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  دهيچك
حـالتي  :  Open state  (هاي باز حالت. باشدها نيزمي نه تنها از ديدگاه زيست شناسان داراي اهميت فراوان زيستي است بلكه مورد جالبي براي مطالعه فيزيكدانDNAمولكول 

هاي توپولوژيـك  با ساليتونمدلسازي قابل DNA  در مارپيچ دوتايي مولكول ).شونديهاي دو رشته از يکديگر جدا شده و باعث باز شدن بخشي از دو رشته از هم مکه در آن پايه
قادر خواهند بـود در امتـداد رشـته     هاي ايجاد شده است ساليتون) در حدود نانو متر(و عرض بسيار كوچك ) در حدود متر(از آنجايي كه اين مولكول داراي طول بسيار بلند . هستند
DNAبـه    اين مولكول در مدل اسـتاندارد ياكوشـويچ، پـس از تـشكيل هـاميلتوني     ة ميان دو رشتكنش هميك جمله اصلاحي در پتانسيل بر قاله با پيشنهاددراين م.  حركت كنند

هاي پيـشين مقايـسه      با پاسخ  هاي پاسخ را   اصلاحي و انرژي ساليتون    ةهاي حاصل از جمل   ايم و پاسخ  اي نوين پرداخته  بررسي رابطه پاشندگي وحل عددي معادلات با معرفي شيوه        
  .ايمنموده

  
  هاي توپولوژيك ، ساليتونDNA، فيزيك غيرخطي مولكولDNAديناميك مولكول  :ليديكهاي  واژه

  

  
 مقدمه .١

 DNAامـــروزه ســـاختار متحـــرك درونـــي بـــراي مولكـــول 

ــده ــه شــده اســت پدي ــي نقــش  . اي پذيرفت ــن حركــت درون اي

ايــن . ]۱[ كنــد بــازي مــيDNAمهمــي را در كــاركرد مولكــول 

حركت درونـي ممكـن اسـت ناشـي از عـواملي چـون نوسـان                

ــم ــي و     ات ــولي و عرض ــات ط ــشان، حرك ــت تعادل ــا از حال ه

 قنـد و زوج     -هـاي فـسفات   گـروه (هـاي اتمـي     چرخشي گروه 

ــا پــروتئينDNA مولكــول كــنش هم، بــر)هــاپايــه كــه در  هــا ب

ــر ــت دارد،   DNAتكثيـ ــلولي دخالـ ــر سـ ــه تكثيـ  و در نتيجـ

هـاي محلـول     بـا مولكـول    كـنش   هم داروها و يا بـر      با كنش  همبر

در حمــام دمــايي  DNAقــرار گــرفتن. در محــيط اطــراف باشــد

ــز ســبب حركــت   ــيDNAني ــن حركــت. ]۲[ شــود م ــاي اي ه

هـاي   مختلفـي چـون بـاز شـدن رشـته          هـاي  پديدهدروني سبب   

DNAــ  ــه م ــذار   ؤ، ك ــت، گ ــازي اس ــد س ــر و همانن ثر در تكثي

بــراي مثــال از  (DNA در مولكــول ١هــاي مختلــفميــان شــكل

هـاي  بـراي آشـنايي بـا مثـال       .شـود   مـي  )Bبـه حالـت      Aحالت

  . مراجعه نماييد]۳[بيشتر در اين رابطه به مرجع

هاي مختلفي براي مدلـسازي حركـات درونـي         تا كنون روش     

DNA      هاي جالب    يكي از اين روش   . اند معرفي شده و به كار رفته

يت بـراي ديناميـك     روشي است كه نخستين بار توسط لو       و موفق 

اي درمقاله ]DNA۵ [و توسط انگلندر براي مولكول  ]۴ [مولكولي

هاي باز در مـارپيچ دوتـايي چنـد         طبيعت حالت "انقلابي با عنوان    

   "هـاي تـك سـاليتوني     احتمـال حـضور پاسـخ     : نوكلئوتيدي بلنـد  

____________________________________________ 
اـوتي        عليرغم داشتن شکل کلي يکسان، مي       DNAمولکول  . ۱ اـلات متف تواند داراي ح

آنها و نيز راستگرد يا چپگـرد  ها، زاوية بين     تواند در فاصلة ميان پايه      اين تفاوت مي  . باشد

  .گردد  و نظاير آن ميZ و A ،Bها سبب ايجاد انواع  اين گونه تفاوت. بودنشان باشد



 ۲  رياضي...  و نعمت اعرفانه بهجت  ۱، شمارة دهمجلد 
  

  

  

  
ها با  اسكلت در اطراف و پايه    . DNA مولكول   B ساختار نوع    .١شكل  

  .]۲[مرجع شكل برگرفته از . گيرنددر ميان قرار مي Å ۴/۳ فاصله 

  

ــراي حــضور جملــه  . پيــشنهاد شــد در ايــن روش محــدوديتي ب

توان بـا    وجود ندارد و بنابراين مي     كنش  همغيرخطي در پتانسيل بر   

افزايش اثرات ناهماهنگ غيرخطي به بررسي حركات با دامنه بلند          

ل انگلنـدر بـراي     در مـد  . هاي بهبـود يافتـه دسـت يافـت        در مدل 

دچار  DNAهاي يك رشته    تنها پايه  DNAهاي باز   توصيف حالت 

شوند و رشته ديگر به عنـوان مولـد پتانـسيل در نظـر              چرخش مي 

معروف كينك و پاد كينك     هاي ساليتون مانند    پاسخ. شودگرفته مي 

اما ايـرادي    .براي اين مدل ناشي از معادله سينوسي گوردون بودند        

هـاي زيـادي   سازيان به اين مدل وارد كردند، سادهكه نظريه پرداز  

اين مدل ابتدا توسـط      بنابراين. كار رفته بود  بود كه در مدلسازي به    

بـدين  . بهبـود يافـت    ]۱[و سـپس توسـط ياكوشـويچ       ]۶[يوموسو

هاي هر دو رشـته در نظـر گرفتـه         ترتيب كه حركت چرخشي پايه    

معرفـي شـد     ]۷[در مقابل اين مدل، مدل پيرارد و بيشاب       . شودمي

يا ذوب شدن   (ها  هاي باز زوج پايه     شود حالت كه در آن فرض مي    

 ـ        ) مارپيچ دوتايي  وجـود   هتوسـط كـشش پيونـدهاي هيـدروژني ب

ها دو نـوع حركـت      بنابراين به جاي حركت چرخشي پايه     . آيد مي

پيـرارد همچنـين بـه      . شـود جايي براي آنها در نظر گرفته مي       هجاب

 .]۸[ پرداخته استDNAل بررسي فيزيك آماري مولكو

هـا  هاي غيرخطي متنوع ديگري كه در آن چرخش پايـه         مدل   

در يــك صــفحه در نظــر گرفتــه شــده اســت توســط ليــسي و  

 ميـان  كنش همبر ]۱[ ياكوشويچدر مدل . پيشنهاد شد  ]۹[همكاران

 ]۱۰[در كـار گيتـا    . دو رشته با پتانسيل هوك در نظر گرفته شـد         

يچ اعمال شد به ازاي طول اوليه       اي كه در مدل ياكوشو    اصلاحيه

همچنـين  . ها بود كه صفر فرض شـده بـود        پيوند هيدروژني پايه  

 توسط لئـو    DNAها براي مدل تركيبي     محاسبات عددي ساليتون  

  . صورت گرفت ]۱۱[و همكاران

ما با در نظـر گـرفتن جملـه اصـلاحي بـراي              در اين مطالعه     

يچ بـه بررسـي      در مـدل اسـتاندارد ياكوشـو       كنش  همپتانسيل بر   

  .هاي ساليتون مانند خواهيم پرداختجواب

  

  DNAساختار . ۲
 DNA             از دو پليمر خطي تشكيل يافته كه هر يك از آنها سـاخته

. شـود  هاي مونومري هستند كه نوكلئوتيد ناميده مي    شده از واحد  

 تركيب قند، پايه هيدروكسيلي و فـسفات        ۳هر نوكلئوتيد شامل    

، C١ نوع مختلف هستند كه بـا حـروف          ۴ها داراي     پايه. باشدمي

T٢ ،Gو ٣ Aشوندنمايش داده مي ٤ .  

شـود، حامـل     ناميـده مـي    ٥هر پليمركـه معمـولا يـك رشـته           

هـا، اسـاس مـارپيچ دوتـايي      ايـن رشـته  . اطلاعات ژنتيكي است  

DNA   چيـدمان اصـلي مولكـول مـذكور از         . دهند را تشكيل مي

ي را نردبـان     و ديگـر   ٦دوبخش تشكيل شده كه يكي را اسكلت      

DNA فسفات است و زوج  -اسكلت همان تركيب قند  . نامند مي

  ).۱شكل(گردد ها به قند در اسكلت متصل ميپايه

ها حول يك محور فرضي چرخيده و         در مارپيچ دوتايي، رشته      

ايـن سـاختار    .آورنـد  ساختار مولكول راستگردي را به وجود مـي 

  .]۱۲[تعيين شدx  توسط واتسون و كريك و از طريق پراش پرتو

گيرند و به وسـيله پيونـدهاي       ها در ميان زنجيره قرار مي       پايه   

دو پايه متصل به هـم را       . گردندهيدروژني به يكديگر متصل مي    

 تنهـا دو نـوع     ٨گويند و براساس قاعده چارگوف     مي ٧"زوج پايه "

   كـه   C-G و   A-Tهـاي     جفـت :  وجـود دارد   DNAزوج پايه در  
  

____________________________________________ 
۱. Cytosine  

۲. Thymine 

۳. Guanine 

۴. Adenine 

۵. strand 

۶. backbone   

۷. Base-pair 

۸. Chargoff 
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 ـ .۲شكل     بـا فاصـله طـولي    AT پايـه  ۳شـامل   DNAايي مارپيچ دوت

Å.۴/۳ ۱[ برگرفته از مقاله[.  

  

  . از فراواني بيشتري برخوردارندATهاي زوج

    DNA    مولكولي طويل است و طول آن در موجودات زنده و

هاي مختلف اين موجودات از چند متر تا چنـد سـانتيمتر             ارگان

هـا در هـر رشـته         از آنجايي كه فاصله ميـان پايـه       . باشدمتغير مي 

DNA     هاي موجـود    تعداد كل پايه   . از مرتبه چند آنگستروم است

از .  زوج پايـه متغيـر خواهـد بـود    1110تـا   810در يك رشته از    

 ةتوان به ابعـادي از مرتب ـ      مي DNA طرف ديگر درباره ضخامت   

دهـد ايـن مولكـول را    ره كرد كه اجازه مي   چند ده آنگستروم اشا   

 . داراي ساختاري با ابعاد نانومتر بناميم

 است كه نوع Z و  B و   A داراي انواع مختلف     DNAمولكول   

Bما قرار داردة داراي بيشترين فراواني است و مبناي مطالع .  

  

 DNA معرفي مدل براي مارپيچ دوتايي مولكول .٣
 DNA از انـواع مولكـول       B نـوع   در مدل استاندارد ياكوشـويچ،    

  . آمده است۲ شكلشود كه در درنظر گرفته مي

  :به صورت زير خواهد بوده هاميلتوني مربوط

)۱ (    ,H T V V= + +1 2 

  :شوندبه صورت زير تعريف مي T و V1 و V2 كه كميات
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  ,V Vαβ=2 

 نشان دهنـده انـرژي جنبـشي    جملات ،T مربوط به  عبارتكه در

گشتاور به ترتيب معرف  2I و 1I م هستند وnهاي  مربوط به پايه

 ۱V، ε1 در عبارت. باشنددوم مي هاي زنجيره اول و  براي پايهماند

هاي همسايه در يـك        ميان پايه  كنش  همبه ترتيب نمايانگر بر    ε2 و

nφ,و   زنجيره هستند  nφ, و 1  ـ زاو غييـر دهنـده ت   ب نشان يبه ترت  2  ةي

 يهـاميلتون  در   سـوم عبارت  . باشندم از رشته اول و دوم مي      nپايه  

هاي زنجيره اول و دوم است كـه           ميان پايه  كنش  همدهنده بر  ننشا

 كـه باشـند،   هاي مورد بررسـي مـي        نوع پايه  ةدهند نشان αβدر آن   

  . هستندGC و AT ،TA ،CGشامل انواع 

  :كنيم را به شكل زير تعريف مي Vαβيل پتانس   

)۲ (   ,n n n nV K R R P R Rαβ αβ αβ⎡ ⎤ ⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦ ⎣ ⎦
2 4

0 01 1

2 24
 

. ها در حالـت تعـادل اسـت        نشان دهنده فاصله پايه    nR0كه در آن    

جمله اول سمت راست معرف انرژي پتانسيل هوك و جملـه دوم            

ن مولكـولي   از آنجايي كه نيروي بي    . باشدتصحيح پيشنهادي ما مي   

 ۳ ة درج ـ ةجمل متقارن است،    nR0براي پيوند هيدروژني نسبت به      

  . به دليل عدم رعايت اين تقارن كنار گذاشته شده است

لكول، پس از مقداري محاسبه و سـاده        و م ةبا توجه به هندس      

  :هاي رياضي خواهيم داشتسازي
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 چـپ و راسـت در       ة به ترتيب نشانگر طول پاي     r1 و   r2كه در آن    

كه ثابـت فنـر      Kαβمقداري كه براي    .  هستند DNAمارپيچ دوتايي   

 ج زو ة نـشان دهنـد    α و   β در پتانسيل مدل فنر اسـت و در آن        

باشند در كارهاي عددي ارائـه شـده توسـط           مورد بررسي مي   ةايپ

N/m۸۳۴/۰ATKياكوشويچ   بوده و مقدار پيشنهادي ما بـراي        0=

P   ة   اصلاحي است از مرتب    ة كه ثابت جملm / N3 ۱۰۱۸باشـد مي .  
  



 ۴  رياضي...  و نعمت اعرفانه بهجت  ۱، شمارة دهمجلد 
  

  

 ـIα و rα و mαپارامترهــاي  مقـادير مربــوط بـه   .۱جـدول    تمــام راي ب

  . ]۱[ برگرفته از αهاي حالت

( )I m kgα
−47 210  ( )

o
r Aα ( )pm mα  α  

۰۳/۷۶۰۷  ۸/۵  ۱۳/۱۳۵  A 
۲۸/۴۸۶۲  ۸/۴  ۱۱/۱۲۶  T 
۴۴/۸۲۱۷  ۷/۵  ۱۴/۱۵۱  C 
۹۳/۴۱۰۶  ۷/۴  ۱۰/۱۱۱  G 

  

ندگي است مبناي پيشنهاد ما به ازاي تغييـر نمـودار پاش ـ         شايان ذكر   

هر چند اين مقدار    .  اين مدل از مدل ياكوشويچ انتخاب شده است       

ضريب بزرگي است، اما با توجه ضرب شدن اين ضريب در تـوان             

 ۱۰-۲۲ة  ها در معادلات به تصحيح كوچكي از مرتب       چهارم طول پايه  

  .است   آمده۱ جدولساير مقادير عددي در . شودمنجر مي

  

  پاشندگيةمعادل. ۴
ــ ــادلات حرك ــستمتمع ــه    سي ــوط ب ــاميتوني مرب ــراي ه ــه ب  ك

 :شود به صورت زير استماكرومولكول نوشته مي

  ,, ,
,

n n
n

HI φ
φ
∂

=
∂1 1

1

  

)۴(  ., ,
,

n n
n

HI φ
φ
∂

=
∂2 2

2

  

اگر مولكول را به صورت همگن در نظر بگيريم، بدين معنا كـه             

پايه وجود داشته باشد، خواهيم زوج در هر زنجيره تنها يك نوع 

  :داشت

  , ,,n nI I I I= =1 1 2 2  

هـايي بـه       كـم جـواب    ةحال با در نظر گرفتن موج تخت با دامن        

  :شكل زير داريم

)۵ (    ,( ) ( ) ( )
, , , ,( ), ( ) , i qna t

n n n nt t Ae ωφ φ φ φ −=1 2 1 2  

در . هـا را در معـادلات حركـت  قـرار دهـيم      كه بايد اين جواب 

) ينجاا ), ,,n nϕ ϕ1  نرمـاليزه   يـك كه به   برداري دو بعدي است      2

A .ستشده ا π<<   دامنـه و q   سـادگي  بـه  . عـدد مـوج اسـت

 ـ ز ي پاشندگ ة موج تخت معادل   يك يبرا هكتوان نشان داد     مي ر ي

 :م داشتيرا خواه

)۶ (  ,B Cω ω− + =4 2 0  

  :كه در آن
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kدر اينجا   ε
=
2

هاي همسايه در يك   ميان پايهكنش هم سختي بر

 ـ،  )۶( پاشـندگي    ةدست آوردن معادل  براي به . زنجيره است  سط ب

  . است شدهر نظر گرفته توابع مثلثاتي تا تقريب مرتبه سوم د

  :باشد زير مي ة پاشندگي داراي دو شاخةنمودار مربوط به معادل   

     ,( )o q B B Cω ⎡ ⎤= + −⎢ ⎥⎣ ⎦

1

22 4  

)۸ (   ,( )a q B B Cω ⎡ ⎤= − −⎢ ⎥⎣ ⎦

1

22 4  

 پـاييني   ةهاي اپتيكي و شـاخ       بالايي نشان دهنده فونون    ةكه شاخ 

  . هاي آكوستيكي در زنجيره است نشان دهنده فونون

 عـددي  مطالعات براي ]۱[ زده شده در يهابراساس تخمين   

تلـف در نظـر     هـاي مخ    بهتر است مقادير مشخصي براي پـارامتر      

برابـر بـا     ε براي   مناسب نمونه مقدار  يك  ب  ي ترت ينبد. يمبگير

kJ/mol۶۰۰۰  يو برا K، N/m۸۷۱۴/۰ نمودارمربـوط بـه    . است

 . آمده اسـت ۳ شكل پاشندگي براي يك زنجيره همگن در  ةرابط

 cm−1 در اين جا لازم به ذكر است كه واحد رايج براي فركانس

  معروف ةاست كه از رابط   
cν
λ

از آنجـايي   . آيـد به دست مي   =

هاي عملي از اسپكتروسكوپي رامان بـراي سـنجش         كه در نمونه  

ــول ــانس بيومولك ــي  فرك ــتفاده م ــا اس ــن روش ه ــود و در اي ش

تـر اسـت، لـذا اسـتفاده از واحـد           گيري طول موج مرسوم    اندازه

cm−1    نسبت به همتـاي SI  آن يعنـي Hz بـر ابـن   .  برتـري دارد

  :اساس داريم

  THz / cm−= 11 33 36  
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 پاشـندگي بـراي يـك       ةهاي اپتيكي و آكوستيكي رابط ـ     شاخه .۳شكل  

 و kJ/mol۶۰۰۰=ε بـــه ازاي )αβ=AT(.  همگـــنDNAمولكـــول 

N/m۸۷۱۴/۰=K.  هـاي  اخه بـه ترتيـب ش ـ  يهاي بالايي و پـايين   شاخه

اپتيكي و آكوستيكي به ازاي افزايش جمله اصلاحي بـا مقـدار عـددي      

۱۰۱۸p= ) باشند  ميصلاحيتر با جمله ا پرتگنمودارهاي(.  

  

اختلاف مشاهده شده به ازاي افزايش جمله اصـلاحي از دو منظـر             

ة نخست آنكه اين نمودار داراي تفاوتي از مرتب ـ       : قابل بررسي است  

p/  به ازاي  ۲-۱۰ N m= 17 كه اين تفـاوت بـه       است در حالي   310

p/ ازاي N m= 18   همچنين منحني. خواهد بود۱۰-۱ة مرتب  از310

ايـن بخـش    . باشـد  قطه صفر داراي يك قسمت موهـومي مـي        در ن 

شـود  ظاهر مي ) ۱/۰ تا   ۰ بين   qa(موهومي كه در اعداد موج پايين       

. مـورد بررسـي اسـت     به معناي جذب در آن نواحي در كريـستال          

 تفـاوت   pتـر بـراي       شايان ذكر است كه بـه ازاي مقـادير كوچـك          

خاصي در نمودار پاشندگي قابل مشاهده نبـوده و همـين موضـوع             

  .باشد در اين مطالعه ميpاساس پيشنهاد مقدار عددي 

  

   معادلات غيرخطي حركت.۵
 اجازه انجـام     غير خطي و جفت شده     پيچيدگي معادلات حركت  

فـتن  يـا  يلذا لازم اسـت بـرا     . دهدحليلي را به ما نمي    مطالعات ت 

  . مي بپردازي عدديها ي به بررس،ون مانندليت ساهاي جواب

 را در نظـر     DNAبراي اين كار ابتدا بايـد مولكـول همگـن              

nI, مين ـك مانند قبـل فـرض       يعني. (بگيريم I=1 nI, و   1 I=2 2(. 

هاي معادلات حركت بـه صـورت          جواب انتظار داريم كه  ون  كنا

ن ياافتن  ي يبرا. ]۱[آرام باشد  تغييرات   وموجي با پروفايل ثابت     

ه ك ـم  يوسـته بپـردار   ي حالـت پ   ي بهتر اسـت بـه بررس ـ      هاجواب

 :ر استي آن به صورت زيلاگرانژ

)۹(    ( ') ( ')a aL I I Vφ φ ε φ ε φ= + − − −2 2 2 2
1 1 2 2 1 2

1 1 1 1

2 2 2 2 2 2
  

گرانـژي اسـتفاده    براي دسترسي به معادلات حركت از وردش لا       

 :ه كب ين ترتيبد. ميكن مي

  ,
'

L L L
t x φ φφ
⎛ ⎞ ⎛ ⎞∂ ∂ ∂ ∂ ∂
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0  

و  φ1معادلات حـاكم بـر    )۱۰(با جاگذاري لاگرانژي در روابط 

φ2   با استفاده از متغيرهاي     .  را خواهيم داشت,τ ζ   كه متغيرهاي 

بــدون بعــد هــستند و بــه صــورتِ 
x
x

ζ =
0

و  
t
t

τ =
0

تعريــف  

كنيم و بنابراين به روابط     بعد مي شوند، معادلات حركت را بي      مي

  :زير خواهيم رسيد
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  و
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 ۶  رياضي...  و نعمت اعرفانه بهجت  ۱، شمارة دهمجلد 
  

  

  

  
 . φ2 و φ1نسيل بر حسب  منحني پتا.۴شكل 

  

  :كنيم را به صورت زير تعريف ميx0كه در آنها ثابت 

  
( )

x a
r r r k

ε⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

+⎝ ⎠
0

1 1 22
  

ــراي حــل  بايــد از ) ۱۲(و ) ۱۱(معــادلات چنانچــه پيداســت ب

 .هاي عددي ياري جست روش

  

 شي نو براي حل عددي معادلات مستقل از زمانرو . ۶
هـاي اسـتاندارد،      تـوان از روش     براي حل معادلات استاتيك، مي    

با اين همه، مـا     .  استفاده كرد  ۴ كوتاي مرتبه    –مثل روش رونگه    

پـردازيم كـه بـر اسـاس          اي نو مـي     در اين بخش به معرفي شيوه     

اي عـددي   ه ـ   از روش  ابتـدا در  . كمينه سازي انرژي استوار است    

ن يبد. كنيم  موجود براي حل معادله ديفرانسيل جزيي استفاده مي       

هر نقطه از    زوايا در    يمقدار عدد دست آوردن    به يبراه  كب  يترت

 . كنيم استفاده مينقاط مجاور آن 

هايي كه به عنوان فرض اوليه انتخـاب        شايان ذكر است منحني      

براي تعيـين   . باشندثابت مي اند شامل دو خط راست با شيب        شده

در اين حالت نقاط خلا     . شرايط مرزي نياز به شكل پتانسيل داريم      

. شـوند  مـي  در پتانسيل به عنوان حـدود سـاليتون در نظـر گرفتـه            

با توجه به شكل    . دهد   پتانسيل مدل مورد نظر را نشان مي       ۴ شكل

به عنوان خلا   توان  تناوبي پتانسيل مورد بحث، نقاط مختلفي را مي       

در نظر گرفت كه اين مقدار تعيين كننده بار توپولوژيـك سـاليتون             

بار و جرم در نظريه ساليتون مفاهيمي انتزاعي هـستند          . خواهد بود 

بـار  . انـد  كه با توجه به شباهت سـاليتون بـا ذره نامگـذاري شـده             

Q ةساليتون از رابط   J dx= ∫ Jآيـد كـه در آن       دسـت مـي      به 0 µ 

  ةجريان توپولوژيك است و از رابط

  J
x

µ µν
ν

ν

φε
π

∂
=

∂
∑1

2
  

و + ۱هاي كينك برابـر بـا     پاسخاين مقدار براي    . آيد  به دست مي  

ــخ  ــراي پاس ــك  ب ــاد كين ــاي پ ــت-۱ه ــ.  اس ــوق، ةدر رابط  ف

,x t x x= =0 1.  

 رهـا   بـه پاسـخ اسـتاتيك     نزديكوضعيتي   را از     سيستم حال اگر 

 نوسان كرده و نهايتـا      حالت كمينه انرژي  كنيم، چندين بار حول     

  مورد نظر مـا    پايدار يها كه حاكي از جواب    رسدبه وضعيتي مي  

 ـ براي يافتن هـر چـه سـريع        اي كه   شيوه. باشدمي  يهـا ر پاسـخ  ت

در سيـستم   هـاي پيـاپي     توقـف ر اسـتفاده شـده،      كا يندر ا پايدار

 در   و مكـان  هـر  ردمقـدار    ي برا بدين ترتيب كه  . استديناميكي  

آن مكان در همان  در   مقدار   ازدار  وزن، ميانگيني    معين يك لحظه 

تـوان   در ايـن روش مـي      .گيريملحظه و لحظه قبل را در نظر مي       

گيـري   هاي مختلف در ميـانگين      وزنبراي بهبود هر چه بيشتر از       

  :يعني. استفاده كرد

)۱۳(  , , ,( )i j i j i jφ δφ δ φ+= + −1 1  

 ة، ابتدا روش را براي معادل     δدست آوردن مقدار بهينه     ما براي به  

 ـ .  آزموديم φ6سينوسي گوردون و معادله       سينوسـي   ةبراي معادل

ترين وزن     مناسب φ6  ،۰۶/۰=δ ةمعادل و براي    δ=۰۵/۰گوردون  

شود كـه در كارهـاي عـددي از وزنـي           لذا پيشنهاد مي  . باشند  مي

 استفاده شود كه به معناي توقف بسيار كوتاه         ۰۹/۰ تا   ۰۳/۰ميان  

هاي لازم به ذكر است براي وزن      .در ساليتون مورد بررسي است    

  .رسديتون دچار نوسان شده و به جواب پايدار نميتر سالپايين

  

 بحث در نتايج. ۷
ي از مـدل ياكوشـويچ   فيص ـاز آنجايي در اين مقاله  در صـدد تو        

با اعمال روش ذكر شـده      . كنيماستفاده مي  AT=αβايم، از    بوده

 ـ     ۶ و   ۵ شـكل در بخش قبل، جواب بـه صـورت          ا  بـه ترتيـب ب

 در . به دست آمـد )۰ , ۱(=q  و )q =)۱ , ۱بارهاي توپولوژيك 

  بـا در نظـر      φ2 و   φ1 هاي پيوسـته و خـط چـين          منحني ۵شكل  
  

φ2 φ1 
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  . )۱,١(=q هاي ايستا با بار توپولوژيساليتون. ٥شكل 

 φ2 و   φ1 ةدهندبه ترتيب نشان  پررنگ  اي پيوسته و خط چين      همنحني

مـدل   مربوط به كم رنگهاي  منحني اصلاحي هستند و     ةبا وجود جمل  

 .باشنداصلي بدون وجود اين جمله مي

  

 نقطـه   - نقطه و نقطـه    -هاي خط    اصلاحي و منحني   ةفتن جمل گر

. باشـند بدون در نظر گرفتن اين جمله مي       و   φ2 و   φ1 مربوط به 

بـه ترتيـب    پررنـگ   هاي خط چين و پيوسـته        منحني ۶در شكل   

باشـند   اصلاحي مـي   ة با در نظر گرفتن جمل      و φ2 و   φ1نمايانگر  

مربوط به حالتي است كه جمله      كم رنگ   هاي  كه منحني  در حالي 

  .اصلاحي را در نظر نگرفته باشيم

 كـه   Kαβدار  ، به دليل افزايش مق ـ    C-G ةبا بررسي زوج پاي      

هـا اسـت      نشانگر سختي ميان پيوندهاي هيدروژني در زوج پايه       

 A-Tبه دليل حضور دو پيوند هيدروژني  در زوج          ( برابر   ۵/۱تا  

تـري    كوچـك  Pتـصحيح رابطـه بـا       ) C-Gو سه پيوند در زوج      

، C-Gشايان ذكر اسـت بـا در نظـر گـرفتن زوج             . افتداتفاق مي 

 نيـز    r1و   r2 و   I1و   I2  مقـادير  Kαβعلاوه بر افزايش مقدار     

بـا اعمـال روش مـشابه بـراي ايـن زوج پايـه و            . كننـد تغيير مي 

×=Pتصحيح  ضريب   165  ۶ و   ۵هاي يكـسان شـكل       به پاسخ  10

  . يابيمدست مي

 ة پيـدا اسـت، بـا در نظـر گـرفتن جمل ـ            ۵چنانچه از شـكل        

هاي مورد نظر دچار فشردگي در ناحيه مركزي        اصلاحي، منحني 

نمايـان  هاي موجود به شـكل تيزتـر         قله همچنين. ساليتون شدند 

ــده ــدش  ــ  . ان ــرفتن جمل ــر گ ــا در نظ ــاليتون ب ــل س ــرژي ك   ةان

  

  
 .)۱,٠=(qهاي ايستا با بار توپولوژيك   ساليتون.٦شكل 

با  φ2 و   φ1  به ترتيب نمايانگر    پررنگ هاي خط چين و پيوسته    منحني

بـدون  رنـگ     كمهاي  منحنيباشند و    اصلاحي مي  در نظر گرفتن جمله   

  .باشددر نظر گرفتن اين جمله مي

  

m)اصلاحي   / N p)=3 /J/molبرابر با  1810 −× 11 39  اسـت،    10

 كــه بــدون در نظــر گــرفتن ايــن جملــه داراي مقــدار  درحــالي

/ J / mol−× 28 76  .باشدمي 10

، بـراي سـاليتون بـا بـار توپولوژيـك           ۶ با توجـه بـه شـكل         

q=)۰,۱( ـ       نمودار   ةشباهت بيشتري به ساليتون جواب براي معادل

.  در آن نيـست ۵هاي شكل سينوسي گوردون دارد و اثري از قله    

بنابراين پاسخي نزديك به پاسخ سينوسي گوردون داريـم كـه از         

  :آيد  به دست مي زيرةمعادل

  arctan(exp( ))xφ = 4  

 اصلاحي شاهد فشردگي در منحنـي       ةبا در نظر گرفتن جمل       

  . باشيم ميφ2در منحني  و پهن شدگي φ1مربوط به 

  

  گيرينتيجه. ۸
 اصـلاحي در    ةكار بـردن مـدل ياكوشـويچ و افـزودن جمل ـ          با به 

، بـه بررسـي تحليلـي       DNA ميـان دو رشـته       كنش  همپتانسيل بر 

  .هاي ساليتوني پرداختيم  پاشندگي و بررسي عددي پاسخةمعادل

 پاشــندگي شــامل تغييــر در ةابطــنتــايج مــشاهده شــده در ر   

 و درنمـودار پاشـندگي    ) ۷ ةرابط ـ (C و Bهاي تعريف شده     ثابت

 در فركـانس و حـصول مقـداري         ۱/۰ ةشامل تغييراتـي از مرتب ـ    



 ۸  رياضي...  و نعمت اعرفانه بهجت  ۱، شمارة دهمجلد 
  

  

شود كه به معنـاي جـذب در        موهومي در نزديكي نقطه صفر مي     

  . باشدآن محدوده مي

در حل عددي معـادلات حركـت، بـه ازاي افـزايش ضـريب                 

هاي تيزتـري را   اصلاحي شاهد فشردگي ساليتون بوده و قله       ةجمل

 ةاليتوني، بـا در نظـر گـرفتن جمل ـ        همچنين انرژي مود س   . بينيممي

ــلاحي از / اصــ J / mol−× 28 76 ــه  10 / بــ J / mol−× 11 39 10 

pبراي(يابد  افزايش مي N / m= 18 310 .(  

هـاي شـركت كننـده در يـك        با توجه به شـكل تعـداد پايـه           

هـا از    پايه است و از آنجايي كه فاصله پايـه         ۸۰۰ساليتون حدود   

 است، بنابراين پهنـاي سـاليتون       Å ۴/۳ برابر با    B-DNA در   هم

Å ۲۷۲۰لازم بـه ذكـر   . شـود نانو متر پيش بيني مـي  ۲۷۲ معادل

است در اينجا ما تنها يك ساليتون را در هر رشته بررسي كرديم             

، در صـورت    DNAكه با توجه پهناي ساليتون و طـول          در حالي 

توانـد در هـر      مـي  اعمال تحريكات لازم، تعداد زيادي سـاليتون      

  . به وجود آيدDNAمولكول 

ــ    ــي الاصــول pدار مق ــتفاده از   را عل ــا اس ــوان ب ــستي بت باي

از آنجا كه ما به     . دست آورد هاي ديناميك مولكولي به    سازي شبيه

مقدار واقعي اين پارامتر واقف نبوديم، محاسبات عددي را براي          

 بـه مقـدار     pبا نزديك شدن    .  انجام داديم  pهاي متفاوت   انتخاب

N۱۰۱۷/۳m     ــلاح ــاليتون اص ــرژي س ــكل و ان ــرات در ش ، تغيي

  .گرددت به مدل ياكوشويچ ظاهر ميپيشنهادي نسب
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