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  دهيچك

 ـ سـاختار  رسـاله  نيا در  مطالعـه  تهيدانـس  ينمـا  تـابع  يتئـور  از اسـتفاده  بـا  يا ان يد متفـاوت  يهـا  زوفـورم يا يالكترون

 در هـستند  يمتفـاوت  ونيلاس ـيكور يانـرژ  تـرم  يدارا كي ـ هـر  كـه  متفـاوت  ينمـا  تـابع  سـه  يري ـگ كار به با. است شده

 وزيــفيد جــز رنــدهيبرگ در كــه هيــپا مجموعــه و آن از اســتفاده بــا ســپس و گــشته انتخــاب نمــا تــابع مناســب فــرم ابتــدا

  .گشت محاسبه آنها يانرژ سطح و يمولكول يها تاليارب عيتوز يچگونگ باشد يم موج تابع

ــد نــشان گرفتــه صــورت مطالعــات ــتوز يچگــونگ كــه دادن ــه كــه مطالعــه مــورد ديــنوكلئوت يد دو در هــا تــاليارب عي  ب

 ـ و نيتوزيس ـ-نيگـوان  صورت  از يمختلف ـ يهـا  بخـش  و بـوده  متفـاوت  يا ان دا فـرم  سـه  در باشـند  يم ـ نيم ـيت-نيآدن

-قنـد  سـتون  گـرفتن  نظـر  در تي ـاهم نيهمچن ـ يبررس ـ ني ـا در.ردي ـگ يم ـ بـر  در را فـسفات -قنـد  ستون و ها باز جمله

  .ديگرد مطالعه است شده لحاظ ستون كه يزمان با سهيمقا سپس و بخش نيا حذف با تفسفا

 نيمــيت-نيآدنــ و نيتوزيســ-نيگــوان يهــا ديــنوكلئوت يد در يمولكــول يهــا تــاليارب عيــتوز كــه دادنــد نــشان مطالعـات 

 يهـا  بـاز  يور بـر  ب فـرم  در هـا  تـال يارب. باشـد  يم ـ متفـاوت  مختلـف  يهـا  فـرم  در شـان  يدگي ـگزيجا و بوده متفاوت

 ـ بي ـترت بـه  كـه  انـد  شـده  دهي ـگزيجا نيتوزيس و نيگوان  را يمولكـول  تـال يارب نيتـر  نيپـائ  و شـده  اشـغال  تـال يارب نياول

ــ شــامل ــا. شــوند يم ــاليارب ني ــرم در هــا ت ــگزيجا يدارا يز ف ــاوت يدگي ــوده يمتف ــب و ب  را فــسفات-قنــد ســتون شتري

  .شود يم شامل

 ـتـال هـا در فـرم آ كـم     يع اربي توز يچگونگ  ـ يش شـب يو ب ر ي ـز در گي ـن تفـاوت كـه سـتون را ن   ي ـ باشـد بـا ا  ي م ـيه فـرم ب

تـال هـا و فاصـله       ي ارب ي سـطوح انـرژ    ي صـورت گرفتـه بـر رو       ي هـا  يبررس ـ.  باشـد  ي اش متفاوت م ـ   يكرده و سطوح انرژ   

ن ســه فـرم نــشان  ي ـ در اي خـال يتـال مولكــول ين اربين تـر ي اشــغال شـده و پــائ يتـال مولكـول  ين اربين بــالاتري مـاب يانـرژ 

محاسـبات  .  باشـد  ي م ـ ي و ا  ي حـد واسـط دو فـرم ز        يانـه بـوده و بـه نـوع        ي م يداري ـت پا ي وضـع  ي دارا يدهد كه فرم ب   يم

.  دهـد  ي را نـشان م ـ    يت صـلب تـر    يشتر بـوده و وضـع     ي ـ از همـه ب    ي در فـرم ز    يانجام شده نشان دادنـد كـه فاصـله انـرژ          

فاصـله  .  كنـد  ير م ـ ي ـفـسفات را درگ   -دشتر سـتون قن ـ   ي ـ اسـت كـه ب     ين سـاختار بـه نحـو      ي ـتـال هـا در ا     ي ارب يدگيگزيجا

ن سـاختار   ي ـن مقـدار بـوده و احتمـال جـدا شـدن الكتـرون و حركـت آن در ا                   يتـال هـا كمتـر     ين ارب ي ماب ي در فرم ا   يانرژ

 جهـت   ي مناسـب  يداي ـن سـاختار را بـه كاند      ي ـ توانـد ا   ي انجـام شـود كـه م ـ       يشتري ـ رسـد كـه بـا سـهولت ب         يبه نظـر م ـ   

  .ل كندي تبديت سنجيمطالعات هدا
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   مقدمه

گذرد، ولي در طـول ايـن          توسط واتسون و كريك مي     DNAقريب به نيم قرن از كشف ساختار             

با .  توجه دانشمندان به اهميت اين مولكول در حمل اطلاعات ژنتيكي معطوف بوده است              مدت عمده 

تحقيقـات   و كول نيز مورد توجه قرار گرفته    هاي ديگري از اين مول      اين وجود در چند سال اخير جنبه      

 DNAهـاي الكترونيكـي       يكي از مهمترين اين تحقيقات، بررسي ويژگي      . روي آن آغاز گرديده است    

 از  DNAهـايي از      ويژگـي . ي باشـد   بيولوژيكي و تكنيكي حائز اهميت م      باشد كه از دو نقطه نظر       مي

لي  بـا هـر تـوا      DNAتوانايي سنتز      ،   DNAهاي    قبيل؛ اتصال به شدت اختصاصي ما بين تك رشته        

 سرهم شدگي، ايـن مولكـول را تبـديل بـه كانديـداي مناسـبي جهـت           -مورد نظر و خصوصيت خود    

  .استفاده در الكترونيك مولكولي كرده است

در واقع پيشرفت صنعت الكترونيك در چند دهة گذشته به هر چه بيشتر كوچك كردن قطعـات           

اسطة آنهـا كامپيوترهـاي هـر چـه قـويتر           تر وابسته بوده است تا به و        و ابداع مدارهاي مجتمع فشرده    

هاي ذاتي وجود دارد كه مانع از پيشرفت سـريع دلخـواه              البته در اين رابطه محدوديت    . ساخته شوند 

مهمترين مسئله در اين رابطه اين است كه كوچك سازي مقيـاس قطعـات              . در اين زمينه شده است    

در واقـع در وسـايل الكترونيكـي        . كنـد   يدر محدودة نانومتر با قوانين اساسي فيزيك تداخل پيـدا م ـ          

در باند مجـاز    هاي متحرك     امروزي كه بر اساس تكنولوژي سيليكون هستند اطلاعات توسط الكترون         

با اين وجود، زماني كه ابعاد تا حد        . باشد   هادي مي   شود كه براساس ساختار باند نيمه       انرژي حمل مي  

 discrete energy)بـه سـطوح انـرژي مجـزا    شـوند و بانـدهاي انـرژي تبـديل      نانومتر كوچك مي

levels)گردد اء جايگزيدگي ميند، اثر همبستگي كوانتومي سبب القگرد  مي.  

بنابراين ادامة روند كوچك سازي مدارات مجتمع و ديگر قطعات به در نظر گرفتن آثار كوانتومي كـه             

اسي الكترونيك مولكولي، كه    در واقع ايدة اس   . كنند وابسته است    در مقياس نانومتري اهميت پيدا مي     

DNA    ها به عنوان سيم، سـوئيچ، همـسوساز و        شود، توانائي استفاده از تك مولكول        در آن مطرح مي

  . ]1-5 [حافظه است
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ايدة مهم ديگري كه در الكترونيك مولكولي مطرح است تغيير رهيافت ساخت قطعـات از اسـتراتژي                 

اسـت كـه در آن، كـل سيـستم از واحـدهاي             (bottom-up)بالا به پائين به استراتژي پائين به بالا         

، سـاختار پـذيري و خـود سـرهم      (recognition)هاي تـشخيص  اي كوچكي با ويژگي سازندة پايه

در اين رابطه كانديداهاي متفاوتي وجود دارند كه بر روي هر يـك تحقيقـات               . شود  شدگي، ايجاد مي  

هـا و     هاي بيولوژيكي بزرگ، نانوتيوب     ، مولكول مرهاي آلي كوچك    شود؛ از قبيل پلي     وسيعي انجام  مي   

  . ها فولورن

 و  DNAجـايي بـار در        گيرد، موضوع جابه    شماري كه در اين موضوع صورت مي        درميان تحقيقات بي  

 شماري در جامعة علمي  شده اسـت         هاي بي    باعث بحث  DNAايدة امكان ساخت ابزارهايي براساس      

]9-6[.  

 

  ولي در الكترونيك مولكDNAهاي منحصر به فرد  ويژگي) 1-1

: اسـت    داراي دو ويژگي منحصر به فرد و جالـب توجـه             DNAاز نقطه نظر الكترونيك مولكولي           

قابليـت  . (self assembly) و خود سـرهم شـدگي   (recognition)قابليت شناسايي يا تشخيص 

هـاي    خابي با مولكـول   شناسايي مولكولي عبارت است از توانائي يك مولكول در تشكيل پيوندهاي انت           

وصيات ســاختاري  براســاس اطلاعــات ذخيــره شــده در خــص ايــن ويژگــي. ديگــر يــا بــا سوبــستراها

چند دليل نقش بـسيار مهمـي       فرايند شناسايي مولكولي به     . باشد  ش كننده مي  هاي برهم كن    مولكول

ع از واحـدهاي  پيشبرد ساخت ابـزار مـورد نظـر و مـدارات مجتم ـ    ) 1: (كند   مولكولي ايفا مي در ابزار 

كنتـرل پاسـخ بـه      ) 3(هاي ابـر مولكـولي و         قابليت قراردادن زيرواحدها در آرايه    ) 2(سازندة ابتدائي،   

ها در خودسازماندهي خودبـه       خودسرهم شدگي كه عبارت است از توانائي مولكول       . تحريكات خارجي 

توانـد    شـدگي مـي   خود سرهم   . باشد  هاي بهينه ساختار مي     خودي از عوامل ساخت و طراحي سيستم      

الس و بـر هـم      روهم در حالت مايع و هم در حالت جامـد، بـه واسـطة پيونـدهاي هيـدروژني، و انـد                    

 بـا   DNAرسـد كـه       به نظر مـي   . سيون فلزي انجام شود   ورديناطبي، و يا به واسطه كئ     هاي دوق   شنك
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ابـزار  توجه به دارا بودن دو ويژگي قابليت تشخيص و خود سرهم شـدگي كانديـداي مناسـبي بـراي      

ي چشمگيري كـه در كنتـرل       ها  البته، به رغم پيشرفت   . ]10-12[باشد  الكترونيكي در مقياس نانو مي    

، هنوز اختلاف ]13-17[و جفت كردن اين مولكول با فلزات صورت گرفتهDNA گي خودسرهم شد

 DNAهاي كنترل كنندة حركت بار در سـاختار           نظر عميقي پيرامون فهم رفتار الكتريكي و مكانيزم       

  . ]18[وجود دارد

تواند به صورت يك هادي براي انتقال   ميDNA بود كه پيشنهاد شد 1962 بار در سال يناول     

چندي بعد . ]19[كترون، در راستاي محور جفت بازهاي كومه شده، در نظر گرفته شودسريع ال

 توسط DNA هايي در دماي پائين صورت گرفت كه نشان داد هدايت پذيري القاء شده در آزمايش

 DNAزدة اطراف  هاي بار به شدت متحرك در لاية آب يخ اشعه در واقع به علت حركت حامل

جايي بار  در حقيقت علاقة جامعة پرتوشناسي به مشكل جابه. ]20[باشد تا مربوط به جفت بازها مي

 كه هدف اصلي آن باز گوانين DNAشود به پديدة آسيب اكسيداتيو   مربوط ميDNAدر 

  . ]21[شدبا مي

هـايي بـين    هاي متفاوتي تسري يافته كه اغلب رده جايي بار به حوزه     امروزه علاقه به موضوع جابه         

بـار   (holeجـايي الكتـرون يـا     هاي صورت گرفته در جابه مثلاً با توجه به آزمايش   . باشند  اي مي   رشته

با سـرعتي   ا سرعت بالاي الكترون     هاي منتشر شده مبني بر انتقالِ ب        در اثر القاء پرتو و گزارش     ) مثبت

 توجـه   -DNA بين يك دهندة الكترون و يك پذيرنـده در طـول             -كه تقريباً مستقل از فاصله است     

  .]22-25 [بسياري از شيمي دانها به اين موضوع جلب شده است

 از 'wire like' ممكن اسـت رفتـاري   DNA دادند كه  شواهد به دست آمده از اين دست نشان     

صورت گرفته كه در دهة گذشـته صـورت گرفتـه و            هاي    با توجه به آزمايش   . ]26[نشان دهد خودش  

 مطـرح شـده اسـت       DNAبار در طول    جايي    هاي متعددي براي جابه     م   مكانيز ،هاي در دست    گزارش

هـاي سـاختاري كلـي سيـستم تحـت بررسـي وابـسته                كه به وضعيت انرژتيك توالي بازها و ويژگـي        

 2 (Multi(Single Step superexchange  ) 1: (ها عبارتند از  انيزماين مك. ]27-28[هستند


