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ABSTRACT 

 

To study the behaviour of DNA strands after bombarded by low-energy ion 

beams, the 3D structure of green-fluorescent protein plasmid (pGFP) from Escherichia 

coli was construct, optimized and equilibrated in water at 323 K in Discovery Studio 

1.7 software package. Then, the sites of preference for N+ ions on DNA strand were 

specified using Adsorption Locator modules in Materials Studio 4.2. Afterwards, the 

molecular dynamics (MD) simulations of N+ ions moving towards DNA strands were 

performed in AMBER 9. The results from Adsorption Locator indicated that the N+ 

ions tended to be adsorbed at phosphate oxygens and backbone oxygens. The MD 

simulations showed that the DNA moved violently after the collision with N+ 

following by DNA deformation and bond breakages. In this study, it was found that 

the bond type most sensitive to the collision was oxygen-phosphorus single bonds. 

Furthermore, it was also found that increasing energy of bombardment did not always 

result in larger amount of bond breakages. However, an optimum energy causing 

maximum bond breakages was suggested to exist. 



 vi

ชื่อเร่ืองวิทยานิพนธ การจําลองพลวัตเชิงโมเลกุลของผลการระดมยิงดวย

ไอออนบนดีเอ็นเอ 

ผูเขียน     นายชนิสร เหงาจําปา 

ปริญญา     วิทยาศาสตรมหาบัณฑติ (เคมี) 

คณะกรรมการท่ีปรึกษาวิทยานิพนธ ดร.วรรณจนัทร แสงหิรัญ ลี      ประธานกรรมการ 

     ผศ.ดร.ปยรัตน นิมมานพิภักดิ ์      กรรมการ 

      

บทคัดยอ 

  

เพื่อศึกษาพฤติกรรมของสายดีเอ็นเอที่ถูกระดมยิงดวยไอออนพลังงานตํ่า โครงสรางสามมิติ

ของ-พลาสมิดท่ีผลิตโปรตีนเรืองแสงจาก Escherichia coli ไดถูกสรางข้ึน แลวหาโครงสรางท่ี

เหมาะสมและปลอยใหอยูในสมดุลในสารละลายท่ี 323 องศาสัมบูรณ ดวยโปรแกรม Discovery 

Studio 1.7 โครงสรางดังกลาว ไดนําไปใชในการหาตําแหนงที่เหมาะสําหรับการดูดซับของไอออน

ไนโตรเจน (N+) โดยใชโมดูล Adsorption Locator ในโปรแกรม Materials Studio 4.2 จากนั้นจึงมี

การจําลองพลวัตของการยิงไอออนไนโตรเจนลงบนสายดีเอ็นเอโดยใชโปรแกรม AMBER 9 ผลการ

คํานวณหาตําแหนงท่ีเหมาะสมสําหรับการดูดซับ  N+  พบวา  N+  สวนมากจะถูกดูดซับท่ีออกซิเจน

ในหมูฟอสเฟตและออกซิเจนบนนํ้าตาลของสายดีเอ็นเอ  สําหรับผลการจําลองพลวัตพบวา  

ดีเอ็นเอบริเวณท่ีถูกยิงดวย N+ จะมีการเคล่ือนไหวท่ีรุนแรงและตามดวยการคลายเกลียวและการ

แตกพันธะในสายดีเอ็นเอ โดยพันธะท่ีไวตอการชนของ และมีแนวโนมท่ีจแตกพันธะมากท่ีสุด 

ไดแก พันธะเด่ียวระหวางออกซิเจนกับฟอสฟอรัส   นอกจากนี้ยังพบอีกวาการเพิ่มพลังงาน 
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การระดมยิงไมไดทําใหเกิดการแตกพันธะเพิ่มข้ึนเสมอไป   แตมีคาพลังงานท่ีเหมาะสมอยูคาหนึ่ง 

ท่ีทําใหการแตกพันธะเกิดไดมากท่ีสุด 

 


