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Наномеханические кантилеверные системы перспективны для изучения сил межмо-
лекулярного взаимодействия [1] благодаря тому, что энергия такого взаимодействия 
в адсорбированном на поверхности кантилевера слое молекул преобразуется в силу, 
приводящую к статическому изгибу консоли.

Контроль и измерения

Измеряемый непосредс-
твенно сигнал – отклонение 
консоли кантилевера от со-
стояния равновесия. Для объ-
яснения такого изгиба обычно 
выдвигаются гипотезы о при-
роде вызывающих его и на-
илучшим образом соответс-
твующих получаемым резуль-
татам сил. Метод дает хоро-
шие результаты благодаря оп-
ределенным свойствам взаи-
модействующих молекул и ог-
раниченному спектру влия-
ющих на изгиб сил. Вместе 
с тем для проверки выдвину-
тых гипотез часто приходит-
ся проводить эксперименты 
при различных дополнитель-
ных условиях, что связано 
со значительными временны-
ми и материальными затра-
тами. Решить проблему мож-

но с использованием компью-
терного моделирования вза-
имодействия молекул в слое 
на поверхности кантилевера 
[2], однако разработка хоро-
шей модели и ее техническая 
реализация представляют за-
дачу, сравнимую по сложнос-
ти с проведением реальных 
экспериментов.

В качестве альтернатив-
ного варианта реализации 
виртуального эксперимен-
та для технических расчетов 
предлагается использовать 
готовые программные про-
дукты, например, SolidWorks 
Simulation, входящий в состав 
системы автоматизированно-
го проектирования и инже-
нерного анализа SolidWorks 
Premium (Dassault Systиmes 
S ol idWork s  Cor p.,  СШ А). 
В этом случае необходима 
тщательная проработка мо-
дели и определение основ-
ных упрощений, которые поз-
волят, не влияя на результат, 
решить задачу с использова-

нием технических элементов 
данного программного паке-
та, причем сами вычисления 
потребуют гораздо меньше 
времени и средств.

В работе исследовано вза-
имодействие молекул ДНК, 
последовательность которых 
позволяет образовывать меж-
ду двумя соседними молеку-
лами восемь комплиментар-
ных связей. 

В программе Sol idWorks 
Simulation выполнено упро-
щенное компьютерное моде-
лирование и проведено срав-
нение с экспериментальны-
м и д а н н ым и,  полу чен н ы-
ми на приборе атомные весы 
БиоСкан [3] (ООО «Академия 
биосенсоров», Россия).

Постановка задачи
Модифицированные мо-

лекулы ДНК адсорбируются 
из раствора на поверхности 
кантилевера за счет химичес-
ких связей. Из данных флуо-
ресцентной микроскопии из-
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вестно, что среднее рассто-
яние между соседними мо-
лекулами ДНК около 6 нм, 
а длина одной молекулы 9–
10 нм. Таким образом, у нее 
существует возможность об-
разовать комплиментарные 
связи с соседней молекулой 
(рис.1). Энергия такого взаи-
модействия зависит от после-
довательности молекулы ДНК 
и для рассмотренных восьми 
комплиментарных связей со-
ставляет 608 кДж/моль.

Для проведения компью-
терного моделирования при-
нята модель кубической упа-
ковки молекул в слое (рис.2). 
Размеры закрепленного с од-
ной из коротких сторон мо-
дельного кантилевера соот-
ветству ют д лине,  ширине 
и толщине использованного 
в эксперименте кантилевера 
и составляют 500, 100 и 1 мкм, 
соответственно. Так как тол-
щина слоя значительно мень-
ше, чем кантилевера, силы 
взаимодействия между моле-
кулами могут прикладывать-
ся непосредственно к точкам 
на ее поверхности. В рам-
ках кубической модели силы, 

действующие на молекулы 
вдоль длинной стороны бал-
ки, взаимно уравновешива-
ются. По этой причине весь 
ряд был заменен несколькими 
опорными точками, к кото-
рым приложены силы взаимо-
действия. (Выбор числа таких 
точек обосновывается ниже.) 
Силы, действующие на моле-
кулы в направлении, перпен-
дикулярном длинной сторо-
не, не влияют на изгиб канти-
левера. Поэтому для расчетов 
использовалась одна опорная 
точка, расположенная по ши-
рине посередине.

Следующий важный пункт 
построен и я модели –  оп-
ределение сил взаимодейс-
т ви я  ме ж д у молек ул а м и. 
Возникающая в результате об-
разования комплиментарных 
связей сила притяжения меж-
ду молекулами ДНК замене-
на натянутыми пружинами, 
соединяющими опорные точ-
ки, натяжение которых соот-
ветствует энергии связи.

Энерг и я,  п ри ход я щ а яс я 
на одну связь, равна:
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где Eсв – энергия связи, Na – 
число Авогадро.

Известно, что сила натяже-
ния пружины связана с ее уп-
ругой энергией формулой:
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где k – жесткость пружины, x 
– растяжение пружины.

Учитывая количество моле-
кул в ряду на короткой сторо-
не кантилевера, из (1) и (2) по-
лучаем выражение для силы 
натяжения пружин, действу-
ющих вдоль направления из-
гиба:

	 F a
E w
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4

2
,  	 (3)

где a – коэффициент, связан-
ный с моделью упаковки мо-
лекул и определяющий ве-
роятность того, что действу-
ющая на молекулу сила вно-
сит вклад в изгиб, w – шири-
на кантилевера, x – среднее 
расстояние между молекула-
ми. (Для кубической решет-
ки a = 0,25.)

Результаты
В рамках изложенной мо-

дели проведено моделиро-
в а н ие  и зг и б а  к а н т и ле в е -
ра под воздействием прило-
женных сил. Для определе-
ния влияние числа опорных 
т оче к  вдол ь  к а н т и лев е ра 
проведены расчеты при 17, 
25, 33 и 49 равномерно рас-
пределенных по длине точ-

Рис.2. �Модель кубической 
упаковки молекул 
на поверхности канти-
левера

Поверхность золота

Рис.1. �Комплиментарные 
связи между двумя 
молекулами ДНК
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Рис.3. �Зависимость максимального отклонения кантилевера 
от положения равновесия в направлении оси Z от коли-
чества опорных точек
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ках. На рис.3 представлена 
зависимость максимально-
го отк лонени я канти леве-
ра от положения равновесия 
вдоль оси Z  от количества 
использованных опорных то-
чек. Видно, что их количес-
тво практически не влияет 
на результат моделирования, 
что согласуется с приведен-
ными в обосновании модели 
арг у ментам и.  Отк лонен ие 
конца кантилевера при ис-
пользовании 49 точек – око-
ло 115 нм.

По формуле Стоуни [3] это 
соответствует поверхностно-
му напряжению 0,028 Н/м. 
На рис.4 представлен хорошо 
аппроксимируемый окруж-
ностью график зависимости 
перемещения от положения 
точки вдоль кантилевера.

Сравнение полученных ре-
зультатов с эксперименталь-

ными данными осложняет-
ся тем, что в модели не учи-
тывались другие влияющие 
на изгиб кантилевера факто-
ры. По этой причине в экспе-
рименте использовались две 
различные последовательнос-
ти молекул ДНК. 

Молекулы первого вида 
имели возможность образо-
вывать восемь комплимен-
тарных связей подряд, в то 
время как другая последова-
тельность не позволяла осу-
ществлять такое взаимодейс-
твие. Поверхностное напря-
жение кантилевера при ад-
сорбции ДНК с первой после-
довательностью на 0,021  Н/м 
больше, чем со второй, при-
чем это значение согласуется 
с результатами, полученным 
в процессе моделирования.

Таким образом, в работе 
предложено использовать го-

товые программные продук-
ты для расчета оценки изги-
ба кантилевера в результате 
взаимодействия молекул ве-
щества,  адсорбированного 
на его поверхности (рис.5). 
Проведено моделирование 
о т к л о н е н и я  к а н т и л е в е р а 
под действием сил,  возни-
кающих между молекулами 
ДНК с последовательностью, 
позволяющей формировать 
во сем ь  ком п л и мен тарн ы х 
связей. Рассчитанное значе-
ние отклонения в 115 нм хо-
рошо согласуется с экспери-
ментальными данными.
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держке Федерального агент‑
ства по образованию (П255), 
Прог ра м мы Н АТО «Наук а 
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983204), РФФИ (10‑04‑01574-а) 
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Рис.5. �Результат моделирования отклонения кантилевера при 
взаимодействии молекул ДНК, адсорбированных на его 
поверхности
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Рис.4. �Зависимость перемещения точек вдоль кантилевера 
в направлении оси Z


