2-3

کند؛ در ها محاسبه میهاي هسته اتمها را بر اساس حرکتانیک مولکولی ساختار و انرژي مولکولمک

شوند. در این روش فرض بر این است که ها در نظر گرفته نمیاین روش به طور مشخص الکترون

یب کنند؛ که این فرض بر اساس تقرها توزیع مطلوبشان را از طریق موقعیت هسته پیدا میالکترون

ها به دلیل سنگین بودنشان در مقایسه با هایمر است. در این تقریب از حرکت هسته اپن - بورن

هاي نیرو، مجموعه پارامترها گانه میدانشود. مکانیک مولکولی به ابزاهاي سهپوشی میها چشمالکترون

  سازي وابسته است.هاي بهینهو الگوریتم

ها با این روش طبق این سازي مولکولژگی دارند که مدلهاي مکانیک مولکولی معمولا سه ویروش

(گوي یا گلوله)  ايیا جرم نقطه به عنوان گره اتم -1ویژگی عبارتند از: گیرد. این سهها انجام میویژگی

هاي ساختاري یا فنرها با هاي پیوندي بین دو اتم به وسیله المانتقابل -2شوند. در نظر گرفته می

هاي هاي غیرپیوندي بین دو اتم از طریق المانتقابل -3شوند. مشخص مدل میضریب سختی 

  ].14شوند [ساختاري یا فنرها با ضریب سختی مشخص مدل می

اي هشود و تمایز روشهاي نیروي مختلفی استفاده میهاي مکانیک مولکولی از میداندر روش

به بررسی میدان نیرو و انواع آن پرداخته  هدر اداماست.  هاي نیرو مکانیک مولکولی در همین میدان

  شود.می

سازي ساختارهاي مولکولی وهمچنین محاسبه انرژي هاي مکانیک مولکولی براي شبیهدر روش

شود که این مجموعه را میدان نیرو پارامترها و روابطی استفاده می پتانسیل این ساختارها از مجموعه

 هاي توانند از آزمایشدهند میهاي نیرو را تشکیل میانرژي که میداناین پارامترها و توابع نامند. می
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ها بدست هاي مکانیک کوانتومی یا از هر دوي این روشتجربی فیزیک و شیمی یا از محاسبات روش

براي محاسبه انرژي پتانسیل یک  4-2 هاي مکانیک مولکولی به طور کلی از رابطه. در روشآیند

                                                      شود:تقسیم می 2و غیر پیوندي 1شود که این رابطه به دو بخش پیونديده میساختار مولکولی استفا

)2-4(  		������ � ������� � ����������							 

  مشخص است: 5-2 والانسی در رابطه کومشارکت انرژي پیوندهاي کووالانسی و غیر  

  			������� � ����� � ������ � ��������� 					 

)2-5(  ���������� � �������������� � ����	���	�����  

افزارهاي اند که هریک از آنها در نرمشدهبراي اهداف مختلفی طراحی  هاي نیرو مختلف میدان

 ،AMBER]: 12[ متفاوتی قابل اجرا هستند. برخی از این میدان نیروها عبارتند از کامپیوتري

CHARMM، OPLS، GROMO ،ECEPP، QCFF/PIو  . MMFF  

  مروري بر مقالات 3- 2
از روش مکانیک مولکولی براي بررسی چگونگی حرکت نانو داروها در جریان خون ] 14[ در مرجع

هاي کربنی به عنوان حامل دارو در  نانو به نام نانو مخروط در این مقاله از ذراتاستفاده شده است. 

شود و ثبات مکانیکی نانو مخروط هاي کربنی به سیستم دارورسانی براي درمان سرطان استفاده می

شود. براي بررسی ثبات مکانیکی نانو مخروط ها عنوان ذرات حامل دارو در جریان خون بررسی می

سازي شود. گیرند باید مدلمان ابعادي که در جریان خون قرار مییک پوسته مخروطی شکل با ه

هاي این ویژگی سایر وهاي طبیعی  ه مخروطی شکل نیاز است که فرکانسسازي این پوستبراي شبیه

هاي کربنی از روش مکانیک نانو مخروط هایی برايچنین مشخصه ساختار بدست آید. براي استخراج

اي در نظر گرفته ها به عنوان یک جرم نقطهدر روش مکانیک مولکولی اتم مولکولی استفاده شده است.

                                                
1Bonded  
2Nonbonded   
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شوند که در این مقاله هاي ساختاري یا فنرها مدل میهاي بین اتمی توسط المانشوند و تقابلمی

پرتو سه بعدي استفاده شده است. یعنی در این مقاله در ساختار نانو  يهاها از المانبراي تقابل بین اتم

است. حالا براي ها، المان پرتو سه بعدي در نظر گرفته شدههاي کربنی براي تقابل بین اتمروطمخ

اینکه ثبات مکانیکی ساختار نانو مخروط کربنی مورد ارزیابی قرار بگیرد باید میزان استحکام یا به 

بگیرد. بنابراین با  انند تحمل کنند مورد بررسی قرارتو نیرویی که پیوندهاي بین اتمی می عبارتی میزان

طبق  هاي پرتو سه بعديروش مکانیک مولکولی پارامترهاي تعیین کننده ثبات مکانیکی براي المان

 گردد.استخراج می 6-2رابطه 

������������� � ���� � ����� � ����	��	����� � ��� � ����                      )2 -6(  

انگر انرژي یب Ebend، بیانگر انرژي مورد نیاز براي کشش و فشردگی یک پیوند Estr 6- 2 که در رابطه

رد نیاز براي پیچش بیانگر انرژي مو Edihedralمورد نیاز براي خمیدگی یک پیوند از حالت تعادل است، 

محاسبه همین مقادیر  بیانگر انرژي واندروالس است. سپس با استفاده از EvdWحول پیوند است و 

ها محاسبه خواهند شد. در اینجا هاي مکانیکی مورد نظر براي بررسی ثبات نانو مخروطانرژي ویژگی

نامه ارتباط ندارد، تنها به مده در این مقاله با موارد مورد بررسی پایانآدست  هبه دلیل اینکه نتایج ب

  بوده است بسنده کردیم.  بیان روش مورد استفاده که همان روش مکانیک مولکولی

 هاي کربازول و تشخیصبراي بررسی توپولوژي ماکروسیکل OPLSاز میدان نیرو  ]15[در مرجع 

ترین ساختار از این طریق استفاده شده است که در نهایت از این اطلاعات براي بررسی انتقال بار بهینه

توان در این پژوهش به آن اشاره کرد میها استفاده شده است. یکی از نتایجی که در این ماکروسیکل

یکسان از کربازول   1براي دو مونومر LUMOو  HOMOپوشانی براي سطوح این است که، انتگرال هم

تر به طور قابل توجهی قوي HOMOهاي پوشانی در اوربیتالمحاسبه شد و با توجه به اینکه هم

ت. تصویر دو مونومر کربازول و نمودار این اس 2ايهستند، دریافتند که کربازول یک رساناي حفره

  قابل مشاهده است. 1-2 ارزیابی در شکل

                                                
1Monomer  
2Hole  
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  ریتصو راست، سمت و دهدیم نشان را کربازول مونومر دو پوشانیهم نمودار چپ، سمت . 1-2 شکل 

  ]15[ اندگرفته قرار هم به نسبت آنگستروم3/6 فاصله در که است کروبازول مونومر دو

و  ELG1 از روش DNAهاي مختلف آوردن ساختار الکترونیکی مدلبراي بدست  ]16در مرجع [

و  3آغازین Nکشیدگی مرتبه در این مقاله از دو روش  شود.استفاده می HF-SCF2محاسبات 

براي محاسبه ساختار  4داولمت روش شیمی کوانتومی آغازینشیمی کوانتومی مثل  داولهاي مت روش

شود و میزان دقت محاسباتی و میزان استفاده می DNAهاي مختلف ها و گونهالکترونیکی مدل

هاي پلیمریزاسیون طبق روند واکنش ELGروش   گیرد.خطاهاي این دو روش مورد مقایسه قرار می

و یا همان تکپارها با یکدیگر  هاي کوچک و سادههاي پلیمریزاسیون مولکولدر واکنشرود. پیش می

 ELGآورند. در روش مولکول اولیه به وجود می و مولکول بزرگ با وزن چندین برابر پیوند برقرار کرده

در این   آید.هم به همین ترتیب از پیوند بازهاي تک به تعداد زیاد یک ساختار بزرگ بدست می

در نظر گرفته شده است و انرژي کل  DNAباز آلی در  30پژوهش به عنوان مثال، یک توالی از 

 1- 2 در جدول 5متداول شیمی کوانتومیهاي و این مقدار از روش ELGسیستم محاسبه شده از روش 

 شوندمحاسبه می 7-2آورده شده است و مقادیر خطا در جدول از رابطه 

                                                
1Elongation  
2Self Consistent Field  
3Ab Initio Order-N Elongation  
4Conventional Ab Initio QC  
5CONV  
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  ]16[ یآل باز 30 با DNA از یتوال کی يبرا CONV و ELG روش سهیمقا. 1-2 جدول 

 

است.  ELGپوشی است، بیانگر دقت بالاي روش که این مقدار از خطا ،که بسیار ناچیز و قابل چشم

رود که انتظار می 104 هاي بزرگی با تعداد اتمتوان گفت که، حتی براي سیستمخطا میار این مقدبنابر

کیلو کالري بر مول باشد. این روش در طراحی داروها  1خطاي انرژي براي کل سیستم کمتر از مقدار 

به دست  اتواند مورد استفاده قرار بگیرد اما در رابطه با ساختار نوار انرژي توصیف دقیقی رو مواد می

  دهد.نمی

ده شده است. در این مقاله انرژي و ساختار ااستف DNAبراي مطالعه  DFTاز روش  ]17[در مرجع 

گیرد. مورد مطالعه قرار می DFTبه روش  DNAو سی جفت بازي مختلف در  DNAهندسی بازهاي 

مرسوم موجود در هاي یک گزینه مناسب، که امکان محاسبه براي سایزهاي سیستم فراتر از محدودیت

است. در  DFTکند، نظریه تابعی چگالی یا همان روش هاي شیمی کوانتومی آغازین را فراهم میروش

شود و این توانایی در آن به کار برده می SIESTAمعرفی شده است که کد  DFTاین مقاله روشی از 

 محاسباتیها در حد هزاران اتم از طریق کامپیوترهاي را دارد که محاسبات را براي تعداد بالاي اتم

هاي بزرگ در هاي اولیه این روش نشان داده شده است که قابلیت مواجه با سیستماجرا کند. در تست

اتم را دارا است، بنابراین این روش امکان مطالعه  650با بیش از  DNAحد کل زنجیر یک 

را امکان پذیر کرده است.  در این پژوهش انرژي  1ولیههاي بیولوژیکی بزرگ توسط اصول ا مولکول

هاي براي جفت MP2را با مقادیر محاسبه شده از الگوریتم  SIESTAتقابل محاسبه شده از الگوریتم 

                                                
1First Priciples  

)2-7(  ����� � ��������� � ���������� � 5.6 ∗ 10����������� � 1.79 ∗ 10���
����
��� � 
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توان دید که در قابل مشاهده است و می 2-2 اند که در جدولبازي مختلف مورد مقایسه قرار گرفته

 ود دارد.بین این مقادیر تطابق خوبی وج

  با يباز هايجفت تقابل يانرژ. 2-2جدول 

  ]HF/6-31G** ]17 هندسه 

 
  

آمده براي سیستم از طریق این دهند که توصیف بدستنتایج ارائه شده در این مقاله نشان می

توجه است و همانطور که قبلا هم ذکر شد قابل  قابلروش بسیار دقیق است و مزیت دیگر آن سرعت 

-هاي هارترنسبت به روش DFTهاي بسیار بزرگ است. این روش از یابی براي سیستمدست

یک مزیتی دارد که در این روش براي محاسبه ساختار هندسی در حالت تعادل اثرات  (HF)1فاك

  .حضور ندارند HFهاي شود که این اثرات در روشهمبستگی در نظر گرفته می

یک ابزار  SIESTAدهد که آمده در این مقاله نشان میتوان گفت که، نتایج بدستدر مجموع می

آیند. نتایج به شمار می DNAهاي بازي داراي پیوندهاي هیدروژنی در ارزشمند براي مطالعه جفت

                                                
1 Hartree-Fock 
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بته لازم هستند . ال DFTهاي بدست آمده از این طریق بسیار مشابه نتایج قبلی حاصل از سایر تکنیک

، تر هاي داده بزرگاي داشتن پایگاهبر DNAروي قطعات بزرگتري از  ،است که در کارهاي آینده

 مطالعه و برررسی بیشتري صورت گیرد.

قند و فسفات بر ساختار پایدار و متشکل از  1به منظور بررسی اثر ستون فقرات] 18در مرجع [

 3، محاسبات اوربیتال مولکولیDNA 2هاي بازي انباشته شدهجفتهاي الکترونیکی پایدار در مشخصه

گیرد. در این مقاله ساختار در نظر انجام می 4آغازین مبتنی بر تئوري تابعی چگالی و پایگاه اسلیتر

با  هاي الکترونیکی آن مورد بررسی قرار گرفته استگرفته شده به طور کامل بهینه شده و مشخصه

که متشکل از قند  DNAپشتی(ستون فقرات)  هاي انباشته در زنجیربرهمکنشکه  وجود این احتمال

 اثر زیادي دارند.  DNAهاي الکترونیکی و فسفات است در ساختار و مشخصه

  ]G-C ]18 انباشته يباز هايجفت يبرا یانباشتگ يانرژ و ینسب ثبات . 3-2 جدول 

 
توان گفت که با در نظر گرفتن واحدهاي دیمري ار جفتطبق نتایج بدست آمده در این مقاله می

و اعمال روش توسعه یافته در این مقاله تحت عنوان روش اوربیتال  DNAهاي بازي انباشته شده در 

رژي کل بین مولکولی آغازین توسعه یافته مبتنی برتئوري تابعی چگالی و پایگاه داده اسلیتر، تفاوت ان

توان دریافت از این نتایج مییابد، گرچه که روند ثبات نسبی تغییري نکرده است. ایزومرها افزایش می

 DNAها در ستون فقرات انباشته در نظر گرفتن قند و فسفات DNAهاي بازي که در مطالعه جفت

                                                
1Backbone  
2 Stacked DNA Base-Pairs 
3 MO 
4 Slater 
5Aida 
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  ضروري است.

شود تا یک روش مبتنی بر هاي تئوریکی مختلف استفاده میاز ترکیب تکنیک ]19مرجع [در 

بزرگ  1هاي بیولوژیکیسازي دینامیک مولکولی سیستمساختار الکترونیکی براي اجراي شبیه

هاي ترمودینامیکی و ساختاري بسیار هاي بیولوژیکی، بررسی پرسشدر پرداختن به سیستم آید. بدست

، 3هاي بار، چگالی 2الکترونهاي میکروسکوپی، از قبیل؛ انتقال مطلوب است. به خصوص مشخصه

هاي الکترونیکی و نوري که طبیعتا از طریق روشی مبتنی بر ساختار الکترونیکی و سایر مشخصه

 شوند. ساختار الکترونیکی توصیف می

شامل ده جفت  DNAبه عنوان یک محک و تست اولیه براي این روش یک قسمت از مولکول 

که  DNAدر یک سیستم بیولوژیکی همچون  شود.گرفته می در نظر (dC)و پلی  (d4G)بازي از پلی 

هاي بین مولکولی تواند باشد، براي توصیف برهمکنشهاي بین مولکولی متفاوتی میشامل برهمکنش

اي از برهمکنشزمان و با دقت کافی، هامیلتونی سیستم به صورت مجموعهقوي و ضعیف به طور هم

شود که از دو مدل مختلف ن ترتیب این امکان فراهم میشود. به ایهاي قوي و ضعیف مشخص می

هاي قوي و ضعیف استفاده شود. تکنیک جداسازي انرژي به براي محاسبه هریک از انواع برهمکنش

و کیم مورد استفاده قرار گرفته است.  6، گوردن5هاي بین مولکولی قبلا توسط هریسبرهمکنش

  شود.نوشته می  8-2 رابطهمیلتونی براي یک سیستم طبق اکلی هطور به

)2-8(  � � ������� � ����� � �
���
������ 0
0 ���

������� � �����
���� �������

������� ����
�����		 

H11هاي ماتریس فوقکه در این رابطه 
strong  وH22

strong  هاي بین به ترتیب بیانگر برهمکنش

δH11هستند و  2و 1مولکولی  بین دو قطعه 
weak  وδH22

weak هاي بین مولکولی به بیانگر برهمکنش

h12  هاي جنبشی هستند و یک بین مولکولی، مبادله و برهمکنشالکترواستات واسطه
weak  وh21

weak 

                                                
1 Biologic 
2 Electron Transport 
3 Charge Densities 
4Dimer  
5 Harris 
6Gordon 
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 هاي ماتریس جنبش بین دو قطعه هستند.بیانگر المان

براي یک جفت ایزوله گوانین و  (DOS)1گالی حالاتنتیجه محاسبه چ 3-2 در شکل

جفت نوکلئوتید گوانین و  10که در آن  DNAچگالی حالات براي بخشی از و  (GC)سیتوزین

  اند، قابل مشاهده است. نوکلئوتید سیتوزین به هم متصل شده

 
  حالات یچگال  GC .(b) جفت کی يبرا حالات یچگال) a(. 2 -2شکل 

 ]C]19 وG دینوکلئوت جفت 10 يبرا 
  

تایی مشابه  1اشاره به این نکته جالب است که مقادیر ویژه الکترنیکی محاسبه شده براي ساختار 

الکترون ولت و براي ساختار ایزوله  40/1تایی برابر 10ف انرژي براي ساختار گاساختار ایزوله است و 

به دلیل اضافه شدن زنجیر  ف انرژي در ساختار بزرگگاکاهش  الکترون ولت است که این 37/3برابر 

و همچنین  اند تشکیل شدههاي فسفاتی که از گروه است ان ستون فقراتیا هم DNAپشتی 

  هاي بازي است.به دلیل تزویج بین جفت LUMOو  HOMOشدگی سطوح انرژي  پهن

هاي ساختار توان گفت که روشآمده از این مقاله به طور خلاصه میدر رابطه با نتایج بدست

هاي بیولوژیکی سازي براي سیستماند و منابع محاسباتی امکان انجام شبیهالکترونیکی رشد کرده

ف انرژي گااند. نتایج بدست آمده در این مقاله براي بزرگ را در یک مدت زمان قابل قبول فراهم کرده

                                                
1Density of state  
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ابل قیاس با نتایج آزمایشگاهی و سایر نتایج ق DNAهاي مورد آزمایش هاي ارتعاشی در بخشو حالت

ساختار الکترونیکی و مدهاي ارتعاشی ، 1اما با در نظر گرفتن اثر هیدراتاسیون  تئوري نیز هستند.

ها مستلزم تر براي کاتیونسازي دقیقیابی به یک مدلبدست آمده دچار تغییر خواهد شد و دست

  است.ایجاد یک ساختار الکترونیکی با خاصیت 

اي است که در ریاضیات شیمی، شاخه   ٢(TIM) هاي توپولوژیکیاز روش شاخص ]20مرجع [در 

هاي علم ریاضیات شود. یکی از شاخهبرد علم شیمی از مفاهیم ریاضیاتی استفاده می آن براي پیش

یی شود، گراف شیمیاشیمی که در آن از نظریه گراف براي مدل کردن ترکیب شیمیایی استفاده می

نام دارد. در شاخه گراف شیمیایی با به کارگیري نظریه گراف در یک ترکیب شیمیایی هر اتم به 

شوند. به هاي بین رؤس نشان داده میعنوان یک راس و پیوندهاي کووالانسی بین آنها توسط یال

کی از شود.یشود گراف شیمیایی یا گراف مولکولی گفته میسازي میساختاري که بر این اساس مدل

هاي توپولوژیکی در هاي توپولوژیک است. شاخصهاي شیمیایی شاخصاي در گرافمفاهیم پایه

هاي د. خاصیتگیرنعلومی همچون نانو تکنولوژي، شیمی، علم مواد و داروسازي مورد استفاده قرار می

شود را ت گرافی که با یک عدد حقیقی مشخص میشود و ثابهاي گرافی مشخص مییک گراف با ثابت

 گویند.یک شاخص توپولوژیکی می

براي محاسبه  ISIبه عنوان یک نمونه در یک مورد مطالعاتی از یک شاخص توپولوژیکی به نام 

شود. این استفاده می ISIشکاف انرژي و انرژي جذب الکترون از یک شاخص توپولوژیکالی به نام 

  ود:شتعریف می 9-2 ها طبق رابطهبراساس تعداد حلقه شاخص

)2-9(  ��� �
61� � 53

15 					 

انرژي و انرژي جذب الکترون بر اساس این  گافمقادیر  است. هابیانگر تعداد حلقه nکه در این رابطه 

  شوند:شاخص طبق روابط زیر محاسبه می

                                                
1 hydration 
2Topological Indices Method  
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)2-10(  E� � �2.455 ln����� � 11.947	 

)2-11(  E�1.5179 ln����� � 4.2513			 

گاف انرژي شود. مقدار دقت در محاسبه بالایی از دقت انجام میمحاسبات در این روش در سطح 

R2=0.9989 و براي انرژي جذب الکترون R2=0.993  است. همچنین با تحلیل نتایج بدست آمده از

توان گفت که، مقادیر محاسبه شده از این روش در مقایسه با مقادیري که می 4-2در جدول این مقاله 

همچنین  هستند.هاي دیگر  بدست آمده از صحت و اعتبار بیشتري برخوردار در سایر منابع به روش

وقت و هزینه کمتر  صرفتر با هاي ساختارهاي پیچیدهبراي محاسبه ویژگی ISIتوان از شاخص می

 بهره برد.

  و ISI روش از شده محاسبه يانرژ گاف ریمقاد سهیمقا. 4-2 جدول 

  ]21[ گرید منابع در موجود ریمقاد 

  

  گیري نتیجه 4- 2

هاي محاسباتی براي یک  توانیم روش انجام دادیم، اکنون میکه در روند این پژوهش  مطالعاتیبا 

هاي محاسباتی  از روش مطالعات در این ساختار مولکولی را در برخی موارد مورد مقایسه قرار دهیم.

هاي مولکولی استفاده  انیک مولکولی و روش توپولوژیکی براي بررسی ساختارتجربی، مک آغازین، نیمه
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در  شوند هاي موجود در یک ساختار مولکولی در نظر گرفته می هاي آغازین تمام الکترون . در روششد

پوشی  چشم ها از برخی الکترون ،سازي محاسبات تجربی به منظور ساده هاي نیمه حالیکه در روش

شوند و فقط هسته  ها حذف می هاي مکانیک مولکولی نیز تمام الکترون شود و در محاسبات روش می

توان در هر  هایی که می در رابطه با محدودیت تعداد اتم شود. هاي هسته در نظر گرفته می اتم و حرکت

ها  هاي آغازین تعداد اتم توانیم بگوییم که در روش هاي محاسباتی در نظر گرفت، می یک از این روش

ي مکانیک مولکولی ها شوند و در روش تجربی به هزاران اتم محدود می هاي نیمه شها اتم، در رو به ده

هاي آغازین  توان گفت که در روش همچنین میتوان هزاران اتم را در نظر گرفت.  می براي هر مولکول

انند براي یک سیستم در نظر گرفته شوند در تو هاي پایه، گذار و برانگیخته می تجربی حالت و نیمه

در رابطه با  شود. هاي مکانیک مولکولی فقط حالت پایه براي سیستم در نظر گرفته می حالیکه در روش

توانیم به این مورد اشاره کنیم که این روش محاسباتی براي ساختارهاي  روش توپولوژیکی نیز تنها می

در پژوهش فعلی به دنبال این هستیم که یک ساختار پیچیده  حلقوي مناسب است. با توجه به اینکه

هاي آغازین به دلیل محدودیت اتمی و  را مورد بررسی قرار دهیم روش DNAبا تراکم اتمی بالا به نام 

روش توپولوژیکی به دلیل نوع خاص ساختاري مناسب نخواهند بود. همچنین با توجه به اینکه هدف 

توانیم از روش مکانیک مولکولی  ونیک مولکولی و ساختار الکترونی است نمیدیدگاه الکتر ما بررسی از

  استفاده کنیم. 
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  مقدمه 3-1

را مورد بررسی قرار دهیم و با توجه به اینکه  DNAخواهیم ساختار الکترونی  در این پژوهش می

DNA ها به چشم  بخش کوچکی از این مولکول تراکم بالایی از اتم هر یک درشت مولکول است و در

خورد، مواجه با این مولکول کمی دشوار است. براي بررسی چنین مولکولی نیاز است که از  می

هایی که بتواند ساختار پیچیده را تا حدي تسهیل کند از  هایی استفاده کنیم که با وجود تقریب روش

 تجربی است باشد. براي این بررسی روش هوکل را که یک روش نیمهدقت قابل قبولی نیز برخودار 

، از شود هایی که در ساختار الکترونی در نظر گرفته می با وجود تقریبدر این روش  انتخاب کردیم.

   شود. هاي تجربی استفاده می داده

  روش هوکل معرفی 3-2

هاي و اوربیتال ساختار مولکولیدر یک هاي مورد استفاده براي بررسی سطوح انرژي یکی از روش

تجربی هاي شیمی کوانتومی یک روش نیمهمولکولی آن، روش هوکل است. روش هوکل در بین روش

در روش هوکل . ]21[ پیشنهاده شده است1توسط اریک هوکل 1930محسوب می شود که در سال 

نظر گرفته  مورد بررسی، در در ساختار الکترونی ᴨ - هاي مولکولی فقط پیوندهايبیتالبراي بررسی اور

 3توسط روآلد هافمن 1963در سال  2بر روش هوکل، روش هوکل گسترش یافته  شوند. علاوهمی

ت به هاي مولکولی نسبیافته براي بررسی اوربیتال]. در روش هوکل گسترش22پیشنهاد شده است[

  شوند.یپیوندهاي سیگما نیز در نظر گرفته م ،ᴨ -بر پیوندهايروش هوکل علاوه

                                                
1 Erich Huckel 
2 extended Huckel method 
3Roald Hoffman  
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  علت انتخاب روش 3-3

افتد را بر روي برخی از  اتفاق می DNAهاي ژنتیکی که در  تاثیر جهش ،وهش قصد داریمژدر این پ

خواهیم به این علم و آگاهی  در نتیجه این بررسی میهاي الکترونیکی و مولکولی بررسی کنیم.  شاخص

ها تاثیر گذاشته و روي کدام تاثیري  یک از این شاخص هاي ژنتیکی روي کدام یابیم که جهش دست

توانیم متوجه شویم که تاثیر جهش ژنتیکی روي  با دانستن چنین اطلاعاتی مینگذاشته است، 

هاي  هایی و شاخص هایت بتوان با بررسی چنین شاخصشود تا در ن ها نمایان می یک از شاخص کدام

  برد. پی DNAمشابه به حضور جهش ژنتیکی در یک ساختار از 

باید روشی  DNAاي همچون سازي و محاسبه مشخصات الکترونیکی ساختار پیچیدهبراي مدل

، محاسبات اي داشته باشد که با استفاده از تقریب هوکلاستفاده شود که الگوریتم محاسباتی ساده

توان تخمین مناسب و نسبتا ساده خواهد شد و بدون نیاز به کامپیوترهاي با قدرت و هزینه بالا می

  هاي الکترونیکی بدست آورد.دقیق از مشخصه

مورد بررسی  ᴨ -روش محاسباتی هوکل ساختار مولکولی را برمبناي ساختار الکترونی و پیوندهاي 

، مدل هوکل را DNAبراي هر قسمت از  ᴨ -از ساختار الکترونی  ما نیز با استفاده دهد. قرار می

هاي  سازي کردیم تا بتوانیم با استفاده از روش محاسباتی موجود در این روش برخی مشخصه پیاده

هاي الکترونیکی و مولکولی بپردازیم. ما  موردنظر براي کار خودمان را تولید کرده و به بررسی شاخص

فسفات شروع کردیم و ساختار  -همچون، بازها و گروه قند  DNAکوچکی از هاي  در ابتدا با بخش

تر کردیم تا  ها در نظر گرفتیم و همینطور گام به گام ساختار رابزرگ را براي این بخش ᴨ - الکترونی 

هاي ژنتیکی را از دید الکترونیک مولکولی  یافتیم تا بتوانیم جهش دست DNAهاي بزرگی از  به توالی

ي اعمال مدل هوکل روي ساختار  . در ادامه این فصل در رابطه با نحوهها بررسی کنیم توالی روي این

DNA .به طور کامل توضیح داده شده است  
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  مبانی نظري مورد نیاز از روش هوکل 3-4

  نحوه محاسبه مقادیر ویژه انرژي از روش هوکل 3-4-1

هاي مختلفی همچون سطوح  یم شاخصها نیاز داریم تا بتوان هاي اصلی که ما در این پژوهش به آن داده

ورد بررسی قرار دهیم، مقادیر ویژه انرژي هستند. بنابراین م، گاف انرژي را HOMO ،LUMOانرژي 

با  توضیح داده شده است. طبق روند محاسباتی هوکل محاسبه این مقادیر نظريدر این بخش روند 

 نظریه در واقع هماند، این نشوگرفته میدر نظر  ᴨ -پیوندهايهوکل فقط  نظریهتوجه به اینکه در 

هاي هاي اتمی، اوربیتالدر فیزیک حالت جامد که این مدل در مکان است که 1مدل معروف تنگ بست

هاي ]. این مدل با موفقیت روي بسیاري از سیستم24] و [23[ گیردمحلی بسیاري را در نظر می

  ] .26[ ] و25[ استاعمال شده 2پلیمري مانند پلی استیلین

زیم. براي تعریف هامیلتونی پرداسیستم می 3(H)براي معرفی روش هوکل به تعریف هامیلتونی

 ... ,rne}  {r1ها باو مختصات(موقعیت مکانی) الکترون ne تم باسهاي سیتعداد کل الکترونسیستم، 

  ]:28] و [27آید [بدست می  1-3 شوند. هامیلتونی سیستم از رابطهداده می نشان,

)3-1(  ����, … , ���� �������				
��

���

 

ام است که از رابطه jنشان دهنده هامیلتونی تک الکترون براي الکترون   h(rj)عبارت  1-3در رابطه 

  آید: بدست می  3-2

)3-2(  ����� � �
��

2��
��� ������	 

است و جمله دوم  meجمله اول عبارت، بیانگر انرژي جنبشی یک الکترون با جرم   2-3در رابطه 

  شود. ها وارد میعبارت، بیانگر میانگین انرژي پتانسیلی است که از سمت هسته و سایر الکترون

                                                
1Tight-binding model 
2 Polyacetylene 
3Hamiltonian 
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بیتالرتوان از روش ترکیب خطی اوهاي مولکولی در ساختارهاي شیمیایی میبراي محاسبه اوربیتال

ها قبل از که هریک از این اتم استفاده کرد. در ساختار هر مولکول تعدادي اتم وجود دارد  1هاي اتمی

ها به صورت مجزا داراي اوربیتال اتمی هستند و در شیمیایی با سایر اتمبرقراري پیوند و واکنش 

ها با هاي موجود در آنهاي اتمی و الکترونمکانیک کوانتوم، آرایش الکترونی هر یک از این اوربیتال

ها دچار تغییر شده و براي ها، آرایش الکترونی در اتماتم شوند. با ایجاد پیوند بینتابع موج توصیف می

شود. حال با توجه به روش هاي مولکولی در نظر گرفته میهاي بعد از برقراري پیوند اوربیتالالکترون

 هايهاي اتمی ، اوربیتالتوان از ترکیب خطی اوربیتالمی 3-3 طبق رابطه، هاترکیب خطی اوربیتال

مولکولی  2اوربیتال -بنابراین با در نظر گرفتن روش ترکیب خطی اوربیتال اتمی د کرد.مولکولی را ایجا

  شود.تعیین می  4-3 رابطه بین یک اوربیتال مولکولی و اتمی طبق رابطه

)3-3(  φ��� � C��X� � C��X� �⋯� C��X�						 

 )3-4(  φ��� � �����

�

���

��� 

به ترتیب نمایانگر اوربیتال مولکولی و   Xrو φ وهاي اتمی است کل مکان دتعدا n که در این رابطه

ضریب ثابتی است که نمایانگر وزن هر اوربیتال اتمی دریک   Crو   ام هستندrاوربیتال اتمی در گوشه 

در روش هوکل براي محاسبه کمینه انرژي سیستم براي این ضرائب اصل  اوربیتال مولکولی است.

 .شود. در نظر گرفته می 3تغییر

یک روش تقریبی براي محاسبه انرژي حالت پایه سیستم است یعنی حالتی که  تغییرقع اصل در وا

این  تغییرتوان گفت که اصل ترین حالت یا کمینه انرژي قرار دارد. به عبارت دیگر میسیستم در بهینه

انرژي حالت پایه سیستم بدون حل معادله شرودینگر محاسبه  پایینآورد که کران امکان را فراهم می

  .]29[ قابل مشاهده است 5-3 م در رابطهوگردد. انرژي یک سیستم به بیان مکانیک کوانت

                                                
1LCAO 
2 LCAO-MO 
3Variational Principle  
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)3-5(  ���� � ��|�|�� � ��∗�	�	 ��		 � 	�� 

 باید  5-3 هنرمال نباشد رابط �یک تابع نرمال باشد، در صورتیکه  �این رابطه براي حالتی است که 

  شود.میضرب  N کنندگیرا در یک ثابت نرمال � ،نرمال سازي شود. براي نرمال سازي

)3-6(  �������∗ 	��	�� � |�|� 	��∗ �	�� � 1			 → 		 |�|� �
1

��∗ �	��
		 

 
توان نوشت در سازي میاي که براي بیان انرژي یک سیستم با اعمال نرمالبنابراین در نهایت رابطه

  قابل مشاهده است. 7-3 رابطه

)3-7(  ���� � |�|� 	��∗�	�	 �
1

��∗ �	��
	��∗�	�	 � 	

��∗�	�	
��∗�	��

				 

 شودحال از رابطه بدست آمده براي تعیین انرژي حالت پایه سیستم در اصل وردش بهره گرفته می

  ). 8-3 طبق رابطه(

)3-8(  ��∗�	� 	��
��∗�	��

		� 	��	 

نامند، این نامگذاري به این علت نتگرال تغییر میارا تابع تغییر و کل رابطه را  �تابع  8-3در رابطه

توابع تغییر بسیاري  ،)E1آل براي انرژي حالت پایه سیستم(هاست که براي رسیدن به یک تقریب اید

را براي انتگرال ترین مقدار یافت شود که پایین گیرند تا زمانی که تابعیمورد آزمون و خطا قرار می

 حاصل خواهد شد. E1تر باشد، تقریب بهتري براي تغییر حاصل کند، هر چه مقدار انتگرال تغییر پایین

 Crحال با داشتن کمینه انرژي با استفاده از اصل وردش، همانطور که در قبل گفته شد براي محاسبه 

  .]30[ شوددر نظر گرفته می رژي سیستم در حالت کمینه، ان

)3-9(  � �
��∗�	�		���
��∗ �	���

		 

  . نیز نشان دادبا بیان ماتریسی  توان را می 9-3رابطه 
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)3-10(  ��∗�	�		��� � ∑ ∑ ��������� 				  

 )3-11(  ��∗ �	��� � ∑ ∑ ��������� � 1			  

 2و انتگرال همپوشانی 1به ترتیب بیانگر انتگرال تشدید Srsو  hrsعبارات   11-3و   10-3در روابط 

  شوند.تعریف می  12-3طبق رابطه  که هستند

)3-12(  ��� � �X�hX�d�r		, S�� � �X�X� d�r 

و در نظر گرفتن اصل وردش براي ضرائب  9- 3هاي ماتریسی در رابطه انرژي حال با جایگذاري عبارت 

Cr که شرایط  ��
���

�   آیند.دست میمعادله مقادیر ویژه به کندرا ایجاد می 0

)3-13(  ��h�� � ES���C��
�

� 0 

  آید.دست میو به این ترتیب معادله سکولار به

)3-14(  ���|��� � ����	| � 0 

. بنابراین تا اینجا متوجه شدیم که دست آوریم توانیم مقادیر ویژه انرژي را به می 14-3حل معادله از 

 ،انتگرال تشدید و همپوشانی تعریف شده باشد که ساختاري مطابق پارامترهایی همچون در صورتی

دست آورد. در نتیجه حال باید ببینیم  به توان براي این ساختار با حل معادله سکولار مقادیر ویژه را می

که در واقع همان پارامترهاي هوکل توانیم ساختار مورد نظرمان را با چنین پارامترهایی  که چطور می

  تعریف کنیم. ،هستند

  پارامترهاي هوکلمعرفی  3-4-2

-32شوند [هاي همپوشانی در مدل هوکل در نظر گرفته میو انتگرال 1اینجا پارامترهاي تشدید در 

هاي اتمی به نامند. معمولا در حالتی که مکانها را پارامترهاي هوکل میبراي سادگی آن که ]35

                                                
1 Resonance Integrals 
2 Overlap Integrals 
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نشان می �αنامند و با علامت می  2هاي کولنتشدید را انتگرال هايانتکرال باشند (r = s) صورت 

هاي تشدید هستند که با باشند همان انتگرال � s)  (rهاي اتمی به صورتدهند، در حالیکه اگر مکان

  توان نوشت که می نبنابرای شوند.نشان داده می rsβ علامت

)3-15(  α� � ���	, β�� �	���			�r � s�		   

هوکل پارامترها به صورت تجربی در نظر  نظریهتوان به این موضوع تاکید داشت که در در اینجا می

توانند با پارامترهاي بدست آمده از نتایج گرفته می شوند. این بدین معنی است که پارامترها می

بنابراین، مقادیر   سازگاري داشته باشند. 3غازینآعملی(آزمایشگاهی) یا نتایج حاصل از محاسبات 

   قیق پارامترها نه تنها اهمیت ندارند بلکه در این چارچوب نباید خیلی جدي گرفته شوند.د

استفاده شود  DNAهاي بسیاري که انجام گرفت تا از محاسبات آغازین براي سیستم با وجود تلاش

ساده به نظر  DNA] اما متاسفانه این روش محاسبات براي برخی پارامترها در سیستم 41-39[

در چارچوب  DNA 4الکترونیکی هاي براي محاسبه مشخصهدر این پژوهش  با توجه به اینکهرسد.  می

ه محاسبه ، در ادامه به نحوتا مقادیري براي پارامترهاي هوکل مشخص گردد داریمهوکل نیاز  نظریه

  م.کنی پارامترهاي هوکل اشاره می

 )βو  α(نحوه محاسبه پارامترهاي هوکل  3-4-3

که  شود استفاده میپارامترهاي هوکل  محاسبه هوکل استاندارد، برخی روابط ساده براي نظریه در

و  �αبا  Xشوند. انتگرال کولن در اتم دو اتم مختلف در نظر گرفته می Y و Xدر این روابط ساده 

- 3و 16-3 شوند و این پارامترها طبق روابطنشان داده می ��βبا  Y و Xهاي اتم رال تشدید بینانتگ

  شوند.تعیین می 17

                                                                                                                                          
1resonance parameters 
2Coulomb integrals 
3Ab initio 
4Electronic Properties  
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)3-16(  α� � α � α�β	   

)3-17(  β�� � ���	β			 

 αو پارامترهاي  اند هاي عملی گرفته شدهاز داده پارامترهاي تجربی هستند که ���و  �αدر اینجا 

زیستی در توانند به عنوان پارامترهاي اساسی در مسئله پلیمرهاي این پارامترها می مهم هستند. βو 

در اتم کربن و   2pxبه عنوان انتگرال کولن براي اوربیتال αبه طور معمول، پارامتر   نظر گرفته شوند.

  شود، بنابرایناتم کربن در نظر گرفته می  2pxهاي بین اوبیتال به عنوان انتگرال تشدید βپارامتر 

)3-18(  α � α� ≡ 0	, β � β�� ≡ 1 

وان سطح بدین معنی است که سطح انرژي یک اتم کربن به عن 18-3 هاي موجود در رابطهتساوي

شود. هاي کربن محاسبه میو انرژي در واحد انتگرال تشدید بین اتم شودصفر در نظر گرفته می

  معمولا برابر هستند با ]41[ آیندهاي عملی بدست میمقادیر تجربی که از آزمایش

)3-19(  α � �6.30	~ � 6.61	ev	, β � 	�2.93	~ � 2.95	ev				 

  پارامترهاي هوکل محاسبه هاي مناسب براي فرمول 3-1- 3-4

ها صحبت شد اساسا در شرایطی کاربرد مقادیر پارامترهاي هوکلی که در بخش قبلی در رابطه با آن

یک مکان اتمی  ᴨ-هايدارند که در مکان اتمی  الکترونی وجود نداشته باشد. اما در حالتی که الکترون

وجود دارند. همانطور  βو  αکنند، یک سري روابط مناسب براي محاسبه عددي مقادیر می را اشغال

شوند. نشان داده می xα نماد بدون هیچ الکترونی با Xکه قبلا هم گفته شد انتگرال کولن مکان اتمی 

شود. مینشان داده  αẋ نماد با وجود یک الکترون اشغال شده با Xدر حالیکه انتگرال کولن مکان اتمی 

  شود.نشان داده می αẍبه همراه دو الکترون اشغال شده به صورت  Xمان اتمی هو انتگرال کولن براي 
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یکی از روابط مناسب براي محاسبه پارامترهاي هوکل در شرایطی که در مکان اتمی الکترون موجود 

  شوند.میمحاسبه  20-3، که پارامترهاي هوکل طبق رابطه ]32[ است 1باشد رابطه سندرفی

)3-20(  αẋ �
��
X�

	α � α �	
�� � X�

X�
. 4.1� 

و کربن  Xهاي براي اتم  2به ترتیب بیانگر الکترونگاتیوي پاولینگ XCو  Xxعبارات   20- 3 در رابطه  

و به همین دلیل در شیمی کوانتومی به نام رابطه  این روش توسط سندرفی پیشنهاد شد ].40است [

در ادامه براي استفاده از رابطه سندرفی براي محاسبه ] که 42[] و 41شده است [سندرفی شناخته

αẍرا معرفی نمود. 21-3 رابطه  3ویزر  ، استرایت  

)3-21(  αẍ ≅ αẍ � β 

چند   از سوي دیگر، شناخته شده است. 4این رابطه در شیمی کوانتومی با نام رابطه استرایت ویزر

ها توسط وجود دارد که یکی از این روش 17-3موجود در رابطه  IXYروش براي ارزیابی پارامتر 

  . ]35] و [34[ پیشنهاد شده است  22-3 طبق رابطه 5مولیکن

)3-22(  ��� �
S��
S��

									 

 SCCاست و  Xهاي کربن و اتم ننمایانگر انتگرال همپوشانی بی SCXدر حالیکه در این رابطه 

 طبق شود.فرض می 25/0هاي کربن است که این انتگرال همپوشانی برابر انتگرال همپوشانی بین اتم

  .قابل محاسبه است.  23-3 رابطه این پارامتر از روش دیگري

)3-23(  ��� �	 �
1.397
���

��										 

ها فقط تجربی هستند، که نتایج این فرمول .است Xو  Cها فاصله بین اتم RCXکه در این رابطه 

. اما اگر کسی دست آیندبهتوانند از روش آغازین با استفاده از یک ابر کامپیوتر نیز ا میحاصل از آنه

                                                
1 Sandorfy's Formula 
2 Pauling's Electronegativity 
3Streitwieser 
4Streitwieser's Formula 
5Mulliken 
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تواند مقادیر پارامترهاي هوکل را توسط این شرایط استفاده از یک ابر کامپیوتر را داشته باشد، می

بخش معرفی گر با قدرت پردازش بالا نیز محاسبه کند. مزیت روابطی که در این هاي پردازشسیستم

توان مقادیر ، میبگیریمبالا به کار  هاي بسیارشدند این است که قبل از اینکه ابزارهاي با قیمت

 هاي محاسباتی ساده تخمین زد. احتمالی را از این روش

 هاي زیستیپارامترهاي هوکل براي مولکول 3-2- 3-4

ید مقادیر عددي با ،کنیماعمال  DNAهاي زیستی مدل هوکل را به مولکول یمبراي اینکه بتوان

هاي هاي زیستی از اتمبا توجه به اینکه مولکول پارامترهاي هوکل براي این مولکول محاسبه شود.

 نیز اند، مقادیر احتمالی پارامترهاي هوکلتشکیل شده (P)و فسفر (O)، اکسیژن(N)، نیتروژن(C)کربن

در  24- 3 ها طبق رابطهیک از این اتم. مقادیر الکترونگاتیوي براي هرکردیمها محاسبه براي این اتم

  ].40شوند [نظر گرفته می

)3-24(  �� � 2.55,�� � 3.0, �� � 3.5, �� � 2.1				 

ضرائب  توانستیم ،داریم فیبا توجه به تعریف پارامترهاي هوکل براي کربن و با استفاده از رابطه سندر

  کنیم.محاسبه  را هاي موردنظرهوکل براي اتم

)3-25(  

αċ � α� � α						 

�Ṅ � � �
�� � ��

��
. 4.1� � � � 0.723�				 

�Ȯ � � � �����
��

. 4.1� � � � 1.53�   

    �Ṗ � � �
�� � ��

��
. 4.1� � � � 0.724�													 

  داریم  ا استفاده از رابطه استرایت ویزرادامه ب در و

)3-26(    �Ö � �Ȯ � � � � � 2.53�	, �Ñ � �Ṅ � � � � � 1.72�							 
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شوند و ما نیز در راي موارد زیر تخمین زده میمقادیر تقریبی ب استفاده از رابطه مولیکن چنین باهم

  ] استفاده کردیم.34این پژوهش از همین مقادیر موجود در مرجع [

)3-27(  βĊ�Ċ � β, βĊ�Ċ � 1.1β	,			βĊ�Ṅ � βĊ�Ṅ � 0.8β,			βĊ�Ṅ � 1.1β, βĊ�Ȯ � 1.7β 

 
شود که با جایگذاري فاصله بین دو اتم کربن در به این شکل محاسبه می βĊ�Ċبراي مثال، مقدار 

شود.  محاسبه می IC-C=1مقدار  25-3در رابطه   RC-C=1.379Åکه این فاصله برابر است با C-Cپیوند 

 1.1βĊṄ=β=مقدار  Ċ=Ṅβ ،RĊ=Ṅ=1.37Åآید. و به صورت مشابه براي نیز بدست می β=Ċ-Ċβبنابراین

 شود.محاسبه می

این هاي بعدي مورد استفاده قرار خواهند گرفت. در اینجا این بخش در قسمتمقادیر بدست آمده در 

سازي کرده  را شبیه DNAپذیریم تا بتوانیم از این طریق ساختارهاي  مقادیر را به صورت قراردادي می

 برسیم.اندازه گیري مشخصه الکترونیکی، به هدف نهایی، و 

1بنزن  تحلیل ساختار الکترونی 3-4-4
  با مدل هوکل  

] در نظر 28ترین حالت بنزن [هاي زیستی، سادههاي الکترونیکی مولکولقبل از ملاحظه حالت

 ].43-41گرفته شده است تا چگونگی روند کار مشخص گردد [

  C6H6   ماتریس هوکل براي مولکول بنزن 4-1- 3-4

ترین حالت، پارامترهاي شود. در سادهدر این قسمت ماتریس هوکل براي مولکول بنزن تشکیل می

αċتشدید بنزن برابر هستند با   � α� � α � βĊ�Ċو  0 � βĊ�Ċ � β � . براي تشکیل ماتریس 1

شوند. ماتریس هوکل گذاري میشماره 6تا  1لکول بنزن از وهاي پی در مهاي اوربیتالهوکل مکان

  قابل مشاهده است.  28-3 در رابطه βو  	αبرحسب پارامترهاي 

                                                
1 Benzene 
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)3-28(  ����� �

�
�
�
�
�
�
α β 0 0 0 β
β α β 0 0 0
0 β α β 0 0
0 0 β α β 0
0 0 0 β α β
β 0 0 0 β α�

�
�
�
�
�

										 

 براي مولکول بنزن 1معادله ویژه 4-2- 3-4

  شود.تعریف می 29-3 رابطهطبق تابع موج براي مولکول بنزن به   4-3طبق رابطه 

)3-29(  φ �� ����
�

���
			 

  گردد.تشکیل می  30-3معادله مقادیر ویژه براي مولکول بنزن طبق رابطه 

	)3-30(  �H���� � ����� �

�
�
�
�
�
�
α � E β 0 0 0 β
β α � E β 0 0 0
0 β α � E β 0 0
0 0 β α � E β 0
0 0 0 β α � E β
β 0 0 0 β α � E�

�
�
�
�
�

	

�
�
�
�
�
�
��
��
��
��
��
���
�
�
�
�
�

� 0		 

امین rیک تابع موج براي  Cدر بردار  Cr(r=1, ... , 6)ها در حالیکه در رابطه فوق هر یک از عبارت

  است. و ᴨ -الکترون 6انرژي  Eو  ییک ماتریس همان I6امین مکان کربن است، rدر   ᴨ -اوربیتال

  ماتریس هوکل بنزن 2مقادیر ویژه 4-3- 3-4

، دترمینان معادله برابر صفر قرار داده 30-3 رابطههاي غیر صفر معادله ویژه دن جواببراي پیدا کر

  شود.می

)3-31(  ���|H���� � ���| �
�

�

α � E β 0 0 0 β
β α � E β 0 0 0
0 β α � E β 0 0
0 0 β α � E β 0
0 0 0 β α � E β
β 0 0 0 β α � E

�

�
� 0				 

                                                
1Eigenequation 
2Eigenvalues 
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  . دنآیدست میهب jφو شش تابع ویژه مربوطه  Ejاز رابطه فوق شش مقدار ویژه 

 DNAدر اینجا لازم است به این نکته اشاره کنیم که در این پژوهش ما با یک درشت مولکول به نام 

 ،وجود دارند ᴨ -هاي ها و الکترون ها، اوربیتال م بالایی از اتمکمواجه هستیم که در هر قسمت از آن ترا

ي نرم افزاري نیز کمک گرفتیم. ها بستهاز  DNAژي در ادیر ویژه انربه همین دلیل براي محاسبه مق

هاي هوکل را ایجاد کردیم  ه مقادیر ویژه انرژي ابتدا طبق روش بیان شده ماتریسبدر اینجا براي محاس

براي محاسبه مقادیر ویژه انرژي بهره  2در نرم افزار محاسباتی فرترن 1پک و  سپس از کتابخانه آیس

  بردیم.

  با مدل هوکل DNA تحلیل ساختار الکترونی 3-5

حال نوبت این رسیده است که با آگاهی نسبت به اصول روش و چگونگی ایجاد ماتریس هوکل این  

و سپس براي  DNAدر ابتدا براي بازهاي  هاي مورد بررسی خودمان اجرا کنیم. روند را براي مولکول

  کنیم. نوکلئوتیدها روند را اجرا می

  با مدل هوکل T و  A ،G،Cتک بازهاي  ر الکترونیتحلیل ساختا 3-5-1

 Tو  A ،G ،C ایجاد ماتریس هوکل براي ١-١-۵-٣

ها اتمی کاندار در ساختار این بازها مبراي ایجاد ماتریس هوکل براي هریک از تک بازهاي نیتروژن

که در گذاري کرده و با استفاده از پارامترهاي هوکل شماره 1- 3طبق شکلرا  ᴨ -هايداراي اوربیتال

  شوند.هاي هوکل تشکیل میهاي قبلی بدست آمد، ماتریسقسمت

                                                
1Eispack Library  
2Fortran 
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  )0(هانقطه نجایا در. T و A، G، C یکیالکترون ساختار. 1- 3شکل

  .]45[هستند ᴨ-هاالکترون انگریب 

 
  شوند. نوشته می 35-3تا  32-3هاي هوکل براي هریک از بازها طبق روابط  ماتریس
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αṄ βĊ�Ṅ 0 0 0 βĊ�Ṅ 0 0 0 0
βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ṅ 0 0 0 0 0 0 0
0 βĊ�Ṅ αṄ βĊ�Ṅ 0 0 0 0 0 0
0 0 βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ċ 0 0 0 βĊ�Ñ 0
0 0 0 βĊ�Ċ αĊ βĊ�Ċ 0 0 0 0

βĊ�Ṅ 0 0 0 βĊ�Ċ αĊ 0 0 0 βĊ�Ñ
0 0 0 0 βĊ�Ṅ 0 αṄ βĊ�Ṅ 0 0
0 0 0 0 0 0 βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ñ 0
0 0 0 βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ñ αÑ 0
0 0 0 0 0 βĊ�Ñ 0 0 0 αÑ �
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αÑ βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ṅ 0 0 0 0 0
βĊ�Ñ αĊ βĊ�Ṅ 0 0 0 0 0 0 0 βĊ�Ñ
0 βĊ�Ṅ αṄ βĊ�Ṅ 0 0 0 0 0 0 0
0 0 βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ċ 0 0 0 βĊ�Ñ 0 0
0 0 0 βĊ�Ċ αĊ βĊ�Ċ βĊ�Ṅ 0 0 0 0

βĊ�Ṅ 0 0 0 βĊ�Ċ αĊ 0 0 0 βĊ�Ȯ 0
0 0 0 0 βĊ�Ṅ 0 αṄ βĊ�Ṅ 0 0 0
0 0 0 0 0 0 βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ñ 0 0
0 0 0 βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ñ αÑ 0 0
0 0 0 0 0 βĊ�Ӧ 0 0 0 αȮ 0
0 βĊ�Ñ 0 0 0 0 0 0 0 0 αÑ �
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αÑ βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ñ 0 0
βĊ�Ñ αĊ βĊ�Ñ 0 0 0 0 βĊ�Ȯ
0 βĊ�Ñ αÑ βĊ�Ṅ 0 0 0 0
0 0 βĊ�Ṅ αĊ βĊ�Ċ 0 βĊ�Ñ 0
0 0 0 βĊ�Ċ αĊ βĊ�Ċ 0 0

βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ċ αĊ 0 0
0 0 0 βĊ�Ñ 0 0 αÑ 0
0 βĊ�Ȯ 0 0 0 0 0 αȮ �
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   )3-34(         
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αÑ βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ñ 0 0
βĊ�Ñ αĊ βĊ�Ñ 0 0 0 0 βĊ�Ȯ,
0 βĊ�Ñ αÑ βĊ� 0 0 0 0
0 0 βĊ�Ñ αĊ βĊ�Ċ 0 βĊ�Ӧ 0
0 0 0 βĊ�Ċ αĊ βĊ�Ċ 0 0

βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ċ αĊ 0 0
0 0 0 βĊ�Ӧ 0 0 αȮ 0
0 βĊ�Ȯ 0 0 0 0 0 αȮ �
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              )3-35(        

    

  .ایم براي یادآوري نیز آورده در اینجا ،مقادیر پارامترهاي هوکل که در قبل محاسبه شدند 

  αĊ � 0		, �Ṅ � 0.72		, �Ȯ � 1.53		, �Ö � 2.53, �Ñ � 1.72 

 )3-36(  �Ċ�Ċ � 1		, �Ṅ�Ċ � �Ñ�Ċ � 0.8			, �Ṅ�Ċ � 1.1		, �Ċ�Ċ � 1.1	, �Ċ�Ȯ � 1.7 

 محاسبه مقادیر ویژه  3-5-1-2

با استفاده از ها به عنوان ورودي  هاي هوکل و دادن این ماتریس در این بخش ما با داشتن ماتریس

پک مقادیر ویژه انرژي را براي این ساختارها محاسبه کردیم. مقادیر محاسبه شده ما با  کتابخانه آیس

  ] مطابقت دارند.45مقادیر محاسبه شده از روش هوکل در مرجع [
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   است. jدر اوربیتال یا سطح انرژي  Xبیانگر مقادیر ویژه انرژي براي باز  EjX  . مقادیر ویژه انرژي،1-3جدول

  

آورد که در  دست را نیز به LUMOو  HOMOتوان سطوح انرژي  با استفاده از مقادیر جدول فوق می

  قسمت بعدي در رابطه با همین موضوع توضیح داده شده است.

، A هايدر مولکول LUMO  و HOMO انرژي بین سطوح انرژي گافمقدار  ٣-١-۵-٣

G ،C  وT  

هر حالت انرژي با یک سطح انرژي مشخص با یک جفت الکترون با  1طبق اصل طرد پائولی

در دماي پایین در یک طیف از سطوح  ᴨ -هايشود. الکترون(بالا و پایین) پر می هاي مختلف اسپین

تر توسط نصف تعداد انرژي پایینکه سطوح کنند. زمانیانرژي، از پایین به بالا سطوح انرژي را پر می

هاي شده و حالتهاي اشغالشوند، یک پارگی انرژي بین حالتاشغال می ᴨ -هايکل الکترون

نامند. بالاترین سطح انرژي در بین سطوح انرژي می گافشود، که این پارگی را نشده ایجاد می اشغال

ترین سطح انرژي در بین سطوح انرژي مثبت شود و پاییننامیده می HOMOانرژي منفی اشغال شده 

                                                
1 Pauli's Exclusion Principle 
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قرار  LUMOو  HOMOانرژي نیز بین این دو سطح  گافشود، که نامیده می LUMOاشغال نشده 

و سطوح  ᴨ -هاي تعداد کل الکترون Tو  A ،G ،Cهاي در صورتیکه در هریک از سیستم گرفته است.

  ها عبارت است از:سیستم انرژي در نظر گرفته شوند، شرایط موجود در هریک از این

 12 الکترون- ᴨ  سطح انرژي در  10وA 

 14 الکترون- ᴨ  سطح انرژي در  11وG 

 10 الکترون- ᴨ  سطح انرژي در  8وC 

 10 الکترون- ᴨ  سطح انرژي در  8وT 

 از هفت Gپایین، در  هاي انرژي از شش سطح ᴨ -هايالکترون Aتوان گفت که، در بنابراین می

 پایین هاي انرژي از نیز پنج سطح Tپایین و در  هاي انرژي از پنج سطح C، در پایینهاي  سطح انرژي

برد که  تعداد توان به این نکته پیمی 1-3جدول از نتایج عددي بدست آمده در  کنند.را اشغال می

 آن باز است، پس کل در ᴨ -هايهاي منفی در هریک از بازها منطبق بر نصف تعداد الکترونانرژي

رژي منفی که زیر سطوح انرژي مثبت قرار دارند نتوانند سطوح ادر هریک از بازها می ᴨ -هايالکترون

براي  و گاف انرژي LUMOو  HOMOمقادیر سطوح انرژي ، 1-3دول مقادیر جرا اشغال کنند.طبق 

  آمده است. 2-3 ، این مقادیر در جدولآید دست می به Tو  A ،G ،Cهریک از بازهاي 

 گاف انرژي و HOMO  (EH)و  LUMO (EL). مقادیر 2-3جدول 
 ∆E= EL-EH) (  .براي هریک از بازها  
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  نتایج زیر رسید،توان به می 2- 3جدول  مقادیر که با توجه به 

  ���G� � ���T� � ���A� � ���C� 

  ���T� � ���A� � ���G� � ���C� 

)3-38(  ∆�� � ∆�� � ∆�� � ∆��		 

 Tو  A ،G ،C درهاي حالت پایه  انرژي ۴-١-۵-٣

محاسبه گردد، در واقع منظور از  DNAدر اینجا قرار است که انرژي حالت پایه براي هریک از بازهاي 

دهد که انرژي حالت پایه، پایدارترین حالت براي سیستم است، که این پایدارترین حالت زمانی رخ می

 رتوجه به این توضیحات انرژي حالت پایه سیستم برابتمام سطوح انرژي به طور کامل پر باشند. پس با 

  .) 39-3( رابطه  که سطوح انرژي را اشغال کرده اند ᴨ -هايالکترون کل است با انرژي

)3-39(  ���� � 2 � ��
�����.������

 

آمده است. 3-3ادیر انرژي حالت پایه براي بازها در جدول مق 39-3 طبق رابطه    

  مقادیر انرژي حالت پایه.  3-3جدول

  براي هریک از بازهاي آلی

 
  توان نتایج زیر دست یافت. می 3-3با توجه به مقادیر جدول 

)3-40(  �����C� � �����A� � �����T� � �����G� 
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توان به این صورت تفسیر کرد که هرچه حالت انرژي پایه می را  40-3نتیجه بدست آمده در رابطه 

و  Gتوان گفت که پایدارترین مولکول در بین بازها پایدارتر بوده، پس میتر باشد، سیستم پایین

 است. Cناپایدارترین آنها نیز 

  با مدل هوکل فسفات-تک گروه قند تحلیل ساختار الکترونی 3-5-2

فسفات به صورت جداگانه مورد بررسی قرار می-در این قسمت مشخصه الکترونیکی تک گروه قند

هوکل مورد بررسی قرار  نظریهرا از طریق خصه الکترونیکی این ساختار گیرد. براي اینکه بتوان مش

شود که پنج مکان در اکسیژن و فرض می  ᴨ -فسفات شش مکان اوربیتال-داد، در ساختار گروه قند

 2- 3فسفات در شکل-شوند. شرایط توصیف شده براي گروه قندیک مکان در فسفر در نظر گرفته می

   قابل مشاهده است.

 
 .]45[ فسفات- قند گروه در ᴨ - هايتالیاورب. 2-3ل شک

فسفات، ماتریس هوکل براي این گروه  - بنابراین با استفاده از مدل هوکل و با توجه هندسه گروه قند

                                        		گردد.به شکل زیر ایجاد می
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)3-41(  ��� �
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�Ö βÖ�Ö βȮ�Ö βÖ�Ö βṖ�Ö 0
βÖ�Ö �Ö βȮ�Ö βÖ�Ö βṖ�Ö 0
βȮ�Ö βȮ�Ö �Ȯ βȮ�Ö βṖ�Ö 0
βÖ�Ö βȮ�Ö βȮ�Ö �Ö βṖ�Ö β��
βṖ�Ö βṖ�Ö βṖ�Ȯ βṖ�Ö �Ṗ 0
0 0 0 β�� 0 �Ö �

�
�
�
�
�

				 

      

با  هاي اکسیژن فسفات و قند است.بین اتم 1بیانگر جنبش الکترون PSβدر حالیکه در رابطه فوق  

αاستفاده از روندي که در بخش قبلی توضیح داده شد و با در نظر گرفتن این فرض که  � و  0

β �   شوند.پارامترهاي هوکل با مقادیر زیر مشخص می 1

)3-43(  �Ȯ � 1.53, �Ö � �Ȯ � β � 2.53, �Ṗ � �0.72, �Ṅ � 0.72, �Ñ � �Ṅ � β � 1.72				 

     	

)3-44(  βȮ�Ö � βÖ�Ö � β�� � 0.5β, βṖ�Ö � βṖ�Ö � 0.8	β	, βṖ�Ȯ � 1.1β	 

   
است، هاي اکسیژن برقرار فسفات جنبش الکترونی بین مکان -که در گروه قند با این فرض که  

  شود. فسفات طبق مقادیر زیر محاسبه می -مقادیر ویژ انرژي و انرژي حالت پایه براي گروه قند 

 مقادیر ویژه انرژي براي گروه قند و فسفات . 4-3 جدول 

 

  دست  و انرژي حالت پایه نیز به HOMO ،LUMOمقادیر  4-3با توجه به مقادیر موجود در جدول 

  .) 5-3( جدول  آیند می

  

                                                
1 Electron hopping 
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 )Etot) و انرژي حالت پایه (EL( LUMO) و HOMO )EHسطح  .5-3جدول 

  

تک نوکلئوتید به همراه یک تک گروه  تحلیل ساختار الکترونی 3-5-3

  با مدل هوکل فسفات-قند

در این قسمت قرار است که مشخصه الکترونیکی مولکولی مورد بررسی قرار بگیرد که در آن بین 

پیوند برقرار شده است. همانطور که در قبل گفته  فسفات -و گروه قند Tو  A،G،Cدار بازهاي نیتروژن

نامند. از ساختار هندسی مورد نظر براي هر واحد ها را نوکلئوتید میشد، این مجموعه از مولکول

  قابل مشاهده است. 3-3در شکل  DNAنوکلئوتید در 

 
  .]T ]45و  A ،G ،Cنوکلئوتیدهاي  ᴨ-هاي. اوربیتال3- 3شکل
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  Tو  A،G،Cهاي نوکلئوتید ماتریس هوکل براي مولکول 3-5-3-1

 
شود و در این نشان داده می �Hدار با نماد با توجه به اینکه ماتریس هوکل براي بازهاي نیتروژن

) را جایگزین کرد و ماتریس هوکل گروه Tو  A،G،C( توان نماد هریک از بازهامی Xنماد به جاي 

شود و ضمن دانستن این موضوع که در ماتریس هوکل مربوط نشان داده می HSPفسفات با نماد -قند

 47-3 برقرار گردد، این ماتریس هوکل طبق رابطه HSPو  HXبه هریک از نوکلئوتیدها باید پیوند بین 

 گردد.تشکیل می

)3-47(  H�� � �
H� V�
V�� H��

�		           

                                                                                     

VXو  VXهاي ماتریس  47-3در حالیکه در رابطه 
t فسفات و  -بیانگر جنبش الکترونی بین گروه قند

مربوط به   ᴨ -هاياین جنبش الکترونی فقط بین اوربیتال گروه بازي در یک مولکول نوکلئوتید است.

 ترین اتم اکسیژن به اتم کربن در قند در نظرترین اتم نیتروژن به اتم کربن در قند و نزدیکنزدیک

VXو  VXهاي  شود. بنابراین، در ماتریسگرفته می
t  درایه غیر صفر وجود دارد و سایر  فقط یک

اي از  نمایانگر درایه، فلش در ساختار هریک از نوکلئوتیدها 5-3در شکل   ها صفر هستند. درایه

و  3- 3هاي اتمی در شکل  گذاري مکان . بنابراین، با استفاده از شمارهماتریس است که صفر نیست

  شوند.  براي نوکلئوتیدها تشکیل می هاي هوکل ماتریس 47-3رابطه 

  BSβمقدار  3-5-3-2

، نیاز است که برخی ملاحظات در نظر گرفته BSβبراي تعیین کردن یک مقدار مشخص براي 

هاي اکسیژن در بازها و و در قند شدیدا به هندسه ، بین مکانᴨ ،BSβ - ضریب جنبش الکترون شوند.

هاي اکسیژن در بین باز و قند فاصله زیاد وابسته است. حال در صورتیکه بین مکان DNAتک رشته 

ین شرایطی افتد. بنابراین، در چنکه جنبش به سختی اتفاق میگونه در نظر گرفت توان این، میباشد

تواند صفر در نظر گرفته شود. به عبارت دیگر، احتمال رخ دادن جنش در صورتی وجود این ضریب می
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در نظر  BSβتوان یک مقدار مشخصی براي ها تا حد امکان نزدیک باشند. بنابراین میدارد که فاصله

بنابراین بیشترین مقدار  دهدهاي کربن رخ میترین جنبش مجاور بین اتمگرفت. به دلیل اینکه نزدیک

توان براي مقدار ضریب شود. بنابراین میدر نظر گرفته می βضریب جنبش براي این حالت برابر 

دار میانه در این بازه در قبه صورت قراردادي مکه در نظر گرفت.  ≥BSβ 0 ≤β اي بین جنبش یک بازه

   .]46[ شودنظر گرفته می

)3-48(  β�� � 0.5β 

  بازآلی انرژي براي هریک از نوکلئوتیدهايمقادیر ویژه  3-5-3-3

ویژه آید. مقادیر  دست می ر ویژه انرژي براي هریک از نوکلئوتیدها بهیهاي هوکل مقاد با داشتن ماتریس

توان براي هریک از  می 7-3همچنین با استفاده از مقادیر جدول  آمده است. 7-3در جدول انرژي

  دست آورد. ي و انرژي حالت پایه را به، گاف انرژHOMO ،LUMOنوکلئوتیدها سطوح 

  HOMO  (EH)و  LUMO (EL)مقادیر . 6-3جدول 

  است. Xبیانگر نوکلئوتید باز  nXبراي هریک از نوکلئوتیدهاي بازآلی. نماد 
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  بیانگر مقادیر EjnX  .. مقادیر ویژه انرژي براي هریک از نوکلئوتیدهاي باز آلی7-3جدول 

  ام است.jدر اوربیتال ا سطح انرژي  Xویژه انرژي براي نوکلئوتید  

  

 به نتایج زیر دست یافت. توان می 6-3طبق مقادیر جدول 

  ���G� � ���T� � ���A� � ���C� 

)3-49(  ���T� � ���A� � ���G� � ���C� 
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در بازها به تنهایی مطابقت دارد بنابراین  LUMOو   HOMOکه این نتایج با با مقادیر سطوح  

مربوط به نوکلئوتیدهاي  LUMOو   HOMOفسفات در سطوح انرژي  -توان گفت که گروه قند  می

  بازي تاثیر ضعیفی دارند.

  تک رشته یا دو رشته DNAهندسه یک  3-5-3-4

DNA از دو  1به عنوان یک مارپیچ دوگانهDNA هریک از تک   اي ساخته شده است.تک رشته

فسفات  - و یک تکرار متناوب از قند Tو  A،G،Cاز بازهاي  غیرمتناوباز یک تکرار  DNAهاي رشته

  قابل مشاهده است.  6-3 تشکیل شده است. چنین ساختاري در شکل

 
  T و A،G،C يدهاینوکلئوت از رشته تک نیا. DNA رشته تک از نمونه ک. ی4- 3شکل

 .]45[است قند گروه انگرینما S و فسفات گروه انگرینما ساختار نیا در P و است شده ساخته 

دیگر دارند و بین جهت این دو رشته یک نوع  ها در مارپیچ دوگانه، جهتی مخالف رشتههریک از رشته

در ناحیه مرکزي مارپیچ دوگانه توسط پیوندهاي  DNAمنفی برقرار است. دو رشته  -رابطه مثبت

اند. این پیوندها در بین به یکدیگر متصل شده Tو  A،G،Cهیدروژنی بین نوکلئوتیدهاي بازي 

به  4-3 این شرایط در شکل شود.ایجاد می G-Cو  A-Tنوکلئوتیدهاي بازي در حالت نرمال بین 

  وضوح مشخص است.

                                                
1 Double Helix 
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 T و A،G،C يدهاینوکلئوت از متشکل هارشته از کی هر. است ايرشته دو DNA از اينمونه. 05 - 3شکل 

 در  C و G نیب و T  و A نیب  دو به دو صورت به مکمل يبازها نیب یدروژنیه يوندهایپ از ايرشته دو مدل.هستند

 .]49[ فسفات هايگروه انگریب بیترت به S و P. ردیگیم شکل دوگانه رشته مرکز

  DNAسازي ساده براي تک رشته و دو رشته مدل 3-5-3-5

سازي بسیار اهمیت دارد و در صورت عدم وجود یک مدل DNAسازي براي تک رشته و دو رشته مدل

بانی براي در اینجا از مدل نرد پذیر نیست.اصلا امکان DNAمناسب محاسبه مشخصه الکترونیکی براي 

 و ايدورشته DNA. به ترتیب یک ]51-49[شود تک رشته و دو رشته استفاده می DNAسازي مدل

قابل مشاهده  7-3و  6- 3 سازي شده اند در شکلاي که طبق این مدل، مدلتک رشته DNAیک 

  است.
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  )                                   (ب)آ(  

) آ. (باشدیم ايهرشت دو DNA کی يبرا مدل نتریساده که ،DNA يبرا شده یطراح ینردبان مدل. 6- 3شکل

. است شده دیتاک) P( یفسفات و) S(يقند هايگروه تکرار يرو نمودار نیا در. يا رشته دو DNA از ينماد نمودار

  ].C ]50 يدهاینوکلئوت نیب ای T و A يدهاینوکلئوت نیب یدروژنیه يوندهایپ
                                              

 
 ].47[ باشدیم ايرشته تک DNA کی يبرا مدل نتریساده که ،DNA يبرا شده یطراح ینردبان مدل .7- 3شکل 

  2هاي نردبانیبراي سیستم 1مدل تنگ بست 3-5-3-6

تک  DNAتوان مدل نردبانی را با اتخاذ پارامترهاي مناسب به طور که قبلا اشاره شده، میهمان

هاي ریاضیاتی مدل هوکل را براي اعمال کردن اي اعمال کرد. بنابراین، ابتدا بخشاي و دو رشتهرشته

  شود. هاي نردبانی طراحی شده بیان میمدل

                                                
1 Tight-Binding  Model 
2 Ladder 
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 ᴨ -ه اینکه در هر مکان یک اوربیتالشود.با توجه بنشان داده می NSها در هر زنجیر با تعداد کل مکان

در  ᴨ - اوربیتال 2NSتک رشته طبق این روش مدل شود در کل  DNAوجود دارد، در صورتی که یک 

Xn)Xnبا نماد  nدر مکان  ᴨ -اوربیتال A(B)این مدل وجود خواهد داشت. در هر تک زنجیر 
) نشان '

  .]45[ آیدبدست می  50-3 طبق رابطه φ، تابع موج ᴨ -هاينهی اوربیتالشود. با برهمداده می

)3-50(  � � ������ � ����
′ �

��

��1

			 

و  Aدر هر یک از زنجیرهاي  nدامنه تابع موج در مکان  bnو  anدر حالیکه در رابطه فوق به ترتیب   

B .هاي جنبشی و پتانسیل آن انرژي از ايبا توجه به اینکه انرژي کل یک سیستم مجموعه هستند

و  9-3 هاي جنبش الکترون طبق شکلنظر گرفتن مکانو با در  50-3 رابطهطبق  سیستم است

توان مدل نردبانی را به ساختار هر یک از می ،51-3 جایگذاري ضرائب و پارامترهاي هوکل در رابطه

بدست   B و Aبراي هریک از تک زنجیرهاي  51- 3 اعمال کرد. بنابراین روابط DNAتک زنجیرهاي 

  آید. می

)3-51(  � � � � �																																		   

   h���,�a��� � h�,�a��� � h�,�a� � v�b� � Ea�			 

 

)3-52(  ����,�� ���� � ��,���� ���� � ��,�� �� � ��� �� � ���		   

hijو  hij 52-3که در روابط 
براي سیستم تحت بررسی  ijβو  iiαدر واقع همان پارامترهاي هوکل   '

Vn و  Vnهستند. 
هاي تشدید براي پیوندهاي هیدروژنی بین نوکلئوتیدهاي مجاور است. در نیز انتگرال '

  .صورتی که هامیلتونی سیستم از نوع هرمیتی در نظر گرفته شود

)3-53(  ����,� � ����,�		� , �� �	��� 		  
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  با مدل هوکل ايتک رشته DNAیک  تحلیل ساختار الکترونی 3-5-4

  ايتک رشته DNAمدل نردبانی طراحی شده براي  ᴨ -طیف انرژي الکترونی 3-5-4-1

  

در  9-3 اي، ساختار نردبانی موجود در شکلتک رشته DNAکترونیکی لقبل از در نظر گرفتن طیف ا

به عنوان مدل الگو در نظر گرفته  DNAواقعی هاي براي بسیاري از مدلشود. این شکل نظر گرفته می

  شود.می

د تعریف رهاي اتمی با شماره ففقط در مکان bnهاي تابع موج بازهاي نوکلئوتید در این مدل، دامنه

در هر مکان اتمی تعریف  anفسفات  - هاي قندهاي تابع موج در گروهشوند، در حالیکه دامنهمی

د. در این شکل نشودر نظر گرفته می 9-3 هاي الکترونی طبق شکلدر اینجا نیز جنبش  .شوند می

انتگرال جنبش  β'فسفات هستند ، -هاي قندهاي جنبش بین گروهبه عنوان انتگرال β"و  βضرائب 

فسفات است.   -روه قندبین باز و گ ᴨ - انتگرال جنبش الکترون Vnهاي بازي و بین گروه ᴨ -الکترون

 نوشت. ) 9-3 شکل توان معادلات انرژي براي این ساختار(یمات میطبق این تنظ

  
Eb�� � α�,��b�� � β������� � ������ � ����� , 

���� � ��,����� � �"����� � ������ � ����� , 

 )3-54(  ������ � ��,��������� � ������ � �"���  

هاي بازي برابر یکدیگر در نظر گرفته تمام پارامترهاي هوکل در گروهترین حالت، وقتی که در ساده

در نظر گرفته شود، با  DNAتواند به عنوان سلول واحد در کل سیستم رشته شوند، گروه بازي می

هاي قند و فسفات است. بنابراین مقادیر زیر در نظر فاصله تکرار متناوب گروه a، در حالیکه a2تناوب 

  د. شونگرفته می

)3-55(  α�,�� � α�, α�,�� � α�, α�,���� � α�� , v� � �						       
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توان گفت که، می گردد.ساختار اعمال میبراي  1ختحت چنین شرایطی، قضیه بلا   

���� � e������	, ���� � �������				��
ᴨ
��

� � � ᴨ
��
	�                                            )3-56(  

  توان معادلات انرژي را به صورت زیر نوشت. می 54-3در رابطه  57- 3با جایگذاري مقادیر رابطه 

Eb�� � �α� � 2β� cos 2ka	�b�� � ���� , 

���� � ����� � �	�" � �	������������ � ���� , 

������ � ��� 	����� � �	������ � �"�	���                                                        )3-57(  

 توان به شکل ماتریسی هم نوشت. را می 57-3روابط 

�
E � α� � 2β� cos 2ka �v 0

�v E � �� ���" � �	�������
0 ��	������ � �"� E � ���

� �
b��
���
�����

� � 0  )3-57     (  

حال ما با داشتن ماتریس هوکل براي مدل در نظر گرفته شده، مقادیر ویژه انرژي را از طریق نرم افزار 

رسم  kدست آوردن این مقادیر انرژي نمودار سه سطح انرژي را بر حسب تغییر  محاسبه کردیم و با به

 کردیم. 

  

 DNA. نمودار نوارهاي انرژي براي مدل نردبانی تک رشته 8- 3شکل

                                                
1 Bloch Theorem 
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  به همراه یک تک نوکلئوتید بازي DNAهاي هوکل براي تک رشته  یسماتر 3-5-4-2

اعمال  Tو  A ،G ،Cاي با تکرار یکی از بازهاي  تک رشته DNAدر اینجا مدل هوکل براي یک 

براي داشتن یک  د.نشو در نظر گرفته می 2-3 طبق شکل DNAدر این حالت ساختار بازهاي  شود. می

  می کنیم. را نظریه بلاخ ا اعمال ،از تکرار نوکلئوتیدها به عنوان سلول واحد DNAرشته 

C��� � e���C�                                                                                                           )3-58(  

در   کند. روي قطر اصلی تغییر می هاي ط در درایهدر این شرایط ماتریس هوکل براي نوکلئوتیدها فق

  .]45[ شوند هاي هوکل طبق رابطه  نوشته می هاي روي قطر اصلی در ماتریس این حالت درایه

α�� � α� � 2β��coska )3-59                                                   (                                

است بین بازهاي نوکلئوتید  ᴨ-ش الکترونضریب جنب DNA ،BBβفاصله بین بازهاي  aدر رابطه فوق، 

�  عدد موج است که در بازه k و  ᴨ
�
� k � ᴨ

�
هاي هوکل را براي  بنابراین ماتریس شود. تعریف می 

در اینجا براي نمونه  .ات با اعمال نظریه بلاخ تشکیل دادیمفسف -هریک از بازهاي آلی و گروه قند 

  دهیم را تشکیل می باز تیمینماتریس هوکل براي 

��
� �

�
�
�
�
�
�
�
�
�
� �Ñ

� βĊ�Ñ 0 0 0 βĊ�Ñ 0 0
βĊ�Ñ �Ċ

� βĊ�Ñ 0 0 0 0 �Ċ�Ȯ
0 βĊ�Ñ �Ñ

� �Ċ� 0 0 0 0
0 0 �Ċ� �Ċ

� �Ċ�Ċ 0 �Ċ�Ӧ 0
0 0 0 �Ċ�Ċ �Ċ

� �Ċ�Ċ 0 0
βĊ�Ñ 0 0 0 �Ċ�Ċ �Ċ

� 0 0
0 0 0 �Ċ�Ӧ 0 0 �Ȯ

� 0
0 �Ċ�Ȯ 0 0 0 0 0 �Ȯ

� �
�
�
�
�
�
�
�
�
�

                     )3-60(       

شود؛ ماتریس  فسفات نیز دچار تغییر می -همچنین با اعمال نظریه بلاخ ماتریس هوکل گروه قند 

  شود. فسفات نیز طبق رابطه  تعریف می - هوکل گروه قند 

H��
� �

�
�
�
�
�
�
� αӦ βӦ�Ӧ βȮ�Ӧ βӦ�Ӧ βṖ�Ӧ β��e���

βӦ�Ӧ αӦ βȮ�Ӧ βӦ�Ӧ βṖ�Ӧ 0
βȮ�Ӧ βȮ�Ӧ αȮ βȮ�Ӧ βṖ�Ȯ 0
βӦ�Ӧ βȮ�Ӧ βȮ�Ӧ αӦ βṖ�Ӧ β��
βṖ�Ӧ βṖ�Ӧ βṖ�Ȯ βṖ�Ӧ αṖ 0

β��e���� 0 0 β�� 0 αӦ �
�
�
�
�
�
�

                                    )3-61(  
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هاي هوکل را براي هریک  توانیم ماتریس می 47-3هاي هوکل طبق رابطه  حال با داشتن این ماتریس

 از نوکلئوتیدها تشکیل دهیم.

 از یکی از بازهاي آلی  DNAبراي یک تک رشته نوارهاي انرژي  3-5-4-3

هاي هوکل را براي هریک از نوکلئوتیدها با اعمال  ما توانستیم طبق توضیحات قسمت قبل ماتریس

دست آمد و توانستیم  به  kدست آوریم. در نتیجه مقادیر ویژه انرژي را با تغییرات  شرایط نظریه بلاخ به

 را رسم کنیم. kهاي نوارهاي انرژي بر حسب  نمودار

  

  ي بازي هاي نوارهاي انرژي بر حسب تغییرات بردار  موج براي هریک از نوکلئوتیدها نمودار .9- 3شکل 

  بازي با مدل هوکلهاي  ایجاد توالی 3-6
هاي ژنتیکی را در  طور که قبلا هم گفتیم در این پژوهش براي ما مهم است که جهش همان

هاي  هاي بازي مختلف بررسی کنیم، بنابراین نیاز داریم که بتوانیم ماتریس هوکل را براي توالی توالی

فسفات،  -بازها، گروه قند  مختلف ایجاد کنیم. تا به اینجاي کار توانستیم که ماتریس هوکل را براي
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هایی با تعداد و  نوکلئوتیدها ایجاد کنیم، حالا نوبت آن رسیده است که ماتریس هوکل را براي توالی

الگو گرفتیم، با این تفاوت که  47-3کار از رابطه  نوع بازهاي دلخواه بتوانیم ایجاد کنیم. براي انجام این

فسفات است و در اینجا هدف اتصال دو یا سه و یا  -وه قند در این رابطه هدف اتصال یک باز آلی و گر

 سادهتوالی  بخش از کار ابتدا توانستیم براي دو تعداد بیشتري از نوکلئوتیدها با یکدیگر است. در این

A-T  وG-C  داختیم تا بتوانیم هاي بیشتري پر سپس به تولید توالیماتریس هوکل را تشکیل دهیم و

در روابط و ماتریس هوکل براي هریک  ها بررسی کنیم. ژنتیکی را روي این توالی هاي تاثیر انواع جهش

  ایم. را آورده G-Cو  A-Tهاي  از توالی

���� � �
H� v
v� H�

� , ���� � �
H� v
v� H�

�                                    )3-61(  

آوریم و نمودارهاي  دست با ایجاد این ماتریس و اعمال نظریه بلاخ توانستیم مقادیر ویژه انرژي را به

 نوار انرژي بر حسب تغییرات بردار موج را نیز رسم کردیم.

  

 G-Cو  A-T. نمودارهاي نوار انرژي براي توالی 10- 3شکل

 

ژنتیکی را مورد ارزیابی هاي  ها جهش هایی که قرار بود توسط آن در ادامه کار براي ایجاد شاخص 

رن و متلب استفاده کردیم و در بخش بعدي نتایج حاصل قرار دهیم از محیط کد نویسی نرم افزار فرت

  ها را بیان خواهیم کرد. ها و کد نویس سازي از این شبیه
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  گیرينتیجه 3-7

شود از روش محاسباتی  ها را شامل می که تعداد بالایی از اتم DNAبا توجه به ساختار پیچیده 

استفاده کردیم. با استفاده از  DNAتجربی و مدل هوکل براي بررسی ساختار مولکولی  نیمه

ساختار الکترونی  را  DNAدست آمدن مقادیر ویژه انرژي براي هر بخش از  هاي هوکل و به ماتریس

هاي طبیعی  تا بتوانیم براي توالی شدایجاد  DNAهایی از  ورد بررسی قرار دادیم. به این ترتیب توالیم

   مورد ارزیابی قرار دهیم. را هاي الکترونیکی و مولکولی یافته شاخص و جهش
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  �تا�ج و ����ر آ�ھا : ��۴ل 
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 مقدمه 4-1

ایجاد کنیم و را  DNAهاي  ي مورد نیاز براي مطالعه توالیهاتا به اینجاي کار توانستیم ساختار

که دست آوریم. حال در این فصل قصد داریم  اطلاعاتی در رابطه با ساختار نوار انرژي این ساختارها به

در  چند شاخص الکترونیکی و مولکولی مورد ارزیابی و بررسی قرار دهیم. دست آمده را با اطلاعات به

بازي، ماتریس هوکل را ایجاد کردیم و مقادیر ویژه انرژي را  هاي  این فصل طبق شکل تصاویر توالی

  دست آوردیم؛ و از روي این مقادیر به بررسی سطوح انرژي پرداختیم. به

   LUMOو  HOMOبررسی سطوح انرژي  4-2

  1بدمعنیجهش  در LUMOو  HOMOسطوح تغییرات بررسی  4-2-1

آمینو اسید دیگري تولید شده و از  ،آلی دیگر زجایگزینی یک باز آلی با با در اثر بدمعنیجهش  در

ده است.اهقابل مش 1-4شود. یک نمونه از این نوع جهش در شکل ساختار پروتئین هدف دور می

 
 ].10[ . جهش بدمعنی1-4 شکل 

 

                                                
1Missense Mutation  
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  اند.ذکر شده 1-4یافته در جدول انرژي در توالی طبیعی و توالی جهش سطوحمقادیر

 مقادیر سطوح انرژي در جهش بدمعنی. 1- 4 جدول 

  

توان گفت که با بروز جهش در توالی و جایگزین شدن یک باز می 1-4با توجه به مقادیر جدول 

تغییري نکرده  LUMOسیتوزین به جاي باز آدنین و تولید اسید آمینه پرولین به اشتباه، سطح انرژي 

ه نبوده اما با توجه به اینکه تغییرات قابل توج. است تغییر کرده 1/0حد  در HOMOولی سطح انرژي 

  یافته را از یکدیگر تشخیص دهد. توانیم بگوییم که این شاخص نتواسته توالی طبیعی و جهش است می

 1بی معنیجهش  در LUMOو  HOMOبررسی تغییرات سطوح  4-2-2

پیام توقف  هاجایگزینی رمز پایان، به سلول در این نوع جهش نیز با تغییر در یکی از بازهاي آلی و

شود که عملکرد شود؛ که در اثر این جهش یک پروتئین کوتاه تولید میمی هتولید پروتئین داد

نتایج  را مشاهده کنید). 2- 4(شکل  دهدمناسبی ندارد یا به طور کلی عملکردش را از دست می

  قابل مشاهده هستند. 2- 4حاصل در جدول

                                                
1Nonsense Mutation  
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  .]10[ معنی جهش بی. 2-4 شکل 

 
 معنی مقادیر سطوح انرژي در جهش بی. 2- 4 جدول 

  
توان گفت که با جایگزینی باز تیمین به جاي باز آدنین و ظاهر شدن می 2-4با توجه به مقادیر جدول 

بینیم که با تغییر در  در اینجا می رمز پایان در جاي نامناسب تغییري در سطوح انرژي رخ نداده است.

توان گفت که این  رخ نداده است و است. می LUMOو  HOMOتوالی بازي تغییري در سطوح انرژي 

  شاخص نتوانسته این نوع جهش را شناسایی کند.
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  1جایگیريجهش  در LUMOو  HOMOبررسی تغییرات سطوح  4-2-3

جه کنند؛ در نتیبازهاي آن تغییر می تعداد DNAدر این نوع جهش با اضافه شدن یک قسمت به 

این شکل  و جهش رخ داده در 3-4طبق شکل  پروتئین تولید شده عملکرد مناسبی نخواهد داشت.

 هستند. مشاهدهقابل  3-4دهیم. نتایج عددي نیز در جدول مورد بررسی قرار میاین نوع جهش را نیز 

 
  .]10[ جایگیري. جهش 3-4 شکل 

  
 جایگري. مقادیر سطوح انرژي در اثر جهش 3- 4 جدول 

 
 

دچار تغییر  HOMOتوان گفت که در حالت جهش یافته سطح در اینجا با توجه به نتایج عددي می

توان گفت که تغییرات بروز یافته در  در کل میاما  اندکی شده و سطح آن افزایش ناچیزي داشته است.

  جایگیري قابل توجه نیست و جهش شناسایی نشده است. این شاخص بر اثر جهش

                                                
1Insertion Mutation  
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  1یحذفجهش  در LUMOو  HOMOبررسی تغییرات سطوح  4-2-4

  

. دهدرا تغییر می DNAتعداد بازهاي موجود در توالی ،  DNAاین نوع جهش با حذف بخشی از 

باز موجود در یک رمز ژنتیکی را حذف کند در صورتیکه  یک یا دوجهش حذفی کوچک ممکن است 

تواند منجربه حذف کل یک رمز ژنتیکی یا رمزهاي ژنتیکی بیشتري در جهش حذفی بزرگ می

ییراتی را سازي کردیم و تغشبیه 4-4در شکل  هاي موجوداین نوع جهش را طبق توالی مجاورت شود.

  مورد بررسی قرار دادیم. 4-4را در جدول  یافتهحالت طبیعی و حالت جهشبین که 

 
  .]10جهش حذفی [. 4-4 شکل 

  

 . مقادیر سطوح انرژي در اثر جهش حذفی4-4 جدول

  

بروز جهش حذفی در توالی مورد نظر  توان گفت که با می 4-4طبق مقادیر موجود در جدول 

                                                
1Deletion Mutation  
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تغییري نداشته و این شاخص نتوانسته که بروز این نوع جهش را شناسایی  HOMO ،LUMOشاخص 

  کند.

 (DOS) بررسی چگالی حالات ٣-۴

خواهیم  در این قسمت می دهد.نشان می را چگالی حالات پارامتري است که توزیع سطوح انرژي

ژنتیکی و تغییر در توالی بازها در نمودار چگالی حالات نیز تغییري ایجاد آیا بروز جهش  ببینیم که

 کنیم. کند یا نه و در صورت بروز تغییر این تغییرات را بررسی می می

   بدمعنیتغییرات چگالی حالات در اثر جهش بررسی  4-3-1

تغییرات نمودار چگالی حالات را طی جهش مورد نظر بررسی  1-4در این قسمت طبق شکل 

 کنیم. می

  

  .حالت طبیعی و جهش بدمعنی . نمودار چگالی حالات4-5 

هاي منفی توان گفت که نمودار چگالی حالات در حالت طبیعی در سمت انرژيمی 5- 4طبق شکل 

و یک قله در نزدیکی سطح انرژي صفر به صورت متقارن در دو سمت است  قله استتعدادي داراي 
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هاي در سمت انرژي ها قلهیافته تعداد حالت جهش هاي منفی و مثبت نمایان شده است و در انرژي

توان گفت که توالی بازها قبل از اینکه دچار جهش شود در مثبت بیشتر شده است؛ با این وجود می

هاي منفی توزیع انرژي داشته است در حالیکه بعد از بروز جهش پایین و بین انرژيسطوح انرژي 

توزیع انرژي  هاي نمودار بیشینه در قلهافتاده است. مقادیر ژنتیکی توزیع انرژي در سطوح بالاتر اتفاق 

 آمده است.  5-4در جدول 

  در جهش بدمعنی DOSبررسی مقادیر نمودار  .5-4 جدول

  
حالت جهش یافته در سطح بالاتري  قلهبینیم که می 4- 4طور که گفته شد طبق مقادیر جدول همان

یع زحالت جهش یافته دارد و میزان توحالت طبیعی ارتفاع بیشتري نسبت به  قلهاز انرژي رخ داده و 

تغیییرات قابل  DOSبا بروز جهش ژنتیکی شاخص وییم که توانیم بگ بنابراین می انرژي بیشتري دارد.

  توجهی داشته است و این شاخص توانسته است که بروز جهش بدمعنی را شناسایی کند.

  بی معنیجهش بررسی تغییرات چگالی حالات در اثر  4-3-2

نمودار چگال حالات را براي این  معنی ی تغییرات چگالی حالات در جهش بیدر اینجا نیز براي بررس

تواند  می DOSخواهیم ببینیم که آیا شاخض  با بررسی این نمودار و تغییرات آن می رسم کرد.  جهش

 یافته بازها شود یا خیر. براي تشخیص توالی طبیعی بازها از توالی جهش
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 معنی. طبیعی و جهش بی چگالی حالات در حالتنمودار . 6- 4 شکل    

  

هاي توزیع قلهیافته در در این نوع جهش نمودار چگالی حالات در حالت طبیعی و حالت جهش

هاي  بیشینه در قلهبراي بررسی بیشتر مقادیر  یکسان هستند. ها قله و تعداد  انرژي تفاوتی نکرده است

  کنیم.می بررسی 5-4ژي را در جدولتوزیع انر نمودار

 معنی در جهش بی DOSبررسی مقادیر نمودار . 6- 4 جدول 

 سطح انرژي

(ev)  

 توزیع انرژي قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

  حالت طبیعی  63/7  -137/1

  حالت جهش یافته  522/8  -137/1

  

در  ارتفاع قله بین دو حالت مورد بررسی تغییر کرده و بینیم کهانرژي می قلهبا توجه به مقدار 

 یافته نسبت به حالت طبیعی توزیع انرژي بیشتري داشته است.ژي یکسان حالت جهشسطح انر

تغییري ایجاد نشده ولی  DOSمعنی در شکل نمودار  توانیم بگوییم که با بروز جهش بی بنابراین می

واند بیانگر بروز جهش باشد و این نمودار در این نوع جهش ت ارتفاع این نمودار و تغییررات آن می
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  معنی موثر باشد. تواند با بررسی در پارامترهاي نمودار براي شناسایی جهش بی می

  بررسی تغییرات چگالی حالات در اثر جهش جایگیري 4-3-3

 قابل مشاهده است. 7-4تغییرات چگالی حالات در اثر بروز جهش جایگیري در شکل

 
  .. نمودار چگالی حالات حالت طبیعی و جهش جایگیري7-4 شکل 

توان گفت که در نمودار چگالی حالاتی که دچار جهش نشده است، تمام می 7-4با توجه به شکل

توزیع انرژي در  قلههاي منفی اتفاق افتاده است و ، در سمت انرژيقلهژي ،به جز یک هاي توزیع انرقله

ط به توالی ی که در نمودار چگالی حالات مربونزدیکی سطح انرژي صفر قرار گرفته است در حالت

 قله ؛ همچنینهاي توزیع انرژي وجود داردقلههاي مثبت و منفی جهش یافته در هر دو سمت انرژي

الب دیگري که در مت از سطح انرژي صفر فاصله دارند همچنین نکته جاتفاق افتاده در هر دو س

یافته بدمعنی  هاي جهش براي حالت DOSتوان به آن اشاره کرده تغییر در شکل بین نمودار  نمودار می

اي تواند بر ی دارد بنابراین این شاخص میدر این دو حالت شکل متفاوت DOSو جایگیري است، نمودار 

  ه قرار بگیرد.معنی و جایگیري نیز مورد استفادشناسایی و تشخیص بین دو جهش بد
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 در جهش جایگیري DOSبررسی مقادیر نمودار . 7- 4 جدول 

 سطح انرژي

(ev)  

 توزیع انرژي قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

  حالت طبیعی  815/8  - 1176/0

  حالت جهش یافته  866/9  8235/0

 

یشتري یافته از ارتفاع بتوزیع انرژي در حالت جهش قلهبینیم که می 7-4و طبق مقادیر جدول 

هاي منفی و براي حالت توزیع انرژي حالت طبیعی در سمت انرژي قله نموداربرخوردار است و اینکه 

بین  DOSهاي نمودار  بنابراین با بررسی قله هاي مثبت رخ داده است.یافته در سمت انرژيجهش

  توان این نوع جهش را شناسایی کرد. ه نیز میحالت طبیعی و جهش یافت

  بررسی تغییرات چگالی حالات در اثر جهش حذفی 4-3-4

هایی که دچار جهش اند و توالیهایی که دچار جهش حذفی شدهنمودار چگالی حالات براي توالی

 آمده است که می توان با توجه به این شکل تغییرات را بررسی کرد. 8-4اند در شکل نشده

 
  .. نمودار چگالی حالات در حالت طبیعی و جهش حذفی8-4 شکل 
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یافته مانند جهش جایگیري است، براي بررسی  تفاوت نمودار چگالی حالات بین حالت طبیعی و جهش

  بیشتر برخی مقادیر را در نمودار مورد بررسی قرار دادیم.

 در جهش حذفی DOSبررسی مقادیر نمودار  . 8- 4 جدول 

 سطح انرژي

(ev)  

 توزیع انرژي قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

  حالت طبیعی  794/8  - 1176/0

  حالت جهش یافته  937/9  -216/1

  

توانیم بگوییم که ارتفاع قله نمودار بین دو حالت مورد بررسی تغییر  می 8-4با بررسی مقادیر جدول 

یافته این ارتفاع این قله افزایش یافته است. بنابراین این شاخص توانسته است  کرده و در حالت جهش

شاخص بین جهش حذفی و  ق اینتوان از طری که جهش حذفی رانیز شناسایی کند و باز هم می

  ایز قائل شد.جهش بدمعنی نیز تم

  (E-K)نمودار پاشیدگیبررسی  ۴-۴

ها بازي را با شاخص نمودار پاشیدگی مورد  هاي ژنتیکی و بروز تغییر در توالی در این قسمت جهش

توضیح داده شد براي رسم نمودارهاي پاشیدگی، با  3طور که در فصل  همام  دهیم. ارزیابی قرار می

دست آوردیم و با رسم تغییرات مقادیر ویژه  اعمال تئوري بلاخ روي تابع موج مقادیر ویژه انرژي را به

  انرژي نسبت به تغییرات موج نمودارهاي پاشیدگی حاصل شدند.
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 در جهش بدمعنی E-Kبررسی تغییرات نمودار  4-4-1

  

  بازهاي طبیعی و جهش از نوع بدمعنیبراي توالی  (E-K). نمودار 9-4 شکل 

  
  

  9-4 یافته محاسبه کردیم، جدولژي را در حالت طبیعی و جهشمقادیر گاف انر 9-4با توجه به شکل 

 . مقایسه گاف انرژي در نمودار 9- 4 جدول 
E-K بین حالت طبیعی و جهش بدمعنی  

 
بینیم که مقدار گاف انرژي محاسبه شده از روي نمودار پاشیدگی در  می 9-4با توجه به مقادیر جدول 

 ش یافته است،در این نوع جهش گاف انرژي کاه یافته دچار تغییر شده است. حالت طبیعی و جهش

  یافته را از توالی طبیعی شناسایی کند. ار پاشیدگی توانسته است توالی جهشبنابراین نمود
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 معنیدر جهش بی E-Kبررسی تغییرات نمودار  4-4-2

  

  معنیبازهاي طبیعی و جهش از نوع بیبراي توالی (E-K) نمودار  .10-4 شکل 

 
 مقایسه گاف انرژي در نمودار  .10- 4 جدول 

E-K معنیبین حالت طبیعی و جهش بی  

  
یافته تغییر کرده است و در  گاف انرژي بین حالت طبیعی و جهش 10-4با توجه به مقادیر جدول 

تواند بین حالت طبیعی و  یافته این مقدار افزایش داشته، بنابراین این شاخص می حالت جهش

این با توجه به  رب و منجربه شناسایی این دو حالت از یکدیگر شود. علاوه کرده یافته تمایز ایجاد جهش

تشخیص  تواند منجربه معنی این شاخص می بی شاخص در دو جهش بدمعنی و نوع تغییر متفاوت این

 این دو جهش از یکدیگر نیز شود.



 

79 
 

 در جهش جایگیري E-Kبررسی تغییرات نمودار  4-4-3

  

  حالت طبیعی و حالت جهش جایگیربراي   (E-K). نمودارهاي11-4 شکل 

 
 . مقایسه گاف انرژي در نمودار 11-4 جدول

E-K بین حالت طبیعی و جهش جایگیري  

 گاف انرژي

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

  حالت طبیعی  4113/1

  حالت جهش یافته  3647/1

 

یافته تغییر  انرژي بین حالت طبیعی و جهش توانیم بگوییم که گاف می 11-4با توجه به مقادیر جدول 

یافته این مقدار کاهش داشته است که این روند تغییر مشابه جهش بدمعنی  کرده و در حالت جهش

  .جایگیري به کار گرفته شود  تواند براي شناسایی جهش است. بنابراین این شاخص می
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  حذفی در جهش E-Kبررسی تغییرات نمودار  4-4-4

  

  براي حالت طبیعی و حالت جهش حذفی  (E-K). نمودارهاي12-4 شکل 

 
 . مقایسه گاف انرژي در نمودار 12- 4 جدول 
E-K حذفی بین حالت طبیعی و جهش  

 گاف انرژي

(ev)  

  بررسیساختار مورد 

  حالت طبیعی  4108/1

  حالت جهش یافته  3082/1

  

توانیم بگوییم که این در جهش حذفی نیز تغییر کرده و این  می 12-4با توجه به مقادیر جدول 

 تواند به عنوان ابزاري براي شناسایی این نوع جهش به کار گرفته شود. شاخص می

 1 بررسی نمودار سرعت گروه 4-5

قصد داریم که  در این قسمت .کنندوج را با سرعت گروه بیان میسرعت میانگین یک بسته م

تا  1-4هاي هاي موجود در شکلتوالیتغییرات بردار موج را براي  نمودارهاي سرعت گروه را نسبت به

ژي تصمیم گرفتیم که یک سطح انر سطوح انرژيکار با توجه به ازدیاد بررسی کنیم. براي این 4-4

                                                
1 Group velocity 
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  را انتخاب کردیم.  HOMOکه براي این بررسی سطح ار دهیم و خاص را مورد بررسی قر

 سرعت گروه در جهش بدمعنی اربررسی تغییرات نمود 4-5-1

  

 براي حالت طبیعی و جهش بدمعنی HOMOژي . نمودار سرعت گروه براي سطح انر13-4 شکل 
 
 

یافته در ظاهر تفاوتی ندارند و مشابه حالت طبیعی و جهش سرعت در نمودارهاي 12-4طبق شکل 

 نمودار را در هردو حالت محاسبه کردیم. قلهاندازه  ،یکدیگر هستند براي بررسی بیشتر

 
  بین حالت طبیعی و جهش بدمعنی نمودار سرعت گروه ایسه . مق13- 4 جدول 

  نمودارنقطه عطف 

(ev)  

  نمودار قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

13 -10322/2  10 -10663/2  حالت طبیعی  

13 -10812/2  10 -10624/2  حالت جهش یافته  

  

آن نسبت به حالت طبیعی  دچار تغییراتی شده است و مقدار یافتهدر نمودار جهش قله ارتفاع

نقطه عطف نمودار  کاهش یافته بنابراین بر اثر جهش بدمعنی مقدار بیشینه سرعت کاهش یافته است.

بنابراین شاخص سرعت گروه  یافته افزایش یافته است. در حالت جهشنیز بین دو حالت تغییر کرده و 



82 
 

  عی شناسایی کند.نیز توانسته که تغییراتی را نشان دهد و جهش را از حالت طبی

 معنی بررسی تغییرات نمودار سرعت گروه در جهش بی 4-5-2

 
  معنی براي حالت طبیعی و جهش بی HOMOژي نمودار سرعت گروه براي سطح انر. 14-4 شکل 

 
  معنی نمودار سرعت گروه بین حالت طبیعی و جهش بیمقایسه . 14- 4 جدول 

  نقطه عطف نمودار

(ev)  

  نمودار قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

13 -10377/1  10 -1097/2  حالت طبیعی  

13 -10264/1  10 -1097/2  حالت جهش یافته  

  

طبیعی  یم بگوییم که قله نمودار سرعت گروه در دو حالتتوان می 14-4با توجه به مقادیر جدول 

تغییري نکرده است ولی نقطه عطف نمودار در دو حالت مورد بررسی مقادیر متفاوتی را گرفته و باعث 

یافته شده است. بنابراین سرعت گروه  ایجاد تمایز نمودار سرعت گروه بین دو حالت طبیعی و جهش

 توانسته این جهش را نیز شناسایی کند.
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 ش جایگیريبررسی تغییرات نمودار سرعت گروه در جه 4-5-3

 
  براي حالت طبیعی و جهش جایگیري HOMOژي . نمودار سرعت گروه براي سطح انر15-4 شکل 

 
 

  . مقایسه نمودار سرعت گروه بین حالت طبیعی و جهش جایگیر15- 4 جدول 

  نمودارنقطه عطف 

(ev)  

  قله نمودار

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

13 -10812/2  10 -10663/2  حالت طبیعی  

13 -10594/1  10 -10667/2  حالت جهش یافته  

  

توانیم بگوییم که قله نمودار سرعت گروه در دو حالت طبیعی و  می 15-4با توجه به مقادیر جدول 

یافته یکسان است ولی نقطه عطف نمودار تغییر کرده و باعث تمایز نمودار سرعت گروه بین دو  جهش

ر تواند براي تشخیص جهش جایگی شاخص می ، ایندر نتیجهیافته شده است.  حالت طبیعی و جهش

  نیز مورد استفاده قرار بگیرد.
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 بررسی تغییرات نمودار سرعت گروه در جهش حذفی 4-5-4

 
  حذفیحالت طبیعی و جهش  براي HOMOژي . نمودار سرعت گروه براي سطح انر16-4 شکل 

 
 مقایسه نمودار سرعت گروه بین حالت طبیعی و جهش حذفی. 16- 4 جدول 

  نقطه عطف نمودار

(ev)  

  نمودار قله

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

13 -10812/2  10 -10662/2  حالت طبیعی  

13 -10514/1  10 -10673/2  حالت جهش یافته  

 
 

طبیعی و  بینیم که ارتفاع قله بین دو حالت در نمودار سرعت گروه این نوع جهش بازهم می

گیري نداشته است و تغییر در نقطه عطف نمودار همچنان پابرجاست،  یافت تغییرات چشم جهش

 دار سرعت گروه استفاده کرد.وتوان براي تشخیص جهش حذفی از نم بنابراین بازهم از این جهت می

   E-Kمشتق دوم  نمودار بررسی 4-6

 ،گیرد ها و نیروهاي اطراف قرار می با توجه به اینکه حرکت الکترون در محیط تحت تاثیر میدان



 

85 
 

براي  1جرم موثر جرم الکترون در این شرایط با جرم الکترون در شرایط خلاء متفاوت است و یک

- 4(طبق رابطه  رابطه عکس دارد E-Kجرم موثر الکترون با مشتق دوم رابطه  شود. تعریف میالکترون 

مشتق دوم اي هنمودار و به بررسی جرم موثر پرداختیم E-K، بنابراین با بررسی مشتق دوم نمودار )1

E-K کردیم.یافته بررسی  حالت طبیعی و جهشهاي  را براي هریک از توالی  

�∗ � ћ�

���
����

                                                                                                         )4-1(  

 در جهش بدمعنی E-Kمشتق دوم بررسی تغییرات نمودار   4-6-1

 
  در توالی طبیعی و توالی جهش بدمعنی HOMOبراي سطح  E-Kمشتق دوم . نمودار 17-4 شکل 

  

حالت جهشدر حالت طبیعی نسبت به  E-Kمشتق دوم نمایان است که نمودار  13-4در شکل 

بیشتري نسبت به حالت  عنمودار ارتفا هاي و در حالت طبیعی قله ه استیافته دچار تغییراتی شد

کاهش یافته  E-Kمشتق دوم بیشینه  ت که بر اثر جهش مقدارتوان گف، بنابراین میدنیافته دار جهش

  .است

 

                                                
1 Effective Mass  
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  HOMOسطح  E-Kمشتق دوم . مقایسه مقادیر کمینه و بیشینه نمودار 17- 4 جدول 

  براي حالت طبیعی و جهش بدمعنی 

  مقدار بیشینه

(ev)  

  مقدار کمینه

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

19 -10631/2  21 -10392/5  حالت طبیعی  

19 -1056/1  21 -10424/4  حالت جهش یافته  

  

بر مقدار بیشینه، مقدار کمینه نمودار  بینیم که علاوه می 17-4ه به مقادیر جدول همچنین با توج

توان  و می مقدار کمینه بعد از جهش کاهش یافته است وها در قبل و بعد جهش تغییر کرده است 

بنابراین  تواند به خود اختصاص دهد. مقادیر کمتري را می E-Kمشتق دوم  ،گفت که با بروز جهش

تواند براي شناسایی جهش بدمعنی مورد استفاده قرار  می E-Kمشتق دوم توانیم بگوییم که نمودار  می

  بگیرد.

 معنی در جهش بی E-Kمشتق دوم ییرات نمودار غبررسی ت 4-6-2

 
  معنیدر توالی طبیعی و توالی جهش بی HOMOبراي سطح  E-Kمشتق دوم . نمودار 18-4 شکل         

 

نمودار در قبل از جهش ارتفاع کمتري داشته  هاي قلهتوانیم ببینیم که  می 18-4با مشاهده شکل 
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 E-Kمشتق دوم  ،جهش توان گفت که بعد از است و بعد از جهش این ارتفاع افزایش یافته. بنابراین می

 تري نسبت به قبل از جهش افزایش یابد. تا مقادیر بزرگ دتوان می

  HOMOسطح  E-Kمشتق دوم . مقایسه مقادیر کمینه و بیشینه نمودار 18- 4 جدول 

  معنیبراي حالت طبیعی و جهش بی 

  مقدار بیشینه

(ev)  

  مقدار کمینه

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

19 -10916/1  21 -10631/2 حالت طبیعی  

19 -10244/2  21 -10413/2  حالت جهش یافته  

  

 E-Kمشتق دوم ترین مقداري که  نیم بگوییم که کماتو می 18-4و با توجه به مقادیر جدول  

در اینجا  .تواند داشته باشد در حاالت بعد از جهش نسبت به قبل از جهش کاهش یافته است می

بلکه با  ،معنی را شناسایی کند تواند جهش بی نه تنها می E-Kمشتق دوم که نمودار  متوانیم بگویی می

  یکدیگر تفکیک کند.ز تواند این دو جهش را نیز ا وجود تفاوت این نمودار با جهش بدمعنی می

  در جهش جایگیري E-Kبررسی تغییرات نمودار مشتق دوم  4-6-3

 

 
 در توالی طبیعی و توالی جهش جایگیري HOMOبراي سطح  E-Kمشتق دوم نمودار . 19-4 شکل 
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هاي  بر تفاوتی که بین قله یافته علاوه حالت طبیعی و حالت جهش E-Kمشتق دوم  هاي در نمودار

یافته بازه بزرگتري از  توان دید که مقدار کمینه نمودار در حالت جهش دو نمودار محسوس است می

  تغییرات بردار موج را به خود اختصاص داده است.

 HOMOسطح  E-Kمشتق دوم ه مقادیر کمینه و بیشینه نمودار . مقایس19- 4 جدول 
  جایگیريبراي حالت طبیعی و جهش  

  

  

 در جهش حذفی E-Kمشتق دوم بررسی تغییرات نمودار  4-6-4

  

 حذفی در توالی طبیعی و توالی جهش HOMOبراي سطح  E-Kمشتق دوم نمودار . 20-4 شکل 
  

  

  

  

  مقدار بیشینه

(ev)  

  مقدار کمینه

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

19 -10476/1  21 -10392/5 حالت طبیعی  

19 -10897/2  21 -10044/3  حالت جهش یافته  
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 HOMOسطح  E-Kمشتق دوم . مقایسه مقادیر کمینه و بیشینه نمودار 20- 4 جدول 
  حذفیبراي حالت طبیعی و جهش  

  مقدار بیشینه

(ev)  

  مقدار کمینه

(ev)  

  ساختار مورد بررسی

19 -10475/1  21 -10392/5 حالت طبیعی  

19 -10664/2  21 -10886/3  حالت جهش یافته  

    

وط به جهش جایگیري عینا در نمودار جهش مرب E-Kمشتق دوم بیان شده در نمودار تغییرات 

تواند براي شناسایی جهش حذفی از حالت طبیعی نیز مورد  شده پس این شاخص میحذفی نیز تکرار 

  استفاده قرار بگیرد.

  گیرينتیجه 4-7

و  HOMOهاي سطوح  با شاخصرا  DNAاي از  یافته هاي طبیعی و جهش در این فصل توالی

LUMO،مشتق دوم نمودار سرعت گروه و نمودار  نمودار پاشیدگی انرژي،، نمودار چگالی حالاتE-K 

. در این بخش ببینیمها تغییراتی را  این شاخص  مورد ارزیابی و مقایسه قرار دادیم و توانستیم با مقایسه

  کنیم. بندي می مشاهدات انجام گرفته در بخش تحلیل نتایج را جمع

ورده بودیم آدست  را که از روي مقادیر ویژه انرژي به LUMOو  HOMOدر ابتدا سطوح انرژي 

هاي  هاي مختلف مورد قیاس قرار دادیم. از این مقایسه به این نتیجه رسیدیم که در حالت ي توالیبرا

توان گفت  گیري حاصل نشد. بنابراین می یافته بین این سطوح انرژي تغییرات چشم طبیعی و جهش

  هاي طبیعی موفق نبوده است. یافته از توالی هاي جهش که این شاخص در شناسایی توالی

هاي مختلف متوجه شدیم که  ررسی نمودارهاي چگالی حالات به عنوان شاخص دوم، براي حالتب اب

یافته متفاوت است، با توجه به این موضوع به این  نمودار چگالی حالات در حالت طبیعی و جهش

یافته مورد استفاده  تواند براي شناسایی توالی طبیعی از توالی جهش نتیجه رسیدیم که این شاخص می
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هاي دیگر  معنی با حالت یافته بی در حالت جهش DOSقرار بگیرد. همچنین دیدیم که نمودار 

هاي مختلف  خص می تواند براي شناسایی حالتایافته تفاوت قابل توجهی داشته بنابراین این ش جهش

  .جهش از یکدیگر نیز مورد استفاده قرار بگیرد

از روي اخص سوم نیز تغییراتی را مشاهده کردیم. با بررسی نمودارهاي پاشیدگی انرژي به عنوان ش

هاي مورد مقایسه قرار دادیم و از  هاي طبیعی و جهش این نمودار مقادیر گاف انرژي را براي براي حالت

کنند بنابراین  این مقایسه متوجه شدیم که این مقادیر با بروز جهش ژنتیکی در یک توالی تغییر می

یافته از یکدیگر استفاده  هاي طبیعی و جهش انرژي براي شناسایی توالی توانیم از نمودار پاشیدگی می

یافته در  الت طبیعی و جهشبین حکنیم. در ضمن مشاهده کردیم که روند تغییر مقدار گاف انرژي  

توان از این شاخص براي شناسایی جهش  ها متفاوت است بنابراین می معنی با سایر جهش جهش بی

  استفاده کرد.  هاي مختلف از یکدیگر

هاي  به عنوان شاخص E-Kمشتق دوم هایی که روي نمودارهاي سرعت گروه و  همچنین با بررسی

ژنتیکی و تغییر در   ها نیز با بزوز جهش چهارم و پنجم انجام دادیم، متوجه شدیم که این شاخص

توان بین حالت طبیعی و  ها نیز می شوند و از طریق این شاخص ها بازي دچار تغییر می توالی

  گر استفاده کرد.هاي از یکدی ها براي شناسایی این توالی یافته تمایز قائل شد و آن جهش
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 �ندی  و ����ھاد�: ��ع ��۵ل 
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  بنديجمع 5-1
اي همچون در این پژوهش از روش محاسباتی هوکل استفاده کردیم تا بتوانیم در ساختار پیچیده

DNA هاي سطوح  و با استفاده از شاخصدست آوریم  ساختار نوار انرژي را بهHOMO  وLUMO ،

، ساختارهاي نوار E-Kمشتق دوم نمودار چگالی حالات، نمودار پاشیدگی، نمودار سرعت گروه و نمودار 

هاي بروز یافته  مورد بررسی و مقایسه قرار دادیم. از تفاوت DNAهاي مختلفی از  انرژي را براي توالی

یافته بهره  از جهش هاي مختلف براي شناسایی یک توالی طبیعی ها در توالی در هریک از این شاخص

ها  تغییرات قابل توجهی نداشتند که بتوان از آن LUMOو  HOMOدیدیم که شاخص سطوح  بردیم.

نستند اها تو یافته از یکدیگر استفاده کرد اما سایر شاخص هاي طبیعی و جهش براي شناسایی توالی

  ر بگیرند.اسایی مورد استفاده قرابل توجهی را نمایان کنند و براي شناتغییرات ق

  نوآوري 5-2

و رمزهاي ژنتیکی آن  DNAهاي مختلفی از  در این پژوهش با استفاده از روش هوکل توالی

، نمودار سطوح انرژيهاي  یافته ، شاخص طبیعی و جهش DNAهاي  سازي شد. براي بررسی توالی مدل

برده را  نامهاي  شاخصرا در نظر گرفتیم.  E-Kمشتق دوم پاشیدگی، چگالی حالات، سرعت گروه و 

ها را مشاهده کنیم. از  ها و تغییرات این شاخص هاي مختلفی بررسی کردیم تا تفاوت براي حالت

یافته استفاده  هاي طبیعی و جهش ها براي ایجاد تمایز بین حالت تغییرات ایجاد شده در شاخص

و مولکولی مورد هاي الکترونیکی  به این ترتیب توانستیم تاثیر جهش ژنتیکی را روي شاخص کردیم.

  بررسی قرار دهیم.

  پیشنهادها 5-3
و  DNAهاي بزرگتري از  ها بعدي توالیتوان در گامهش میبرد این پژودر جهت پیشرفت و پیش 

هاي بیشتري همچون  توان از شاخص . همچنین میرا در نظر گرفت DNAاي از رشته حتی ساختار دو
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با درجه صحت و درستی  یگرفت تا بتوان نتایجهاي مختلف در نظر  سطح فرمی براي مقایسه حالت

صحت نتایج یافت شده توان  مینیز  طیف سنجی مولکولیهاي  با اجراي آزمایش دست آورد. بالاتري به

  ا سنجید.ر نتایج تئوريها با  و تفاوت آن
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Abstract 
 

Cancer is a genetic-based disease. By occurring genetic mutation, the sequence of 

organic bases in genetic codes changed and. Considering that no definitive treatment for 

this disease has yet been found, further research and further studies from different 

perspectives can provide more comprehensive information in the diagnosis and 

treatment process, leading to faster and more accurate diagnosis. 

In this study, we will investigate the effect of genetic mutations on several electronic 

and molecular features. We used Huckel theory to model the molecular structure of 

DNA. According to this theory, for different parts of the DNA we created the Huckel 

matrices. Using the Eispack library of the Fortran software, we obtained energy 

eigenvalues for each of the Huckel matrices. Then, by coding in Fortran and Matlab 

software, we created the features as dispersion sketch, density of state, group velocity 

and effective mass. eventually, using these features, we investigated HOMO and 

LUMO energy levels, energy gap and changes in these properties in some normal and 

mutated sequences.  From these studies, we concluded that the change and displacement 

in a sequence of bases lead to significant changes in energy level and other features. 

the bases sequence of the genetic code in amino acid glutamine is CAG, we obtained 

HOMO energy level is equal to 1.3627 ev, whereas, if the sequence changes to CCG, 

the HOMO energy level is changed to 1.3935 ev. Therefore, such changes can be used 

to diagnose and differentiate between the structure of DNA that is mutated and the 

structure that is not mutated and is healthy. 

 

 
Keywords: Cancer, Genetic mutation, Energy band Structure, Huckel matrix, Energy 
gap 
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