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سازي به کمک شبیهاریگامی  DNAنانولوله  ی نانومحموله پروتئینی رويمحافظتبررسی نقش 

 دینامیک مولکولی
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 چکیده

دارو بسیار مورد توجه هستند. مسئله پایداري و ها از جمله انتقال دلیل کاربردهاي متنوع و گسترده آنها، بهاریگامی از جمله نانولوله DNAساختارهاي 

اریگامی در حضور  DNAاریگامی در مقابل تغییرات محیطی، یک چالش مهم و قابل توجه است. در این مقاله، پایداري نانولوله  DNAهاي محافظت از نانولوله

سازي دینامیک مولکولی بررسی شده است. براي دماهاي متفاوت با استفاده از شبیهها در منفی درون آن با بار مثبت و محموله پروتئینی با بار محموله پروتئینی

ها در نظر گرفته شده و سپس اریگامی، در سه مقطع ابتدا، وسط و انتهاي نانولوله DNAآوردن نتایج کمی، نقاط مشخصی روي هر مارپیچ نانولوله دست به

مثبت سبب افزایش پایداري و با بار طی زمان مشخص محاسبه شده است. نتایج نشان داد، حضور محموله صورت میانگین در فاصله هر دو مارپیچ مجاور به

تواند به عنوان ابزاري براي  می مثبت با بار اریگامی شده است. در نتیجه محموله پروتئینی DNAمنفی سبب کاهش پایداري نانولوله با بار حضور محموله 

تواند در طراحی نانولوله به عنوان حامل دارو مهم و اساسی  می ي دمایی محیط بکار برده شود. این مسالهها می در برابر تنشاریگا DNAمحافظت از نانولوله 

  باشد.

 .RMSD، کدنانو، سازي دینامیک مولکولی، پایدارياریگامی، نانومحموله پروتئینی، شبیه DNAنانولوله  :کلیدي هاي واژه

  

 

Investigating the protective role of protein nanocargo on DNA Origami nanotube using 
molecular dynamics simulation 

  
Department of Mechanical and Aerospace Engineering, Hakim Sabzevari University, Sabzevar, 
Iran M. Sazvar  
Department of Mechanical and Aerospace Engineering, Hakim Sabzevari University, Sabzevar, 
Iran R. Hasanzadeh Ghasemi  

  

Abstract 
DNA origami structures such as nanotubes, due to their diverse and extensive applications including drug delivery, are highly 
regarded. The issue of stability and protection of DNA origami nanotubes against environmental changes is a significant and 
noteworthy challenge. In this paper, the stability of DNA origami nanotubes in the presence of positively charged protein cargo and 
negatively charged protein cargo inside them has been investigated at different temperatures using molecular dynamics simulation. 
To obtain quantitative results, specific points on each helix of the DNA origami nanotube have been considered at three sections: the 
beginning, the middle, and the end of the nanotubes. Then, the distance between each adjacent pair of helices has been calculated as 
an average over a specific period of time. The results indicate that the presence of a positive cargo increases the stability, while the 
presence of a negative cargo decreases the stability of the DNA origami nanotube. Consequently, positive protein cargo can be 
utilized as a tool to protect DNA origami nanotubes against environmental thermal stresses. This finding could be crucial in the 
design of nanotubes as drug carriers. 

Keywords: DNA origami nanotube, Protein nanocargo, Molecular dynamics simulation, Stability, caDNAno, RMSD. 

  

 

   مقدمه - 1

تواند می DNA، آلیبا توجه به فعل و انفعالات خاص بازهاي 

ساختارهاي مختلف در مقیاس نانو باشد. پیشنهاد  ایجادمبنایی براي 

زمینه  1982در سال  1سیمن داسید نوکلئیک توسط ن خاص اتصال

، DNA نانوفناوري. در طول تاریخچه ]1[ را آغاز کرد DNA نانوفناوري

شامل تنها  DNAاولین ساختارهاي  رخ داده است. قابل توجهی تحولات

 ایجاد DNAپیچیده  بوده و اکنون ساختارهاي DNAچند رشته 

 . از زمان]2[ تشکیل شده است DNA رشتهکه از صدها  شود می

                                                             
1 Ned Seeman 

هاي زیادي براي ساخت نانوساختار  روش ،DNA نانوفناوريپیدایش 

DNA  است. گزارش شدهDNA یک روش آسان و سریع براي  2اریگامی

این  در حال حاضر. ]4, 3[است  DNAایجاد ساختارهاي بسیار متنوع 

در مقیاس نانو  DNA ساختارهايترین روش براي تولید  تکنیک، متداول

توجه زیادي را به خود جلب  ،معرفیاریگامی از زمان  DNA .]5[است 

هاي تحقیقاتی مورد استفاده قرار کرده است و در بسیاري از زمینه

 . ]7, 6[است  گرفته

DNA 2006بار توسط روتموند در سال  اریگامی که براي اولین 

به  3اي بلندرشتهژنوم ویروسی تک DNA، با تا کردن ]8[شد  معرفی

                                                             
2 DNA Origami 
3 Scaffold 
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هاي اشکال دلخواه با استفاده از صدها الیگونوکلئوتید کوتاه که رشته

اریگامی،  DNA. در واقع، تکنیک ]6[گیرد هستند، شکل می 1منگنه

یک استراتژي کارآمد براي مهندسی نانوساختارهاي پیچیده با اشکال 

 . ]10, 9[کند ارائه می ،لخواهد

اي  عنوان وسیله به DNA نانوفناورياریگامی در  DNAهاي  نانولوله

توانند به عنوان نانوجزء استفاده  براي ایجاد ساختارهاي متنوعی که می

، هندسه، DNAبا توجه به توالی  .]12, 11[اند  شوند، ظهور کرده

اریگامی، این ساختارها  DNAهاي هاي نانولولهساختار و دیگر ویژگی

کاربرد  DNAهاي . نانولوله]13[توانند عملکرد مناسبی داشته باشند می

اند اي در بارگیري محموله، تحویل دارو و بیوراکتورها نشان دادهگسترده

رسد یک گزینه عالی براي مهار اریگامی به نظر می DNA. نانولوله ]14[

هاي  . این نانولوله]15[ها درون حفره نانولوله باشد و کنترل نانومحموله

DNA  نسبت بهDNA تر هستند و در برابر  اي، سفت تک یا دو رشته

یین و  2008. در سال ]16, 11[باشند تر می تخریب آنزیمی نیز مقاوم

 DNAوسیله روش را به DNAهاي لولهنانو ران، اولین ایده ساخت همکا

تایی، 6تایی، 5تایی، DNA 4لوله نانو  7ها  اریگامی مطرح کردند. آن

   .]15[تایی را ساختند  20تایی و  10تایی، 8تایی، 7

، پایدار بودن DNAیکی از الزامات رایج در کاربرد نانوساختارهاي 

. بنابراین محافظت از ]17[ استها در شرایط فیزیولوژیکی آن

ها هاي ساختاري آنفظ ویژگیمنظور حاریگامی به DNAساختارهاي 

. به دنبال ]18[هاي مختلف، یک چالش بزرگ است در محیط

هاي  نبوه و همچنین توسعه استراتژيهاي اخیر در تولید ا پیشرفت

فیزیولوژیکی، کاربرد نانومواد  سیالاتمتعدد براي تثبیت ساختارها در 

پزشکی در حال بررسی  براي کاربردهاي زیست اریگامی DNAمبتنی بر 

ها پایداري خود را  تواند در طیف وسیعی از محیط می DNA. ]19[است 

ها حفظ کند تواند اطلاعات ژنتیکی را در طول قرنو می حفظ کند

  pH رها به عنوان مثال، نوکلئازها، تغییوجود آنزیم ؛ اما]21, 20[

توانند بر پایداري محلول، قدرت یونی و دما از عواملی هستند که می

ها آسیب اریگامی تأثیر بگذارند یا حتی به آن DNAساختارهاي 

  . ]23, 22[برسانند 

اریگامی، منجر به  DNAهاي متعدد در ساختارهاي وجود رشته

با بار  DNAشود. علاوه بر این، ها میدر آن DNAتعداد زیادي شکاف 

ترواستاتیکی اریگامی، منجر به دافعه الک DNAمنفی متراکم در ساختار 

هاي دو ظرفیتی (معمولا  شود که معمولاً با حضور کاتیون قوي می

Mg2+ دما یک پارامتر ]23[شود  مولار) خنثی می در محدوده میلی .

اریگامی  DNAاریگامی است. ساختارهاي  DNAمهم در زمینه پایداري 

بینند. در دماهاي پایین، معمولاً در دماهاي بالا آسیب قابل توجهی می

  . ]24[ر بمانند ها پایداتواند تا سالاریگامی می DNAساختارهاي 

 DNAهاي زیادي براي افزایش پایداري در ساختارهاي روش

هاي پوششی ها، استراتژياند. از جمله این روشاریگامی توسعه یافته

 DNAباشند. پوشش نانوساختارهاي هاي پروتئینی میمانند پوشش

تواند لوگیري کند و میها جتواند از تخریب آنها میاریگامی با پروتئین

. ]25, 5[یک عامل کلیدي در افزایش پایداري این ساختارها باشد 

هاي پروتئینی بر پایداري چندین پژوهش در رابطه با اثر پوشش

                                                             
1 Staple 

ها در ادامه اند که برخی از آناریگامی انجام شده DNAساختارهاي 

  شوند. بیان می

هاي کپسید  کاستیاینن و همکاران از پروتئین 2014در سال 

هاي  توانند از طریق برهمکنش استفاده کردند که می CCMV(2ویروس (

. در ]26[ند واریگامی متصل ش DNAالکترواستاتیکی روي سطوح 

 ،شده  داده  پوشش اریگامی DNA هاي دوبعدي غلظت کم، مستطیل

 DNA. مشاهده شد که پایداري ]22[شوند  کیک پیچیده می مانند رولِ

. همچنین در سال ]26[ ه استافزایش یافت هاریگامی پوشش داده شد

آمین  27و یک دندرون داراي  BSA(3از آلبومین سرم گاوي ( 2017

 DNAو با اتصال الکترواستاتیکی این ترکیب پروتئینی به  شداستفاده 

. نتایج نشان داد که گرفتاریگامی، پایداري آن مورد بررسی قرار 

اریگامی را در  DNAطور قابل توجهی، پایداري پوشش پروتئینی، به

  . ]27[بخشید  میبهبود  4برابر اندونوکلئازها

فنگ و همکاران، رویکردي موثر براي افزایش  2019در سال 

- اریگامی با یک پروتئین کاتیونی زیست DNAپایداري با پوشاندن 

از طریق تعامل  cHSA(5سازگار به نام آلبومین سرم انسانی (

اریگامی پوشش  DNAها نشان دادند که الکترواستاتیک ارائه کردند. آن

شده با این پروتئین کاتیونی در شرایط فیزیولوژیکی پایدار است داده 

مقیسه و همکاران، پایداري سه نانوحامل  2021.  در سال ]28, 17[

اریگامی را مقایسه کردند و نشان دادند که  DNAشده با روش طراحی 

ساختاري طور قابل توجهی بر پایداري ها بهتعداد و موقعیت تقاطع

  .]29[گذارد اریگامی تأثیر می DNAهاي نانوحامل

اریگامی، در این  DNAهمیت پایدارسازي ساختارهاي با توجه به ا

هاي پروتئینی به منظور افزایش پایداري نانو مورد مقاله از محموله

ها به دلیل قابلیت ویژه براي انتقال گیرد. نانولولهاستفاده قرار می

هاي مختلف، لازم است از نظر پایداري حین انتقال این محموله

د در معرض نتوانها میر واقع نانولولهها بررسی گردند. دمحموله

هاي داراي بارهاي الکترواستاتیک مختلف، پایداري ساختاري محموله

هاي متفاوتی داشته باشند. این مقاله اثر بار الکترواستاتیک نانومحموله

سازي اریگامی را به کمک شبیه DNAمثبت و منفی روي نانولوله 

 دهد.یدینامیک مولکولی مورد تحلیل قرار م

  

  ها مواد و روش - 2

وسیله دوتایی مارپیچ، به DNAاریگامی شامل شش  DNAنانولوله 

اریگامی، متشکل از  DNAنانولوله . است طراحی شده 6افزار کدنانونرم

که داربست است جفت باز آلی  374رشته کوتاه و  12یک رشته بلند، 

  . )1(شکل  باشدمی 7تقاطع 11ها داراي و رشته

                                                             
2 Cowpea Chlorotic Mottle Virus 
3 Bovine Serum Albumin 
4 Endonucleases 
5 Cationic Human Serum Albumin 
6 caDNAno 
7 Crossover 
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نمایش  وافزار کدنانو اریگامی در نرم DNAطراحی نانولوله  -1شکل 

  افزار پایمولنانولوله در نرم

  

، ترکیبی از آمینواسیدهاي لیزین و آرژنین است مثبت نانومحموله

  باشد:و توالی آن به صورت زیر می
LYS- ARG- LYS- LYS- LYS- ARG- ARG- LYS- LYS- 

LYS- ARG- ARG- ARG- LYS- ARG- LYS – ARG 
آمینواسیدهاي آرژنین و لیزین با  افزار پایمول،با استفاده از نرم

و نانومحموله  شدند جایگزیناسید و گلوتامین آمینواسیدهاي آسپارتیک

صورت زیر توالی این محموله پروتئینی به. شود می منفی بدست آورده

  است:
ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP- 

GLU- ASP– GLU- ASP- GLU- ASP- GLU- ASP  
  آورده شده است. 2ي مثبت و منفی در شکل ها نانومحموله

  

  الف) 

  ب) 

  ، ب) با بار منفیبا بار مثبت الف) نانومحموله پروتئینی -2شکل 

  

 17و  بار مثبت 17با  مثبت و منفی به ترتیب نانومحموله پروتئینی

که از قطر داخلی دو نانولوله،  nm 4/1و به قطر تقریبی  بار منفی

اریگامی در سه مقطع ابتدایی،  DNA يها تر است، درون نانولولهکوچک

لازم به ذکر است که قطر  .)3شود (شکل  می میانی و انتهایی قرار داده

 است. nm 6و قطر خارجی آن  nm 2 داخلی نانولوله 

  
 محموله پروتئینی درون آن سهاریگامی با  DNAنانولوله  -3شکل 

  

اریگامی با  DNAهاي براي نانولوله 1سازي دینامیک مولکولیشبیه

 AMBER99SBانجام و از میدان نیرویی  2افزار گرومکساستفاده از نرم

ها در است. نانولوله هاي آب استفاده شدهبراي مولکول TIP3Pو مدل 

، =nm051/13Xجعبه آب مکعب مستطیل شکلی با ابعاد 

nm080/12Y=  وnm044/30Z=  و حجم کلیnm3 62/4736  که

منظور خنثی اند. بهمولکول آب است، قرار داده شده 146919داراي 

با محموله  ،سازي محلول براي هر دو نانولوله در دو حالت بدون محموله

منیزیم استفاده  از یون منفی تئینیمحموله پروو با  پروتئینی مثبت

سازي از . براي مقید کردن تمام پیوندها در طول زمان شبیهه استشد

باشد. می 3فمتوثانیه 2و گام زمانی نیز  هاستفاده شد LINCSالگوریتم 

ها، انرژي سیستم هاي نامناسب بین اتممنظور حذف تماسهمچنین به

  . ه استکمینه شد steepest descentبا استفاده از الگوریتم 

هاي سنگین براي رساندن سازي با قیدهاي موقعیت براي اتمشبیه

است. در مرحله اول،  سیستم به حالت تعادل در دو مرحله انجام گرفته

 4پیکوثانیه 100) و در زمان NVTسازي تحت شرایط دما ثابت (شبیه

داشته شد. در ثابت نگه  V-rescale. دما توسط الگوریتم شده استانجام 

 100) در زمان NPTسازي تحت شرایط فشار ثابت (مرحله دوم، شبیه

بار  1داشتن فشار در  براي ثابت نگه Berendsen ینگپیکوثانیه با کوپل

- راي مشاهده تغییرات هر یک از نانولولهب انجام و سیستم متعادل شد.

نانولوله بدون ها در دو حالت اریگامی و بررسی پایداري آن DNAهاي 

سازي در سه دماي ، شبیهو منفی محموله و نانولوله با محموله مثبت

   .ه استانجام گرفت 5نانوثانیه 3کلوین در زمان  310و  300، 290
  

  و بحثنتایج  - 3

ي مختلف روي ها کمی و دقیق اثرات محموله  به منظور بررسی

شود.  می اریگامی، در این بخش معیارهاي مختلفی بررسی DNAنانوله 

تواند براي  می ي نانولوله است کهها یکی از معیارها فاصله بین مارپیچ

ي مختلف نانولوله و در دماهاي مختلف محاسبه و مقایسه شود. ها بخش

در ها  براي بررسی پایداري ساختاري نانولوله RMSDاستفاده از نمودار 

می اثر تواند یکی دیگر از معیارهاي بررسی ک می طول شبیه سازي نیز

   گردد. می ي باشد که در این بخش بررسی و تحلیلها محموله
  

  ها  مارپیچمیانگین فواصل  -1- 3

شده و اریگامی طراحی  DNAمنظور بررسی دقیق هر دو نانولوله به

ها و همچنین بررسی پایداري هر یک از آمده از آندستنتایج به

                                                             
1 Molecular dynamics Simulation 
2 GROMACS 
3 Femtosecond (10-15s) 
4 Picosecond (10-12s) 
5 Nanosecond (10-9 s) 
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کنار هم در نانولوله محاسبه و با  DNAها، فاصله هر دو مارپیچ نانولوله

و نانولوله داراي فاصله همان دو مارپیچ در نانولوله داراي محموله مثبت 

هاي نانولوله گذاري مارپیچترتیب شماره مقایسه گردید.محموله منفی 

بدین منظور، شش نقطه در فواصل  نشان داده شده است. 1در شکل 

 DNAانتها براي نانولوله  مکانی مشخص در سه مقطع ابتدا، وسط و

   اریگامی درنظر گرفته شد.

روي ستون فقرات  فسفرهاي فواصل مورد نظر، با اتصال اتم

درنظر گرفته  اریگامی DNA در هر مقطع نانولوله DNAهاي مارپیچ

هاي فسفر انتخاب شده در دو مارپیچ سعی شده است که اتم اند.شده

همچنین،  اشند.بابتداي نانولوله  مجاور، در یک فاصله نسبتا یکسان از

 اریگامی در نظر گرفته شدند. DNAها در مقطع داخلی نانولوله این اتم

صورت شده روي هر دو مارپیچ مجاور هم، بهسپس، فاصله نقاط انتخاب 

افزارهاي پیکوثانیه، توسط نرم 3000تا  2500میانگین در طی زمان از 

  شد.و ترسیم محاسبه  MATLABگرومکس و 

 DNAهاي نانولوله میانگین فواصل اتمی مارپیچ ،6تا  4هاي شکل

حالت  سهاریگامی در سه مقطع ابتدایی، میانی و انتهایی را براي 

مثبت و با  و نانولوله با محموله (حالت صفر) نانولوله بدون محموله

دهد. کلوین نشان می 310و  300، 290در در سه دماي  محموله منفی

شده در اکثر نمودارها، مقدار میانگین  دارهاي نشان دادهبراساس نمو

داراي  در حالتاریگامی  DNAهاي مجاور براي نانولوله فاصله مارپیچ

این مسئله، نشان از است.  محمولهحالت بدون از  کمتر، محموله مثبت

طبق نمودارها، مشاهده افزایش پایداري موضعی در این نقاط است. 

کاهش مقدار عددي میانگین  تنهانه از فواصل،شود که در برخی می

نسبت  مثبت فاصله دو مارپیچ از یکدیگر در نانولوله با محموله پروتئینی

، بلکه افزایش یافته به نانولوله بدون محموله، تغییر چندانی نداشته است

 هايبا این حال، در نمودار است و کمی ناپایداري ایجاد شده است.

  شود. ر دیده میدیگر، این کاهش مقدا

-توان گفت که محموله پروتئینی مثبت در بخشطور کلی میبه

ها نزدیک شده است، اریگامی که محموله به آن DNAهایی از نانولوله 

هایی از نانولوله که پایداري موضعی را ایجاد کرده است ولی در مارپیچ

  ها دور شده است، ناپایداري ایجاد شده است.محموله از آن

نین طبق نمودارها، براي هر سه مقطع در هر دما مشاهده همچ

ها براي نانولوله با شود که در اکثر نمودارها، فاصله بین مارپیچمی

محموله منفی نسبت به نانولوله با محموله مثبت، بیشتر است که نشان 

دهد نانولوله در حضور محموله منفی در این نقاط، مقداري باز شده می

-اریگامی، دچار ناپایداري شده DNAاین نقاط از نانولوله است. در واقع 

-اند. در برخی از خطوط نمودارها نیز برعکس مقادیر دیگر، مشاهده می

شود که این اندازه براي نانولوله با محموله منفی نسبت به نانولوله با 

توان گفت که محموله مثبت، کاهش یافته است. با مقایسه نتایج می

هاي نانولوله موجب ایجاد ناپایداري در برخی قسمتمحموله منفی 

DNA توان گفت شود. بر اساس نمودارهاي رسم شده میاریگامی می

تواند موجب اریگامی می DNAکه محموله پروتئینی منفی در نانولوله 

هاي نانولوله در برخی از ایجاد ناپایداري شود و همچنین مارپیچ

  شوند. می ه و بازها، از یکدیگر فاصله گرفتقسمت

  الف) 

   ب)

  ج) 

هاي مجاور براي سه مقطع (الف) میانگین فواصل مارپیچ -4شکل 

اریگامی براي سه حالت  DNAابتدایی، (ب) میانی و (ج)انتهایی نانولوله 

نانولوله بدون محموله، نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله 

  کلوین  290منفی در دماهاي 
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   الف)

  ب) 

  ج) 

هاي مجاور براي سه مقطع (الف) میانگین فواصل مارپیچ -5شکل 

اریگامی براي سه حالت  DNAابتدایی، (ب) میانی و (ج)انتهایی نانولوله 

نانولوله بدون محموله، نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله 

  کلوین  300منفی در دماهاي 

  

  الف) 

   ب)

   ج)

هاي مجاور براي سه مقطع (الف) میانگین فواصل مارپیچ -6شکل 

اریگامی براي سه حالت  DNAابتدایی، (ب) میانی و (ج)انتهایی نانولوله 

نانولوله بدون محموله، نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با محموله 

  کلوین  310منفی در دماهاي 

  

  RMSDنمودارهاي  -2- 3

اریگامی،  DNAداري نانولوله یکی دیگر از معیارهاي بررسی پای

RMSD باشد که میزان انحراف میDNA  اریگامی را از ساختار اولیه آن

دهنده میزان انحراف  ، نشان7 دهد. شکلبر حسب زمان نشان می

نانوثانیه در سه دماي  3اریگامی از ساختار اولیه در زمان  DNAنانولوله 
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بدون محموله،  DNAکلوین براي سه حالت نانولوله  310و  300، 290

  در حضور محموله پروتئینی مثبت و در حضور محموله پروتئینی است. 

کلوین، مقدار  290شده، در دماي داده  براساس نمودارهاي نشان

انحراف از ساختار اولیه براي نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله 

بسیار نزدیک بهم است؛ اما در انتها، میزان انحراف از ساختار مثبت، 

اولیه براي نانولوله با محموله مثبت، اندکی نسبت به نانولوله بدون 

مربوط  RMSDکلوین، نمودار  300است. در دماي  محموله بیشتر شده

تر به نانولوله با محموله مثبت نسبت به نانولوله بدون محموله، پایین

نانوثانیه  4/2نانوثانیه تا زمان حدود  2ا در زمان نزدیک به است؛ تنه

 RMSDبراي نانولوله با محموله مثبت نسبت به نمودار  RMSDنمودار 

براي نانولوله بدون محموله به مقدار بسیار کمی افزایش یافته است؛ اما 

تر از براي نانولوله با محموله، پایین RMSDنانوثانیه،  4/2پس از زمان 

RMSD  .نانولوله بدون محموله است  

 2تا  5/0شود که بین زمان کلوین مشاهده می 310در دماي 

نانوثانیه، میزان انحراف از ساختار اولیه براي نانولوله در حضور محموله 

پروتئینی مثبت، مقدار کمی نسبت به نانولوله بدون محموله، بیشتر 

یابد. ختار اولیه، کاهش مینانوثانیه، انحراف از سا 2شود؛ اما پس از می

RMSD  کلوین براي نانولوله بدون محموله شیب  310در دماي

  نانولوله با محموله مثبت دارد. RMSDبیشتري نسبت به 

با محموله  کلوین 290در دماي  براي نانولوله RMSDهمچنین  

براي  RMSDمنفی در زمان انتهایی، به مقدار بسیار کمی نسبت به 

است؛ اما هر دو نمودار نسبت به حموله مثبت افزایش داشته نانولوله با م

نمودار مربوط به نانولوله بدون محموله، اندکی بالاتر است. براي دماي 

براي نانولوله با محموله  RMSDنانوثانیه،  5/2کلوین، از زمان  300

نانولوله با محموله مثبت افزایش یافته است. در  RMSDمنفی نسبت به 

کلوین، نانولوله با محموله منفی علاوه بر این که انحراف  310دماي 

بیشتري از ساختار اولیه خود نسبت به نانولوله با محموله مثبت دارد، 

  باشد.نمودار آن داراي شیب بیشتري نیز می

  

  الف) 

  ب) 

  ج) 

اریگامی براي سه  DNAبراي نانولوله  RMSDنمودارهاي  -7شکل 

حالت نانولوله بدون محموله و نانولوله با محموله مثبت و نانولوله با 

  کلوین 310و (ج)  300، (ب) 290محموله منفی در دماي (الف) 

  

  گیري نتیجه - 4

اریگامی براي سه  DNAبه بررسی پایداري نانولوله  مقالهدر این 

حالت بدون محموله، در حضور محموله پروتئینی مثبت و در حضور 

محموله پروتئینی منفی در سه دماي مشخص پرداخته شد. براساس 

دست آمده مشاهده شد که در حضور محموله مثبت، در بیشتر نتایج به

نقاط نانولوله، پایداري موضعی حاصل شده است و شکل ساختاري در 

اط نیز تاحدودي حفظ شده است. اما نتایج نشان داد محموله این نق

هاي زیادي از نانولوله پروتئینی منفی موجب کاهش پایداري در بخش

DNA هاي انجام شده در این زمینه میاریگامی شده است. پژوهش-

ها در عنوان نانوحاملاریگامی به DNAهاي توانند عملکرد نانولوله

بود بخشند. در واقع در صورت استفاده از کاربردهاي زیستی را به

اریگامی به عنوان حامل دارو، وجود بار الکترواستاتیک  DNAنانولوله 

شود ساختار نانولوله پایداري لازم را  می منفی در محموله دارویی سبب

تواند ساختار  می نداشته باشد و از طرفی مثبت بودن محموله دارویی

  موله هم پایدارتر نماید.نانولوله را از حالت بدون مح
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