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Abstract 
Here using LAMMPS molecular dynamics (MD) software, we simulate polymer translocation in 

2 dimensions. We do the simulations for weak and moderate forces and different pore diameters. 

Our results show that in both non-equilibrium and equilibrium initial conditions, translocation 

time will always increase by increasing binding energy and or increasing pore diameter. 

Moreover, scaling exponent of time versus force is -0.9531 in accordance to our predecessors. 

The comparison between equilibrium and non-equilibrium initial condition shows that the 

translocation time is very sensitive to the initial condition. Translocation time of the relaxed 

polymers for interaction energy of 8݇ܶ is smaller from the non-equilibrium case even in the 

small energy of 1݇ܶ. Moreover, our simulation results show that the translocation velocity 

decrease by increasing the nanopore diameter from 3ߪ to 5ߪ, where ߪ is the size of a monomer. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص مقاله تحت این 

  کنش پلیمر و نانوحفره بر زمان عبور پلیمر از نانوحفرهاثر برهم

  ، محمدرضا نیکنام حمیدآبادروح الله عبدالوهاب

 کده فیزیک، دانشگاه علم و صنعت ایران، تهران، ایراندانش

 29/09/1398پذیرش:    07/07/1398ویرایش نهائی:    17/07/1397دریافت: 

0.1555810.22055/JRMBS.202DOI:  

  دهیچک
را،  يبعد2صورت به LAMMPS یمولکول کینامیرا با استفاده از نرم افزار د مریوارد به پل يرویمقاله، عبور با استفاده از ن نیدر ا
و  فیضع يوهارین يرا برا یبررس نی. امیپردازینانوحفره بر زمان عبور م ةواریدو  مریکنش پلبرهم ریتأث یبررسبهو  يسازهیشب
شود. یآغاز م یتعادل ریو غ یبا دو حالت متفاوت تعادل يسازهیشب نی. امیدهیمختلف نانوحفره انجام م ياقطره يتوسط و برام

و  یدگچسبن يانرژ شیهمواره با افزا مریزمان عبور پل ،یتعادل ریو غ یدهد که در هر دو حالت تعادلیها نشان ميسازهیشب جینتا
 نیشیپ يهابا نمونه یتطابق خوب که آمد دستهب –9531/0 رویزمان عبور برحسب ن ياعلاوه نم. بهابدییم شیقطر نانوحفره افزا

 دارد.

  مریعبور پل ،یمولکول کینامید يسازهیشبنانوحفره،  مر،یپل :واژگاندیکل

 مقدمه
عبور بیوپلیمرها از درون نانوحفره، یکی از    

نولوژي وتکفرآیندهاي بسیار پرتکرار در بیولوژي و بی
از  RNAعبور پروتئین از غشاي سلولی، عبور  است.

به سلول میزبان توسط  RNAنانومنافذ هسته و تزریق 
علاوه، این به ].2و1[ یک ویروس، برخی از این مواردند
اي مانند دارورسانی فرآیند، شامل کاربردهاي فناورانه

 جداسازيو ] 5و4[ DNAو توالی یابی  ]3[ کنترل شده
باشد. بر این اساس عبور پلیمر از نیز می] 6[ها پلیمر

هاي کاري در ترین رشتهنانوحفره یکی از فعال
  .]7-9[ چگال نرم است ةبیوفیزیک و ماد

در درون موجودات زنده، عبور پلیمر با کمک چپرون، 
رها است. در این هاي مهم حرکت پلیمیکی از شیوه

محض به ]،10شود [ها استفاده میروش، که در سلول

                                                        
:نویسنده مسئول rabdolvahab@gmail.com  

نام چپرون، سمت مورد نظر، پروتئینی بهورود پروتئین به
کند و از بازگشت پروتئین جلوگیري می آن چسبیدهبه
]. با این حال در درون آزمایشگاه، در میان 15-10[

هاي مختلف عبور پلیمر از درون نانوحفره، عبور روش
ن تریمیدان نیروي خارجی، یکی از معمولبا کمک یک 

اي آزمایشگاهی و رویکردهاي محاسباتی است هروش
  ].16-23و 9[

در فرایند عبور با کمک میدان خارجی، پارامترهاي 
گوناگونی مانند، نیروي خارجی، طول حفره، قطر حفره، 

ن شلوغی محیط، و غیره بررسی طول پلیمر، میزا
شوند. یکی از پارامترهاي مهم در اینجا، انرژي می

ره و پلیمر است، که در این چسبندگی بین دیواره حف
  است.گرفتهکار مورد بررسی قرار 

mailto:rabdolvahab@gmail.com
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سازي، ما عبور پلیمر را در دو شرط اولیه در شبیه
انرژي  8متفاوت تعادلی و غیر تعادلی و دست کم در 

وه، علابه ایم.کنش متفاوت مورد بررسی قرار دادهبرهم
متفاوت براي قطر حفره نیز بررسی شده است.  ةانداز 3

. پردازیمدامه، ابتدا به مروري بر تئوري مسأله میدر ا
یم سازي خواهتحلیلی از نتایج شبیه سپس گزارش و

 گیري بر مبناي، کارمان را با یک نتیجهداشت. نهایتاً 
  رسانیم.سازي به پایان میهاي شبیهخروجی

  مدل نظري
ها و فنرها در جرم اي ازعنوان زنجیرهما پلیمر را به   

 1ایم. بین هر دو مونومر کناري پتانسیل فنههنظر گرفت
). میان تمامی مونومرها پتانسیل 1ۀبرقرار است (معادل

  .]7[است شدهنیز در نظر گرفته  2جونز-لنارد
2
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R0 ݇مجاز بین مونومرهاي کناري و  ۀ فاصلۀبیشین 
عمق چاه پتانسیل  εمونومر،  ، اندازةߪاست. ثابت فنر 

د. جونز هستن-، شعاع قطع مؤثر پتانسیل لناردrୡ୳୲و 
جونز همچنین میان دیواره حفره -پتانسیل لنارد

مونومرها با یک شعاع قطع متفاوت در نظر گرفته 
  است.شده

ایم. سازي از دینامیک لانژون استفاده کردهما براي شبیه
  توان نوشت:اي هر مونومر، میروش بر در این

C F R
i i i imr F F F  
                                   3 

، ிܨ، نیروي پایستار، ܨ، جرم مونومر، ݉که در آن 
نیروهاي کاتوره اي وارد بر  ோܨنیروي اصطکاك و 

صورت زیر با به ிܨدهند. میام را نشان  ݅مونومر 
 :]7[ مرتبط است رسرعت هر مونوم

                                                        
1 FENE: Finitely Extensible Nonlinear Elastic 

F
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  ضریب اصطکاك است. ߦکه در آن 
  ]:7در مورد نیروهاي پایستار [

( )C
i LJ FENE externalF U U F   
  

  5 

ر در درون ، نیروي خارجی وارد بر پلیم௫௧ܨ⃗
  دهد:نانوحفره را نشان می

ˆexternalF Fx
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سمت جهت نیرو در راستاي محور نانوحفره و به
  حرکت پلیمر، است.

  سازيشرایط اولیه و پارامترهاي شبیه
طول یک  ߪدارد، که  ߪ6طولی برابر  ةنانوحفر   

 را 5 ߪو  4، 3هایی با قطرهاي مونومر است و ما حفره
ایم. اولین مونومر در انتهاي نانوحفره قرار کردهبررسی 

قرار  هم در تعادلفته است. بقیه مونومرهاي نسبت بهگر
ط رمستقیم هستند. در ش ةاند ولی در یک زنجیرگرفته

کنیم ولی سازي را آغاز میاولیه غیر تعادلی مستقیم شبیه
عادل ت دهیم تا بهاولیه تعادلی، به پلیمر زمان می در شرط

ه در این ب کنیم.ا آغاز میرسازي هبرسد و سپس شبی
تعادل رسیدن مونومرهاي داخل کانال، ثابت در نظر 

سازي شوند. زمان این بخش نسبت به کل شبیهگرفته می
درصد براي سریعترین تا کندترین  40تا  20در حدود 

براي کاهش خطاي میانگین زمان برد. پلیمرها زمان می
 بار تکرار شده است. 1000فرایند دست کم عبور، این 

اده فبراي بررسی رسیدن به تعادل از شعاع چرخش است
حسب زمان محاسبه است. میزان این شعاع برشده
یابد که حول مقدار ثابتی شود و تا جایی ادامه میمی

  نوسان کند.

2 Lennard-Jones 
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و  50براي حالت غیر تعادلی براي پلیمري با طول  هشرایط اولی .1شکل

  .)در نظر گرفته شده است ߪ(واحد طول  5کانال  قطر

  
و قطر  50براي حالت تعادلی براي پلیمري با طول  هشرایط اولی .2شکل
  ).در نظر گرفته شده است ߪ(واحد طول  5کانال 

  سازي از رابطه:واحد زمان شبیه
12
2( )LJ

mt 
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  فمتوثانیه است. 10دست آمده است و در حدود هب
در اینجا ما از دو نیروي خارجی ضعیف و متوسط براي 

زیر  ۀایم. نیروي متوسط از رابطکردهسازي استفاده شبیه
  گردد:برآورد می

B Bk T k TF
N 

                                        8 

تعداد کل مونومرها  ܰو  ينمار فلور ߥدر آن،  که
 نظردر  50در کار ما که طول مونومرها برابر  هستند.
 متوسط و فیضع يهاروین يبرا ما است،شده گرفته

استفاده  وتنیکونیپ 5/6و  5/3 يروهایاز ن بیترتبه
و  ߪ2حفره برابر  ةوارید يشعاع قطع مؤثر برا .میاکرده

است. با قرار شدهفته در نظر گر ߪ2ଵ/موارد  یدر باق
௨௧ݎدادن شعاع قطع  = 2ଵ/يهاکنشبرهم از ما ،ߪ 

 خوب حلال کی در را مریپلجاذب صرف نظر کرده و 

ߝ يپارامتر انرژ علاوهبه ].13[ میدهیم قرار = ݇ܶ 
  است.شدهدر نظر گرفته 

ξ=0/7اصطکاك برابر  بیضر m
tLJ

 يو پارامترها 
݇ فنه، لیپتانس = 40 ఌ

ఙమ
, ܴ = و جرم هر  ߪ1.5

݉مونومر  =   ].22اند [شدهفرض  ݑ70ܽ݉

  گیري و بحثنتیجه
ۀ تعادلی و غیر تعادلی، نتایج شرایط اولیبهبنا    
  شود.صورت زیر ارائه میبه

  غیر تعادلی حالت
 ،یبندگچس يانرژ شیانجام شده، افزا يکارها بر بنا   

 شیافزا یتعادل ریغ حالت در راهمواره زمان عبور 
 شانن ،يسازهیشب جینتا علاوه،هب]. 4و9و11و12[ دهدیم
 ،5ߪو سپس  4به  3قطر حفره از  شیکه افزا دهدیم

 يروین دو هر در عبور زمان نیانگیم شیافزا به همواره
  ).4 و 3 يها(شکل امدانجیم متوسط و فیضع

  
 حسب انرژيبور پلیمر در حالت غیر تعادلی برمیانگین زمان ع .3شکل

بر  ܰ6.5و براي نیروي متوسط  5، و 4، 3قطر حفره  3چسبندگی در 
  نمونه رسم شده است. 1000روي بیش از 
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 حسب انرژيبور پلیمر در حالت غیر تعادلی برمیانگین زمان ع .4شکل
بر  ܰ3.5و براي نیروي ضعیف  5، و 4، 3قطر حفره  3چسبندگی در 
  نمونه رسم شده است. 1000روي بیش از 

دهد که میانگین زمان مینشان  4و  3هايشکلمقایسۀ 
ی صورت قابل توجهعبور پلیمر، در نیروهاي ضعیف به

بزرگتر از میانگین زمان عبور در نیروهاي متوسط است. 
ل نیروي مؤثر قاب توجه به کاهشالبته این افزایش با 

ر دعلاوه اختلاف میان زمان عبور پلیمر انتظار است. به
تر، با افزایش نیرو از ضعیف با قطرهاي کوچک 5قطر 

  یابد.، افزایش میبه متوسط
ر با افزایش نیروي خارجی کاهش زمان عبور پلیم

کمک د. این تغییر در نیروهاي متوسط به ما یابمی
نماي مقیاس محاسبه نماییم. ما زمان عبور  کند تا یکمی

را برحسب نیرو براي نیروهاي ضعیف در محورهاي 
نشان  5لگاریتمی رسم کردیم. این نتایج که در شکل

را به ما نشان  0.9757-است، نماي مقیاس داده شده
      ها، انرژي چسبندگیسازيدهد. در این شبیهمی

ߝ =  50مر برابر و طول پلی 4، قطر حفره برابر 6
براي حالت تنها  اتیدبمونومر است. این پارامتر در ا

  ].17،21است [شدهمحاسبه  یاولیه تعادل
  

  
 بور پلیمر در حالت غیر تعادلی برحسب نیرو درمیانگین زمان ع .5شکل

مقیاس نیروهاي متوسط و در محورهاي لگاریتمی رسم شده است. نماي 
  در شکل نشان داده شده است.

  تعادلیحالت 
تعادلی، نتایج براي نیروهاي ضعیف  ۀدر شرایط اولی   

مشابه نتایج حالت غیر تعادلی هستند. بنابر کارهاي 
انجام شده، افزایش انرژي چسبندگی و قطر حفره، زمان 

). 6کلشود (شعبور پلیمر افزایش و عبور پلیمر کند می
جالب در اینجا به شیب نمودارها مرتبط  ۀیک نتیج

صورت معنی داري ، به5ب نمودار براي قطر شیاست. 
نشان  است. مهم است خاطر 4و  3بزرگتر از قطرهاي 

گردد که نتایج ما براي مواردي مانند الکتروفورسیس 
اند که نیروهاي عمل کننده در درون حفره دست آمدههب

وجود دارند. با این حال، در مواردي که پلیمر از یک 
ر تر شدن عبوقطر به آسانانتها کشیده شود، افزایش 

] که 24دهد [انجامد و زمان عبور را کاهش میپلیمر می
  این ناقض نتایج ما نیست. 

  
حسب انرژي ان عبور پلیمر در حالت تعادلی برمیانگین زم .6شکل

و براي نیروي ضعیف  5و  4، 3قطر حفره متفاوت  3چسبندگی در 
نمونه  1000وي دست کم میان گیري بر ر نشان داده شده است. ܰ3.5

  انجام شده است.
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حسب انرژي ان عبور پلیمر در حالت تعادلی برمیانگین زم .7شکل 
 متوسطو براي نیروي  5و  4، 3قطر حفره متفاوت  3چسبندگی در 

نمونه  1000میان گیري بر روي دست کم  نشان داده شده است. ܰ6.5
  انجام شده است.

 نیانگیم و میداد رییتغ را یخارج يروین نیهمچن ما
 نمودار کی در شده اعمال يروین برحسب را عبور زمان
 شده داده نشان 8شکل در که میکرد رسم یتمیلگار
 اسیمق ينما نمودار، بر یتوان یمنحن برازش. است

 يانرژ قسمت، نیا در. دهدیم دستبه را -1.008
ߝ یکنشبرهم =  تعداد و 4 برابر حفره قطر ،6
، 2009همکاران در سال  و Luo. دباشمی 50 رهامونوم

و متوسط گزارش  فیضع يروهاین يرا برا -1 ينما
 سال در همکاران و Huopaniemi]. 20اند [دهدا

متوسط و  ف،یضع يروهاین يرا برا نما نیا 2007
 موافقت در که] 15[ بودند آورده دستهب -94/0 فیعض

  .باشندیما محاسبات م جیبا نتا یخوب

 حسب نیرو در یکان عبور پلیمر در حالت تعادلی برمیانگین زم .8شکل
  نمودار لگاریتمی رسم شده است. نماي مقیاس در شکل مشخص است.

نمودارهاي زمان انتظار براي هر دو حالت ابتدایی تعادل و غیر  .9شکل
با  5حفره با قطر  ، براي8و  1انرژي چسبندگی متفاوت  2تعادلی و در 

 اند.شدههم مقایسه 

براي هر دو حالت ابتدایی تعادل تجمعی نمودارهاي زمان انتظار  .10شکل
، براي حفره با قطر 8و  1انرژي چسبندگی متفاوت  2و غیر تعادلی و در 

  اند.شدهبا هم مقایسه  5

و براي هر دو  5زمان انتظار عبور پلیمر از حفره با قطر 
انرژي  2اي عادلی و غیر تعادلی، و برشرط اولیه ت

 3اند. شکلشدهمقایسه  9در شکل 8و  1چسبندگی 
اي دلیل فضدهد. بهمرحله براي عبور پلیمر را نشان می

سرعت عبور اولین مونومرها به خالی سمت راست،
 پلیمر اواسط کنند. در ادامه، پلیمرهاي میانی تا تقریباًمی

رعت عبور افزایش شوند. سپس سکند و کندتر می
یابد تا پلیمر کامل عبور کند. زمان تجمعی همین می

هاي اند. چنانکه از زمانشدهرسم  10موارد در شکل
هاي عبور شود، اکثر فاصله میان زمانبینی میپیشانتظار 

  افتد.در اواسط این فرایند اتفاق می
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  گیرينتیجه

 شبیهما عبور پلیمر از درون نانوحفره را با کمک    
 یک نیروي سازي دینامیک مولکولی بررسی نمودیم.

طور خاص ما به گردد. بهخارجی باعث عبور می
کنش میان پلیمر و دیواره حفره در شبیه ثیرات برهمتأ

  ایم.پرداختهدرشت -سازي دانه
دهد که در هر دو هاي ما نشان میسازينتایج شبیه

 انرژي حالت شروع تعادلی و غیر تعادلی، با افزایش
د. یابا قطر حفره، زمان عبور افزایش میکنش و یبرهم

ل، عنوان مثابا این وجود، شرایط اولیه بسیار مهمند. به
زمان عبور براي پلیمر غیر تعادلی در انرژي چسبندگی 

بیشتر  8از زمان عبور براي پلیمر تعادلی، در انرژي  1
ر طدهند که با افزایش قنتایج همچنین نشان می است.

هاي عبور افزایش ، اختلاف میان زمان5تا  3نانوحفره از 
تواند براي جداسازي پلیمرها با یابند. این نتیجه میمی

  تواند مورد استفاده قرار گیرد.کمک زمان عبورشان می

  سپاسگزاري
براي شبیه  1ما از نرم افزار دینامیک مولکولی لمپس   

ز نرم افزار ]. همچنین ا25ایم [سازي استفاده کرده
VMD و از نرم افزار 26منظور نمایش گرافیکی [به [

] بهره گرفته شده 27براي رسم نمودارها [ 2گنو پلات
  است.
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