
高分子末端にかかる力

・シミュレーションで高分子の末端にかかる力を計算する．

・高分子の末端間距離をRに保つには末端に力を加える必要がある．



高分子鎖の分配関数

条件：

ポテンシャル



高分子鎖の自由エネルギー

ヘルムホルツの自由エネルギー：

ラプラス変換：

熱力学の関係式：

ギブス自由エネルギー：

気体の統計力学



理想鎖の場合

連結関数：

ランダムフライトモデル



張力と伸長の関係

ランダムフライトモデル

ランジュバン関数：

逆ランジュバン関数：

微小伸長：
フックの法則：

バネ定数



張力と伸長の関係
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 ランジ ュバン関数
 ガ ウ ス 鎖
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ガウス鎖：

ランダムフライト鎖：



高分子末端にかかる力の計算

・ボンドのポテンシャルエネルギー

・ビーズiにボンドiからかかる力

i

i-1



高分子末端にかかる力の計算

・i=Nとすれば末端のビーズにかかる力になる．

・シミュレーションでは，ｘ，ｙ，ｚ方向別に力を求めて，平均する．
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