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  چکیده

جملهه پرتودرمهانی دارد.   های رادیوبیولوژیکی ازفرآیندشده اهمیت بسیار زیادی در  انرژی با ترکیبات مولکولی هیدراتههای کمکنش الکترونبرهم

کول تتراهایدروفوران در بر مول درمانیدر پرتو و پرتو ایکس از تابش پرتو گاماولید شده ت (eV 01) های ثانویهمطالعه حاضر به بررسی اثر الکترون

و آثار مستقیم  دست آمدندروی مولکول هدف به شده انباشتهای انرژی Geant4-DNAبا استفاده از ابزار  پردازد.می DNAبندی بخش استخوان

ههای  کهنش الکتهرون  همهای محتمل ناشی از بهر های لازم جهت تولید کاتیونانرژی DFT. با استفاده از محاسبات تابش مورد بررسی قرار گرفتند

شده روی مولکهول توسهب باریکهه الکترونهی نشهان       انباشتو مقایسه آن با میزان انرژی  DFTنتایج  انرژی با مولکول هدف محاسبه گردیدند.مک

تتراهایهدروفوران  بین ببرند و باعث تجزیه مولکولی و شکست حلقه مولکول پایداری مولکول را از  انرژی قادر هستندهای کمدهد که الکترونمی

 کنند.تتراهایدروفوران این شکست را ایجاد می-شوند. وجود پیوندهای هیدروژنی آب

 

 .DNA backbone ،Geant4-DNA ،DFT، تتراهایدروفوران، یونش الکترونی، ییپرتو آسیب :واژگانکلید

 . مقدمه 1

دانهیم در رادیولهوژی و در درمهان بعاهی از     طور که مهی همان

انرژی مانند پرتو ایکس و پرتهو گامها   پرهای از تابشها بیماری

شود. هنگامی که تابش پرانرژی به یک بافهت زنهده   استفاده می

تهرین  شهوند. مههم  شود، ذرات ثانویه زیادی تولید میتابانده می

ولت ن الکترو 011انرژی کمتر از انرژی با مک هایها الکترونآن

نامنههد. هههای ثانویههه مههی ههها را الکتههرونهسههتند.این الکتههرون

های ثانویه انهرژی وهود را در برووردههای متهوالی از     الکترون

نوبهه وهود سهبب تخریهب و     توانند بهمیو  ]0[دهند دست می

 DNA 0فسفات -ساوتار قندای و شکست رشتهآسیب رسیدن 

ارد و رشته بلندی را تشهکیل  که ساوتاری شبیه ستون فقرات د

، 3ار بهاز نوکلووتیهدی آدنهین   هچهه  آسهیب چنهین  و ههم  ددهمی

                                                           
1 Sugar-phosphate 
2 Adenine 
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که توسب پیوندهای کووالانسی به  2و گوانین 3یتوزین، س0یمینت

توانهد یها   مهی  آسهیب ایهن   انهد، شهوند.  متصل شده DNA بدنه

صههورت  واسهطهه یونیههزاسیون و یها بهه   قیهم بهورت مستهصبه

در محهیب   OH.هایی ماننهد  واسطه تولید رادیکالغیر مستقیم به

لووتیهدی  . تخریب چههار مولکهول نوک  ]5-3[ دگیرصورت آبی 

واسههطه تههابش الکترونههی سههبب شکسههته شههدن پیونههدهای بههه

هها  چنین پیوند بین این مولکولها و همکووالانسی بین مولکول

تواند منجر نوبه وود میشود که بهمی DNAو ساوتار اسکلتی 

از طریهه   آسههیبهههایی ماننههد سههرطان شههود. ایههن بههه بیمههاری

واسهطه جهذب   واپاشهی مولکهولی بهه   "ههای  ی به نامهایفرآیند

یونیزاسهیون  "چنهین  و هم "5برانگیختگی الکترونی"، "0الکترون

 .]0, 9[ گیردصورت می "9ایتجزیه

و  DNAتهرین قسهمت   منظور مشهخ  کهردن حسهاس   به

RNA هههایی بههر رویانههرژی، آزمههایشهههای کههمبههه الکتههرون 

انجهام شهده    فسهفات  -ههای قنهد  و گروه DNAنوکلووتیدهای 

انههد کههه بخههش قنههد  ههها نشههان داده. آزمههایش]00-8[ اسههت

ها جههت ایجهاد   ترین قسمت برای الکترونریبوز مهماکسیدی

همین . به]03[است  RNAو  DNAشکست در رشته پلیمری 

فسفات از اهمیهت بهالایی    -قند هایدلیل مطالعه بر روی گروه

 فهاز  در یاریبسه  ههای آزمهایش  منظور همینبه .برووردار است

 DNA ماننهد  بهزر   هایمولکول سازنده اجزای روی بر گازی

اما نکتهه حها ز اهمیهت ایهن     . است گرفته انجام هاپروتوین یا و

 هها مولکهول  ذاتهی  هایویژگی از بسیاری گازی فاز است که در

 واقعهی  محهیب  اثهر  تشخی  برای دلیل همینبه .ماندمی مخفی

 پیونهدهای  وصهو  هبه  زیسهتی  ههای مولکهول  روی بهر ( آب)

 .کند تغییر باید محاسبات و آزمایش نحوه هیدروژنی،

                                                           
1 Thymine 
2 Cytosine 
3 Guanine 
4 Dissociative electron attachment 
5 Electron excitation 
6 Dissociative ionization 

 برای بررسهی اثهر محهیب آبهی بهر روی تجزیهه مولکهولی،       

 اسپکتروسهکوپی  ازجملهه  مختله   هایتکنیک با هاییآزمایش

 هابیومولکول شده هیدراته و وال  هایووشه روی بر جرمی

 گرفتهه  رتصهو  آنیهونی  حالهت  در چه و کاتیونی حالت در چه

 تجزیهه  روی بهر  حهلال  اثهر  کهه  ترتیب این . به[08-02] است

 مولکول تجزیه از حاصل هاییون شدت گیریاندازه با مولکول

 از حاصهل  نتهایج . شودمی گیریاندازه هاالکترون بروورد اثر بر

آب نقهش یهک    محهیب  کهه ایهن  بها  دهدمی نشان این تحقیقات

 کهاهش  مازاد سبب آزاد انرژی توزیع با و کندمحافظ را ایفا می

 تجزیهه  در را جدیهدی  ههای کانال ولی شودمی مولکولی تجزیه

 .]08[ آوردمی وجودبه نیز مولکول

 کهد  از اسهتفاده  بها  تها  گهرفتیم  تصهمیم  ما حاضر مطالعه در

 ههای الکتهرون  زیسهتی  اثهرات  بررسیبه کارلومونت سازیشبیه

 مولکهول  روی بر ولت الکترون 01 انرژی محدوده در انرژیکم

شهده   انباشهت های بپردازیم و انرژی (THF) 0تتراهایدروفوران

لازم دست آوریهم.  را به THFکنش الکترون با مولکول از برهم

جا به این نکته اشاره کنیم که علت انتخاب باریکهه  است در این

ام هانجه  ی اسهت کهه قهبلا    هل پژوهشه هدلیه بهه  eV 01الکترونی 

توسههب  پههژوهشهههای حاصههل از ایههن ن. کههاتیو]08[ ایههمداده

تها   هسهتیم کترومتر جرمی ثبت شدند. به این ترتیهب قهادر   پاس

بینهی شهده توسهب    های محتمل پبشتری با کاتیونمقایسه دقی 

 DFT محاسهبات  از اسهتفاده  بها داشته باشهیم.   DFTمحاسبات 

 انباشهت ههای  واسطه انرژیبه  محتمل هایکاتیون تولید احتمال

 محاسهبه  را THFیونهدهای مختله  مولکهول    شهده بهر روی پ  

 شهده  ییهد تأ تجربی نتایج به کهصورتی در روش این با. کنیممی

 دسترسی انرژیکم هایالکترون توسب مولکولی آسیب از ناشی

 روش ایمنهی  درصهد  از وهوبی  تقریهب  توانیممی باشیم، داشته

مولکول در گستره انهرژی   آسیبصد چنین درو هم پرتودرمانی

                                                           
7 Tetrahydrofuran 
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سهازی در کنهار محاسهبات    شهبیه  .دسهت آوریهم  ده شده بهتابان

DFTدهند.، نتایج را با دقت بالاتری ارا ه می 

 

 هامواد و روش .2

 . ماده هدف1.2

تهرین مهدل   ن سهاده عنهوا به معمولا  O)8H4(Cتتراهایدروفوران 

ههای  شهود کهه گهروه   کار بهرده مهی  ریبوز به اکسیمولکولی دی

سهازد. تتراهایهدروفوران   بوط مهی هم مربه DNAفسفات را در 

اسهت کهه    2CHیک اتر مدور با یک اتم اکسیژن و چهار واحد 

این مولکول قهادر   (.0 )شکل انددر پنج گوشه حلقه قرار گرفته

های ممکن ناشی از سازوکاراست یک مدل ساده جهت بررسی 

فراهم  DNAمولکول در تجزیه و شکست -کنش الکترونبرهم

 سازد.

 

 ساختار مولکولی تتراهایدروفوران.(: 1شکل )

 

 سازیکارلوی شبیه. کد مونت2.2

آن  01-5و نسهخه   Geant4-DNAسهازی از ابهزار   برای شبیه

اسهاس  بزار متن باز و رایگان بهوده و بر استفاده شده است. این ا

. در ایهن پهژوهش از بسهته    ]06[طراحی شده است  ++Cزبان 

کههلاس و  Geant4-DNAهههای پههایین  مخصههو  انههرژی 

G4EmDNAPhysics  ها و فرآینهههد. شهههده اسهههتاسهههتفاده

د کهه  ندهاین اجازه را می Geant4-DNAهای موجود در مدل

دیگهر  ی کنش ذرات در آب مایع و چنهد مهاده  به گام برهمگام 

ههدف  تا مرتبه الکترون ولت را ردیابی کنهیم.   DNA یسازنده

ه بر روی یافتن انرژی انباشت شد سازی واصلی این مقاله شبیه

 DNAفیزیهک  کهه بهه    THFیک ماده جدید به نهام مولکهول   

ال هب )م هههرتبههال مه. بنههابراین از م ههباشههدده، مههیهافه شهههاضهه

ICSDراحی شهده  هور طه همنظه  یهن به اکه  از فیزیک لیستی ( و

ها فرآینهد تهک  در این فیزیک لیست تهک  .ردیدهگاده ه، استفبود

اده بهه  هرد استفه وهک لیسهت مه  هانهد. فیزیه  دههوانی شهوراهفباز

 ع ازهاده آب مایه هده اسهت: بهرای مه   هی شه راحهرح زیهر طه  هش

Classical Geant4-DNA Models   ی و برای مهواد سهازنده

ی از شهیو استفاده شد. سپس  PTB Modelsاز  DNAمولکول 

G4DNAModelInterface ههای  کنشهر کدام از برهم برای

در  شهد.  یونیزاسیون، برانگیختگی و بروهورد الاسهتیک سهاوته   

 G4DNAModelInterfaceبههرای  G4DNAModel ادامههه

بایسهت  های آب مایع نام ذره مهی مرتبب ثبت گردید. برای مدل

های مهواد  اضافه شود ولی برای مدل RegisterModelبه تابع 

. در پایان نبودبه پارامتر دیگری نیاز  Vacuumو  DNAمشابه 

سهههههههاوته شهههههههد و    G4DNAProcesses ءشهههههههی 

G4DNAModelInterface  .مربوطهههه در آن ثبهههت گردیهههد

G4DNAModelInterface  ماننههدG4VEModel  کلاسههیک

 DNA جدید مواد این برای که است ذکر به لازمکند. عمل می

واسهطه  بهه  که هاییفرآیند است، THFکه در این مقاله مولکول 

 تها  eV 03 انرژی از THFبا مولکول  الکترون ذرات کنشبرهم

KeV 0 یونیزاسههیون، هایفرآینههد شههامل ،دگیههرمههی صههورت 

مقدار بهرش   .است در دسترس الاستیک بروورد و برانگیختگی

شده است.  هنظر گرفتدر nm 0 ،برای همه ذرات در این فیزیک

ای مختله   هکنش پرتوتنها فیزیک برهم 01-5تا قبل از نسخه 

 در دسههترس بههود و در ایههن نسههخه DNAدر فیزیههک بهها آب 

کهنش پرتوههایی ماننهد    فیزیهک بهرهم  د، طور که اشاره شهمان

لازم به ذکهر اسهت    هم اضافه شده است. THFالکترون با ماده 

استفاده نشده  Geant4-DNAاز قابلیت محاسبات شیمیایی که 

 م آن مورد بررسی قرار گرفته است.است و فقب آثار مستقی

 



 
 1شماره هم ، دجلد                                            ، الهام قویدل و اعظم ذبیحی*داریانه محمودیمعصوم                                                               42

 

هندسه هدف زیستی.1.2.2

سته سلول زیستی بها  ای به ابعاد هسازی انجام شده، کرهدر شبیه

 ایهسهته میهانگین شهعاع   که همان شعاع  میکرومتر 62/3 شعاع

نظر در ،پر شده "G4_WATER" ماده با و ]31[ست ا موجود

هایی به ابعاد درون استوانه THFشود. سپس مولکول گرفته می

که مطهاب  بها   نانومتر(  0/2و ارتفاع  2/3)قطر  DNAهای رشته

 PDBاز کتابخانهه   B-DNAولکهول  ابعاد مدل اتمی یک نوع م

ها نیهز  استوانهو این  گیردقرار میجفت باز است،  01که شامل 

پهس از توزیهع    گردنهد. طور تصهادفی در محهیب توزیهع مهی    به

با انرژی انرژی ذرات الکترون تک، ها در محیبتصادفی استوانه

eV 01 شهوند.  درون هسته سلول تابیده مهی  صورت تصادفیبه

کهنش  قادر است بهرهم  G4EmDNAPhysicsیک انتخاب فیز

ردیهابی کهرده،    THFها را با ماده آب و نیهز مولکهول   الکترون

ههها را یونیزاسههیون و برانگیختگههی رد داده شههده در مولکههول 

. در ایهن پهژوهش تنهها آثهار مسهتقیم      ]36-30[ مشخ  نماید

 تابش بررسی وواهد شد.

 

هاای  ازی کااتیون سمحاسبات تئوری انرژی آشکار .3.2

   DFTحاصل از تجزیه مولکول به روش 
های محتمل بر اثر جهت محاسبه انرژی لازم برای تولید کاتیون

و بررسهی   در محهیب آبهی   THFکنش الکترون با مولکول برهم

های مستقیم فیزیکی که همهان  فرآیندثیرات شیمیایی ناشی از تأ

تار ، روش پیوسباشدهای انباشت منتهی به یونیزاسیون میانرژی

اسبات هی با محهب آبهبرای توصی  اثر محی (PCM) پذیرقطبی

 Gaussian 16 زارافه یه تابع چگالی ترکیب شهد و در نهرم  نظر

محاسهههبه گردیهههد. در ایهههن مطالعهههه سهههاوتار مولکهههولی    

 .شهود صورت کوانتوم مکانیکی توصی  مهی به تتراهایدروفوران

ر درنظهر  اهوان یهک پیوسته  هعنه که اثهر محیب مایهع بهه در حالی

واسهطه  کنش آن با ساوتههار مولکههولی بهه   که برهم شدهگرفته 

[. ابتهدا سهاوتار مولکهولی    20 ،21گذردهی محیب مایع اسهت ] 

هههای محتمههل و حاصههل از   ونهو کاتیهه ورانهدروفهههتتراهای

وسهیله  بهه  رونیهه الکته هول بها باریکه  هکهنش ایهن مولکه   مهبره

ح هدر سطه و  DFTم و بها روش  هترسیه  Avogadroزار هافنرم

سهازی شهدند. در   بهینهه  B3LYP/aug-cc-pVDZمحاسهباتی  

کهنش آن بها سهاوتارهای    گام بعدی، اثهر محهیب آبهی و بهرهم    

 هایسهاوتار مولکولی مدنظر قرار گرفت و پارامترههایی چهون   

و انرژی آزاد سیسهتم بها احتسهاب    ی ارتعاش یهافرکانس ،نهیبه

امکهان   دسهت آمهد. ایهن محاسهبات    قطه صفر بهه مقدار انرژی ن

هههای شههیمیایی سههاوتار   بررسههی میههزان پیشههرفت واکههنش  

 کند.در محیب آب را فراهم می تتراهایدروفوران

 

 بحث و نتایج. 3

شهده بهر    انباشتهای انرژی Geant4-DNAبا استفاده از ابزار 

کنش بها الکتهرون محاسهبه    روی مولکول هدف به واسطه برهم

باریکهه الکترونهی   های منتقل شده از انرژی 0شدند. در جدول 

 THFکهنش بها مولکهول    از عبهور از محهیب آبهی و بهرهم     پس

 باشند.حسب الکترون ولت میمقادیر بر .اندنمایش داده شده
 

 کنش.توسط باریکه الکترونی پس از برهم THFشده بر روی مولکول  انباشتهای (: انرژی1جدول )
22/22 11/22 11/11 21/11 19/12 11/12 16/13 29/13 11/12 31/12 91/1 E (eV) 

 

قادر به تشخی  میهزان   Geant4-DNAکه با توجه به این

ههای  تخریب وارد بر مولکول هدف بهه واسهطه تولیهد کهاتیون    

 ،باشهد های منتقل شهده بهه مولکهول نمهی    حاصل از این انرژی

بهه بررسهی بیشهتر     DFT روشل بها اسهتفاده از   ههمهین دلیه  به

 DFTل از محاسهبات  هایج حاصه. نتساوتار مولکولی پرداوتیم

 اند.نمایش داده شده 3 در جدول
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اب ههههایی انتخههونهون اول از سههمت چههت کاتیهههدر ستهه

ن در هدت ممکه هاند که در پژوهش قبلی ما از بیشترین شدههش

کهنش  بهرهم  رمی ناشهی از هرومتر جه هل از اسپکته هحاصه طی  

. ]08[ برووردار هستند THF انرژی با مولکولهای کمالکترون

هههای مههورد نظههر را نشههان سههتون دوم جههرم مولکههولی کههاتیون

قهرار   DFTدهد. در ستون سوم نتایج حاصهل از محاسهبات   می

ههای ممکهن   تهرین واکهنش  اند. در این ستون محتمهل داده شده

شهویم  متوجه مهی  ،اند. اگر به این ستون دقت کنیمدست آمدهبه

کهاتیون  احتمال وقهوع دو واکهنش بهرای تولیهد      00که در جرم 

+O7H4C زان انهرژی لازم  هکهه میه  ه به اینهود دارد. با توجهوج

eV 90/0      برای آشکار شدن کاتیون مهورد نظهر کمتهر از مسهیر

مورد نظر مسیر دوم را  فرآیندرسد که نظر میپس به ،اول است

سهه   ،03انتخهاب کنهد. در جهرم     O7H4C+برای تولید کهاتیون  

+احتمال برای تولید کهاتیون  
6H3C  مسهیر اول بها   ود داردوجه .

ترین مسهیر ممکهن بهرای    محتمل eV 90/0انرژی آشکارسازی 

 تولید کاتیون مورد نظر است.  

 .در محیط آبی THF تجزیه مولکولهای حاصل از ونیهای آشکارسازی کات(: انرژی2جدول )

 کاتیون (amu) جرم مولکولی های محتملواکنش (eV) انرژی آشکار شدن
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+نیز دو مسیر ممکن جهت تولید کاتیون  00در جرم 
5H3C 

نشان داده شده است که با توجه به پهایین بهودن میهزان انهرژی     

ورد نظهر از مسهیر اول یعنهی    هر شدن کاتیون مه لازم برای آشکا

eV 99/0، تر از مسیر دوم دانسهت. توان این مسیر را محتملمی 

ههای  بهه بعهد، کهاتیون    03دهند که از جهرم  نشان می هاواکنش

 باشند.حاصل ناشی از شکست حلقه مولکول می

های لازم جههت  اگر نتایج این محاسبات را که میزان انرژی

ههای  کهنش الکتهرون  ههای محتمهل بهر اثهر بهرهم     تولید کاتیون

در محیب آبی است را با نتایج میزان  THFانرژی با مولکول کم

هها در فهاز گهازی    های لازم جهت تولیهد همهین کهاتیون   انرژی

هها در  شویم که در محهیب آبهی کهاتیون   متوجه می ،مقایسه کنیم

قایسهه  م ند. بهرای شوتری تولید میهای بسیار پایینسطح انرژی

دست آمده از چند گروه کهاری را کهه   نتایج به 2بهتر در جدول 

ایهم.  اند، قهرار داده های مختلفی کار کردهدر فاز گازی با تکنیک

 اند.ارا ه شدهمراجع در توضیحات جدول 

نشهان   ]08[کهه نتهایج حاصهل از پهژوهش قبلهی مها       با این

رژی منجر دهد که آب اثر محافظتی دارد و با توزیع مجدد انمی

ولهی مقایسهه    ،شهود مهی  THFبه ضعی  شدن تجزیه مولکول 

وهوبی  نتایج حاصل در فاز گازی و محیب آبی در این مقالهه بهه  

دهد که محیب آبی یعنی پیوند هیدروژنی بین مولکهول  نشان می

THF طور قابل توجهی قادر است پایداری پیونهدهای  و آب به

 ت تأثیر قهرار دههد.  کووالانسی موجود در حلقه مولکول را تح
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از راه  THFرسد که با اتصال مولکول آب به مولکول نظر میبه

 THFمولکهول   HOMOپیوند هیدروژنی، الکترون از اربیتهال  

ههای  شود. نتایج حاصل از ایهن تحقیه  و پهژوهش   جا میجابه

توانهد اثهر کاتهالیزوری بهر     دهند که آب مینشان می ]25[دیگر 

هها داشهته باشهد و بها تجزیهه      تیونروی انرژی آشکارسازی کها 

های ثانویه باعهث تخریهب سهاوتار    کاتیون مادر و ایجاد کاتیون

رسد که نقش کاتالیستی آب و نقش نظر میشود. به THFحلقه 

ی هسهتند کهه بها یکهدیگر در رقابههت     فرآینهد محهافظتی آن دو  

 باشند.می

حاصال از   هاای کااتیون  (eVشدن )برحسب  انرژی آشکار(: 3) جدول

 Mayerانرژی در فاز گازی توسط سه گاروه  کم هایکنش الکترونبرهم

باا   ]33[ Gallegos، گاروه  (PI)با تکنیا  یونیزاسایون فوتاونی     ]32[

با تکنی  یونیزاسیون  Collinو گروه  (EI) تکنی  یونیزاسیون الکترونی

 .]31[الکترونی 

Collin and 

Conde capras 

Gallegos and 

Kiser Mayer et al کاتیون Amu 

55/6  05/1 ± 05/6  101/1 ± 05/6  03 

00/01  3/1 ± 0/00  0/1 ± 1/01  00 

  01/1 ± 05/03  05 

30/03   0/1 ± 1/00  00 

80/00  3/1 ± 8/03  3/1 ± 6/01  02 

50/00  3/1 ± 0/03  31/1 ± 95/01  03 

03/02  2/1 ± 5/05  3/1 ± 0/03  00 

 2/1 ± 3/05  3/1 ± 6/03  01 

 9/1 ± 0/08  3/1 ± 6/00  26 

  3/1 ± 5/32  28 

  0 ± 35  20 

  01/1 ± 85/00  20 

 3/1 ± 8/05  3/1 ± 5/30  36 

  3/1 ± 5/03  38 

 2/1 ± 0/09  0/1 ± 2/02  30 

 2/1 ± 2/00  3/1 ± 6/00  39 

  0/1 ± 9/05  09 

  2/1 ± 1/09  05 

  5/1 ± 5/06  00 

 

 گیریهنتیج. 1

 DFTو محاسهبات   Geant4-DNAاین پژوهش با کمک ابزار 

ههای  تحهت تهابش الکتهرون    THFبه بررسی تخریب مولکول 

 Geant4-DNA بهها اسههتفاده از .پرداوههت eV 01انههرژی کههم

شده بر روی مولکول هدف و بها محاسهبات    انباشتهای انرژی

DFT ههای  های لازم جهت آشکار و تولید شدن کهاتیون انرژی

ت آمدنهد. مقایسهه   دسو الکترون به THFکنش حاصل از برهم

ریکه الکترونی بر روی کهل  شده از با انباشتهای بزرگی انرژی

ههای محتمهل   هدف و انرژی لازم جهت تولید کهاتیون مولکول 

قهادر بهه تخریهب حلقهه      ههای ثانویهه  دهد که الکتروننشان می

ازطرفهی مقایسهه    .هسهتند  DNAنتیجه شکسهت  مولکول و در

ههای  جهت تولیهد کهاتیون   لازم دست آمده برای انرژینتایج به

که محیب دهد که با اینمحتمل در دو فاز گازی و آبی نشان می

در  THFظ را بهرای مولکهول   فآبی قادر است نقش یهک محها  

طرفی پیونهد هیهدروژنی بهین    تجزیه مولکولی داشته باشد اما از

صهورت  شود تا آب بهه باعث می THFمولکول آب و مولکول 

تخریب حلقه مولکهول شهود.    یک کاتالیست عمل کند و سبب

های درمهانی  تواند به ما کمک کند تا در روشپژوهش اویر می

 نظر بگیریم.جوانب مختل  را در با استفاده از پرتوها

 

 تشکر و قدردانی. 2

دانشگاه اینسبروک که در دانم از پروفسور پاول بر وود لازم می

 DFTت امکان استفاده از کامپیوتر محاسباتی را بهرای محاسهبا  

 فراهم کردند، تشکر و قدردانی نمایم.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 DNA ...                                                        42انرژی بر ساختار مولکول تتراهایدروفورانِ های کمهای الکترونبررسی آسیب                     1جلد دهم، شماره 

 

 مراجع. 1

[1] X. Ren, E. Jabbour Almaalouf, A. Dorn and S. Denifl. 

Direct evidence of two interatomic relaxation 

mechanisms in argon dimers ionized by electron 

impact, Nature Communications, 7 (2016) 11093. 

[2] R. Baskar, K.A. Lee, R. Yeo and K.W. Yeoh. Cancer 

and radiation therapy: current advances and future 

directions, International Journal of Medical Sciences, 9 

(2012) 193–199.  

[3] B.D. Michael and P.A. O’Neill. Sting in the tail of 

electron tracks, Science, 287 (2000) 1603–1604. 

[4] M.A. Huels, B. Boudaffa, P. Cloutier, D. Hunting and 

L. Sanche. Single, double and multiple double strand 

breaks induced in DNA by 3-100 eV electrons, Journal 

of the American Chemical Society, 125 (2003) 4467–

4477. 

[5] S.M. Pimblott and J.A. Laverne. Production of low-   

energy electrons by ionizing radiation, Radiation 

Physics and Chemistry, 76 (2007) 1244–1247.  

[6] B. Boudaiffa, P. Cloutier, D. Hunting, M.A. Huels and 

L. Sanche. Resonant formation of DNA strand breaks 

by low-energy (3 to 20 eV) electrons, Science, 287 

(2000) 1658–1660. 

[7] E. Alizadeh and L. Sanche. Precursors of solvated 

electrons in radiobiological physics and chemistry, 

Chemical Reviews, 112 (2012) 5578–5602. 

[8] S.K. Kim, W. Lee and D.R. Herschach. Cluster beam 

chemistry: hydration of nucleic acid bases; Ionization 

potentials of hydrated adenine and thymine, The 

Journal of Physical Chemistry, 100 (1996) 7933–7937. 

[9] Y. Zheng, P. Cloutier, D.J. Hunting, J.R. Wagner and 

L. Sanche. Phosphodiesterand N-glycosidic bond 

cleavage in DNA intuced by 4-15 eV electrons, The 

Journal of Chemical Physics, 124 (2006) 64710. 

[10] T. Solomun, H. Seitz and H. Sturm. DNA damage by 

low-energy electron impact: dependence on guanine 

content, The Journal of Physical Chemistry B, 113 

(2009) 11557–11559. 

[11] Z. Li, Y. Zheng, P. Cloutier, L. Sanche and J.R. 

Wagner. Low energy electron induced DNA damage: 

effects of terminal phosphate and base moieties on the 

distribution of damage, Journal of the American 

Society, 130 (2008) 5612–5613. 

[12] S. Ptasinska, S. Denifl, P. Scheier and T.D. Märk. 

Inelastic electron interaction (attachment/ionization) 

with deoxyribose, The Journal of Chemical Physics, 

120 (2004) 8505–8511. 

[13] S. Heinbuch, F. Dong, J.J. Rocca and E.R. 

Bernstein. Single photon ionization of hydrogen 

bonded clusters with a soft x-ray laser: (HCOOH)x 

and (HCOOH)y(H2O)z, The Journal of Chemical 

Physics, 126 (2007) 244301. 

[14] B. Liu, S. Brondsted, P. Hvelplund, H. Zettergren, 

H. Cederquist, B. Manil and B.A. Huber. Collision-

induced dissociation of hydrated adenosine 

monophosphate nucleotide ions: protection of the 

ion in water nanoclusters, Physical Review Letters, 

97 (2006) 13340. 

[15] L. Belau, K.R. Wilson, S.R. Leone and M. Ahmed. 

Vacuum-ultraviolet photoionization studies of the 

microhydration of DNA bases (guanine, cytosine, 

adenine, and thymine), The Journal of Physical 

Chemistry A, 111 (2007) 7562–7568. 

[16] P. Markush, P. Bolognesi, A. Cartoni, P. Rousseau, 

S. Maclot, R. Delaunay, A. Domaracka, J. Kocisek, 

M.C. Castrovilli, B.A. Huber and L. Avaldi. The 

role of the environment in the ion induced 

fragmentation of uracil, Physical Chemistry 

Chemical Physics, 18 (2016) 16721–16729. 

[17] T. Schlathölter, F. Alvarado, S. Bari, A. Lecointre, 

R. Hoekstra, V. Bernigaud, B. Manil, J. Rangama 

and B. Huber. Ion-induced biomolecular radiation 

damage: From isolated nucleobases to nucleobase 

clusters, ChemPhysChem, 7(2006) 2339–2345. 

[18] M. Neustetter, M. Mahmoodi-Darian and S. Denifl. 

Study of electron ionization and fragmentation of 

non-hydrated and hydrated tetrahydrofuran clusters, 

Journal of the American Society for Mass 

Spectrometry, 28 (2017) 866–872. 

[19] S. Agostinelli, J. Allison, K.A. Amako, J. Apostolakis, 

H. Araujo, P. Arce, M. Asai, D. Axen, S. Banerjee and 

G. Barrand. GEANT4—a simulation toolkit, Nuclear 

Instruments and Methods in Physics Research Section 

A: Accelerators, Spectrometers, Detectors and 

Associated Equipment, 506(3) (2003) 250–303. 

[20] E. Polig, D.B. Kimmel and W.S.S. Jee. Morphology 

of bone cell nuclei and their location relative to bone 

surfaces, Physics in Medicine and Biology, 29 (1984) 

939-952. 

[21]  S.A. Zein, M.C. Bordage, Z. Francis, G. Macetti, A. 

Genoni, C. Dal Capello, W.G. Shin and S. Incerti. 

Electrons transport in DNA bases: An extention of the 

Geant4-DNA MontCarlo toolkit, Nuclear Instruments 

and Methods in Physics Research B, 488 (2021) 70-82. 

[22] I. Kyriakou, D. Emfietzoglou and S. Incerti. Status 

and Extension of the Geant4-DNA Dielectric Models 

for Application to Electron Transport, Frontiers in 

Physics, 9 (2022) 711317. 

[23] I. Kyriakou, M. Sefl, V. Nourry and S. Incerti. The 

impact of new Geant4-DNA cross section models on 

electron track structure simulations in liquid water, 

Journal of Applied Physics, 119 (2016) 194902. 

[24] H.N. Tran, D.D. Dao, S. Incerti, M.A. Bernal, M. 

Karamitros, T.V. Nhan Hao, T.M. Dang and Z. 

Francis. Single electron ionization and electron capture 

cross sections for (C6+, H2O) interaction within the 

Classical Trajectory Monte Carlo (CTMC) approach, 

Nuclear Instruments and Methods in Physics Research 

B, 366 (2016) 140-144. 

[25] I. Kyriakou, S. Incerti and Z. Francis.  Improvements 

in Geant4 energy-loss model and the effect on low-

energy electron transport in liquid water, Medical 

Physics, 42 (2015) 3870-3876. 

[26] G. Famulari, P. Pater and S.A. Enger. Microdosimetry 

calculations for monoenergetic electrons using Geant4-

DNA combined with a weighted track sampling 



 
 1شماره هم ، دجلد                                            ، الهام قویدل و اعظم ذبیحی*داریانه محمودیمعصوم                                                               03

 

algorithm, Physics in Medicine and Biology, 62 (2017) 

5495-5508. 

[27] I. Kyriakou, D. Emfietzoglou, V. Ivanchenko, M.C. 

Bordage, S. Guatelli, P. Lazarakis, H.N. Tran and S. 

Incerti. Microdosimetry of electrons in liquid water 

using the low-energy models of Geant4, Journal of 

Applied Physics, 122 (2017) 024303. 

[28] J. Bordes, S. Incerti, N. Lampe, M. Bardies and M.C. 

Bordage. Low-energy electron dose-point kernel 

simulations using new physics models implemented in 

Geant4-DNA, Nuclear Instruments and Methods in 

Physics Research B, 398 (2017) 13-20. 

[29] S. Incerti, I. Kyriakou and H.N. Tran. Geant4-DNA 

simulation of electron slowing-down spectra in liquid 

water, Nuclear Instruments and Methods in Physics 

Research B, 397 (2017) 45-50. 

[30] J. Tomasi, B. Mennucci and R. Cammi. Quantum 

Mechanical Continuum Solvation Models, Chemical 

Reviews, 105 (2005) 2999−3093. 

[31] B. Mennucci and R. Cammi. Continuum Solvation 

Models in Chemical Physics: From Theory to 

Applications, John Wiley & Sons, Ltd, (2007). 

[32] P.M. Mayer, P.M, M.F. Guest, L. Cooper, L.G. 

Shpinkova, E.E. Rennie, D.M.P. Holland and   D.A. 

Shaw. Does tetrahydrofuran ring open upon ionization 

and dissociation? A TPES and TPEPICO investigation, 

The Journal of Physical Chemistry A, 113 (2009) 

10923-10932. 

[33] E.J. Gallegos and R.W. Kiser. Electron impact 

spectroscopy of the four-and five-membered, saturated 

heterocyclic compounds containing nitrogen, oxygen 

and sulfur, The Journal of Physical Chemistry, 66 

(1962) 136-145. 

[34] J.E. Collin and G. Conde-Caprace. Ionization and 

dissociation of cyclic ethers by electron impact, 

International Journal of Mass Spectrometry and Ion 

Physics, 1 (1968) 213-225. 

[35] E. Wang, X. Ren, W. Baek, H. Rabus, T. Pfeifer and 

A. Dorn. Water acting as a catalyst for electron-driven 

molecular break-up of tetrahydrofuran, Nature 

Communications, 11 (2020) 2194. 

 

 


