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Показано, что расширение модели на случай периодической углеродной нанотрубки

(УНТ) позволяет исследовать эффекты взаимодействия нуклеотидной цепочки (НЦ) с
наночастицами золота (НЧ) в более адекватном и реалистическом приближении, исклю-
чающие граничные эффекты. Ранее нами исследовались взаимодействия небольшой НЦ
с НЧ золота в матрице УНТ с открытыми границами [5].

Как и в часть I [5], в системе НЦ-НЧ-УНТ в процессах парного межатомного взаимо-
действия частиц допускаются существования лишь Ван-дер-Ваальсовых (ВдВ) сил. Для
описания ВдВ взаимодействий использован потенциал Леннарда-Джонса, а для УНТ -
многочастичный потенциал Терсофа, имеющий, в общем, имеет кванто-химическую при-
роду. Исследованы особенности молекулярных процессов взаимодействия НЦ-НЧ, обу-
словленной матрицей УНТ с периодическими границами с целью изучение структурных
конформационных изменений в молекулярной системе и оценка динамических и энер-
гетических характеристик системы при разных температурах среды. Выполнена серия
молекулярно-динамических (МД) расчетов с разными моделями НЦ-НЧ-УНТ, исследо-
ван процессы взаимодействия небольшая НЦ (один пиримидин - цитозин (Ц) и один пу-
рин - гуанин (Г)) приводиться в контакт с НЧ золота и в дальнейшем прослеживаются
их процессы релаксации и взаимодействия в окружении матрицей УНТ с периодически-
ми границами. Также построены зависимости полной потенциальной энергии, угловых и
торсионных (дигедральных) внутримолекулярных связей НЦ при разных температурах.
Анализировались структурные и энергетические характеристики системы НЦ-НЧ-УНТ
на атомно/молекулярном уровне.
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Иллюстрации

Рис. 1. Молекулярная модель НЦ-НЧ внутри УНТ с открытыми (слева) и периодическими
(справа) границами.

Рис. 2. Диаграмма межатомных расстояний НЦ-НЧ для периода времени от t = 0 до t = 100пс,
иллюстрирующие их динамику взаимодействия внутри матрице УНТ при температурах Т=100,
200 и 300К.

2


