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خلاصه

مقدمه: مولکول DNA به​علت داش��تن خ��واص منحصر​به​فرد و بدی��ع می​تواند در زمینه​های 
تحقیقاتی مختلفی از​جمله نانوالکترونیک نوری1 مورد اس��تفاده قرار گیرد. امروزه، نانوساختارهای 
مبتنی​بر DNA با کیفیت تش��خیص مولکولی توس��عه فراوانی یافته​اس��ت ام��ا بااین​حال مفهوم 
نانوالکترونیک مولکولی مبتنی​بر DNA موضوعی اس��ت که هنوز با چالش​هایی روبه​رو اس��ت و 
مطالعات فراوانی بر​روی آن در حال شکل​گیری است. با این توصیف، هدف از مطالعۀ حاضر بررسی 

خواص الکتریکی مولکول DNA است.

روش بررسی: مطالعۀ رفتار الکتریکی ساختارهای بلوری دارای نقص در قالب نظریۀ جایگزیدگی 
اندرسون ممکن است. در مطالعۀ حاضر نیز با اساس قرار دادن این نظریه از روش ماتریس انتقال و 

طول جایگزیدگی به​منظور بررسی رفتار الکتریکی DNA بهره می​گیریم.

یافته‌ها: در پژوهش حاضر، طول جایگزیدگی توابع موج الکترونی به​ازای مقادیر متفاوت انرژی و 
در حضور اختلال​هایی با شدت​های متفاوت محاسبه شد. مطالعۀ حاضر که بر مبنای تعمیم مدل 
دوزنجیره​ای DNA به مدل نزدیک به واقعیت س��ه​زنجیره​ای انجام​گرفته​اس��ت، نشان می​دهد در 
 DNA حضور اختلال واردش��ده، در گس��ترۀ خاصی از انرژی می​توانیم شاهد گذار عایق-رسانا در

باشیم و در​نتیجه مولکول DNA همانند رساناها قابلیت انتقال الکترون را خواهد داشت.

نتیجه‌گیری: در پژوهش حاضر، مدل سه​زنجیره​ای مورد بررسی قرار گرفت. نتایج به​دست​آمده 
نشان می​دهد در مقایسه با مدل دوزنجیره-ای، مدل سه​زنجیره​ای شرایط مناسب​تری را برای گذار 
عایق-رسانا فراهم می​کند. نتایج این مقاله می​تواند راهگشای توسعۀ ساخت نانوابزارهای الکترونیک 

مولکولی باشد.

واژه‌های كليدی: نانوالکترونیک مولکولی، مولکول DNA، نظریۀ جایگزیدگی اندرس��ون، گذار 
عایق - رسانا

nano-optoelectronics .1
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مقدمه
ادغ��ام فن��اوری نانو با علوم زیس��تی و مهندس��ی زیس��تی باعث ایجاد 
پیش��رفت​های بس��یار زیادی در ساخت دس��تگاه​های با فناوری نانو شده​
اس��ت، لذا از DNA1 با​توجه به ابعاد مناس��ب آن به​طور گسترده به​شکل 
س��اختارهای نانومقیاس استفاده شده اس��ت]1[. هر​چند تعداد زیادی از 
نانوس��اختارهای DNA س��اخته شده​اس��ت، ام��ا تحق��ق نانوالکترونیک 
مولکولی مبتنی​بر DNA هنوز هم به​علت ناشناخته​بودن برخی از خواص 
فیزیکی و ش��یمیایی DNA مورد چالش دانش��مندان این شاخه از علم 
اس��ت]2[. هدایت الکتریکی در DNA به​دلیل ویژگی‌های منحصربه‌فرد 
آن به‌رغ��م مطالعات نظری و تجربی ف��راوان هنوز هم یکی از موضوع​های 
جذاب و پرکاربرد برای محققان اس��ت]3و4[. داده​های تجربی نش��ان می​
دهد وقتی یک پرتوی لیزر پالس��ی به نمونه​ای مانند DNA تابیده شود، 
افزایش غیرخطی در اغتش��اش جریان الکترون��ی به​وجود خواهد آمد]5[. 
اخیراً نظریه‌های متعددی در جهت اندازه‌گیری رسانندگی در DNA ارائه 
 DNA و بس��ط داده ‌شده‌​اس��ت که این اجازه را به محققان می‌دهد تا از
در ساخت نانوس��یم‌ها برای به‌کارگیری در دستگاه‌های مولکولی استفاده 
کنند، درواقع توسعه‌های انجام‌شده محققان را قادر به محاسبۀ رسانندگی 
 DNA س��اخته اس��ت]6 و7[. اگرچ��ه پدیدۀ انتقال ب��ار در DNA در
توس��ط الکترون‌ها و حفره‌ها امری مش��خص اس��ت ولی هنوز دلیل طیف 
گس��تردۀ رسانندگی و عدم رس��انندگی در ​DNAهای مختلف مشخص 
 DNA نشده است]8[. در همین راستا مطالعات متعددی بر​روی مولکول
انجام‌شده​است که نشان می​دهد خواص انتقال بار و انرژی وابسته​به درجه 

و نوع اختلال واردشده است]9[. 

در ارتب��اط با پدیدۀ انتقال بار در DNA، پورس2 و همکاران مش��خصۀ 
جری��ان- ولت��اژ غیر تعادلی جفت ب��از )C-G( را با متص��ل کردن آن به 
پلاتین در دمای اتاق محاسبه کردند]10[ ازطرفی کانیبریتی3 و همکاران 
رفتار شبه​رس��انایی DNA را با جفت‌شدگی بازها با زنجیره‌های پشتیبان 
 DNA قند- فس��فات مش��اهده کردند]11[. ایگوچی4 رفتار شبه​رسانایی
را ب��ا اس��تفاده از مدل دوزنجی��ره‌ای نردبان��ی DNA نتیجه​گرفت]12[ 
همچنی��ن زنک5 و هم��کاران با به​کار بردن نظریۀ جایگزیدگی اندرس��ون 
و در​نظر​گرفت��ن مدل دوزنجیره‌ای DNA با محاس��بۀ طول جایگزیدگی 
DNA رفتار الکتریکی آن را مورد بررس��ی قراردادند]13[. اخیراً از آشوب 
کوانتوم��ی به‌عنوان یک نظری��ۀ نوپا و جایگزین در تحلیل سیس��تم‌های 
در مقیاس نانو برای به​دس��ت​آوردن نقاط بحرانی و تحلیل رفتار سیس��تم 
1اس��تفاده می​شود]14و15[. آش��وب کوانتومی به ‌روش‌های متفاوتی مورد

Deoxyribonucleic acid .1
Porth .2

Cuniberti .3
Iguchi .4
Zhang .5

مطالع��ه قرارگرفته اس��ت که ب��ا توجه ب��ه قرابت تعری��ف آن در تئوری 
جایگزیدگی اندرس��ون، نمای لیاپانوف کوانتومی که کمیتی برای بررسی 

وقوع آشوب در سیستم‌های کوانتومی است، تعریف می​شود]16[. 

نظریۀ جایگزیدگی، خواص رس��انایی مواد را در حضور ناخالصی تحلیل 
می‌کند از این دیدگاه، سه رژیم انتقال وجود دارد: حالت فلزی، جایگزیده 
و بحرانی، در مدل​های یک‌بعدی و دوبعدی، زمانی​که بی‌نظمی تا آس��تانۀ 
یک مقدار بحران��ی افزایش یابد، تمام حالت‌های الکترونی تبدیل به عایق 
می‌ش��وند بنابراین این سیستم‌ها می‌توانند با تغییر شدت بی‌نظمی تحت 

گذار عایق-رسانا قرار بگیرند]17[.

به‌طورکلی مدل​های متفاوتی برای DNA ارائه‌شده​اس��ت که در ارتباط 
با جایگزیدگی اندرس��ون اغلب از مدل دوزنجیره‌ای و با صرف‌نظر کردن از 
حرکات پیچش��ی آن و با در​نظر​گرفتن برهمکنش با نزدیک‌ترین همسایه​
ها اس��تفاده می​شود )ش��کل1( که در این مدل، دو رشتۀ‌ DNA نسبت​
به یکدیگر موازی ولی قطبیت آن‌ها مخالف یکدیگر اس��ت همچنین بازها 
در میان دو رش��ته قرارگرفته و به‌وس��یلۀ پیوند‌های هیدروژنی ضعیف به 
یکدیگر متصل‌اند. این زنجیره​ها ساختاری نسبتاً منظم دارند به آن معنی 
که مولکول DNA دارای اس��کلتی )زنجیره قند- فس��فات( با یک الگوی 
منظم و تکرارشوندۀ یک‌بعدی است که در فیزیک به‌عنوان کریستال-های 
تک‌بعدی ش��ناخته می​شوند. علاوه​بر​این اس��کلت با تکرار متفاوت اتم‌ها، 
DNA دارای س��اختار غیر​منظم نیز هس��ت به‌طوری​ک��ه بخش نامنظم 
)گروه​ه��ای جانبی( به‌وس��یلۀ بازهای متصل به قن��د به​وجود می​آید و در 
ط��ول زنجیره ایجاد توالی می​کند که این توالی س��اختار اولیۀ DNA را 
ایجاد می‌کند]18[. بنابراین برای نزدیک ش��دن به مدل واقعی بایس��تی 
این س��اختارهای غیرمنظم را نیز در​نظ��ر گرفت. محققان این بی​نظمی را 
به‌عن��وان یک اختلال کوچک در الگوی منظم اس��کلت در​نظر می​گیرند و 

تئوری اختلال را برای بررسی هر​چه‌بهتر DNA به​کار می​برند]19[.   

ازآنجایی‌که بررس��ی حالت‌ه��ای جایگزیده و خ��واص گذارها با یک اثر 
کوانتوم��ی خالص توضیح داده می‌ش��ود، در این مطالعه س��عی می‌کنیم 
نتایج حاصل​از گذار را برای یک سیس��تم یک​بعدی جفت​شدۀ سه​زنجیره​
ای DNA، ش��امل دوزنجیرۀ منظ��م )گروه قند و فس��فات، زنجیرۀ اول 
و آخ��ر( و ی��ک زنجیرۀ مختل​ش��ده )توالی جفت​بازها، زنجیرۀ​ وس��ط( با 
اس��تفاده از روش ماتریس انتقال محاس��به کرده و گذار عایق-رسانا را به​
ازای ضرایب مختلف برهم‌کنش بین زنجیره​ها بررس��ی ‌کنیم و نتیجه را با 
مدل دوزنجیره‌ای مقایس��ه نماییم. لذا در قسمت اول، مدل به‌کاررفته در 
این مقاله را توضیح خواهیم داد سپس در قسمت دوم، نتایج حاصل از به​
کارگیری روش ماتریس انتقال را ارائه خواهیم کرد و درنهایت نتیجه‌گیری 
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مربوطه را خواهیم داشت.

DNA توصیف مدل دو و سه​زنجیره​ای

در ای��ن مدل، DNA را به‌ص��ورت دوزنجیره که یکی زنجیرۀ‌ مربوط به 
قند-فس��فات )منظم( و زنجیرۀ‌ دیگر مربوط به جفت باز‌ها )مختل شده( 
خواه��د بود در​نظر​می‌گیرند )ش��کل 1(. همچنین به​دلیل برهم​کنش​های 
متف��اوت زنجیره​ها در مولکول DNA در اینجا ضرایب برهم​کنش در هر 

زنجیره و ضریب برهم​کنش بین دوزنجیرۀ متفاوت اختیار می​شود.

تح��ول تابع موج یک سیس��تم تنگ​بس��ت دوزنجیره‌ای جفت​ش��ده با 
هامیلتونی زیر]10[ توصیف می​شود.

)1

( )

( )

1 2 21 12 1, 1, 1, 1 1, 1, 1 1, 1 1,

2, 2, 1, 2 2, 2, 1 2, 1 2, 2, 1, 1, 2,

j j j j j j j
j

j j j j j j j j j j j
j j j

H H H H H c c t c c c c

c c t c c c c Vc c Vc c

ε

ε

+ + +
+ +

+ + + + +
+ +

 = + + + = + + 

 + + + + + 

∑

∑ ∑ ∑

که در رابطۀ‌ بالا H2، H1 به​ترتیب هامیلتونی زنجیره​های 1،2 و جملات 
 ,i jε بعدی جفت‌شدگی بین این زنجیره​ها را نشان می‌دهند. به‌طوری‌که 
انرژی پتانس��یل مربوط به زنجیرۀ i ام و موقعیت j ام است که در زنجیرۀ 
دوم به‌ص��ورت تصادفی و به‌ص��ورت یکنواخت در بازۀ ]W/2,W/2-[ که 
W مقدار اختلال واردشده​اس��ت، انتخاب می​ش��ود و ب��رای زنجیرۀ دیگر 
 t2 ، t1 ای��ن مق��دار غیر تصادفی و ثابت در​نظر گرفته می​ش��ود. همچنین
 V1 ضرایب برهم​کنش نزدیک‌ترین همسایه‌ها در هر زنجیره خواهد بود و
نی��ز ضرایب برهم​کنش بین زنجیره​ه��ای 1،2 و +cj و cj نیز عملگرهای 
خل��ق و فنا الکترون در موقعیت j ام هس��تند. تعمیم م��دل دوزنجیره به 
1مدل سه​زنجیره​ای DNA )شکل2( با استفاده از هامیلتونی )2( مشخص

می​گردد.

)2

( )

( ) ( )

1 2 3 1,2 2,1 2,3 3,2 1, 1, 1. 1, 1. 1 1, 1 1.

2, 2, 2. 2, 2. 1 2, 1 2. 3, 3, 3. 3, 3. 1 3, 1 3.

1 2, 1, 1 1, 2, 2 3,

j j j j j j j
j

j j j j j j j j j j j j j j
j j

j j j j j
j j j

H H H H H H H H c c c c c c

c c c c c c c c c c c c

V c c V c c V c

ε

ε ε

+ + +
+ +

+ + + + + +
+ + + +

+ + +

 = + + + + + + = + + 

   + + + + + +   

+ + +

∑

∑ ∑

∑ ∑ ∑ 2, 2 2, 3,j j j
j

c V c c++∑

2V به​ترتیب برهمکنش بین   ، 1V 3H هامیلتونی زنجیرۀ س��وم و  ک��ه 
زنجیره‌های )2-1( و )3-2( هستند و بقیۀ کمیات به‌مانند رابطۀ‌ 1 تعریف 

می‌شوند.

روش بررسی
در این قس��مت نتایج حاصل​از به​کارگی��ری روش ماتریس انتقال را در 
محاس��بۀ ط��ول جایگزیدگی ش��بکۀ DNA ارائه می​دهی��م. حالت‌های 
جایگزیده و گس��ترده ب��ا مش��خصۀ کوانتومی پخش یک الکت��رون بیان 
می‌ش��وند. مطابق قضیۀ بلوخ تابع موج الکترون در یک ش��بکۀ کریستالی 
کاملًا منظم به‌صورت گس��ترده در سیس��تم پخش می‌شود که این باعث 
می‌ش��ود سیس��تم یک رفتار فلزی از خود نش��ان دهد، ام��ا طبق نظریۀ 
جایگزیدگی اندرس��ون زمانی که اختلال القاش��ده به شبکۀ بلوری به‌قدر 
کافی مؤثر باشد، تابع موج الکترون از ناخالصی‌هایی که به‌صورت تصادفی 
توزیع‌ش��ده‌اند، پراکنده می‌ش��ود و برخوردهای دوطرف��ه بین مؤلفه‌های 
پراکنده‌ش��ده تاب��ع م��وج را در فاصله‌ه��ای دور از​بین​ب��رده و حالت‌های 
جایگزی��ده ایج��اد می‌کند. این ن��وع جایگزیدگی موج��ب خلق عایق می​
ش��ود و درنتیجه سیستم می‌تواند گذار رس��انا- عایق را تجربه کند]20[. 
یکی از روش​های محاس��بۀ طول جایگزیدگی روش ماتریس انتقال است. 
ماتریس انتقال روش��ی عددی اس��ت که برای بررسی محیط‌های بی‌نظم، 

شکل1: نمایش DNA دوزنجیره‌ای

شکل2: نمایش DNA سه​زنجیره‌ای
شکل3: محاسبۀ طول جایگزیدگی برحسب انرژی برای مولکول سه​زنجیره​ای DNA برای 

مقادیر مختلف مقدار قدرت اختلال تصادفی زنجیرۀ دوم
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نقاط بحرانی و نماهای بحرانی از آن اس��تفاده می‌شود. با استفاده از روش 
ماتریس انتقال، نمای لیاپانوف کوانتومی محاس��به می‌شود که یک معیار 
برای مقدار آش��وبناک بودن سیس��تم​های کوانتومی است، بدین‌صورت​که 
هر​چه مقدار نمای لیاپانوف کمتر باش��د، سیس��تم به​س��مت یک سیستم 
آش��وبناک میل می‌کند. با اس��تفاده از رابطۀ )1( می‌توان رابطۀ بازگشتی 

شرودینگر را برای دامنۀ تابع موج در موقعیت‌های مختلف نوشت:

,
, 1 , 1, , 1

i j i
i j i j i j i j

i i

E V
t t
ε

+ + −

−
Ψ = Ψ − Ψ −Ψ

            
  )3

که ماتریس انتقال این معادلۀ بازگشتی به‌صورت رابطۀ زیر است.

,1 1

1 1

,21 2

2 2 2

,32

3 3

0 1 0 0

0 1 0

0 0 0 1

1 0 0 0 0 0

0 1 0 0 0 0

0 0 1 0 0 0

i

i

i

i

E V
t t

EV V
t t t

EV
t t

T

ε

ε

ε

− −
− 

 
 −− −

− 
 
 −− −
 

=  
 
 
 
 
 
 
 
 
              

 )4

1 ماتریس انتقال کل سیستم  2 2 1...L L L LT T T T T− −Γ = که در اینجا 
LΓ دارای تقارنی  خواهد بود. طبق قضیۀ اس��لیدک]21[، ماتریس انتقال
در ویژۀ مقادیر خود خواهد بود. بر​این​اس��اس، زمانی​که طول سیس��تم به 
) ویژۀ مقادی��ر ماتریس  )L →∞ س��مت مقادیر بزرگ می��ل می​کند
) میل  )exp γ± ) به​س��مت ویژۀ متق��ارن به‌صورت  )

1
2L

L L
+Γ = Γ Γ

γها نش��ان‌دهندۀ نماهای لیاپانوف هس��تند ک��ه افزایش یا  می‌کن��د که
کاهش نمایی تابع موج را در سیستم نشان می‌دهند. معکوس کوچک‌ترین 
ζ تابع موج را در سیس��تم  نمای لیاپانوف، بزرگ‌ترین طول جایگزیدگی

مشخص می‌کند]22و23[.

نتایج حاصل​از مطالعۀ خواص انتقال بار مولکول DNA سه​زنجیره‌ای در 
شکل )3( نشان داده‌شده است. در این محاسبه طول جایگزیدگی برحسب 
انرژی برای مقادیر مختلف قدرت اختلال زنجیرۀ دوم محاسبه‌ش��ده است. 
طول هر زنجیره 1024، مقدار ضریب برهمکنش بین نقاط شبکۀ زنجیرۀ 
1 و مق��دار قدرت اختلال این زنجی��ره به​دلیل منظم بودن  0.5t = اول 

1 انتخاب‌شده است]13[. 0.5ε = ساختار آن، ثابت و برابر

   2 1t = برای زنجی��رۀ دوم مقدار ضریب برهم‌کنش بین نقاط ش��بکه 
2 انتخاب می​ش��ود.  ,

2 2
W Wε − ∈   

و مقدار قدرت اختلال تصادفی در بازه
مقادیر زنجیرۀ س��وم نیز به​دلیل س��اختاری متشابه با زنجیرۀ اول به‌مانند 

زنجیرۀ اول در​نظر گرفته‌ش��ده اس��ت. همچنین ضرای��ب برهم‌کنش بین 
1 در​نظر گرفته‌  2 2V V= = زنجیره​ها به​دلیل تشابه س��اختاری برابر با
می‌ش��ود. همان‌طور​که از شکل )3( پیداس��ت هر​چه مقدار قدرت اختلال 
تصادفی زنجیرۀ دوم کاه��ش می‌یابد این کاهش مانع پدیدۀ جایگزیدگی 
تابع موج در DNA می​گردد و باعث می​شود که تابع موج الکترون در کل 
سیس��تم پخش شود و DNA بتواند گذار عایق رسانا را در مقادیر انرژی 

مختلفی تجربه کند.  

همچنین محاسبات برای مولکول دوزنجیره‌ای DNA برای تمام مقادیر 
ش��کل )3( انجام‌شده اس��ت که طول جایگزیدگی برحس��ب انرژی برای 
مقادیر مختلف قدرت اختلال تصادفی زنجیرۀ دوم در ش��کل )4( را نشان 
می​دهد[13]. با​توجه به ش��کل )4( در اینجا نیز طول جایگزیدگی به​ازای 
مقادیر کم قدرت اختلال بیش��تر شده درنتیجه می‌تواند در مقادیر انرژی 

خاصی گذار عایق-رسانا را تجربه کند.

    تف��اوت عم��ده در مقایس��ۀ نموداره��ای )3و4(، علاوه​برافزای��ش در 
مقادی��ر طول جایگزیدگی به​ازای انرژی‌های مختلف، مستقل​ش��دن طول 
جایگزیدگی شبکۀ‌ DNA سه​زنجیره‌ای از مقادیر اختلال واردشده در بازۀ 
انرژی مشخص )خطوط منقطع( است )شکل 3(. نتایج به​دست​آمده بیانگر 
این است که دی​ان​آی واقعی شرایط مناسب​تری برای گذار عایق-رسانا از 
خود نش��ان می​دهد بدین​معنی-که هر​چه طول جایگزیدگی بیشتر باشد 
)کاهش مقدار نمای لیاپانوف(، سیستم آشوبناک​تر می​گردد درنتیجه تابع 
موج الکترون در کل سیستم پخش می‌شود که این خود گویای انتقال بار 

در کل سیستم خواهد بود.

نتیجه​گیری
در ای��ن تحقیق خ��واص انتقال بار DNA س��ه​زنجیره​ای با به​کارگیری 
تقریب تنگ​بس��ت در مدل اندرسون و با استفاده از روش عددی ماتریس 

ش�کل4: محاسبۀ طول جایگزیدگی برحسب انرژی برای مولکول دوزنجیره‌ای DNA برای 
مقادیر مختلف مقدار قدرت اختلال تصادفی زنجیرۀ دوم
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انتقال مورد بررسی قرار​گرفت. هدف محاسبه طول جایگزیدگی و بررسی 
گذار عایق-رس��انا در این سیس��تم ب��ود. در این مطالعه ب��ا در​نظر​گرفتن 
زنجیرۀ مختل​شده مربوط به جفت​بازها، طول جایگزیدگی برحسب مقادیر 
مختلف قدرت اختلال محاسبه شد. نتیجۀ حاصله نشان می​دهد که طول 
جایگزیدگی با کاهش مقدار قدرت اختلال افزایش پیدا می​کند همچنین 
در مدل سه​زنجیره​ای DNA این طول جایگزیدگی در انرژی​های خاصی 
مس��تقل از اختلال واردش��ده به شبکه DNA می‌ش��ود و در این مقادیر 
انرژی، طول جایگزیدگی بیشترین مقدار را خواهد داشت. نتیجه اینکه در 
مدل سه​زنجیره​ای DNA که به مدل واقعی نزدیک‌تر است، مقادیر طول 
جایگزیدگی به‌مراتب مقادیر بیش��تری نس��بت​به مدل دوزنجیره‌ای نشان 
می‌دهد و DNA راحت‌تر می‌تواند گذار عایق-رسانا را تجربه کند که این 

خود برتری این مدل را نسبت​به مدل دوزنجیره‌ای نشان می‌دهد.
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