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سپاس�گذاری

د૾نॽଘච໔ؤॽؤنࢁඟد৯دباز صدف�وارদوতଽناسانراز
م�ͳکنم. ͳقدردان و تش΋ر قلب صمیم از شما زحمات و راهنمایی�ها نجفͳ،از دکتر آقای جناب گران�قدر استاد

ممنونم. بی�نهایت چیز همه خاطر به عزیزم خانواده�ی از

کردند، ͳهمراه مرا پروژه انجام در کم�Έهایش با که ͳنشتاحسین محسن آقای خوبم دوست از همچنین

سپاس�گذارم.



چ΋یده

نیروهای مقابل در سلول مقاومت و ͳل�ده΋ش در که هستند سلول اس΋لت بیوپلیمرهای از ͳ΋ی می΋رولوله�ها

اس΋لت رشته�های دیΎر توسط سیتوپلاسم داخل ،ͳتوخال رشته�های این دارند. سزایی به تاثیر ͳخارج و ͳداخل

ͳاصل ستون�های عنوان به آنها از م�ͳتوان جهت همین به هستند؛ سخت�تر بسیار آنها به نسبت و شده احاطه ͳسلول

برد. نام سلول

چنین در م�ͳدهد، نشان ͳکشسان خاصیت خود از شده، وارد نیروهای مقابل در که است طوری سلول ساختمان

قرار ͳبررس مورد بارها می΋رولوله�ها کمانش مسئله�ی دارند. ͳمهم نقش می΋رولوله�ها کمانش و خمش ساختاری

نشده لحاظ کامل طور به یا شده، ͳچشم�پوش برآن محیط گرمایی افت�وخیزهای تاثیر از اغلب ͳول است، گرفته

است.

ESPResSo نرم�افزار وسیله�ی به ͳول΋مولΈدینامی شبیه�سازی و می΋رولوله ساختار مدل�سازی با پایان�نامه این در

است. شده ͳبررس آنها کمانش گذار بر محیط گرمایی افت�وخیزهای تاثیر و می΋رولوله�ها کمانش و خمش ،

کمانش ͳبحران نیروی م�ͳشوند، زیاد دما افزایش با که گرمایی افت�وخیزهای که م�ͳدهند نشان شبیه�سازی نتایج

ͳسخت حسب بر ͳبحران نیروی ͳمنحن گرمایی، افت�وخیزهای نیروی شدن کم و دما کاهش با و داده کاهش را

م�ͳشود. Έنزدی Έاستاتی و پیوسته نظری حالت به ͳخمش

شبیه�سازی. ،ͳول΋مولΈدینامی گرمایی، افت�وخیز ، کمانش خمش، می΋رولوله، سلول، پلیمر، کلماتکلیدی:
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١ فصل

مقدمه

ͳاصل اعضای از ͳ΋ی است. بوده اخیر سال چند در پژوهشΎران جالب�توجه موضوع�های از ͳ΋ی سلول١ اس΋لت

دارند. پلیمری ساختار می΋رولوله�ها هستند. می΋رولوله�ها٢ ͳسلول اس΋لت

Έی کمانش است. محیط گرمایی افت�وخیزهای حضور در می΋رولوله�ها کمانش٣ ͳبررس پایان�نامه این هدف

اغلب ͳول است، گرفته قرار ͳبررس مورد بارها می΋رولوله�ها کمانش است، وستون�ها میله�ها برای ͳ΋انی΋م مفهوم

است. نشده لحاظ کامل طور به یا شده، ͳچشم�پوش آن بر محیط گرمایی افت�وخیزهای تاثیر از

افزار نرم توسط ͳول΋مول Έدینامی شبیه�سازی و می΋رولوله پلیمری زنجیر ساختار مدل�سازی با پایان�نامه این در

ͳبررس آن�ها کمانش گذار بر محیط گرمایی افت�وخیزهای تاثیر و می΋رولوله�ها کمانش و خمش ،ESPResSo

است. شده

خمش سوم فصل در م�ͳپردازیم. پلیمرها آماری خواص ͳمعرف به پایان�نامه اول فصل در مقدمه�ای آوردن از پس

افت�وخیزهای ریزمقیاس، مدل�های ارائه�ی با چهارم درفصل م�ͳکنیم، مطالعه ͳتعادل حالت در را پلیمرها وکمانش

م�ͳشود. گزارش پنجم فصل در محاسبات نتایج و م�ͳکنیم ͳبررس را گرمایی

اختیار در آن، انتخاب علت و پایان�نامه موضوع مورد در اولیه�ای اطلاعات که است این بر ͳسع فصل این در

مورد در همچنین م�ͳدهیم. ارائه را ͳسلول اس΋لت ساختمان از ͳکوتاه ͳمعرف منظور بدین گیرد. قرار خواننده

١Cytoskeleton
٢Microtubules
٣Buckling

١



استفاده ͳول΋مول Έدینامی روش از این�که به توجه با م�ͳگیرد. صورت مختصری بحث گرمایی افت�وخیزهای

م�ͳشود. اشاره نیز ͳول΋مول Έدینامی به ͳاجمال صورت به نهایت در شد، خواهد

٢



اس΋لتسلول ١.١

اس΋لت به نیز زنده موجودات سلول�های داریم، نیاز اولیه اس΋لت به سازه Έی نهادن بنا برای که همان�گونه

گسترده سیتوپلاسم۴ سرتاسر در که است ͳپروتئین پلیمرهای از پیچیده شب΋ه�ی Έی ͳسلول اس΋لت دارند. نیاز

دارد. عهده بر را سلول در ͳخارج و ͳداخل نیروهای مقابل در مقاومت و ͳده ش΋ل وظیفه�ی شب΋ه این شده�اند.

ͳسلول اس΋لت نقش�های دیΎر از ماهیچه�ای انقباضسلول�های و ͳسلول تقسیم ،� مقیاس بزرگ حرکت�های ایجاد

است[١].

و ۶ͳاکتین رشته�های ،۵ͳبینابین رشته�های است: شده تش΋یل ͳپروتئین رشته�ی نوع سه از سلول اس΋لت ساختار

سلول). م�ͳدهد(مقیاس نشان سلول اس΋لت در را رشته�ها قرارگیری ͳونگΎچ (a). ͳسلول اس΋لت :١.١ ش΋ل

رشته�های اکتین�ها، شامل سلول سیتوپلاسم داخل ͳزیست رشته�های (c) شب΋ه). رشته�ها(مقیاس شب΋ه�ی (b)

رشته�ها)[٣]. می΋رولوله�ها(مقیاس و ͳبینابین

شده�اند[٢]. داده نشان (١.١) ش΋ل در رشته�ها این می΋رولوله�ها.

نانومتر رشته�ها١٠ این شده�اند. تش΋یل پیچ�خورده هم در بلند(میله�ای) پلیمری پروتئین�های از ͳبینابین رشته�های

همچنین است. ͳ΋انی΋م تنش�های برابر در سلول حفظ آنها ͳاصل وظیفه و داشته بالایی ͳکشش قدرت و قطر

۴cytoplasm
۵intermediate filamentes
۶Actin filamentes
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م�ͳکنند[١]. محافظت ͳبینابین رشته�های را هسته پوشش

نانومتر ٧ قطر با رشته�ها این هستند. انعطاف�پذیرتر و نازک�تر ͳبینابین رشته�های از می΋رورشته�ها یا اکتین�ها

.[١]ͳبینابین رشته�ی Έی از نمایی :٢.١ ش΋ل

کاهش شدن دی�پلیمره با و افزایش شدن پلیمره با آنها طول که هستند ازج�ͳاکتین�های٧ پیچ�خورده زنجیری

با حرکت که مواردی خصوص به هستند، ضروری سلول مختلف حرکت�های برای ͳاکتین رشته�های م�ͳیابد.

است. همراه سلول ΀سط دخالت

بیشتری جزئیات با را می΋رولوله�ها ساختمان بعدی قسمت در هستند. می΋رولوله�ها ،ͳسلول اس΋لت دیΎر رشته�ی

اکتین[١]. رشته�ی Έی از نمایی :٣.١ ش΋ل

م�ͳکنیم. مطالعه

می΋رولوله�ها ٢.١

داخل نانومتر ٢۵ قطر با ͳتوخال رشته�های این هستند، می΋رولوله�ها سلول داخل مهم بیوپلیمرهای از ͳ΋ی

همین به هستند. سخت بسیار آنها به نسبت و شده�اند احاطه ͳبینابین رشته�های و اکتین�ها توسط سیتوپلاسم

برد[۴]. نام سلول ͳاصل ستون�های عنوان به آنها از م�ͳتوان جهت

٧G Actin

۴



خاص مقصدی به آنزیم�ها ΀ترش و ͳل�ده΋ش تحرک، ،ͳتقسیم�سلول جهت می΋رولوله�ها از ٨ͳیوکاریوت سلول�های

که است هسته کنار سلول، در ͳمشخص محل ͳیوکاریوت سلول در می΋رولوله�ها رشد مرکز م�ͳکنند. استفاده

و تاژک�ها مثل دیΎر جاهای در ͳول دارند، ͳمختلف طول�های می΋رولوله�ها سلول داخل دارد. نام سنتروزوم٩

سلول در را می΋رولوله�ها جهت و موقعیت تعداد، سنتروزوم دارند. ͳثابت طول تک�سلول�ͳها ͳحرکت اندام�های

م�ͳکند[١]. کنترل

کلارک و منتون بار اولین است، گرفته صورت می΋رولوله�ها مورد در زیادی بسیار تحقیقات اخیر سال ۵٠ طول در

می΋رولوله�ها ͳداخل ساختار ،ͳترون΋ال می΋روس΋وپ توسط [۶]١٩۵۴ پورتر و فاوسیت و [۵] ١٩۵٢ سال در

هستند بتا١١ توبولین و آلفا١٠ توبولین کروی پروتئین�های می΋رولوله�ها سازنده�ی زیرواحدهای کردند. کشف را

می΋رولوله رشته هر .(۴.١ (ش΋ل ([٩]،[٨]،[٧]) م�ͳسازند را ١٢ͳتوبولین جفت�های ی΋دیΎر به اتصال با که

،(۴.١ گرفته�اند(ش΋ل قرار هم کنار دایره�ای صورت به که [١٠] شده ساخته پروتوفیلامنت١٣ رشته�ی سیزده از

شده�اند. دیده هم پرتوفیلامنت ١۵ و ١١ با می΋رولوله�هایی البته

درون را مسیرهایی ،ͳسلول غشای سمت به یافتن امتداد با و کرده آغاز را خود رشد سنتروزوم از می΋رولوله�ها

پروتوفیلامنت رشته�ی همچنین و بتا آلفا، توبولین�های می΋رولوله. Έی از ͳنمایش و ͳحقیق تصویر :۴.١ ش΋ل

شده�اند[١]. مشخص ش΋ل در

می΋رولوله�ها روی ͳپروتئین موتورهای توسط م�ͳتوانند اندام�Έها مانند سلول ͳاصل اجزاء م�ͳکنند. ایجاد سلول

٨eukaryote
٩Centrosome

١٠α tubulin
١١β tubulin
١٢dymer tubulin
١٣protofilament
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پلیمری رشته�های اکتین�ها مانند نیز می΋رولوله�ها . برسند([١١]،[١٣]،[١٢]) نظر مورد مقصد به تا کنند عبور

عهده بر سنتروزوم را رشد فاز دارند. قرار رشد فاز در دیΎر انتهای از و کاهش فاز در انتها Έی از که هستند

است[١۴]. شده ثابت آن در لوله می΋رو و دارد

دارند. سزایی به نقش سلول اس΋لت در ͳخارج و ͳداخل تنش�های مقابل در مقاومت و ͳل�ده΋ش می΋رولوله�هادر

سازوکار است[١۵]. می΋رولوله خود شدن پلیمره از ͳناش م�ͳشود، وارد می΋رولوله به که ͳداخل نیروهای از ͳ΋ی

است. زیر شرح به سنتروزوم در می΋رولوله�ها کاهش و رشد

و م�ͳشوند متصل سنتروزوم توبولین گاما به خود آلفای انتهای از گاما، و آلفا توبولین اتصال از حاصل جفت�های

سنتروزوم به خود آلفای انتهای از اتصال با پروتوفیلامنت رشته�های م�ͳشود. آغاز می΋رولوله�ها رشد ترتیب این به

ͳتصادف صورت به هستند، رشد فاز در که می΋رولوله�هایی م�ͳدهند. ͳخاص جهت می΋رولوله به بتا، سر از رشد و

کامل نابودی به منجر است مم΋ن ͳحت و م�ͳیابد ادامه سرعت به کاهش فرآیند م�ͳگیرند، قرار کاهش فاز در

رشد فاز به ͳتصادف صورت به است مم΋ن هم هستند کاهش فاز در که می΋رولوله�هایی البته �شود. می΋رولوله

ͳذات توانایی از ͳناش که م�ͳگویند پویا١۴ ناپایداری بالعکس، و کاهش به رشد از فاز تغییر این به بازگردند.

ͳم΋مح اتصال که است GTP یΈمول΋ول حاوی ͳتوبولین آزاد جفت هر است. ATP هیدرولیز در می΋رولوله�ها

می΋رولوله ͳوقت م�ͳشود. هیدرولیز GDP به GTP رشد حال در پلیمر به جفت شدن اضافه از پس دارد. آن با

م�ͳکنند حمل خود با که ای GTP هیدرولیز از ͳتوبولین مول΋ول�های شدن اضافه سرعت دارد، قرار رشد فاز در

آنجا از هستند. GTP حاوی که دارند قرار جفت�هایی فقط می΋رولوله�ها مثبت انتهای در نتیجه در است، بیشتر

از مان΄ که م�ͳشود تش΋یل ͳ΋کلاه می΋رولوله مثبت انتهای در دارند ی΋دیΎر با ͳم΋مح پیوند توبولین�ها که

دارد[١]. نام ١۵GTP Έکلاه و م�ͳشود شدن دی�پلیمره

متصل GTP می΋رولوله، آزاد انتهای در موجود توبولین ͳگاه شیمیایی، فرآیندهای بودن ͳتصادف دلیل به اما

واحد زیر از پروتوفیلامنت آزاد انتهای نتیجه در م�ͳکند. هیدرولیز بعدی جفت شدن اضافه از قبل را خود به

م�ͳشود. می΋رولوله شدن پاشیده هم از سمت به تعادل انحراف سبب وضعیت این �م�ͳشود. تش΋یل توبولین GDP

شروع محض به دی�پلیمریزاسیون کرده�اند، هیدرولیز را خود GTP می΋رولوله، در مانده ͳباق توبولین�های چون

١۴dynamic instability
١۵GTP cap

۶



م�ͳیابد. ادامه زیادی سرعت با

رشته�های مداوم طور به پویا، ناپایداری Έی نتیجه در می΋رولوله�ها ͳسازمان�ده مراکز عادی، سلول Έی در

در و دارند جستجوگر حالت می΋رولوله�ها این م�ͳفرستد. بیرون به مختلف جهت�های در را جدید می΋رولوله�ی

ͳتوبولین ساختار ͳفروپاش از و شده پایدار شوند، متصل ͳسلول سایرساختارهای به خود مثبت انتهای از که ͳصورت

م�ͳکنند. جلوگیری

و نیرو تولید باعث شدن پلیمره آن از بعد برسد، سلول غشاء به رشته تا م�ͳیابد ادامه می΋رولوله�ها شدن پلیمره

به یا م�ͳشود خم رشته نیرو، این اثر در م�ͳشود[١۵]. غشاء و سنتروزوم میان می΋رولوله گرفتن قرار فشار تحت

و م�ͳدهد رخ نیز شود وارد نیرو سلول غشاء به خارج از که ͳوقت حالت این م�ͳآید(ش΋ل١.۵). در کمان ش΋ل

م�ͳدهد[١۶]. نشان انعطاف خود از سلول و م�ͳدهند ش΋ل تغییر می΋رولوله�ها

Έدینامی شبیه�سازی روش به را کمانش و خمش مانند می΋رولوله�ها ͳ΋انی΋م ش΋ل�های تغییر نامه پایان این در

خط م�ͳشود، دیده ش΋ل در می΋رولوله کمانش سیتوپلاسم. داخل می΋رولوله�ها ͳ΋دینامی ساختار :۵.١ ش΋ل

است[١۶]. ۵µm برابر شده داده نشان

م�ͳکنیم. ͳ١۶بررسͳول΋مول

١۶molecular dynamic simulation
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گرمایی خیزهای افتو ٣.١

آویزان آیینه�ی Έی یا آبی محیط در کلوئیدی ذرات ١٧ͳبراون حرکت از ساده بسیار ͳمثال با را خود توضیحات

آبی محیط در را کلوئیدی ذرات نامنظم یΈمی΋روس΋وپحرکات با م�ͳتوان م�ͳکنیم. شروع رقیق گازی در شده

حرکت�های این دید. ΀واض طور به را آیینه بی�قاعده�ی نوسانات نور پرتو Έی بازتاب وسیله�ی به یا و کرد نظاره

ͳحت پدیده�ها این است. ͳول΋مول گرمایی حرکت برای ͳم΋مح دلیل معلق آیینه�ی و کلوئیدی ذره�ی ͳاتفاق

نتیجه در و بیشتر محیط ذرات سرعت شود، زیاد محیط دمای اگر دارند. وجود نیز گرمایی تعادل حالت در

مواد ساختار ریزمقیاس نظری پایه�ی ͳول΋مول گرمایی حرکت .(۶.١ شد(ش΋ل خواهد زیاد نوسانات تعداد

است[١٧].

به که ͳتصادف ضربه�های ͳول بΎیرند، شتاب ذرات باید کنیم، اعمال کلوئید ذرات به پیشران نیروی Έی اگر

داده نشان آنها اطراف در هاله�ای صورت به کلوئیدها آبی.نوسانات محیط Έی در کلوئیدی ذرات :۶.١ ش΋ل

است. شده

مول΋ول�ها اطراف در ͳتصادف ضربه�های ͳکل طور به پس م�ͳشوند. کلوئیدها گرفتن شتاب مان΄ م�ͳشود، وارد ذره

که اثرهایی دوم نوع و م�ͳشود ذرات در ͳتصادف و ͳاتفاق حرکت�های باعث که اثری اول نوع دارند: اثر نوع دو

م�ͳکنند[١٧]. رفتار اصط΋اک نیروی مثل و م�ͳکنند مخالفت نیرو اعمال اثر در ذرات گرفتن شتاب با

و ͳخارج اختلال�های میان ͳکل رابطه�ی نظریه این م�ͳکند. مربوط هم به را اثر نوع دو این پخش نظریه�ی

ͳهمبستگ تابع توسط م�ͳتوان را سیستم ͳداخل افت�وخیزهای م�ͳدهد. توضیح را سیستم ͳداخل افت�وخیزهای

١٧Brownian motion

٨



پخش نظریه�ی کامل�تر توضیح .[١٧] کرد توصیف گرمایی افت�وخیزهای تعادل حالت در ͳ΋فیزی کمیت�های

م�ͳشود. ارائه شبیه�سازی فصل در

پلیمرها ͳول΋مولΈدینامی شبیه�سازی ۴.١

مول΋ول�ها و اتم�ها میان برهم΋نش روش این در است. ͳمحاسبات Έفیزی شاخه�های از ͳ΋ی ͳول΋مول Έدینامی

اولین برای روش این م�ͳشود. شبیه�سازی رایانه وسیله�ی به ذرات، Έدینامی قوانین اساس بر زمان از بازه�ای در

به [١٩] ١٩٧١ سال در (Wainwright) واینرایت و [١٨] (Rahman)رحمان توسط ١٩۶۴ سال در بار

شد. گرفته کار

تحت ͳزمان بازه�ی Έی برای دارند اجازه ذرات آن در که است کامپیوتری شبیه�سازی از ͳل΋ش ͳول΋مولΈدینامی

ببینیم. ذره�هارا حرکت نحوه�ی م�ͳتوانیم ͳزمان بازه�ی این در کنند برهم΋نش هم با Έفیزی شده شناخته قوانین

ویژگ�ͳهای همه�ی که ندارد ام΋ان شده�اند، تش΋یل ذره زیادی تعداد از ͳول΋مول سیستم�های اکثر که آنجایی از

حل برای قوی راه Έی ͳول΋مول Έدینامی شبیه�سازی آوریم، دست به ͳتحلیل به�طور را پیچیده سیستم�های این

است[٢٢]. ͳمحاسبات روش�های کارگیری به با مسئله این

آزمایش Έی عنوان به و م�ͳکند ایجاد نظری محاسبات و ͳاهΎآزمایش تجربیات میان واسطه�ای شبیه�سازی روش

،Έفیزی از آن نظریه�های و قوانین که است منظم روش Έی ͳول΋مول Έشود.دینامی�ͳم گرفته نظر در مجازی

ابتدا ͳول΋مول Έدینامی از م�ͳشود. مشخص رایانه علم Έکم به آن روند و م�ͳآیند دست به ریاضیات و ͳشیم

استفاده ͳول΋مول زیست و مواد علم جمله از علوم شاخه�های اکثر در امروزه ͳول شد، استفاده نظری Έفیزی در

دارد.

پلیمرها ͳ΋انی΋م خواص ͳبررس راه�های از ͳ΋ی شده�اند، تش΋یل ذره زیادی بسیار تعداد از ͳزیست پلیمرهای

سال در بعدی، Έی زنجیره�ی مدل با بار اولین پلیمرها شبیه�سازی است. ͳول΋مول Έدینامی شبیه�سازی روش

زنجیر خواص روش این با [٢١] هلفند و وبر ١٩٧٩ سال در شد. آغاز دستیارانش و وال[٢٠] توسط ١٩۵٠

کردند. محاسبه ͳدقیق صورت به ͳواقع مدل Έی با را پل�ͳاتیلن
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ͳول΋مولΈروشدینامی ١.۴.١

گرفته نظر در شبیه�سازی جعبه نام به م΋عبی جعبه�ای داخل در ذره n شامل ͳسیستم ابتدا ،ͳول΋مول Έدینامی در

به توجه با ذرات، اولیه م΋ان کرد. انتخاب نیز دیΎری ش΋ل�های به را جعبه م�ͳتوان ضرورت به بنا م�ͳشود،

نیز اولیه سرعت ذرات به م�ͳتوان ذرات جایΎذاری حال در م�ͳشود، مشخص ذرات اولیه�ی چینش و ماده ͳالΎچ

مشخص است، محیط دمای مبین که ذرات ͳجنبش انرژی میانگین را اولیه سرعت�های انتساب ͳونگΎچ داد.

م�ͳکند.

نیروهای جم΄ ذره، هر برای است. حل قابل ͳریاض نظر از برهم΋نش�ها مدل ذرات، میان پتانسیل بودن معلوم با

nذره برای م�ͳنویسیم. را نیوتن دوم قانون ͳدیفرانسیل ش΋ل و کرده محاسبه را ذرات سایر طرف از شده وارد

حل ذره. سرعت برای معادله سه و م΋ان برای معادله سه داشت، خواهیم ͳمعمول دیفرانسیل معادله ۶n تعداد

به کاری دستگاه عددی حل اما �شود. ͳم سخت بسیار دو، از بزرگتر های n برای معادلات دستگاه این ͳتحلیل

است. آسان�تر مراتب

نیروهای برای باشد، U صورت به کل پتانسیل و کنیم δtتعریف ͳزمان گام Έی سیستم ͳزمان تحول برای اگر

م�ͳشود: نوشته زیر صورت به ͳنیوتن حرکت معادله�ی ام i ذره�ی بر شده وارد

mi
⃗̈ri = f⃗i, f⃗i = −∂U

∂r⃗i
,

: معادل به�طور یا و

⃗̇ri = p⃗i/m, ⃗̇pi = −∂U
∂r⃗i

.

ورله الΎوریتم به م�ͳشود، استفاده ͳول΋مول Έدینامی در ذرات لحظه�ای م΋ان آوردن دست به برای که روندی

م�ͳآید. دست به زیر معادلات از ورله الΎوریتم در سیستم ͳزمان تحول است، معروف (Verlet)

p⃗i(t+
δt

۲
) =p⃗i(t) +

۱

۲
δt× f⃗i(t),

r⃗i(t+ δt) =r⃗i(t) +
۱

mi

δt× p⃗i(t+
δt

۲
),

p⃗i(t+ δt) =p⃗i(t+
δt

۲
) +

δt

۲
f⃗i(t+

δt

۲
).
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کنیم. محاسبه ͳقبل لحظه�ی اطلاعات برحسب ͳزمان گام Έی از بعد را ذرات مختصات م�ͳتوانیم روابط این با

t+ δt زمان در ام، i ذره�ی به شده وارد جدید نیروی و پتانسیل م�ͳتوان ذرات جدید مختصات از استفاده با حال

کرد. حساب را

کل پتانسیل� است. ذرات میان برهم΋نش مدل�سازی ͳول΋مول Έدینامی روش قسمت مهمترین و سخت�ترین

م�ͳشود. محاسبه ذره هر بر شده وارد نیروی پتانسیل این روی از و م�ͳشود تعریف مدل توسط

شده استفاده ͳول΋مول Έدینامی شبیه�سازی روش از می΋رولوله�ها، ͳ΋انی΋م خواص ͳبررس برای پایان�نامه این در

است.

١١



٢ فصل

پلیمرها خواصآماری

است. شده تش΋یل قسمت، معنای به «مر» و زیاد معنای به «ͳپل» جزء دو از که است ͳیونان واژه�ی Έی پلیمر

شیمیایی یΈفرآیند در که شده، تش΋یل کوچΈزیادی شیمیایی واحدهای از که است درشت یΈمول΋ول پلیمر

)٢ اتیلن مول΋ول�های از بلند زنجیر Έی CH۳− (CH۲)N −CH۳
اتیلن١ ͳپل مثال برای شده�اند. وصل هم به

مول΋ول�های چنین است. مول΋ول ۱۰۷ از شده ساخته بلند فوق�العاده مول΋ول Έی DNA و (CH۲ = CH۲

،Έپلاستی مانند دارند، وجود ما اطراف در ͳمصنوع صورت به یا ͳزیست ترکیبات در ͳطبیع طور به یا ͳبزرگ

. و... Έلاستی

این برای کنیم. ͳبررس را دهنده تش΋یل مول΋ول�های ͳجمع رفتار باید پلیمری، مواد ویژگ�ͳهای مطالعه�ی برای

ͳ΋ی کنیم. ͳبررس مجزا صورت به را پلیمر مول΋ول هر خصوصیات تا داریم نیاز آماری Έانی΋م به ما موضوع،

محلول ذرات با برهم΋نش که است رقیق بسیار محلول Έی در پلیمر زنجیر دادن قرار ،ͳبررس این راه�های از

م�ͳشود. گرفته نادیده

م�ͳشود. مطالعه نظری صورت به محلول Έی در پلیمری زنجیر Έی خواص ͳبرخ فصل این در

١Polyethylene
٢Ethylene

١٢


