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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. 
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บทคัดยอ 

  

เพื่อศึกษาพฤติกรรมของสายดีเอ็นเอที่ถูกระดมยิงดวยไอออนพลังงานตํ่า โครงสรางสามมิติ

ของ-พลาสมิดท่ีผลิตโปรตีนเรืองแสงจาก Escherichia coli ไดถูกสรางข้ึน แลวหาโครงสรางท่ี

เหมาะสมและปลอยใหอยูในสมดุลในสารละลายท่ี 323 องศาสัมบูรณ ดวยโปรแกรม Discovery 

Studio 1.7 โครงสรางดังกลาว ไดนําไปใชในการหาตําแหนงที่เหมาะสําหรับการดูดซับของไอออน

ไนโตรเจน (N+) โดยใชโมดูล Adsorption Locator ในโปรแกรม Materials Studio 4.2 จากนั้นจึงมี

การจําลองพลวัตของการยิงไอออนไนโตรเจนลงบนสายดีเอ็นเอโดยใชโปรแกรม AMBER 9 ผลการ

คํานวณหาตําแหนงท่ีเหมาะสมสําหรับการดูดซับ  N+  พบวา  N+  สวนมากจะถูกดูดซับท่ีออกซิเจน

ในหมูฟอสเฟตและออกซิเจนบนนํ้าตาลของสายดีเอ็นเอ  สําหรับผลการจําลองพลวัตพบวา  

ดีเอ็นเอบริเวณท่ีถูกยิงดวย N+ จะมีการเคล่ือนไหวท่ีรุนแรงและตามดวยการคลายเกลียวและการ

แตกพันธะในสายดีเอ็นเอ โดยพันธะท่ีไวตอการชนของ และมีแนวโนมท่ีจแตกพันธะมากท่ีสุด 

ไดแก พันธะเด่ียวระหวางออกซิเจนกับฟอสฟอรัส   นอกจากนี้ยังพบอีกวาการเพิ่มพลังงาน 
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การระดมยิงไมไดทําใหเกิดการแตกพันธะเพิ่มข้ึนเสมอไป   แตมีคาพลังงานท่ีเหมาะสมอยูคาหนึ่ง 

ท่ีทําใหการแตกพันธะเกิดไดมากท่ีสุด 

 


