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1 � �

��	����������	�, ����
	�	��������		���. �� DNA

������, �
� 2 m ��, 	���
��
������	��, �� DNA �	�	���

���, ��� X �
��
	���
�	�� [1]. ��	�����	��	
��

�����	����DNA �� [2]�	��
����� [3,4] ����	���. 2005 � Snir

� Kamien[5] ������, 
���� (tube-

polymer) �	���	���
��	��. Han

� [6] ���	��������������
�
��	��. ��	��	��������
������
���
��	�� [7,8], 	�

������������� [9], ������
������
���
��	�� [10], ���
��	�������������	����
�. ��������������������
����, �������, ����
����
�

��	�� [11], �	
� Snir � Kamien

����� [5]. ���������������
���	���������������	
��, ���	���������	����
��	�� [12]. 
��������	��
�
��, �����	�������������.

��	���	���������, ����
�������� α �	��, 	�������
�

 [13], 	���� (�� ds-DNA �
���)

�������������������
�
�	�� [14], ����	������	���
	�. 
����������������	
� DNA ���, ��������������
���������������	�����,


�

������	�������, ���
������.

2 �������


������������ [11,12,15], �
� Monte Carlo ���������������
�������. ����� N + 1 �����,
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��
������
������, ��
�
���� [11,12] ��	

UFENE = −κ

2
r2 ln

[
1 − (l − l0)2

r2

]
, (1)

�� l ������
������
, �
��
	 lmin < l < lmax (lmin = 0.4, lmax = 1); l0 ��
����������, 
�	 0.7; r = lmax−l0 =
l0 − lmin = 0.3; ���� κ = 40kBT (kB 	 Boltz-

mann ��, T 	�
). �����������
��� Morse � [11,12] ��	

UM =ε[exp(−2α(r − rmin))

− 2 exp(−α(r − rmin))], (2)

�� r ���������
������ (�
�
��	
), 	����� rmin = 0.8, ε = 1,

α = 24. �� α ���, � r > rmin �, UM ��
	�
		 0, 	�� r ��������
��
�
�����. ��������
�����
���������� [11] ��:

Ub = b(1 + cos θi), (3)

�� θi ������
������, b = lp/〈l〉
�����, lp �
��
, 〈l〉 ��������
����
, �
����b��������, b

���������. ����	������,

��������������, ������	

Uwall =

⎧⎨
⎩

λ D � 1,

0 D > 1,
(4)

�� λ 	�
����, 
 kBT 	��, �
��

���	 −5.0. D ������������
����, �����������������
�� 1 �, �����������������
�, 
, ������. �
, ��������
����
�������	

U =
∑

UFENE +
∑

UM +
∑

Ub +
∑

Uwall,

(5)

���������������
���, ��
������. ��������������
�, 	��	��, �
����������
��������	 x2 + y2 < R2. �	�

� (x, y, z), ����	 −0.2 < Δx, Δy, Δz <

0.2 �
������

(x′, y′, z′) :

⎧⎪⎪⎪⎨
⎪⎪⎪⎩

Δx = x′ − x

Δy = y′ − y

Δz = z′ − z

.

�������������, ���
��
����
�� lmax ���� lmin, ��
�
� � �, � � � � 
 � �. � � � 
 � � � �
� � �, � � Metropolis � � [15] � � 
 � 
	 exp(−ΔU/kBT ), ΔU ����������

����. �� p � exp(−ΔU/kBT ) ����
� (p 	�	� [0,1]), ������, 	���. 	
�������
 3 × 109 MCS �
����, �
��� 106 MCS ���
, ����
	��, �
�
�	 105.

3 �����

3.1 ������������������������������������


������, 	 N = 100, ������
��������������������
�����������. � 1 ������
������ b � R (�����) ����, ��
����� (b = 1) �����	 R = 4 ���
������, ��������������
�����, �� 1(a). ������� b = 8 �,

������������������	��,

�� 1(b). ������������, ���
������ [5] ����������, ���
������	��. ���� b ������
� (b = 100), ���������	��, ���
��������, �� 1(c). ����	 b = 8
�, ������� R = 8 �������	��
�� R = 4 ���, �� 1(d). �������
�������, ������. ������
�������
������������
������� [16,17].

�������������������
��	��, �
������������	
���	�, 
�� cosϕ ���������
	 [12]:

cosϕ =
rsi

|rs||i| , (6)
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(a) (b)

(d)(c)

� 1 �����	����������� (a) R = 4, b = 1; (b) R = 4, b = 8; (c) R = 4, b = 100; (d) R = 8, b = 8
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� 2 �����	������������ cos(ϕ) �

�� rs ��� s ����� xy ����, i �
� x ��������, � ϕ ���������

������ (�� s ����) � xy ���
�� x ������. �� cos ϕ ����, �
���������	��. ��, ����	.

� 2 ��������
� 1 �� (a), (b), (c), (d),

� 2 �������������. ����
��
	�� b = 8 �, cos ϕ �����, �� b


����, �������, ��������
� R = 4, b = 8 ���������	��.

�������������
��	��
�, ����
���������. ���:

F = U − TS, (7)

��S���, � Boltzmann ��� S = kBT ln Ω,

Ω ����� [18]. � b ���, ������	�
��, ������� Ω ���, � S 	���	
�TS����U [14]. �
 b = 1 ��������
���������������, �� 1(a). �
�b��������������������
	�, �
���U��, ��������� Ω

��. ����������	�� (� 1(b)) ��
	������� (� 1(c)) ���������
�	 [5,11,12]

ΔF =Fhelix − Frod-like

=ΔU − TΔS − nΔVoverlap, (8)

��, ΔU ���	�����������
�
����, ΔS ���	�����������
��, ΔVoverlap ���	��
�	����

058701-3



� � � � Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 5 (2012) 058701

� [5], nΔVoverlap �������	��. �
����������	���, ���	��
���	��
������	� (� 1(b)).

�b� 1 ��� 8, ������ ΔU � ΔVoverlap

��, 	 ΔS ��. �
� b ��������
�, nΔVoverlap ���������� ΔU − TΔS

��. ������, ΔF < 0, ΔVoverlap ���
����
��	��. 	��������,

�� 1(d) �������	 8, �������
�
����������, ����	��
 ΔVoverlap ���. ������������,

���	�����������	��.
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3.2 ������������������������������������������������

	�
���������������	
����, ��
����� b ��������
����	�� Nt, �������	����
�� Ph ���	� 〈U 2〉 − 〈U 〉2. 
������

��������	��	

Nt =
∑M

i=1 N i
t

M
, (9)

�� N i
t ��� i ��
�������	��,

M ������, �������������

���	�	. � 3 �����	�� Nt �
��� b ����, � b ��� (1—8), Nt � b �
����	��	����� 2.48, � b ����
�, Nt �
��. ����� b ��� (b = 8),

���	�� Nt �����������, �
	�
	�����������������
	�� Nt ���, � R = 4 � Nt ����. 	
��, ������ R = 4, b = 8 �, ���
��������	����. ���� b ��
� ΔVoverlap �����, ����������
	��; �b���, ������� ΔU ��	�
���� nΔVoverlap, �����	��� [5,11,12].
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	�
�	���������	��, ��
��������	������ Ph, �� 4. �
������	������	

Ph =
1
M

M∑
i=1

N i
helix

N + 1
, (10)

��, N i
helix ��� i ��
�������	�

�����, M ������. � 4 �����
���� R = 4 ���������	��� Ph

� b �����. � b = 1—10 �, Ph � b �	�
�, � b = 10—20 �, Ph ����
	 95%, ��
����������	��, � b �����,

Ph � b ����. ��� 3, �	�����
	���
�������� R ���� b ��
�. � 5 �������� R = 4 ����	
�

〈
U 2

〉−〈U 〉2 � b �����, ��� b = 8 ��
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����, ��� b = 8 ����������	
���, �����������������
�����	��. 
����	�

〈
U 2

〉 − 〈U 〉2
������ Cv , �����������
� [19,20].

4 � �


��� Monte Carlo ����������
����������������. ����
��: ���������������, ���
��������	�������, ����
���	����, �����������

�����������; ���������
�����	��, 	�����������
�
�, ��	��������������
��������. 	�, ���������

������ xy ����� x �����
��������	�	. ��������
�, ������� b ����������	�
� Nt, �������	������ Ph ���
	�

〈
U 2

〉 − 〈U 〉2, �


���������
	������	. ��������	 4, b 	 8

�, ������	����. ��������
��������	��, �����	����
��	��, 		������.
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Abstract

In this paper we use an off-lattice bead-spring model to study the behaviors of polymer chain confined in an infinite cylinder

by Monte Carlo simulations. Our simulation results show that when the bending energy b increases in the presence of the adsorption

energy of the inner-surface of cylinder, the polymer chain is first randomly attracted on the inner surface of cylinder, and then gradually

takes on helix structure, and finally is stretched into the rod-like structure. In order to understand the process of structure transition of

polymer chain, we calculate the average of number of helical turns per chain Nt, the average percentage Ph of beads of helical structure

per chain and the energy fluctuations with different values of bending energy b. The confined semirigid chain can form helical structure

with the appropriate bending energy and the proper radius of cylinder. This study can help us understand the conformational behaviors

of biopolymers in confined space.

Keywords: confined semirigid polymers, off-lattice Monte Carlo method, helical structure

PACS: 87.16.dm, 47.63.mf, 83.50.Ax, 47.57.Qk

* Projects supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant Nos. 20774066, 20974081, 20934004).

† E-mail: lxzhang@zju.edu.cn

058701-6


