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سازي دقیق فیزیکی، شرط کند، براي مدلاي دیگر بیان میتعیین مقدار دقیق ضریب دیفیوژن یک ماده که میزان پخش آن ماده را در بستر ماده  
ها هزینه محاسباتی گونه روشمتأسفانه این. مولکولی است هاي دینامیکترین روش براي محاسبه این گونه خواص، روشدقیق. ضروري است

هدف از این مقاله، معرفی روشی مناسب در مقیاس مزو و ارائه الگوریتمی بهینه براي محاسبه ضریب دیفیوژن با استفاده از . بسیار بالایی دارند
اي  سبه ضریب دیفیوژن آب و لیپید از غشاء دولایه، براي محا(DPD)در مطالعه حاضر، از روش دینامیک ذره استهلاکی. این روش است

هاي مورد ارزیابی و اعتبارسنجی قرار هاي دینامیک مولکولی و آزمایشسازيدر نهایت نتایج کار با نتایج شبیه.است بیولوژیکی استفاده شده
براي محاسبه ضریب  باتی، از دقت مطلوبی نیزبهینه بودن از نظر هزینه محاس برعلاوهبا این قیاس خواهیم دانست روش مذکور . گیرند می

اي نظیر محاسبه ضریب دیفیوژن بپردازیم که  لذا با این روش، قادر خواهیم بود به مطالعه رفتار تعادلی غشاءهاي دولایه .برخوردار است دیفیوژن
  .بر باشد مانهایی مثل دینامیک مولکولی ممکن است تا بیش از صدها برابر ز انجام آن با استفاده از روش
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 Precise ascertainment of the diffusion coefficient as the index of penetration of one species 
through another is essential for accurate physical modeling. The most precise and careful method 
for computation of these properties is Molecular Dynamics (MD). Unfortunately these methods 
have huge computational cost. The aim of this article is to introduce a suitable mesoscopic method 
and an efficient algorithm for calculating diffusion coefficientusing this method. In this study we 
use Dissipative Particle Dynamics (DPD) for calculating diffusion coefficient of the water and lipid 
through the biological bilayer membranes. Eventuallywe validate our results with MD simulation 
and also experimental results. Thenwe can conclude about this method that besides being 
efficient from point of computational cost, the proposed algorithm is an accurate method for 
calculating diffusion coefficient. Therefore using this method, we are able to study the equilibrium 
behavior of bilayer membranes like calculating diffusion coefficient which with Molecular 
Dynamics simulations, it maybe takes more than hundreds of times. 
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  مقدمه - 1
اولین مفاهیمی عنوان یکی از چند پدیده انتقالی در طبیعت، از به 1دیفیوژن

توان به از دو نقطه نظر می. است است که در فیزیک مورد مطالعه قرار گرفته 
شناسی، مدل شناخته از نقطه نظر پدیده: معرفی مفهوم دیفیوژن پرداخت

براساس . باشداي که براي بیان این پدیده ارائه شده است، مدل فیک میشده 
                                                                                                                                           
1- Diffusion 

ضریب . هاستگرادیان غلظت این قانون، شار دیفیوژن متناسب با منفی
از نقطه . تناسب در این رابطه به ضریب پخش یا ضریب دیفیوژن مشهور است

شونده ذرات پخش 2اي از حرکت تصادفیعنوان نتیجهنظر اتمی، دیفیوژن به
  .شوددرنظر گرفته می

. خورد طور گسترده در علوم مختلف به چشم میکاربرد این پدیده به
                                                                                                                                           
2- Random walk 
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فرآیند  رفت و آمد مواد به داخل و خارج سلول از طریقعنوان نمونه  به
زیرا که هر سلول یک . شود هاي غشاء سلول انجام میکانالدیفیوژن و نیز 

کشیدن یا دفع  اي براي بلعیدن غذا، نفسمحفظه بسته بدون هیچ دریچه
هدف در این کار محاسبه ضریب دیفیوژن آب و لیپید از غشاء . مواد زاید است

 1در شکل . یکی با استفاده از روشی جدید در مقیاس مزو استبیولوژ
شماتیکی از چگونگی انجام فرآیند دیفیوژن از غشاء با گذشت زمان به تصویر 

  .استکشیده شده 
هاست که مورد توجه با توجه به اهمیت اصل دیفیوژن، این مبحث مدت

با استفاده از گیري دقیق این ضریب در محیط پیوسته اندازه. باشدمی
هاي کوچک مانند مقیاس میکرو، در مقیاس. شودهاي تجربی انجام می روش

شود، براي محاسبه این ضریب نامیده می 1نانو یا بین این دو که اصطلاحاً مزو
تعیین مقدار دقیق ضریب . شوداي استفاده میهاي ذره معمولاً از روش

هاي فیزیکی مربوط، شرط سازي دقیق پدیدهدیفیوژن یک ماده، براي مدل
هاي  ترین روش براي محاسبه این گونه خواص، روشدقیق. ضروري است

ها، ها یا یوناز آنجایی که مقیاس زمانی عبور مولکول. دینامیک مولکولی است
، )نانو ثانیه(سازي در دینامیک مولکولی چند برابر مقیاس زمانی شبیه

هاي طولانی نسبت به مقیاس زمانی باشد، لذا نیاز است مسئله در زمان می
ها شود استفاده از این گونه روشاین امر باعث می. سازي شودمنظور شبیه

  ].2[هزینه محاسباتی بسیار بالایی داشته باشند
تا کنون افراد زیادي با استفاده از این روش به محاسبه ضریب دیفیوژن 

به محاسبه  1385سال عنوان نمونه جهانی و همکارانش در به. اندپرداخته
جونز در محیط متخلخل در مقیاس نانو با روش - ضریب دیفیوژن سیال لنارد
در جایی دیگر جهانی و همکارانش در سال ]. 3[دینامیک مولکولی پرداختند

جونز در ناحیه زیر بحرانی و -به محاسبه ضریب دیفیوژن سیال لنارد 1386
با همین روش دینامیک مولکولی هایی در مقیاس نانو فوق بحرانی، در سیستم

 1996و  1995، 1993هاي پپ اسپانول و همکارانش در سال]. 4[پرداختند
]. 7-5[بندي کردن ضریب دیفیوژن وابسته به زمان کار کردندروي مقیاس

استفاده کردند و در نهایت  دینامیک مولکولیسازي به روش ها از شبیهآن
ها همچنین آن. سیالات کلوئیدي شدندبندي این ضریب براي موفق به مقیاس

به دلایلی کار درستی  2هاي دوتاییبندي براي مخلوطثابت کردند، این مقیاس
فرنکل در کتاب خود، به بیان دو الگوریتم براي  2002در سال . باشدنمی

دینامیک هایش از روش او در الگوریتم. محاسبه ضریب دیفیوژن پرداخت
هاي زیادي در ها ایدهبا این حال این الگوریتم]. 8[تاساستفاده کرده مولکولی

  . اختیار ما قرار دادند
  

  
  ]1[شماتیکی از چگونگی انجام فرآیند دیفیوژن از غشاء با گذشت زمان 1 شکل

                                                                                                                                           
1- Mesoscale 
2- Binary mixture 

به بررسی  3اسپانول با روش هیدرودینامیک ذره هموار شده 2004در سال 
  ].9[دیفیوژن در یک مخلوط دوتایی پرداخت

بر بودن استفاده از روش دینامیک مولکولی بر آن شدیم در زماندلیل به
. بپردازیم (DPD)مقاله حاضر به معرفی روش جدید دینامیک ذره استهلاکی 

معرفی ] 10[توسط کوئلمن و هوگربراگ 1992اولین بار در سال  DPDروش 
ذرات نسبت به روش دقیق  4بندي کردندلیل دانهدر این روش به. شد

اي کاهش یافته که منجر طور قابل ملاحظهمولکولی، تعداد ذرات بهدینامیک 
در این پژوهش، ما از . به کاهش چشمگیري در هزینه محاسباتی خواهد شد

رغم گردد علیکنیم، این انتخاب سبب میاستفاده می 3بندي برابر پارامتر دانه
ر همچنان هاي تحقیق حاض سازي ، شبیهDPDبندي انجام گرفته در روش دانه

سپس با استفاده از این روش الگوریتمی براي محاسبه . در سایز نانو باشد
بر کاهش در هزینه محاسباتی، با ایم که به کمک آن، علاوه دیفیوژن ارائه کرده

دست آمده اعتبارسنجی کارهاي انجام شده نشان خواهیم داد که دقت به
  .باشدمطلوب می

ر ارائه الگوریتم مذکور براي محاسبه بنابراین دستاورد اصلی کار حاض
ضریب دیفیوژن است که در مرحله اول در بخش نتایج، با مقایسه نتایج 

بر اثبات عمل حاصل از آن براي ضریب خود دیفیوز آب با نتایج تجربی، علاوه
بررسی عوامل مختلف از جمله اندازه گام زمانی در کاهش  رد الگوریتم، به

و سپس از آن براي محاسبه ضریب دیفیوژن آب و  ه خطاي الگوریتم پرداخت
اي اي بیولوژیکی یکی با پلیمرهاي تک شاخه لیپید از دو نوع غشاء دولایه

. است اي استفاده شده خطی و جنس مشخص و دیگري با پلیمرهاي دوشاخه
منظور محاسبه ضریب دیفیوژن است شایان ذکر است، کد نوشته شده فقط به

شامل ضریب خود دیفیوز آب، ضریب (مثال  4یا  3ا نیز که در همین راست
هاي آتی در بخش) دیفیوژن آب از غشاء و ضریب دیفیوژن لیپید از غشاء

در نهایت نتایج کار با نتایج تجربی و . مقاله با این الگوریتم حل شده است
هاي حاصل از دینامیک مولکولی مورد ارزیابی و اعتبارسنجی قرار سازيشبیه

بر بهینه بودن روش مذکور از یرند که با این قیاس خواهیم دانست علاوهگ می
. دست آمده از دقت مطلوبی نیز برخوردارندنظر هزینه محاسباتی، نتایج به

بدین ترتیب، نشان خواهیم داد با استفاده از روش مذکور، قادریم به محاسبه 
با استفاده از اي بپردازیم که انجام آن  ضریب دیفیوژن غشاءهاي دولایه

بر  هایی مثل دینامیک مولکولی ممکن است تا بیش از صدها برابر زمان روش
هایی براي تحقیق و بررسی در  تواند راهبنابراین استفاده از این روش، می. باشد

  .زمینه بسیاري وقایع سلولی پیچیده در مقیاس مزو بگشاید
دیفیوژن و همچنین  اي که بر اهمیت فرآینددر این مقاله بعد از مقدمه

سازي آن ذکر شد، در بخش دوم، روش برگزیده، دینامیک روش مناسب شبیه
در بخش سوم، . ذره استهلاکی را در قالب معادلات حاکم معرفی خواهیم کرد

سازي شده و پارامترهاي مرجع مورد بسیار مختصر به معرفی سیستم شبیه
ر بخش چهارم به شرحی از د. استفاده براي مدل کردن غشاء خواهیم پرداخت

سپس نتایج را آورده و به تفسیر و . پردازیمالگوریتم محاسبه دیفیوژن می
گیري، نتیجه کلی و اصلی در آخر در قسمت نتیجه. پردازیمها میتحلیل آن

  .ایمحاصل از این کار را شرح داده

 سازيروش شبیه - 2

  کلیاتی از روش دینامیک ذره استهلاکی -2-1
در مقیاس ] 10[توسط کوئلمن و هوگربراگ 1992این روش اولین بار در سال 

                                                                                                                                           
3- Smoothed particle hydrodynamics 
4- Coarse graining 
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بعدي بر روي  هاي هیدرودینامیکی در یک مدل سهمزو براي بررسی پدیده
 1ابعاد مزو مقیاس زمانی از . هاي معلق در سیال معرفی شد اي از کره دسته

نانومتر  1000متر تا نانو 10ثانیه و مقیاس مکانی کمتر از نانوثانیه تا چند میلی
هاي گرمایی نقش بسیار مهمی در وقایع مزوسکوپیک نوسان. دهدرا پوشش می

عنوان ورودي به اي بهپتانسیل واکنش بین ذره]. 11[هاي کوچک دارنددر اشل
  .شودمحسوب می دینامیک ذره استهلاکیسازي در روش شبیه

ها، یک ذره مدل ها یا مولکولشود گروهی از اتمدر این روش فرض می
بنابراین ذرات فوق براساس قوانین خاصی با . دهندمنظور را تشکیل می
بندي کردن ذرات در شکل شماتیکی از پدیده دانه. کنندیکدیگر اندرکنش می

  .است به تصویر در آمده  2
بندي درشتی که هست، جزئیات در سطح مولکولی را از دلیل دانهبه

ش هنوز هم قادر است، اطلاعات ضروري مبین دهیم، ولی این رودست می
دینامیک در حقیقت . فیزیک مسئله در سطح مزو را در اختیار ما قرار دهد

تر و  هاي درشتاست، ولی با دانه دینامیک مولکولیاي از نسخه ذره استهلاکی
وجود دارد که قادر  دینامیک مولکولیبنابراین این مزیت در آن نسبت به 

- دلیل همین دانهبه. سازي کندانی و زمانی بزرگتر را شبیههاي مکاست اشل
هسته بودن در پتانسیل بین -بندي درشت در این روش، دیگر طبیعت سخت

  .را خواهیم داشت1هسته رود و در مقابل پتانسیل نرماي از بین میذره
هسته بودن ناشی از - این طبیعت سخت دینامیک مولکولیدر روش 
هاي کوچک  باشد، زیرا مقدار این پتانسیل در فاصلهجونز می-پتانسیل لنارد

هسته در - پتانسیل نرم. شودها، بسیار زیاد می بین ذرات، در مقایسه با قطر اتم
اي که ناشی از کند که نیروهاي بین ذره ایجاب می دینامیک ذره استهلاکی

اي تجاوز نکند، که این خود یک نتیجه از از یک مقدار بیشینهپتانسیل است، 
ها درصورتی که از سطح مزو هم بنديدرشتی دانه. بندي درشت استدانه

شود، که در آنجا دیگر ها در حد ماکرو میفراتر رود، منجر به توصیف پدیده
  .معادلات ناویر استوکس برقرار است

یعنی هر . آن است 2بیعت کوتاه بردنکته مهم دیگر در مورد این روش، ط
اي اندرکنش خواهد کرد که در یک فاصله مشخص ذره فقط با ذرات همسایه

عنوان واحد طول در این روش این مقدار معمولاً به. از آن باشند 3شعاع برش
  .کند این امر به کاهش هزینه محاسبات کمک می. شوددرنظر گرفته می

مندیم که معادلات خود را براي علاقه دینامیک ذره استهلاکیدر روش 
کنش بین این ذرات از سه  نیروي بر هم. ذره حل کنیم Nسیستمی شامل 

، نیروي FD 4این نیروها شامل نیروي استهلاکی. استقسمت تشکیل شده 
نیروي استهلاکی، سرعت نسبی بین . است FC 6و نیروي بقایی  FR5 تصادفی

این نیرو با کاهش سرعت نسبی ذرات،  بنابراین. دهددو ذره را کاهش می
دلیل درشت دانه بودن ذرات در این روش، به. کنداثرات ویسکوز را پدیدار می

براي جبران درجات . قسمتی از درجات آزادي سیستم را از دست خواهیم داد
سازي براي شبیه. کنیمآزادي از دست رفته، از نیروي تصادفی استفاده می

سیستم . شودنیروي بقایی به نیروهاي فوق اضافه میآل، سیستم غیرایده
کنشی وجود ندارد و تنها نیرویی  آل سیستمی است که بین ذرات آن برهمایده

  .کنند در نتیجه برخورد استکه بر هم وارد می
از قانون دوم نیوتون استفاده  دینامیک مولکولیدر این روش هم مانند 

  ]:12[شودداده می) 1(با معادله  iیک ذره بنابراین نیروي مؤثر روي . کنیم می
                                                                                                                                           
1- Soft-core potential 
2- Short range 
3- Cut-off Radius 
4- Dissipative Force 
5- Random Force 
6- Conservative Force 

  
 بندي شدن ذرات از سطح مولکولی تا سطح ماکرودانه 2شکل 

)1(  

  ( )C D R
i ij ij ij

j i

f F F F  

که علامت جمع روي همه ذرات دیگر موجود در فاصله مشخص شعاع برش

cr شوداعمال می.  
که براي نشان دادن اثر ویسکوز  jو  iفرم نیروي استهلاکی بین ذرات 

  ]:12[است) 2(رود، مانند معادله کار میها بهبین آن
)2(    

 
( )( )D D

ij ij ij ij ijF r e v e  
، تابع وزنی مربوط به نیروي D، دامنه نیروي استهلاکی و در عبارت بالا 

ijeاستهلاکی، 
 شده با ، بردار واحد داده

 
/ij ij ije r r  که 

  
ij j ir r r 

ijrمقدار بردار  ijrو 
  و 

  
ij j iv v v صورت تابع وزنی هم به. است

  ]:12[است  تعریف شده) 3(معادله 

)3(  

2(1 )

0

cD
c

c

r
r r

r

r r


   
 

 

شعاع برشی است که  crکنش است و فاصله بین ذرات در حال برهم rکه 
توان تعبیر فیزیکی نیروي استهلاکی را می. کندفاصله تأثیر ذرات را تعریف می

)چنین بیان کرد که اگر  ) 0ij ije v 
   بود به این معنی است که ذرهi  در

را حس  jاست و بنابراین یک نیروي ویسکوز به سمت  jحال دور شدن از ذره 
حرکت کند، نیروي ویسکوز در جهت مخالف خواهد  jاگر به سمت . کندمی
به دامنه نیروي تصادفی ربط دارد، که مقدار آن با اعمال  دامنه ]. 13[بود

و با استفاده از مقدار دامنه نیروي تصادفی که ثابت  7استهلاکی- تئوري نوسانی
  ]:12[است) 4(این نیروي تصادفی به فرم معادله . آیددست میثابت است، به

)4(  ( )R R
ij ij ij ijF r e 


 

، ij، تابع وزنی براي نیروي تصادفی و R، دامنه نیروي تصادفی، که 
)متغیر تصادفی نوسانی گوسی که با  ) 0ij t و ( ) ( )ij klt t    

( ) ( )ik jl il jk t t       12[باشدمی.[  
درصورتی که نیروي تصادفی را حذف کنیم،  در بین سه نیروي مذکور،

ذرات در نهایت در حرکت نسبیشان متوقف خواهند شد، یعنی این نیرو 
  ].13[نگاه خواهد داشت 8سیستم را در حرکت گرمایی

دینامیک ذره هاي دیگر در سازيبراي نیروي بقایی، مانند شبیه
استفاده ) 5(معادله اي نرم هسته مانند ، ما نیز از نیروي دافعهاستهلاکی

  ]:12[کنیم می

)5(  
ˆ(1 / ) ( )

0 ( )
ij ij c ij ij cC

ij
ij c

a r r r r r
F

r r

  


 

  .باشد ، فاصله بین ذرات میijrضریب نیروي بقایی وijaکه 
نیروي تصادفی ترمی است که با افزایش حرکت ذرات سیستم باعث گرم 
                                                                                                                                           
7- Fluctuation-dissipation theorem 
8- Thermal motion 
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استهلاکی با کاهش حرکت ذرات سیستم شود، اما نیروي شدن سیستم می
که این دو نیرو به درستی با هم  وقتی. انجامدنوعی به سرد شدن سیستم میبه

. شودکنند، شرایط تعادل ترمودینامیکی در سیستم فراهم میعمل می
اثبات کردند براي رسیدن به تعادل لازم است،  1995اسپانول و وارن در سال

  ]:13[باشدبرقرار ) 6(معادله 

)6(  

2

2

( ) ( ( ))

2

D R

B

r r

k T

 




 






 

استهلاکی براي یک سیستم در مدل -کننده تئوري نوسانیکه این معادله بیان
این تئوري توابع وزنی نیروهاي استهلاکی و . دینامیک ذره استهلاکی است

عنوان یک به. کندها را نیز به هم مرتبط میهاي آنطور دامنهنوسانی و همین
براي توابع وزنی استفاده ) 7(ساده در این پژوهش نیز از معادله انتخاب 

  ]:13[شود می

)7(  
2

2 (1 ) ( 1)( ) [ ( )]
0 ( 1)

D R r r
r r

r
 

    


 

عنوان واحد ترتیب بهسازي، جرم ذره، دما و فاصله اندرکنش را بهدر این شبیه
و زمان  =1m = kBT=rCطوري که به. گیریمجرم، انرژي و طول درنظر می

  :شودبیان می) 8(براساس واحد زمانی معادله سازي نیز شبیه
)8(    /cr m kT  

دینامیک ذره استهلاکی ارضا شود، روش - درصورتی که تئوري نوسانی
در هر گام زمانی ]. 13و12[خواهد بود (N,V,T)یک روش  استهلاکی

تغییر  شده سرعت ورلهها در زمان قبلی با الگوریتم اصلاح ها و سرعت موقعیت
  :کنندمی

)9(  

2( ) ( ) ( ) 1/2 ( ),
( ) ( ) ( ),
( ) ( ( ), ( )),
( ) ( ) 1/2 ( ( ) ( )).

i i i i

i i i
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v t t v t tf t

f t t f r t t v t t
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ها از آنجایی که مقدار نیرو به سرعت. شودنیرو نیز در هر تکرار به روز می
بینی بستگی دارد، لازم است سرعت در گام زمانی بعدي با یک روش پیش

نهایتاً . شوداین کار در گام دوم الگوریتم ما انجام می. کننده تخمین زده شود
  .سرعت در آخرین گام از الگوریتم تصحیح خواهد شد

را اختیار کند، همان الگوریتم سرعت ورله  = 5/0مقدار  اگر پارامتر 
کنیم که استفاده می =  65/0در کار حاضر ما از مقدار ]. 14[خواهد بود

هاي زمانی با  ن مقدار منجر به ایجاد کنترل دمایی دقیق حتی براي گامای
  .خواهد بود = 06/0 dtمقدار 

 شده سازيسیستم شبیه - 3

سیستمی که قرار است در این کار به محاسبه ضریب دیفیوژن آب و لیپید از 
نوع سورفکتنت یکی اي لیپیدي با دو آن پرداخته شود، یک غشاء دولایه

هاي دو هاي خطی و جنس مشخص و دیگري داراي زنجیرهداراي زنجیره
سازي شده در ادامه به شرحی مختصر از سیستم شبیه]. 15[اي است  شاخه

  .پرداخته خواهد شد

  هاي خطیغشاء دولایه لیپیدي با سورفکتنت -3-1
. سورفکتنت استسازي شده ترکیبی از آب و تعداد مشخصی سیستم شبیه

اي شامل گروهی از هاي منفرد یا دوشاخهها متشکل از زنجیرهسورفکتنت
بنابراین در این . اندها هستند که به گروه فسفاته متصل شدههیدروکربن

سازي سه نوع متمایز ذره سروکار وجود دارد که بایستی ذرات آب شبیه w ،
ته سورفکتنت دوست گروه فسفاسرآب h آبگریز هیدروکربنی و دم

سورفکتنت t این مولکول درگروه لیپیدها قرار دارد. را مدل کنند.  
اي گونهبرده، به پارامترهاي موجود نیروي بقایی بین ذرات مختلف نام 

گریزي وستی و آبدهاي آبشوند که منطبق با اندرکنشانتخاب می
اي با آب باشند، براي نیروهاي اندرکنش در این غشاء از لیپیدهاي دولایه

لذا ضرایب نیروهاي . شوداستفاده می] 16[پارامترهاي اسمیت و ونشورلی
  :شوند انتخاب می) 10(بقایی بین ذرات مختلف براساس معادله 

)10(  
aww= ahh = att= 25 
aht = 40 
awt= 30 

از دیگر . روکنشگر انجام شده است 100و با  = 2/0kBTها در  سازي شبیههمه 
اي پارامتر تمرکز  پارامترهاي مهم و تأثیرگذار براي تشکیل دولایه

  :شود تعریف می) 11(تمرکز روکنشگرها، مانند معادله . روکنشگرهاست

ୱܥ   )11( =
 ୦ܰ +  ୲ܰ

 ୵ܰ + ୦ܰ +  ୲ܰ
 

ترتیب تعداد سرها، به Nwو  Nh ،Nt. انتخاب شده است 4/0این تمرکز حدود 
اي  گونهسازي به حجم جعبه شبیه. باشند ها و ذرات آب در کل محلول می دم

در این مسئله، با چنین (داشته باشیم  3انتخاب شده است که چگالی حدود 
  ).شود میاي تشکیل  دانسیته و تمرکزي از روکنشگرهاست که یک دولایه

شایان ذکر است این غشاء از نظر بیولوژیکی بدون کشش سطحی بوده 
که بدین منظور این مقدار در هر غشاء بیولوژیکی محاسبه شده تا بدون 

.) مراجعه شود] 15[براي اطلاعات بیشتر به . (کشش بودن آن مشخص شود
یل در همین مرجع فشار در دو طرف غشاء ترسیم شده است که براساس پروف

شود که این پروفیل در دو طرف غشاء متقارن فشار مذکور، مشاهده می
  .باشد، یعنی فشار دو طرف غشاء یکسان است می

براي ایجاد یک مدل مزوسکوپیک، در ابتدا نیاز است که حجم بیدهاي 
. سازي مشخص شوند که از طریق آن بتوان مقیاس طولی را معلوم کردشبیه

است که هر سه اتم کربن اي انتخاب شده گونهار بهبندي در این کضریب دانه
اي تنظیم گونهاین کار به. اندبا یکدیگر در داخل یک بید درنظر گرفته شده

اي شده که حجم پاره 2 3CH هاي آب با یکدیگر تناسب داشته و مولکول
3Aاز آنجایی که حجم هر مولکول آب مقدار. باشند 30 و حجم گروه ،

 2 3CH  3حدودA 90 و بیدهاي آب نیز لازم است حجمی ] 17[باشدمی
لذا کافی است هر سه مولکول . یکسان با بیدهاي هیدروکربنی داشته باشند

3Aعنوان یک بید درنظر گرفته شوند تا حجمی برابر آب به 90 ایجاد کنند .
سازي شده از آن در روش یک مولکول پلیمري در کنار مدل شبیه 3در شکل 

در این شکل مولکول واقعی و در . استنشان داه شده  دینامیک ذره استهلاکی
  . شودهاي آن مشاهده میبندي شدن اتمذیل آن چگونگی دانه

  

  
دینامیک ذره بندي شده آن در سازي شده و دانهاي شبیهزنجیر تک شاخه 3شکل 

  ]17[سازي غشاء بیولوژیکیبراي شبیهاستهلاکی 
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از آنجایی که هر سه اتم کربن با یکدیگر در داخل یک بید درنظر گرفته 
شوند، لذا در این شکل به ازاء هر گروه  می 2 3CH در تصویر پایینی، یک ،

رنظر گرفته شده است تا بدین ترتیب چگونگی دانه بندي کربنی د) ذره(بید 
  .تر نشان داده شودها در مدل فعلی واضحشدن مولکول

 Nm =3در نمونه بالا . باشدمولکول می Nmدرحالت کلی هر بیدي شامل
 باشد که  مولکول می Nmρبیانگر  3rcبنابراین هر مکعبی به حجم. است

. است) طول مرجع( rcتعداد بیدها در واحد حجم یعنی درهر مکعب به ضلع 
3Aبرابر با rcپس حجم فیزیکی مکعبی به ضلع   Nmρ 30  خواهد بود و از آن

  ]:18[توان مقیاس طولی را محاسبه کردمی
)12(  1/33.107( )c mr N [A ]  

3=3سازي فرض دانسیته سیال شبیهبا  rc  مقدار فیزیکی مقیاس طولی
شود هنوز مقیاس مسئله بسیار مشاهده می(خواهد بود ) 13(مطابق معادله 

  ):باشدکوچک بوده و در حد نانومتر می

)13(  3 270cr  6.4633A A   
) 14(، معادله دینامیک ذره استهلاکیعنوان جرم مرجع در بهبراي جرم آب 

  :صادق است
)14(  mref = mDPD = Nm×mwater 

  .محاسبه شده است kg26 -10×3جرم هر مولکول آب  mwaterکه در این رابطه 
براي یافتن مقدار جرم هر مولکول آب کافی است جرم مولی آب را به 

 g/molجرم مولی آب . هاي آب در یک مول تقسیم کردمولکولتعداد 
هاي آب در یک مول آب برابر همان عدد تعداد مولکول. باشدمی 0153/18

  :لذا براي جرم هر مولکول آب. است mol-11023× 022/6آووگادرو یعنی 
  جرم هر مولکول آب= جرم مولی آب  /عدد آووگادرو 

mol-1 1023× 022/6/kg/mol3-10×0153/18 =جرم هرمولکول آب  
kg26 -10×3 =  

زمان مرجع، زمان لازم براي طی کردن طول مرجع با سرعت مرجع براي 
- به سرعت مرجع سیستم تعریف می rcصورت نسبت این مقدار به. ذرات است

  ]:18[شودداده می) 15(گردد و با معادله 
)15(  tref = tDPD = rc/ uref 

ට حرارتیبسیاري از محققان سرعت   ௞ా்
௠ీౌీ

عنوان سرعت مرجع درنظر را به 
  :، یعنی]19،20، 13[گیرندمی

୰ୣ୤ݐ  )16( = ඨ
݉ୈ୔ୈݎୡ

ଶ

݇୆ܶ
 

اي با جنس  هاي دو شاخهغشاء دولایه لیپیدي با سورفکتنت -3-2
  مشخص
هاي  هاي بیولوژیکی لیپیدي معمولاً داراي دو دم هیدروکربنی و گروهمولکول

یک معماري ساده که این خواص را منعکس . باشندسري با تعداد مختلف می
بید گروه سرآبدوست باشد که به دو دم آبگریز خطی  mتواند شامل کند می

توان دو دسته در حالت کلی می. اندبید متصل شده nهر کدام شامل 
روکنشگرهاي متقارن 

1m n 2h (t  و غیرمتقارن (
1 2m n nh t t درنظر گرفت را

طور که قبلا همان. باشدهمان دم روکنشگر می tهمان سر روکنشگر و  hکه
ها هم گفته شد، تفاوت مهم این دو در این است که سرها، آبدوست و دم

و  n1.صورت ذراتی با جنس مختلف مدل خواهند شدلذا به. باشندآبگریز می
n2 ري هم شامل باشد و گروه ستعداد بیدهاي آبگریز در هر دم میm  بید
  ).4شکل (دوست است آب

  
4اي تصویري از روکنشگرهاي دوشاخه 4شکل 6 2h ( t 3و  ( 7 5h t t  

 الگوریتم محاسبه دیفیوژن - 4

هدف این تحقیق، ارائه الگوریتمی بهینه با استفاده از روشی کارآمد براي بررسی 
اي که با مقایسه و گونهباشد بهاز غشاء میو محاسبه ضریب دیفیوژن 

هاي دینامیک مولکولی، هاي دقیق موجود یعنی روشاعتبارسنجی آن با روش
بر تصدیق بهینگی روش موصوف از نظر هزینه محاسباتی براي یافتن علاوه

گذاري خواهد ضریب دیفیوژن، بر دقت عملکرد در محاسبه ضریب مذکور صحه
در فرترن به شکل کد توسط نویسندگان مقاله نوشته شده  این الگوریتم. نمود

  .است که در ادامه به شرحی از الگوریتم مذکور پرداخته خواهد شد
اي، براي محاسبه ضریب دیفیوژن از هاي ذرهسازي مدلدر شبیه

بدین منظور براساس رابطه انیشتین که . شودجایی استفاده میهاي جابه داده
استفاده ) 17(جایی در زمان طولانی طبق رابطه از متوسط مربع جابه

  ]:8[شود می

)17(  

2
0( ) ( )

lim
2t

r t r t
D

dt


  

)0بیانگر متوسط جمعی و  >.  <که  )r t  و( )r t ترتیب در موقعیت ذره به
  .دهد میسازي را نشان نیز بعد مسئله شبیه d. است tزمان مبدأ و زمان 

هاي متناوب و متوالی از آنجایی که در این الگوریتم نیاز است در زمان
ها نسبت به زمانی مبدأ جایی آن مکان ذرات گزارش شده و در نهایت جابه

مدنظر قرار گیرد، لذا بعد از هر بار گذشت تعداد مشخصی گام زمانی، یک بار 
 t0=0سابروتین مربوط به این الگوریتم فراخوانی شده و یک مبدأ جدید زمانی 

هاي جاري مربوط به هر مبدأ ها و سرعتموقعیت. شوددر آن تعریف می
اگر . شوند مشخص است  اي که تعریف میتعداد مبدأه. شودزمانی ذخیره می

 t0=0بیش از آن مقدار، این سابروتین فراخوانی شود، اولین مبدأ تعریف شده 
در هر گام زمانی، موقعیت و سرعت . شودبا یک مبدأ جدید جایگزین می

به این ترتیب . شود ذرات نسبت به همه مبدأهاي زمانی قبلی سنجیده می
که دیفیوز آن (ی براي نوع ذره مشخص شده جایتابع متوسط مربع جابه

گیري براي این تابع هم براساس آنگاه میانگین. شود، محاسبه می)مدنظر است
شود تعداد ذرات و هم براساس فاصله زمانی خاص تا آن مبدأ فرضی انجام می

شیب این خط . شود  و در نهایت این تابع برحسب فاصله از مبدأ رسم می
طلبد، اي که در اینجا دقت بسیار مینکته. کند را بیان می ضریبی از دیفیوژن

از آنجایی که شرط مرزي از نوع . شرط مرزي استفاده شده در کار حاضر است
توان از جایی نمیپریودیک است، براي محاسبه تابع متوسط مربع جابه

 جایی استفاده کرد، زیرا در این صورت مقادیرهاي ساده مربوط به جابه فرمول
براي پرهیز از چنین مقادیر نادرستی از تقریب . دست خواهد داداشتباهی به

  :است جایی در هر گام زمانی استفاده شدهمرتبه اول براي محاسبه جابه
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)18(    ( , ) ( , )r i t v i t t  
اندازه گام زمانی،  tکه  ( , )r i t  و( , )v i t جایی و  ترتیب جابهنیز به

  .دهد دست میبه tام را در زمان iسرعت ذره 
- مطلب دیگر که ذکر آن بسیار حائز اهمیت است، توجه به ضریب دانه

باید . است سازي شدهدیفیوز در ذرات شبیه-بندي براي محاسبه ضریب خود
هاي دیفیوز مولکول-دیفیوز بیدهاي آب همان ثابت خود- دانست ثابت خود

 Nm=3باشد که در مثال ما  مولکول می Nmآب نیست، زیرا هر بید نماینده 
1Rها توسط بردارهايچنانچه هر یک از این مولکول. است


 ،2R


3Rیا  


 

رجا شوند، مرکز جرم آنجابه 1ها توسط بردا 2 3( )/3wR R R R  
   

 
- جایی بیدهاي آب میبنابراین، در مورد متوسط مربع جابه. شودجا میجابه

  ]:17[توان نوشت
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2که 
1 1 2 2 3 3( )/3R R R R R R R     
      جایی  متوسط مربع جابه

جایی بنابراین از آنجایی که متوسط مربع جابه]. 17[هاي آب استمولکول
هاي آب است، ثابت دیفیوژن بیدهاي آب، یک سوم این مقدار براي مولکول

  .هاي آب خواهد بودبیدهاي آب نیز یک سوم این مقدار براي مولکول

 تفسیر و تحلیل نتایج - 5

  :دیفیوز آب دمحاسبه ضریب خو -5-1
منظور محاسبه ضریب براي اعتبارسنجی برنامه کامپیوتري ارائه شده به

مقدار این . دیفیوژن، ابتدا ضریب خود دیفیوز آب مورد بررسی قرار گرفت
 1952صورت تجربی در سال به] 21[ضریب توسط پارتینگتون و همکارانش

  :ها گزارش شده استاین مقدار توسط آن. محاسبه شده است
Dwater= ( 43/2 ± 01/0 )×10-5cm2/sec 

ثابت دیفیوژن بیدهاي آب با محاسبه یک ششم شیب نمودار متوسط مربع 
پارامترهاي استفاده . دست آمده استجایی بیدهاي آب نسبت به زمان بهجابه

  .است آمده 1شده در جدول 
جواب نهایی با مقدار تجربی اعلام شده توسط پارتینگتون و همکارانش 

باشد و حاکی از دقت خطا دارد که این مقدار خطا قابل قبول می 3/1%فقط 
  .روش مورد نظر و الگوریتم ارائه شده است

منظور دست آمده براي ضریب خوددیفیوز آب، بهاز مقدار تجربی به
بررسی صحت و همچنین پارامترهاي تأثیرگذار در الگوریتم ارائه شده استفاده 

سازي  ترین و مؤثرترین پارامترها در یک شبیههمدانیم یکی از م می. کردیم
عددي که انتخاب نادرست آن حتی منجر به عدم حصول تعادل و واگرا شدن 

براي بررسی این مهم، . سازي است شود، اندازه گام زمانی در آن شبیه نتایج می
هاي زمانی مختلف، به محاسبه ضریب  در ابتداي امر با درنظر گرفتن گام

نتایج حاصل . آب پرداخته و میزان خطاي نسبی را محاسبه کردیمخوددیفیوز 
 5شده و سپس در نموداري در شکل  آورده  2ها در جدول  سازي از این شبیه

تر تر نمودن انتخاب گام زمانی صحیح براي واضح. است شده  به تصویر کشیده 
  .تترسیم شده اس 5نتایج این جدول در نموداري در شکل ) با دقت بیشتر(

واضح است میزان خطا در ابتدا با افزایش گام  5براساس نمودار شکل 
روند  06/0هاي زمانی بیش از  زمانی یک روند کاهشی داشته ولی در گام

بنابراین بهترین انتخاب . شود افزایشی شدیدي در خطاي نسبی مشاهده می
  .براي اندازه گام زمانی مقدار مذکور است

  
  هاي زمانی مختلف خطاي نسبی در گامنمودار تغییرات  5شکل 

  
  تأثیر تعداد مبدأهاي زمانی بر خطاي نسبی 6شکل 

  پارامترهاي استفاده شده در محاسبه دیفیوژن 1جدول 
  ρ  3  دانسیته

  a11 78  ]17[آب-اي آبپارامتر دافعه
  σ11  3  ]17[پارامتر نیروي تصادفی

  l1×l2×l3  10×10×20  ]17[سازيشبیه ابعاد جعبه
  δt  05/0  زمانی گام

  ns  10000  شروع فراخوانی الگوریتم دیفیوژن
  is  72  فاصله مبدأهاي زمانی

  تأثیر اندازه گام زمانی در میزان خطا 2جدول 
  شماره 

  سازي شبیه
  اندازه گام

  زمانی
 ضریب خوددیفیوز آب

 (×10-5cm2/sec) 
  میزان 

  (%)خطاي نسبی 
1  05/0  2125/2 95/8  
2  055/0  266/2 70/6  
3  06/0  4033/2 09/1  
4  065/0  7747/2 18/14  
5  07/0  6600/3 60/50  

  

هاي دیگر به بررسی تأثیر تعداد مبدأهاي زمانی در نتایج  سازي در شبیه
بدین منظور اندازه گام زمانی و فاصله . شد حاصل از این الگوریتم پرداخته 

زمانی فراخوانی الگوریتم دیفیوژن را یکسان درنظر گرفته و تأثیر تعداد 
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نشان  6کل نتایج در ش. مبدأهاي زمانی در میزان خطاي نسبی بررسی شد
که حاکی از کاهش خطا با افزایش تعداد مبدأهاي زمانی تا حدود  شده  داده 

  .مبدأ زمانی است ولی بعد از آن شاهد افزایش بسیار کم خطا خواهیم بود 27
تواند  هاي زمانی اجرا نیز میروندگی در زمان یا تعداد کل گاممیزان پیش

بررسی این عامل در شرایطی منظور به. در میزان خطاي حاصل مؤثر باشد
یکسان مثل اندازه گام زمانی و همچنین فاصله فراخوانی الگوریتم دیفیوژن، با 

نتایج . هاي زمانی اجرا، اثر این عامل نیز بررسی شدتغییر در تعداد کل گام
  .است شده  نشان داده  7حاصل از این بررسی در نموداري در شکل 

که زمان اجرا  نتیجه گرفت که درصورتی توان  براساس این نمودار می
اما چنانچه واضح است در ابتدا . شود طولانی شود، از میزان خطا کاسته می

گام زمانی مقدار  40000اي است، اما در  این کاهش خطا مقدار قابل ملاحظه
رغم افزایش هزینه  هاي زمانی، علی خطا بسیار کاهش یافته و با افزایش گام

توان نتیجه  بنابراین می. خطا چندان تغییري نخواهد یافتمحاسباتی میزان 
  .گام زمانی است 40000گرفت تعداد گام زمانی بهینه حدود 

این کار . پردازیم هاي مبدأ می در آخرین بررسی، به تأثیر فاصله زمان
انجام شده و در نهایت نتایج در نموداري در  06/0و  05/0براي دو گام زمانی 

  .است  ه شدهنشان داد 8شکل 
  

  
  هاي اجرایی مختلف نمودار تغییرات خطاي نسبی در زمان 7شکل 

  
  نمودار میزان خطا با تغییر در فاصله مبدأهاي زمانی 8شکل 

شود براي هردو گام زمانی تقریباً روند یکسانی براي تغییرات خطا  ملاحظه می
کمترین خطا شود و  نسبت به تغییر در فاصله مبدأهاي زمانی ایجاد می

  .گام زمانی باشد 250افتد که فاصله مبدأهاي زمانی حدود  هنگامی اتفاق می
با حصول اطمینان از صحت الگوریتم ارائه شده در کار حاضر و همچنین 

نشان داده شده در (اطلاع از تأثیر پارامترهاي مختلف و مؤثر بر خطاي نسبی 
لیپید از غشاءهاي  ، به محاسبه ضریب دیفیوژن آب و)8 -  5هاي شکل
این نتایج نیز . شودسازي شده با روش دینامیک ذره استهلاکی پرداخته می مدل

  .است سازي یا آزمایش، ارزیابی و اعتبارسنجی شده  با نتایج دیگر حاصل از شبیه

هاي زنجیري محاسبه ضریب دیفیوژن آب از غشاء با سورفکتنت - 2- 5
  خطی و جنس مشخص

افزایش جنبه کاربردي آن، به محاسبه ضریب دیفیوژن در این تحقیق براي 
جهت جانبی، همان صفحه . شودنیز پرداخته می 2و متقاطع یا عرضی 1جانبی

صورت عمود بر این صفحه تعریف اي است و جهت عرضی نیز بهتشکیل دولایه
جاي محاسبه براي محاسبه ضریب دیفیوژن جانبی و متقاطع به. شده است

ها فقط در مختصات مطلوب درنظر گرفته جایی آنرات، جابهجایی کل ذجابه
براي . دهددست میشود که این ضریب دیفیوژن در آن جهات را بهمی

گروت در . است استفاده شده] 17[اعتبارسنجی کار خود از نتایج کار گروت
آمین را مدل کرد و براي غشائی از جنس فسفاتیدیل اتانول 2001سال 

  :ن مقادیر را گزارش داددیفیوژن آب ای
Dlat = 21/2 ×10-5cm2/sec 

Dtra = 004/0 ×10-5cm2/sec 

سازي شده در کار دست آمده از محاسبه دیفیوژن در غشاء مدلمقادیر به
  :صورت زیر است حاضر به

Dlat = 29/1 ×10-5cm2/sec 

Dtra = 004/0 ×10-5cm2/sec 

معمولا (شود که انطباق بسیار خوبی بین هر دو کار وجود دارد مشاهده می
شود و به این دست آمده توجه میبراي محاسبه دیفیوژن به مرتبه عدد به

که شاهد چنین  ]17[شود، مشابه کار گروتطریق اعتبارسنجی می
بندي انجام شده در روش جدید معرفی دلیل دانهبه ).اعتبارسنجی هستیم

در ضمن با مقایسه با نتایج . یابدانجام محاسبات بسیار کاهش میشده، زمان 
عددي دیگر و همچنین نتایج تجربی دقت نتایج، مطلوب است که این هدف 
. ما یعنی کارآمدي روش و الگوریتم ارائه شده را تکمیل و با فایده خواهد کرد

  .کند توان گفت هر دو هدف سرعت و دقت را برآورده مییعنی می
 4جایی که براي حالت جانبی تقسیم بر ارهاي متوسط مربع جابهنمود

تقسیم  2و براي حالت عرضی بر ) شود زیرا در دو بعد فضایی بررسی می(شده 
نسبت به زمان در مورد غشاء ) شوددر یک بعد فضایی بررسی می(شده 

  .به تصویر کشیده شده است 9مذکور و غشاء گروت در شکل 
جایی روي کلمه آب در این شکل به معنی نمودار متوسط مربع جابه llعلامت 

 Lباشد و علامت می) ايهمان صفحه تشکیل دولایه(در راستاي جانبی غشاء 
جایی در روي کلمه آب در این شکل به معنی نمودار متوسط مربع جابه

دست آمده توجه شود که در مقادیر به .راستاي عمود بر این صفحه است
این مقدار نسبت به حالت بالک . است لحاظ شده) بنديپارامتر دانه( 3ور فاکت

دهد که براي یک فضاي باریک آب، مقدار دیفیوژن کمتري را نشان می
  .غیرمنطقی هم نیست

                                                                                                                                           
1- Lateral  
2- Transverse 
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  )الف(

  
  )ب(

جایی در دوجهت جانبی و عرضی نسبت به زمان تغییرات متوسط مربع جابه 9شکل 
  )شکل ب] (17[و غشاي گروت) الفشکل (براي آب در کار فعلی 

  مقادیر محاسبه شده براي دیفیوژن لیپید در غشاهاي مختلف 3جدول
 مقدار دیفیوژن لیپید  پدید آورنده غشاء  روش  نوع غشاء

      5 2( 10 /sec)cm  
POPC  073/0  ]22[  دینامیک مولکولی  

DOPC  03/0تا  02/0  ]23[  آزمایشات 

  063/0  کار فعلی  دینامیک ذره استهلاکی  دولایه اي با دو دم

سازي  اي شبیه محاسبه دیفیوژن جانبی لیپیدها از غشاء دولایه -5-3
  اي هاي دوشاخهشده با سورفکتنت

اي براي محاسبه  هاي دوشاخهسازي شده با سورفکتنتاي شبیهغشاء دولایه
و مقدار زیر هاي لیپید، مورد استفاده قرار گرفت ثابت دیفیوژن جانبی مولکول

  :حاصل شد
Dlat = 063/0 ×10-5cm2/sec 
براي سنجش اعتبار این مقدار، مقادیر گزارش شده توسط کارهاي دیگر در 

با . شوندها با مقدار حاصل مقایسه میاند و در نهایت آنآورده شده 3جدول 
شود مقدار دیفیوژن با دقت توجه به مقادیر موجود در جدول، مشاهده می

  .خوبی محاسبه شده استبسیار 
دست آمده از آنجایی که براي اعتبارسنجی دیفیوژن به مرتبه عدد به

که چنین اعتبارسنجی در آن انجام شده ] 17[مشابه کار گروت(شود توجه می
دست آمده از الگوریتم ارائه شده در این مثال ، لذا با مقایسه مرتبه به)است

هاي تجربی و عددي دیگر، دقت مطلوبی ، با جواب)دیفیوژن لیپید در غشاها(

شایان ذکر است که غشاهاي مختلف موجود همگی داراي . حاصل شده است
هاي  خصوصیات مشترك بسیار بوده، از جمله کشش سطحی صفر و مولکول

ولی ممکن است در طول دم این . داراي سرآبدوست و دم آبگریز هیدروکربنی
لذا مانند . ها با هم تفاوت داشته باشندها یا در متقارن بودن دمهیدرو کربن

از لحاظ دیفیوژن آب و لیپید، با یکدیگر قابل مقایسه ] 17[مقالات دیگر 
  .خواهند بود

 نتیجه گیري - 6

در این تحقیق، به ارائه الگوریتمی بهینه با استفاده از روشی کارآمد براي 
تأثیر پارامترهاي مختلف در . شد بررسی و محاسبه ضریب دیفیوژن پرداخته

سپس از دو غشاء متفاوت . شد کاهش خطا در الگوریتم ارائه شده، نشان داده 
هاي اي خطی با جنس مشخص و سورفکتنتشاخههاي تکبا سورفکتنت

در نهایت با مقایسه و . منظور محاسبه دیفیوژن استفاده شداي بهدوشاخه
هاي هاي دقیق موجود یعنی روشاز روشاعتبارسنجی نتایج با نتایج حاصل 

بر تصدیق بهینگی روش ها، علاوهدینامیک مولکولی و همچنین نتایج آزمایش
موصوف از نظر هزینه محاسباتی براي یافتن ضریب دیفیوژن، بر دقت عملکرد 

 .گذاري شددر محاسبه ضریب مذکور صحه

تعادلی غشاءهاي بر این اساس این روش قادر خواهد بود به مطالعه رفتار 
هایی مثل دینامیک مولکولی  اي بپردازد که انجام آن با استفاده از روش دولایه

بنابراین استفاده از این روش، . بر باشد ممکن است تا بیش از صدها برابر زمان
هایی براي تحقیق و بررسی در زمینه بسیاري وقایع سلولی پیچیده در  راه
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