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 چکیده

اي لیپیدي استفاده شده  ها و سیال دولایه سازي سورفکتنت ، براي شبیه(DPD)در مطالعه حاضر، از روش مناسب دینامیک استهلاکی ذره 

در کار . اند بیدها تشکیل شده باشند که خود از واحدهاي ابتدایی تر یعنی دهنده غشاء مورد نظر می ها واحدهاي تشکیل سورفکتنت. است

فعلی هر بید از سه مولکول آب یا سه ملکول هیدروکربن تشکیل شده، لذا براي شبیه سازي چنین بیدها در مقیاس نانو لازم است از روش 

شکیل غشاء را اي خطی در ت هاي تک شاخه خود سورفکتنت ایم تجمع خودبه در این مدلسازي توانسته. مناسب در این مقیاس استفاده شود

ها را با  همچنین پیوندهاي غیراشباع در ساختار شیمیایی سورفکتنت. مدل کرده و با مقایسه با نتایج تئوري، صحت آن را بررسی کنیم

  .ایم اعمال یک پتانسیل خمشی مدل کرده و تأثیر این پیوندها را روي خواص غشاء، مورد بررسی قرار داده

   .يلاکی ذره، سورفکتنت، غشاء بیولوژیکی، دولایه لیپیددینامیک استه :واژه هاي کلیدي

  .نانو محاسبات: شاخه تخصصی



 

 92 بهشتیارد 19و  18همایش دانشجوئی فناوري نانو، سیزدهمین

 انجمن علمی نانوفناوري پزشکی ایران

2 
 

  مقدمه 

آنها معمولاً با یک ساختار و دینامیک غیرهمگن : اي هستند هاي بسیار پیچیده غشاءهاي دولایه لیپیدي سیستم

هاي مکانی و زمانی دارند  مقیاسآوري رفتارهاي بیولوژیکی در محدوده وسیعی از  شوند و به طور شگفت شناخته می

طور  هاي زمانی از نانو ثانیه تا میکروثانیه و همین گستره بررسی این مطالعه، در رنج مزو یعنی مقیاس]. 1[

  . است هاي مکانی نانومتر بوده مقیاس

ختلف معرفی هاي مو با انجام آزمایش 1925اولین مدل ارائه شده براي غشاهاي زنده توسط گورتر و گرندل در سال 

 )MD( روش دینامیک مولکولیکمک اي لیپیدي را به یک دولایه] 2[ هلر و همکارانش 1993در سال  .شد

ماه  20و با آن امکانات نزدیک به  1993پیکوثانیه بود که در سال  250مدت زمان شبیه سازي . سازي کردند شبیه

اي معروف به از یک روش مبناذره] 3[ 1999ال ونشورلی و اسمیت در س .طول انجامیدبر روي دو پروسسور به

اي شاخههاي تکاي شامل روکنشگرهایی با زنجیرهکردن غشاء دولایهبراي مدل )DPD(دینامیک استهلاکی ذره 

  . استفاده کردند

در . ایماي لیپیدي بهره بردهسازي سیال دولایه براي شبیه )DPD(از روش دینامیک استهلاکی ذره در پژوهش حاضر 

غشاء را به درستی مدل کرده و خواصی  خود روکنشگرهاي تشکیل دهندهدبهایم تجمع خواین مدلسازي توانسته

همچنین پیوندهاي غیر اشباع در ساختار شیمیایی . مانند تعادل و پروفیل فشار جانبی را در آن بررسی کنیم

کرده و تأثیر این پیوندهاي غیر اشباع را اعمال یک پتانسیل خمشی مدل  روکنشگرهاي تشکیل دهنده غشاء را با

نتایج نشان دادند که تأثیر مکان قرارگیري پیوندهاي غیر اشباع روي . ایمروي خواص غشاء مورد بررسی قرار داده

همانند نتایج به دست آمده با مطالعات تئوري به رفتاري خطی براي مساحت همچنین . این خواص بسیار مهم است

  .ایم هاي هیدروکربنی دست یافتهکنشگر نسبت به تعداد زنجیرهبر واحد تعداد رو

  :سازي شده سیستم شبیهو  DPDسازي  روش شبیه

بر  DPDبنابراین ذرات . دهند را تشکیل می DPDها، یک ذره  ها یا مولکول شود گروهی از اتم در این روش فرض می

. ش بین این ذرات از سه قسمت تشکیل شده استکن نیروي بر هم. دهند اساس قوانین خاصی با یکدیگر واکنش می

در این روش هم مانند . است FCو نیروي بقایی  FR، نیروي تصادفی FDها شامل نیروي استهلاکی  این قسمت

شود  به فرم زیر داده می iبنابراین نیروي مؤثر روي یک ذره . کنیم دینامیک مولکولی از قانون دوم نیوتون استفاده می

]4:[  

)1(  ( )C D R
i ij ij ij

j i

f F F F


   

 . شوداعمال می rcکه علامت جمع روي همه ذرات دیگر موجود در فاصله مشخص شعاع برش 

ها  این سورفکتنت. هاي محلول در آن سازي شده ترکیبی است از آب به عنوان حلال و سورفکتنت سیستم شبیه

هاي سازنده غشاء مدل  بنابراین، سورفکتنت. ندباش هاي متصل به گروه فسفات می اي از هیدروکربن شامل زنجیره

هر یک از این . باشند می) گریز دم آب(و یک گروه دم ) دوست سر آب(شده هریک خود تشکیل شده از یک گروه سر 

ها یا دسته  هر بید نیز به نوبه خود متشکل از مولکول. اند اي یعنی بیدها تشکیل شده دو قسمت خود از واحدهاي ذره

  . باشد ا میه مولکول
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   ]:3[اند  ها از اتصال بیدها به یکدیگر با استفاده از نیروي فنري هوکی با پتانسیل زیر مدل شده در این کار سورفکتنت

)2(  2
, 1 , 1( )

2
r

spring i i i i

k
U r r   

طول  اي انتخاب شود که ثابت فنري باید به گونه. باشند بیانگر بیدهاي مجاور در یک زنجیره پلیمري می i+1و  iکه 

در یک زنجیره هیدروکربنی امکان وجود پیوندهاي غیراشباع نیز وجود . متوسط باند در یک مقدار مطلوب ثابت شود

این پتانسیل را پتانسیل خمشی باند . توانند سختی یک لیپید غشایی را تغییر دهند باندهاي کربن غیراشباع می. دارد

  ].3[گردد  می گویند که بین سه بید مجاور در یک زنجیره اعمال

)3(  
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دوست  ، سر آب(w)این سه نوع ذره، ذرات آب . شوند سازي، سه نوع مختلف ذره از یکدیگر متمایز می در این شبیه

(h) گریز  و دم آب(t) 3[ کنیمبه صورت زیر انتخاب می را لذا ضرایب نیروهاي بقایی بین ذرات. کنند را مدل می[ :  

 )4(  25, 40, 30ww hh tt ht wta a a a a      

سازي براي نیروهاي فنر هوکی و نیروي حاصل از پتانسیل خمشی باند به صورت  ثوابت مورد استفاده در این مدل

  :زیر است 

)5(  
02, 3, .rk k       

ها شرط مرزي در هر سه جهت، شرط مرزي پریودیک است تا اثرات گوشه را به کمترین مقدار  سازي در این شبیه

3ذره با دانسیته  10000حدود . خود برساند  در نظر گرفته شده است. 

  و بحث  نتیجه ها

ود را با یک توزیع تصادفی از کار خ. به طور مجزا به تصویر کشیده شده است 1مدل شده در شکل   سورفکتنت

به تصویر  1اي در شکل  خود، وضعیت نهایی دولایه سازي تجمع خودبه بعد از شبیه. ها شروع کردیم سورفکتنت

  . کشیده شده است

  )شکل چپ(گام زمانی  43000اي بعد از  و غشاء دولایه) شکل راست(اي تشکیل دهنده غشاء سورفکتنت تک شاخه): 1(شکل 
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مساحت بر . مه مایلیم تأثیر طول دم و سختی را روي مساحت متوسط بر واحد روکنشگر مورد مطالعه قرار دهیمدرادا

تأثیرگذار بودن این پارامتر در . اي استواحد روکنشگر از پارامترهاي بسیار مهم و قابل تنظیم براي تشکیل دولایه

به نوعی بیانگر تراکم روکنشگرها در صفحه تشکیل  است وسازي به اثبات رسیدهمطالعات تئوري، تجربی و شبیه

  .آیداین پارامتر با تقسیم سطح بر نصف تعداد روکنشگرها به دست می. آنهاست

تغییرات مساحت بر واحد روکنشگر نسبت به تعداد دم در آن روکنشگرها در پژوهش ما و همین طور کار انجام شده 

شود با افزایش طول دم، مساحت بر واحد مشاهده می. ر آمده استبه نمایش د 2توسط اسمیت و ونشورلی درشکل 

همچنین، . توان روند خطی براي این روش در نظر گرفت یابد که با تقریب بسیار خوبی میروکنشگر نیز افزایش می

به این منظور سه حالت . ایمدر این شکل اثر سختی اعمال شده روي مساحت بر واحد روکنشگر را بررسی کرده

با توجه به نتایج مشخص است مکان اعمال پتانسیل خمشی باند بسیار . اندتفاوت روکنشگر با یکدیگر مقایسه شدهم

چنانچه این پتانسیل درانتهاي دم باشد، اثر آن روي مساحت بسیار کم است و نتایج تقریباً با . مؤثر است

مکانی نزدیک به گروه سر در واکنشگرها اعمال  پذیر یکسان است ولی اگر این سختی درروکنشگرهاي کاملاً انعطاف

پتانسیل خمشی . شود، شاهد کاهشی در مساحت بر واحد روکنشگر درمقایسه با روکنشگرهاي منعطف خواهیم بود

هاي متقابل منجر به ساختاري بنابراین اندرکنش. کند ها ایجاد میتري از مولکولنزدیک به گروه سر چیدمان متراکم

  . گرددتر میفشرده

  
در این شکل سه حالت متفاوت روکنشگر یعنی . تأثیر ساختار روکنشگر روي مساحت بر واحد روکنشگر) 2(شکل 

روکنشگرهاي کاملاً منعطف 
nh t سختی در انتهاي دم ،

2nh t T t
و سختی نزدیک سر  

1nhT t 
  .انده شدهبا هم مقایس 

اي  روي یک مدل شبکه] 5[هاي اسمیت و ونشورلی و همین طور محاسبات تئوري کانتور  سازي ین نتایج با شبیها

سازي از یک مقیاس طولی استفاده  براي انجام چنین مقایسه اي در هر سه مطالعه تئوري و مدل. مقایسه شده است

  . ایم کرده

  
پذیر هاي کاملاً انعطاف دل اسمیت و ونشورلی و محاسبات کانتور براي زنجیرهسازي ما با م مقایسه شبیه :)3(شکل 
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کنند که مساحت به طور خطی با طول زنجیره بینی میشود که هر دو نوع مطالعه پیشمشاهده می 3درشکل 

  .شود که نتایج انطباق خوبی بر یکدیگر دارندهمین طور مشاهده می. یابد افزایش می

در پروفیل دانسیته براي هریک از انواع  .کنیمرسم می 7htدانسیته را براي روکنشگرهاي نوع خاص درادامه پروفیل 

گیري انجام هایی که درآن میانگینبهتر است تعداد گام. بیدها شامل دم یا گروه سر نمودار متمایزي رسم شده است

یا  30000گیري را آغاز کرده و تا گام زمانی به بعد میانگین 30000د ما دراین کار از حدو. شود، طولانی باشدمی

اي چنانچه در پروفیل دانسیته مشخص است ذرات آب در دوانتها دولایه. یابدگام دیگر این عمل ادامه می 40000

هاي آباز دم ذرات سر مانند سپري. گریز استهاي آببیشتر تجمع دارند و این به دلیل دافعه بین این ذرات و دم

  .کنندگریز محافظت می

  
  ايپروفیل دانسیته به صورت تابعی از فاصله از وسط دولایه): 4(شکل 

   نتیجه گیري

ها و  در مقیاس نانو استفاده شده تا سورفکتنت (DPD)در مطالعه حاضر، از روش مناسب دینامیک استهلاکی ذره 

هاي غشاء  پیوندهاي غیراشباع در ساختار شیمیایی سورفکتنت .دهیمخود آنها در تشکیل غشاء را نشان تجمع خودبه

  .هاي دیگر داشت نتایج انطباق خوبی با کارهاي تئوري و مدل .را بااعمال یک پتانسیل خمشی مدل کرده ایم
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