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کھ بھ وسیلھ پیوندھای غیرکووالانسی تشکیل شده  یک ساختار فرامولکولی، توده ای پایدار از مولکولھاست

است. فرآیند شکل گرفتن چنین ساختارھایی از واحدھای تشکیل دھنده آنھا (مولکولھا) بھ وسیلھ پیوندھای 
ھیدروژنی، برھمکنش اکترواستاتیکی، ... تحت یک مجموعھ شرایط منحصربھ فرد بدون دخالت انسان، 

در این  .کھ ھم در سیستم ھای زیستی و ھم غیرزیستی قابل مشاھده استتشکیل خودبخودی نامیده می شود 
تحقیق، روش دینامیک مولکولی برای شبیھ سازی فرآیند تشکیل خودبخودی برخی ساختارھای فرامولکولی 

برن برای مدل کردن برھمکنش مولکول ھای -عمدتا مارپیچ بھ کار برده شده است کھ در آن پتانسیل گی
 تمایل بھ جھت گیری رخ بھ رخ اعمال شده است.دیسکی شکل با 

در بخش اول، با در نظر گرفتن سیستم ھایی کھ فقط شامل ذرات دیسکی اند، تشکیل خودبخودی فیبرھای 
مراتبی شکل گرفتن این ساختارھای کشیده ی مارپیچ -مارپیچ مورد بررسی قرار می گیرد. مسیر سلسلھ

انرژی و نیز اندازه سیستم بر روی ساختار نھایی ارائھ خواھد شد. مطالعھ شده و اثر ناھمگشتی در شکل و 
در بخش دوم، با اضافھ شدن ذرات کروی بھ شبیھ سازی ھا و در نظر گرفتن یک برھمکنش آمفیفیلیک بین 
ذرات دیسکی و کروی، امکان مطالعھ گستره بسیار وسیعی از ساختارھای مارپیج مھیج شامل دولایھ ای 

) فراھم می گردد. 1ھ ای مارپیچ، مارپیچ دوگانھ، طناب ھای چند رشتھ ای و لولھ ھا (شکل مارپیچ، چندلای
نتایج نشان می دھد کھ برخی از مقیاس ھای طولی فرامولکولی در ساختارھای شکل یافتھ توسط پارامترھای 

مراتبی تشکیل -لھنتایج این تحقیق می تواند بھ درک بھتر فرآیند پیچیده و سلس مولکولی قابل کنترل است.
  خودبخودی ساختارھای فرامولکولی مارپیچ کمک کند.
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