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  چکیده

 کـه  با استفاده از نظریه تابعی چگالی بررسی شد. این کار نشان داد )Cu2O-GS( اکسید مسگرافن آلاییده به  جذب آدنین و گوانین بر صفحات گرافن خالص و     

هـاي  اتـم  و گرافن-اکسید مسپیکربندي  همچنین کند.گرافن خالص شناسایی می در مقایسه با يبسیار قو با جذب آدنین و گوانین را ،گرافن -نانوساختار اکسید مس
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Abstract  

 

     Adsorptions of adenine and guanine on pure, and Cu2O decorated graphene sheets (Cu2O-GS) were 
investigated, using density functional theory. This work revealed that the Cu2O-GS nanostructure were more 
highly sensitive to adenine and guanine adsorption than that of pristine graphene sheets. Also, the Cu2O-GS 
configuration displayed the strongest interaction with carbon atoms of adenine and guanine molecule. 
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   قدمهم

نانوحسگرها یکـی از ابزارهـاي اساسـی بـراي شناسـایی مـواد            

در ســال هــاي اخیــر تــلاش بــراي تولیــد زیســت  .زیســتی اســت

حسگرهاي مبتنی بر فناوري نانو توسـعه چشـمگیري یافتـه اسـت.     

سه ویژگی عمده این نوع حسـگرها   بالا سرعت، دقت و حساسیت

 نی،شـکی و درمـا  در علـوم پز رود. زیسـت حسـگرها   به شمار مـی 

کنتـرل محـیط    ی،حمل و نقـل هـوای   فیزیک، شیمی، ژي،بیوتکنولو

ــد   ــاربرد دارن ــی ک ــت و ایمن ــی از  . ]1[زیس ــواع مختلف ــاکنون ان ت

 1اسـید  نوکلئیک ریبو  دئوکسی زیستی براي شناسایی ينانوحسگرها

)DNA(، 2سیدا نوکلئیک ریبو )RNA(بعنـوان دو   گوانین و ، آدنین

 ، اسید نوکلوئیک، قنـد خـون، پـروتئین   DNAاي تا از ترکیبات پایه

براي ساخت زیست حسگرها . ]2-4[انددهساخته ش اسیدهاي آلیو

                                                                        
1 Deoxyribonucleic acid 
2 Ribonucleic acid 

بـر اکسـید مـس،     هاي مبتنـی رنـانو سـاختا   ماننـد ترکیباتی تاکنون، 

حسـگر مـورد    بعنـوان زیسـت   اکسـید روي  و اکسید مس -پلاتین

و تولیـد  در دهه اخیـر بـا شناسـایی     .]5-7[استفاده قرار گرفته است

هـا  به فرد ایـن سـاختار دو بعـدي تـلاش     گرافن و خواص منحصر

در براي استفاده از گرافن بعنوان زیست حسگر نیـز آغـاز گردیـد.    

زیست حسگرهاي فراوانی بر پایـه گـرافن سـاخته     ها،طی این سال

بـراي   ضـعیفی شده است. از آنجـایی کـه گـرافن خـالص قابلیـت      

تاً عمـد ] 3[دارد نینآدنین و گوا هاي زیستی از جملهشناسایی سلول

و اکسـیدهاي فلـزي بـراي سـاخت      هااز گرافن آلاییده شده به اتم

 بر اسـاس مقـالات منتشـر شـده،    شود. زیست حسگرها استفاده می

اکسید مس، اکسید  هاي پلاتین، مس، طلا،گرافن آلاییده شده به اتم

 قند خون، براي شناسایی لیاژيمواد آ نیکل و اکسید لادیوم،اپ ي،رو

بکار گرفتـه شـده   نزیم شناسایی آ تشخیص پروتئین و ،هافت کشآ
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نتایج تحقیقات حکایـت از قابلیـت بـالاي ایـن ترکیبـات       .]2[است

  هاي زیستی دارد.مبتنی بر گرافن براي شناسایی سلول

فن و نیمــه رســاناي در ایــن مقالــه بــا توجــه بــه خــواص گــرا     

بعنـوان یـک    گـرافن -مـس داکسـی )، نانوسـاختار  Cu2O( مساکسید

و  3آدنــین( DNAزیســت حســگر بــراي شناســایی ســاختار پایــه 

نظریه تابعی چگالی ) بررسی شد. محاسبات لازم بر اساس 4گوانین

از چهـار پایگـاه آدنـین،     DNA از آنجـایی کـه   انجام شـده اسـت.  

در هاي اصـلی  تفاوت و شده است سیتوزین، تیمین تشکیل گوانین،

دو  ز طریـق ا شـرایط مختلـف،   در DNAعملکرد و واکنش سـاختار  

و بروز هر گونـه تغییـرات    شودمشخص می آدنین و گوانینساختار

هـاي  غیر طبیعی و یـا جهـش در ایـن سـاختارها نشـان از بیمـاري      

اثـرات جـذب آدنـین و     به بررسـی بر این اساس  .]4[تاسمختلف 

 .گـرافن پرداختـه شـده اسـت     -گوانین بر نانوساختار اکسـید مـس  

 1شناسایی آدنین و گوانین در شـکل  براي  این نانوساختارشماتیک 

  نشان داده شده است.

  

  
گـوانین  وآدنینبراي شناسایی  مساکسید-گرافن شماتیک زیست حسگر: 1شکل 

  همراه با ترکیب شیمیایی این ساختارها

 

  شرایط محاسبه

هندسه اتمی و ساختار الکترونی این مجموعه از محاسبات، در      

) و با استفاده از بسط تابع DFTلی (بر اساس نظریه تابعی چگا

                                                                        
3 Adenine 
4 Guanine 

انجام  QUANTUM ESPRESSOافزاري بسته نرم و موج تخت

تقریب  از همبستگی -انرژي تبادلی براي محاسبه. ]8[شده است

انرژي جنبشی و .استفاده شد PBEتابعی با GGAشیب تعمیم یافته 

و  45قطع بسط امواج تخت، براي تابع موج و چگالی بار مقادیر 

سیستم مورد مطالعه ابریاخته گرافنی  سازي شد.بهینهریدبرگ  320

اتم) و  15آدنین ( ،اتم) 3مس ( ، مولکول اکسیداتم کربن 98با 

باشد.  براي جلوگیري از برهم کنش صفحات اتم) می 16گوانین (

 24خلا بین صفحات مجاور گرافن بر ترکیبات جذب شده، 

یري  در منطقه اول گگرالانت. همچنین نگسترم در نظر گرفته شدآ

و با  MONKHORST-PACKبندي به روش بریلوئن با مش

   ست.در نظر گرفته شده ا 6×6×1به تعداد  Kنقاط 

هـاي نزدیـک   تـرین حالـت  مجموعه محاسبات، محتملدر این      

لص و گرافن آلاییده شده شدن آدنین و گوانین به صفحه گرافن خا

رد بررسی قرار گرفته است. مطابق مس به طور جداگانه موبه اکسید

شکل سه حالت براي آدنـین و سـه حالـت بـراي گـوانین در نظـر       

 )GS( خـالص  گرافن بهینه شده ساختارگرفته شد و جذب آنها بر 

 )Cu2O-GS( ترین ساختار گرافن آلاییـده بـه اکسـید مـس    و بهینه

  .]9[بررسی شد

تفاده از با اس ـ هاي ممکنانرژي جذب سطحی براي همه پیکربندي

  ه است.محاسبه شد 1رابطه 

 )1(   )Ebind=Etotal –(EGS or Cu2O-GS +EAdenine or Guanine  

گوانین  یادنین آ انرژي کل بعد از جذب مولکول Etotalدر این رابطه 

 انـرژي کـل صـفحه گـرافن     EGS or Cu2O-GS ،زیسـت حسـگر  بر 

نین یـا  دانرژي آ EAdenine or Guanineاکسید مس  –خالص یا گرافن

  باشد.گوانین می

  

  نتایج و بحث

ابتدا به منظور اطمینـان از صـحت نتـایج محاسـبات، آدنـین و           

گوانین را به صفحه گرافن خالص نزدیک کرده و نتـایج حاصـل را   

دنـین و  آبا نزدیک شـدن  . ]2[ایممقایسه کرده با نتایج گزارش شده 

دنـین  آرافن خالص، انرژي جذب سطحی بـراي  گوانین به صفحه گ

به ترتیب  Adenine-3 و Adenine-1، Adenine-2 در سه حالت
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انـرژي جــذب  الکتـرون ولـت و     -11/0 و -08/0، -09/0مقـادیر  

ــراي  ــطحی ب ــادیر  Guanine-3و  Guanine-1 س ــب مق ــه ترتی  ب

الکترون ولت محاسبه شده اسـت. بـراي حالـت     -07/0و  -027/0

جـذب بـر گـرافن     Guanine-2وانین در وضـعیت  نزدیک شدن گ

ترین ساختار به نزدیک خالص صورت نگرفت. بر این اساس، بهینه

ــا صــفحه گــرافن    ــوازي ب ــه صــورت م ــین و گــوانین ب شــدن آدن

)Guanine-3  وAdenine-3 ( اختصاص دارد. براي این دو حالت

-توافـق مـی  در نتایج محاسبات حاضر با نتایج گزارش شـده   بهینه

   .]2[باشد

  

 
بـه صـفحه گـرافن    آدنـین گـوانین   براي نزدیک شدن التهاي مختلف :  ح2شکل 

 -آلاییده به اکسید مس و گرافن خالص و نمایش نانوساختار بهینـه اکسـید مـس   

  ).Cu2O-GSگرافن خالص (

  

 گرافن -ترین ساختار اکسید مسجذب آدنین و گوانین بر بهینه     

 -نانو حسگر اکسـید مـس   حکایت از جذب خوب این ترکیبات بر

مشاهده می شـود، آدنـین و    3گونه که در شکل گرافن دارد.  همان

تـرین حالـت   بهینهپیوند انرژي گوانین با مس پیوند برقرار می کند. 

الکتـرون   -84/0گـرافن   -آدنین بر نانوساختار اکسـید مـس  جذب 

الکترون محاسبه شـد کـه ایـن     -82/0گوانین ولت و انرژي جذب 

و برابر  7ین بر گرافن خالص بیش از در مقایسه با جذب آدنمقادیر 

  .  افزایش یافته استبرابر  11براي گوانین بر گرافن خالص بیش از 

  

  
-: ساختار بهینه حاصل از جذب آدنین وگوانین بر زیست حسگر گـرافن 3شکل 

  مس و طول پیوندها بعد از بهینه سازي ساختار.اکسید

  

آدنـین و گـوا نـین از     ،شودکل مشاهده میگونه که در شهمان     

 دهنـد کـه  نسبتاً خوبی تشکیل میبا مس پیوند هاي کربن طرف اتم

 ـ. نشان داده شـده اسـت   3طول پیوندهاي تشکیل شده در شکل  ه ب

قابلیـت ایـن    این ترتیب با جذب اکسـید مـس بـر گـرافن خـالص     

ص الدنین و گوانین در مقایسه با گـرافن خ ـ آترکیب براي شناسایی 

تار بـه عنـوان   تـوان از ایـن سـاخ   یابد و مـی افزایش چشمگیري می

  .ستفاده کردا  DNA پایهت ترکیبا حسگري براي شناسایی

  

  نتیجه گیري

و گـرافن آلاییـده    دنین و گوانین بر گـرافن آدر این مقاله جذب     

بررسی شـد. نتـایج   با استفاده از نظریه تابعی چگالی  به اکسید مس

گـرافن قـدرت زیـادي بـراي      -ساختار اکسید مـس  نانوداد، نشان 

انـرژي  شناسایی آدنین و گوانین در مقایسه با گرافن خـالص دارد.  

 -11/0تـرین حالـت   آدنین بـر گـرافن خـالص بـراي بهینـه     جذب 

 -84/0گـرافن   -الکترون ولت و انرژي جذب آدنین بر اکسید مس

در که بیش از هفت برابر قـدرت جـذب    الکترون ولت محاسبه شد

. همچنـین بـر اسـاس ایـن     گرافن افزایش یافته اسـت  -اکسید مس

الکتـرون   -07/0محاسبات انرژي جذب گوانین بر گـرافن خـالص   
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 الکترون ولت محاسبه گردید -82/0گرافن  -ولت و بر اکسید مس

. ایـن نتـایج   دهـد برابر افزایش را نشـان مـی   11که این نیز بیش از 

رافن بـه اکسـید مـس منجـر بـه      نگر آن است که آلاییده کردن گبیا

شـود و بـه   مـی  DNAافزایش قابلیت جذب گرافن براي شناسایی 

یـک  بعنـوان  را گرافن  -توان  نانوساختار اکسید مساین ترتیب می

  معرفی کرد. DNAسگر براي شناسایی زیست ح
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