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 مقدمه  -1

  .میارائه کرده ا  توزانی ساختار تترامر ک  یبرا  ینیمارت  یروین  دانیم  یرا بر مبنا  یمدل  توزان،یدانه درشت ک  یبه منظور بررس

 پرداخته شده است. یخنث  غیر پروتونه و  ساختارتنها به مختصر  اریمقاله به صورت بس نیا رد

 

 مدلسازی  - 2
 
سازی تمام اتمی شبیه 2-1  

 توزان یانجام شد. تترامر ک 2021.7گرومکس  یدر بسته    OPLS-AA یروین دانیبا استفاده از م یتمام اتم یساز هیشب

ساختار تمام   یسازهیشببه آن اضافه شد. TIP3P مولکول آب از نوع  2138قرار داده شد و  4nmمکعبی با ابعاد   یدر مرکز جعبه ا

 انجام شد.  fs 2 یبا گام زمان   100nsدر  یاتم
 

و نوشتن پرونجای توپولوژی چگونگی دانه بندی 2-2  

لوپز    ،2007مرینک  .)  دانه ای رسیدیم  16اتمی به ساختار    91از ساختار    موجودبا دانه بندی کیتوزان بر اساس قواعد  

ی پارامترهای پیوندی از توابع برای حدس اولیه.  توپولوژی اولیه نوشته شدپرونجای  و    . (1-)شکل  (2021، سوزا  2013  پریول  ،2009

 . ، بهره بردیمبدست آمده بود ها برای مراکز ژئومتری دانه م اتمیاسازی تمکه از آنالیز شبیهتوزیع پیوندها، زوایا و زوایای دووجهی 

 

 درشت دانهسازی شبیه 2-3
قرار   Wی آب از نوعهدان  305و    5.4nm  مکعبی با ابعاد   یادر جعبه  دانه درشتساختار    ، با داشتن پرونجای توپولوژی اولیه  

و توابع توزیع پیوندها،    سازی انجام گرفترسانی و انجام شبیه  رسانی انرژی، تعادلی تمام اتمی مراحل حداقلسازو مانند شبیه  گرفت
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سازی زوایا و زوایای دووجهی برای ساختار دانه درشت بدست آمد و نمودارهای مربوطه در کنار نمودارهای معادل حاصل از شبیه

سازی روی پرونجای توپولوژی اصلاح گریدید و مجددا شبیهی بعد  نطباق این نمودارها در مرحلهتمام اتمی رسم شد و از میزان ا

درشت انجام  سازی تمام اتمی و دانهشبیه  ساختار دانه درشت انجام گرفت و این روند تا حصول بیشترین انطباق بین نتایج حاصل از

 گرفت.

 

 گرینتیجه -3
دارد.    )رنگ آبی( اتمی  م وزیع تماتطابق یسیار خوبی با ت(  رنگ قرمز)ها  بین دانه  توزیع طول پیوندتوابع    ، 2-نمودارهای شکل

، سه نمودار فوق مربوط به سه پیوند بین ساختارهای  که حاکی از انتخاب مناسب پارامترهای میدان نیرو است. لازم به ذکر است

و زوایای دووجهی نیز این نمودارها رسم   . برای زوایاپیوند استتوابع توزیع  نمودار    15دار از  ونم  3د و این تنها  باش   مثلثی در مدل می

    دادند.نشان تطابق بسیار خوبی را و ساختار تمام اتمی  درشتمدل دانهل در سطح قابل دسترس حلاشده اند. همچنین 

 

 
. دانههر دی تترامر کیتوزان. سمت راست: ساختار دانه درشت کیتوزان و نوع بنی دانه  سمت چپ: نحوه 1-شکل  

 

تمام اتمی و دانه درشت  سازیترتیب شبیه به و آبی. رنگ قرمز سازیهدر طول شبی پیوند طولنمودار توابع توزیع  2-شکل  
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