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NanoEngneer-1 proqrami vasitasilo DNT-nin visual modeli qurulmus va
temperatura davamliligir molekulyar dinamika metodu ilo todqiq olunmusdur.
Hesablamalarin naticalori gosterir ki, DNT temperatura davamli nanomaterial
kimi golocokdo miixtalif elektron ¢iplorinds genis totbiq oluna bilor.

Acar sozlar: Komputer modellagdirma, nanotexnologiya, kvantmexaniki
hesablama.

DNT ¢ip texnologiyast kecon asrin 90-c1 illarindon yeni texnologiya
Kimi suratlo inkisaf etmoays baslamigdir. Bu texnologiyanin fundamental vo
totbiqi tibdo, biologiyada vo hotta elektronikada oynayacagi miihiim rolu
nozors alarag, bu sahads genis todgiqatlara baslanilmis vo hal-hazirda da bu
tendensiya siratlo davam edir. DNT g¢iplorinin yaradilmasinin nazari ssaslari
sads Vo aydindir. Bunlar ikiqat spiral strukturlu DNT molekulunun formalas-
masina asaslanir. Komplementarliq prinsipina asaslanaraq birgat polinukleotid
zoncirindon alinir vo DNT molekulunun strukturunu tokrar edir. DNT cipi
sahosi 1 sm? olan l8vhadir vo burada miloyyen edilmis sira ilo qofasler var vo
gafaslarin hor birinds birgat polinukleotid zanciri yerlosir. Bu polinukleotid
zoncirlorin sayt 1 milyondan ¢ox ola bilir va har bir zencirin uzunlugu 10 -
1000 nukleotid ardicilliginin uzunluguna borabar olur. Son zamanlar1 mik-
roelektronkanin ehtiyaclarini nozoro alarag, DNT ciplorinin daha semarali
sintezini hoyata keciron Usul tapilmisdir. Bu Usul ultrabantvsoyi siialarla
litografiya texnologiyasina asaslanir. Bu texnologiya vasitssilo 10vhs tizarinds
oligonukleotidlori sintez etmok olur. Sonradan oligonukleotid ardicillig
bioloji DNT molekulu ilo hibridlogdirilorak lazim olan informasiyani 6ziindo
saxlayir. DNT ¢iplarinin unikal xassalorindan istifado edarok onlrin vasitasilo
genomun oxunmasinda, analiz edilmasinds, mutasiyalarin askarlanmasinda
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istifado edirlor. Bundan basqa DNT ¢iplari mikroelektronikada informasiya
dasiyicist kimi avozsiz materiallardir. Genis totbiq sahalorino malik olan DNT
cgiplorinin, xdsusilo onun nanotortibdo yaradilmis formalarinin alinmasi
nanotexnologiyanin an mihim nailiyyatlorindon biridir.

Osas komponenti oligonukleotid olan DNT ciplorinin bioloji DNT
molekullar1 ilo hibridlosdirilmasi zamani DNT-nin hansi energetik halda
olmasit mithiim rol oynayir. Energetik voziyyatlorindon asili olaraq oliqonuk-
leotids hibridloson DNT molekullar1 spesifik DNT ¢iplorinin alinmasina gorait
yaradir. Odur ki, model tacrubslordo DNT molekulunun energetik saviyyolo-
rinin muayyan edilmasi, yoni onun temperaturdan asili olaraq Gyranilmasi
muhim shomiyyat kasb edir.

Istifada olunan metod vo program

Molekulyar dinamika metodunun asasinda ¢oxatomlu molekulyar sistem
anlayigt durur. Belo sistemlords biitiin atomlar qarsilight tosiro malik olan
maddi noqtlordir. Atomlarin horokati iso klassik mexanikanin ganunlar ilo
tosvir olunur. Bu metod 10° sayda atomlardan toskil olunus molekulyar sis-
temlori todgiq etmoys imkan verir. Atomar soviyyado molkulyar obyektin
dinamikasini1 @yronmoyo imkan verir. Lakin bu metod kimyavi reaksiyalar,
eloca do kimyovi rabitolorin yaranmasi vo pargalanmasini giymotlondirmaya
imkan vermir. Belo mogsadlor tgiin klassik vo kvant mexanikasinin kombina
olunmus yanagmalart mévcuddur. Hor bir atomun harokati klassik tonlikla
ifado olunur. Bu metodun Ustlnliyl ondan ibaratdir ki, atomlarin horokot
sratlorini vo sistemin temperaturunu nazoro almagla sistemi modellosdirmok
olur. Sistemo daxil olan hissaciklor yerlosdiklori potensial sahalori vasitasila
bir-biri ilo garsiligh tasirds olur. Sistemin potensial enerjisi rabits uzunlugu vo
rabito bucagi, torsion bucaqlar vo kovalent olmayan qarsiligh tosirlordon asili
olur. Hissaciklara tasir edon qiivvalor onlarin koordinatlarindan asili funksiya
hesab olunur vo qarsilight tosir potensiallarini bilmoklo molkulyar sitem
modellosdirilir.

Hazirda bu metod ¢oxlu sayda atomlardan toskil olunmus nanoklasterlor

vo bioloji quruluslarin Oyronilmosindo daha genis istifado olunur. U(?]

potensialinin tasiri altinda horakat edon n sayda atomlardan ibarat olan sistemo

- - -
baxaq. Hissaciklorin harokotini onlarin koordinatlar r; vo impulslart p; = m;v;

vasitasilo tosvir etmok olar. Molumdur ki, bels sistemin Hamilton funksiyasi
2

(it

disturu ils tayin olunur. i-ci nanohissaciya tasir edon qiivvani
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diisturu ilo hesablamaq olar. Belo sistemin horokot tonliyini asagidaki kimi
yazmagq olar:
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Nyutonun ikinci qanunu alinir. Burada n - sistemdoki atomlarin say1, i-atomun

- . - . - - . - - .
sira némrasi, m; — i-ci atomun kutlosi, r, — koordinat baslangicini i-ci atomla

birlasdiran radius vektor, Fi — i-ci atoma tosir edon avazlayici quvve, U -
sistemin potensial enerjisidir. Sistemin vaziyyatini izlomok Ggtn (5) tonliyini
integrallamaq zoruridir. Yoni hissaciyin koordinat vo surastinin baslangic
giymatlorino géro zamanin novboti istonilon aninda onun trayektoriyasini
almaq olar. (5) harakat tonliyini mixtslif metodlarla inteqrallamaq olar. Oksar
metodlar sonlu forglor metoduna ssaslanir. Burada zaman miisyyan addimla
diskret doyigir. On mitkommal metodlardan biri Verle alqoritmidir. Metodun

osas ideyasi hissaciyin r(t+At) vo r(t —At) vaziyyatlorini siraya ayirmaq vo
sonra comlomok lazimdir. Noticodo hissaciyin koordinatlar tiglin asagidaki
diisturu almis olariq:

?(t +At)= 2?(t)—?

(t—At)+g(t)At2 +O(At4) (6)

gradU [ra)J

burada g(t)hissaciyin tocilidir vo g(t):— hesablanir. (6) tonliyi

osas Verle algoritmi adlanir. Bu alqoritm istifads iigiin kifayot qodor sado olub
vo stabildir. Catismayan cohoti koordinatlar ii¢lin bir ne¢o baslangic
giymotlorinin olmamasidir. Buna goro osas Verle alqoritmindon olavo bu
algoritmin stirotli variant1 hazirlanmisdir. Bu zaman hissaciyin t + At anindaki
voziyyati, slirati va tocili agagidaki kimi hesablanir:

Flt+at)=2r(t)+ o(t)at +%Z(t)At2
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(7)

Z(t +At)= Z(t +%] +%Z(t +At)At.

Noticads ixtiyari anda sistemin voziyyati hagqinda molumat olds etmoak, digor
fiziki vo kimyavi komiyyatlorin giymatlorini hesablamaqg olar. Son dovrds
hazirlanmis NanoEngineer-1 proqraminda molekulyar dinamika metodu osas
metod kimi reallagsdirilmigdir. MUasir dévrdo NanoEngineer-1 miixtalif na-
noquruluslu obyektlarin dyranilmoasinds genis tatbiq olunur. NanoEngineer-1
programindan istifado etmoklo DNT-nin kompiterds tadgigine baxag. Prog-
ramin imumi gorlinisit vo DNT-nin qurulmus vizual modeli sokil 1-do
verilmisdir. Proqramin pancarasine basliq vo menyu satirlori, ¢ alatlor satri,
iki hissadan ibarat olan is¢i saho, hesabat sahasi va sag hissasinds saqiili his-
sasindoki alotlor zolag: daxildir. Yeni nanoobyekti todqiq etmok i¢lin avvalca
onun modelini qurmaq lazimdir. Bunun ti¢iin

g~ 2 N =

Atoms DMA Protein Manotube Crystal Graphene

R

alotlorindon istifado olunur. DNT-nin vizual modelini qurmaq Gglin P&

E
o = Jalotlorindon istifads olunmusdur (sok. 1-2).

DNT-nin kompiterds hesablanmasi

171 atomdan ibarat DNT-nin qurulmus vizual modeli asasinda tempe-
ratura davamlilig: todqiq olunmusdur. Zamanin t=1, ..., 2 ps (1ps=10""? san.)
giymatlorinde DNT-nin tam enerjisinin temperaturun -80°C vo +120°C inter-
valinda hesablanmis qiymatlori cadval 1-do verilmisdir vo DNT-nin tam ener-
Jisinin temperaturdan asililiq grafiki qurulmusdur. Noticalor sokil 5-do veril-
misdir. Sokil 3 va 4-do isa temperaturun sarhod giymatlarinds DNT-nin for-
masi vo hamin temperaturlarda tam enerjisinin zamandan asililig1 verilmisdir.
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'Sak. 1. NanoEngineer-1 programin asas pancarasi
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Sok. 2. DNT-nin vizual modellari
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Coadval 1

DNT -nin tam enerjisinin temperaturdan asili hesablanms qiymatlori

Sira N- T E
Si (temperaturun C va K ila verilmis qiymatlari) (attacoul)
lattacoul=10" coul
1 -80 1934 5,08587
2 -73 200,4 5,13524
3 -63 210,4 5,20618
4 -53 220,4 5,27706
5 -43 230,4 5,34797
6 -33 240,4 5,41863
7 -23 250,4 5,48943
8 -13 260,4 5,56026
9 -3 270,4 5,63103
10 7 280,4 5,70183
11 17 290,4 577272
12 27 300,4 5,84327
13 37 310,4 5,91450
14 47 320,4 5,98516
15 57 330,4 6,05577
16 67 340,4 6,12652
17 77 350,4 6,19712
18 87 360,4 6,26839
19 97 370,4 6,33934
20 107 380,4 6,41007
21 117 390,4 6,48069
22 120 393,4 6,50224

total energy (altojoules)

5 06

5.05

5.04

Cata Points l
Ayarage

0.2 04 0.6 IR 1 12 14 16 18 2
tima {picoseconds)

Sok. 3. T=193K, t=1, ..., 2 ps
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Data Points
6.55 [ Average

total energy (attojoules)

0 0z 04 0.6 0.3 1 12 1.4 1.6 1.8
time (picoseconds)

Sok. 4. T=393K, t=1, ..., 2 ps

9 200 210 220 230 240 250 260 270 280 200 300 310 320 330 340 350 360 370 380 390
Sak. 5. DNT-nin tam enerjisinin temperaturdan asihiliq qrafiki

DNT ii¢iin alinmis naticalorin interpretasiyasi

Temperaturun verilmis giymatlorindo DNT-nin vizual models osasla-
nan formasinda ¢ox ciizi doyisiklik bas verir (sok. 3-4). Bununla yanasi sakil
5-don gorundiyd kimi temperaturn artmasi DNT-nin tam enerjisinin ¢ox kicik
Xatti doyismasina sabab olur. Temperaturun T=193,4K vo T=393,4K qiymat-
lorina uygun DNT-nin tam enerjilori forqi Esgzax — E1934k=0,64354 attacoul
borabardir.Tam enerjinin temperaturdan asili olaraq belo Kigik doyismasi gos-
torir ki, DNT temperatura davamli nanomaterialdir vo galocokdo miuxtalif
elektron ciplords genis tatbiq oluna bilor.
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MOJAEJIUPOBAHUE U KOMIIBIOTEPHOE UCCJIEJOBAHUE JHT
AT'TACAHOB
PE3IOME
ITocTpoeHa Bu3yasibHas MOJAETb U Ha OCHOBE METOJAa MOJIEKYJISpHON NTUHAMUKH C
roMonipio nporpamMbl NanoEngneer-1 Obuta nccienoBaHa TemIiepaTypHasl yCTOHYHMBOCTD
JHT. Pe3ynbprarsl pacueroB nokaseiBaoT, yto JJHT xak HaHOMarepuan B OyAyIleM MOXKET

OBITH IIUPOKO MCIIOJIB30BaH B PA3JIMYHBIX DJIEKTPOHHBIX YHIIaX.

KiroueBble cioBa: KOMIBOTECPHOC MOACIUPOBAHUC, HAHOTCXHOJOTHUA, KBAHTOBOMC-
XaHUYCCKOC BBIYHCIICHHUC.

MODELING AND COMPUTER RESEARCH OF DNA
A.G.HASANOV
SUMMARY
The visual model was constructed and on the basis of the method of molecular
dynamics, by means of NanoEngneer-1 program temperature stability of DNA has been
investigated. The results of calculations show that DNA as a nanomaterial can be widely used
in various electronic chips in future.

Key words: Computer modeling, nanotechnology, quantum mechanical calculations
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