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  مقدمه -۱

 یکی زیستی حسگرهای گوناگون هایویژگی کشف برای تلاش
 و گوناگون های زمینه در هاپژوهش توسعه هایبخش ترین مهم از
 ژنوم پروژه شروع با .است مولکولی زیست علوم زمینه در ویژه به

 علوم بردیکار-ایپایه تحقیقات در عملی انقلابی که ۱انسانی
 نقشه استخراج برای تلاش آید، می حساب به پایه علوم و پزشکی
 مولکول نوکلئوتید باز و ژن زیادی تعداد شناسایی سبب ژنیتکی،
AND ژنتیکی، نقشه استخراج روش ترینمهم [.۱] استشده 

 سنجیتوالی [.3-2] است AND مولکول های رشته سنجی توالی
 بازهای ترتیب آن در که است فرآیندی ،AND مولکول

 AND مولکول از مشخص رشته هر دهنده تشکیل نوکلئوتیدی
 و نوری الکتریکی، فیزیکی، هایویژگی آشکارسازی طریق از

 از ایگسترده یمحدوده [.4] شود می تعیین بازها این مغناطیسی

                                                 
1
 Human Genomic Project (HGP)  

 تشخیص سرطان، مطالعات زمینه در پزشکی هایپژوهش
 AND مولکول سنجیتوالی از فناوری زیست و میکروبی ژنتیکی،

 از جدیدی عصر نانو، فناوری از استفاده با [.8-5] برند می بهره
 گذشته در که نانو  مقیاس در مواد آنالیز ایبر حسگرها توسعه

 زیستی حسگرهای [.4۱-9] استشده آغاز بود، غیرممکن
 سپس و شیمیایی یا فیزیکی هایویژگی برهمکنش براساس

 هانمونه آشکارسازی سبب زیستی هایخصهمش تحلیل و تجزیه
 فرآیند براساس زیستی، حسگرهای این [.۱6-5۱] شوند می

 که شوندمی تقسیم گروه چند به آشکارسازی تکنیک و برهمکنش
 گرمایی، نوری، ،پلاسمونی شدیدیت زیستی: حسگرهای شامل

  نانومواد [.۱8-۱7] هستند الکتروشیمیایی و 2یمیدان اثر ترانزسیتور
-گزینه فیزیکی، و شیمیایی فرد به منحصر های ویژگی دلیل به

 هستند. زیستی حسگرهای برای اقتصادی های

                                                 
2
 Field effect transistor (FET) 

-سیرکوم سیرکوم و کرونین-سیرکوم ،کرونین جمله از مولکولی یهاگرافین حسگری زیست هایویژگی پژوهش، این در :چکیده
 به گوسین افزار نرم با هاسازیشبیه .استگرفته قرار بررسی مورد شیمیایی هایویژگی و مولکولی ساختار اندازه، نظر  از کرونین

 از که دهدمی نشان محاسبات نتایج .استشده انجام 31G(d,p)-B3LYP/6 یپایه توابع و تابعی تحت چگالی تابعی ینظریه روش
 و بستگی، انرژی همچون فیزیکی های ویژگی لحاظ به کرونین-سیرکوم و کرونین ساختارهای دو بررسی، مورد ساختارهای

 این از توان می و شودمی پیشنهاد AND زیستی مولکول یابی توالی برای بالا، شیمیایی سختی همچون شیمیایی های ویژگی
 .باشندداشته را AND مولکول هاینوکلئوباز چهار هر تشخیص قابلیت که ساخت گرهاییحس ساختارها

 .یبستگ یانرژ ،یچگال یتابع یهنظر ،AND مولکول ینوکلئوبازها ،نیکرون یستی،ز یحسگرها :کلیدی واژگان 
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 الکتروشیمیایی-زیستی حسگرهای روی ما تمرکز ،مقاله این در
 خاطر به الکتروشیمیایی زیستی حسگرهای اهمیت علت است.

 و سادگی همچنین و بالا، حساسیت و پذیریگزینش داشتن
  زیستی حسگرهای این  عملکرد اساس است. هاآن پایین یهزینه

 الکترون یا مصرفی یون و هامولکول بین شیمیایی برهمکنش
 اندازگیری قابل الکتریکی هایویژگی در ریتغی باعث که است
  هادرمحلول یونی قدرت و پتانسیل الکتریکی، جریان مانند
 ساخت و هیهت در نانومواد گذشته، یدهه دو در [.۱9] شودمی

 الگوی توجهی قابل طور به الکتروشیمیایی زیستی حسگرهای
 اند.داده یریتغ را زیستی حسگرهای پیشرفت

  متمرکز گرافین هایویژگی روی معمول بطور پژوهشگران
 مورد گرافینی پایه هایمولکول پژوهش این در ولی شوندمی

 زیست های ویژگی پژوهش این در .اندگرفته قرار بررسی
 توالی برای مولکولی یشده محدود  گرافین ساختار سه حسگری

 است.گرفته قرار بررسی مورد AND زیستی مولکول یابی
 از بزرگتر مساحت با هایی گرافین به نسبت مولکولی هایگرافین

 جعبه در ذره مدل براساس که چرا هستند پایدارتر شیمیایی نظر
 آن انرژی گاف شود ربزرگت گرافینی یقطعه یاندازه هرچقدر
 [.20] شود می بیشتر آن 3شیمیایی نرمی نتیجه در و کوچکتر

 کار شور -2
 گرافینی ساختارهای که موضوع این روی پژوهش و بررسی برای

 را نظر مورد زیستی هایمولکول تشخیص قابلیت حالتی چه در
 محاسبات ما شودمی بهتر هاآن عملکرد صورتی چه در و دارند
 و گرافین ساختارهای سازیبهینه سپس و سازی مدل اب را خود

 سه ،پژوهش این در .کردیم شروع AND مولکول 4نوکلئوبازهای
-سیرکوم و 6نیکرونسیرکوم ،5نیکرون گرافینی پایه مولکول
 این در ،سپس است.گرفته قرار بررسی مورد 7نیکرون سیرکوم

 و مولکولی هایگرافین بین 8یبستگ انرژی محاسبات
 بهترین آن یمقایسه با تا آیدمی بدست مختلق یئوبازهانوکل

-ویژگی بستگی، انرژی بر افزون شود. مشخص تمایزگر ساختار

                                                 
3
 Chemical softness  

4
 Nucleobase 

5
 Coronene 

6
 Circumcoronene 

7
 Circumcircumcoronene 

 
8
 Binding Energy 

 کترونال  شیمیایی، سختی همچون ساختارها از دیگری های
-گرفته قرار بررسی مورد یونیزاسیون یا ۱0یونش ژیانر  و 9خواهی

 هایگرافین ونیالکتر هایویژگی یمقایسه و بررسی با .است
 و نیکرون محدودشده ساختار دو نهایت در ،شده مدل مولکولی
 خود پژوهش برای شده( احاطه نیکرون )یعنی نیکرون سیرکوم
 [.22-2۱] یمکرد انتخاب

 ۱۱چگالی تابعی نظریه از لازم هایسازیشبیه محاسبات برای
 یرافزا نرم یبسته با  لازم  های سازی شبیه است.شده استفاده
 و گرفته انجام لینوکس عامل سیستم تحت (98) نسخه گوسین
 افزار نرم از خروجی و ورودی های فایل گرافیکی تنظیم جهت
 پژوهش، این در است. شده استفاده (05) ینسخه ۱2ویو گوس
 ،بایکدیگر هااتم برهمکنش چگونگی محاسباتی توصیف برای

B3LYP ۱3هیبریدی تابعی ما انتخاب
 تابعی سه لشام که ده،بو ۱4

 است. پار و یانگ لی، همبستگی های تابعی و بک، همبستگی
 مشهور تجربی نتایج با بالا مطابقت به مذکور هیبریدی تابعی
 برای الکترونی ابر عددی سازی مدل برای ،نهایت در .است

 استشده استفاده 31G-6 یپایه توابع از نظر مورد ساختارهای
[23]. 

  نتایج -3
 هایمولکول حساسیت به پژوهش این ،کردیم ارهاش که همانطور

 از ترتیب به بررسی مورد ساختارهای که پردازدمی گرافینی پایه
 و نیکرون سیرکوم ن،یکرون مولکول سه بزرگ به کوچک یاندازه

 فرمول دارای ترتیب به که باشندمی  نیکرون سیرکوم-سیرکوم
 بهینه رساختا هستند. 24H96C و 12H24C، 18H54C شیمیایی

 :استآمده ۱جدول در شده یاد مولکولی های گرافین یشده

 

                                                 
9
 Electron affinity 

10
 Ionization Energy 

11
 Density functional theory (DFT) 

12
 GaussView 

13
 Hybrid functional  

14
 Becke, three-parameters, Lee-Yang-Parr   
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 .نیکرون سیرکومسیرکوم و نیکرون سیرکوم ،نیکرون گرافینی پایه هایمولکول ساختار ترتیب به راست به چپ از  ۱جدول.

C24H12 C54H18 C96H24 

 

 

 

 

 

 
 نیکرونسیرکوم -سیرکوم نیکرونسیرکوم  نیکرون

 

 با نظر مد مولکول سه ی بهینه ساختار به مربوط انرژی سطح
 هایداده که استشده محاسبه چگالی تابعی ی نظریه از استفاده

 برای ،زیر جدول در است.آمده 2جدول در انرژی مهم ترازهای
 همچون اطلاعاتی ،بررسی مورد مولکولی هایگرافین

۱5
HOMO ترینپایین و شده اشغال اوربیتال بالاترین یعنی 

۱6 یعنی خالی اوربیتال
LUMO دو این بین گاف نهایت در و 

 است: آمده شودمی بیان GapL-H با معمول بطور که اوربیتال

 (eV) برحسب ،GapL-H گاف و HOMO، LUMO ترازهای مقادیر 2جدول.
 گرافینی. پایه هایمولکول برای

H-LGap LUMO HOMO های مولکولیگرافین 

082/4 406/1- 488/5- C24H12 

851/2 112/2- 963/4- C54H18 

131/2 539/2- 670/4- C96H24 

 هایمولکول از کدامیک که پرداخت خواهیم موضوع این به حالا
 اجزا با شدن مواجه در بالاتری زتمی نتیجه در و تفکیک قدرت بالا

 این در دهد.می نشان خود از AND مولکول یدهنده تشکیل
 با مولکولی اجزا یزتم و همواجه چگونگی مورد در قضاوت پژوهش
 انرژی دیگر عبارت به یا مولکولی بین یجاذبه تغییر بررسی
 مولکول هایمولفه و مولکولی گرافین ساختار دو بین بستگی

                                                 
15

 HOMO: Highest Occupied Molecular Orbital 
16

 LUMO: Lowest Unoccupied Molecular Orbital 

DNA مولکول گیرد.می صورت AND ۱7آدنین یمولفه چهار از، 
 ساختارهای است. شده تشکیل 20تیمین و ۱9گوانین ،۱8سیتوزین

 در AND مولکول نوکلئوبازهای یمولفه چهار یشدهبهینه
 است:آمده 3جدول

-گرفته قرار زیر جدول در شده شناسایی ،DNA نوکلئوبازهای ساختارهای 3جدول.

 است.

 سیتوزین آدنین

  
C5H5N5 C4H5N3O 

 تیمین گوانین

                                                 
17

 Adenine 
18

 Cytosine 
19

 Guanine 
20

 Thymine 
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C5H5N5O C5H6N2O2 

  نتایج تحلیل -3
 کوچکترین ردازیم.پمی ۱جدول ساختارهای توصیف به نخست
 است 12H24C شیمیایی فرمول با نیکرون ،بررسی مورد ساختار

 بین در و ۱.373 ها درلبه ساختار این C-C پیوندهای طول که
 قدری نیکرون از که دیگر ساختار است. آنگستروم ۱.422 ساختار
 است 18H54C شیمیایی فرمول با نیکرون سیرکوم است بزرگتر

 بین در و ها لبه در ۱.367 ساختار این C-C پیوندهای طول که
 ساختار بزرگترین است. آنگستروم ۱.422 طول این ساختار
 نیکرون سیرکوم-سیرکوم 24H96C شیمیایی فرمول با ۱جدول.
 در ۱.362 ساختار این C-C پیوندهای طول که شودمی نامیده

 است. آنگستروم ۱.422 طول این ساختار بین در و ها لبه
 بررسی مورد ساختار سه برای H-C پیوندهای طول ،همچنین

 پیوند طول یمشاهده با پس است. آنگستروم ۱.086 حدود
 تعداد هراندازه که گرفت نتیجه توانمی شده مدل ساختارهای

 طول شودمی کمتر ساختار مرکزی های اتم به نسبت لبه های اتم
 شود.می کوچکتر نیز لبه کربن های اتم پیوند

 این ،آورد بدست ۱جدول هایداده از توانمی که دیگری ینتیجه
 محسوب 2۱فلز هنیم یک گرافین اینکه وجود با که است مساله

 هایگرافین اما است صفر انرژی گاف دارای یعنی شودمی
 مولکول ابعاد هرچقدر بطوریکه است انرژی گاف دارای مولکولی
 گاف وجود شود.می بزرگتر هم گاف آن یاندازه شودمی کوچکتر

 شود.می آن شیمیایی سختی باعث ساختار یک برای انرژی

 مولکولی، هایگرافین از هریک شیمیایی سختی آوردن بدست با
 مقایسه دیگریک با را فوق ساختار سه شیمیایی پایداری توانمی

                                                 
21

 Semimetal 

 (η) شیمیایی سختی زیر یرابطه از استفاده با [.24] کرد
 آورد: دست به توانمی را مختلف هایمولکول

(۱)                                                               
2

HOMOLUMO EE 
 

 را بررسی مورد مولکولی هایگرافین شیمیایی پایداری طرفی از
 ساختارها از هریک به مربوط یونیزاسیون انرژی یمحاسبه با نیز
 (IP) یونش انرژی زیر یرابطه از استفاده با آورد. بدست توانمی

 آورد: بدست خوبی تقریب با توانمی را مولکول

(2)                                                            HOMOEIP  

 مورد مولکولی هایگرافین از هریک خواهی الکترون یمحاسبه با
 باهم را الکترون گرفتن به هاآن ساختار تمایل توانمی بررسی
  از را ساختار یک (EA) خواهیالکترون میزان .کرد مقایسه

 [:25] زد تقریب توانمی زیر یرابطه

(3)                                                          LUMOEEA  

 و یونش انرژی ،شیمیایی سختی یمحاسبه به مربوط نتایج
 مورد مولکولی افینگر اختارس سه  به مربوط خواهی الکترون
 است:آمده 4جدول در بررسی

 برای (eV) برحسب خواهی الکترون و یونش انرژی شیمیایی، سختی 4جدول.
 مطالعه. مورد گرافینی پایه هایمولکول

EA IP η 
های گرافین

 مولکولی

1,406 5,488 2,041 C24H12 

2,112 4,963 1,425 C54H18 

2,539 4,670 1,066 C96H24 

-اندازه هرچقدر که شد متوجه توانمی ،4جدول نتایج از استفاده با

 به یا شیمیایی سختی شودمی بزرگتر مولکولی هایگرافین ی
 نتیجه در پس .شودمی کمتر هاآن شیمیایی پایداری دیگر عبارت

 مولکولی گرافین سه بین در ساختار پایدارترین نیکرون مولکول
 است. بررسی مورد
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 و شیمیایی مولکول پایدارترین نیکرون شد مشخص کهاین از پس
 حسگرهای در استفاده برای مولکولی گرافین مناسبترین نتیجه در

 نیکرون آیا شود مشخص که است آن نوبت حالا است زیستی
 برای .شود قائل تمایزی DNA مولکول نکلئوبازهای بین تواندمی
 را DNA ازهاینکلئوب چهار و نیکرون بین بستگی انرژی کار این

 نیکرون مولکول بین بستگی انرژی زیر یرابطه .کنیممی محاسبه
 [:82-26] کندمی مشخص را نظر مورد نوکلئوبازهای از هریک و

(4)                                           )E(EEBE NocleubaseCoronenetotal  

 نکلئوبازهای چهار و نیکرون بین بستگی انرژی یمحاسبه نتایج
DNA است:آمده ستونی نمودار بصورت ۱شکل در 

 
 DNA مولکول نکلئوبازهای چهار و نیکرون بین بستگی انرژی یمقایسه ۱شکل.

 (.eV) برحسب

 چهار و نیکرون بین بستگی انرژی به مربوط نتایج به توجه با
 قابل تمایز نیکرون که گرفت نتیجه توانمی ،DNA نکلئوبازهای

 باید پس گذارد.نمی گوانین و آدنین ینب بستگی انرژی با توجهی
 دیگر ساختاری از کرونین کنار در باز، نکلئو دو این تشخیص برای

 نیکرون سیرکوم مساله حل این برای .شودگرفته کمک نیز
 تشخیص خلا مولکولی گرافین این که چرا شودمی پیشنهاد

 کند:می نمایان را مساله این 2شکل دهدمی پوشش را نیکرون

 
 مولکول نکلئوبازهای چهار و نیکرون سیرکوم بین بستگی انرژی یمقایسه 2شکل.

DNA برحسب (eV.) 

 نیکرون مولکولی گرافین دو یبرپایه تشخیصی ابزارهای اگر پس
 چهار هر تشخیص قابلیت شوندساخته نیکرون سیرکوم و

 یبهینه موقعیت شکل داشت. خواهند را DNA نکلئوبازهای
 برای ،5جدول در 22نیکرون سیرکوم و نیکرون به بتنس نکلئوبازها

 .است آمده بررسی و مطالعه
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 Abbreviation: C-coronene 
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 متناسب. گرافینی هایمولکول ساختارهای به نسبت ،DNA مولکول نوکلئوبازهای یبهینه وضعیت 5جدول.
Coronene & Thymine Coronene & Cytosine Coronene & Thymine Coronene & Cytosine 

  
  

C-coronene & Guanine C-coronene & Adenine C-coronene & Guanine C-coronene & Adenine 

 
  

 

 ی ساختارهاموقعیت اولیه ی ساختارهاموقعیت بهینه

 الکتریکی هایمیدان ،شودمی شاهدهم بالا شکل در که همانطور
 از نکلئوبازها شدن دور باعث مولکولی هاینیگراف ابرالکترونی

 و اولیه یفاصله یمقایسه با است.شده نیکرون سیرکوم و نیکرون
 یمحدوده توانمی مولکولی، هاینیگراف از نکلئوبازها یبهینه
 مولکول هایمولفه برای را مولکولی هاینیگراف یدافعه و جاذبه

DNA یبهینه و اولیه یفاصله زیر جدول در کرد. مشخص 
 به نیکرون سیرکوم و نیکرون هب نسبت  بررسی مورد ینکلئوبازها

 است.آمده متناظر بستگی انرژی همراه

 و نیکرون مولکولی هاینیگراف از نکلئوبازها یبهینه و اولیه یفاصله 6جدول.
 برحسب هاآن بین بستگی انرژی همراه به ،آنگستروم برحسب نیکرون سیرکوم
 .استآمده زیر جدول در ولت الکترون

 

 بستگی انرژی
(eV) 

  (Å) ساختارها میان فاصله ولط

 ساختارها
 اولیه موقعیت بهینه موقعیت

۰,۱۳۰ 3,620 3,045 Coronene & 

Cytosine 
۰,۲۲۹ 3,415 3,079 Coronene & 

Thymine 
۰,۲۸۳ 3,467 3,105 C-coronene & 

Adenine 
۰,۱۳۵ 3,632 3,102 C-coronene & 

Guanine 

 نشانگر استآمده بهینه قعیتمو برای بالا جدول در که ایفاصله
-گرافین جانب از نیرو کمترین فاصله این در که است مفهوم این

 بطوریکه شودمی وارد بررسی مورد نکلئوبازهای بر مولکولی های
-دافعه نیروی باشد کمتر بهینه یفاصله از نکلئوبازها یفاصله اگر

 بد.یامی افزایش مولکولی هایگرافین جانب از برآن وارد ی
 بهینه مقدار از بیشتر ایفاصله در نکلئوبازهای اگر همچنین

 از خواهندشد. مواجه جاذبه نیروی افزایش  برحسب باشندداشته
 دارد را خود به مربوط یبهینه یفاصله نکلئوباز هر که آنجایی

-نیکرون ترکیب برهمکنش معین یفاصله یک در همین برای
 خواهد متفاوت DNA مولکول باز هایمولفه با نیرونکومسیرک

 هاینیگراف ییادشده ترکیب ویژگی این از نتیجه در .بود
 کرد. تفادهاس DNA ولمولک یابی توالی برای توانمی مولکولی

 گیرینتیجه -4
 در استفاده جهت مولکولی های گرافین های ویژگی تحقیق این در

 یبررس مورد ،DNA مولکول هایمولفه یاب توالی حسگرهای
 دو ترکیب که دهدمی نشان آمده بدست نتایج .استگرفته قرار

 گرافین به نسبت اینکه بر افزون نیکرونسیرکوم-نیکرون ساختار
 امکان بابت از ،همچنین ؛دارند بالاتری شیمیایی پایداری

 از هریک با برهمکنش تفاوت علت به یزتم و تشخیص
 شمار به مولکولی هایگرافین بین از ترکیب بهترین ،نکلئوبازها

 هاییسایرمولکول با مقایسه در مولکولی هایگرافین .روندمی
 با [؛92] روندمی بکار یابی توالی برای که 23هاوارهالماس همچون

 مناسبی یگزینه بنابراین ،شودمی تولید تریهزینه کم هایروش
 هایمولفه برای زیستی یاب توالی حسگرهای در استفاده برای

 .است DNA مولکول زینکلئوبا
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 قدردانی و تشکر
 پژوهشسرای نانو سازیشبیه آزمایشگاه از ،دانیممی لازم خود بر

 برای محاسباتی، هایسیستم گذاشتن اختیار در بخاطر ری رازی
  هایکمک از ،همچنین نماییم. تشکر اولیه هایسازیشبیه

 ارشگز ویرایش برای فیزیک توانمند دبیر زادهشیعه خانم دریغبی
 کنیم.می تشکر صمیمانه پژوهش این
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Abstract: Trying to discover the different characteristics of biosensor systems is the most important part of 

research development in various fields, especially in the field of biomolecular science. In this research, the 

biosensor properties of molecular graphene (Coronene, Circumcoronene and Circumcircumcoronene) have been 

investigated for their molecular size and chemical properties. Among the three mentioned structures, two of 

them (coronene and Circumcoronene) have been selected based on their properties for sequencing DNA 

molecules. Calculations were performed with the B3LYP hybrid function and 6-31G(d,p) basis set. After 

performing the necessary simulations and calculations, the results show that these graphene molecular structures 

can be used as biosensors. 
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