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 ده:یچک
 یبرا   يقیدق  اریمع  مریپل  کی   یيستای قرار گرفته است، طول ا  يسلول مورد بررس  يکیبارها در مباحث خواص مکان  يستی ز  ی مرهایپل  يانعطاف و سخت

  . شوديم  مریپل  یيستای طول ا  رییدر مقدار انعطاف و متعاقب آن تغ  رییباعث تغ  مرهایپل  یاست. بار موجود رو  مرها یمشخص کردن مقدار انعطاف پل
طول    یرو  ي و غلظت نمککی بار الکتر  ریتاثمیزان    به کمک شبیه سازی دینامیک مولکولي و مدل زنجیره گاوسي )مدل جرم و فنر(  قیتحق  نی در ا  ما
 ایم. مدل ارائه شده توانست جزئیات قابل قبولي را شبیه سازی نماید. معروف داخل سلول را بررسي کرده  یمرهایپل یيستای ا

یيستای طول ا ،يمولکول  کینامی د یساز هیشب، DNA ،يستی ز مریپل ،يکی بار الکتر ن،یاکت های كلیدی:واژه

 مقدمه. ۱

موجودات زنده هستند.   ةها واحدهای اصلي تشکیل دهندسلول

پلیمرهای زیستي  در داخل سلول وظایف بسیار مهمي را ایفا  

اسکلت سلولي  مي نام  به  پیچیده  پلیمرها یک شبکه  این  کند، 

دهي و انجام سلولي در شکلسازند. با توجه به نقش اسکلت  مي

وظایف سلول، بررسي خواص مکانیکي پلیمرهای زیستي فواید 

-و اکتین از جمله مهم   DNAبسیاری از نظر بیوفیزیکي دارد.  

به ت آنها  اصلي  وظیفه  و  هستند  سلول  داخل  پلیمرهای  رین 

ترتیب حفظ اطلاعات اصلي و شکل دهي غشای سلول است  

 [1 .] 

انعطاف و سختي پلیمرهای زیستي همواره در مباحث مختلف  

سلولي مورد بررسي قرار گرفته است، طول ایستایي یک پلیمر  

پلیمرهای  انعطاف  میزان  کردن  مشخص  برای  دقیقي  معیار 

[. تعیین مقدار دقیق طول  2زیستي در دمای متناهي محیط است ] 

بیني رفتار پلیمر در قبال  های پروتئیني  در پیشایستایي رشته

خیزهای   و  افت  مانند  داخلي  نیروهای  و  خارجي  نیروهای 

 [.  3گرمایي بسیار حائز اهمیت است ]

ساختمان سلول طوری است که در مقابل نیروهای وارد شده از 

دهد، در چنین ساختاری طول  خود خاصیت کشساني نشان مي

[. مسئله  4ایستایي پلیمر بر خمش مکانیکي تاثیر مستقیم دارد ] 

 [ اودایک  توسط  پلیمرها  ایستایي  طول  روی  بار  و  5تاثیر   ]

 [ فیکسمن  و  بررسي6اسکولنیک  تحلیلي  صورت  به  شده    [ 

کل   ایستایي  طول  اودایک  پلیمر  TLاست.  یک  به   برای  را 

 صورت زیر تعریف کردند:

T p p,sL L L= +   )1( 

طول ایستایي بدون حضور بار و مقدار اضافه     PLدر این رابطه

نامیده  p,sLشده به طول ایستایي به دلیل حضور بار الکتریکي 

شده است. ایشان نشان دادند که اگر تقریب مرتبه اول استفاده  

بار  با توزیع  ایستایي  به طول  روی    eکنیم، مقدار اضافه شده 

 يادداشت پژوهشی



 

 

هاکل رابطه دارد.  -و مربع طول دبای   eزنجیره پلیمری با مربع

[،  7یابد ] هاکل با افزایش غلظت نمک کاهش مي  -طول دبای

ایم که تاثیر تغییر غلظت نمک  را نیز در این مطالعه سعي کرده

 در میزان طول ایستایي بررسي نمائیم. 

و   محاسبات  زمان  افزایش  علت  به  عددی  کارهای  اکثر  در 

پوشي شده  پیچیدگي معادله نیرو از حضور بارالکتریکي چشم

 [. 8است ] 

سازی ساختار پلیمرهای باردار و  در این مقاله با استفاده از مدل

ESPResSo   [9  ،]افزار  سازی دینامیک مولکولي توسط نرمشبیه

و   اکتین  زیستي  پلیمر  دو  ایستایي  طول  در   DNAمقدار 

هایي با غلظت نمک متغیر  های بدون بار و باردار در محیطحالت 

 محاسبه شده است. 

 طول ایستایی. 2

رشته مقاومت  میزا  که  مهمي  بسیار  مقابل  پارامتر  در  را  ها 

مي توصیف  گرمایي  ایستایينیروهای  طول  دارد.  PLکند،  نام 

معني مستقیم این پارامتر، طولي از رشته است که به ازای آن  

تر  خمش گرمایي محسوس باشد. اگر طول رشته بسیار بزرگ

از طول ایستایي باشد، زاویه مماس بر منحني شکل رشته در دو  

 [. 3شود ]انتهای رشته غیرهمبسته مي

)اگر  )s    زاویه مماس برمنحني رشته در طولs    از منحني در

مي باشد،  زماني فضا  میانگین  که  داد  نشان  توان 

( ) ( )( )cos s − به صورت نمایي   sبا افزایش طول منحني    0

مي زمانيکاهش  میانگین  به  ما  )یابد.  ) ( )( )cos s − تابع 0

گوییم، چون مقدار وابستگي شکل ابتدای رشته با  همبستگي مي

دهد. اگر انرژی خمشي یک  از رشته را نشان مي  sطول خاص

انرژی افت وخیزهای   با  برابر  کرده  و  قطعه رشته را حساب 

Bkگرمایي محیط   T   بر قرار داده شود، یک معادله دیفرانسیل 

آید، پس از حل این معادله حسب طول منحني رشته به دست مي

 شود: دیفرانسیل  رابطه دقیق زیر حاصل مي

( ) ( )( ) ( ) Ps L
Dcos s cos e   −

− =  =30   )2( 

رابطه   این  ایستایي  PLدر  صورت   طول  به  که  است  رشته 

BPL EI k T=  شود، که در آن  تعریف ميE   ثابت یانگ رشته

اینرسي دوراني رشته    Iاست که به جنس رشته بستگي دارد و  

حول محور اصلي رشته است که به شکل و هندسه رشته بستگي  

طول ایستایي    و  nm60حدود    DNA[. طول ایستایي  3دارد ] 

 [. 3است ]m18اکتین حدود  

 پلیمری ۀ. مدل گسسته برای رشت3

سازی با استفاده از مدل جرم و فنر با لحاظ پتانسیل خمشي  شبیه

 [ است  شده  انجام  الکتروستاتیک  شکل  11و10و  )الف(    1[. 

مي نشان  را  هم پلیمری  با  فنر  توسط  آن  مونومرهای  که  دهد 

اند که  ارتباط دارند، این فنرها میان مونومرها طوری قرار گرفته

کنند در برابر هر گونه تغییر شکل خمشي یا کششي مقاومت مي 

 گردانند. و پلیمر را به حالت مستقیم باز مي

مونومر مکان  بردار  مدل  این  با   iدر  را  ام 
ix
  مي دهیم.  نشان 

 به صورت زیر است:  i  ةمعادله حرکت مونومر شمار

( ) ( ) ( )
( )i

i i i
i

G x
mx t x t t .

x


 


+ = −   )3( 

معادله،   این  چپ  طرف  و    mدر  مونومر  ضریب   جرم 

اصطکاک است. با توجه به این که قطعات انتخاب شده دارای 

استوانه جهت تقارن  در  اصطکاک  ضریب  هستند،  های  ای 

مختلف متفاوت است، چون مونومرها بیشتر در جهت عمود بر  

از ضریب   راستای فقط  تقریب خوبي  با  دارند  زنجیر حرکت 

مي استفاده  محاسبات  در  عمود  ] اصطکاک  ضریب  10کنیم   .]

در جهت عمود بر    rو شعاع    Lای به طول  اصطکاک استوانه

چسپندگي با  محیطي  در  استوانه  طولي  dمحور  nm= به  2

  صورت
( )

L

ln L r .



+

4
2 0 84

 [.   3است ]  

( معادله  راست  طرف  افت  i( 2در  از  ناشي  نیروهای  -ها، 

خیزهای گرمایي محیط هستند که باید از دو شرط زیر تبعیت و

 کنند:  

( )
( ) ( ) ( )

i

i j B

t ,

t , t' k T t t' .
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= −

0
2

  )4( 

[ .  8دمای سیستم است ]  Tثابت بولتزمن و  Bkاخیر ۀدر معادل

)(  1)  ۀدر معادل )iG x انرژی آزاد سیستم به صورت زیر تعریف

 [: 8شود ] مي
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جمله اول معادله بالا، پتانسیل کششي فنرها با ضریب سختي 

sk  تعادل میان دو پلیمر   ۀو فاصل
0l    است، جمله دوم انرژی

)ب((،   1کند)شکل  پتانسیل خمشي میان سه ذره را تعریف مي

   سختي خمشي پلیمر و
i    زاویه خط مماس بر منحني پلیمر

جمل است.  دلخواه  محور  یک  نیز    ۀبا  برهمکنش سوم 

پلیمر  میان  يکیالکترواستات مونومرهای  روی  محلول    بار  در 

[، 12دهد ] را نشان مي  Dالکترولیت با طول دبای 
iq   معرف

م و   iمقدار بار روی مونومر  
bl   طول بیریوم است که خود به

 شود: صورت زیر تعریف مي

2

b

B

e
l

k T
=   )7( 

برهمکنش الکتریکي و انرژی    ۀطول بیریوم فاکتوری برای مقایس

محیط رابط TkBگرمایي  در  و    e(  6)   ۀاست.  بنیادی   بار 

دی مي الکتریکضریب  برای محیط  بیریوم  طول  مقدار  باشد. 

.محیط آبي   nm0 توان به خوبي  [. با این مدل مي13است ]  71

بار را بر خصوصیات مکانیکي مورد بررسي و   تأثیرات دما و 

 تحلیل قرار داد. 

 و اكتین DNA. محاسبه طول ایستایی 4

ابتدا یک سر رشته را در   ایستایي  برای به دست آوردن طول 

دهیم  های رشته اجازه ميمبدأ ثابت نگاه داشته و به دیگر قسمت 

-تا آزادانه تحت نیروهای گرمایي وابسته به دمای محیط افت 

بر منحني در طول   با تعریف زاویه مماس  باشد.  وخیز داشته 

میان یک طول خاص از رشته که در  منحني و تابع همبستگي  

ابتدای رشته است و استفاده از رابط توان طول  ( مي1)  ۀاینجا 

 دست آورد. ایستایي رشته را به

Lبه طول    DNAسازی را برای  شبیه m=1  قطر   وd nm= 2 

nبا تعداد مونومر =  دمای در یک محیط با لزجت آب در500

T K= sk، ضریب سختي کششي 300 . N m= 20 و ضریب   7

.سختي خمشي  N −=  19124    های خنثي و بارداردر حالت   10

طبیعي بار  eبا  nm6     [13  با فقط  نمک و  بدون  در محیط   ]

کنیم، البته برای اجرای این شبیه سازی  برهمکنش کولن اجرا مي

 باید سیستم بي بعد مناسب را انتخاب کنیم. 

میانگین  به  اینکه  از  تعادل قبل  به  سیستم  باید  بپردازیم  گیری 

رسیده باشد، زمان رسیدن به تعادل را   52 گام زماني انتخاب   10

dtکنیم که هر گام زماني معادل مي ps=  است.  2

شبیه  اجرای  همبستگي  نتیجه  زماني  متوسط  مقدار  سازی 

( ) ( )( )cos s −    2، در شکل    DNAبر حسب طول زنجیر  0

این مقدار متوسط همبستگي در    گام  2000آورده شده است. 

برابر   گام  هر  که  tزماني  ns= این   2 در  است.  شده  محاسبه 

)نمودار   ) کرده  0 فرض  برابر صفر  دنبال را  به  ما  ایم، چون 

های مماس بر  مماس خاص با دیگر زاویه  ۀ همبستگي یک زاوی

مي دیده  که  همانگونه  هستیم.  پلیمر  نمودار منحني  شود 

رسد، یعني  به مقدار صفر مي  nm150همبستگي در حوالي طول  

 هیچ همبستگي از این طول به بعد وجود ندارد.

(،  3اگر بر نقاط اولیه نمودار یک تابع نمایي منطبق کنیم )شکل  

خواهد بود. طول ایستایي    pL1شیب نمودار تابع نمایي مقدار  

DNA   برابر خنثي  حالت  .برای  nm47 باردار    6 حالت  برای  و 

.برابر   nm58 مي  8 دست  باردار  به  حالت  در  پس    DNAآید. 

تری نسبت به حالت بدون بار دارد، به عبارت دیگر  انعطاف کم

توان گفت که  کند و ميو سخت مي  را محکم   DNAبارگذاری،

به مقدار واقعي  نزدیکتری  نتایج  باردار  اجرای مدل در حالت 

 دهد.اندازه گیری شده در آزمایشگاه به دست مي

سازی را برای  انجام دادیم، شبیه  DNAمشابه کاری که در مورد  

به طول  ۀرشت Lاکتین  m= قطر   200 dو  nm= تعداد     7 با 

n مونومر در محیط آبي و دمای اتاق با ضریب سختي   1000=

skکششي  . N m−=  3207 خمشي 10 سختي  ضریب  و 

. N −=  193 73   طبیعيدر دو حالت خنثي و باردار با بار    10

e nm4   [14  انجام دادیم. نتایج در دو شکل ]آورده    5و شکل    4

 شده است. 



 

 

 
 .رشته سازیهیشب یمدل استفاده شده برا  .۱شکل 

 
 .و باردار يدر دو حالت خنث DNA یبرا يتابع همبستگ .2شکل 

 
 يبر نقاط یيبرازش تابع نما DNA .یيسبتای محاسببه طول ا .3شککل 

  ب یصببفر دارند. مقدار شبب  ریکه مقدار غ  DNAي  از نمودار همبسببتگ
 .دهديرا نشان م یيستای خط عکس طول ا

 
 تابع همبستگي برای اکتین در دو حالت خنثي و باردار.  .4شکل 

 های نمک متفاوت باردار در غلظت   DNAطول ایستایي  .  ۱جدول  

)طول ایستایی كل  )nm   طول دبای( )nm  غلظت نمک( )M 

.57 7 .960 .0001 

.555 .304 .001 

.489 .096 .01 

 
  يبر نقاط یي. برازش تابع نمانیاکت یيستای محاسبه طول ا .5شکل 

  بیصفر دارند. مقدار ش ریکه مقدار غ  نیاکت ياز نمودار همبستگ
 . دهدي را نشان م یيستای خط عکس طول ا

 
بر حسب بار واحد    DNAیي ستای طول ا رییتغ ي. چگونگ6شکل 

تابع درجه دو است که بر نقاط نمودار برازش   کی   يطول. منحن
 است. افتهی 

 
بر حسب بار واحد   نیاکت یيستای طول ا رییتغ يچگونگ .7شکل 

تابع درجه دو است که بر نقاط نمودار برازش   کی   يطول. منحن
 است. افتهی 



 

 

نشان مي نمودار  که  باعث  همانگونه  نیز  اکتین  بارگذاری  دهد 

شود. مقدار طول ایستایي در حالت  سخت شدن رشته اکتین مي

.خنثي برابر   m15 .و در حالت  باردار برابر   38 m1818    .است 

توانیم مقدار اضافه شده به طول ایستایي در بارگذاری  حال مي

 [ تطبیق دهیم.5های متفاوت را با نتایج تحلیلي اودایک ] 

مونومر   برابر طول یک  آورده شده  نمودارهای  در  مقدار خطا 

pLاست. به طور مثال برای اکتین  nm =  است.  200

 طول ایستایی با بار الکتریکی ۀ. رابط5

سازی و محاسبه طول ایستایي به ازای مقدار  نتایج اجرای شبیه

اکتین در دو    DNAپلیمری    ۀبارهای مختلف در طول رشت و 

 آورده شده است.    7و شکل  6شکل 

توان نتیجه گرفت  با برازش یک تابع درجه دو بر نقاط نمودار مي

که تغییرات طول ایستایي پلیمر بر اثر اضاف نمودن بار، تابعي 

 درجه دو از بار واحد طول پلیمر است. 

p,eL e 2   )7( 

 که با روابط تحلیلي به دست آمده توسط ادایک تطابق دارد. 

. تکاثیر وجود نمکک و میناغ غلظکت بغ بر طول 6

 ایستایی پلیمر باردار

و   برد  کاهش  سبب  پوششي  اثر  ایجاد  با  نمک  قدرت  وجود 

 K300شود. در محیط سلول و دماینیروی الکتروستاتیک مي

Iغلظت یوني حدود )مولار(   ، / M=0 است که با استفاده     001

)از رابطه   )D
.

nm
I

 =
0 .طول دبای متناظر  [ 15]   304 nm9 به   6

مي دبای  دست  کنیم طول  برابر  را صد  نمک  اگر غلطت  آید. 

.برابر   nm096  .با توجه به اینکه طول مونومرهای  خواهد شد

اکتین در  شده  در   nm200حدود    فرض  دبای  طول  و  است 

توان گفت نیروی  است، مي  nm10حالت غلظت نمک کم حدود

اکتیني   رشته  برای  سلول  در  نمکي  محیط  در  الکتروستاتیک 

شود و عملاً در حضور نمک حضور بار در طول پوشش داده مي

 ایستایي تاثیری ندارد.

نمک    DNAبرای   غلظت  دارد  کوچکتری  ایستایي  طول  که 

 p,eLکند و سهم  تغییرات محسوسي در طول ایستایي ایجاد مي

را کوچکتر خواهد کرد، برای غلظت نمک زیاد و  طول دبای  

کوچکي   مقدار  ایستایي  طول  در  الکتریکي  بار  تاثیر  کوچک، 

خواهد شد و انتظار داریم اعداد نزدیک به حالت اجرای بدون  

 بار و برهمکنش الکتروستاتیک به دست آید.

سازی به  هاکل زمان اجرای شبیه-با اضافه نمودن پتانسیل دبای

یابد، ما برنامه را برای سه غلظت  گیری افزایش مي صورت چشم

( آورده  1نمک متفاوت اجرا کردیم، نتایج حاصل در جدول )

 شده است: 

مولار است طول ایستایي    0001.در حالت اول که غلطت نمک  

نزدیک به حالت تاثیر پتانسیل کولن به دست آمده است و اثر  

پوششي ضعیف بوده است، ولي در حالت سوم که غلظت نمک  

کرده زیاد  بسیار  توسط  را  الکتروستانیکي  نیروی  اثر  تقریبا  ایم 

به  یون نزدیک  ایستایي  طول  و  شده  داده  پوشش  محیط  های 

 حالت بدون بار به دست آمده است. 

 گیرینتیجه  .7

توانیم بگوییم که مدل زنجیره با تحلیل نتایج به دست آمده مي

تواند  گاوسي )جرم و فنر( ارائه شده با حضور بار الکتریکي مي

و   کند  سازی  شبیه  قبولي  قابل  جزئیات  با  را  مسئله  فیزیک 

 تر دارد. آمادگي لازم را برای بررسي مسائل پیچیده

ایستایي   طول  سازی  شبیه  در  آمده  دست  به  نتایج  بار  وجود 

DNA  کند و طول  تر ميو اکتین را به مقدار واقعي آن نزدیک

مي افزایش  را  رشته  برای  ایستایي  این    DNAدهد.   اکتین  و 

افزایش تقریباً بیست درصد طول ایستایي اولیه است. همچنین  

رابطه طول ایستایي با بار واحد طول به صورت تابع درجه دو  

 بوده و با نتایج تحلیلي در نطابق است. 

پلیمر   ایستایي  بار روی طول  تاثیر  الکترولیت میزان  در محیط 

شود و اگر غلظت نمک افزایش یابد طول ایستایي کمتر   کمتر مي

حالت  در  و  نیروی  شده  کل  تقریبا  اشباع  به  نزدیک  های 

 الکتروستاتیک میان مونومرها در محیط الکترولیت میرا مي شود.  

های الکتروستاتیک  با در نظر گرفتن اینکه استفاده از برهمکنش

  زمان اجرای شبیه سازی را برای تعداد مونومرهای ثابت حدود

افزایش مي  8تا    5 ابتدا شبیه سازیدهد، ميبرابر  های  توانیم 

مشابه این کار را در حالت بدون برهمکنش الکتروستاتیک انجام 



 

 

دهیم، سپس با استفاده از  نتایج این تحقیق و تفاوت به دست  

آمده در طول ایستایي میان حالت های پلیمر بدون بار با پلیمر 

باردار در محیط نمکي خواص مکانیکي را بعد از شبیه سازی 

 محاسبه کنیم.

برای بهتر شدن و واقعي تر شدن شبیه سازی با توجه به اینکه  

DNA   [ هستند مي16و اکتین هر دو دارای پیچش ذاتي ]  توانیم

تر شدن مدل یک پتانسیل پیچشي  در کارهای بعدی برای واقعي

 را در طول زنجیر پلیمری تعریف کنیم. 
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