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 (  07/1402 /29 :؛ دريافت نسخة نهايي 1402 /05 /26  :)دريافت مقاله

 دهیچک
 یبرا  يقيدق  اريمع  مريپل  كي   ييستاي طول ا  .قرار گرفته است   يسلول مورد بررس  يکيبارها در مباحث خواص مکان  يستي ز  یمرهايپل  يانعطاف و سخت

  . شوديم  مريپل  ييستاي طول ا  رييدر مقدار انعطاف و متعاقب آن تغ  رييباعث تغ  مرهايپل  یاست. بار موجود رو  مرها يمشخص کردن مقدار انعطاف پل
طول    یرو  ي و غلظت نمكکي بار الکتر  ريثأتميزان    گوسي )مدل جرم و فنر(  ةزنجيربه کمك شبيه سازی ديناميك مولکولي و مدل    قيتحق  ني در ا  ما
 . دکنسازی شبيهايم. مدل ارائه شده توانست جزئيات قابل قبولي را معروف داخل سلول را بررسي کرده  یمرهايپل ييستاي ا

ييستاي طول ا ،يمولکول  كينامي د یسازهيشب، DNA ،يستي ز مريپل ،يکي بار الکتر ن،ياکت های كلیدی:واژه

 مقدمه. ۱

موجودات زنده هستند.   ةها واحدهای اصلي تشکيل دهندسلول

پليمرهای زيستي  در داخل سلول وظايف بسيار مهمي را ايفا  

پيچيده به نام اسکلت سلولي    ةشبکاين پليمرها يك    .دنکنمي

دهي و انجام سازند. با توجه به نقش اسکلت سلولي در شکلمي

وظايف سلول، بررسي خواص مکانيکي پليمرهای زيستي فوايد 

دارد.   بيوفيزيکي  نظر  از  جمله    DNAبسياری  از  اکتين  و 

اصلي آنها به    ةوظيفترين پليمرهای داخل سلول هستند و  مهم

ترتيب حفظ اطلاعات اصلي و شکل دهي غشای سلول است  

 [1 .] 

انعطاف و سختي پليمرهای زيستي همواره در مباحث مختلف  

طول ايستايي يك پليمر    .سلولي مورد بررسي قرار گرفته است 

پليمرهای  انعطاف  ميزان  کردن  مشخص  برای  دقيقي  معيار 

[. تعيين مقدار دقيق طول  2زيستي در دمای متناهي محيط است ] 

بيني رفتار پليمر در قبال  های پروتئيني  در پيشايستايي رشته

خيزهای   و  افت  مانند  داخلي  نيروهای  و  خارجي  نيروهای 

 [.  3گرمايي بسيار حائز اهميت است ]

ساختمان سلول طوری است که در مقابل نيروهای وارد شده از 

در چنين ساختاری طول   .دهدخود خاصيت کشساني نشان مي

  ة مسئل[.  4ايستايي پليمر بر خمش مکانيکي تاثير مستقيم دارد ] 

] ثير  أت اودايك  توسط  پليمرها  ايستايي  طول  روی  و  5بار   ]

 [ فيکسمن  و  شده  6اسکولنيك  بررسي  تحليلي  صورت  به   ]

را به صورت   برای يك پليمر  TLطول ايستايي کل    آنهااست.  

 زير تعريف کردند:

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

طول ايستايي بدون حضور بار و مقدار اضافه     PL،در اين رابطه

ناميده p,sLشده به طول ايستايي به دليل حضور بار الکتريکي 

اول استفاده    ةمرتبشده است. ايشان نشان دادند که اگر تقريب  

بار  با توزيع  ايستايي  روی    eکنيم، مقدار اضافه شده به طول 
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هاکل رابطه دارد. -و مربع طول دبای  eپليمری با مربع ةزنجير

  . [ 7يابد ] هاکل با افزايش غلظت نمك کاهش مي  -طول دبای

تغيير غلظت نمك  را نيز   تأثيرايم که  در اين مطالعه سعي کرده

 . مکني در ميزان طول ايستايي بررسي 

و   محاسبات  زمان  افزايش  علت  به  عددی  کارهای  اکثر  در 

پوشي شده  نيرو از حضور بارالکتريکي چشم  ةمعادلپيچيدگي  

 [. 8است ] 

سازی ساختار پليمرهای باردار و  در اين مقاله با استفاده از مدل

ESPResSo   [9  ،]افزار  سازی ديناميك مولکولي توسط نرمشبيه

و   اکتين  زيستي  پليمر  دو  ايستايي  طول  در   DNAمقدار 

هايي با غلظت نمك متغير  های بدون بار و باردار در محيطحالت 

 محاسبه شده است. 

 طول ایستایی. 2

ميزا که  مهمي  بسيار  رشته  نپارامتر  مقابل  مقاومت  در  را  ها 

مي توصيف  گرمايي  ايستايي نيروهای  طول  دارد. PLکند،  نام 

است که به ازای آن  معني مستقيم اين پارامتر، طولي از رشته  

تر  خمش گرمايي محسوس باشد. اگر طول رشته بسيار بزرگ

مماس بر منحني شکل رشته در دو    ةزاوياز طول ايستايي باشد،  

 [. 3شود ]انتهای رشته غيرهمبسته مي

)اگر  )s  مماس برمنحني رشته در طول    ةزاويs    از منحني در

مي باشد،  زماني فضا  ميانگين  که  داد  نشان  توان 

( ) ( )( )cos s − به صورت نمايي   sبا افزايش طول منحني    0

مي زمانيکاهش  ميانگين  به  ما  )يابد.  ) ( )( )cos s − تابع 0

چون مقدار وابستگي شکل ابتدای رشته با    ؛گوييمهمبستگي مي

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

انرژی افت وخيزهای   با  برابر  کرده  و  قطعه رشته را حساب 

Bkگرمايي محيط   T    بر قرار داده شود، يك معادله ديفرانسيل 

آيد، پس از حل اين معادله حسب طول منحني رشته به دست مي

 شود: ديفرانسيل  رابطه دقيق زير حاصل مي

( ) ( )( ) ( ) Ps L
Dcos s cos e ,   −

− =  =30   )2( 

رابطه   اين  ايستايي  PLدر  صورت   طول  به  که  است  رشته 

BPL EI k T=  شود، که در آن  تعريف ميE    ثابت يانگ رشته

اينرسي دوراني رشته    Iاست که به جنس رشته بستگي دارد و  

رشته بستگي    ةهندسحول محور اصلي رشته است که به شکل و  

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

 [. 3است ]m18اکتين حدود  

 پلیمری ۀ. مدل گسسته برای رشت3

پتانسيل خمشي  سازی با استفاده از مدل جرم و فنر با لحاظ  شبيه

 [ است  شده  انجام  الکتروستاتيك  شکل  11و10و   الف  .1[. 

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

اند که  اين فنرها ميان مونومرها طوری قرار گرفته  .ارتباط دارند

کنند در برابر هر گونه تغيير شکل خمشي يا کششي مقاومت مي 

 گردانند. و پليمر را به حالت مستقيم باز مي

مونومر مکان  بردار  مدل  اين  با   iدر  را  ام 
ix
  مي دهيم. نشان 

 به صورت زير است:  i  ةمعادله حرکت مونومر شمار

( ) ( ) ( )
( )i

i i i
i

G x
mx t x t t .

x


 


+ = −   )3( 

معادله،   اين  چپ  طرف  و    mدر  مونومر  ضريب    جرم 

اصطکاک است. با توجه به اين که قطعات انتخاب شده تقارن  

جهت نددارای  استوانه در  اصطکاک  ضريب  مختلف  ،  های 

 چون مونومرها بيشتر در جهت عمود بر راستای  .متفاوت است 

زنجير حرکت دارند با تقريب خوبي فقط از ضريب اصطکاک  

مي استفاده  محاسبات  در  ] عمود  اصطکاک  10کنيم  ضريب   .]

در جهت عمود بر محور طولي    rو شعاع    Lای به طول  استوانه

چسپندگي با  محيطي  در  dاستوانه  nm= صورت  2   به 

( )

L

ln L r /



+

4
2 0 84

 [.   3است ]  

راست   طرف  افت i(2)  ةمعادلدر  از  ناشي  نيروهای  -ها، 

خيزهای گرمايي محيط هستند که بايد از دو شرط زير تبعيت و

 کنند:  

( )
( ) ( ) ( )

i

i j B

t ,

t , t' k T t t' .



  

 =


= −

0
2

  )4( 

[ .  8است ]   سامانهدمای   Tثابت بولتزمن و   Bkاخير   ةدر معادل

)  ،(1)  ةدر معادل )iG x  به صورت زير تعريف    سامانهانرژی آزاد

 [: 8شود ] مي
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بالا، پتانسيل کششي فنرها با ضريب سختي   ةمعادلاول    ةجمل

sk  تعادل ميان دو پليمر  ةو فاصل
0l   دوم انرژی   ةجمل  .است

ب(،   .1کند)شکل  پتانسيل خمشي ميان سه ذره را تعريف مي

  سختي خمشي پليمر و
i  خط مماس بر منحني پليمر    ةزاوي

جمل است.  دلخواه  محور  يك  نيز    ةبا  برهمکنش سوم 

پليمر  ميان  يکيالکترواستات مونومرهای  روی  محلول    بار  در 

  .[ 12دهد ] را نشان مي  Dالکتروليت با طول دبای 
iq   معرف

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

 شود: صورت زير تعريف مي

,b

B

e
l

k T
=

2

  )6( 

برهمکنش الکتريکي و انرژی   ةبرای مقايس ضريبيطول بيريوم 

رابط TkBگرمايي محيط در  بنيادی و    e  ،(6)  ةاست.   بار 

. مقدار طول بيريوم برای محيط  است محيط   الکتريكضريب دی

/آبي   nm0 ات تأثيرتوان به خوبي  [. با اين مدل مي13است ]  71

خصوصيات مکانيکي مورد بررسي و تحليل قرار   بار را بردما و  

 داد.

 و اكتین DNAطول ایستایی  ۀمحاسب. 4

ابتدا يك سر رشته را در   ايستايي  برای به دست آوردن طول 

دهيم  های رشته اجازه ميمبدأ ثابت نگاه داشته و به ديگر قسمت 

-افت تا آزادانه تحت نيروهای گرمايي وابسته به دمای محيط  

با تعريف   باشد.  بر منحني در طول    ةزاوي وخيز داشته  مماس 

منحني و تابع همبستگي ميان يك طول خاص از رشته که در  

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

 دست آورد. ايستايي رشته را به

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

nبا تعداد مونومر  =  دمای در يك محيط با لزجت آب در500

T K= کششي 300 سختي  ضريب   ،sk / N m= 20 و   7

خمشي  سختي  /ضريب  N −=  191 24 حالت   10 های  در 

باردار  و  طبيعي   خنثي  بار  eبا  nm6     [13 بدون در محيط   ]

البته برای اجرای    .کنيمنمك و فقط با برهمکنش کولن اجرا مي 

 بي بعد مناسب را انتخاب کنيم. سامانهسازی بايد شبيهاين 

اين از  به ميانگين   قبل  بايد  که  بپردازيم  تعادل    سامانهگيری  به 

زمان رسيدن به تعادل را    .رسيده باشد 52 گام زماني انتخاب  10

dtهر گام زماني معادل  .کنيممي ps=  است.  2

شبيه   ةنتيج همبستگي  اجرای  زماني  متوسط  مقدار  سازی 

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

  گام   2000آورده شده است. اين مقدار متوسط همبستگي در     2

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

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

های مماس بر  مماس خاص با ديگر زاويه  ة همبستگي يك زاوي

مي ديده  که  همانگونه  هستيم.  پليمر  نمودار منحني  شود 

رسد، يعني  به مقدار صفر مي  nm150همبستگي در حوالي طول  

 هيچ همبستگي از اين طول به بعد وجود ندارد.

(،  3نمودار يك تابع نمايي منطبق کنيم )شکل    ةاولياگر بر نقاط  

خواهد بود. طول ايستايي    pL1شيب نمودار تابع نمايي مقدار  

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

/برابر   nm58   DNAآيد. پس در حالت باردار  به دست مي  8

به عبارت ديگر   .نسبت به حالت بدون بار داردری متک انعطاف 

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

به مقدار واقعي ی  ترنزديكاجرای مدل در حالت باردار نتايج  

 دهد.گيری شده در آزمايشگاه به دست مياندازه

سازی را برای  انجام داديم، شبيه  DNAمشابه کاری که در مورد  

به طول  ةرشت Lاکتين  m= قطر   200 dو  nm= تعداد     7 با 

n مونومر در محيط آبي و دمای اتاق با ضريب سختي   1000=

skکششي  / N m−=  32 07 خمشي 10 سختي  ضريب  و 

/ N −=  193 73    طبيعيدر دو حالت خنثي و باردار با بار    10

e nm4   [14انجام داديم. نت ]  آورده    5و شکل    4ايج در دو شکل

 شده است. 
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 .رشته سازیهيشب یمدل استفاده شده برا  .۱شکل 

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

 
 يبر نقاط ييبرازش تابع نما DNA .ييسبتاي طول ا ةمحاسبب .3شککل 

  ب يصببفر دارند. مقدار شبب  ريکه مقدار غ  DNAي  از نمودار همبسببتگ
 .دهديرا نشان م ييستاي خط عکس طول ا

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

 . های نمك متفاوت باردار در غلظت   DNAطول ايستايي  .  ۱جدول  

)ايستايي کل طول   )nm   طول دبای( )nm  غلظت نمك( )M 

7/57 60/9 001/0 

5/55 04/3 01/0 

9/48 96/0 1/0 

 
  يبر نقاط يي. برازش تابع نمانياکت ييستاي محاسبه طول ا .5شکل 

  بيصفر دارند. مقدار ش ريکه مقدار غ  نياکت ياز نمودار همبستگ
 . دهدي را نشان م ييستاي خط عکس طول ا

 
بر حسب بار واحد    DNAيي ستاي طول ا رييتغ ي. چگونگ6شکل 

تابع درجه دو است که بر نقاط نمودار برازش   كي   يطول. منحن
 است. افتهي 

 
بر حسب بار واحد   نياکت ييستاي طول ا رييتغ يچگونگ .7شکل 

تابع درجه دو است که بر نقاط نمودار برازش   كي   يطول. منحن
 است. افتهي 
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نشان مي نمودار  که  باعث  همانگونه  نيز  اکتين  بارگذاری  دهد 

شود. مقدار طول ايستايي در حالت  اکتين مي  ةرشتسخت شدن  

/خنثي برابر   m15 /و در حالت  باردار برابر   38 m18 18 

 است.  

مي در  حال  ايستايي  طول  به  شده  اضافه  مقدار  توانيم 

] بارگذاری اودايك  تحليلي  نتايج  با  را  متفاوت  تطبيق  5های   ]

 دهيم.

مونومر   برابر طول يك  آورده شده  نمودارهای  در  مقدار خطا 

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

 طول ایستایی با بار الکتریکی ۀ. رابط5

طول ايستايي به ازای مقدار    ة محاسبسازی و  نتايج اجرای شبيه

اکتين در دو    DNAپليمری    ةبارهای مختلف در طول رشت و 

 آورده شده است.    7و شکل  6شکل 

توان نتيجه گرفت  با برازش يك تابع درجه دو بر نقاط نمودار مي

بار، تابعي  دن  کر  هکه تغييرات طول ايستايي پليمر بر اثر اضاف

 درجه دو از بار واحد طول پليمر است. 

p,eL e , 2   )7( 

 که با روابط تحليلي به دست آمده توسط ادايك تطابق دارد. 

وجود نمک  و میاا  للتکآ    بر طول   تکأثیر.  6

 ایستایی پلیمر باردار

قدرت   و  برد  کاهش  سبب  پوششي  اثر  ايجاد  با  نمك  وجود 

،  K300شود. در محيط سلول و دماینيروی الکتروستاتيك مي 

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

)از رابطه   )D
/

nm
I

 =
0 /طول دبای متناظر  [ 15]   304 nm9 6 

آيد. اگر غلطت نمك را صد برابر کنيم طول دبای به دست مي

/برابر   nm0 که طول مونومرهای   با توجه به اين خواهد شد.  96

است و طول دبای در حالت    nm200حدود    فرض شده در اکتين

حدود  کم  نمك  مي  nm10غلظت  نيروی  است،  گفت  توان 

برای   سلول  در  نمکي  محيط  در  اکتيني    ةرشتالکتروستاتيك 

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

 ی ندارد.تأثير ايستايي 

کوچك  DNAبرای   ايستايي  طول  نمك  که  غلظت  دارد  تری 

 p,eLکند و سهم  تغييرات محسوسي در طول ايستايي ايجاد مي

برای غلظت نمك زياد و  طول دبای   .تر خواهد کردرا کوچك

کوچکي    تأثير کوچك،   مقدار  ايستايي  طول  در  الکتريکي  بار 

خواهد شد و انتظار داريم اعداد نزديك به حالت اجرای بدون  

 بار و برهمکنش الکتروستاتيك به دست آيد.

سازی به  زمان اجرای شبيه   ،هاکل-پتانسيل دبایدن  کربا اضافه  

يابد، ما برنامه را برای سه غلظت  گيری افزايش مي صورت چشم

آورده شده    1نتايج حاصل در جدول    .نمك متفاوت اجرا کرديم

 . است 

0/نمك  در حالت اول که غلطت   مولار است طول ايستايي    001

پتانسيل کولن به دست آمده است و اثر    تأثيرنزديك به حالت  

پوششي ضعيف بوده است، ولي در حالت سوم که غلظت نمك  

کرده زياد  بسيار  تقريباًرا  توسط    ايم  الکتروستانيکي  نيروی  اثر 

به  يون نزديك  ايستايي  طول  و  شده  داده  پوشش  محيط  های 

 حالت بدون بار به دست آمده است. 

 گیرینتیجه  .7

  ة زنجيرتوانيم بگوييم که مدل  با تحليل نتايج به دست آمده مي

تواند گوسي )جرم و فنر( ارائه شده با حضور بار الکتريکي مي

سازی کند و آمادگي  شبيهفيزيك مسئله را با جزئيات قابل قبولي  

 تر دارد. لازم را برای بررسي مسائل پيچيده

بار ايستايي    ،وجود  طول  شبيه سازی  در  آمده  به دست  نتايج 

DNA  کند و طول  تر ميو اکتين را به مقدار واقعي آن نزديك

مي افزايش  را  رشته  برای  ايستايي  اين    DNAدهد.   اکتين  و 

افزايش تقريباً بيست درصد طول ايستايي اوليه است. همچنين  

طول ايستايي با بار واحد طول به صورت تابع درجه دو    ةرابط

 است. طابق  تبوده و با نتايج تحليلي در 

بار روی طول ايستايي پليمر    تأثيرميزان    ،در محيط الکتروليت 

شود و اگر غلظت نمك افزايش يابد طول ايستايي کمتر   کمتر مي

حالت  در  و  تقريباًشده  اشباع  به  نزديك  نيروی    های  کل 

 شود.  ميالکتروستاتيك ميان مونومرها در محيط الکتروليت ميرا  

های الکتروستاتيك  که استفاده از برهمکنش  با در نظر گرفتن اين

  زمان اجرای شبيه سازی را برای تعداد مونومرهای ثابت حدود
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افزايش مي  8تا    5 ابتدا شبيه سازیدهد، ميبرابر  های  توانيم 

حالت بدون برهمکنش الکتروستاتيك انجام مشابه اين کار را در  

دهيم، سپس با استفاده از  نتايج اين تحقيق و تفاوت به دست  

های پليمر بدون بار با پليمر  آمده در طول ايستايي ميان حالت 

خواص مکانيکي را بعد از شبيه سازی   ،باردار در محيط نمکي

 محاسبه کنيم.

که    سازی با توجه به اينشبيهتر شدن  واقعيبرای بهتر شدن و  

DNA   [ ذاتي  پيچش  دو  هر  اکتين  در  ميند  دار[  16و  توانيم 

تر شدن مدل يك پتانسيل پيچشي را  کارهای بعدی برای واقعي

 پليمری تعريف کنيم. ةدر طول زنجير
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