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- سازياي از شبیهدهد. به این منظور، مجموعهارائهاياندياي مولکول دو رشتهاین پژوهش قصد دارد اطلاعات جدیدي درباره رفتار مکانیکی
شود. محاسبات دینامیک مولکولی با استفاده از اي انجام میپاره-دوازدهايانديبا جزئیات اتمی بر روي افتهیتوسعههاي دینامیک مولکولی 

که تحت ايانديکرنش - هاي تنشگیرد. منحنیو دینامیک لانگوینی صورت میمساحت سطح قابل دسترس-برن تعمیم یافتهروش حلال
آید مورد تحلیل قرار گرفته و نقش سرعت کشش و زاویه کشش در تعیین خواص بیومکانیکی هاي مختلف کشش به دست میها و سرعتزاویه
نیروهاي کششی ریتأثتحت ايانديدهد چقدر رفتار مولکول یشود. نتایج به دست آمده نشان ماي طول کوتاه بررسی میدو رشتهاياندي
اي -اياندياي مولکول مولکول، طی فرآیندهاي کشش، پایداري سازه. از طریق تحلیل در سطح جفت بازهاي تغییر شکل تواند پیچیده باشدمی

- اي مطالعه میدو رشتهايانديتفاوت براي جدایش گیرد و نیز مسیرهاي مهاي کشش مختلف قرار میدار با سرعتکه در معرض کشش زاویه
اي با کاهش سرعت کشش پایداري سازهکهیدرحالتواند وابسته به سرعت و زاویه کشش باشد. اي میدو رشتهاياندياي گردد. پایداري سازه

بینی بر پایداري ساختار آن تحت زوایاي مختلف اثرات متفاوت و غیرقابل پیشاياندياي کاهش یابد، کششتواند به طور قابل ملاحظهمی
خواهد داشت. 
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	 This	research	aims	to	provide	new	information	about	the	mechanical	behavior	of	double-stranded	
DNA	 (dsDNA).	 For	 this	 purpose,	 a	 series	 of	 extended	 atomic resolution molecular dynamics (MD)
simulations	 of	 DNA dodecamer is	 performed.	 The	 MD	 calculations	 are	 carried	 out	 using	
Generalized	 Born	 solvent-accessible	 surface	 area	method	 and	 Langevin	 dynamics.	 The	 stress-
strain	curves	of	DNA	obtained	under	various	pulling	rates	and	pulling	angles	are	analyzed,	and	the	
role	 of	 pulling	 angle	 and	 velocity	 in	 determining	 biomechanical	 properties	 of	 short	 dsDNA	 is	
discussed.	The	results	illustrate	that	how	much	the	behavior	of	DNA	under	action	of	tensile	forces	
could	be	complicated.	By means of at	base	pair	level	analyses	of	the	molecule	conformation	during	
the	 stretching	 processes,	 the	 structural	 stability	 of	 the	DNA	molecule	 subjected	 to	 the	 angled	
pulling	with	different	pulling	rates	and	different	pathways	to	the	dsDNA	rupture	are	studied.	The	
structural	stability	of	dsDNA	can	be	dependent	on	the	pulling	velocity	and	pulling	angle.	Whereas 	
the	DNA	stability	can	decrease	significantly	with	the	reduction	of	pulling	velocity,	stretching	the	
DNA	under	different	angles	has	different	unpredictable	effects	on	its	structural	stability.	
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مقدمه - 1
بیومولکولی متشکل از دو زنجیره مارپیچ است 1اياندياي مولکول دو رشته

، کنار هم 3و پیریمیدنی2که به کمک پیوندهاي هیدروژنی بین بازهاي پورینی
هاي بازها به سمت داخل دو زنجیره که شامل المان. اندنگه داشته شده

اند. و فسفات هستند، جاي گرفته4ریبزهاي دئوکسیاي از گروهتکرارشونده
																																																																																																																																											
1-	Double-stranded	DNA	(dsDNA)	molecule	
2-	Purine	
3-	Pyrimidine	
4-	Deoxyribose	

شود، هاي زنده یافت میهاي متفاوتی در سلولبه شکلايدو رشتهاي اندي
با گردراستي ارشتهدوکه یک مارپیچ Bنوع اياناما شکل غالب آن دي

ساختار 1شکلباشد (نانومتر است، می4/3نانومتر و گام 2قطر مفید حدود 
- . تحقیقات سال]1[دهد) را نمایش میBاي نوع دو رشتهاياندياتمی یک 

براي فردمنحصربهتواند یک ماده میايانديهاي اخیر نشان داده است که 
. بدیهی است که طراحی چنین ]2,3[ي در اسباب نانومکانیکی باشدریکارگبه

رییتغ. بعلاوه، استايانديشناخت خواص مکانیکی هایی نیازمند سازه
- زیستی بنیادي همچون نسخهبه هنگام فرآیندهايايانديي هاشکل
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-ديتوسط خواص مکانیکی 4و بازسازي3وستیپباز، 2، همانندسازي1برداري
امروز، مطالعات آزمایشگاهی و تا به . از این روي]5, 4[شوند تحمیل میايان

تحت اثر اياندينظري قابل توجهی به بررسی رفتار مکانیکی مولکول 
- جنبه. با این وجود، هنوز همه ]6,7[نیروهاي خارجی اختصاص یافته است 

کاملاً شناخته نشده است و تحقیقات بیشتري ايانديهاي رفتار مکانیکی 
در این زمینه باید انجام شود. یک راه ساده براي به دست آوردن خواص 

کشش آن توسط یک نیروي خارجی و ثبت منحنی ايانديمکانیکی 
گیرد، استحاصله، مشابه آن چه در ابعاد ماکرو انجام می»کرنش- تنش«
]8,9[.

آورد که به فراهم میمنحصرابزاري 5سازي دینامیک مولکولیشبیه
ساختار مولکولی، حسببرتوان را میايانديکمک آن رفتار مکانیکی 

1996هاي بین اتمی توصیف کرد. از سال مسیرهاي گسیختگی و برهمکنش
در ايانديبه منظور یافتن خواص مکانیکی ارزشمنديقاتیتحقتا کنون، 

هاي اولیه سازيابعاد اتمی به روش دینامیک مولکولی انجام شده است. شبیه
یک ساختار نردبان مانند براي مولکول اياي دو رشتهانديکشش مکانیکی 

- هاي نردبان عمل میشبیه پله7که در آن جفت بازها6فوق کشیده شده
طی یک اياندي. همچنین، مشاهده شد که ]10[بینی نمود کردند، پیش

برابر 6/1خود به طولی بیش از 9تواند از شکل کانونیمی8گذار ساختاري
تا قبل از جدایش کامل دو رشته، افزایش طول پیدا کند اشطول اولیه

- ديهاي طول کوتاه ايهاي انجام شده بر روي دو رشتهسازي. شبیه]10,11[
اي دو انديی را در تعیین خواص مکانیک آنتروپنقش بسیار مهم ايان

یک گذار ساختاري ]13[. پیانا ]12,13[ه آشکار کرد طول کوتاايرشته
دهد را % رخ می25وابسته به چیدمان مولکول که در افزایش طولی معادل 

هاي دینامیک مولکولی توسط روش کنترل سازيگزارش کرد. انجام شبیه
دو اي انديفشار غیرهمسانگرد ثابت کرد که طی فرآیند کشش یک مولکول 

نهایت که در برابر پیچش مقید شده است، ممکن است با طول بیايرشته
.]14[اتفاق افتد 10پدیده کرنش نرمی

اي که شامل یک دو رشتهايانديهاي با جزییات اتمی روي سازيشبیه
بود، نشان دادند در ساختار مولکول11ک شکستگیو یا یمکملریغجفت باز 

فوق کشیده شده معیوب و حالت بدون عیب کاملاً ايانديکه ساختارهاي 
جابجایی حاصله بسیار -هاي نیرو، منحنیحالنیدرعمتفاوت هستند، اما 

ايانديهاي ها روي مولکولسازياي از شبیه. مجموعه]15[باشندمشابه می
ايانديف آزمایش تأثیر مسیر کشش بر رفتار بازي با هد-جفت22و 30

کند که کشش ها آشکار میسازي. نتایج این شبیه]16,17[انجام شده است 
هاي تغییر شکل'O5یا '12O3هاياز طریق خروجیاياي دو رشتهاندي

ساختاري متفاوتی تولید خواهد کرد که این موضوع منجر به پایداري بالاتر 
گردد. در نهایت، می'O5نسبت به 'O3ساختار فوق کشیده شده از انتهاهاي 

موازي مشخص کرد که ضریب ايانديهاي سازي کشش نانوسازهشبیه
قابل ورطبهآن 15و توپوایزومرهاي14چلیپایی پارانمیکاياندي13کشش

																																																																																																																																											
1-	Transcription	
2-	Replication	
3-	Recombination	
4-	Repair	
5-	Molecular	dynamics	(MD)	simulations	
6-	Overstretched	
7-	Base	pairs	
8-	Structural	transition	
9-	Canonical	
10-	Strain-softening	
11-	Nick	
12-	Termini	
13-	Stretch	modulus	
14-	Paranemic	crossover	

با همان طول و چیدمان بیشتر است Bمعمول نوع اياندياي از ملاحظه
]18[.

- انديمولکولمکانیکیرفتارناشناختههايجنبهازدیگربخشییافتن
اي دو انديبراي این منظور، فرآیند کشش .استتحقیقاینانجامهدفاي

- سازي میبه کمک روش دینامیک مولکولی با جزییات اتمی شبیهايرشته
را با ايانديدار شود. اخیراً مؤلفین مقاله، اولین تحلیل نظري کشش زاویه
- يدهاي کشش هدف روشن کردن بعضی از ابهامات موجود در نتایج آزمایش

. در پژوهش حاضر، تمرکز ]19[نیروي اتمی انجام دادند نیزبیرتوسط ايان
تحت اثر اياي دو رشتهانديبر یافتن خواص مکانیکی مولکول طول کوتاه 

(شرایطی که نیروي کشش خارجی به موازات محور مارپیچ کشش زاویه دار 
شود)، با یک توجه خاص به تأثیر سرعت اعمال نمیاياي دو رشتهاندي

16سازي بازهاهاي پشتهبرهمکنشی و دروژنیهکشش خواهد بود. پیوندهاي 

باشند.میاياي دو رشتهاندياي داراي نقش بسیار مهمی در پایداري سازه
و 17ی واتسون کریکدروژنیهتغییرات پیوندهاي ه و تحلیلی ازتجزی

اي اندياي مولکول اي و میان رشتهدرون رشتهسازي پشتههاي برهمکنش
هاي مختلف به عمل طی فرآیند کشش تحت زوایا و سرعتايدو رشته

- انديسازد دلیل بروز رفتارهاي متفاوت خواهد آمد. این تحلیل ما را قادر می
یم.  ها و زوایاي مختلف را توضیح دهحت کشش با سرعتتاي

سازيروش و مدل- 2
و میدان ]20[18هاي دینامیک مولکولی به وسیله برنامه امبرسازيکلیه شبیه

ها پیوندهاي سازيشود. در همه شبیهانجام می]ff99bsc0]21نیرویی 
-مقید می]22[19الگوریتم شیکلهیوسبهدروژنیههاي شیمیایی شامل اتم

و طول d(ACTG)3با چیدمان Bاز نوع ايانديشوند. ساختار اولیه مولکول، 
ساختار اولیه، تعادل و سازي انرژي کمینهنانومتر ایجاد شد. مراحل 4تقریبی 

هاي توصیف شده در مقاله ناصریان و طبق پروتکلدینامیک نهایی بر
شود.  اجرا می]19[همکارانش 

براي بررسی ]23[20هدایت شدهدر این تحقیق روش دینامیک مولکولی 
- دار توسعه داده میتحت اثر فرآیند کشش زاویهايي دو رشتهاانديرفتار 

شود. دینامیک مولکولی هدایت شده روشی کاملاً مناسب براي شرایطی است 
هاي زمانی قابل دسترس هاي بزرگ در بازهکه مولکول تحت تأثیر تغییرشکل

گیرد. ایده روش دینامیک مولکولی هدایتاي قرار میهاي رایانهسازيشبیه
شده بر اعمال یک نیروي خارجی بین دو ذره به وسیله اضافه کردن یک قید 

بنا نهاده شده است. پاراگراف زیر اصول حاکم بر روش هاآنفنر مانند بین 
دینامیک مولکولی هدایت شده که در این جا به خدمت گرفته شده را شرح 

دهد.می
سط فنري بین دو ذره انتخاب شده که تو21xیک مختصات واکنشی

بگیرید. اعمال یک نظردراند را مقید شدهkمجازي هارمونیک با سختی 
تغییر در مختصات واکنشی، در یک مدت زمان مشخص، منجر به افزایش 

ܷانرژي پتانسیل سیستم شامل دو ذره به صورت  = ݔ)݇ − شود، می)ଶ/2	଴ݔ
فاصله تعادلی بین نقاط مقید شده است. این انرژي به میدان نیرویی کل 0که

سیستم ذرات اضافه خواهد شد و نیروي خارجی اعمال شده به سیستم به 
(ݐ)ܨصورت  = 	ݔ)݇−	 − سازي خواهد بود. در هر گام زمانی از شبیه(	଴ݔ

																																																																																																																																											
15-	Topoisomer	
16-	Base-stacking	(BS)	
17-	Watson-Crick	hydrogen	bonds	(WCHB)	
18-	Amber	
19-	SHAKE	algorithm	
20-	Steered	molecular	dynamics	
21-	Reaction	coordinate	
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د. اگر شوتحت شرایط شبه تعادلی افزایش داده میx0(t)دینامیک مولکولی، 
ي مقاوم بین دو نقطه مقید شده از سیستم روینازترکوچکنیروي اعمالی 

خواهد بود و به تبع x0(t)تر از ، کوچکx(t)، هاآناي بین باشد، فاصله لحظه
تر است، گیري شده مثبت خواهد بود. وقتی نیروي مقاوم قويآن نیروي اندازه

|x-x0|تر خواهند بود. به کمک این بزرگگیري شده و در نتیجه نیروي اندازه
سازي و اطلاعات، محاسبه نیروي مورد نیاز براي کشش بر حسب زمان شبیه

هاي دینامیک مولکولی سازيمختصات واکنشی ممکن خواهد بود. کلیه شبیه
هدایت شده در این پژوهش تحت کشش سرعت ثابت و با سختی فنر 

شود.انجام میkcal/mol/Å25/0(مجازي) 
دار) به وسیله اتصال یک فنر مجازي رآیند کشش غیر محوري (زاویهف

(اتم خنثی) که 2دامیشماره دوازده و یک اتم1نوکلئوتیداز 'O3بین خروجی 
). اتم خنثی در صفحه گذرنده از 1شکلگردد (شود اجرا میبه مدل اضافه می

مارپیچ قرار zدستگاه مختصات محلی که محور آن هم امتداد محور zمحور 
- اي دو رشتهانديمولکول '3از دو انتهاي 'O3هاي گیرد و خط واصل اتممی
'O3هاي دینامیک مولکولی، اتم سازيشود. در طول شبیهگذاري میجاياي

و اتم خنثی در موقعیت اولیه خود و زاویه بین اتم 24شماره نوکلئوتیداز 
O3' از نوکلئوتید دوازدهم، اتم خنثی وO3' بیست چهارم در نوکلئوتیداز

شوند. مقدار اولیه خود، به کمک فنرهاي مجازي با سختی مناسب مقید می
یک از هر'O3هاي ، به عنوان زاویه بین خط واصل اتمθ0زاویه اولیه کشش، 

- انديو خط اثر نیروي کشش اعمالی، دقیقاً قبل از آن که '3از دو خروجی 
). از طریق تغییر 1شکلشود (شروع به افزایش طول کند، تعریف میاي

اولیه کشش را به دلخواه تغییر داد.توان زاویه مختصات اتم خنثی، می
ترین مناسب3با وجود آن که امروزه به طور کلی محیط حلال صریح آب

شود، سازي دینامیک مولکولی نوکلئید اسیدها شناخته میمحیط براي شبیه
سادگی الگوریتم، راندمان محاسباتی و دقت نسبتاً خوب مدل حلال ضمنی 

هاي دینامیک مولکولی شامل سازيآن را براي شبیه4برن تعمیم یافته
سازد ها، مناسب میهاي بزرگ، به ویژه در مورد ماکرومولکولتغییرشکل

حول ايانديژوهش، به دلیل دوران . به طور خاص در مورد این پ]24,25[
هاي نسبتاً بزرگ دار و همچنین جابجایینقطه لولا شدنش طی کشش زاویه

هاي کشش نیازمند قرارسازي، شبیه5»خود پراکنش«مولکول ناشی از پدیده 

مورد استفاده براي و مدلايدو رشتهايانديمولکول ساختار اتمی طرح1شکل
دار کشش زاویهفرآیند

هاي آب است؛ به طوري در یک جعبه متناوب بزرگ از مولکولايانديدادن 
																																																																																																																																											
1-	Nucleotide	
2-	Dummy	atom	
3-	Explicit	solvent	environment	
4-	Generalized	Born	(GB)	implicit	solvent	model	
5-	Self-diffusion	phenomenon	

هایی که محاسبات دینامیک مولکولی درصد از کل تعداد اتم99که آب تقریباً 
اياندي(لازم به ذکر است، طی فرآیند کشش ردیگیبرمدرشوند را وارد می

ي ریکارگبهبنابراین، ؛اش برسد)واند به بیش از دو برابر طول اولیهتطول می
هاي سازيیک مدل حلال ضمنی مناسب براي تحقیق که در آن شبیه

تواند سودمند باشد. شود، میدینامیک مولکولی طولانی انجام می
6»مساحت سطح قابل دسترس-برن تعمیم یافته«در این پژوهش مدل 

و کیس و پارامترهاي تسوي]26[که بر پایه روش هاوکینز و همکارانش 
هاي و مولکولايانديهاي بین نهاده شده، براي توصیف برهمکنشبنا]27[

که به انرژي مؤثر حلالGB/SAگیرد. مدل حلال مورد استفاده قرار می
) و ايانديتابعی از ساختار مولکولی حل شده (در این جا میرمستقیغصورت 

GBکند. تئوري را به مولکول حل شده اضافه میهاي آن استتغییرشکل

زند ) تقریب می1بخش الکترواستاتیکی انرژي آزاد محلول را به کمک رابطه (
]28[:

݈݁ܩ∆)1( = −
1
2෍෍

௝ݍ௜ݍ
ୋ݂୆(ݎ௜௝ ,ܴ௜ , ௝ܴ) ቈ1−

exp൫−ߢ ௜݂௝
ୋ୆൯

ߝ ቉
௝ୀଵ௜ୀଵ

	

ثابت دي الکتریک حلال εشعاع برن و j ،Riو iهاي فاصله بین اتمrijکه 
௜݂௝است. 

ୋ୆) 29[شود ) انتخاب می2معمولاً به صورت رابطه[:

)2(
௜݂௝
ୋ୆ = ቈݎ௜௝ଶ + ܴ௜ ௝ܴ expቆ

௜௝ଶݎ−

4ܴ௜ ௝ܴ
ቇ቉

ଵ/ଶ

	

(تک ظرفیتی)، در غلظتیون7اثرات حفاظ الکترواستاتیکی هايهاي نمک 
.]28[شود ، منظور میκ، 8هوکل-پایین نمک، از طریق پارامتر حفاظ دباي

دهند.میارائهGB/SAجزییات بیشتر در مورد تئوري ]30[و ]27[مراجع 
گیرند، اما اثرات هاي ترمودینامیکی محلول را در بر میجنبهGB/SAهاي مدل

هاي حلال و نیروهاي با مولکول9هیدرودینامیکی و برخوردهاي اتفاقی
- هاي جنبش و تغییرهاي ساختاري تأثیر میبر سرعتکه مستقیماًاصطکاکی

هاي حلال ضمنی حاضر، ما این سازيگیرند. در شبیهرا نادیده میگذارند
. در ]31,32[کنیم مدل می10ي دینامیک لانگوینیریکارگبهاثرات را با 

بهmاي به جرم تصحیح شده حرکت براي ذرهدینامیک لانگوینی معادله
شود: ) بیان می3ه (صورت رابط

)3(݉
݀ଶݎ
ଶݐ݀ = −(ݎ)ܷ∇− ݉ߛ

ݎ݀
ݐ݀ + 	(ݐ)ܴ

انرژي پتانسیل برهمکنش ذره بر Uمختصات وابسته به زمان ذره، rکه 
(ݎ)ܷ∇به طوري که - گر گرادیان است عمل∇مطابق با میدان نیرویی و 

هاي ذره با سایر اجزاي سیستم نیروي محاسبه شده به واسطه برهمکنش
کند و براي یک ذره ) را مشخص می11ییرایمپارامتر برخورد (ثابت γاست. 

شود: ، مرتبط میD) به ضریب پراکنش حلال، 4کروي از طریق رابطه (

ߛ)4( = ݇஻ܶ ⁄ܦ݉ .	

و دماي هدف هستند. 12به ترتیب نماینده ثابت بلتزمنTو kBدر این رابطه، 
هاي نیروي اتفاقی متأثر از برخوردهاي اتفاقی سیستم مولکولی با ذرهRبردار 

																																																																																																																																											
6-	Generalized	Born	solvent-accessible	surface	area	(GB/SA)	
7-	Electrostatic	screening	effects	
8-	Debye-Hückel	
9-	Stochastic	collisions	
10-	Langevin	dynamics	
11-	Damping	constant	
12-	Boltzmann	constant	
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است.1دیراكنمادδ) 5در رابطه (مجازي محیط است، به طوري که

〈(ݐ)ܴ〉)5( = 0, 〈்(′ݐ)ܴ(ݐ)ܴ〉 = –	ݐ)ߜ	஻ܶ݉݇ߛ2 	(ᇱݐ	

دینامیک لانگوینی، در محاسبات ما، فراهم فایده دیگر به خدمت گرفتن 
سازي کشش آمدن امکان کنترل دقیق دما به کمک آن در طی فرآیند شبیه

تواند دما، می)3(است. نیروي اصطکاك، دومین جمله در سمت راست رابطه 
تعیین 2که از یک توزیع گوسیین- را کاهش دهد. در مقابل، نیروي اتفاقی 

تواند انرژي جنبشی سیستم را افزایش دهد و تغییرش تابع دماي می-شودمی
تواند با نیروي اصطکاك بنابراین نیروي اتفاقی می؛هدف و گام زمانی است

گه دارد.متعادل شده و دماي سیستم را در مقدار مورد نظر ثابت ن
سازي توانایی مدلGBاند که تقریب هاي متعددي نشان دادهپژوهش

- هاي نوکلئوتیدي را با دقت خوبی دارا میهاي ساختاري سیستممشخصه
کشش مسئلهپیشنهادي، به طور خاص براي GB. مدل ]19,33[باشند 

- ، به کمک شبیه]19[در مقاله اخیر مؤلفین اياي دو رشتهانديمکانیکی 
- هاي دینامیک مولکولی هدایت شده در محیط حلال ضمنی صحهسازي

گذاري شده است.

نتایج- 3
تا -90اي از درجه15زاویه اولیه کشش، با تغییرات 13ها براي سازيشبیه

شود. براي متر بر ثانیه انجام می03/0و 3/0، 3+ درجه، در سرعت کشش 90
مرتبه 3سازي کشش ی نتایج، به طور معمول، هر شبیهاطمینان از همگرای

سازي انجام شبیههیکروثانیم10شده است. به این ترتیب در حدود تکرار 
هاي دینامیک سازيکه امروزه زمان نسبتاً زیادي براي انجام شبیهشده است

شود و در نتیجه نیازمند صرف زمان و هزینه نسبتاً مولکولی محسوب می
ت.زیادي اس

کرنش استخراج شده براي زوایاي -هاي تنشیاي از منحننمونه2شکل
	vاولیه کشش مختلف در دو سرعت کشش  =	 3	m/sوv	 =	 0.03	m/s را

) از طریق FDNA(ايانديدار نیروي داخلی دهد. تحت کشش زاویهنمایش می
ୈ୒୅ܨرابطه  ≤ ܨୣ ୶୲/ cosߠ) که توسط فنر مجازي –) Fextبا نیروي خارجی 

- مرتبط می-شودسازي دینامیک مولکولی هدایت شده کنترل میدر شبیه
. براي محاسبه تنش و ]19[اي کشش است زاویه لحظهθ	در آن شود، که

یک میله یکنواخت است. بنابراین، ايدو رشتهايانديشود کرنش، فرض می
	σمحوري به ترتیب از روابط کرنشوتنش  =	 FDNA	/A وε	 =	 δl	/l0 قابل

طول اولیه l0، ايدو رشتهايانديسطح مقطع عرضی Aمحاسبه است؛ که 
	هاي(فاصله بین اتم O3' از دو انتها) وδl تغییر طول لحظه مولکول تحت

هاي دینامیک سازيکشش است. افت و خیزهاي موجود در نتایج شبیه
ها براي کاهش داده شده است. منحنی]34[3مولکولی به کمک رهیافت لُوسِ

هاي از لحاظ کیفی مشابه منحنیهیثانبرمتر 3/0و 3هر دو سرعت کشش 
گران قبلی براي حالت کشش محوري جابجایی است که توسط پژوهش- نیرو
. به ازاي تمام ]12,13[آمده است طول کوتاه به دست ايدو رشتهاياندي

کرنش قابل -هاي تنشایز در منحنیزوایاي کشش اولیه، سه ناحیه متم
(ناحیه کشسان)، سپس  مشاهده است: ابتدا، یک افزایش تقریباً خطی تنش 

بدون افزایش بیشتر تنش (مرحله انتقال ساختاري به ايانديافزایش کرنش 
فاز فوق کشیده شده) و نهایتاً افزایش مجدد تنش همزمان با افزایش بیشتر 

																																																																																																																																											
1-	Dirac	
2-	Gaussian	
3-	LOWESS	(Locally	weighted	scatterplot	smoothing)	

شود. منجر به گسیخته شدن مولکول میکه)،4کرنش (ناحیه کرنش سختی
- انديکرنش - هاي منحنی تنشرسد بیشتر مشخصهدر نگاه اول، به نظر می

هاي کشسان و کرنش نرمی، اثر کرنش نرمی و اندازه ، همچون شیب ناحیهاي
(تنش در آغاز فاز انتقال ساختاري) به طور ضعیفی از فرآیند  تنش تسلیم 

اند. دهدار متأثر شکشش زاویه

- هاي تسلیم و نهایی (گسیختگی) به دست آمده در سرعتتغییرات تنش
متر بر ثانیه در مقابل زاویه اولیه کشش توسط 03/0و 3/0، 3هاي کشش 

شده در شکل نماینده مقادیر ارائههاي شان داده شده است. دادهن3شکل
سازي کشش هستند. برخلاف انتظار، تغییرات میانگین حاصل از سه شبیه

	θ0وحوشحولهاي تسلیم و نهایی نسبت به زاویه اولیه کشش تنش =	 0°

تقارن در تغییرات تنش تسلیم نیترشیبدهند (ی از خود نشان نمیتقارن
شود). مشاهده می0°	≈	θ0متر بر ثانیه، نسبت به 03/0تحت کشش با سرعت 

، ايانديهاي کشش، نه تنش تسلیم و نه تنش نهایی به ازاي کلیه سرعت
کند. یک همزمان با تغییر اندازه زاویه اولیه کشش از نظم خاصی پیروي نمی

تواند عدم وجود تقارن در شرایط بارگذاري و ساختار علت این پدیده را می
هاي هاي متفاوت تحت کشش با زاویهکه منجر به تولید سازهBنوع اياندي

	شود، دانست.متفاوت می

(الف)

(ب)

دار هاي کشش زاویهسازيحاصل از شبیهايانديکرنش -تنشهاي منحنی2شکل
متر بر ثانیه03/0متر بر ثانیه و ب) 3هاي کشش الف) براي سرعت

																																																																																																																																											
4-	Strain	hardening	
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دهد که اندازه تنش تسلیم و اندازه تنش نهایی به وضوح نشان می3شکل
- وابسته به سرعت کشش است. با این وجود، شدت این وابستگی میاياندي

به 3کشش از تواند خود متأثر از زاویه کشش باشد (براي نمونه، وقتی سرعت
7/23به 4/40شود، تنش تسلیم از متر بر ثانیه کاهش داده می03/0

-75°	=	θ0مگاپاسکال تحت 5/24به 7/49و از -15°	=	θ0مگاپاسکال تحت 

).یابدهش میکا
ايشود دو رشتههاي بالاتر به طور کلی باعث میکشش تحت سرعت

هاي ي را تحمل کند. میانگین تنشتربزرگهاي تسلیم و نهایی تنشاياندي
- براي زوایاي مختلف کشش گزارش شده، در سرعت3شکلتسلیمی که در 

4/23و 5/28، 9/43متر بر ثانیه به ترتیب 03/0و 3/0، 3هاي کشش 
و 133، 172هاي نهایی مگاپاسکال است و این مقادیر میانگین براي تنش

باشند. وابستگی کمتر تنش تسلیم به سرعت کشش در مگاپاسکال می4/75
طول ايرشتهاي دوانديمقایسه با تنش تسلیم با نتایج آزمایشگاهی کشش 

- ديکه بر وابستگی کم نیروي مورد نیاز براي شروع پدیده فوق کشش بلند
و وابستگی بیشتر نیروي جدایش به سرعت کشش دلالت دارند 1ايان
هاي خوانی دارد. نکته جالب آن است که به ازاي تمام زاویه، هم]35,36[

- اند به تنشبه دست آمدهm/s	0.3	=	vهاي تسلیمی که تحت کشش، تنش
	vدر ايانديهاي تسلیم  =	 0.03	m/sتا به آن چه که ترندکینزدسیار ب

هاي . این موضوع در مورد تنشاستشدهمحاسبه m/s	3	=	vتحت کشش با 
).3شکلنهایی صادق نیست (

با زاویه اولیه کشش کاملاً وابسته به ايانديتغییرات تنش تسلیم 
شود. با وجود این، تغییرات تنش کشیده میايانديسرعتی است که در آن 

از الگوي متر بر ثانیه تقریبا3/0ًو 3هاي کشش در سرعتاياندينهایی 
متر بر ثانیه تغییرات 03/0کند. تحت کشش با سرعت مشابهی تبعیت می
- مشابه تغییرات تنش نهایی در سرعت-˚90	≤	θ0	≥	45˚تنش نهایی در باز 

45˚از تربزرگهاي کشش ، اما براي زاویهاستمتر بر ثانیه 3/0و 3هاي 
شوند.تر میها مشخصتفاوت

تنش نهایی کمتر به تغییرات زاویه اولیه کشش تنش تسلیم در مقایسه با 
رسد این حساسیت با کاهش سرعت کشش کاهش حساس است. به نظر می

براي مقادیر میانگین تنش تسلیم که تحت زوایاي 2یابد. انحراف معیارمی
متر بر 03/0و 3/0، 3هاي آید، در سرعتاولیه کشش مختلف به دست می

این، لازم به رغمیعل. استمگاپاسکال 3/1و 4/2، 5/3ثانیه به ترتیب 
- یادآوري است که با کاهش سرعت کشش اندازه تنش تسلیم هم کاهش می

	=	vدر سرعت بالاتر کشش، ايانديیابد. برخلاف تنش تسلیم، تنش نهایی 

3	m/sدهد. انحراف ، کمترین حساسیت به زاویه کشش را از خود نشان می
و 3/0، 3هاي کشش هاي نهایی در سرعتتنشمعیار براي مقادیر میانگین

مگاپاسکال است.12و 11، 7ثانیه به ترتیب ./متر بر 03/0

تواند معیاري از رفتار کرنش در ناحیه کشسان می- شیب منحنی تنش
کرنش - تغییرات شیب ناحیه کشسان تنش4شکلمکانیکی ماده باشد. 

مورد تحلیل را به صورت تابعی از زاویه اولیه کشش، براياياندي) 3(سفتی
- دهد. مشاهده میمتر بر ثانیه نمایش می03/0و 3/0، 3هاي کشش سرعت

تواند سفتی مولکول را تغییر دهد. در بالاترین دار میشود که کشش زاویه
متر بر ثانیه) سفتی کمترین حساسیت را به تغییرات زاویه 3سرعت کشش (

کشش دارد. انحراف معیار براي میانگین سفتی به دست آمده تحت زوایاي 

																																																																																																																																											
1-	DNA	overstretching	
2-	Standard	deviations	
3-	Stiffness	

متر بر ثانیه به ترتیب 03/0و 3/0، 3هاي کشش کشش مختلف، در سرعت
اسکال است. مگاپ5/1و 1/1، 9/1

به ؛کندشیب ناحیه کشسان با کاهش سرعت کشش کاهش پیدا می
اياي دو رشتهانديتر شدن عبارت دیگر، افزایش سرعت کشش باعث سفت

یابد، متر بر ثانیه افزایش می3به 03/0شود. به طوري که وقتی سرعت از می
. البته یابدافزایش میمگاپاسکال6/85به 3/54از ايانديمیانگین سفتی 

کشش تغییر کند. براي تواند با زاویهمیزان وابستگی به سرعت کشش می
شود، سفتی با افزایش سرعت از درجه آغاز می45مثال، وقتی کشش از زاویه 

-یابد افزایش میمگاپاسکال5/47متر بر ثانیه، تقریباً به اندازه 3به 03/0
- آشکار می4شکلاست. همچنین 6/22قریباً افزایش میانگین تکهیدرحال

سرعت کشش است و کند که تغییرات سفتی با زاویه اولیه کشش، وابسته به
کنند.هاي مختلف از الگوي مشابهی پیروي نمیدر سرعت

کند که طی ي انجام شده در غالب این تحقیق اثبات میهاسازيشبیه
ايانديپس از فاز کشسان، اياي دو رشتهانديکشش مولکول طول کوتاه 

دهد. میزان افت تنش در مرحلهیک رفتار کرنش نرمی از خود بروز می

(الف)

(ب)

تحت زوایاي اولیه اياندينهایی ) تنش تسلیم و بتغییرات الف) تنش3شکل
	ثانیهمتر بر03/0و 3/0، 3هاي کشش کشش مختلف و سرعت
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کرنش) بر حسب -تنشعمق ناحیه کرنش نرمی در منحنی(ینرمکرنش 
5شکلمتر بر ثانیه، در 03/0و 3/0، 3زاویه اولیه کشش، براي سه سرعت 

شود که عمق ناحیه کرنش نرمی کاملاً تابعی از رسم شده است. مشاهده می
نیترشیبزاویه اولیه کشش و سرعت کشش است. براي مثال، کمترین و 
متر بر 3میزان کاهش تنش به دلیل پدیده کرنش نرمی در سرعت کشش 

مگاپاسکال است که به ترتیب به ازاي زوایاي اولیه 1/32و 5/21ثانیه برابر 
03/0با سرعت ايانديوقتی کهیدرحالافتد. درجه اتفاق می-45و -15

نش در مقدار کاهش تنیترشیبشود، کمترین و متر بر ثانیه کشیده می
مگاپاسکال است که به ترتیب در زوایاي 8/16و 36/9ناحیه کرنش نرمی 

دهد. نکته جالب آن است که عمق ناحیه درجه رخ می30و -15اولیه کشش 
شود، به طوري که میانگین افت کرنش نرمی با کاهش سرعت کشش کم می

تر بر م03/0و 3/0، 3هاي تنش براي زوایاي اولیه کشش مختلف، در سرعت
مگاپاسکال است.7/12و 8/16، 1/26ثانیه به ترتیب برابر 

همچنین پراکندگی تغییرات عمق ناحیه کرنش نرمی به واسطه تغییر زاویه 
براي یابد، چنان که انحراف معیاراولیه کشش با کاهش سرعت کاهش می

مقادیر میانگین عمق کرنش نرمی که تحت زوایاي اولیه کشش مختلف به 
1/3، 8/3متر بر ثانیه به ترتیب 03/0و 3/0، 3هاي آید، در سرعتدست می

گر این حقیقت باشد تواند احتمالاً بیان. این موضوع میاستمگاپاسکال3/2و 
کشیده شده اياندياي مولکول که با افزایش سرعت کشش پایداري سازه

کرنش نرمی یابد و این امر منجر به تغییرات بیشتر در عمق ناحیهکاهش می
شود.می

ترین نیروهاي مؤثر در تشکیل اصلی1شدن بازهاپشتهجفت شدن و 
هستند. بررسی تاریخچه پیوندهاي هیدروژنی ايانديمارپیچ دو رشته اي 

- انديسازي بازها دیدي میکروسکوپی از پایداري سازه بازها و نیز پشتهجفت
پیوندهاي هیدروژنی دهد. تغییرات تعداد میهیراطی فرآیند کشش ااي

اي با کرنش و میان رشتهايهاي درون رشتهسازيپشتهو واتسون کریک
3هاي کشش درجه و سرعت-45و 30هاي براي زاویه6شکل، در اياندي

پیوند اند. در این جا براي تعریف متر بر ثانیه با هم مقایسه شده03/0و
سازي بازها معیارهاي هندسی مورد استفادهپشتهو هیدروژنی واتسون کریک

شرایط وجود یک پیوند هیدروژنی آن است که فاصله بین گیرد. قرار می

زاویه اولیه کشش و سرعت کششتغییربا ايانديسفتی راتییتغ4شکل

																																																																																																																																											
1-	Base-pairing	and	base-stacking	

- آنگسترُم باشد و زاویه بین اتم5/3کمتر از 3و گیرنده2دهندههاياتم
درجه باشد. همچنین فرض 140از تربزرگهاي دهنده و گیرنده هیدروژن 

5بازها کمتر از اند اگر فاصله بین مراکز حلقهشود دو باز بر هم پشته شدهمی
درجه باشد.150از تربزرگآنگسترمُ و زاویه بین خطوط عمود بر حلقه بازها 

اي، سازي درون رشتهپشتههاي ، برهمکنشايانديهمزمان با افزایش طول 
یابد. این کاهش در به دلیل افزایش فاصله بین بازهاي مجاور، کاهش می

ري که در اوایل مرحله کرنش سختی، دهد، به طوزمانی نسبتاً کوتاه رخ می
اي بازها و حول و حوش هاي درون رشتهسازي% کل پشته80نزدیک به 

هاي بنابراین، اگر چه برهمکنش؛رونداز بین میهاآناواسط این مرحله تمام 
تواند بر ضریب کشسانی، تنش تسلیم و عمق اي میسازي درون رشتهپشته

بعد از فاز کرنش نرمی ايانديکرنش نرمی اثر بگذارد، اما رفتار مکانیکی 
هاي کشش مورد مطالعه در این متأثر از آن نخواهد بود. در محدوده سرعت

بر تعداد این نوع از پژوهش، تغییرات زاویه و سرعت کشش تأثیر فاحشی
- هاي بالایی کشیده میبا سرعتاياندينتیجه، وقتی ندارد. دربرهمکنش

افتد، ها بعد از ناحیه کشسان اتفاق میشود که تحت آن جدایش رشته
اي احتمالاً اثر اندکی بر تغییرات تنش سازي درون رشتهپشتههاي برهمکنش

تسلیم ناشی از تغییر در سرعت یا زاویه کشش دارد.

اي بازها، تشکیل هاي درون رشتهزيساهمزمان با کاهش تعداد پشته
شود. تشکیل اي به آرامی آغاز میسازي میان رشتهپشتههاي برهمکنش

اي ناشی از تواند بخشی از ناپایداري سازههاي جدید احتمالاً میسازيپشته
اي را جبران کند. تعداد سازي درون رشتهپشتههاي شکستن برهمکنش

ازها به ویژه در ابتداي فاز کرنش سختی اي بهاي میان رشتهسازيپشته
سازي پشته. لازم به ذکر است، در مورد )7و 6هاي شود (شکلتر میمحسوس

در حالت کهیدرحالاي، برهمکنش بین دو جفت باز وجود دارد، درون رشته
اي هر باز از یک رشته فقط با یک باز از رشته مقابل سازي میان رشتهپشته

هاي میان سازيپشتهدهد، تعداد نشان می6شکلان که برهمکنش دارد. چن
تواند به طور قابل توجهی توسط سرعت فوق کشیده میاياندياي در رشته

- هاي درون رشتهسازيپشتهو زاویه کشش تحت تأثیر قرار گیرد. چون تعداد 
تواند بر تنشکند، بنابراین نمیم رشد قابل توجهی نمیقبل از نقطه تسلیاي

بر حسبايرشتهدواياندينرمی کرنش منحنی تغییرات عمق ناحیه 5شکل
	هاي کشش مختلفتغییرات زاویه اولیه کشش براي سرعت

																																																																																																																																											
2-	Donor	
3-	Acceptor	
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تسلیم و ضریب کشسانی مؤثر باشد، اما احتمالاً قادر به کنترل اندازه 
به دلیل آن که در مرحله فوق خواهد بود. با این وجود،ايانديتنش نهایی 

- سازيپشتهبسیار بیشتر از پیوندهاي هیدروژنی واتسون کریککشش، تعداد 
ژنی نقش شود که پیوندهاي هیدروبینی میها است، پیشهاي میان رشته

بسیار مهمی در کنترل اندازه تنش نهایی داشته باشد.

(الف)

(ب)

(پ)

سازي پشته، ب) پیوند هیدروژنی واتسون کریکمنحنی تغییرات تعداد الف) 6شکل
اي با کرنشسازي میان رشتهپشتهاي و پ) درون رشته

(الف)

	
(ب)

)پ(

الف) و ب) نزدیک -45˚کشش با زاویه اولیه تحتايانديشکلتغییر7شکل
پ) اوایل فاز ؛متر بر ثانیه03/0و3هاي کشش سرعتنقطه تسلیم، به ترتیب، در

متر بر ثانیه3کرنش سختی در سرعت

هاي سازيپشتهو پیوندهاي هیدروژنی واتسون کریکبه طور کلی، تعداد 
شود؛ با اي، براي یک کرنش معین، با کاهش سرعت کشش کم میدرون رشته

تواند به این حال، حساسیت تعداد پیوندهاي هیدروژنی به سرعت کشش می
در ناحیه کشسان هاي کشش بالا، طور فاحشی بیشتر باشد. تحت سرعت

سازي درون پشتهوپیوند هیدروژنی واتسون کریکوابستگی تعداد 
اي در میان رشتهسازي پشتهاي به سرعت کشش ناچیز است. تعداد رشته

ازاي یک کرنش صفر است، بعد از این محدوده، بهباًیتقرناحیه کشسان 
مشخص، با کاهش سرعت کشش تعداد آن ممکن است کاهش پیدا کند یا 

پیوند هیدروژنی سازي و پشتههاي تقریباً ثابت بماند. کاهش تعداد برهمکنش
کشیده شده اياي دو رشتهانديدلیلی روشن بر افت پایداري کریکواتسون

شود، به تر کشیده میهاي پایینسرعتتحتايانديبنابراین، وقتی ؛است
دهد. از تري رخ میپاییندر سطح تنشطور کلی، تسلیم و جدایش مولکول

هیدروژنی پیوندهاي هاي بازها و سازيپشتهطرف دیگر، چون کاهش تعداد 
با کاهش سرعت کشش حول و حوش نقطه تسلیم کمتر از واتسون کریک

رود که تنش تسلیم کمتر از تنش نهایی به نقطه جدایش است، انتظار می
سازي بازها پشتهسرعت کشش وابسته باشد. لازم به ذکر است، کاهش تعداد 

با کاهش سرعت کشش، مطابق با پیوندهاي هیدروژنی واتسون کریکو 
کند قدرت پیوند به صورت خطی با بینی میمطالعات نظري است که پیش

.]37[یابد کاهش لگاریتمی سرعت کشش کاهش می
ايانديافزایش یا کاهش تنش نهایی تواند به کشف دلیلمی6شکل

درجه 30ي اولیه کشش مختلف کمک کند: براي زاویه کشش ایزواتحت 
بعد از یک کاهش آغازین در ، پیوندهاي هیدروژنی واتسون کریکتعداد 

تا حدود اواسط فاز کرنش سختی به تدریج فازهاي کشسانی و کرنش نرمی
(براي هر دو سرعت افزایش پیدا می 5متر بر ثانیه، تقریباً 03/0و 3کند 

شوند) و سپس مجدداً با جدید بازسازي میپیوند هیدروژنی واتسون کریک
یابد. این دینامیک سریع هش مییک شیب نسبتاً تند تا نقطه جدایش کا

- انديتواند ماهیت فاز انتقالی ذوب شدن میاياندينزدیک نقطه جدایش 
گیرد، را، وقتی در این چنین شرایطی تحت کشش قرار میاياي دو رشته
کشیده شده در وضعیت بسیار ناپایداري در اياي دو رشتهانديآشکار کند. 

ها قرار دارد. در نتیجه، وقتی یک جنبش سازيبازه زمانی نانو ثانیه شبیه
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تواند تعداد زیادي از جفت بازها از بین رفته و افتد، میناگهانی اتفاق می
کاملاً از ايانديشرایطی که دو رشته - سیستم وضعیت کمترین انرژي آزاد 

سازي پشتههاي را به خود بگیرد. علاوه بر این، برهمکنش-شوندهم جدا می
یابند. اي افزایش میاي بعد از ناحیه کشسان به طور قابل ملاحظهرشتهمیان 

هاي میان سازيپشتهو پیوندهاي هیدروژنی واتسون کریکافزایش تعداد 
طی فرآیند ايانديتواند مبین این حقیقت باشد که پایداري اي میرشته

هاي تنشو در نتیجه، قادر به تحملیابدفوق کشش به طور نسبی افزایش می
ي خواهد بود.تربزرگکشش 

بنديجمع- 4
این پژوهش بر یافتن اثر زاویه کشش و سرعت کشش بر رفتار مکانیکی 

براي این منظور طول کوتاه متمرکز شده است.ايدو رشتهايانديمولکول 
هیکروثانیم10حدود اي، شامل هاي دینامیک مولکولی گستردهسازيشبیه
امروزه زمان نسبتاً زیادي براي انجام محاسبات دینامیک که سازيشبیه

دهند که سه نتایج نشان میها است، انجام شده است.مولکولی ماکرومولکول
(کشسانی، کرنش نرمی و کرنش ايدو رشتهايانديفاز متمایز رفتار 

هاي کشش بالا قابل مشاهده سختی) که تحت اثر کشش محوري در سرعت
دار نیز رخ دهد. با این وجود، اثر طی فرآیند کشش زاویهتوانداست، می

- انديبینی رفتار مکانیکی شود پیشکشش باعث میهیزاوومشترك سرعت 
رود باشد. تر از آن چه انتظار میمشکلاي

هاي کشسان و در رژیمايانديهاي مکانیکی بین حساسیت مشخصه
ییرات زاویه اولیه کشش فوق کشیده شده به تغییرات سرعت کشش و تغ

تسلیم در تنششود. براي مثال، به طور کلی، ارتباط مشابهی مشاهده می
نهایی وابستگی کمتري به زاویه کشش دارد و به طور مشابه تنشمقایسه با 

نهایی به سرعت کشش وابسته است. یک تنشتسلیم کمتر از تنشاندازه 
در ايدو رشتهايانديبیشترپایداريممکن است دلیل براي این موضوع 

تواند آن مینتیجهباشد کهناحیه کرنش سختی نسبت بهناحیه کشسان 
.باشدیک تحریک خارجیازدر ناحیه کشسانايانديتأثیرپذیري کمتر 
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