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 چکیده 
  یددی ان ای دو رشته ای از نانو حفره سیلیکون نیتر  بجاییاجر زمان  ب   ممنیزی  نویاضافه کردن  اثر    بررسی  به  ستفاده از شبیه سازی دینامیك مولکولیدر این رساله با ا

نانو حفره  دی ان ای  عبور  کاهش سرعت  به منظور  این شبیه سازی  .تحت میدان پرداخته شده است  مورد بررسی قرار  تشخیص نوکلوتیدها  تزایش دق برای اف  از 
به سرعت از نانو حفره عبور می دی ان ای    ، محلول منیزیم  استفاده از  بدون  یدسیلیکون نیتر  ی از نانو حفرهان ا دی    هنگام عبور  بدست آمدهطبق نتایج    .گرفته است

و دقت تشخیص می یابد  افزایش    درصد  30  حدود   نانو حفرهی ان ای از  دزمان عبور    ،دی ان ای  سطحی  رکاهش با  و  ل منیزیممحلوبا اضافه کردن    در حالی که  کند
استفاده شده است که دی دو رشته ای    برای هدایت دی ان ای  ولت  20  اختلاف پتانسیل  اعمال  بادر این رساله از روش اعمال میدان  .  بیشتر می شودز  نوکلئوتیدها نی

 می باشد.  نانومتر 2.4قطر نانو حفره  و   9Tو 9Aاز کلان ای متش

 

Effect of Mg2+ on DNA translocation in silicon nitride nanopores  
 

Bahrami,  Navid1 
Abdolvahab, Rouhollah2 

 
1 Department of Physics,Iran University of Science and Technology, Tehran,  
2 Department of Physics,Iran University of Science and Technology, Tehran 

 

Abstract  
  

In this dissertation, using molecular dynamics simulations, the effect of adding Mg2+ on the translocation time 

of dsDNA from silicon nitride nanopores under the field is investigated. This simulation has been investigated to 

reduce the velocity of DNA passing through nanopores to increase the accuracy of nucleotide detection. 

According to the results, when DNA passes through a silicon nitride nanopore without using magnesium 

solution, the DNA passes through the nanopore rapidly, while by adding magnesium solution and reducing the 

surface charge of the DNA, the translocation time of the DNA through nanopore increase about 30% and the 

accuracy of nucleotide detection increases. In this dissertation, a field application method with a potential 

difference of 20 volts is used to conduct dsDNA, which DNA consists of A9 and T9 and a nanopore diameter of 

2.4 nm. 

  

 

   قدمه م 
سههاختار   ب یهه بههه ترت  یابیت  دس  یان ا  ید  یابی  یالهدف از تو      

 نیگههوان_نیتوزیو سهه   نیمیت_نیآدن  ی، شامل جفت بازها  یان ا  ید

تههر نقههش   عیارزان تههر و سههر  ییههها  كیهه بهها تکن  یابیهه   یاست. توال

 یمهه  نیهه دارد ، عههلاوه بههر ا  یو پزشک  یماریدر درمان ب  یریچشمگ

 یشناسهه   سههت یز  امههلتک  نیو همجن  ز وراثت ک بهتر ما اتوان به در

از   یکهه ینههانو حفههره    هیهه بههر پا  یان ا  ید  یابی  یالکند. تو   یکمك م



 

اسههت. نههانو حفههره حالههت   یابیهه   یتوال  نهیمهم در زم  یدستاورد ها

 یبالا به عنوان نسل بعد  یاتیعمل  یو توال  نییپا  نهیهز  لیجامد به دل

  [1] د.رار گرفته انمورد توجه ق یان ا یتوال د نییدر تع

از نههانو حفههره  یان ا یعبور مولکههول د ،یان  ا  ید  یتوال  نییتع  در

چههون   یعوامههل متعههدد  ریاست که تحت تههاث  دهیچیپ  اریبس  یچالش

 [3]ضخامت نانو حفره و قطههر نههانو حفههره  ،[2]طیدر مح  ونیغلظت  

ابههزار مکمههل   كیهه   ،یمولکول  كینامید  یساز  هیقرار دارد. روش شب

رسههاله ،  نیهه است. در ا هاره او حفاز ن یا ان  یمطالعه عبور د  یبرا

بهها اسههتفاده از نههانو   یان ا  ید  یتههوال  نییدر تع  یاسباتمطالعات مح

 انجام شده است.   تراتین  کونیلیحفره س

عبور  نیا شامل  ا  ی د  یك  مطالعه  ا  یان  رشته  از  یدو   متشکل 

 2.4با قطر    تراتین  کونیل یو حفره سناز نا  که  نیمیو ت  نیآدن  یبازها

ای  می عبور    ترومننا سازین  کند.  سدیمیکبا  شبیه  محلول  در  با   ر 

ر انجام می شود و بار دیگر با ثابت نگهداشتن همه غلظت یك مولا

منیزیم   با اضافه کردن محلول  به   0.6با غلظت  شرایط فقط  مولار 

 سازی را دوباره تکرار میکنیم تا اثرشبیه  محلول یك مولار سدیم  

بر کاتیون  بار  شدن  ان  اضافه  دی  ر  عبور  بای  مورد  قراررا  ر  سی 

مید  از.  دهیم الکتریکاعمال  برایان  داخل    ی  به  ای  ان  کشیدن دی 

 نانو حفره استفاده شده است. 

 

 

 

 

 روش تحقیق  
نمد به منظور شبه   یمولکول  كینامیساز د  هیرساله از شب  نیدر ا     

 سههتمیس  هیهه اول  یآماده سههاز  یاستفاده شده است. برا  ستمیس  یساز

حل کههردن  PSF , PDB یمختصات ورود لیفان ه کردآماد رینظ

 جینتهها زیو آنههال  سههتمیبههه س  ونیدر جعبه آب ، اضافه کردن    متسیس

توسههط نمههد از نههرم افههزار  یمولکول كینامید یساز هیحاصل از شب

رستم نمودارههها از اکسههل اسههتفاده شههده اسههت.   یو برا  یام د  یو

 یرابهه  ب یهه ترتبههه  TIP3Pدل و م 27چارم  روین دانیاز م  نیهمچن

 ت.اسو آب استفاده شده  یاان  ید یمدل ساز

ان   یو د  سههیلیکون نییتههراتشامل    یساز  هیساختار شب  1  شکل  در

 یشود که بههرا یم دهید یقرار داده شده در جعبه آب یرشته ا دو  یا

همچنین  1در شکل آب حذف شده اند.  یمولکول ها  شتریوضوح ب

قطر نانو   ده است.ش  مراحل عبور دی ان ای از نانو حفره نشان داده

نانومتر و ارتفاع حههدود   2.4ر حفره آن  طقنانومتر    10حدود  ره  حف

 جیتوسههط پکهه   تراتین  نکو یلیت نانو حفره س. ساخنانومتر دارد  10

گههام   50000ابتههدا    سههتمیدو س  هههرانجام شههده اسههت.    یام د  یو

اعمههال فشههار و   یبههراشود. از باروستات و ترموستات    یم  زیماینیم

 استفاده شده است.  نیکلو  297اتمسفر و  كیثابت در  یدما

م جهت    دانیاعمال  جهت    Zدر  تا  داست  ا  یحرکت  در   یان 

اختلاف   كیاز    دانی. در روش اعمال مدریجهت صورت پذ  نیهم

شده    دانیم  یساز  هیشب  یبرا  یولت  20  لیپتانس است استفاده 

 محلولآزمایش دوم یك  ر است و در  مولا  1محلول سدیم  .غلظت  

عبور تا اثر کاتیون بر زمان  می شود    فهآن اضابه  منیزیم  ر  مولا  0.6

 ود. دی ان ای بررسی ش 

قرار میگیرد در   دانوقتی در می  منفی است و  رادی ان ای دارای ب   

یون  یك  حضور  میکند  حرکت  به  شروع  میدان  عکس  جهت 

ان ای در    مثبت باردو سبب آن حرکت می کند  در محیطی که دی 

یاببار سطحی د  ن می شود کهآ نتیی ان ای کاهش  اثر د و در  جه 

   .بر دی ان ای کمتر شده و زمان عبور بیشتر شودمیدان 

 ر آن ها و تفسی   نتایج 
قسمت نتایج به دست آمده از عبور دی ان ای دو رشته ر این  د     

یون منیزیم و با  نیترات در دو حالت بدون  ای از نانو حفره سلیکون

 هیم. ارائه میدرا یون منیزیم  وجود

سیدن جعبه شبیه سازی شده که متشکل از نانو عادل ره تز بپس ا   

نیترات سیلیکون  دو حفره  ای  ان  دی  و  کلرید  سدیم  ،یون  آب   ،

حفره نانو  از  عبور  فرآیند  تیمین  و  آدنین  از  متشکل  ای    رشته 

به قطر  سیلی میدان    2.4کون  به دو سر   20نانومتر تحت  که  ولتی 

ز سیلیکون ولی ال د سواح  36)نانومتر  10حدود  ل  نانو حفره به طو 

قط  نیترات( حدود  و  به صورت  نانومتر    10ر  هست   6که  گوش 

موقیعت از دی ان ای درون نانو   شش   1اعمال می شود. در شکل  

محور  حفره   جهت  در  ی zکه  شده ها  کشیده  پایین  سمت  به  عنی 

برای    نمایش داده شده است است   ان ای سهولت مشاکه  هده دی 



 

نمودار مربوط به   است.ده  حذف ش  آن  از  نانو حفره و آب،ون ها  ی،

ای در شکل   ان  در طول حرکت دی  افت جریان  و   3و  2شدت 

نمودار مربوط به تعداد نوکلیوتید عبور کرده از دی ان ای در شکل  

 3و    2از شکل های  همان طور که    ت .نمایش داده شده اس  5و    4

است اما از  نی نکرده  ر چنداریان تغییمشخص است شدت افت ج

مشخص است که زمان عبور که در آزمایش   5و    4شکل  سه  مقای

تقریبا    0.6ل حدود  او به  ثانیه بوده  ثانیه اضافه شد  0.9نانو  ه نانو 

بی  تایج تجرکه با ن  صد اضافه شده است در  30، تقریبا حدود  است 

سطحی دن بار کم شبه دلیل  زمان عبور[2]بدست آمده تطابق دارد . 

سبب    دا کرده است کهاهش پیم ک ی دی ان ای در حظور منیزیمنف

ان ای می شوداهش سرعت دک  ان   ی  یابی دی  توالی  نتیجه  و در 

 است.  ای خیلی راحت تر امکان پذیر

 

 ها   شکل   و جدولها  

 نو حفره سیلیکون نیترات نا مراحل عبور دی ان ای از:  1شکل    

 

 

 

 Mgون حالت بد ای بر حسب زمان بر جریان دار نمو: 2شکل 

 

 
 Mgبا   نمودار جریان بر حسب زمان : 3شکل 

 

 
بر حسب  ن  : 3شکل  نانو حفره  زمان بدون حظور مودار نفوذ دی ان ای درون 

2+gM 

 

 
 Mg+2ود ه با وجحفرنفوذ دی ان ای درون نانو نمودار  : 3شکل 

 



 

 

 

   نتیجه گیری 
نانو   روالی یابی دی ان ای در حضو در هنگام تبا توجه به اینکه      

یك چالش مهم و کاهش سرعت آن حفره کنترل سرعت دی ان ای  

یونی که بتواند بار سطحی دی   افزودنو جدی محسوب می شود  

د برای کنترل سرعت دی ان د یك روش کار آمان ای را کاهش ده

ما البته  شود  ب میحسو ی  مانند .  یون های دو ظرفیتی  از  استفاده 

ومینیوم و کبالت به  تی مانند آلیمنیزیم و کلسیم و یون های سه ظرف

 . دلیل عدم حرکت دی ان ای دارای محدودیت می باشد
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