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单链 DNA 分子穿过石墨烯材料纳米孔的模拟研究 
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由于其所具有的单分子探测及分析能力，纳米孔正发展成为新一代 DNA 测序设备。在

外加电场作用下 DNA 分子穿过纳米孔将产生离子电流变化。理论上，不同的阻塞离子

电流幅值和阻塞时间可用于区分 DNA 分子的四种碱基，从而实现 DNA 测序。为了实

现单碱基分辨率，通常要求纳米孔薄到一次只允许一个碱基通过纳孔。基于石墨烯材料

的纳米孔由于其亚纳米厚度，在 DNA 测序中展示了极大优势。我们采用全原子分子动

力学模拟方法，研究了单链 DNA 分子穿过石墨烯/氧化石墨烯纳米孔的动力学行为。我

们对外加电场作用下DNA过孔速度、DNA构形变化、离子电流信号等进行了系统模拟。

结果表明单链 DNA 分子均会吸附到石墨烯/氧化石墨烯表面。由于 DNA 分子和氧化石

墨烯之间更高的吸附能，DNA 分子在氧化石墨烯孔中的迁移速率比在石墨烯孔中低很

多。更重要的是，氧化石墨烯孔有可能实现 DNA 分子的单碱基过孔。 
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