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Óâîä
Îáåêò íà òàçè äèñåðòàöèÿ å ÷èñëåíîòî ìîäåëèðàíå íà íÿêîè ñèñòåìè ñ áåçïîðÿäúê, ïî-êîíêðåòíî

íà ñòðóêòóðàòà è äèíàìè÷íèòå îòíàñÿíèÿ íà ïîëèìåðíè ñèñòåìè. Â õîäà íà ðàáîòàòà å èçó÷åíî
ïîâåäåíèåòî íà ïîëèìåðíè âåðèãè ñ ôèêñèðíî â ïðîñòðàíñòâîòî êðàéíî çâåíî ïîä äåéñòâèå íà õî-
ìîãåííî âúíøíî ïîëå. Èçñëåäâàíè ñà ëèíåéíè ïîëèìåðíè ìîëåêóëè, äâèæåùè ñå â ïîðüîçíà ñðåäà
ïîä äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå, ïðèëîæåíî â åäèíèÿ èì êðàé. Èçó÷åíà å ñòàòèêàòà è äèíà-
ìèêàòà íà åëàñòè÷íè ïîëèìåðíè âåðèãè, îãðàíè÷åíè â ñòðóêòóðèðàíè êðàéíî-åëàñòè÷íè íàíîòðúáè
è âúçäåéñòâèåòî èì âúðõó åëàñòè÷íèòå ñòåíè íà òðúáèòå.

Óñëîâíî äèñåðòàöèÿòà å ðàçäåëåíà íà òðè ÷àñòè. Â ïúðâàòà ÷àñò å íàïðàâåí ëèòåðàòóðåí îáçîð
íà ñúâðåìåííîòî ñúñòîÿíèå íà ïîëèìåðíàòà ôèçèêà, êàêòî è îñíîâèòå íà ñêåéëèíãîâàòà òåîðèÿ.
Âòîðàòà ÷àñò ðàçãëåæäà ìåòîäè çà êîìïþòúðíî ìîäåëèðàíå. Ïîäðîáíî ñà îáñúäåíè ðàçëè÷íèòå
èçïîëçâàíè Ìîíòå Êàðëî ìåòîäè. Ïðîâåäåíèÿò ñðàâíèòåëåí àíàëèç î÷åðòàâà ïðåäèìñòâàòà è íå-
äîñòàòúöèòå, êàêòî è îáëàñòèòå íà ïðèëîæåíèå íà âñåêè îò òÿõ.

Òðåòàòà ÷àñò å ïîñâåòåíà íà îïèñàíèå è òúëêóâàíå íà ïîëó÷åíèòå ðåçóëòàòè. Òå ìîãàò äà ñå
îáîáùÿò êàêòî ñëåäâà:

Èçó÷åíî å íåõîìîãåííîòî ðàçïúâàíå è ðåëàêñàöèÿ íà åëàñòè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ôèêñèðàíî
â ïðîñòðàíñòâîòî êðàéíî ìîíîìåðíî çâåíî ïîä äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå. Èçñëåäâàíî
å ïîâåäåíèåòî íà ïîëèìåðíè ñèñòåìè â ïîðüîçíà ñðåäà ïîä äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå.
Ðàçãëåäàíî å ñúñòîÿíèåòî è õàðàêòåðèñòèêèòå - ñòàòè÷íè è äèíàìè÷íè - íà ïîëèìåðíà âåðèãà â
ñòðóêòóðèðàíè íàíîòðúáè ñ åëàñòè÷íè ñòåíè, êàêòî è ïðîìåíèòå â ïîñëåäíèòå, íàñòúïâàùè ïîä
äåéñòâèå íà âåðèãèòå.

Ðåøàâàíåòî íà ñïåöèôè÷íèòå ïðîáëåìè ñå èçâúðøâà ñúñ ñïåöèàëíî ðàçðàáîòåíè îò àâòîðà ïðîã-
ðàìíè ïàêåòè, ñïåöèôè÷íè çà âñÿêà îòäåëíà çàäà÷à. Çà öåëòà ñà èçïîëçâàíè ANSI C, make, sh /
bash, awk, à çà ïðåäñòàâÿíå íà ðåçóëòàòèòå - gnuplot, povray è âúçìîæíîñòèòå íà UNIX, à ïî-êúñíî
è LINUX- áàçèðàíèòå ñèñòåìè, ñ êîèòî ðàçïîëàãà Ãðóïàòà ïî Êîìïþòúðíè Ñèìóëàöèè è êîèòî ñå
àäìèíèñòðèðàò îò äîêòîðàíòà.

Ðàçìåðíîñò è Ñòàòè÷íè Õàðàêòåðèñòèêè íà Åäèíè÷íà Ïîëèìåðíà Âåðèãà
Êîíôîðìàöèîííè õàðàêòåðèñòèêè íà èäåàëíà âåðèãà. Ñàìîïðåñè÷àùà ñå ñëó÷àéíà

ðàçõîäêà (ÑÑÐ)
Îïèñàíèåòî íà èäåàëíà (ôàíòîìíà, ìàòåìàòè÷åñêà) ïîëèìåðíà âåðèãà - òàêàâà áåç èçêëþ÷åí

îáåì, ïðè êîÿòî ãðàäèâíèòå çâåíà ñâîáîäíî ñå ïðèïîêðèâàò, à âðúçêèòå ìîãàò äà ñå êðúñòîñâàò, å
àíàëîãè÷íî íà îïèñàíèåòî íà òðåàêòîðèÿòà íà Áðàóíîâà ÷àñòèöà. Íàé-ïðîñòèÿò íà÷èí çà ïðåäñòà-
âÿíå íà òàêîâà ñëó÷àéíî áëóæäàåíå å â êâàäðàòíà ðåøåòêà. Òîãàâà òðåàêòîðèÿòà ïðåäñòàâëÿâà ◆

ïîñëåäîâàòåëíè ñòúïêè, âñÿêà ñ äúëæèíà ❧, êàòî íà âñÿêà ñëåäâàùà âåðîÿòíîñòòà çà çàåìàíå íà êîé
äà å îò ñúñåäíèòå âúçëè å åäíàêâà. Òîâà îïèñàíèå çà ïðúâ ïúò å âúâåäåíî îò Îðð [1]. Â òàêúâ ñëó÷àé
ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó íà÷àëíàòà è êðàéíàòà òî÷êà íà òðåàêòîðèÿòà íà ñàìîïðåñè÷àùà ñå ñëó÷àéíà
ðàçõîäêà (ÑÑÐ), èëè ðàçïåðåíîñòòà (ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà) íà âåðèãàòà, ❘❡, ùå áúäå:
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✐✁✂
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(2)

Óñðåäÿâàíåòî ñå èçâúðøâà ïî âñè÷êè âúçìîæíè êîíôîðìàöèè. Âòîðîòî ñúáèðàåìî ïðåäñòàâëÿâà
êîðåëàöèÿòà â íàïðàâëåíèÿòà íà ñåãìåíòèòå. È ïîíåæå òå ñà ñâîáîäíî ñâúðçàíè â òîçè ìîäåë, òî å
ïðîñòî ✵.

❘❡ ❂
♣
❤❘✷❡✟ ❂ ❧

✠
◆ (3)

Çà ñðàâíåíèå ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà èçïúíàòà âåðèãà áè áèëî ◆❧, èëè ñðåäíàòà ðàçïå-
ðåíîñò íà âåðèãàòà å ñ

✠
◆ ïî- ìàëêî îò òîâà íà èçïúíàòàòà êîíôîðìàöèÿ. Çà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ íà

âåðèæíà ïîëèìåðíà ìîëåêóëà, äåôèíèðàí êàòî
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êúäåòî ñ ❈▼ ñå îòáåëÿçâà öåíòúðà íà ìàñèòå.
Ñòåïåííèÿò ïîêàçàòåë ✶❂✷, äàâàù âðúçêàòà ìåæäó ëèíåéíèÿ ðàçìåð íà âåðèãàòà \(èëè êîíòóðíàòà

é äúëæèíà, ◆❧, êîÿòî å ïðîïîðöèîíàëíà è íà íåéíàòà ìàñà\), å õàðàêòåðåí çà äèñïåðñèÿòà íà âñÿêà
íåàâòîêîðåëèðàíà ñëó÷àéíà âåëè÷èíà è ñå íàðè÷à Ãàóñîâ ïîêàçàòåë. Îò òàì è ïîëèìåðíà âåðèãà,
ïîä÷èíÿâàùà ñå íà òåçè çàâèñèìîñòè, îñâåí èäåàëíà íîñè è íàçâàíèåòî Ãàóñîâà âåðèãà. Ôóíêöèÿòà
íà ðàçïðåäåëåíèå P ✭◆❀ ❘❡✮ íà ðàçñòîÿíèÿòà ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà ïðè äàäåíî ◆ ìîæå äà ñå
íàìåðè ïî ñëåäíèÿ íà÷èí: Â Äåêàðòîâà êîîðäèíàòíà ñèñòåìà ãîëåìèíàòà íà ñåãìåíòèòå ❧ ùå èìàò
ðàçëîæåíèå ïî îñèòå:

❧
�

✁ ❧
�
① ✰ ❧

�
② ✰ ❧

�
③ (5)

Ñðåäíîñòàòèñòè÷åñêè ïðîåêöèÿòà íà åäèí ñåãìåíò ïî îñòà ✂ ùå å ❧① ✁ ❧❂
♣

✸. Òàêà âåðîÿòíîñòòà
çà êîíôèãóðàöèÿ, ïðè êîÿòî ♥✄ ñåãìåíòà ñà íàñî÷åíè â ïîëîæèòåëíà ïîñîêà ïî îñòà ✂, à ♥� - ïî
îòðèöàòåëíîòî é íàïðàâëåíèå, ùå áúäå:

P ✭♥✄❀ ♥�✮ ✁
✶

✷☎

◆✦

♥✄✦♥�✦
✁

✶

✷☎

◆✦
✆

☎✝✞
�

✟
✦
✆

☎✠✞
�

✟
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(6)

êúäåòî ♥✄ ✰ ♥� ✁ ◆ . Â òàêúâ ñëó÷àé ✂ - êîìïîíåíòàòà íà ðàçïåðåíîñòòà ùå áúäå

❘❡✡ ✁
♥❧
♣

✸
❀ P ✭◆❀ ♥✮ ✙

✒
✷

☛◆

✓✄☞�

✌✍✎

✒
✏♥�

✷◆

✓

(7)

êîåòî âîäè äî

P ✭◆❀ ❘❡✮ ✙ ◆
✑☞�

✌✍✎

✒
✏✸

✷

❘�
❡

✷◆❧�

✓

❞❘❡✡❞❘❡✔❞❘❡✕ (8)

Òîâà îçíà÷àâà, ÷å ðàçïåðåíîñòòà íà âåðèãà ñ äîñòàòú÷íî ãîëÿìà êîíòóðíà äúëæèíà ◆❧ èìà
Ãàóñîâî ðàçïðåäåëåíèå ñúñ ñðåäíîñòàòèñòè÷åñêà ñòîéíîñò ✵ è ñðåäíîêâàäðàòè÷íà ñòîéíîñò, äàâàíà
ñ Óð. (2). Îò äðóãà ñòðàíà, ïî îïðåäåëåíèå ôóíêöèÿòà íà ðàçïðåäåëåíèå P ✭✖✗✮ å

P ✭✖✗✮ ✘
❲✭✖✗✮

✚

✛✜
❲ ✭✖✗✮

(9)

êúäåòî ❲✭✖✗✮ å áðîÿò íà ðàçëè÷íèòå íà÷èíè íà ðåàëèçèðàíå íà ❘❡ â ◆ ñòúïêè. Â òàêúâ ñëó÷àé,
àêî âúçëèòå â ðåøåòêàòà ñà ✢ - êîîðäèíèðàíè è ðàâíîâåðîÿòíè, ïîñëåäíàòà âåëè÷èíà å ïðîñòî

❳

✛✜

❲ ✭✖✗✮ ✁ ✣
✤ (10)

Îò äðóãà ñòðàíà, ñïîðåä ôîðìóëàòà íà Áîëöìàí åíòðîïèÿòà ñå èçðàçÿâà ïîñðåäñòâîì òåðìîäè-
íàìè÷íàòà âåðîÿòíîñò ÷ðåç

❙ ✭✖✗✮ ✁ ❦❇❚ ✥✧ ✭❲ ✭✖✗✮✮ ❀ ❙ ✭✖✗✮ ✁ ❙✭✵✮ ✏
✸❘�

❡

★❘�
✩

(11)

êúäåòî
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❳
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✟
✁ ◆❛

�
❀ ❛ ✘✴ l✞ ✴ (12)

Çà ñâîáîäíàòà åíåðãèÿ íà âåðèãàòà ìîæå äà ñå çàïèøå

❋ ✭✖✗✮ ✁ ❊ ✏ ❚ ❙ (13)

Òúé êàòî â ìîäåëà íà Îðð ❬1❪ âúòðåøíàòà åíåðãèÿ íå çàâèñè îò êîíôîðìàöèÿòà,

❋ ✭✖✗✮ ✁ ❋ ✭✵✮ ✰
✸

✷

❦❇❚ ❘�
❡

◆❛�
✹ ❙ ✭✖✗✮ ✁ ❙✭✵✮ ✏

✸❘�
❡

◆❛�
(14)

Âëèÿíèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå âúðõó êîíôîðìàöèîííèòå õàðàêòåðèñòèêè íà
èäåàëíà âåðèãà
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Ôèãóðà 1: Ñõåìà íà Ãàóñîâà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ïðèëîæåíà â äâàòà êðàÿ âúíøíà õîìîãåííà ñèëà ❢

Àêî äúëãàòà âåðèãà ñå ïîäëîæè íà âëèÿíèåòî íà âúíøíà ñèëà, ïðèëîæåíà â äâàòà é êðàÿ,
ñòîéíîñòòà íà ❘❡ ùå ñå óâåëè÷è.

Ñèëàòà � ïðåäñòàâëÿâà ïðîèçâîäíàòà íà ❋ ïî ❘❡:

� ❂

✒
✍✁

✍❘❡

✓☞
☞
☞
☞
✂✄☎❁❊✄❃✆

❂
✸❦❇❚❘❡

◆❧✷
✝ (15)

èëè

✞ ✟✠ ✡☛❂ �
✌✎✏

✑✔✕✖
(16)

Îñâåí ïî òîçè äèðåêòåí íà÷èí ñúùèÿò ðåçóëòàò ìîæå äà áúäå ïîëó÷åí è ïî ìåòîäà íà ñêåéëèí-
ãîâèÿ àíàëèç:

I Ïîíåæå ïðèëîæåíàòà ñèëà � å åäíàêâà ïî ïðîòåæåíèå íà âåðèãàòà, ðàçñòîÿíèåòî✞ ✟✠ ✡ òðÿáâà
äà áúäå ëèíåéíà ôóíêöèÿ íà ◆ :

✞ ✟✠ ✡✴ ◆ (17)

II Ïðåäïîëàãà ñå, ÷å ✞ ✟✠ ✡ çàâèñè åäèíñòâåíî îò ïðèëîæåíàòà ñèëà � , íåïåðòóðáèðàíèÿ ðàçìåð
✟✵ ❂

♣
◆ è òåìïåðàòóðàòà. Ïðè òîâà ✞ ✟✠ ✡ ñëåäâà äà ñå èçðàçè êàòî ïàðàìåòúð, ñúñòàâåí

îò îñòàíàëèòå ôàêòîðè, èëè

✞ ✟✠ ✡✴ ✟✵

✒
✝✟♦

❦❇❚

①✓

(18)

Íåèçâåñòíàòà ñòåïåí ✗ ñå îïðåäåëÿ îò ïúðâîòî óñëîâèå, à èìåííî:

✟
✭✘✙①✮
✵ ✴ ◆ (19)

íî

✟✵ ✴ ◆
✷ èëè ✗ ❂ ✶ (20)

Èäåàëíà âåðèãà â òðúáà
Ïî àíàëîãè÷åí íà÷èí ìîæå äà ñå èçñëåäâà ñúñòîÿíèåòî íà âåðèãà, ïîñòàâåíà â íåàäñîðáèðàùà

òðúáà ñ äèàìåòúð ❉, ❧ ✞ ❉ ✞ ✟✵. Òúé êàòî îãðàíè÷åíèåòî íå âëèÿå íà áëóæäàíèåòî, óñïîðåäíî íà
îñòà íà öèëèíäúðà, íàäëúæíàòà êîìïîíåíòà íà ✟✠ ùå îñòàíå ✟✠✚ ❂ ✟✵.

Åíåðãèÿòà, íåîáõîäèìà çà çàòâàðÿíåòî íà ñòàòèñòè÷åñêîòî êúëáî â öèëèíäúðà, ìîæå äà ñå íà-
ìåðè ïî ñëåäíèÿ íà÷èí: Àêî â òðúáàòà íÿìà äàëåêîäåéñòâàùè ñèëè, òî ïðîìÿíàòà â ñúñòîÿíèåòî
ùå áúäå åäèíñòâåíî çà ñìåòêà íà íàìàëÿâàíå íà åíòðîïèÿòà íà âåðèãàòà âñëåäñòâèå îãðàíè÷åíèåòî.
Çà íàìèðàíåòî é ñå äúðæè ñìåòêà, ÷å:

I Îñíîâíèÿò ÷ëåí íà ✛❙ òðÿáâà äà å ëèíåéíà ôóíêöèÿ íà ◆ .
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Ôèãóðà 2: Ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâÿíå íà èçñëåäâàíèÿ
îáåì: ïîêàçàíè ñà èçñëåäâàíàòà êóòèÿ (åäèíè÷åí
ùðèõ) è âèðòóàëíèòå êëåòêè (äâîéíîçàùðèõîâàíè),
êàêòî è ïåðèîäè÷íèòå óñëîâèÿ, ïðèëîæåíè ïî ãðàíè-
öèòå.
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Box

Cell

II Ñàìîòî íàìàëåíèå íà åíòðîïèÿòà ✁❙ å áåçðàçìåðíà âåëè÷èíà, çàâèñåùà åäèíñòâåíî îò îò-
íîøåíèåòî ìåæäó íåïåðòóðáèðàíèÿ ðàçìåð íà âåðèãàòà ❘✵ è äèàìåòúðà íà òðúáàòà ❉, ò.å.

✁❙ ❂ �

✒
❘✵

❉

✓①

✴ ◆
✭①✂✷✄ (21)

È ïîíåæå ✁❙ ✴ ◆ , ☎ ❂ ✆, èëè ❘✵ ✴
♣
◆❉, ñâîáîäíàòà åíåðãèÿ ñòàâà

❋ ✴ ❦❇❚
◆❧✷

❉✷
(22)

ÌÎÍÒÅ ÊÀÐËÎ ÌÅÒÎÄÈ ÇÀ ÈÇÑËÅÄÂÀÍÅ ÍÀ ÃÚÂÊÀÂÈ ÏÎËÈÌÅÐÍÈ ÂÅ-
ÐÈÃÈ

Êîìïþòúðíîòî ìîäåëèðàíå å åäèí îò íàé-ìîùíèòå ñúâðåìåííè èíñòðóìåíòè çà ïðîâåðêà íà òå-
îðåòè÷íè ìîäåëè. Òúé êàòî óñëîâèÿòà íà ñèìóëàöèÿòà íå ñå âëèÿÿò îò íåïðåäñêàçóåìè âúíøíè
âúçäåéñòâèÿ, à íàïðîòèâ, ñà ñòðîãî êîíòðîëèðàíè, òåçè ðåçóëòàòè ìîãàò äà äàäàò íàäåæäåí îòãî-
âîð äàëè ïðåäâèæäàíèÿòà íà äàäåíà òåîðèÿ ñà âåðíè â ðàìêèòå íà íàïðàâåíèòå îò íåÿ äîïóñêàíèÿ.
Ñúùèòå ïðè÷èíè äàâàò âúçìîæíîñò äà ñå ïðåöåíè, â ñëó÷àé íà íåñúîòâåòñòâèå íà òåîðèÿòà ñ ðå-
àëíèÿ åêñïåðèìåíò, äàëè èìà ãðåøêà â ëîãè÷åñêàòà ïîñòàíîâêà, èëè èìà äîïúëíèòåëíè ôàêòîðè,
êîèòî ñëåäâà äà áúäàò âçåòè ïîä âíèìàíèå.

Îò äðóãà ñòðàíà, ïàðàìåòðèòå, ïðè êîèòî ñå ïðîâåæäà äàäåíèÿ ïðîöåñ, ìîãàò äà ñå âàðèðàò â
øèðîêè ãðàíèöè â ñèìóëàöèÿòà, áåç òîâà äà âîäè äî äîïúëíèòåëíî îñêúïÿâàíå.

Ñèìóëèðàíåòî íà ïîâåäåíèåòî íà ìàêðîìîëåêóëè ïîñòàâÿ ñåðèîçíî ïðåäèçâèêàòåëñòâî êàêòî
ïðåä àëãîðèòìèòå, òàêà è ïðåä òåõíèêàòà. Ïðèëàãàò ñå îñíîâíî ìåòîäè íà ìîëåêóëíàòà äèíàìèêà
✝▼❉✮ è èçïîëçâàíèòå â îïèñâàíèòå òóê èçñëåäâàíèÿ, Ìîíòå Êàðëî ìåòîäè ✝▼❈✮, [17] ✞ [23].
Èçïîëçâàíè Ìîíòå Êàðëî Òåõíèêè Îñíîâíà ñõåìà: ëîêàëíè ñòúïêè
Îñíîâíàòà ñõåìà íà Ìîíòå Êàðëî ìåòîäà ïðè èçïîëçâàíå íà ëîêàëíè ñòúïêè å ñëåäíàòà: èçáèðà

ñå ïî ñëó÷àåí íà÷èí ÷àñòèöà è ñå ïðàâè îïèò çà ïðåìåñòâàíåòî é â ïðîñòðàíñòâîòî, ✝☎✐✟ ❀ ②✐✟ ❀ ③✐✟✮ ✦
✝☎✐✟ ✰✁☎❀ ②✐✟ ✰✁②❀ ③✐✟ ✰✁③✮. Ïðåäñòàâåíèòå èçñëåäâàíèÿ èçïîëçâàò àëãîðèòúì íà Ìåòðîïîëèñ [11]
çà ïðèåìàíå íà ïðîáíè ñòúïêè [38] ✞ [42]. Ñèìóëàöèèòå ñå ïðîâåæäàò â òðèìåðåí êîíòèíèóì, ñ
ïåðèîäè÷íè ãðàíè÷íè óñëîâèÿ.

Åâîëþöèÿòà íà ñèñòåìàòà ñå ïðåäñòàâÿ êàòî Ìàðêîâñêà âåðèãà îò ïðîáíè õîäîâå â êîíôèãó-
ðàöèîííîòî ïðîñòðàíñòâî. Âåðîÿòíîñòòà çà ïðèåìàíå íà õîä P✝q✶ ✦ q✷✮ å ïðîïîðöèîíàëíà íà
Áîëöìàíîâèÿ ôàêòîð:

P✝q✶ ✦ q✷✮ ❂

✠

❡✡☛

❤

�
❍✭☞✌✄✍❍✭☞✎✄

✏✑✔

✕

❀ ✖ ✝q✗✮ � ✖ ✝q✘✮ ❃ ✙

✚❀ ✖ ✝q✗✮ � ✖ ✝q✘✮ ✛ ✙
(23)
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êúäåòî ❍ å Õàìèëòîíèàíúò íà ñèñòåìàòà. Â íàøèòå ñèìóëàöèè åíåðãèÿòà ñå èçìåðâà â åäèíèöà
❦❇❚ . Ïðè òàêàâà ñõåìà íà ïðèåìàíå è îòõâúðëÿíå íà ïðîáíèòå õîäîâå, ñèñòåìàòà ñå ñòðåìè êúì
òðåàêòîðèè âúâ ôàçîâîòî ïðîñòðàíñòâî, óäîâîëåòâîðÿâàùè óðàâíåíèåòî çà äåòàéëåí áàëàíñ:

P❡�✭q✶✮P ✭q✶ ✦ q✷✮ ❂ P❡�✭q✶✮P ✭q✷ ✦ q✶✮❀ (24)

êúäåòî

P❡�✭q✮ ❂
✁

❩
✂
✄☎✆✝✞✟✠✡ (25)

å âåðîÿòíîñòòà çàòâîðåíàòà òåðìîäèíàìè÷íà ñèñòåìà â ðàâíîâåñèå äà ñå íàìèðà â ñúñòîÿíèå q.
Òîâà îçíà÷àâà, ÷å ïî âðåìå íà ñèìóëàöèÿòà ïðè òàçè ñõåìà ñèñòåìàòà çàïî÷âà äà ñå ñòðåìè

êúì ðàâíîâåñíîòî ñè ñúñòîÿíèå. Â òàêúâ ñëó÷àé òúðñåíèòå ðàâíîâåñíè ñòîéíîñòè íà ôèçè÷íèòå
âåëè÷èíè - õàðàêòåðèñòèêè íà ñèñòåìàòà ñà ïðîñòî ñðåäíèòå àðèòìåòè÷íè èçìåðâàíèÿ ïî âðåìå íà
ñèìóëàöèÿòà:

❆ ❂
✁

♥

☛❳

✐☞✌

❆❢q✍❣✿ (26)

P✎✏♦✑ àëãîðèòúì, èëè ìåòîä íà êîëÿíîâèÿ âàë
Ïðè P✎✏♦✑ [43] ìåòîäà îò âåðèãàòà ñå èçáèðà ñëó÷àéíî çâåíî. Ñïðÿìî íåãî âåðèãàòà ñå ñúñòîè

îò äâå ÷àñòè. Ïî-êúñàòà îò òÿõ ñå çàâúðòà íà ïðîèçâîëåí úãúë îêîëî îñòà, îáðàçóâàíà îò âðúçêàòà
íà èçáðàíèÿ ìîíîìåð è ñâúðçàíèÿò ñ íåãî ìîíîìåð îò êúì ïî- êúñàòà ÷àñò íà âåðèãàòà. Ïúðâîíà-
÷àëíî ìåòîäúò å áèë ðàçðàáîòåí è ïðèëàãàí â ðåøåòú÷íè ìîäåëè. Ìåõàíè÷íîòî ìó ïðåíàñÿíå çà
êîíòèíèóíàëíè ìîäåëè íå å òðèâèàëíî [44] è ìîæå äà äîâåäå äî òâúðäå íåïðèÿòíè ãðåøêè. Ïðîáëå-
ìúò å â íàòðóïâàíåòî íà èç÷èñëèòåëíà ãðåøêà ïðè ïðåñìÿòàíåòî íà êîîðäèíàòèòå íà ìîíîìåðèòå
ïî âðåìå íà çàâúðòàíåòî, êîåòî ñàìî ñëåä íÿêîëêîñòîòèí îïåðàöèè ìîæå äà äîâåäå äî ðàçêúñâàíå
íà âåðèãàòà. Åäèí íà÷èí íà èçáÿãâàíåòî íà òîâà å êîìáèíèðàíåòî íà pivot àëãîðèòúìà ñ ëîêàëíè
õîäîâå, ïðè êîåòî ãðåøêèòå â êîîðäèíàòèòå ñå èç÷èñòâàò è åâåíòóàëíèòå ðàçòåãëåíè âðúçêè áúðçî
ðåëàêñèðàò. Pivot - àëãîðèòúìúò å ìíîãî óäà÷åí çà äúëãè åäèíè÷íè âåðèãè, òúé êàòî ñ íåãî ìíîãî
áúðçî ñå ãåíåðèðàò ñòàòèñòè÷åñêè íåçàâèñèìè êîíôèãóðàöèè.

Êîíôèãóðàöèîííî ïîâëèÿí Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì (❈✒▼❈ )
Îñíîâàòà íà òîçè ìåòîä å ñõåìàòà íà Ðîçåíáëóò è Ðîçåíáëóò [45].❈✒▼❈ (❈♦♥✓✎✔✉✕❛✑✎♦♥❛✖❜✎❛✗✂✘▼❈)

å ìåõàíèçúì, ïðè êîéòî íîâèòå êîíôèãóðàöèè ñå ïîëó÷àâàò êàòî äàäåíà âåðèãà ñå èçòðèå è ïîñòðîè
íàíîâî. Ìåõàíèçìúò ïîçâîëÿâà ñúùî òàêà áúðçà è åôåêòèâíà ñõåìà çà ïúðâîíà÷àëíî ñúçäàâàíå íà
ðåëàêñèðàëè êîíôèãóðàöèè îò äúëãè âåðèãè, è âåðèãè â ãúñòà ñðåäà / ðàçòâîðè (ñ âèñîêà ÷àñòè÷-
êîâà ïëúòíîñò). Âåðèãèòå íå ñå ñòðîÿò ïî ñëó÷àåí íà÷èí, à ïîñòàâÿíåòî íà âñÿêî ñëåäâàùî çâåíî
ñå ñúîáðàçÿâà ñ (ïîâëèÿíî å îò) âå÷å ñúùåñòâóâàùèòå. Èçáèðà ñå ñëó÷àéíà âåðèãà, êîÿòî ùå áúäå
èçòðèòà â ñëó÷àé íà óñïåøåí õîä è ñå ïðàâè îïèò çà ïîñòðîÿâàíå íà íîâà, íà íîâî ìÿñòî, êàòî ñå
âçåìàò ïðåäâèä âñè÷êè ïðèñúñòâàùè â îáåìà âçàèìîäåéñòâàùè ìîíîìåðè ñ èçêëþ÷åíèå íà òåçè,
ïðèíàäëåæàùè íà âåðèãàòà, êîÿòî ïîòåíöèàëíî ùå áúäå ðàçðóøåíà.

Ñõåìàòà å ñëåäíàòà:
Çà äîáàâÿíåòî íà ìîíîìåð ★✎ (íåêà çà ïðîñòîòà âåðèãàòà å ñàìî åäíà), êúì âåðèãà, ïîñòðîåíà äî

ìîíîìåð ★✭✎✙✁✮ îò îáùî ◆ , ñå ñúçäàâàò îïðåäåëåí áðîé - íàïð. ❦ - ïðîáíè êîíôèãóðàöèè. Òÿõíîòî
ðàçïðåäåëåíèå å ñúîáðàçåíî ñ Áîëöìàíîâîòî òåãëî, ñâúðçàíî ñúñ ñâúðçâàùèÿ ïîòåíöèàë (ìåæäó
ñâúðçàíèòå ïîìåæäó ñè çâåíà), ✉✐☛✐ . Òàêà ñå ïîëó÷àâà íàáîð îò ïðîáíè ñåãìåíòè ❢✚❣✛, ñ âåðîÿòíîñò

♣
✐☛
✐ ✭✘✚✮ ✘✚ ❂

✜✢✣
✤
✙✉✐☛✐ ✥❦❇❚ ✭✚✮

✧
✘✚

❘
✜✢✣

✤
✙✉✐☛✐ ✥❦❇❚ ✭✚✮

✧
✘✚

❂ ❈♦♥✗✑ ✜✢✣
✤
✙✉

✐☛
✐ ✥❦❇❚ ✭✚✮

✧
✘✚ (27)

Çà âñåêè îò òÿõ ñå èç÷èñëÿâà ïîòåíöèàëúò îïðåäåëåí îò íåñâúðçàíèòå âçàèìîäåéñòâèÿ (ò.å, âçà-
èìîäåéñòâèÿ ìåæäó ìîíîìåðè, êîèòî íå ñà ïîñëåäîâàòåëíè ñúñåäè), êàêòî è òîçè ñ åâåíòóàëíî
ïðèñúñòâàùî âúíøíî ïîòåíöèàëíî ïîëå ✩, ✉✪✫✬✐ ✭✚✮. Çà ✎-òè ñåãìåíò ñå èçáèðà òàçè, ïðèìåðíî ★♥

ïðîáíà êîíôèãóðàöèÿ, ñ âåðîÿòíîñò:

♣
✪✫✬
✐ ✭✘✚✮ ❂

✜✢✣ ❬✙✉✪✫✬✐ ✥❦❇❚ ✭✚✮✯

✇✪✫✬
✰✱

✭♥✮
(28)

êúäåòî

✇
✪✫✬
✰✱ ✭♥✮ ❂

✛❳

❥☞✌

✜✢✣
✤
✙✉

✪✫✬
✐ ✥❦❇❚ ✭✚✲✮

✧
✿ (29)
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Ñëåä êàòî ñïîðåä òàçè ïðîöåäóðà ñå ïîñòðîè âåðèãàòà, ñå èç÷èñëÿâà íåéíèÿò Ðîçåíáëóò-ôàêòîð:

❲
♦�✁
❘ ✭♥✮ ❂

◆❨

✐✂✄

✇
♦�✁
❘☎ ✭♥✮ (30)

Ðîçåíáëóò ôàêòîðúò íà ïúðâèÿ ìîíîìåð ñå äåôèíèðà êàòî:

✇
♦�✁
❘✶ ✭♥✮ ❂ ❦❡✆✝

✞
✟✉

♦�✁
✄ ✠❦❇❚ ✭r✡✮

☛
❀ (31)

êúäåòî r✡ å ðàäèóñ-âåêòîðúò íà ïúðâèÿ ìîíîìåð. Òàêà èç÷èñëåíèÿò Ðîçåíáëóò-ôàêòîð òðÿáâà äà
ñå ñðàâíè ñ Ðîçåíáëóò-ôàêòîðà íà âåðèãàòà, êîÿòî ïîòåíöèàëíî ùå áúäå èçòðèòà - '☞✌❞' (èçáèðà ñå
ñëó÷àéíî). Ðîçåíáëóò-ôàêòîðúò íà íåéíèÿ ïúðâè ìîíîìåð ñå èç÷èñëÿâà ïî ñëåäíèÿ íà÷èí:

✇
♦�✁
❘✶ ✭☞✌❞✮ ❂ ❦❡✆✝

✞
✟✉

♦✍✎
✄ ✠❦❇❚ ✭✏✑✒✮

☛
❀ (32)

Çà îñòàíàëèòå ✓ ✟ ✔ îòíîâî ñå ñúçäàâàò ❦ ✟ ✔ ïðîáíè êîíôèãóðàöèè, ðàçïðåäåëåíè ñïîðåä Áîë-
öìàíîâèòå ôàêòîðè, îïðåäåëåíè îò ñâúðçâàùèÿ ïîòåíöèàë. Òîãàâà Ðîçåíáëóò-ôàêòîðúò íà ✕-òèÿ
ñåãìåíò ñå èç÷èñëÿâà îò ❦ ✟ ✔ -òå ïðîáíè êîíôèãóðàöèè è äåéñòâèòåëíàòà êîíôèãóðàöèÿ, êàòî:

✇
♦�✁
❘☎ ✭☞✌❞✮ ❂

✖❳

❥✂✄

❡✆✝ ❬✟✉
♦�✗
✐ ✠❦❇❚ ✭❜✘✮✙❀ (33)

à Ðîçåíáëóò-ôàêòîðúò íà öÿëàòà âåðèãà å:

❲
♦�✁
❘ ✭☞✌❞✮ ❂

◆❨

✐✂✄

✇
♦�✁
❘☎ ✭☞✌❞✮ (34)

Íîâàòà âåðèãà ñå ïðèåìà ñ âåðîÿòíîñò

P ✭☞✌❞ ✦ ♥✚✇✮ ❂ ♠✛✜

✢
❲♦�✁

❘ ✭♥✚✇✮

❲♦�✁
❘ ✭☞✌❞✮

✣

(35)

Òàçè ñõåìà ïîçâîëÿâà ìíîãî áúðçî ãåíåðèðàíå íà ðàâíîâåñíè êîíôèãóðàöèè, îñîáåíî çà äúëãè
âåðèãè. Îò äðóãà ñòðàíà, îñîáåíî â ãúñòà ñðåäà, âîäè äî ìíîãî íèñêà ñòåïåí íà ïðèåìàíå íà ïðîáíèòå
õîäîâå. Êîìáèíàöèÿòà é ñ ëîêàëíèÿ ïîäõîä èëè äðóã Ìîíòå Êàðëî ìåòîä çà ãåíåðèðàíå íà ïðîáíè
ñòúïêè äàâà ìíîãî äîáðè ðåçóëòàòè.

Èçïîëçâàíè Ïîòåíöèàëè
Ïîëèìåðíàòà ìîëåêóëà â íàøèòå ñèìóëàöèè ñå ïðåäñòàâÿ êàòî âåðèãà îò åëàñòè÷íî ñêà÷åíè

çâåíà - ìîäåë íà ëàñòè÷íà îãúðëèöà (bead spring), ïîñòàâåíà â êîíòèíóàëíà (íåðåøåòú÷íà) êóòèÿ
ñ ïåðèîäè÷íè ãðàíè÷íè óñëîâèÿ ïî ñòåíèòå.

Îñíîâèòå íà èçïîëçâàíèÿ ñîôòóåð ñà ïîëîæåíè îùå îò È. Ãåðîâ è À. Ìèë÷åâ [38]. Çà íóæäèòå íà
íàñòîÿùèòå èçñëåäâàíèÿ ïðîãðàìíèÿò ïàêåò å ïðîìåíåí â çíà÷èòåëíà ñòåïåí îò àâòîðà, äîïúëâàí
è ðàçøèðÿâàí, òàêà ùîòî äà îòãîâàðÿ íà íóæäèòå íà âñÿêàê êîíêðåòíà çàäà÷à.

Õàìèëòîíèÿíúò íà ñèñòåìàòà ñå îïèñâà êàòî ñúñòàâåí îò íÿêîëêî ÷àñòè ( çàâèñèñåùè îò êîíê-
ðåòíîòî èçñëåäâàíå) :

❍ ❂ ❍❋❊◆❊ ✰ ❍▼♦✤s✥ ✰ ❍❇✐✧s (36)

❍❋❊◆❊ îïèñâà âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó ñúñåäíèòå, ñâúðçàíè ïî ïðîòåæåíèå íà âåðèãàòà

❍❋❊◆❊ ❂

★❳

❥✂✄

◆❳

✐✂✄

❯❋❊◆❊ ✭✩✪✐✫❥ ✟ ✪✐✫❥✬✄✩✮ ❀ (37)

êúäåòî ♥ å áðîÿò íà âåðèãèòå â ñèñòåìàòà, à ✓ - áðîÿò íà ìîíîìåðíèòå çâåíà âúâ âñÿêà âåðèãà.
❍▼♦✤s✥ îòðàçÿâà âçàèìîäåéñòâèÿòà ìåæäó âñè÷êè íåñâúðçàíè äâîéêè ìîìîìåðè â ñèñòåìàòà:

❍▼♦✤s✥ ❂

◆✫★❳

✐✯❥

❯▼♦✤s✥ ✭✩✪✐ ✟ ✪❥✩✮ (38)
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Ôèãóðà 3: Ñõåìà íà ñèìóëèðàíà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ïðåäñòàâåíè äåéñòâèÿ íà ïîòåíöèàëèòå ❯❋❊◆❊ è ❯▼♦�s✁
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Ôèãóðà 4: Çàâèñèìîñò íà ïîòåíöèàëèòå
✂✄☎✆☎ è ✂✝✞✟✠✡ îò ðàçñòîÿíèåòî
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FENE - ïîòåíöèàëúò (�nite extendible nonlinear elastic) çàâèñè îò äúëæèíàòà íà âðúçêàòà êàòî:

❯❋❊◆❊ ❂ �
❑

✷
✭❧♠✁✂ � ❧✵✮

✄
☎✆

✧

✶ �
✭❧ � ❧✵✮

✄

✭❧♠✁✂ � ❧✵✮
✄

★

❀ ❧♠✝✞ ✔ ❧ ✔ ❧♠✁✂ (39)

Ìàêñèìàëíàòà äúëæèíà íà âðúçêàòà å ❧♠✁✂ ❂ ✶✿✟ è å åäèíèöà ìÿðêà çà äúëæèíà â íàøèòå
ñèìóëàöèè. Åëàñòè÷íàòà êîíñòàíòà çà ïîëèìåðíèòå âåðèãè å ❑ ❂ ✹✟, à ìèíèìàëíàòà äúëæèíà
íà âðúçêàòà ❧♠✝✞ ❂ ✟✿✹. Òîâà îçíà÷àâà, ÷å ðàâíîâåñíàòà âðúçêà ❧✵ â ìèíèìóìà íà ïîòåíöèàëà å
❧✵ ❂ ✭❧♠✁✂ ✰ ❧♠✝✞✮✠✷ ❂ ✟✿✼.

Ìîðçîâèÿò ïîòåíöèàë, îïèñâàù âçàèìîäåéñòâèÿòà ìåæäó íåñâúðçàíèòå çâåíà, ñå îïèñâà ñ

❯▼♦✡s☛✭r✮ ❂ ✎ ❡☞✌ ❬�✷✍ ✭r � r✵✮✏ � ✷✑✒✓ ❬�✍ ✭r � r✵✮✏ (40)

Ïàðàìåòðèòå íà ïîòåíöèàëà ñà ✍ ❂ ✷✹ è ✎ ❂ ✶❦❇❚ çà ïîëèìåðíèòå âåðèãè, à ðàçñòîÿíèåòî â òî÷êàòà
íà ìèíèìóìà å r✵ ❂ ✟✿✽. Òîçè ïîòåíöèàë çàòèõâà áúðçî ñ ðàçñòîÿíèåòî, êîåòî ïîçâîëÿâà äà áúäå
îòðÿçàí ïðè r ❂ ✶✿✟, ò.å. ❯▼✭r ❃ ✶✿✟✮ ❂ ✟✿✟. Òîâà ïúê äàâà âúçìîæíîñò çà èçïîëçâàíå íà åäèí
ìíîãî åôåêòèâåí 'ïîêëåòú÷åí' (link-cell) àëãîðèòúì çà îáõîæäàíå íà ñèñòåìàòà [46]. Öåëèÿò îáåì
íà ñèñòåìàòà ñå ðàçäåëÿ íà âèðòóàëíè êëåòêè ñ åäèíè÷íà äúëæèíà íà ñòðàíàòà. Ïî òîçè íà÷èí
÷àñòèöè, ïðèíàäëåæàùè íà äàäåíà êëåòêà ìîãàò äà ñè âçàèìîäåéñòâàò ñ áëèçêîäåéñòâàùèÿ Ìîðçîâ
ïîòåíöèàë ñàìî ñ ÷àñòèöè îò ñîáñòâåíàòà èëè ñúñåäíè êëåòêè (â òðèìåðíîòî ïðîñòðàíñòâî òå ñà 27
íà áðîé). Òàêà âìåñòî äà ñå èç÷èñëÿâàò ðàçñòîÿíèÿòà, ðåñïåêòèâíî äåéñòâàùèòå ïîòåíöèàëè, ìåæ-
äó äàäåíà ÷àñòèöà è âñè÷êè îñòàíàëè ÷àñòèöè â öÿëàòà ñèñòåìà, ïîâå÷åòî îò êîèòî íÿìàò ðåàëåí
ïðèíîñ êúì åíåðãèÿòà íà ñèñòåìàòà, ñå âçåìàò ïðåäâèä ñàìî îíåçè, ïðèíàäëåæàùè íà êëåòêàòà, íà
êîÿòî ïðèíàäëåæè äàäåíèÿò ìîíîìåð è ñúñåäíèòå é êëåòêè, à ïîòåíöèàëèòå îò ñâîÿ ñòðàíà ñå òà-
áóëèðàò. Òîâà âîäè äî çíà÷èòåëíî íàìàëÿâàíå íà âðåìåòî, íåîáõîäèìî íà ïðîöåñîðà çà èçâúðøâàíå
íà ñèìóëàöèÿòà.

Àäåêâàòíîñòòà íà èçïîëçâàíèòå ïîòåíöèàëè çà ïîëèìåðíèòå ñèñòåìè, êàêòî è íà ãåíåðàòîðà çà
ñëó÷àéíè ÷èñëà, ñà áèëè íååäíîêðàòíî äîêàçàíè [38] ✕ [42], [46]. Èçìåðâàíè Âåëè÷èíè

Çà êîíôîðìàöèÿòà íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ñå ñúäè ïî ñðåäíîñòàòèñòè÷íîòî ðàçñòîÿíèå ìåæäó
êðàèùàòà é, ❁ ❘✄

☛ ❃, ñðåäíîêâàäðàòè÷íèÿ èíåð÷åí ðàäèóñ, ❁ ❘✄
❣ ❃ è äúëæèíàòà íà âðúçêàòà ❁ ❧✄ ❃.

Â ñëó÷àé íà âúíøíî âúçäåéñòâèå ñå îò÷èòàò è òåõíèòå íàäëúæíè (ïî ïîñîêà íà âúçäåéñòâèåòî) è
íàïðå÷íè (â ïåðïåíäèêóëÿðíî íàïðàâëåíèå) êîìïîíåíòè, ❁ ❘✄

☛❄ ❃ è ❁ ❘✄
☛✖

❃, ñúîòâåòíî ❁ ❘✄
❣❄ ❃

è ❁ ❘✄
❣✖

❃ è ❁ ❧✄✗ ❃, ❁ ❧✄✘ ❃.
Çà ïðîñëåäÿâàíåòî íà äèíàìèêàòà íà ñèñòåìàòà ñå èçñëåäâà îòìåñòâàíåòî íà öåíòúðà íà ìàñèòå

íà âåðèãàòà, èçìåðâàíî êàòî ôóíêöèÿ íà âðåìåòî t [47].

✙✸✭t✮ ✚ ❬r❈▼ ✭t✮ � r❈▼ ✭✟✮✏
✄ (41)

Âðåìåòî ñå ìåðè â Ìîíòå Êàðëî ñòúïêè (✛✜❙), êàòî ✶✛✜❙ îòãîâàðÿ íà áðîÿ îïèòè çà ïðåìåñ-
òâàíå, êîéòî å ðàâåí íà áðîÿ íà âñè÷êè ïîäâèæíè ÷àñòèöè â ñèñòåìàòà.

Òàêà êîåôèöèåíòúò íà ñàìîäèôóçèÿ ñå ïîëó÷àâà êàòî:

✻❉❞✝✢ ✚ ☎✣✤
✥✦✩

✪
✙✸ ✭t✮

t

✫

✿ (42)

Äåôèíèðà ñå ñúùî òàêà ðåëàêñàöèîííîòî âðåìå ✬✸ êàòî:

✙✸ ✭✬✸✮ ❂ ❘
✄
❣✿ (43)

Òîâà å âðåìåòî, çà êîåòî ìîëåêóëàòà êàòî öÿëî èçìèíàâà ðàçñòîÿíèå â ïðîèçâîëíà ïîñîêà (íå íåï-
ðåìåííî íàñî÷åíî äâèæåíèå), ðàâíî íà åäèí íåèí ñîáñòâåí õàðàêòåðèñòè÷åí ðàçìåð. Äâèæåíèåòî
íà ìîëåêóëàòà êàòî öÿëî ñå õàðàêòåðèçèðà ñ îòìåñòâàíå íà íåéíèÿ öåíòúð íà ìàñèòå.

Çà êîðåêòíî èçñëåäâàíå íà êîíôîðìàöèîííèòå ñâîéñòâà íà ïîëèìåðíèòå âåðèãè å íåîáõîäèìî
ñòàòè÷íèòå âåëè÷èíè ❁ ❘✄

☛ ❃, ❁ ❘✄
❣ ❃ è ❁ ❧✄ ❃ äà áúäàò óñðåäíåíè ïî âúçìîæíî ïîâå÷å íåçàâèñèìè

êîíôèãóðàöèè. Òúé êàòî ñèñòåìàòà ñå ðàçâèâà ÷ðåç Ìàðêîâñêà âåðèãà îò õîäîâå å ÿñíî, ÷å âñåêè
äâå ïîñëåäîâàòåëíî âúçíèêíàëè ñúñòîÿíèÿ ñà êîðåëèðàíè, êàêòî è ÷å êîëêîòî ïî-ãîëÿì èíòåðâàë
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îò âðåìå (áð. õîäîâå) ðàçäåëÿ äâå ñúñòîÿíèÿ, òîëêîâà ïî-ìàëêà ùå å è êîðåëàöèÿòà ìåæäó òÿõ. Çà
êîíòðîëèðàíå íà êîðåëàöèÿòà ñå èçìåðâà êîðåëàöèîííèÿò êîåôèöèåíò íà ❁ ❘✷❡ ❃ êàòî ôóíêöèÿ íà
âðåìåòî.

❘❝�✁✁✭t✐✮ ❂

✶
◆✂✐

✶
▼

P◆✂✐
❥✄✶

P▼
❦✄✶ ✭❘❥❦ ☎ ❤❘✆✮ ✭❘❥✰✐✝❦ ☎ ❤❘✆✮

✶
◆
✶
♥

P◆
❥✄✶

P♥
❦✄✶ ✭❘❥❦ ☎ ❤❘✆✮

✷ ❀ (44)

êúäåòî ❘❥❦ å ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà ✞-òàòà âåðèãà, èçìåðåíî â ìîìåíò t❥ ,

❘❥❦ ❂

q

❬❘◆✭t❥✝❦✮ ☎ r✶✭t❥✝❦✮✟
✷
❀ (45)

à ❤❘✆ å ñðåäíàòà ìó ñòîéíîñò, óñðåäíåíà ïî âñè÷êè ✠ èçìåðâàíèÿ è ✡ âåðèãè. Çà äîñòèãàíåòî
íà òåðìîäèíàìè÷íî ðàâíîâåñèå â ñèñòåìàòà ñå ñúäè ïî äîñòèãàíåòî íà îòíîñèòåëíî ïîñòîÿííè âúâ
âðåìåòî ñòîéíîñòè íà ïúëíàòà åíåðãèÿ íà ñèñòåìàòà, ðåñïåêòèâíî íà ☛✈, êàêòî è íà ñòîéíîñòèòå íà
❘✷❣ è ❘✷❡.
ÐÅÇÓËÒÀÒÈ È ÄÈÑÊÓÑÈß
Ïîëèìåðíà Âåðèãà ñ Ôèêñèðàí Êðàé, Ïîäëîæåíà íà Äåéñòâèåòî íà Åäíîðîäíî

Âúíøíî Ïîëå

Ôèãóðà 5: Êîíôîðìàöèÿ íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ôèêñèðàí êðàåí ìîíîìåð è êîíòóðíà äúëæèíà ☞ ✌ ✍✎✏ â
ïîòîê.

Öåëòà íà ïðåäñòàâåíîòî òóê èçñëåäâàíå áåøå äà ñå èçó÷è íà íååäíîðîäíîòî ðàçïúâàíå è ðå-
ëàêñàöèÿ íà äúëãà åëàñòè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà, ñ ôèêñèðàíî â ïðîñòðàíñòâîòî êðàéíî çâåíî ïîä
äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå, èëè, ñèìåòðè÷íèÿò ñëó÷àé, íà âåðèãà, äúðïàíà ñàìî çà åäèíèÿ
ñè êðàé.

Ãîëÿì íàó÷åí èíòåðåñ íàïîñëåäúê ñå ôîêóñèðà êúì êîíôîðìàöèèòå è ðåëàêñàöèîííàòà êèíåòè-
êà íà äúëãè ìàêðîìîëåêóëè ïîä âëèÿíèå íà âúíøíè âúçäåéñòâèÿ - ñèëíè ïîòîöè [48] ✑ [52] èëè
âúíøíî åëåêòðè÷íî èëè ìàãíèòíî ïîëå [53, 54]. Òîçè èíòåðåñ å ïðåäèçâèêàí îò âúçìîæíîñòòà çà
ìàíèïóëàöèÿ è íàáëþäåíèå íà îòäåëíè �ìåêè� ïîëèìåðíè ìîëåêóëè, êàòî íàïð. ÄÍÊ, ïîñðåäñòâîì
"îïòè÷íè ïèíñåòè� (optical tweezers) [55, 56]. Ñ òîçè ìåòîä åäèíè÷íè ïîëèìåðíè âåðèãè ìîãàò äà
ñå ðàçïúâàò èçïîëçâàéêè ìàãíèòíà èëè õèäðîäèíàìè÷íà ñèëà è äà ñå íàáëþäàâà îòêëèêà íà îò-
äåëíàòà ìîëåêóëà. Åäèí ñâúðçàí ñ òîâà ïðîáëåì å ðàçäåëÿíåòî íà çàðåäåíè ìàêðîìîëåêóëè ïðè
åëåêòðîëèçà â ïîðüîçíà ñðåäà (ãåë), äåéñòâàùà êàòî ìèêðîñèòî [57]. Òåçè âúïðîñè ñà èíòåðåñíè è
îò ÷èñòî òåîðåòè÷íà ãëåäíà òî÷êà. Òå êîìáèíèðàò ïîëèìåðíàòà ôèçèêà ñúñ ñëîæíîòî ïîâåäåíèå íà
ãúâêàâèòå ìàêðîìîëåêóëè â ïîòîê èëè ïîä äåéñòâèå íà åëåêòðîñòàòè÷íî èëè ìàãíèòíî ïîëå.

Ñâîéñòâàòà íà ïîëèìåðíà âåðèãà, ïîäëîæåíà íà ñèëíî ðàçïúâàíå ïîä äåéñòâèå íà âúíøíà ñèëà ❢
ìîãàò äà ñå ðàçãëåæäàò â òåðìèíèòå íà âúâåäåíèòå îò Pincus [16] áëîáîâå. Âúíøíàòà ñèëà ìîæå äà
å ïîðîäåíà, íàïð., îò ïîòîê â ðàçòâîðèòåëÿ, êàòî åäèíèÿ êðàé íà ðàçãëåæäàíàòà âåðèãà ñå äúðæè
ôèêñèðàí â ïðîñòðàíñòâîòî. Àêî ñå ïðåäïîëîæè, ÷å ïîòîêúò å åäíîðîäåí, ñúñ ñêîðîñò ❱ è ñå ïðå-
íåáðåãíàò õèäðîäèíàìè÷íèòå âçàèìîäåéñòâèÿ (Ðàóñîâà äèíàìèêà), òîãàâà âúðõó âñè÷êè ìîíîìåðè
ùå áúäå ïðèëîæåíà ñèëà ❇ ❂ ✒❱, êúäåòî ✒ å êîåôèöèåíòúò íà òðèåíå. Â òàêúâ ñëó÷àé îáùàòà
ñèëà ❢ , íà âúçäåéñòâèåòî íà êîÿòî ùå áúäå ïîäëîæåíà âåðèãàòà êàòî öÿëî, ùå áúäå ñóìà îò ñèëèòå,
ïðèëîæåíè íà âñåêè ìîíîìåð, èëè ❢ ❂ ✠❇. Ñèëàòà, äåéñòâàùà íà âåðèãàòà è âîäåùà äî îïúíàòà
ðàâíîâåñíà êîíôîðìàöèÿ, å ïðîïîðöèîíàëíà íà ñòåïåíòà íà ïîëèìåðèçàöèÿ ✠ . Êîíôîðìàöèÿòà
òðÿáâà äà íàïîäîáÿâà ôîðìàòà íà òðîìïåò ïðè ñðåäíî ãîëåìè ïîëåòà è îïúíàòà (íàïîäîáÿâàùà
öâåòå ñúñ ñòúáëî) ïðè ñèëíè ïîëåòà. Òîçè ðåçóëòàò, ïîëó÷åí ïúðâî îò Brochard [48] ✑ [50] , ðàçã-
ëåæäà ñëó÷àÿ íà âåðèãà â ïîòîê, ñ õèäðîäèíàìè÷íè âçàèìîäåéñòâèÿ. Íàøåòî èçñëåäâàíå âîäè äî
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àíàëîãè÷åí ðåçóëòàò çà ñëó÷àé íà ëèïñà íà õèäðîäèíàìè÷íè âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîëó÷åíè áÿõà [51]
ïðîñòè âðúçêè çà ðàçìåðà íà âåðèãàòà êàòî ôóíêöèÿ íà ñòåïåíòà íà ïîëèìåðèçàöèÿ ◆ è èíòåíçèòå-
òà íà âúíøíîòî ïîëå ❇. Êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà ïîëåòî ❇❝✶ è ❇❝✷ , ðàçäåëÿùè òðèòå ðåæèìà - íà
ñëàáèòå, ñðåäíè è ñèëíè ïîëåòà - ñúùî ñå î÷àêâàøå äà ñêàëèðàò ïî îïðåäåëåí íà÷èí ñ íàðàñòâàíå
íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà ◆ .

Ñúùåñòâóâà ïðåäõîæäàùî íàøåòî èçñëåäâàíå íà äèíàìèêàòà íà ïîäîáíà ñèñòåìà ñ Áðàóíîâà
äèíàìèêà [58], êúäåòî ñå äúðæè ñìåòêà çà õèäðîäèíàìè÷íèòå âçàèìîäåéñòâèÿ. Êîìïþòúðíèÿò åêñ-
ïåðèìåíò ïîêàçâà, ÷å ïðåäïîëîæåíèåòî çà ò. íàð. 'non draining polymer' [48] ☎ [50] íå äàâà àäåêâàòíî
îïèñàíèå íà âçàèìîäåéñòâèåòî íà ïîëèìåðà ñ ïîòîêà. Íî ïîðàäè íåîáõîäèìîñòòà îò òâúðäå ãîëÿìà
êîìïþòúðíà ìîù, ñïîìåíàòàòà ðàáîòà íå ïðàâè êîëè÷åñòâåíà ïðîâåðêà íà ñêåéëèíãîâèòå ïðåäñêà-
çàíèÿ ïî îòíîøåíèå íà êîíôîðìàöèÿòà íà âåðèãàòà. Öåëòà íà íàøåòî èçñëåäâàíå å ñ ïîìîùòà íà
îáøèðíè Ìîíòå Êàðëî êîìïþòúðíè ñèìóëàöèè äà ñå èçó÷è ñëó÷àÿ íà Ðàóñîâà âåðèãà, â îòñúñòâèå
íà õèäðîäèíàìè÷íè âçàèìîäåéñòâèÿ.

Òåîðåòè÷íè Ïðåäïîñòàâêè: Ðåæèìè íà Ðàçïúâàíå Åäíà îò îñíîâíèòå çàäà÷è íà òîâà
íàøå èçñëåäâàíå [51] áåøå äà ñå ïðîâåðÿò òåîðåòè÷íèòå ðåçóëòàòè [48] ☎ [50].

Òåîðèÿòà ïðåäñêàçâà ñëåäíèòå òðè ðåæèìà íà ðàçïúâàíå:

I Ñëàáè ïîëåòà, ❇ ❁ ❇❝�

Ïîëèìåðíàòà âåðèãà ïðåäñòàâëÿâà ñòàòèñòè÷åñêî êúëáî ñ õàðàêòåðíèòå ñêåéëèíãîâè çàâèñè-
ìîñòè çà íåñàìîïðåñè÷àùà ñå ñëó÷àéíà ðàçõîäêà, ðàçïåðåíîñòòà ñêàëèðà ñ áðîÿ íà ìîíîìåðèòå
âúâ âåðèãàòà êàòî ❘❡ ✴ ❧♠✁✂◆

✗ , êúäåòî ❧♠✁✂ å ìàêñèìàëíàòà äúëæèíà íà âðúçêàòà ìåæäó äâå
ïîñëåäîâàòåëíè ïî ñêåëåòà íà âåðèãàòà ìîíîìåðíè çâåíà. Òîçè ðåæèì ïðîäúëæàâà äîêàòî
ïðèëîæåíàòà ñèëà ñòàíå ❢ ❂ ◆q❇ ✙ ❦✄❚✆❘❣, èëè ïúðâèÿò êðèòè÷åí ïðàã çà èíòåíçèòåòà íà
ïîëåòî, ðàçäåëÿù ðåæèìà íà ñëàáè îò òîçè íà ñðåäíî ñèëíè ïîëåòà, ❇❝�, å ❇❝� ✴ ◆✝�✝✗ .

II Ìåæäèíåí ðåæèì, ❇❝� ❁ ❇ ❁ ❇❝✞

Êîãàòî âåðèãàòà áúäå ïîäëîæåíà íà äåéñòâèåòî íà ñèëà ❢ , ïðèëîæåíà â äâàòà é êðàÿ, òÿ ìîæå
äà áúäå îïèñàíà êàòî íèç îò áëîáîâå ñ ðàçìåð ✘ [16]. Íà ðàçñòîÿíèÿ, ïî-ìàëêè îò ðàçìåðà
íà áëîáà ✘, âåðèãàòà å íåïåðòóðáèðàíà è áðîÿ íà ìîíîìåðèòå â åäèí áëîá å ✟ ❂ ✭✘✆❧♠✁✂✮

�✠✗ .
Òîãàâà íîðìèðàíîòî, áåçðàçìåðíî ðàçñòîÿíèå ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà ñòàâà

❘❡

❧♠✁✂
❂

◆

✟
✘ ❂ ◆

✒
✘

❧♠✁✂

✓�✝ ✶
✡

❂ ◆

✒
❢❧♠✁✂

❦✄❚

✓✶
✡✝�

✿ (46)

Óð. (46) ñå èçïîëçâà ñúùî òàêà çà ïîëèìåðíà âåðèãà, îáòè÷àíà îò ôëóèäåí ïîòîê, èëè ïîäëî-
æåí íà äåéñòâèåòî íà âúíøíî ïîëå ❇, ïðèëîæåíî âúðõó âñè÷êè çâåíà, êàòî çà îáùàòà ñèëà
âàæè ❢ ❂ ◆❇. Íåêà ìîíîìåðèòå ñà íîìåðèðàíè ☛❀ ☞❀ ✸❀ ✿✿✿❀ ◆ , ñòàðòèðàéêè îò ñâîáîäíèÿ êðàé -
îïàøêàòà - è èìàò êîîðäèíàòè ①�❀ ①✞❀ ①✌❀ ✿✿✿❀ ①✍ ❂ ✵ (① å îñòà, ïî êîÿòî å ïðèëîæåíî âúíøíîòî

ïîëå) (Âæ. Ôèã. 6)). Òîãàâà ñïîðåä Óð. (46) ①♥ ❂ ✎❧♠✁✂

✏
✑✔✕✖✚
✛✜✢

✣ ✶
✡ ✝�

, è äåôîðìàöèÿòà íà âåðè-
ãàòà å íååäíîðîäíà, à çàâèñè îò íîìåðà íà ðàçãëåæäàíèÿ ìîíîìåð - ïîíåæå è ñèëàòà çàâèñè
îò ✎ è ñå óâåëè÷àâà ñ ïðèáëèæàâàíåòî êúì ôèêñèðàíèÿ êðàé - ãëàâàòà.

❞①

❞✎
❂ ❧♠✁✂

✒
❧♠✁✂✎q❇

❦✄❚

✓✶
✡✝�

(47)

Èíòåãðèðàíåòî íà Óð. (47) âîäè äî ñëåäíèÿ èçðàç çà ðàçïåðåíîñòòà íà âåðèãàòà â ðåæèì íà
óìåðåíî ñèëíè âúíøíè ïîëåòà:

❘❡ ✴ ❧♠✁✂◆
✶
✡

✒
❧♠✁✂❇

❦✄❚

✓✶
✡✝�

✿ (48)

Ðàçìåðúò íà áëîáà å ñâúðçàí ñúñ ñèëàòà ïîñðåäñòâîì ✘❢ ❂ ❦✄❚ , èëè òîâà å íàìàëÿâàùà
ôóíêöèÿ, âîäåùà äî òðîìïåòîîáðàçíà ôîðìà íà âåðèãàòà, íî ñ ïî-ìàëêà êðèâèíà îò ñëó÷àÿ
ñ õèäðîäèíàìè÷íè âçàèìîäåéñòâèÿ. Òîçè ðåæèì ïðîäúëæàâà äî ñèëè ❢ ✙ ❦✄❚✆❧♠✁✂, êîåòî
äåôèíèðà è âòîðàòà êðèòè÷íà ñòîéíîñò íà ïîëåòî, ❇❝✞ ✴ ◆✝�, êîãàòî òðîìïåòîîáðàçíàòà
âåðèãà ñå ðàçïúâà äî åäíî òúíêî �ñòúáëî�, çàâúðøâàùî ñ ìàëêî �öâåò÷å� [48] ☎ [50] îò ïî-
ïîäâèæíèÿ ñâîáîäåí êðàé, íà êîéòî äåéñòâà ïî-ìàëêà 'òåæåñò'.
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Ôèãóðà 6: Ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâÿíå íà íîìåðàöèÿòà íà ìîíîìåðíèòå çâåíà âúâ âåðèãàòà ñ ôèêñèðàí â
ïðîñòðàíñòâîòî êðàåí ìîíîìåð. Ðàçòåãëÿíåòî ïîä äåéñòâèå íà âúíøíà ñèëà ñå èçâúðøâà ïî ïðîòåæåíèå íà
îñòà ①.

III Ñèëíè ïîëåòà, ❇ ❃ ❇❝✷

Âåðèãàòà å èçöÿëî îïúíàòà è ðàçïåðåíîñòòà ñêàëèðà ñ ïúðâàòà ñòåïåí íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå
◆ : ❘❡ ✴ ❧♠�✁◆ .

Ñèìóëàöèîíåí Ìîäåë Ìîäåëúò çà íàøåòî èçñëåäâàíå [51] å åäèíè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà, ñúñ-
òîÿùà ñå îò ◆ åôåêòèâíè ìîíîìåðíè çâåíà. Åäèíèÿò é êðàé å ôèêñèðàí íåïîäâèæíî â òî÷êà ñ
êîîðäèíàòè ✂✄ ②✄ ③ ❂ ✵✿✵✄ ✵✿✵✄ ✵✿✵. Èçñëåäâàíåòî å ïðîâåäåíî â ðàìêèòå íà ìîäåëà íà Ðàóñ è íå ñà
âúâåæäàíè õèäðîäèíàìè÷íè âçàèìîäåéñòâèÿ. Âúðõó âåðèãàòà å ïðèëîæåíà âúíøíà ñèëà ❇. Èçïîë-
çâà ñå íåðåøåòú÷åí (êîíòèíóàëåí) ìîäåë, îïèñàí â ðàçä. , êîéòî å áèë èçïîëçâàí â ïðåäõîæäàùè
èçñëåäâàíèÿ íà ïîëèìåðíè âåðèãè êàêòî â îáåìà [39, 40], òàêà è â áëèçîñò äî ãðàíèöèòå [60] ☎ [62].
Çà îïèñàíèå íà ñâúðçâàùèòå âçàèìîäåéñòâèÿ ñå èçïîëçâà îïèñàíèÿ â Ãë. FENE ïîòåíöèàë (Óð.
37), ñúñ ñëåäíèòå ïàðàìåòðè:

� Ìàêñèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ❧✆✝✞ ❂ ✶

� Ìèíèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ❧✆✟✠ ❂ ✵✿✹

� Ðàâíîâåñíà äúëæèíà íà âðúçêàòà íà ñâîáîäíà, íåïåðòóðáèðàíà âåðèãà, ❧✡ ❂ ✵✿✼ è ❘ ❂ ❧✆✝✞ ☛

❧✡ ❂ ✵✿✸.

� Åëàñòè÷íà êîíñòàíòà íà ïîòåíöèàëà ❦ ❂ ✹✵, ❦☞✌ ❂ ✌✵

� Òåìïåðàòóðà ❚ ❂ ✶✿✵☞❦✍ . ❦✍❚ ❂ ✶✿✵ å åäèíèöà çà åíåðãèÿ â òàçè ñèñòåìà. Èçáðàíàòà òåìïå-
ðàòóðà ❚ ❂ ✶✿✵☞❦✍ îñèãóðÿâà ðåæèì íà äîáúð ðàçòâîðèòåë, äàëå÷ îò Òåòà òåìïåðàòóðàòà çà
ìîäåëà, ❚✒ ✙ ✵✿✻✌☞❦✍ [39].

FENE ïîòåíöèàëúò å õàðìîíè÷åí çà ❧ ☛ ❧✡ ✜ ❘, ❯❋❊✎❊✭❧ ✙ ❧✡✮ ✙ ☛
✏
✷ ✭❧ ☛ ❧✡✮

✷
, è äèâåðãèðà ëîãàðèò-

ìè÷íî çà ❧ ✦ ❧✆✝✞ è ❧ ✦ ❧✆✟✠.
Çà íåñâúðçâàùèòå âçàèìîäåéñòâèÿ ñå èçïîëçâà Ìîðçîâèÿ ïîòåíöèàë (Óð. 38) ñ ïàðàìåòðè r✆✟✠

❂ ✵✿✽, ✧▼ ❂ ✶ è ✑ ❂ ✌✹.
Òåçè âçàèìîäåéñòâèÿ ïðàêòè÷åñêè èç÷åçâàò çà ðàçñòîÿíèÿ ïî-ãîëåìè îò ❧✆✝✞, òàêà ÷å â ñèìó-

ëàöèèòå íà ïðàêòèêà ïîòåíöèàëèòå ñà îòðÿçàíè â òàçè ñòîéíîñò. Óðàâíåíèÿ (37) è (38 îñèãóðÿâàò
íåñàìîïðåñè÷àíåòî íà âåðèãàòà.

Çà âåðîÿòíîñòòà çà ïðèåìàíå íà îïèò çà ïðåìåñòâàíå íà ñëó÷àéíî èçáðàíà ÷àñòèöà â ñëó÷àéíî
èçáðàíà ïîñîêà ñå èçïîëçâà Ìåòðîïîëèñîâèÿ àëãîðèòúì (Âæ. Ãë. , Óð.(23) ), êîéòî â êîíêðåòíèÿ
ñëó÷àé èìà âèäà:

P ❂

✚
✓✔✕

❊♥✖✗✘❊♦✛✢✘✍✣✁
✏✤✥

✄ ★✩❡✪ ☛ ❇✫✂ ❃ ★✬✯❞

✶✄ ✰✱✲✳r✇✐✺✳
(49)

Òóê ❇✫✂ ïðåäñòàâëÿâà ðàáîòàòà, èçâúðøâàíà îò âúíøíîòî ïîëå ïðè ïðåìåñòâàíåòî íà äàäåíà
÷àñòèöà íà ðàçñòîÿíèå ✫✂ ïî îñòà íà ïîëåòî, à ★✩❡✪ è ★✬✯❞ ñà åíåðãèèòå íà íîâàòà è ñòàðàòà
êîíôèãóðàöèÿ, ñúîòâåòíî.
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Èçïîëçâàíè áÿõà äâà òèïà Ìîíòå Êàðëî õîäîâå (Âæ. ): ëîêàëíè ïðåìåñòâàíèÿ íà çâåíàòà (çà
èçñëåäâàíå íà äèíàìèêàòà íà äâèæåíèåòî, îñâåí íà ñòàòè÷íèòå õàðàêòåðèñòèêè), è pivot ðîòàöèè
(èçïîëçâàíè çà èçñëåäâàíåòî ñàìî íà ñòàòè÷íèòå ñâîéñòâà). Â ïîñëåäíèÿ ñëó÷àé ñå èçáèðàò ñëó÷àéíî
äâà ìîíîìåðà, ôîðìèðàùè ðîòàöèîííà îñ. Èëè ÷àñòòà îò âåðèãàòà, íàìèðàùà ñå ïîìåæäó èì, èëè
òàçè îò êúì ñâîáîäíèÿ êðàé, ñå çàâúðòàò íà ñëó÷àéíî èçáðàí úãúë. Çà äà ñå èçáåãíå ðàçêúñâàíåòî
íà âåðèãàòà âñëåäñòâèå îò íàòðóïâàíåòî íà ìàøèííà ãðåøêà â ñòîéíîñòèòå íà èç÷èñëåíèòå ñëåä
ðîòàöèÿòà êîîðäèíàòè íà âñÿêà pivot ñòúïêà ñå ïðàâÿò ïî ✽ ëîêàëíè õîäà, êîèòî äàâàò âúçìîæíîñò
çà ðåëàêñèðàíå íà äúëæèíèòå íà âðúçêèòå è ïî òîçè íà÷èí äà èç÷èñòÿò ãðåøêèòå â êîîðäèíàòèòå.
Òàçè ïðîöåäóðà å ïî-åôåêòèâíà, àêî ñòàðòèðà îò íÿêàêâà ïúðâîíà÷àëíî ðàâíîâåñíà ïðè óñëîâèÿòà
íà êîíêðåòíàòà ñèìóëàöèÿ (äàäåí èíòåíçèòåò íà âúíøíîòî ïîëå ❇) íà÷àëíà êîíôèãóðàöèÿ. Çà
öåëòà ïîëèìåðíèòå âåðèãè ñå ãåíåðèðàò ñ ïîìîùòà íà CBMC àëãîðèòúìà (Âæ. ðàçä. ).

Ñèìóëàöèèòå ñå èçâúðøâàò â ñèñòåìà ñúñ ñâîáîäíè ãðàíè÷íè óñëîâèÿ (ïîíåæå ñå ñèìóëèðà åäíà
åäèíñòâåíà ïîëèìåðíà âåðèãà, òÿ íå áèâà äà âçàèìîäåéñòâà ñúñ ñâîè ïåðèîäè÷íè îáðàçè). Ñ öåë
çàïàçâàíå íà åôåêòèâíàòà ïðîöåäóðà çà íàìèðàíå íà ñúñåäè ñå èçïîëçâà 'ïîêëåòú÷åí ñïèñúê' (link-
cell list), îñíîâàí íà êóòèÿ ñ ðàçìåðè ✻�x✻�x✻�. Íî âåðèãè, ñúñòîÿùè ñå îò ïîâå÷å îò ✶✁✽ (◆ ✕ ✶✁✽)
ìîíîìåðà â ñèëíè ïîëåòà ñà ïî-èçäúëæåíè îò òîçè ðàçìåð. Çà äà ñå èçáåãíå òîçè ïðîáëåì, ñëåä
íàìèðàíåòî íà ñúñåäèòå ñïîðåä ïîêëåòú÷íèÿ ñïèñúê, îñíîâàí íà êóòèÿ ñ ðàçìåð ✻�, ðàçñòîÿíèÿòà
ìåæäó ìîíîìåðèòå ñå èç÷èñëÿâàò ñïîðåä òåõíèòå ðåàëíè, à íå ïðèâåäåíè (ïåðèîäè÷íè) êîîðäèíà-
òè. Ïî òîçè íà÷èí ïúðâîíà÷àëíî ñå îòêðèâàò ïîâå÷å îò ðåàëíî ñúùåñòâóâàùèòå ñúñåäè, òúé êàòî
íÿêîè ìîíîìåðè ñå îêàçâàò â áëèçîñò äî ôàíòîìíè ìîíîìåðè - îáðàçè, äúëæàùè ñå íà ôèêòèâíèòå
ïåðèîäè÷íè ãðàíè÷íè óñëîâèÿ. Íî ïðè èç÷èñëÿâàíåòî íà âçàèìîäåéñòâèÿòà ñå âçåìàò ïðåäâèä ñàìî
îíåçè îò òÿõ, êîèòî ñà ðåàëíè áëèçêè ñúñåäè.

Òèïè÷íî ñòàòèñòèêàòà â ñèìóëàöèèòå å ìåæäó ✺✂✂ è ✸✂✂✂ èçìåðâàíèÿ.
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Ôèãóðà 7: Èçìåíåíèå íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæ-
äó êðàèùàòà íà âåðèãàòà ❘❡ ñ êîíòóðíàòà
äúëæèíà íà ïîëèìåðà ✄ çà ñåðèÿ îò èí-
òåíçèòåòè íà âúíøíîòî ïîëå ☎, äàäåíè êà-
òî ïàðàìåòúð. Èçìåðåíèÿò íàêëîí çà íå-
ïåðòóðáèðàíà âåðèãà (☎ ❂ ✵✿✵) - ïëúòíàòà
÷åðíà ëèíèÿ - å ✵✿✆✝, ðàâåí íà î÷àêâàíèÿ
ïîêàçàòåë íà Ôëîðè.

Ñèìóëàöèîííè Ðåçóëòàòè
Êîíôîðìàöèîííè Ñâîéñòâà íà Ñòàòè÷íîòî

Ñúñòîÿíèå

Èçñëåäâàíî áåøå óäúëæåíèåòî íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ
ôèêñèðàí â ïðîñòðàíñòâîòî êðàåí ìîíîìåð ïîä äåéñòâèå
íà âúíøíî ïîëå ✞ [51].

Åäíà îò õàðàêòåðèñòèêèòå, êîèòî ñå ïîâëèÿâàò, å ðàç-
ñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà, ✟✠. Èçñëåäâàí å
øèðîê èíòåðâàë îò èíòåíçèòåòè íà ïîëåòî, ✡☛☞✌ ✔ ✞ ✔

✡☛✍ çà âåðèãè ñ ðàçëè÷íè êîíòóðíè äúëæèíè îò ✎ ✏ ✑✒

äî ✎ ✏ ✡☛✒✓. Íà Ôèã. 7 ñà íàíåñåíè ðàçñòîÿíèÿòà ìåæ-
äó êðàèùàòà íà ïîëèìåðà êàòî ôóíêöèÿ íà êîíòóðíàòà
ìó äúëæèíà ✎ â ëîãàðèòìè÷íè êîîðäèíàòè çà ñåðèÿ îò
èíòåíçèòåòè íà âúíøíîòî ïîëå ✞, îòáåëÿçàíè êàòî ïàðà-
ìåòúð.

Â îòñúñòâèå íà ïîëå, ✞ ✏ ☛✖☛, ñå âèæäà, ÷å ðàçïåðå-
íîñòòà ✟✠ ñêàëèðà ñ áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà ✎
êàòî ✟✠ ✴ ✎✗✘✌✙, êàêâîòî å è î÷àêâàíåòî çà ñâîáîäíà âå-
ðèãà. Ñ íàðàñòâàíå ñòîéíîñòòà íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî
ñå íàðóøàâà ñòåïåííàòà çàâèñèìîñò íà ✟✠ îò ✎ . Íàñòúïâà
ïðåõîäåí ðåãèîí, â êîéòî íàáóõíàòîòî êúëáî ïîñòåïåííî
ñå òðàíñôîðìèðà â èçïúíàò íèç. Òîé ñå íàáëþäàâà ïðè
ñòîéíîñòè íà ïîëåòî ✞ ✚ ✡, çà êîèòî ðàçïåðåíîñòòà å ïðà-
âîïðîïîðöèîíàëíà íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà, ✟✠ ✴ ✎✍✘✗✛. Òàçè ñòåïåí, ìàëêî ïî-âèñîêà
îò åäèíèöà, îñâåí íà ñòàòèñòè÷åñêà ãðåøêà ñå äúëæè è íà ðàçòåãëèâèòå âðúçêè, èçïîëçâàíè â ìîäå-
ëà. Îò ôèãóðàòà ñå âèæäà ñúùî òàêà, ÷å çà äîñòèãàíå íà äàäåíî îòêëîíåíèå îò íåïåðòóðáèðàíîòî
ñúñòîÿíèå çà êúñèòå âåðèãè (✎ ✏ ✑✒) ñà íåîáõîäèìè ìíîãî ïî-âèñîêè èíòåíçèòåòè íà âúíøíîòî
ïîëå ✞, îòêîëêîòî çà äúëãèòå (✎ ✏ ✡☛✒✓). (Âæ. ðàçä. ). Ïî-äîáðà ïðåäñòàâà çà ðàçïúâàíåòî ñå
ïðèäîáèâà, êîãàòî ✟✠ ñå ïðåäñòàâè êàòî ôóíêöèÿ íà ïîëåòî ✞. Íà Ôèã. 8 å ïîêàçàíî èçìåíåíèåòî
íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà ✟✠ íà ïîëèìåðà êàòî ôóíêöèÿ íà îáåçðàçìåðåíèÿ èíòåíçèòåò íà
âúíøíîòî ïîëå ✞❧♠✜✢✣✤✥❚ . Êîíòóðíàòà äúëæèíà íà ïîëèìåðà, ïîêàçàíà êàòî ïàðàìåòúð íà ôèãó-
ðàòà, ñå ìåíè â ðàìêèòå íà äâà ïîðÿäúêà, à èíòåíçèòåòúò íà ïîëåòî ✞ âàðèðà ñ íàä ïåò ïîðÿäúêà.
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Ôèãóðà 8: Èçìåíåíèå íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó
êðàèùàòà ❘❡ íà ïîëèìåðíà âåðèãà, ñúñòîÿùà
ñå îò ◆ ìîíîìåðà, ñ èíòåíçèòåòà íà âúíøíî-
òî ïîëå ❇, ïðåäñòàâåíî â áåçðàçìåðíà ôîðìà
❇❧♠�✁❂✂✄❚ . Êàòî ïàðàìåòúð å óêàçàíà êîíòóð-
íàòà äúëæèíà ◆ .
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Ôèãóðà 9: Äàííèòå îò Ôèã. 8, ïðåäñòàâåíè ñïî-
ðåä ñêåéëèíãîâàòà ôîðìà, Óð. (46),(48). Ïðàâàòà
ëèíèÿ îòãîâàðÿ íà î÷àêâàíèÿòà çà ìåæäèííèòå
ñòîéíîñòè íà ïîëåòî ☎.
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Ôèãóðà 10: Èçìåíåíèå íà êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà
èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ✆❝✶ è ✆❝✷ ñ ïðîìÿ-
íà íà êîíòóðíàòà äúëæèíà ✝ íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà.
Çà ïúðâîòî êðèòè÷íî ïîëå, ✆❝✶, ðàçäåëÿùî ñëàáèòå

îò ìåæäèííèòå ðåæèìè íà ðàçïúâàíå íàêëîíúò íà
ïîëó÷åíàòà ïðàâà (ïóíêòèðàíà ëèíèÿ) å ✞✟✿✺✠, ñòîé-
íîñò áëèçêà äî î÷àêâàíàòà ✞✭✟✰✗✮ ✙ ✞✟✿✺✡. Âòîðèÿò
êðèòè÷åí ïðàã íà ïîëåòî, ✆❝✷, ìåæäó ìåæäèííèòå è
ñèëíèòå ðåæèìè íà ðàçïúâàíå ñúùî ñëåäâà ñòåïåí-
íà çàâèñèìîñò îò áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà
ñ íàêëîí ✞✟✿✵✠, â ñúãëàñèå ñ î÷àêâàíàòà ñòîéíîñò îò
✞✟.

Äîáðå ñå ðàçëè÷àâàò òðèòå îïèñàíè ðåæèìà.

Íà Ôèã. 9 ñå äåìîíñòðèðà êîëàïñúò íà âñè÷êè ☛☞ ✈s ✌ êðèâè äî åäíà îáîáùåíà êðèâà, êîãàòî
ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà áúäå èçìåðåíî â åäèíèöè ðàçìåð íà ñúîòâåòíèÿ áëîá ✘.
Òîçè ðàçìåð çàâèñè îò èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✌, êàêòî ïðåäñêàçâà ñêåéëèíãîâèÿò àíàëèç (Âæ. ðàçä.
, óðàâíåíèÿ (46), (48)). Çà ïðåñìÿòàíå ðàçìåðà íà áëîáà ✘ êàòî ôóíêöèÿ íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî
✌ å èçïîëçâàíî Óð. (48), êîåòî, ñòðîãî ïîãëåäíàòî, å â ñèëà ñàìî â ìåæäèííèÿ ðåæèì íà ïîëåòà.
Çà ïðåäñòàâÿíåòî íà ðåçóëòàòèòå íà Ôèã. 9, îáà÷å, òî å èçïîëçâàíî â öåëèÿ èíòåðâàë îò ïîëåòà.
Íà òîâà ñå äúëæè è ëåêîòî ðàçñåéâàíå ñïðÿìî îáîáùåíàòà êðèâà, êîåòî ñå íàáëþäàâà â êðàÿ íà
èíòåðâàëà. Íàêëîíúò é ñå ðàçëè÷àâà ìàëêî îò î÷àêâàíàòà ñòîéíîñò - åäèíèöà, êîåòî îçíà÷àâà, ÷å
ñèìóëèðàíèòå âåðèãè ñà âñå îùå êúñè çà äîáðà ïðåäñòàâèòåëíîñò íà àñèìïòîòè÷íîòî ïîâåäåíèå.
Âúïðåêè òîâà Ôèã. 9 ïîêàçâà àäåêâàòíîñòòà íà ñêåéëèíãîâèÿ ïîäõîä, îïèñàí â ().

Îò òåçè ñèìóëàöèè ìîãàò ñúùî òàêà äà ñå îïðåäåëÿò êðèòè÷íèòå ïîëåòà ✌✍✎ è ✌✍✏, ðàçäåëÿùè ðå-
æèìèòå íà ñëàáè, ìåæäèííè è ñèëíè ðàçïúâàíèÿ. Ñ íàðàñòâàíå íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ïîëèìåð-
íàòà âåðèãà ïðåòúðïÿâà ïîñòåïåííà êîíôîðìàöèîííà òðàíñôîðìàöèÿ îò íåïåðòóðáèðàíî êúëáî äî
èçïúíàò íèç. Çà âñÿêà èçñëåäâàíà äúëæèíà êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà ïîëåòî ñå îïðåäåëÿò êàòî ïðå-
ñå÷íàòà òî÷êà ìåæäó òàíãåíòàòà, âçåòà â èíôëåêñíàòà òî÷êà íà êðèâèòå☛☞✑✒✓✔✕✈s✖✌✒✓✔✕✑✚✛✜ (Ôèã.
8) è õîðèçîíòàëíèòå ëèíèè, ñúîòâåòñòâàùè íà ðåæèìèòå íà ñëàáè è ñèëíè ïîëåòà ñúîòâåòíî (Ôèã.
10). Èçìåðåíèòå íàêëîíè çà ïðàãîâåòå íà èíòåíçèòåòèòå íà ïîëåòî ✌✍✎ ✴ ✢✣✎✤✥✦ è ✌✍✏ ✴ ✢✣✎❀✧✦ ñà
â ñúãëàñèå ñ î÷àêâàíèòå ñòîéíîñòè: ★✩✪✫ ✬✯ è ★✪. Òîâà å â ðàìêèòå íà òî÷íîñòòà íà ãðàôè÷íîòî
îïðåäåëÿíå íà ñòîéíîñòèòå èì (âæ. ðàçä. ). Ñëàáèòå îòêëîíåíèÿ íà çàâèñèìîñòòà íà êðèòè÷íèòå

15



10
-1

10
0

10
1

10
2

10
3

10
4

NBlmax/kT

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0
l2 /l2 m

ax

N = 32
N = 64
N = 128
N = 256
N = 512
N = 1024

Ôèãóðà 11: Ïðîìÿíà íà êâàäðàòà íà ñðåäíàòà äúëæè-
íà íà âðúçêèòå ❧✷ ìåæäó ïîñëåäîâàòåëíî ñâúðçàíèòå
ìîíîìåðè â ïîëèìåðíàòà âåðèãà â çàâèñèìîñò îò ïúë-
íàòà áåçðàçìåðíà ñèëà, ❢ ❂ ◆❇❧♠�✁✂✄☎❚ çà ïîëèìåðè
ñ ðàçëè÷íè êîíòóðíè äúëæèíè ◆ .
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Ôèãóðà 12: Ñðåäíîòî óäúëæåíèå íà äúëæèíèòå íà
âðúçêèòå â çàâèñèìîñò îò îòäàëå÷åíîñòòà îò ôèêñè-
ðàíèÿ êðàé íà âåðèãàòà çà ðàçëè÷íè èíòåíçèòåòè íà
âúíøíîòî ïîëå.

ïîëåòà ✆❝✶ è ✆❝✝ îò êîíòóðíàòà äúëæèíà íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ✞ ÷àñòè÷íî ñå äúëæàò íà ïðîìÿ-
íàòà íà ñðåäíèòå äúëæèíè íà âðúçêèòå ìåæäó ïîñëåäîâàòåëíî ñâúðçàíèòå ìîíîìåðè ñ íàðàñòâàíå
íà ïîëåòî.

Äîïúëíèòåëíîòî ðàçòåãëÿíå íà âðúçêèòå ïî ñêåëåòà íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà íå å âçåòî ïîä âíèìà-
íèå â àíàëèòè÷íîòî ðàçãëåæäàíå [48] ✟ [50], [54]. Íàøåòî èçñëåäâàíå, îáà÷å, ïîêàçâà, ÷å òî íå áèâà
äà áúäå ïðåíåáðåãâàíî, òúé êàòî èìà ïðèíîñ â îáùîòî óäúëæåíèå íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà. Äåìîí-
ñòðèðàíèÿò íà Ôèã. 11 êîëàïñ íà êðèâèòå ✠✝ ✈s✡ ☛ , ☛ ☞ ✞✆✠✌✍✎✏✑✒✓ å äîïúëíèòåëíî äîêàçàòåëñòâî
çà óñòîé÷èâîñòòà íà ñèìóëàöèîííèòå ðåçóëòàòè.

Àêóìóëèðàíàòà äåôîðìàöèÿ íà âðúçêèòå ïîñòåïåííî ñïàäà îò ôèêñèðàíèÿ â ïðîñòðàíñòâîòî
êðàé íà âåðèãàòà êúì ñâîáîäíàòà îïàøêà, íà êîÿòî äåéñòâà ïî-ìàëêà ñèëà, êàêòî å ïîêàçàíî íà
Ôèã. 12.

Íà Ôèã. 13 ñà ïîêàçàíè ïðîôèëèòå íà ïëúòíîñòòà çà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ✞ ☞ ✔✕✖ ìîíîìåðà
ïðè ðàçëè÷íè ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ✆. Èçîëèíèèòå, ïîêàçàíè íà ôèãóðàòà,
ïðåäñòàâëÿâàò êîíñòàíòíà ÷àñòè÷êîâà ïëúòíîñò âúâ âåðèãà, ïîäëîæåíà íà äåéñòâèåòî íà âúíøíî
ïîëå ✆, äåéñòâàùî ïî ïîëîæèòåëíàòà ïîñîêà íà îñòà ①. Öåëèÿò èíòåðâàë îò ïëúòíîñòè å ðàçäåëåí
íà ✔✗ ñòîéíîñòè íà êîíòóðíèòå ëèíèè. Òå ñå âèæäàò íà ôèãóðàòà êàòî ðàçëè÷íè ïî ñòèë ëèíèè.
Âèæäà ñå, ÷å òåîðåòè÷íî ïðåäñêàçàíèòå [48] ✟ [50] ôîðìè íà ïàêåòà îò ëèíèè çà ðàçëè÷íèòå ðåæè-
ìè, "òðîìïåò� - çà ñëàáè ïîëåòà è "ñòúáëî è öâåòå�, çà ïî-ñèëíèòå - ñà áëèçêè äî ðåàëíèòå ïðîôèëè.
Íà ïúðâàòà ôèãóðà ïîëåòî ñ èíòåíçèòåò ✆ ☞ ✗✡✗✗✗✵✕ ❁ ✆❝✶ å îñòàâèëî âåðèãàòà ñ ✞ ☞ ✔✕✖ ìîíî-
ìåðà íåïåðòóðáèðàíà è èçîëèíèèòå ïðåäñòàâëÿâàò êîíöåíòðè÷íè îêðúæíîñòè, ñèìåòðè÷íè ñïðÿìî
òî÷êàòà íà îêà÷âàíå íà âåðèãàòà (①✘ ②✘ ③ ☞ ✗✘ ✗✘ ✗). Çà ïîëåòà ìàëêî íàä ✆❝✶, ✗✡✗✗✵✟✗✡✗✗✕ ✙ ✆❝✶, ôîð-
ìàòà íà ïëúòíîñòíèòå ïðîôèëè ïîñòåïåííî ñå èçäúëæàâà ñ íàðàñòâàíå íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî â
ïîñîêàòà íà äåéñòâèåòî ìó, äî ôîðìà, ìàêàð è ñëàáî, íàïîäîáÿâàùà òðîìïåò. Âúíøíèòå êîíòóðíè
ëèíèè (íàïð. çà ✆ ☞ ✗✡✗✗✕) ïîêàçâàò èçâåñòíà îòðèöàòåëíà èçïúêíàëîñò, êîÿòî, ìàêàð è äî èçâåñ-
òíà ñòåïåí èçêðèâåíà îò ìàùàáà (èçáðàí ñ îãëåä ïî-äîáðà âúçìîæíîñò çà âèçóàëíî ñðàâíåíèå ñúñ
ñëåäâàùèòå ðåæèìè), å ñúâìåñòèìà ñ ôóíêöèÿòà ✚✭①✮ ✴ ①✛✶, îïèñàíà â (). Çà ïî-ñèëíèòå ïîëåòà,
✗✡✗✵ ✟ ✗✡✗✔ ✜ ✆❝✝, ïëúòíîñòíèòå ïðîôèëè ñå èçïúâàò îùå ïîâå÷å è íàïîìíÿò ïî-ñêîðî áåéçáîëíà
áóõàëêà. Ïðè ✗✡✵ ✢ ✆❝✝ ïîëèìåðúò ñòàâà ñèëíî èçïúíàò í ñ ìàëêî "öâåò÷å"ïðè ñâîáîäíèÿ êðàé íà
âåðèãàòà. Ïðîôèëèòå íà ïëúòíîñòòà, ïîêàçàíè íà Ôèã. 13, ñà ìíîãî áëèçêè äî èçìåðåíèòå ïàêåòè
íà ôëóêòóàöèè â ïëúòíîñòòà [56] íà ôëóîðåñöåíòíî ìàðêèðàíà ÄÍÊ ìîëåêóëà, äúðïàíà çà åäèíèÿ
ñè êðàé ñ ïîñòîÿííà ñêîðîñò.

Äèíàìèêà íà Îïúâàíå è Ðåëàêñàöèÿ

Òóê ñå ðàçãëåæäà äèíàìèêàòà íà îïúâàíåòî è íà ðåëàêñàöèÿòà íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà, ïîñ-
ëåäâàùè âêëþ÷âàíåòî è èçêëþ÷âàíåòî íà ïîëåòî ✆. Çà î÷àêâàíå å âåðèãèòå â òîçè êîìïþòúðåí
åêñïåðèìåíò äà ïðåäñòàâÿò òèïè÷íàòà äèíàìèêà, õàðàêòåðíà çà Ðàóñîâèÿ ìîäåë.

Îò Ôèã. 14 ñå âèæäà, ÷å ðåëàêñàöèÿòà íà âåðèãà, ñúñòàâåíà îò ✞ ìîíîìåðà îò èçïúíàòî ñúñ-

16



Ôèãóðà 13: Êîíòóðíè ëèíèè íà åäíàêâè âåðîÿòíîñòè çà íàñåëâàíå çà âåðèãà ñ ◆ ❂ ✷�✁ ìîíîìåðà ïðè ïîëåòà
ñ ðàçëè÷åí èíòåíçèòåò ❇, äàäåí êàòî ïàðàìåòúð. Ïîëåòî ❇ å íàñî÷åíî ïî ïîëîæèòåëíàòà ïîñîêà íà îñòà ①.
Öåëèÿò èíòåðâàë îò èçìåíåíèÿ íà ïëúòíîñòèòå å ðàçäåëåí íà ✷✂ åêâèäèñòàíòíè íèâà è âñÿêî å îòáåëÿçàíî
ñ ðàçëè÷åí òèï ëèíèÿ.
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Ôèãóðà 14: Ñêåéëèíãîâ ïëîò íà ðåëàêñàöèÿòà îò
èçïúíàòî ñúñòîÿíèå êúì íàáóõíàòî êúëáî ïðè èç-
êëþ÷âàíå íà âúíøíîòî ïîëå. Âðåìåòî å èçìåðâà-
íî â åäèíèöè íà Ðàóñîâîòî âðåìå íà ðåëàêñàöèÿ,
✜ ✴ ◆

✷✗✰�, ❘✵❡ å ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà
íåïåðòóðáèðàíîòî ñúñòîÿíèå, à ❘t❂✵❡ - ðàâíîâåñíàòà
ðàçïåðåíîñò çà äàäåíîòî ïîëå â íà÷àëîòî íà ïðîöå-
ñà, ïðåäè ïîëåòî äà áúäå èçêëþ÷åíî.

Ôèãóðà 15: Ñêåéëèíãîâ ïëîò íà îáåçðàçìåðåíîòî
óäúëæåíèå íà âåðèãàòà ✭✁✂ ✄ ✁

☎
✂✮✆✭✁✂✭✝ ✞ ✶✮ ✄ ✁

☎
✂✮

êàòî ôóíêöèÿ íà ðåäóöèðàíîòî âðåìå ✝✆⑦✝ ✞ ✝✟✆✠ ïðè
ðåëàêñàöèÿ íà íàáóõíàòîòî êúëáî êúì èçïúíàòà êîí-
ôîðìàöèÿ ñëåä âêëþ÷âàíå íà âúíøíîòî ïîëå çà âå-
ðèãè ñ íÿêîëêî ðàçëè÷íè êîíòóðíè äúëæèíè è ñåðèÿ
èíòåíçèòåòè íà ïîëåòî ✟.
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òîÿíèå êúì êîíôîðìàöèÿ íà íàáóõíàòî êúëáî, ñëåä èçêëþ÷âàíå íà âúíøíîòî ïîëå ❇, ñêàëèðà ñ
ðåëàêñàöèîííî âðåìå ✡☛ ☞ ✌✍✎✏✑. Íà÷åðòàíè ñïðÿìî ðåíîðìèðàíîòî ñ ✡☛ âðåìå, ✒✓✡☛, äàííèòå çà
âåðèãè ñ ðàçëè÷íà êîíòóðíà äúëæèíà ✌ ñå ñëèâàò â åäíà îáîáùåíà êðèâà. Êúì êðàÿ íà ðåëàêñàöèÿ-
òà ñå íàáëþäàâà çàñèëâàíå íà ôëóêòóàöèèòå â ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà íåïåðòóðáèðàíàòà
âåðèãà.

Ðàçãúâàíåòî íà âåðèãàòà ñëåä âêëþ÷âàíå íà ïîëåòî ñúùî ìîæå äà áúäå ïðåäñòàâåíî êàòî åä-
íà åäèíñòâåíà êðèâà çà ðàçëè÷íèòå êîíòóðíè äúëæèíè ✌ è ïîëåòà ❇. Çà ïúëíîòî èçòåãëÿíå íà
âåðèãàòà îò íàáóõíàòî êúëáî äî èçïúíàò íèç å íóæíî ñâîáîäíèÿò é êðàé äà èçìèíå ðàçñòîÿíèå,
ïðîïîðöèîíàëíî íà êîíòóðíàòà é äúëæèíà ✌ ñúñ ñêîðîñò ïðîïîðöèîíàëíà íà ïîëåòî ❇, [59], èëè
òîâà âðåìåòî ñëåäâà äà áúäå èçìåðâàíî â åäèíèöè ✔✒ ☞ ✌✓❇ (Ôèã. 15)

Çàêëþ÷åíèå
Ïðîâåäåíèòå îò íàñ îáøèðíè ñèìóëàöèè íà ïîâåäåíèåòî íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ôèêñèðàí â ïðîñ-

òðàíñòâîòî êðàåí ìîíîìåð â ïðèñúñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå ïîêàçàõà [51], ÷å íàáëþäåíèÿòà
â ãîëÿìà ñòåïåí ïîòâúðæäàâàò òåîðåòè÷íèòå ïðåäñêàçàíèÿ. Âàðèðàéêè êîíòóðíàòà äúëæèíà íà
âåðèãàòà ✌ ñ äâà, à èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå - ñ ïåò ïîðÿäúêà áåøå ïîòâúðäåíî, ÷å êîíôîð-
ìàöèîííèòå ñâîéñòâà äîáðå ñå îïèñâàò â ðàìêèòå íà ïðåäñòàâàòà çà áëîáîâåòå.

� Óñòàíîâåíî áåøå, ÷å óäúëæåíèåòî íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ñ óâåëè÷àâàíå íà èíòåíçèòåòà íà
âúíøíîòî ïîëå ìèíàâà ïðåç òðè ðåæèìà íà ñëàáî, ìåæäèííî è ñèëíî ðàçïúâàíå. Íàìåðåíî
áåøå, ÷å êðèòè÷íèòå ïîëåòà, â ðàìêèòå íà ãðåøêàòà, ñêàëèðàò êàòî ❇❝✑ ☞ ✌✕✑✕✎ è ❇❝✍ ☞ ✌✕✑,
â ñúãëàñèå ñ î÷àêâàíèÿòà.

� Ïëúòíîñòíèòå ïðîôèëè íà óäúëæåíèÿ ïîëèìåð ñå ñìåíÿò îò åëèïñîèäè êúì òðîìïåòîîáðàçíè
è "ñòúáëî ñ öâåò÷å� ôîðìè ñ íàðàñòâàíå íà ñèëàòà íà ðàçïúâàùîòî ãè ïîëå.
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� Ðåëàêñàöèÿòà îò ðàçïúíàòà êîíôîðìàöèÿ êúì íàáóõíàòî êúëáî, ñëåä êàòî ñå èçêëþ÷è ïîëåòî,
ñëåäâà òèïè÷íîòî ïîâåäåíèå íà Ðàóñîâà âåðèãà ñ èçêëþ÷åí îáåì, ñ ðåëàêñàöèîííî âðåìå ✜❘ ✴

◆
✷✗✰�.

Ïðîâèðàíå íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ àêòèâíî êðàéíî çâåíî ïðåç ïîðüîçíà ñðåäà

Ôèãóðà 16: Êîíôîðìàöèÿ íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ êîíòóðíà äúëæèíà ✁ ❂ ✶✂✄, òåãëåíà çà êðàåí ìîíîìåð
â ïîðüîçíà ñðåäà, ñúñòàâåíà îò ÷àñòèöè ñ èäåíòè÷åí íà ìîíîìåðèòå ðàçìåð è êîíöåíòðàöèÿ ❈ ❂ ✵✿✻☎, ïîä
äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå ñ èíòåíçèòåò ❇ ❂ ✂✿✶✶❦✆❚

Ñêîêúò â ðàçðàáîòâàíåòî íà ôèçè÷íè ìåòîäè è êîíöåïöèè, ïðåäñòàâëÿâàùè èíòåðåñ çà áèî-
ëîãèÿòà, ìåäèöèíàòà, åêîëîãèÿòà, èêîíîìèêàòà è äîðè çà ìîäåëè çà èçñëåäâàíå íà ïîâåäåí÷åñêè
õàðàêòåðèñòèêè íà ãîëåìè ãðóïè îò õîðà, å åäíà îò êëþ÷îâèòå òåíäåíöèè â ñòàòèñòè÷åñêàòà íàóêà
ïðåç ïîñëåäíèòå ãîäèíè. Ïîâåäåíèåòî íà äúëãè ãúâêàâè ìîëåêóëè êàòî ÄÍÊ, ÐÍÊ, äåíàòóðèðàíè
ïðîòåèíè, ïîëèçàõàðèäè è ñèíòåòè÷íè ïîëèåëåêòðîëèòè â íåïîäðåäåíà ñðåäà, îáèêíîâåíî ïîä äåéñ-
òâèåòî íà âúíøíè ïîëåòà, ñà îñíîâà íà ìíîãî ïðèëîæåíèÿ [63] è ñëåäîâàòåëíî ïðèíöèïåí îáåêò íà
íàó÷íè èçñëåäâàíèÿ.

Åëåêòðîôîðåçàòà å ñðåä íàé-óïîòðåáÿâàíèòå òåõíèêè çà ðàçäåëÿíå íà ìàêðîìîëåêóëè ñïîðåä
ðàçìåðà èì [63] ✝ [71]. Ïî âðåìå íà åëåêòðîôîðåçà / åëåêòðîîñìîçà çàðåäåíè âåðèãè, êàòî íàïð.
íóêëåèíîâà êèñåëèíà èëè ñèíòåòè÷íè ïîëèåëåêòðîëèòè, ñà äâèæåíè ïðåç íåïîäðåäåíà ñðåäà ïîä
äåéñòâèå íà âúíøíî åëåêòðîñòàòè÷íî ïîëå. 'Ïðåïÿòñòâèÿòà' â ñðåäàòà îáèêíîâåíî ñà ôèáðè îò ãåë-
àãàðîçà, ïîëèàêðèëàìèä è äð. Çà ñðåäà ñå èçïîëçâàò ñå ñúùî ëèòîãðàôè÷íî åöâàíè îáëàñòè îò
ñèëèêîí [72, 57]. Â ãàçîâàòà õðîìàòîãðàôèÿ äâèæåùàòà ñèëà å ãàçîâèÿò ïîòîê è å ïðè÷èíà çà ìèã-
ðàöèÿòà íà ìàêðîìîëåêóëèòå ïðåç 'ñèòîòî' - ïîðüîçíàòà ñðåäà - è ñåïàðàöèÿòà ïî ìàñè. Âúïðåêè
ãîëåìèÿ èíòåðåñ êúì òåçè ïðîáëåìè è ìíîãîáðîéíèòå êàêòî òåîðåòè÷íè [73] ✝ [79] , òàêà è ñèìóëà-
öèîííè [80] ✝ [84] èçñëåäâàíèÿ, íå å äîñòèãíàòî ïúëíî ðàçáèðàíå íà ñëîæíîòî ïîâåäåíèå íà ìàêðî-
ìîëåêóëèòå ïðè òåçè åêñïåðèìåíòè. Åäíà îò îñíîâíèòå öåëè íà òåçè èçñëåäâàíèÿ å óñòàíîâÿâàíå íà
âúçäåéñòâèåòî íà çàîáèêàëÿùàòà ìàêðîìîëåêóëèòå ñðåäà (ïðåïÿòñòâèÿ) âúðõó êîíôîðìàöèîííèòå
ñâîéñòâà è ñïåöèôè÷íàòà äèíàìèêà íà âëà÷åíèòå îò ïîòîêà ïîëèìåðíè ìîëåêóëè [54].

Â ðàáîòàòà [85] ñå èçïîëçâà Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèÿ çà èçñëåäâàíå íà ñòðóêòóðàòà è ìîáèëíîñòòà
íà ïîëèåëåêòðîëèò, ïðåìèíàâàù ïðåç ïîðüîçíà ñðåäà ïîä äåéñòâèå íà âúíøíî ïîëå. Óñòàíîâåí å
õàðàêòåðèñòè÷åí ìàêñèìóì íà äðåéôîâàòà ñêîðîñò ïî îòíîøåíèå íà íàðàñòâàíå íà âúíøíîòî ïîëå,
èíäèêèðàù îíñåòà íà ïðîöåñà íà 'çàäðúñòâàíå'. Êðèòè÷íàòà ñòîéíîñò íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî,
ïðè êîéòî ñêîðîñòòà ìèíàâà ïðåç ìàêñèìóì ñëàáî çàâèñè îò ïëúòíîñòòà íà íåïîäðåäåíàòà ñðåäà.
Òîâà ïîâåäåíèå ñå èíòåðïðåòèðà êàòî êîíôèãóðàöèÿ òèï 'ôèáà', ïðè êîÿòî ïîëèìåðíàòà âåðèãà ñå
îêàçâà èìîáèëèçèðàíà çà íÿêàêúâ ïåðèîä îò âðåìå - âðåìå íà çàõâàò, êîåòî ðàñòå åêñïîíåíöèàëíî
ñ íàðàñòâàíå èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî.

Åäèí ïî-ñïåöèàëåí òèï ïîëèåëåêòðîëèòè, êîèòî ìîãàò äà áúäàò ôîðìàëíî ðàçãëåæäàíè êàòî
êîíêðåòåí ñëó÷àé íà áëîê ïîëèåëåêòðîëèòè, å ñëó÷àÿò íà ìàêðîìîëåêóëè ñ ìàðêèðàí êðàé, ïðè
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êîèòî ÷àñò îò ìàêðîìîëåêóëàòà å åäíîèìåííî çàðåäåíà, äîêàòî îñòàíàëàòà å íåóòðàëíà. Íàé-÷åñòî
òîâà ñà ðàçëè÷íè telehelic blick éîíîìåðè.

Ïðåäñòàâåíîòî â òàçè ãëàâà íàøå èçñëåäâàíå [86] èçó÷àâà êîíôèãóðàöèîííèòå ñâîéñòâà, êàêòî
è äèíàìèêàòà íà ïîäîáíà ïîëèìåðíà âåðèãà ñúñ çàðåäåíî êðàéíî çâåíî, îòíàñÿùa ñå êúì êëàñ ✧❝✧

ñïîðåä [87], ïîäëîæåía íà äåéñòâèåòî íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå â ïîðüîçíà ñðåäà [87] ❞�✁ [89].
Ñòðóêòóðíèòå ñâîéñòâà íà òàêèâà òåëåõåëè÷íè éîíîìåðè â îáåìà ñà áèëè èçñëåäâàíè ïðåäõîæäàùî
îò Âó è Ñëàòåð [87] ñ èçïîëçâàíåòî íà ðåïòàöèîíåí ìîäåë. Îïèò äà ñå ðàçáåðå âëèÿíèåòî íà ïî-
ðüîçíàòà ñðåäà å íàïðàâåí îò Ñòåïàíîâ è Øóëö [89], êúäåòî å íàïðàâåíî àíàëèòè÷íî èçñëåäâàíå íà
ñëó÷àÿ íà åëåêòðîôîðåçà íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ìàðêèðàí êðàé êàòî ñà ïðåíåáðåãíàòè òåðìè÷íèòå
åôåêòè. Ðåçóëòàòè, îòíàñÿùè ñå äî êîíôîðìàöèîííèòå ñâîéñòâà íà ïîëèìåðèòå è òåõíèòå ñêîðîñòè
ñà ïîëó÷åíè â ïúðâî ïðèáëèæåíèå â ðàìêèòå íà ïåðêóëàöèîííàòà òåîðèÿ.

Íèå ïðîâåäîõìå îáøèðåí Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèîíåí åêñïåðèìåíò [86], â êîéòî ñå èçñëåäâàò êàê-
òî ñòàòè÷íèòå êîíôîðìàöèîííè ñâîéñòâà, òàêà è äèíàìèêàòà íà òåëåõåëè÷íèÿ éîíîìåð, òå÷àù ïîä
äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå â ïîðüîçíà ñðåäà ñ ðàçëè÷íà êîíöåíòðàöèÿ íà ïðåïÿòñòâèÿòà.

Ñèìóëàöèîíåí Ìîäåë
Èçñëåäâàõìå òðèìåðíèÿ íåðåøåòú÷åí ìîäåë íà ñêà÷åíè çâåíà - ìîäåë íà �ëàñòè÷íà îãúðëèöà�

(bead spring), íà ïîëèìåðíà âåðèæêà, îïèñàí â Ãë. () è èçïîëçâàí [39, 40], [60] ☎ [62]. Âåðèãèòå,
ñúñòîÿùè ñå îò ◆ ìîíîìåðíè çâåíà âñÿêà, ñà ïîñòàâåíè â çàìðàçåíà ñðåäà, ñúñòàâåíà îò âåðèãè ñúñ
ñúùàòà êîíòóðíà äúëæèíà êàòî èçñëåäâàíèÿ ïîëèìåð, ñ îáùà ÷àñòè÷êîâà êîíöåíòðàöèÿ íà ïðåïÿò-
ñòâèÿòà ❈. Âúðõó åäèíèÿ êðàé íà âåðèãàòà, íàðè÷àí 'ãëàâà', äåéñòâà âúíøíà ñèëà ❇ ❂ ✏✁, êúäåòî
✏ å êîåôèöèåíòúò íà òðèåíå, à ✁ - äðèôòîâàòà ñêîðîñò. Ïîëåòî å îðèåíòèðàíî ïî ïîëîæèòåëíàòà
ïîñîêà íà îñòà ①. Ñâúðçàíèòå ìîíîìåðè ñè âçàèìîäåéñòâàò ñ FENE ïîòåíöèàë, îïèñàí â Ãë. , (Óð.
37), ñ ïàðàìåòðè ❧✵ ❂ ✂✿✼ - äúëæèíàòà íà âðúçêàòà íà ñâîáîäíà, íåïåðòóðáèðàíà âåðèãà, ❧♠✄✆ ❂ ✶,
❧♠✝✞ ❂ ✂✿✹ è ❘ ✑ ❧♠✄✆ ✟ ❧✵ ❂ ✂✿✸. Ìàêñèìàëíàòà äúëæèíà íà âðúçêàòà ❧♠✄✆ ❂ ✶ å è åäèíèöàòà çà
äúëæèíà â òîâà èçñëåäâàíå. Åëàñòè÷íàòà êîíñòàíòà å èçáðàíà ❦ ❂ ✹✂, ❦✠✷ ❂ ✷✂, à òåìïåðàòóðà-
òà å ❚ ❂ ✶✿✂✠❦✡ , ïîääúðæàùà ðåæèì íà äîáúð ðàçòâîðèòåë, íàä Òåòà òåìïåðàòóðàòà çà ìîäåëà,
❚✒ ✙ ✂✿✻✷✠❦✡ [39]. Îòíîâî åäèíèöàòà çà åíåðãèÿ å ❦✡❚ ❂ ✶✿✂. Ìîðçîâèÿò ïîòåíöèàë (Óð. 38), îïèñ-
âàù íåñâúðçâàùèòå âçàèìîäåéñòâèÿ, èìà çà ïàðàìåòðè r♠✝✞ ❂ ✂✿✽, ☛▼ ❂ ✶ è ☞ ❂ ✷✹. Ïàðàìåòðèòå,
èçáðàíè çà òåçè ïîòåíöèàëè, îñèãóðÿâàò íåñàìîïðåñè÷àíåòî íà âåðèãàòà ïî âðåìå íà äâèæåíèåòî é.

Ïîðüîçíàòà ñðåäà ñå ñúñòîè îò ñôåðè ñúñ ñúùèòå ðàçìåðè (ñúùèòå FENE è Ìîðçîâè ðàäèóñè),
êàêòî è ïîëèìåðíèòå çâåíà. Êîíöåíòðàöèÿòà ❈ íà ïðåïÿòñòâèÿòà â ñèìóëàöèèòå âàðèðà ìåæäó
❈ ❂ ✂ è ❈ ❂ ✂✿✼✌. Â ïåðèîäè÷íà êóòèÿ ñ îáåì ✻✹✍ òîâà îçíà÷àâà ìåæäó ✂ è ✶✎✻✻✂✽ íà áðîé ÷àñòèöè
â ìåäèàòà. Êîíöåíòðàöèÿòà å áåçðàçìåðíà è ïðåäñòàâëÿâà îòíîøåíèåòî ìåæäó îáåìà íà ÷àñòèöèòå
(îáåìúò íà âñÿêà ñå ïðèåìà çà ðàâåí íà ✶) è îáåìà íà ñèìóëèðàíàòà êóòèÿ, ✻✹✍. Â ðàìêèòå íà åäíà
ñèìóëàöèÿ ñðåäàòà å çàìðàçåíà è íåïîäâèæíà. Ïðè âñÿêî ïóñêàíå íà ïðîãðàìàòà, îáà÷å, ñå ãåíåðèðà
íîâà ñëó÷àéíà êîíôèãóðàöèÿ íà íåïîäðåäåíàòà ñðåäà è ðåçóëòàòèòå ñå óñðåäíÿâàò, êîåòî îñèãóðÿâà
íåçàâèñèìîñòòà èì îò êîíêðåòíàòà ðåàëèçàöèÿ íà ìåäèàòà è åâåíòóàëíîòî ñëó÷àéíî îáðàçóâàíå íà
êîíêðåòíè òóíåëè èëè ïåùåðè â íåÿ.

Çà âåðîÿòíîñòòà çà ïðèåìàíå íà îïèò çà ïðåìåñòâàíå íà ñëó÷àéíî èçáðàíà ÷àñòèöà â ñëó÷àéíî
èçáðàíà ïîñîêà è òóê ñå èçïîëçâà Ìåòðîïîëèñîâèÿò àëãîðèòúì (Âæ. ðàçä. , Óð. 23). Çà 'çàðåäåíàòà'
ãëàâà òàçè âåðîÿòíîñò èìà âèäà:

P ❂

✭

❡✓✔

✕
❊♥✖✗✘❊♦✚✛✘✡✜✢

✣✤✥

✦

❀ ★✩✪✫ ✟ ❇✬① ❃ ★✮✯✰

✶ ❀ ✱✲✳✴r✇�✐✴
(50)

à çà îñòàíàëàòà ÷àñò îò âåðèãàòà:

P ❂

✭

❡✓✔

✕
❊♥✖✗✘❊♦✚✛

✣✤✥

✦

❀ ★✩✪✫ ❃ ★✮✯✰

✶ ❀ ✱✲✳✴r✇�✐✴
(51)

Òóê ★✩✪✫ è ★✮✯✰ ñà ñúîòâåòíî åíåðãèèòå íà íîâàòà è ñòàðàòà êîíôèãóðàöèÿ, à ❇✬① ïðåäñòàâëÿâà
ðàáîòàòà, èçâúðøâàíà îò âúíøíîòî ïîëå ïðè ïðåìåñòâàíåòî íà ãëàâàòà íà ðàçñòîÿíèå ✬① ïî îñòà
íà ïîëåòî (â ñèìóëàöèèòå ñå èçïîëçâà ✟✂✿✌ ✺ ✬①❀✬②❀✬③ ✺ ✂✿✌). Çà ñëàáè äî ñðåäíè ïîëåòà, P ✾

❇✬①✠❦✡❚ . Íàä îïðåäåëåí èíòåíçèòåò íà ïîëåòî, ❇❁, ïî÷òè âñè÷êè îïèòè çà ïðåìåñòâàíå â ïîñîêà,
îáðàòíà íà ïîñîêàòà íà äåéñòâèå íà ïîëåòî, ùå áúäàò îòõâúðëÿíè. Çà ★✩✪✫ ✙ ★✮✯✰ è ✬① ❂ ✂✿✌ çà
âåðîÿòíîñòòà çà ïðèåìàíå íà îïèò çà ïðåìåñòâàíå ñå ïîëó÷àâà P ❄ ✂✿✂✶ ïðè ïîëåòà ❇❁ ❂ ✶✂. Ñ äðóãè
äóìè, çà î÷àêâàíå å, ÷å äðèôòîâàòà ñêîðîñò íà ïîëèìåðà ùå äîñòèãíå íàñèùàíå (ò.å. íÿìà äà ñå
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óâåëè÷àâà ïðè ïî- íàòàòúøíî óâåëè÷àâàíå ñèëàòà íà èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ❇) ïðè ìíîãî
ñèëíè ïîëåòà äîðè â îòñúñòâèå íà ïðåïÿòñòâèÿ - åôåêò, êîéòî ñëåäâà äà ñå âçåìå ïîä âíèìàíèå ïðè
àíàëèçà íà ñèìóëàöèîííèòå ðåçóëòàòè.

Ïðè âñå, ÷å ñå èçñëåäâà ïîâåäåíèåòî íà åäèíñòâåíà âåðèãà, çà ïîäîáðÿâàíå íà ñòàòèñòèêàòà ñå
ñèìóëèðàò åäíîâðåìåííî íÿêîëêî âåðèãè (✽ èëè ✶�), êîèòî îáà÷å íå âçàèìîäåéñòâàò ïîìåæäó ñè.

Âðåìåòî å óñëîâíî è ñå èçìåðâà â Ìîíòå Êàðëî ñòúïêè (MCS), êàòî ✶▼❈❙ å âðåìåòî, íåîáõîäèìî
äà ñå íàïðàâÿò òîëêîâà íà áðîé îïèòà çà ïðèäâèæâàíå â ñëó÷àéíî íàïðàâëåíèå, êîëêîòî ïîäâèæíè
÷àñòèöè (ò.å. ïîëèìåðíè ÷àñòèöè, íå è òàêèâà íà çàìðàçåíà ñðåäà) èìà â ñèñòåìàòà.

Â ñèìóëàöèèòå ñå èçìåðâàò ñëåäíèòå õàðàêòåðèñòèêè: Èíåð÷íèÿò ðàäèóñ, ❘✷❣; Ðàçñòîÿíèåòî ìåæ-
äó êðàèùàòà, ❘✷❡; Äúëæèíàòà íà âðúçêèòå, ❧

✷; íàäëúæíèòå èì (ïî ïîñîêà íà äåéñòâèå íà ïîëåòî) è
íàïðå÷íè (â ðàâíèíà, ïåðïåíäèêóëÿðíà íà ïîëåòî) êîìïîíåíòè è âðåìåâèòå èì çàâèñèìîñòè. Îñâåí
òåçè õàðàêòåðèñòèêè ñå èçìåðâàò è íÿêîëêî òèïà ïðåìåñòâàíèÿ: Ñðåäíî ïðåìåñòâàíå íà 'ãëàâàòà';
Ñðåäíî ïðåìåñòâàíå íà ñðåäåí ìîíîìåð íà âåðèãàòà; Ñðåäíî ïðåìåñòâàíå íà öåíòúðà íà òåæåñòòà
íà âåðèãàòà. Òåçè èçìåðâàíèÿ ñå èçâúðøâàò ñïðÿìî íÿêîëêî òèïà êîîðäèíàòíè ñèñòåìè: 'ëàáîðà-
òîðíàòà' êîîðäèíàòíà ñèñòåìà, êîîðäèíàòíà ñèñòåìà, öåíòðèðàíà â öåíòúðà íà ìàñèòå íà äàäåíàòà
âåðèãà è êîîðäèíàòíà ñèñòåìà, çàïî÷âàùà â îáùèÿ öåíòúð íà ìàñèòå íà âñè÷êè ïðèñúñòâàùè â
ñèñòåìàòà ïîäâèæíè âåðèãè. Ïðåìåñòâàíåòî íà ïîñëåäíèÿ äàâà ñðåäíàòà ñêîðîñò íà âñè÷êè âåðèãè,
êîÿòî çà äúëãè ñèìóëàöèîííè âðåìåíà å ðàâíà íà ñðåäíàòà ñêîðîñò íà âåðèãà, èç÷èñëåíà îò ïðåìåñ-
òâàíåòî íà ñîáñòâåíèÿ é öåíòúð íà ìàñèòå. Ðàçëèêàòà ìåæäó äâåòå ñêîðîñòè ñëóæè çà êîíòðîëåí
ïàðàìåòúð çà ñòàòèñòèêàòà íà èçìåðâàíèÿòà.

Ïî âðåìå íà ïúðâèÿ 'run' (îêîëî ✽ ♠✁❧✿ ▼❈❙) íå ñå èçâúðøâàò íèêàêâè èçìåðâàíèÿ, äîêàòî
ñòîéíîñòèòå íà èçìåðâàíèòå õàðàêòåðèñòèêè äîñòèãíàò ñòàöèîíàðíèòå ñè ñòîéíîñòè çà äàäåíîòî
ïîëå - äî äîñòèãàíå íà ðàâíîâåñèå â ñèñòåìàòà. Îáè÷àéíî ñòàòèñòèêàòà å ïðàâåíà îò ✶☎✶� ♠✁❧✿ ▼❈❙

çà âåðèãè, ñúñòàâåíè îò ✽☎ ✶✂✽ íà áðîé çâåíà, óñðåäíåíè ïî ✂☎ ✹ r✉✄✆ çà ✽ (çà êúñèòå âåðèãè), èëè
✶� (çà äúëãèòå âåðèãè) íà áðîé íåçàâèñèìè ìîëåêóëè â ñèñòåìàòà.

Ñèìóëàöèîííè Ðåçóëòàòè
Êîíôîðìàöèîííè Ñâîéñòâà íà Ñòàòè÷íîòî Ñúñòîÿíèå

Íà Ôèã. 17 ñà ïîêàçàíè ñíèìêè íà òèïè÷íè êîíôèãóðàöèè íà ïðîòè÷àùàòà ïîëèìåðíà âåðèãà.
Êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà ❈ ❂ ✵✿�✻ â òîçè ñëó÷àé å âèñîêà è îñâåí óäúëæåíè ìàêðîìî-
ëåêóëè ïî ïîñîêà íà ïîëåòî ñå çàáåëÿçâàò è êîíôèãóðàöèè íà âåðèãè, çàäðúñòåíè â ñðåäàòà, ïðè
êîèòî âîäåùèÿò ìîíîìåð å çàñåäíàë â òÿñíà êóõèíà â ïîðüîçíàòà ñðåäà.

Òåãëåíàòà çà åäèíèÿ ñè êðàé ïîëèìåðíà âåðèãà å ïîäëîæåíà íà ðàçïúâàíå è äåôîðìàöèÿ. Óäúë-
æåíèåòî íà âåðèãèòå ïîä äåéñòâèå íà ïîëåòî ❇ ìîæå äà ñå èëþñòðèðà îò îòíîøåíèåòî íà ñðåäíîòî
ðàçñòîÿíèå ìåæäó êðàèùàòà é, ❁ ❘✷❡ ❃ è èíåð÷íèÿ é ðàäèóñ, ❁ ❘✷❣ ❃. Òåîðåòè÷íàòà ñòîéíîñò íà
❁ ❘✷❡✝❘

✷
❣ ❃ å � çà Ãàóñîâî êúëáî (íåïåðòóðáèðàíî ñúñòîÿíèå) è ✶✂ çà èçïúíàò ëèíååí íèç.

Íà Ôèã. 18 å íàíåñåíî îòíîøåíèåòî ❁ ❘✷❡✝❘
✷
❣ ❃ êàòî ôóíêöèÿ íà èíòåíçèòåòà íà äåéñòâàùîòî

ïîëå ❇ çà ðàçëè÷íè êîíöåíòðàöèè íà ñðåäàòà ❈ â ëîã-ëèíåéíè êîîðäèíàòè. Êîíòóðíàòà äúëæèíà
íà âåðèãèòå ◆ âàðèðà îò ✽ (êðèâà ✶) äî ✶✂✽ (êðèâà ✻) ìîíîìåðíè åäèíèöè âúâ âåðèãà. Âèæäà ñå, ÷å
ñ íàðàñòâàíå íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ❇ âåðèãèòå ñòàâàò âñå ïî-èçïúíàòè. Óäúëæåíèåòî íàðàñòâà
ñ óâåëè÷àâàíå íà êîíòóðíàòà äúëæèíà ◆ .

Ïîñëåäíîòî ñå âèæäà ïî-äîáðå íà Ôèã. 19, êúäåòî îòíîøåíèåòî ❁ ❘✷❡✝❘
✷
❣ ❃ å ïîêàçàíî êàòî

ôóíêöèÿ îò áðîÿ íà ìîíîìåðèòå ◆ âúâ âåðèãàòà â ïðàçåí êîíòåéíåð, áåç ïðåïÿòñòâèÿ (❈ ❂ ✵✿✵) çà
ðàçëè÷íè ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ❇. Çà ❇ ❂ ✵✿✵ è ❈ ❂ ✵✿✵ âåðèãàòà å íåïåðòóðáèðàíà.
Îòíîøåíèåòî ❁ ❘✷❡✝❘

✷
❣ ❃ å ìàëêî íàä � â ðåçóëòàò íà åôåêòà îò èçêëþ÷åíèÿ îáåì è íå çàâèñè îò

êîíòóðíàòà äúëæèíà. Äîðè çà ïîëåòà ñ ìíîãî âèñîê èíòåíçèòåò, ❇ ❂ ✂✵✿✵❦✞❚✝❧✟✠✡, ñòîéíîñòòà íà
❁ ❘✷❡✝❘

✷
❣ ❃ å ïîä ✶✂ è âåðèãèòå íå ñà íàïúëíî èçïúíàòè.

Ïðèñúñòâèåòî íà ïðåïÿòñòâèÿ çà ñëàáèòå ïîëåòà, ❇ ✔ ✹, äîïúëíèòåëíî èçïúâà âåðèãàòà, äîêàòî
çà ❇ ✕ ✻ ñå íàáëþäàâà îáðàòíèÿ åôåêò è óäúëæåíèåòî íàìàëÿâà. Êîãàòî ïëúòíîñòòà íà ñðåäàòà
å âèñîêà, (❈ ❂ ✵✿�✻ ☎ ✵✿✼✻), îòíîøåíèåòî ❤❘✷❡✐✝❤❘

✷
❣✐ äîñòèãà äî ìàêñèìóì ïðè íÿêàêâà êðèòè÷íà

ñòîéíîñò íà ïîëåòî ❇, ❇❝. Òàçè ñòîéíîñò íàìàëÿâà ñ íàðàñòâàíå íà êîíòóðíàòà äúëæèíà ◆ . Òîçè
ìàêñèìóì - è íàìàëÿâàíåòî íà èçäúëæåíèåòî íà âåðèãàòà (îòíîøåíèåòî ❤❘✷❡✐✝❤❘

✷
❣✐) ñ íàðàñòâàíå

íà ïîëåòî ïðè âèñîêè êîíöåíòðàöèè íà ñðåäàòà ❈ ñëåä íåãî - ñå äúëæè íà çàäðúñòâàíå íà âîäåùèòå
ãëàâè íà âåðèãèòå. Ñèëíîòî ïîëå íå ïîçâîëÿâà îñâîáîæäàâàíåòî èì ïîñðåäñòâîì ñêîê â ïîñîêà,
îáðàòíà íà äåéñòâèåòî ìó. Îñòàíàëàòà ÷àñò îò âåðèãàòà, êîÿòî íå å ïîäëîæåíà íà äåéñòâèåòî íà
ïîëåòî, èìà âúçìîæíîñò äà çàåìå ñâîáîäíîòî îò ïðåïÿòñòâèÿ ïðîñòðàíñòâî, èçïðåâàðâàéêè ãëàâàòà,
êîåòî âîäè äî íàìàëÿâàíå íà óäúëæåíèåòî. Åôåêòèòå íà çàäðúñòâàíå ïðè òåçè òåëåõåëè÷íè ïîëè-
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Ôèãóðà 17: ×åòèðè ìîìåíòíè �ñíèìêè� íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñúñ çàðåäåíî êðàéíî çâåíî è êîíòóðíà äúëæèíà
◆ ❂ ✶�✁, â ïîðüîçíà ñðåäà ñ ÷àñòè÷êîâà êîíöåíòðàöèÿ ❈ ❂ ✵✿✻✂ ïîä äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå ñ
èíòåíçèòåò ❇ ❂ �✿✵ (ïîñîêàòà íà äåéñòâèå íà ïîëåòî å îòáåëÿçàíà ñúñ ñòðåëêà îòãîðå). Çà ïî-äîáðà âèäèìîñò
å îñòàâåí ñàìî åäèí ñëîé îò ïðåïÿòñòâèÿòà çàä âåðèãàòà. Ïîñëåäíàòà 'ñíèìêà' ïîêàçâà òèïè÷åí ñëó÷àé íà
çàäðúñòâàíå, êîãàòî âîäåùàòà çàðåäåíà ãëàâà íà âåðèãàòà å çàñåäíàëà â êóõèíà ìåæäó ïðåïÿòñòâèÿòà.
Ïúðâèòå òðè ñíèìêè ïîêàçâàò êîíôîðìàöèè íà âåðèãè, ïðîòè÷àùè áåç çàäðúñòâàíå.

Ôèãóðà 18: Èçìåíåíèå íà ❤❘
✷
❡✐✄❤❘

✷
❣✐ ñ èíòåíçèòåòà

íà ïîëåòî ❇ çà ðàçëè÷íè êîíöåíòðàöèè íà ïîðüîç-
íàòà ñðåäà ❈ (îòáåëÿçàíè êàòî ïàðàìåòðè) è ðàç-
ëè÷íè êîíòóðíè äúëæèíè íà âåðèãàòà ◆ : êðèâà ✶:
◆ ❂ ✁, �: ◆ ❂ ✶✻, ✸: ◆ ❂ ✸�, ✹: ◆ ❂ ✻✹, ✂: ◆ ❂ ✶�✁
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ìåðè ñà êà÷åñòâåíî ðàçëè÷íè îò åôåêòèòå, îáèêíîâåíî îáñúæäàíè â ëèòåðàòóðàòà [74]. Òóê ïîëåòî
å ïðèëîæåíî åäèíñòâåíî âúðõó êðàéíèÿ ìîíîìåð è íå ñå ôîðìèðà òèïè÷íàòà êîíôèãóðàöèÿ 'ôèáà'.

Òúé êàòî äåôîðìàöèÿòà íà âåðèãàòà îò âúí-
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Ôèãóðà 19: Èçìåíåíèå íà ❤❘✷❡✐❂❤❘
✷
❣✐ ñ êîíòóðíàòà äúë-

æèíà íà âåðèãàòà ◆ çà êîíöåíòðàöèÿ íà ñðåäàòà ❈ �
✵✿✵ è ðàçëè÷íè ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî
❇: ❛): ❇ � ✵✿✵, ❜): ❇ � ✵✿✺, ❝): ❇ � ✶✿✺, ❞): ❇ � ✺✿✵, ✁):
❇ � ✂✵✿✵.

øíàòà ñèëà ❢ çàâèñè îò íåéíàòà êîíòóðíà äúë-
æèíà ✄ , ïðîñò ñêåéëèíãîâ àíàëèç çà íàäëúæ-
íàòà ☎✆✝❧✞ è íàïðå÷íàòà ☎✆✝t✞ êîìïîíåíòè íà
èíåð÷íèÿ ðàäèóñ ìîæå äà ñëóæè êàòî áàçà çà
ðàçáèðàíå íà êîíôîðìàöèîííèòå ïðîìåíè è ðå-
çóëòàòèòå äà áúäàò òåñòâàíè â êîìïþòúðíèÿ
åêñïåðèìåíò. Çà ïîñòîÿííà ñèëà ❢ íàäëúæíà-
òà êîìïîíåíòà ☎✆✝❧✞ íà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ òðÿá-
âà äà å ïðîïîðöèîíàëíà íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå
âúâ âåðèãàòà, à íàïðå÷íàòà, ☎✆✝t✞ - íà ✄

✟✠✡ [16].
Ïîä äåéñòâèå íà âúíøíà ñèëà ❢ âåðèãàòà ìîæå
äà áúäå îïèñàíà [16] êàòî íèç îò áëîáîâå ñ ðàç-
ìåð ✘ ☛ ❦☞❚✌❢ . Çà ðàçìåðè, ïî-ìàëêè îò ✘, âå-
ðèãàòà å íåïåðòóðáèðàíà è áðîÿ íà ìîíîìåðèòå
âúâ âñåêè áëîá å ✍ ☛ ✭✘✌✎♠✏✑✮

✟✠✒ ☛ ✭✘✌✎♠✏✑✮
✓✠✸.

Òîãàâà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà é å

✆✔❧ ☛
✄

✍
✘ ☛ ✄✎✕✖✗

✙
✘

✎✕✖✗

✚✟✛ ✜✢

☛ ✄✎✕✖✗

✙
❢✎✕✖✗

❦☞❚

✚✜
✢✛✟

✣

(52)
Ñúùèÿò èçðàç ñå èçïîëçâà è çà ïîëèìåðè â ïîòîê ([48] ✤ [50]), èëè â õîìîãåííî âúíøíî ïîëå
✥, äåéñòâàùî âúðõó âñåêè ìîíîìåð, êàòî îáùàòà ñèëà å ❢ ☛ ✄q✥. Òîãàâà íàäëúæíàòà ÷àñò íà
ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà, ✆✝❧ , íà óäúëæåíàòà âåðèãà å ïðîïîðöèîíàëíà íà:

☎✆✝❧✞ ✴ ✄✎✕✖✗✭❢✎✕✖✗✌❦☞❚✮
✜
✢✛✟ ✴

✄✎✕✖✗✭✥✎✕✖✗✌❦☞❚✮
✡✠✸
❀ ❢✎✕✖✗✌❦☞❚ ✦ ✧ (53)

Íàïðå÷íèÿò ðàçìåð ☎✆✝t✞ ìîæå äà áúäå íàìåðåí êàòî ñå ïðîåêòèðà âåðèãàòà îò áëîáîâå â ðàâ-
íèíà, ïåðïåíäèêóëÿðíà íà îñòà íà äåéñòâèå íà îáùàòà ñèëà ❢ Òàçè ïðîåêöèÿ å èäåàëíà âåðèãà [13],
ñ ☎✆✡✝t✞ ☛

★
✝ ✘
✡, è

☎✆
✡
✝t✞ ✴ ①✄✎

✡
✕✖✗✭❦☞❚✌❢✎✕✖✗✮

✡✛ ✜✢ ✴

✄✎
✡
✕✖✗✭✥❢✎✕✖✗✌❦☞❚✮

✛✟✠✸
❀ ❢ ✎✕✖✗✌❦☞❚ ✦ ✧ (54)

Â êîíêðåòíèÿ ñëó÷àé âúíøíàòà ñèëà ✥ å ïðèëîæåíà ñàìî âúðõó åäíî îò çâåíàòà íà âåðèãàòà, à
âñè÷êè îñòàíàëè ñà ïîäëîæåíè ñàìî íà õàîòè÷íèòå òåðìè÷íè ñèëè, òàêà ÷å äà ñå èçðàâíÿò ❢ ☛ ✥
â óðàâíåíèÿ (53) è (53). Ðàçáèðà ñå, íóæíî å äà ñå îò÷åòå è ïðèñúñòâèåòî íà ïðåïÿòñòâèÿòà, êàòî
❢ ✴ ❋✭✩✮✥, êúäåòî ❋✭✩✮ å ôóíêöèÿ îò êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà.

Íà Ôèã. 20 ñà ïîêàçàíè ☎✆✝❧✞✌✄❀ è ☎✆✝t✞✌✄
✟✠✡ êàòî ôóíêöèÿ íà áåçðàçìåðíîòî ïîëå ✥✎♠✏✑✌❦☞❚ .

Äàííèòå ñå ñëèâàò â äâå îáîáùåíè êðèâè, ìàêàð è íå èäåàëíî, â ñúîòâåòñòâèå ñ ñêåéëèíãîâèÿ àíàëèç
íà Ïèíêóñ (Âæ. óðàâíåíèÿ 53, 54). Çà î÷àêâàíå å ñëèâàíåòî èì äà ñå ïîäîáðè çà ✄ ✪ ✫ è ✍ ✦ ✧.
Âúïðåêè, ÷å èçïîëçâàíèòå â ñèìóëàöèÿòà êîíòóðíè äúëæèíè íà âåðèãèòå ñà äàëå÷ îò òåçè ãðàíè÷íè
ñòîéíîñòè, äàííèòå ïîñòåïåííî ñå ïðèáëèæàâàò êúì ïðåäñêàçàíèòå íàêëîíè, î÷åâèäíî ìíîãî ïî-
äîáðå çà ☎✆✝t✞✌✄

✟✠✡, îòêîëêîòî çà ☎✆✝❧✞✌✄ . Îò Ôèã. 20 ìîæå äà ñå çàêëþ÷è, ÷å ïðèñúñòâèåòî íà
ïðåïÿòñòâèÿ â ñðåäàòà íÿìà ñèëíî âëèÿíèå âúðõó òåçè ñêåéëèíãîâè çàâèñèìîñòè.

Òúé êàòî ñêåéëèíãîâàòà òåîðèÿ [16] íå ðàçãëåæäà ïîëèìåð â ïîðüîçíà ñðåäà, å èíòåðåñíî äà ñå
èçñëåäâà âàëèäíîñòòà íà é â öåëèÿ äèàïàçîí îò êîíöåíòðàöèè íà ïðåïÿòñòâèÿòà - Ôèã. 21. Âèæäà
ñå, ÷å ñêåéëèíãîâîòî ïðåäâèæäàíå ☎✆✡✝t✞ ✴ ✥

✛✟✠✸ (Âæ. Óð. 54) ñå ñïàçâà çà âñè÷êè êîíöåíòðàöèè,
ñòèãà ïîëåòî ✥ äà íå íàäâèøàâà íÿêàêâà êðèòè÷íà ñòîéíîñò ✥✬, çàâèñåùà îò êîíöåíòðàöèÿòà. Òîçè
ðåçóëòàò ñå îòëè÷àâà êà÷åñòâåíî îò ïðåäñêàçàíèåòî íà Ñòåïàíîâ è Øóëö [89], êúäåòî ñå âçåìà ïîä
âíèìàíèå âëèÿíèåòî íà ïîðüîçíàòà ñðåäà. Îò âîäåùèÿ ÷ëåí íà òîçè ïåðòóðáàöèîíåí àíàëèç ñëåäâà,
÷å íàïðå÷íèÿò ðàçìåð òðÿáâà äà íàìàëÿâà êàòî ☎✆✡✝t✞ ✴ ✧✌✥. Íàä ✥✬ íàïðå÷íàòà ÷àñò íà ðàçìåðà
íà ïîëèìåðà îñòàâà ïðèáëèçèòåëíî ïîñòîÿííà è íå ñå ïîâëèÿâà îò ïî-íàòàòúøíî óâåëè÷àâàíå íà
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Ôèãóðà 20: Èçìåíåíèå íà ❤❘
✷
❡�❂◆✐ è

❤❘
✷
❣t❂◆

✶✁✷
✐ ñ èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî

❇❧♠✂✄❂☎✆❚ çà äâå êîíöåíòðàöèè íà ñðåäà-
òà: ❈ ✝ ✵ (îòâîðåíè ñèìâîëè) è ❈ ✝ ✵✿✺

(ïëúòíè ñèìâîëè) è ðàçëè÷íè êîíòóðíè
äúëæèíè ◆ . Äàäåíè ñà ñúùî íàêëîíèòå
íà ñòåïåííàòà ôóíêöèÿ ïî ❇.
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Ôèãóðà 21: Èçìåíåíèå íà ✞✟✠✡☛ ñ èíòåíçèòåòà íà
ïîëåòî ☞ çà ðàçëè÷íè êîíöåíòðàöèè íà ïîðüîç-
íàòà ñðåäà, äàäåíè êàòî ïàðàìåòðè, çà âåðèãà ñ
êîíòóðíà äúëæèíà ✌ ✍ ✎✏.
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Ôèãóðà 22: Èçìåíåíèå íà ✑✒✓✔✕ íàä êðèòè÷íàòà
ñòîéíîñò íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✖❝, ñ êîíöåí-
òðàöèÿòà íà ïîðüîçíàòà ñðåäà, çà âåðèãè ñ ðàç-
ëè÷íà êîíòóðíà äúëæèíà ✗ , äàäåíè êàòî ïàðà-
ìåòúð.
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Ôèãóðà 23: Èçìåíåíèå íà ✘✙, èçìåðåíè îò èç-
ìåíåíèåòî íà ✚✛✜✢✣ ñ èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✘
(Ôèã. 21) ñ ïëúòíîñòòà íà ñðåäàòà ✤ çà âåðèãè
ñ ðàçëè÷íà êîíòóðíà äúëæèíà ✥ , äàäåíè êàòî
ïàðàìåòúð.
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Ôèãóðà 24: Èçìåíåíèå íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó
êðàèùàòà íà âåðèãàòà ✦✧★✩ ñ èíòåíçèòåòà íà ïî-
ëåòî ✪ çà ðàçëè÷íè êîíöåíòðàöèè íà ïîðüîçíà-
òà ñðåäà ✫ (äàäåíè êàòî ïàðàìåòðè) çà âåðèãà ñ
êîíòóðíà äúëæèíà ✬ ✭ ✻✮.
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Ôèãóðà 25: Èçìåíåíèå íà êðèòè÷íàòà ñòîéíîñò
íà ïîëåòî ❇♠�✁, èçìåðåíà îò ìàêñèìóìà íà êðè-
âèòå íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà âåðè-
ãàòà ❤❘❡✐ êàòî ôóíêöèÿ íà èíòåíçèòåòà íà âúí-
øíîòî ïîëå ❇ (Ôèã. 24) îò êîíöåíòðàöèÿòà íà
ïîðüîçíàòà ñðåäà ❈ çà âåðèãè ñ ðàçëè÷íà êîí-
òóðíà äúëæèíà ◆ .

ïîëåòî. Ñïèðàíåòî íà ïî-íàòàòúøíî ñâèâàíå íà âåðèãàòà ñå äúëæè íà ôàêòà, ÷å ïëàâíîòî ïðîâèðàíå
íà âåðèãàòà ïðåç ìåäèàòà ñå çàòðóäíÿâà îò ïîëåòî (Ôèã. 22).

Òåîðåòè÷íèòå ðàçãëåæäàíèÿ [89, 16] íå ïðåäâèæäàò òîçè åôåêò íà çàäðúñòâàíå.
Êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà ïðàãà íà ïîëåòî - êðèòè÷íèòå èíòåíçèòåòè ✂❝ çà çàäðúñòâàíåòî ñà ïî-

êàçàíè íà Ôèã. 23 êàòî ôóíêöèÿ íà êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà ✄. Òå íàìàëÿâàò ñ íàðàñòâà-
íåòî íà êîíöåíòðàöèÿòà. Íàáëþäàâà ñå ïðîñòà ëèíåéíà çàâèñèìîñò ìåæäó êðèòè÷íèòå èíòåíçèòåòè
íà ïîëåòî è êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà, ✂❝ ✙ ☎✷✆✄ ✰✶✝✿✷, êîÿòî íå çàâèñè îò êîíòóðíàòà äúëæèíà
íà ïîëèìåðèòå ✞ . Òîçè åôåêò íà çàäðúñòâàíå ìîæå äà ñå âèäè è íà Ôèã. 24, êúäåòî å íàíåñåíî
ñðåäíîêâàäðàòè÷íîòî ðàçñòîÿíèå ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà ✟✠✡☛ êàòî ôóíêöèÿ îò èíòåíçèòåòà
íà âúíøíîòî ïîëå ✂. Íàáëþäàâà ñå ìàêñèìóì ïðè íÿêàêâà êðèòè÷íà ñòîéíîñò íà ïîëåòî ✂ ❂ ✂❝.
Ïîðàäè ðàçïðúñíàòèòå äàííè å òðóäíî äà ñå îïðåäåëè òî÷íî ìÿñòîòî íà ìàêñèìóìà, íî èçãëåæäà,
÷å ëèíåéíàòà âðúçêà ✂❝ ✙ ☎✷✆✄ ✰ ✶✝✿✷ ñå ñïàçâà, êàêòî ñå âèæäà îò Ôèã. 25. Òàêà ìîæå äà ñå
çàêëþ÷è, ÷å íàáëþäàâàíèòå ìàêñèìóìè â ✠✡✈s✿✂ îòãîâàðÿò íà ñúùèòå ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà
íà ïîëåòî, êàêòî ïðè êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè, èçìåðåíè îò íàïðå÷íèòå êîìïîíåíòè íà ãèðàöèîííèÿ
ðàäèóñ íà ïðîòè÷àùàòà âåðèãà, êîãàòî ñå íàðóøàâà çàâèñèìîñòòà ✟✠☞

❣t☛ ✴ ✂✌✍✎✸ . Íà Ôèã. 26 ñà
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Ôèãóðà 26: Èçìåíåíèå íà ✏✑✒✓ â çàâèñèìîñò îò êîí-
òóðíàòà äúëæèíà íà âåðèãàòà â ëîãàðèòìè÷íè êîîð-
äèíàòè çà êîíöåíòðàöèÿ íà ïîðüîçíàòà ñðåäà ✔ ✕ ✵✖✗✘

è ñåðèÿ îò ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïî-
ëå ✚.
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Ôèãóðà 27: Èçìåíåíèå íà ñòîéíîñòòà íà åôåêòèâíèÿ
ïîêàçàòåë íà Ôëîðè, èçìåðåí îò çàâèñèìîñòèòå ✛✜ ✢

✣
✤✥✦✦ çà ✧ ★ ✩ ñ ïðîìÿíà íà êîíöåíòðàöèÿòà íà ïî-

ðüîçíàòà ñðåäà ✪.

ïîêàçàíè çàâèñèìîñòèòå íà ðàçñòîÿíèåòî ìåæäó êðàèùàòà íà ïðîòè÷àùàòà âåðèãà ✫✬✭✮ îò êîíòóð-
íàòà é äúëæèíà ✯ çà ñåðèÿ îò ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ✱. Îò íàêëîíèòå íà
ïîëó÷åíèòå â ëîãàðèòìè÷íè êîîðäèíàòè ïðàâè áÿõà îïðåäåëåíè åôåêòèâíèòå ïîêàçàòåëè íà Ôëîðè.
Îêàçà ñå, ÷å âåðèãèòå â ïîðüîçíàòà ñðåäà ñà ïî-íàáóõíàòè îò ñâîáîäíè âåðèãè äîðè â îòñúñòâèå íà
âúíøíî ïîëå. Â òîçè ñëó÷àé åôåêòèâíèòå ïîêàçàòåëè íà Ôëîðè íàðàñòâàò ëèíåéíî ñ óâåëè÷àâàíå
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íà êîíöåíòðàöèÿòà íà ñëó÷àéíàòà ñðåäà (Ôèã. 27).
Äèíàìèêà

Âàæíî ñâîéñòâî, õàðàêòåðèçèðàùî ïîäâèæ-

1 10
Bl max/kBT

10−4
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vN
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1 10
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10−4
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N = 16
N = 32
N = 64
N = 128

Ôèãóðà 28: Çàâèñèìîñò íà ñðåäíàòà ñêîðîñò ✈◆ îò èí-
òåíçèòåòà íà ïîëåòî ❇ çà ñåðèÿ îò êîíòóðíè äúëæèíè
íà âåðèãàòà ◆ . Êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà å
❈ ❂ ✵ (êóõè ñèìâîëè) è ❈ ❂ ✵✿✷� (ïëúòíè ñèìâîëè).

íîñòòà íà ïðîâèðàùàòà ñå ïîëèìåðíà âåðèãà â
ïîñòîÿííî âúíøíî ïîëå, å íåéíàòà ñêîðîñò íà
ïðîòè÷àíå ✁. Èçñëåäâàíà áåøå [86] ïðîìÿíàòà
íà òàçè ñêîðîñò ✁ ñ èçìåíåíèåòî íà èíòåíçèòåòà
íà âúíøíîòî ïîëå ✂, ïëúòíîñòòà íà ñðåäàòà ✄
è êîíòóðíàòà äúëæèíà ☎ . Â ñâîÿòà òåîðåòè÷-
íà ðàáîòà Ñòåïàíîâ è Øóëö [89] ïðåäñêàçâàò,
÷å ñêîðîñòòà íà ïðîòè÷àíå íà âåðèãà, äâèæåíà
îò âúíøíà ñèëà ✂, ïðèëîæåíà â åäèíèÿ é êðàé,
â ïîðüîçíà ñðåäà, å:

✁ ✴ ✂✆☎✭✝ ✞ ❋✭✄✮☎
✸✟✠

✆✂
✺✟✠

✮ (55)

Íà Ôèã. 28 ñà ïîêàçàíè èçìåðåíèòå çàâèñèìîñ-
òè íà ✁☎ îò ✂ çà âåðèãè ñ êîíòóðíà äúëæèíà
☎ ✡ ✝✶ ☛ ✝☞✌ â ñðåäà áåç ïðåïÿòñòâèÿ (✄ ✡ ✍)
è â òàêàâà ñ êîíöåíòðàöèÿ íà ïðåïÿòñòâèÿòà
✄ ✡ ✍✎☞✏. Êðèâèòå ïîêàçâàò òåîðåòè÷íî ïðåä-
ñêàçàíèÿ [89] ðåçóëòàò Óð. (55), à ñèìâîëèòå -
èçìåðåíèòå äàííè. Âèæäà ñå, ÷å â îòñúñòâèå íà

ïðåïÿòñòâèÿ ñå ïîëó÷àâà îáîáùåíà êðèâà çà âñè÷êè äàííè, ñëåäâàùà ïîâåäåíèåòî ✁ ✴ ✂✆☎ çà ñëà-
áè è óìåðåíî ñèëíè ïîëåòà (✂❧♠✑✒✆✓✔❚ ❁ ✶ ☛ ✼). Ïðè ïîëåòà ñ ïî-ñèëåí èíòåíçèòåò Áîëöìàíîâàòà
âåðîÿòíîñò çà ïðåìåñòâàíå íà ìîíîìåð ïî ïîñîêà íà ïîëåòî äîñòèãà ñòîéíîñò åäèíèöà. Äðèôòîâàòà
ñêîðîñò ïîñòåïåííî çàïî÷âà äà ñòàâà íåçàâèñèìà îò ïîëåòî ✂, òàêà ÷å è çà äâåòå êîíöåíòðàöèè íà
ñðåäàòà, ✄ ✡ ✍ è ✄ ✡ ✍✎☞✏ ñòîéíîñòòà íà ✁☎✆✂ íàìàëÿâà. Ñ äðóãè äóìè, ✂❧♠✑✒✆✓✔❚ ✙ ✼ ìàðêèðà
ëèìèòà íà ïðèëîæèìîñò íà Ìîíòå Êàðëî ìåòîäèòå. Íàä íåãî íå ìîæå äà ñå ãîâîðè çà ñðàâíåíèå
ñ êàêâàòî è äà áèëî òåîðèÿ. Çà ñëàáè è ñðåäíè ïîëåòà, â ïðèñúñòâèå íà ïðåïÿòñòâèÿ, òåãëåùàòà
ñèëà ÷óâñòâèòåëíî ñïàäà, äîðè è çà òàêèâà íå ãúñòè ñðåäè êàòî ✄ ✡ ✍✎☞✏, êúäåòî âñå îùå íå ñå
íàáëþäàâàò åôåêòè íà çàäðúñòâàíå ïðè ñëàáè ïîëåòà. Ìîæå äà ñå çàêëþ÷è, ÷å ñèìóëàöèîííèòå
äàííè ïîòâúðæäàâàò ïðåäñêàçàíèåòî íà Ñòåïàíîâ è Øóëö çà çàâèñèìîñòòà íà ✁ îò ïîëåòî ✂, ïîíå
çà èíòåðâàëà îò ïîëåòà, çà êîèòî âåðîÿòíîñòòà çà ïðåìåñòâàíå ïðè Ìîíòå Êàðëî ìåòîäèòå ñå èçìåíÿ
ëèíåéíî ñ ✂.

Åôåêòúò íà çàäðúñòâàíåòî, óñòàíîâåí è îò ñòàòè÷íèòå ñâîéñòâà, èìà âëèÿíèå è âúðõó äèíà-
ìèêàòà. Òîâà ñå âèæäà îò Ôèã. 29, êúäåòî å íàíåñåíà ñêîðîñòòà ✁☎ êàòî ôóíêöèÿ îò ïîëåòî ✂ çà
ñåðèè îò êîíöåíòðàöèè íà ïîðüîçíàòà ñðåäà ✄ è êîíòóðíè äúëæèíè ☎ . Âñè÷êè êðèâè ✁☎ çà äàäåíà
êîíöåíòðàöèÿ ñå ñëèâàò â îáîáùåíà êðèâà çà ðàçëè÷íèòå êîíòóðíè äúëæèíè ☎ . Çà ïî÷òè âñè÷êè
êîíöåíòðàöèè íà ïðåïÿòñòâèÿòà - ñ èçêëþ÷åíèå íà íàé-âèñîêàòà, ✄ ✡ ✍✎✼✏, êúäåòî èçìåðâàíèÿòà
ñòàâàò ìíîãî òðóäíè è äàííèòå ñà ðàçïðúñíàòè, ñå íàáëþäàâà ëèíåéíî íàðàñòâàíå íà ïîäâèæíîñòòà
íà âåðèãàòà ñ íàðàñòâàíåòî íà ïîëåòî. Òîçè íàø ðåçóëòàò [86] å â ñúãëàñèå ñ ïî-ðàííè åêñïåðèìåí-
òàëíè íàáëþäåíèÿ ïðè åëåêòðîëèçà â ãåë [63, 71]. Òàçè ëèíåéíà çàâèñèìîñò å áèëà îáÿñíåíà ïî-ðàíî
â ðàìêèòå íà ò.íàð. ìîäåë íà ïðèíóäåíà ðåïòàöèÿ ñ ôëóêòóàöèè [63, 80, 73]. Êàòî íàìàëÿâà ïîðüîç-
íîñòòà íà ãåëà (ò.å., ✄ íàðàñòâà), ñêîðîñòòà ✁ ïðåìèíàâà ïðåç ìàêñèìóì, ÷èåòî ïîëîæåíèå ✂✕✖✗ ñå
ïðåìåñòâà ïîñòåïåííî êúì ïî-íèñêè ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✂. Ïðè ✂✕✖✗ çàðåäåíàòà
ãëàâà ñå çàêëåùâà â íÿêîÿ ëîêàëíà 'ïåùåðà' â ìåäèàòà (Âæ. ò. 17) è âåðèãàòà ñå îêàçâà 'àðåñòó-
âàíà' çà ÷óâñòâèòåëåí ïåðèîä îò âðåìå. Ìåæäó êðèòè÷íàòà ñòîéíîñò íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî è
êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà ñå íàáëþäàâà ïðîñòà ëèíåéíà çàâèñèìîñò ✂✕✖✗ ✙ ✞☞✏✎✶✄ ✰ ☞✝✎✼ (Ôèã.
30). Òîâà å îáùî âçåòî ñúâìåñòèìî ñ Ôèã. 31 îòðàçÿâà íàêëîíèòå â `ëèíåéíàòà` ÷àñò íà ✁☎✁s✂

çàâèñèìîñòèòå, ïðåäñòàâåíè â ëîãàðèòìè÷íè êîîðäèíàòè íà Ôèã. 29. Ñ äðóãè äóìè, òîâà ñà ñòåïåí-
íèòå ïîêàçàòåëè ✁☎ ✴ ✂✘ â ó÷àñòúöèòå ñ ïðîñòà çàâèñèìîñò, ïðè ïîëåòà ✂ ❁ ✂✕✖✗. Íàáëþäàâà
ñå ëèíåéíî íàðàñòâàíå íà ñòîéíîñòèòå íà òåçè ïîêàçàòåëè ïðè óâåëè÷àâàíå íà êîíöåíòðàöèÿòà íà
ïðåïÿòñòâèÿòà, ✚ ✙ ✝✎✏✝✄ ✰ ✝.

Íà Ôèã. 32 å ïîêàçàíà ïðîìÿíàòà íà ñðåäíàòà ñêîðîñò íà îáùèÿ öåíòúð íà ìàñèòå íà ñèñòåìàòà
ñ ïðîìÿíà íà êîíòóðíàòà äúëæèíà ☎ íà âåðèãàòà çà ñåðèÿ îò ïîëåòà ✂ è ïîðüîçíà ñðåäà ñ êîí-
öåíòðàöèÿ ✄ ✡ ✍✎✝✏ â ëîãàðèòìè÷íè êîîðäèíàòè. Ñêîðîñòòà íàìàëÿâà ñ óâåëè÷àâàíå íà ïîëåòî ïî
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Ôèãóðà 29: Èçìåíåíèå íà ñðåäíàòà ñêîðîñò íà îáùèÿ öåíòúð íà ìàñèòå íà ñèñòåìàòà ✈◆ çà âåðèãè ñ ðàç-
ëè÷íè êîíòóðíè äúëæèíè: ◆ ❂ ✽ - ïëúòíè ëèíèè, êóõè ñèìâîëè; ◆ ❂ ✶� - ëèíèè - òî÷êè, ñèìâîëè - êóõè,
êîíòóð - òî÷êè; ◆ ❂ ✸✁ - ëèíèè - äúëãè òèðåòà, ïëúòíè ñèìâîëè; ◆ ❂ �✻ - ëèíèè - òèðåòà è òî÷êè, ñèìâîëè
- êóõè ñ òèðåòà è òî÷êè; ◆ ❂ ✶✁✽ - ëèíèè - òî÷êè, ñèìâîëè - êóõè, òî÷êè è ñåðèÿ îò ïëúòíîñòè íà ñëó÷àé-
íàòà ñðåäà, îòáåëÿçàíè íà ãðàôèêàòà. Íàíåñåíè ñà è íàêëîíèòå ïðè íèñêèòå ñòîéíîñòè íà ïîëåòî, êàêòî è
ïîçèöèèòå íà ìàêñèìóìà.
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Ôèãóðà 30: Êðèòè÷íàòà ñòîéíîñò íà èíòåíçèòå-
òà íà ïîëåòî çà çàäðúñòâàíå (ìàêñèìóìèòå íà ✈
íà Ôèã. 29) êàòî ôóíêöèÿ íà êîíöåíòðàöèÿòà íà
ñðåäàòà ❈.
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Ôèãóðà 31: Ïîêàçàòåëÿò ☞ â çàâèñèìîñòòà �◆ ✴

❇
✁ (íàêëîíèòå ïðè íèñêè ñòîéíîñòè íà ïîëåòî

❇ íà � îò ❇ íà Ôèã. 29) êàòî ôóíêöèÿ íà êîí-
öåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà ✂.
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Ôèãóðà 32: Èçìåíåíèå íà ñðåäíàòà ñêîðîñò íà
îáùèÿ öåíòúð íà ìàñèòå íà ñèñòåìàòà ñ ïðîìÿíà
íà êîíòóðíàòà äúëæèíà ✄ íà âåðèãàòà çà ñåðèÿ
îò ïîëåòà ☎ è ïîðüîçíà ñðåäà ñ êîíöåíòðàöèÿ
✆ ❂ ✵✿✶✝.
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Ôèãóðà 33: Ïðîìÿíà íà ïîêàçàòåëÿ ☛ ñ èçìåíå-
íèå íà èíòåíçèòåòà íà ✞ çà ñðåäè ñ ðàçëè÷íà
êîíöåíòðàöèÿ, îòáåëÿçàíè êàòî ïàðàìåòðè.
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Ôèãóðà 34: Ïðèâåäåíàòà ñêîðîñò íà ïðîòè÷àíå
íà âåðèãèòå, ✈❂✈✵, çà âåðèãè ñ êîíòóðíà äúëæè-
íà ◆ � ✻✁, êàòî ôóíêöèÿ íà êîíöåíòðàöèÿòà
íà ïðåïÿòñòâèÿ â ñðåäàòà ❈ çà ñåðèÿ îò èíòåí-
çèòåòè íà ïîëåòî ❇. Ïëúòíàòà ëèíèÿ îòðàçÿâà
òåîðåòè÷íîòî ïðåäñêàçàíèå Óð. (56). Âúòðåøíà-
òà ãðàôèêà: çàâèñèìîñòòà íà äèôóçèîííèÿ êîå-
ôèöèåíò, èçìåðåí â îòñúñòâèå íà âúíøíî ïîëå
❇ � ✂.

ñòåïåíåí çàêîí è îò äàäåíà ñòîéíîñò íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✄, ñëàáî çàâèñåùà îò êîíöåíòðà-
öèÿòà íà ñðåäàòà, ñå ñïàçâà çàâèñèìîñòòà ☎ ✴ ✆✝✶ (Ôèã. 33). Òîçè íàø [86] ðåçóëòàò å â ñúãëàñèå
ñ åêñïåðèìåíòàëíî ïîëó÷åíèòå ïî-ðàíî îò ❙❧❛✞✟✠ äàííè çà åëåêòðîôîðåçà â ãåëîâå [88]. Îò òåçè
ôèãóðè ñå âèæäà, ÷å òàçè çàâèñèìîñò ñå çàïàçâà è çà âèñîêî êîíöåíòðèðàíè ñðåäè.

Íàïðàâèõìå è ñðàâíåíèå íà ïðîìÿíàòà íà ðåäóöèðàíàòà ñêîðîñò íà ïðîòè÷àíå ☎✡☎☛ ñ ïðîìÿíà
íà êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà ☞ ïðè ðàçëè÷íè ïîëåòà ✄. Òî å äåìîíñòðèðàíî íà Ôèã. 34 çà âåðèãè
ñ êîíòóðíà äúëæèíà ✆ ✌ ✍✎. Ñêîðîñòèòå ñà ðåíîðìèðàíè ñúñ ñúîòâåòíèòå ñêîðîñòè ïðè ëèïñà íà
ïðåïÿòñòâèÿ, ☞ ✌ ✏✿✏ çà ñúùèòå ñòîéíîñòè íà èíòåíçèòåòà íà ïîëåòî ✄.

Ïî òîçè íà÷èí ñå äîáèâà èíôîðìàöèÿ çà ïîäâèæíîñòòà íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ✖ ✌ ☎✡✄ â ïî-
ðüîçíà ñðåäà ïîíå â èíòåðâàëà îò ñêîðîñòè, â êîéòî ☎ å ëèíåéíà ôóíêöèÿ íà ïîëåòî ✄. Â îòñúñòâèå
íà âúíøíî ïîëå, ✄ ✌ ✏✿✏, ìîæå äà ñå óñòàíîâè ñúùî òàêà ïðîìÿíàòà íà äèôóçèîííèÿ êîåôèöèåíò,
❉✡❉☛, íà òåëåõåëè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà, ñ êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà ☞. Ôèã. 34 ïîêàçâà, ÷å ☎✡☎☛
íàìàëÿâà ñ óâåëè÷àâàíåòî íà çàåòîòî îò ïðåïÿòñòâèÿ ïðîñòðàíñòâî ☞ , êàòî çà ñðåäíî ãîëåìè ïîëåòà
òîâà íàìàëåíèå êà÷åñòâåíî ñëåäâà îòíîøåíèåòî íà Mackie-Meares [90, 91]:

❉

❉☛
✌

✒
✑ ✓ ☞

✑ ✰ ☞

✔✷

❀ (56)

êîåòî îïèñâà äèôóçèÿòà íà ìàëêè ìîëåêóëè ïðåç íåïîäðåäåíà ñðåäà êàòî ìåìáðàíè, ãåëîâå è äð.
Òóê❉☛ å äèôóçèîííèÿò êîåôèöèåíò ïðè ☞ ✌ ✏✿✏. Ïî - áúðçîòî íàìàëÿâàíå íà ☎✡☎☛ ñ ☞ ñå íàáëþäàâà
ïðè ìíîãî ñëàáè ïîëåòà, ✄ ✕ ✏✿✺❀ è îñîáåíî çà ✄ ✌ ✏, êàêòî ñå âèæäà îò âìúêíàòàòà ãðàôèêà íà
Ôèã. 34, êúäåòî ñà ïîêàçàíè ïîëèìåðíè âåðèãè ñ ðàçëè÷íà êîíòóðíà äúëæèíà. Äèôóçèÿòà ñå îêàçâà
íå÷óâñòâèòåëíà êúì ðàçëèêèòå â êîíòóðíèòå äúëæèíè íà âåðèãèòå (✽ ✕ ✆ ✕ ✑✗✽) (çà Ðàóñîâè
âåðèãè ❉ ✴ ✆✝✶), òàêà ÷å òåëåõåëè÷íèòå ïîëèìåðè ñå äúðæàò êàòî ìàëêè ìîëåêóëè â ñâîáîäíèÿ
îáåì íà ïîðüîçíàòà ñðåäà. Â ñâîÿ ìîäåë Mackie è Meares [90] èç÷èñëÿâàò äèôóçèÿòà íà ìîëåêóëà
ïðåç ãúñòà ñðåäà, ñúñòàâåíà îò ÷àñòèöè ñ ðàçìåð, ñðàâíèì ñ ðàçìåðà íà ïðîâèðàùàòà ñå ìîëåêóëàëà.
Èçïîëçâàò ðåøåòú÷åí ìîäåë çà òå÷íîñòòà è ïðåäñòàâÿò ñðåäàòà, êàòî áëîêèðàò ☞ ÷àñò îò âúçëèòå.
Äàííèòå, ïðåäñòàâåíè íà âúòðåøíàòà ãðàôèêà íà Ôèã. 34), ïðàêòè÷åñêè ëåæàò ïîä òåîðåòè÷íèòå
êðèâè. Âúïðåêè òîâà, òåçè äàííè äîáðå ñå ñúãëàñóâàò ñ ïðîñòàòà Mackie - Meares âðúçêà (Óð. 56).
Ìàêàð äà ñúùåñòâóâàò ñúùåñòâóâàò ïî-ñëîæíè òåîðèè çà äèôóçèÿ â ãåëîâå [91], ìîäåëúò ñå ñïàçâà
äîáðå. Òîâà ïîêàçâà ïðèëîæèìîñòòà íà òåõíèÿ ðåçóëòàò äîðè â ñëó÷àé íà ëèíåéíà ïîëèìåðíà âåðèãà
ñ ìàðêèðàí êðàåí ìîíîìåð â ïîðüîçíà ñðåäà.

Çàêëþ÷åíèå

Èçó÷åíî áåøå ïîâåäåíèåòî íà òåëåõåëè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ìàðêèðàí êðàé, òåãëåíà îò õîìî-
ãåííî âúíøíî ïîëå â íåïîäðåäåíà ñðåäà.

Âàðèðàéêè äúëæèíàòà íà âåðèãàòà â èíòåðâàëà ✽ ❁ ✆ ❁ ✑✗✽, óñòàíîâèõìå, ÷å äàííèòå ìîãàò äà
ñå èíòåðïðåòèðàò â òåðìèíèòå íà ñêåéëèíãîâà òåîðèÿ, áàçèðàíà íà Ïèíêóñîâèòå áëîáîâå. Äîêàòî
íàïðå÷íèòå ðàçìåðè íà âåðèãàòà ñêàëèðàò ñïîðåä î÷àêâàíåòî ❤❘❣t

✷
✐ ✴ ✆✶✘✷✄✝✶✘✙, íàäëúæíàòà

êîìïîíåíòà íà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ íàðàñòâà ìàëêî ïî-ñëàáî ñ ✄, ❤❘❣✚✐ ✴ ✆✄☛✛✹, âìåñòî î÷àêâàíîòî
❤❘❣✚✐ ✴ ✆✄✷✘✸. Òîâà ñå ñïàçâà çà âñè÷êè èçñëåäâàíè òóê ñòîéíîñòè íà ïëúòíîñòèòå íà íåïîäðåäåíàòà
ñðåäà ☞. Åäíà âúçìîæíà ïðè÷èíà çà òîâà îòêëîíåíèå, îñâåí ñàìîòî ïðèñúñòâèå íà ïðåïÿòñòâèÿòà,
ìîæå äà áúäå íåäîñòàòú÷íàòà êîíòóðíà äúëæèíà íà èçñëåäâàíèòå âåðèãè.
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Ñêîðîñòòà íà ïðîâèðàíå íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ìàðêèðàí êðàé ñêàëèðà êàòî ✈◆ ✴ ❇
☞ , êàòî �

çàâèñè ëèíåéíî îò êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà, ïîíå çà îáëàñòòà îò èíòåíçèòåòè íà ïîëåòî ❇
ïîä ïðàãîâàòà ñòîéíîñò ❇❝, êúäåòî ñå ïðîÿâÿâà åôåêòà íà çàäðúñòâàíå. Áåøå íàìåðåíî, ÷å â òîçè
èíòåðâàë äàííèòå çà ïîäâèæíîñòòà íà ïðîòè÷àùèòå îáåêòè ñå ñúãëàñóâàò êà÷åñòâåíî ñ ïðåäñêàçà-
íèåòî íà ïðîñòàòà âðúçêà íà▼❛✁✂✐✄☎▼✄❛❡✄✆. Óñòàíîâåíî áåøå, ÷å åôåêòúò íà çàäðúñòâàíå âèíàãè
ñå ïðîÿâÿâà çà ñèëíè ïîëåòà, ❇ ❂ ❇❝ è âèñîêà êîíöåíòðàöèÿ íà ïðåïÿòñòâèÿòà, êàòî êðèòè÷íèÿò
ïðàã íà ïîëåòî ❇❝ íàìàëÿâà ëèíåéíî ñ ❈.

Ïîëèìåðíà Âåðèãà â Ìåêà Íàíîòðúáà: Ìîíòå Êàðëî Èçñëåäâàíå

Ôèãóðà 35: 'Ñíèìêè' íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ êîíòóðíà äúëæèíà ✝ ✞ ✶✟✠ â òðúáà ñ äèàìåòðè ❉✡☛ ✞ ✸✿✵✠,
❉✡☛ ✞ ✻✿✶✟, ❉✡☛ ✞ ✶✵✿✾ ñúîòâåòíî è òâúðäè (ãîðíàòà ñåðèÿ) è ìåêè (äîëíàòà) ñòåíè. Ñúîòíîøåíèåòî â
ðàçìåðèòå íà ìîíîìåðèòå îò ïîëèìåðíàòà âåðèãà è ìåìáðàííèòå ñòåíè íà òðúáàòà å ñèëíî çàâèøåíî ïðè
âèçóàëèçàöèÿòà ñ öåë ïîñòèãàíå íà ïî-äîáðà âèäèìîñò. Ïî ñúùèòå ïðè÷èíè ìîíîìåðèòå íà öèëèíäðè÷íàòà
òðúáà ñà ïîêàçàíè ÷àñòè÷íî ïðîçðà÷íè.

Îãðàíè÷àâàíåòî íà ïîëèìåðè â öèëèíäðè÷íè òðúáè ïðèâëè÷à ñåðèîçíî âíèìàíèå íà èçñëåäî-
âàòåëèòå ïðåç ïîñëåäíèòå äåñåòèëåòèÿ, âèçèðàéêè øèðîê êëàñ ïðèëîæåíèÿ êàòî ôèëòðàöèÿ, õðî-
ìàòîãðàôèÿ â ãåëîâå è äð. [92, 93]. Íîâè âúçìîæíîñòè çà òåõíîëîãè÷íè ïðèëîæåíèÿ ñå ñúçäàäîõà
ñ ïîÿâàòà íà âúãëåðîäíèòå íàíîòðúáè÷êè. Ïðîáëåìúò å îò ñúùåñòâåíî çíà÷åíèå è çà áèîëîãèÿ-
òà è ìåäèöèíàòà âúâ âðúçêà ñ òðàíñïîðòà íà ïðîòåèíîâè ìîëåêóëè ïðåç êðúâîíîñíèòå ñúäîâå è
äð. Îñâåí òîâà ïîâåäåíèåòî íà ëèíåéíè ïîëèìåðè ïðè ãåîìåòðè÷íè îãðàíè÷åíèÿ ïðåäñòàâëÿâà è
ôóíäàìåíòàëåí èíòåðåñ.

Ñúùåñòâåíà ÷àñò îò ïðîáëåìà çà îãðàíè÷àâàíåòî íà åäèíè÷íà ïîëèìåðíà ìîëåêóëà â ïîðè è
òðúáè ñà íåéíîòî êîíôîðìàöèîííî è äèôóçèîííî ïîâåäåíèå, êîèòî ñà áèëè èçó÷åíè çàòâúðäè òðúáè
â ðàìêèòå íà ñêåéëèíãîâàòà òåîðèÿ [92, 94], èëè ïî ïîäîáèå íà òåîðèÿòà íà Ôëîðè [95] â ðàìêèòå
íà Ïðèáëèæåíèåòî íà ñðåäíîòî ïîëå (ÏÑÏ). Ñåðèÿ îò êîìïþòúðíî-ñèìóëàöèîííè èçñëåäâàíèÿ
[96] ✌ [101], âúðõó îãðàíè÷àâàíåòî íà âåðèãà â òâúðäà òðúáà â óñëîâèÿ íà äîáúð ðàçòâîðèòåë
ñà â äîáðî ñúîòâåòñòâèå ñ òåîðåòè÷íèòå ïðåäâèæäàíèÿ. Ïîâåäåíèåòî íà ïîëèìåð â òåñíè òâúðäè

áåçñòðóêòóðíè òðúáè å äîáðå èçñëåäâàíî.
Íå å òàêà çà ñëó÷àÿ íà îãðàíè÷åíèå ñ ìåêè ñòåíè, êîåòî å ìíîãî ïî-ñëàáî èçó÷åíî. Â ïîñëåäíî

âðåìå ñå ïîÿâÿâàò èçñëåäâàíèÿ, âèçèðàùè ìåêè öèëèíäðè÷íè ïîðè, ïîñòàâÿéêè ïîëèìåðà â îñåâî -
ñèìåòðè÷åí õàðìîíè÷åí ïîòåíöèàë [102] ✌ [105], èìèòèðàù ìåêèòå ñòåíè íà ïîðàòà. Â òåçè ìîäåëè
âñåêè ìîíîìåð îò âåðèãàòà å ïîäëîæåí íà äåéñòâèåòî íà õàðìîíè÷íèÿ ïîòåíöèàë ïðè âñåêè îïèò çà
ïðåìåñòâàíå â ðàäèàëíà ïîñîêà ïî îòíîøåíèå íà îñòà íà öèëèíäúðà. Òàêà íå å çà ó÷óäâàíå, ÷å ïðè
óâåëè÷àâàíå ñèëàòà íà ïîòåíöèàëà ñå íàáëþäàâà [104] íåìîíîòîííî ïðåìèíàâàíå îò êîíôîðìàöèÿ,
áëèçêà äî ñâîáîäíî íàáóõíàòî êúëáî ïðè ñëàáè ïîëåòà äî óäúëæà êîíôîðìàöèÿ óñïîðåäíî íà îñòà
íà öèëèíäúðà, ñúïðîâîäåí ñúñ ñâèâàíå íà ðàäèàëíèÿ ðàçìåð íà âåðèãàòà â ðåæèì íà ñèëíè ïîëåòà.
Ïðè âñå, ÷å òîçè ïîòåíöèàëåí ìîäåë ïðåñúçäàâà òðúáîîáðàçíî îãðàíè÷åíèå çà ïîëèìåðà è âîäè äî
ïðàâäîïîäîáíè ðåçóëòàòè, íå å ÿñíî äî êàêâà ñòåïåí äàâà àäåêâàòíî îïèñàíèå íà ðåàëèñòè÷íèòå
ñòåíè íà òðúáàòà, îñîáåíî ïî îòíîøåíèå íà òÿõíàòà êðàéíà åëàñòè÷íîñò.

Âàæíî å äà ñå çíàå ïî êàêúâ íà÷èí âúçäåéñòâà ïîëèìåðíàòà ìîëåêóëà íà îêîí÷àòåëíàòà ôîðìà
íà òðúáàòà, êàòî äåôîðìèðà ñòåíèòå é â áëèçîñò äî ìåñòîïîëîæåíèåòî ñè. Ìîæå äà ñå ïîìèñëè,
÷å ïîäóòèíàòà, êîÿòî ùå ñå îáðàçóâà îêîëî ïîëèìåðíàòà ìîëåêóëà, ùå èìà ôîðìàòà íà ïóðà, èëè
ïúê íà ñôåðè÷íà òîïêà. Âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó äåôîðìàöèÿòà íà ñòåíèòå è êîíôîðìàöèÿòà íà
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âåðèãàòà âîäè äî ïðîìÿíà â êîíôèãóðàöèîííàòà åíòðîïèÿ è åíåðãèÿòà îò îãðàíè÷åíèåòî, ïðåäèç-
âèêàíè îò âçàèìîäåéñòâèÿòà, ñâúðçàíè ñ èçêëþ÷åíèÿ îáåì. Òå ùå ïîâëèÿÿò íå ñàìî íà ðàçìåðà íà
ìàêðîìîëåêóëàòà, íî ñúùî òàêà è íà äèíàìèêàòà é.

Çàñëóæàâà ñè äà ñå èçñëåäâà ïîâåäåíèåòî íà åëàñòè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà â ñòðóêòóðèðàíà òðú-
áà ñ ðåàëèñòè÷íè, ÷àñòè÷íî åëàñòè÷íè ñòåíè. Íàïîñëåäúê òåçè ïðîáëåìè ñå èçñëåäâàò òåîðåòè÷íî
îò ❇r♦�✁✂r❞ [106] çà ñëó÷àÿ íà ïîëèìåð, îãðàíè÷åí â òðúáà îò òå÷íà äâóñëîéíà ìåìáðàíà. Îò
ñêåéëèíãîâè ñúîáðàæåíèÿ àâòîðèòå ïðåäðè÷àò ñôåðè÷íàòà ãëîáóëà êàòî î÷àêâàíàòà ôîðìà çà äå-
ôîðìèðàíèÿ ðåãèîí íà ñòåíèòå íà áèñëîéíàòà òå÷íà ìåìáðàííà òðúáà îêîëî îãðàíè÷åíèÿ ïîëèìåð.
Òîçè ðåçóëòàò î÷àêâà ñâîåòî åêñïåðèìåíòàëíî ïîòâúðæäåíèå.

Â ïðåäñòàâåíîòî òóê íàøå èçñëåäâàíå [107] ñå ðàçãëåæäà ñëó÷àÿ íà ïîëèìåðíà âåðèãà, îãðàíè-
÷åíà îò òðúáà ñ ÷àñòè÷íî òâúðäè ñòåíè. Íà îñíîâàòà íà øèðîêè êîìïþòúðíè ñèìóëàöèè ñå ïîëó-
÷àâà êà÷åñòâåíî ðàçëè÷åí ðåçóëòàò çà ñëó÷àÿ íà òàêàâà ìåêà íàíîòðúáà, à èìåííî, ïóðîîáðàçíà
èçäàòèíà ïðè äåôîðìàöèÿòà íà ñòåíèòå íà òðúáàòà îêîëî ïîëèìåðà. Â òîâà èçñëåäâàíå öèëèíäú-
ðúò å ñúñòàâåí îò ñâúðçàíà åäíîñëîéíà ìåìáðàíà, ïðèòåæàâàùà ÷àñòè÷íî ïîäâèæíè ñòåíè, êàêòî
ñà âúâ âúãëåðîäíèòå íàíîòðúáè÷êè (Ôèã. 35). Èçïîëçâàíèòå ìåìáðàíè íàïîäîáÿâàò òåçè, îïèñàíè
[108, 109], çà ðàçëèêà îò òå÷íèòå ñòåíè íà òðúáàòà, ïðåäëîæåíà îò ❇r♦�✁✂r❞ [106].

Íàìåðåíî å, ÷å äèíàìèêàòà íà ïîëèìåðà íå ñå ïðîìåíÿ êà÷åñòâåíî îò îìåêîòÿâàíåòî íà ñòåíèòå
íà òðúáàòà. Ðåïòàöèîííîòî Áðàóíîâî äâèæåíèå ñå çàáàâÿ â ðåçóëòàò îò äåôîðìàöèÿòà íà ìåêèòå
ñòåíè íà òðúáàòà, íî çàïàçâà õàðàêòåðèñòè÷íîòî ñè ïîâåäåíèå ñ ðåëàêñàöèîííî âðåìå, ñêàëèðàùî
ñ êîíòóðíàòà äúëæèíà íà âåðèãàòà êàòî ◆ .

Òåîðåòè÷íè Ðàçãëåæäàíèÿ: Ñêåéëèíãîâ Àíàëèç
Ðàçãëåæäà ñå ìåêà òðúáà, ôîðìèðàíà îò åäíîñëîéíà ìåìáðàíà ñ îãðàíè÷åíèÿ è õàðàêòåðåí íå-

ïåðòóðáèðàí äèàìåòúð ❉✵. Ñòåíèòå íà òðúáàòà ñà ñúñòàâåíè îò çâåíà ñ õåêñàãîíàëíà êîîðäèíàöèÿ.
Â òðúáàòà å ïîñòàâåí åëàñòè÷íî ñêà÷åí ëèíååí ïîëèìåð, ñúñòîÿù ñå îò ◆ ñôåðè÷íè ìîíîìåðíè çâå-
íà ñ õàðàêòåðåí ðàçìåð ❜. Ïîëèìåðúò å â ðåæèì íà äîáúð ðàçòâîðèòåë. Åôåêòèòå îò èçêëþ÷åíèÿ
îáåì ñà âçåòè ïîä âíèìàíèå ïðè âçàèìîäåéñòâèÿòà êàêòî ìåæäó ñîáñòâåíèòå ÷àñòèöè íà ïîëèìåðà,
òàêà è ìåæäó ïîëèìåðà è ñòåíèòå íà òðúáàòà. Ìîíîìåðèòå îò ïîëèìåðíàòà âåðèãà íå ñå àäñîðáèðàò
âúðõó ñòåíèòå íà òðúáàòà.

Àêî ñå ðàçãëåäà åíåðãèÿòà íà äåôîðìàöèÿ íà ñòåíèòå êàòî ÷èñòî åëàñòè÷íà è ñå ïðèåìå, ÷å âåðèãà
ñ ïóðîîáðàçíà êîíôîðìàöèÿ çàïúëâà öèëèíäúðà ñ äèàìåòúð ❉ ✕ ❉✵ è äúëæèíà ▲, ñâîáîäíàòà
åíåðãèÿ íà òàçè ñèñòåìà ìîæå äà áúäå çàïèñàíà êàòî:

❋❝✄❧✭❉✮

❦☎❚
❂
▲✷

❘✷✵

✰
✈❜✸◆✷

▲❉✷
✰ ❦◆✭❉ ✆❉✵✮

✷
✿ (57)

Ïúðâèÿò ÷ëåí íà äÿñíàòà ÷àñò íà Óð. (57) å êîíôîðìàöèîííàòà åíòðîïèÿ, äúëæàùà ñå íà îãðàíè÷å-
íèåòî (êúäåòî ❘✵ ✴ ❜

♣
◆), âòîðèÿò ÷ëåí äúðæè ñìåòêà çà âçàèìîäåéñòâèÿòà îò èçêëþ÷åíèÿ îáåì â

îáåì ✙ ▲❉✷, êàòî ✈ ❃ ✝ å áåçðàçìåðíèÿò âòîðè âèðèàëåí êîåôèöèåíò, à òðåòèÿò ÷ëåí ïðåäñòàâëÿâà
ïðèíîñà íà åëàñòè÷íàòà äåôîðìàöèÿ íà ñòåíèòå, êîãàòî äèàìåòúðúò ❉ íàäâèøàâà òîçè íà íåïåð-
òóðáèðàíàòà (ïðàçíà) òðúáà. Òóê ❦ å ìîäóëà íà Õóê, èçìåðâàí â ❦☎❚✞❜

✷. Ïðåíåáðåãíàòè ñà êàêâèòî
è äà áèëî íåõàðìîíè÷íè êîðåêöèè êúì òîçè ÷èñòî åëàñòè÷åí ÷ëåí. Â ïîñëåäíèÿ ÷ëåí å ïðèåòî, ÷å
åëàñòè÷íàòà åíåðãèÿ ñå äúëæè íà ìîíîìåðèòå, êîèòî ñà â êîíòàêò ñúñ ñòåíèòå íà òðúáàòà. Çà î÷àê-
âàíå å òåõíèÿò áðîé äà ñêàëèðà ñ áðîÿ íà ìîíîìåðíèòå çâåíà ◆ . Îïòèìàëíàòà êîíôèãóðàöèÿ íà
âåðèãàòà êîðåñïîíäèðà íà ãëîáàëíèÿ ìèíèìóì íà ñâîáîäíàòà åíåðãèÿ (íà Óð. 57) ïî îòíîøåíèå
êàêòî íà ▲, òàêà è íà ❉. Òàêà ñå ïîëó÷àâàò äâå óðàâíåíèÿ, ❅❋❝✄❧✞❅▲ ❂ ✝ è ❅❋❝✄❧✞❅❉ ❂ ✝, êîèòî

ñå ðåøàâàò ñúâìåñòíî, çà äà ñå ïîëó÷àò ðàâíîâåñíèòå äúëæèíà ⑦▲ è äèàìåòúð ⑦❉ íà ïîäóòèíàòà íà
òðúáàòà:

⑦▲ ✴ ❜◆✈
✶✟✸

✒
❜

⑦❉

✓✷✟✸

❀ ✭ ⑦❉ ✆ ❉✵✮

✥
⑦❉

❜

✦✼✟✸

✴ ❜
✈✷✟✸

❦❜✷
✿ (58)

Çàïàçâà ñå èçâåñòíàòà âðúçêà [92, 94] çà òâúðäè òðúáè ìåæäó ⑦▲ è ⑦❉. Çà îïòèìàëíèÿ äèàìåòúð íà
òðúáàòà ⑦❉ ìîãàò äà ñå ðàçãëåäàò äâà ñëó÷àÿ:

à Çà äîñòàòú÷íî äúëãè ïîëèìåðíè âåðèãè, ◆ ✠ ✡ è ìåêè âðúçêè â ìåìáðàíàòà ìîæå äà ñå
âçåìå ❉ ✢ ❉✵ è äà ñå äîñòèãíå äî èçâåñòíèÿ îò ïî-ðàíî ðåçóëòàò [104] çà ïîëèìåðíà âåðèãà,
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çàòâîðåíà îò õàðìîíè÷åí ïîòåíöèàë.

⑦❉ ✴ ❜
✈✶❂✺

✭❦❜✷✮✸❂✶�
✿ (59)

Óð. 59 ïîêàçâà êàê åôåêòèâíàòà ïîäóòèíà ñ ðàäèóñ ⑦❉ ñå ñâèâà ñ íàðàñòâàíåòî íà òâúðäîñòòà
(êîíñòàíòàòà ❦ íà Õóê), èëè íàðàñòâà â ðåçóëòàò íà èçêëþ÷åíèÿ îáåì ✈.

á Â ñëó÷àé, ÷å ⑦❉ ✙ ❉�, å òðóäíî äà ñå äîñòèãíå äî ïðîñòî ñêåéëèíãîâî ñúîòíîøåíèå ïîðàäè
íåõîìîãåííîñòòà íà âòîðîòî óðàâíåíèå â (58). ×èñëåíèÿò àíàëèç íà Óð. (58) ïîêàçâà, ÷å ðàç-
ëèêàòà ✍❉ ✁ ❉ ✂ ❉� ✦ ✵ îñòàâà ìíîãî ìàëêà è áëèçêà äî êîíñòàíòà ñ âàðèðàíåòî íà ❉�,
íàìàëÿâàéêè ñ íàêëîí îò ✂✼✄☎ ïðè ÷óâñòâèòåëíî âèñîêè ñòîéíîñòè íà ❉�:

✍❉ ✑ ❉ ✂❉� ✴ ❜
✈✶❂✺

✭❦❜✷✮✸❂✶�

✒
❜

❉�

✓✆❂✸

✿ (60)

Èçïîëçâàéêè Óð. (58) è (59), ñå íàìèðà, ÷å ðàâíîâåñíàòà ñâîáîäíà åíåðãèÿ ❋
❡✝
❝✞❧ íà ïóðîîáðàçíàòà

äåôîðìàöèÿ å ëèíåéíà ôóíêöèÿ íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà ◆ :

❋
❡✝
❝✞❧ ✴ ◆❦❇❚✭❦❜

✷
✮
✷❂✺

✿ (61)

Òàçè ñâîáîäíà åíåðãèÿ ìîæå äà ñå ñðàâíè ñúñ ñëó÷àÿ, êîãàòî ïîëèìåðíàòà âåðèãà â ìåêà òðúáà ñå
ñòðåìè äà îáðàçóâà ñôåðè÷íà ãëîáóëà ñ ðàäèóñ ❘:

❋❣❧♦✟✭❘✮

❦❇❚
✁

❘✷�

❘✷
✰

✈❜✸◆✷

❘✸
✰ ❦◆

✷❂✸
❘
✷
✿ (62)

Â ïîñëåäíèÿ ÷ëåí íà Óð. (62) ñå ïðèåìà, ÷å ÷àñòòà îò ìîíîìåðèòå, êîÿòî êîíòàêòóâà ñúñ ñôåðè÷íî-
äåôîðìèðàíèòå ñòåíè íà òðúáàòà (èìàùè ïðèíîñ êúì åëàñòè÷íàòà åíåðãèÿ íà äåôîðìàöèÿòà) çà-
âèñè îò ✴ ◆✷❂✸, è ÷å ❘ ✢ ❉�. Îò ❞❋❣❧♦✟✭❘✮✄❞❘ ✁ ✵ ñëåäâà, ÷å ðàâíîâåñíèÿò ðàäèóñ íà òàêàâà
ñôåðè÷íà äåôîðìàöèÿ óäîâëåòâîðÿâà ñëåäíîòî óðàâíåíèå:

☎✈❜✸◆✷

❘✹
✰

✠❜✷◆

❘✸
✁ ✠❦◆

✷❂✸
❘ (63)

Çà äîñòàòú÷íî äúëãè ïîëèìåðíè âåðèãè (ãîëåìè ◆) âòîðèÿò ÷ëåí íà Óð. (62) (ò.å. íàìàëÿâàíåòî íà
åíòðîïèÿòà îò îãðàíè÷åíèåòî) ìîæå äà ñå ïðåíåáðåãíå è çà ðàâíîâåñíèÿ ðàäèóñ ⑦❘ ñå ïîëó÷àâà:

⑦❘ ✁ ❜

✏
✈

❦❜✷

✡✶❂✺
◆
✹❂✶✺ (64)

Èëè ñâîáîäíàòà åíåðãèÿ çà îáðàçóâàíå íà ãëîáóëàðíà äåôîðìàöèÿ å:

❋
❡✝
❣❧♦✟ ✴ ✈

✷❂✺
✭❦❜

✷
✮
✸❂✺

◆
✻❂✺ (65)

Îò ñðàâíåíèåòî íà Óð. (61) è (65) ìîæå äà ñå çàêëþ÷è, ÷å ñâîáîäíàòà åíåðãèÿ çà âúçíèêâàíå íà
ïóðîîáðàçíà äåôîðìàöèÿ âèíàãè ùå áúäå ïî-ìàëêà îò òàçè çà ãëîáóëàðíà, ïðè óñëîâèå, ÷å ◆ å
äîñòàòú÷íî ãîëÿìî. Òîâà çàêëþ÷åíèå å â ñúãëàñèå ñúñ ñèìóëàöèîííèòå ðåçóëòàòè (Ôèã. 40).

Ñèìóëàöèîíåí Ìîäåë
Â òåçè Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèè å èçïîëçâàí êîíòèíóàëåí (íåðåøåòú÷åí) ìîäåë íà åëàñòè÷íî

ñâúðçàíè çâåíà, èçïîëçâàí ïðåäè òîâà çà ñèìóëàöèè íà ïîëèìåðè êàêòî â îáåìà [39, 40], òàêà è â
áëèçîñò äî ãðàíèöèòå [110].

Âñÿêà âåðèæíà ïîëèìåðíà ìîëåêóëà ñå ñúñòîè îò ◆ åôåêòèâíè ìîíîìåðíè çâåíà, ñâúðçàíè ñ
îïèñàíèÿ â ðàçä. () FENE ïîòåíöèàë (Óð. 37), ñúñ ñëåäíèòå ïàðàìåòðè:

� Ìàêñèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ☛♠☞✌ ✁ ✎

� Ìèíèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ☛PP♠✔✕ ✁ ✵✿✖

� Ðàâíîâåñíà äúëæèíà íà âðúçêàòà íà ñâîáîäíà, íåïåðòóðáèðàíà âåðèãà, ☛PP� ✁ ✵✿✼ è ❘PP ✁

☛♠☞✌ ✂ ☛� ✁ ✵✿☎.

� Åëàñòè÷íà êîíñòàíòà íà ïîòåíöèàëà ❦PP ✁ ✖✵❀ ❦PP ✄✠ ✁ ✠✵

32



Ôèãóðà 36: Ïðåäñ-
òàâÿíå íà ðàçëè÷-
íèòå ïîòåíöèàëè,
ïîñðåäñòâîì êîèòî
ñè âçàèìîäåéñò-
âàò ÷àñòèöèòå â
ìîäåëà. Ãîðíèòå
èíäåêñè - PP , ❈P
è ❈❈ - îòðàçÿâàò
âçàèìîäåéñòâèÿòà
ìåæäó ÷àñòèöèòå
âúòðå â ïîëèìåð-
íàòà âåðèãà, âúòðå
â öèëèíäúðà,
èëè ñìåñåíèòå:
ïîëèìåð-ïîëèìåð,
ïîëèìåð-öèëèíäúð
è öèëèíäúð-
öèëèíäúð, ñúîò-
âåòíî. Ðàâíîâåñ-
íèòå äúëæèíè
íà ñâúðçàíèòå
çâåíà, ❵��✵ ❂ ✁✿✼,
❵✂✂✵ ❂ ✁✿✻, ñà
îòáåëÿçàíè ñúñ
ñòðåëêè.

� Òåìïåðàòóðà ❚ ✄ ✶☎✆✝✞❇ . ✞❇❚ ✄ ✶☎✆ å åäèíèöà çà åíåðãèÿ â òàçè ñèñòåìà.

Èçáðàíàòà òåìïåðàòóðà ❚ ✄ ✶☎✆✝✞❇ îñèãóðÿâà ðåæèì íà äîáúð ðàçòâîðèòåë, äàëå÷ îò Òåòà òåìïå-
ðàòóðàòà çà ìîäåëà, ❚✟✟✒ ✙ ✆☎✠✡✝✞❇ [39].

Çà íåñâúðçâàùèòå âçàèìîäåéñòâèÿ ñå èçïîëçâà Ìîðçîâèÿò ïîòåíöèàë (Óð. 38) ñ ïàðàìåòðè
r✟✟♠☛☞ ✄ ✆☎✽❀ ✧✟✟▼ ✄ ✶ è ✌ ✄ ✡✷.

Òåçè âçàèìîäåéñòâèÿ ïðàêòè÷åñêè èç÷åçâàò çà ðàçñòîÿíèÿ ïî-ãîëåìè îò ❧♠✍✎, òàêà ÷å â ñèìó-
ëàöèèòå íà ïðàêòèêà ïîòåíöèàëèòå ñà îòðÿçàíè â òàçè ñòîéíîñò. Óð. (37) è (38) îñèãóðÿâàò íå-
ñàìîïðåñè÷àíåòî íà âåðèãàòà, êàêòî è âúçìîæíîñòòà çà èçïîëçâàíåòî íà åôåêòèâíèÿ ïîêëåòú÷åí
àëãîðèòúì [38]

Îò ôèçè÷íà ãëåäíà òî÷êà, âçàèìîäåéñòâèÿòà ❯❋❊◆❊ è ❯▼ (Óð. 37 è 38), ïîêàçàíè íà Ôèã. 36,
ïðèäîáèâàò ñìèñúë êîãàòî åôåêòèâíàòà âðúçêà ñå èíòåðïðåòèðà êàòî ñåãìåíò íà Êóí, âêëþ÷âàéêè
ïîðåäèöà îò õèìè÷íèòå åëåìåíòàðíè ìîíîìåðíè çâåíà ïî âåðèãàòà è ïî òîçè íà÷èí åäèíè÷íàòà
äúëæèíà ❧✟✟✏✑✓ ✄ ✶ ôèçè÷åñêè îòãîâàðÿ íà äúëæèíè îò ïîðÿäúêà ❖ ✭♥✔✮, à íå íà äúëæèíàòà íà
åäíà ✕ ✖✕ âðúçêà (åäâà ✶☎✺ ✗❆ )

Ïúðâîíà÷àëíî òðúáèòå - è òâúðäèòå, è ìåêèòå - ñå ñúçäàâàò êàòî èäåàëåí öèëèíäúð, ñúñòîÿùè
ñå îò õåêñàêîîðäèíèðàíà ìðåæà îò çâåíà, ñâúðçàíè ïîñðåäñòâîì ✘✚✛✚ ïîòåíöèàë (Óð. 37), ñúñ
ñëåäíèòå ïàðàìåòðè:

� Ìàêñèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ❧♠✍✎ ✄ ✶

� Ìèíèìàëíà äúëæèíà íà âðúçêàòà ❧✜✜♠☛☞ ✄ ✆☎✡

� Ðàâíîâåñíà äúëæèíà íà âðúçêàòà íà ïðàçåí öèëèíäúð ❧✜✜✢ ✄ ✆☎✠.

� Åëàñòè÷íà êîíñòàíòà íà ïîòåíöèàëà ✞✜✜ ✄ ✶☎✆❀ ✞✟✟ ✝✡ ✄ ✆☎✺.

Åäèíñòâåíàòà ðàçëèêà ìåæäó òâúðäèòå è ìåêèòå òðúáè å, ÷å ÷àñòèöèòå íà òâúðäèòå íå ñà ïîäëî-
æåíè íà êàêúâòî è äà áèëî îïèò çà ïðèäâèæâàíå ïî âðåìå íà ñèìóëàöèèòå, äîêàòî òåçè íà ìåêèòå
öèëèíäðè ñà ñâîáîäíè äà ñå äâèæàò. Òåñíèòå ìåêè òðúáè ïðîÿâÿâàò òåíäåíöèÿ êúì ðàçäóâàíå, êàòî
îñòàâåíè ñâîáîäíè (áåç ïîëèìåð, ïîñòàâåí â òÿõ) ëåêî óâåëè÷àâàò ðàäèóñà ñè ñïðÿìî èäåàëíèÿ ïðè
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ïîñòðîÿâàíåòî - òîçè íà òâúðäèòå çà ñúùèÿ áðîé íà çâåíàòà â ðèíã. Òîâà ñå äúëæè íà óâåëè÷åíàòà
êðèâèíà, êîÿòî ïîâèøàâà åôåêòà îò îòáëúñêâàùèÿ äÿë íà Ìîðçîâèÿ ïîòåíöèàë. Çàòîâà, çà äà ñå
çàïàçè ðàäèóñúò íà òâúðäèòå è ìåêè òðúáè ñ åäèí è ñúù áðîé íà çâåíàòà â ðèíã ìàêñèìàëíî áëèçúê,
ñå äîáàâÿ ñëàá àòðàêòèâåí êëîí â Ìîðçîâèÿ ïîòåíöèàë çà âçàèìîäåéñòâèÿòà öèëèíäúð-öèëèíäúð, ñ
✎❈❈▼ ❂ ✵✿✵�. Õåêñàêîîðäèíèðàíàòà ñèñòåìà ñèëíî ñå ïðîòèâîïîñòàâÿ íà äâèæåíèåòî. Øåñòòå âðúçêè
âîäÿò äî êîåôèöèåíò /ñòåïåí/ íà ïðèåìàíå íà ïðîáíèòå õîäîâå ïî-íèñúê îò ✵✿✵✁. Çà äà ñå óñêîðè
äîñòèãàíåòî íà ðàâíîâåñèå ñå èçïîëçâà ïî-ìåê ❋❊◆❊ ïîòåíöèàë ñïðÿìî òîçè çà ïîëèìåðíèòå âå-
ðèãè (❦PP ❂ ✁✿✵ çà öèëèíäðèòå, ❦PP ❂ ✷✵✿✵ çà ïîëèìåðèòå), êàêòî è ïî-ìàëêî òâúðäî FENE ÿäðî -
❧PP♠✂✄ ❂ ✵✿✷. Äúëæèíàòà íà ïðîáíèòå ñòúïêè ñúùî å ïî-ìàëêà - ☎✵✿✷✆ ✔ ✝①✞✝②✞✝③ ✔ ✵✿✷✆ çà ÷àñòè-
öèòå îò ñòåíàòà íà öèëèíäúðà ñïðÿìî ☎✵✿✆ ✔ ✝①✞✝②✞✝③ ✔ ✵✿✆ çà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà. Òîâà
óâåëè÷àâà åëàñòè÷íîñòòà íà ñòåíàòà, áåç äà âëèÿå ïî êàêúâòî è äà áèëî íà÷èí íà âçàèìîäåéñòâèåòî
ìåæäó ÷àñòèöèòå íà ñòåíàòà è ïîëèìåðà, êîèòî çàâèñÿò åäèíñòâåíî îò Ìîðçîâîòî òâúðäî ÿäðî ñ
r
❈P
✟✠✡ ❂ rPP✟✠✡ ❂ r

❈❈
✟✠✡ ❂ ✵✿✽. Ïî òîçè íà÷èí ìîíîìåðèòå îò ïîëèìåðíàòà âåðèãà íå áèõà ìîãëè äà ñå

ïðîìóøàò ïðåç ìðåæàòà, ñúñòàâÿùà ñòåíàòà íà öèëèíäúðà. Çà âçàèìîäåéñòâèÿòà ìåæäó öèëèíäúðà
è âåðèãàòà å îñòàâåí ñàìî îòáëúñêâàòåëíèÿ êëîí íà Ìîðçîâèÿ ïîòåíöèàë, ❯❈P

▼♦☛s☞, (Ôèã. 36), òúé
êàòî íå ñå ðàçãëåæäà àäñîðáöèÿ íà ïîëèìåðà âúðõó ñòåíèòå íà òðúáàòà.

Ïî âðåìå íà ñèìóëàöèÿòà íà òðúáàòà ñà íàëîæåíè ïåðèîäè÷íè ãðàíè÷íè óñëîâèÿ (ò.å âñÿêà òðúáà
âñúùíîñò å òîðóñ) ïî îñòà íà öèëèíäúðà - òÿ å ïàðàëåëíà íà ❩☎ êîîðäèíàòàòà. Òúé êàòî ëèíåéíèÿò
ðàçìåð íà ñèìóëèðàíàòà êóòèÿ å ▲ ❂ ✁✷✽, â íåÿ ñå ñúáèðàò ãîëÿì áðîé ðèíãîâå îò ìîíîìåðè, òàêà
÷å ìàëêîòî íåñúîòâåòñòâèå ìåæäó âèñî÷èíàòà íà êóòèÿòà è òîçè íà èäåàëíèÿ öèëèíäúð, êîéòî ñå
ïîëó÷àâà - ✙ ✵✿✁� - ñå ðàçïðåäåëÿ ïî âñè÷êè ðèíãîâå. (Ôèã. 37)
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Ôèãóðà 37: Ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâÿíå íà 'ãðàôåíîâèÿ' ëèñò - ìåìáðàííàòà ìðå-
æà, îò êîÿòî ñå 'èçãîòâÿ' öèëèíäúðúò. Âúðõó çâåíî ✸✸ å äåìîíñòðèðàíà õåêñà-
ãîíàëíàòà êîîðäèíàöèÿ. Ïîêàçàíà å íîìåðàöèÿòà íà çâåíàòà è ïðèëàãàíåòî íà
ïåðèîäè÷íèòå ãðàíè÷íè óñëîâèÿ ïî ✍ êîîðäèíàòàòà.

✏

✑

Ôèãóðà 38: Ñõåìà
íà ñòðóêòóðàòà íà
öèëèíäúðà.

Êàòî ïðàâèëî òðúáèòå ñå ñúñòîÿò îò ✷✒✓ ðèíãà ñ ✁✓ ✕ ✆✺ çâåíà âúâ âñåêè, òàêà ÷å ïúëíèÿò
áðîé íà çâåíàòà âàðèðà ìåæäó ✖�✖✓ è ✁✒✵✷✷. (Âæ. Ôèã. 38)Íà ôèã. 39 ñà ïîêàçàíè íÿêîè òèïè÷íè
ïðîôèëè íà ïðàçíè ìåêè òðúáè, óñðåäíÿâàéêè ïðîåêöèÿòà íà òðúáàòà â ðàâíèíà, óñïîðåäíà íà
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Ôèãóðà 39: Óñðåäíåíè ïî âðåìå íà ñèìóëà-
öèÿòà íàäëúæíè ïðîôèëè íà ïðàçíè ìåêè
òðúáè ñ òðè ðàçëè÷íè äèàìåòúðà ❉✵. Ñ íà-
ìàëÿâàíå íà äèàìåòúðà íà òðúáèòå íàðàñ-
òâà 'êðèâîëè÷åíåòî' íà ñòåíèòå íà òðúáàòà.

❩-îñòà ïðåç âðåìå íà ñèìóëàöèÿòà. Òèïè÷íî ñå íàáëþäàâà õàðàêòåðèñòè÷íî îãúâàíå íà òðúáèòå,
êîåòî å ïî-÷óâñòâèòåëíî, êîãàòî òðúáàòà å ïî-òÿñíà. Èçñëåäâàíèòå òóê âåðèãè ñà ñ äúëæèíà ✸� ✔
◆ ✔ ✺✁�, à íåñìóòåíèòå äèàìåòðè íà òðúáèòå ✸✿✂✄ ✔ ☎✆ ✔ ✁✂✿✾. Èçìåðâàíèÿòà ñà óñðåäíåíè ïî �✝✹
ñèìóëàöèîííè 'ðàíà' ñ äúëæèíè ✺ ✞ ✁✂✟ ✝ ✸✿✸ ✞ ✁✂✼ Ìîíòå Êàðëî Ñòúïêè ✭▼❈❙✮✿ Åäíà ✭▼❈❙✮ å
äåôèíèðà êàòî îïèò çà ïðèäâèæâàíå íà âñè÷êè ìîíîìåðè â ñèñòåìàòà, ò.å. êàêòî íà ïîëèìåðíàòà
âåðèãà, òàêà è íà çâåíàòà íà òðúáàòà.

Ñèìóëàöèîííè Ðåçóëòàòè Êîíôîðìàöèîííè Ñâîéñòâà íà Ñòàòè÷íîòî Ñúñòîÿíèå

À. Ïðîôèëè íà Äåôîðìàöèÿ

Íà Ôèã. 40 ñà ïîêàçàíè ñòðàíè÷íè èçãëåäè îò äåôîðìàöèèòå íà ñòåíèòå íà òðúáàòà â áëèçîñò
äî ïîñòàâåíàòà â íåÿ ïîëèìåðíà âåðèãà. Êîîðäèíàòíàòà ñèñòåìà å îáâúðçàíà ñ öåíòúðà íà ìàñèòå
íà âåðèãàòà, çàòîâà îñòà ❩ å ìàùàáèðàíà ïðîïîðöèîíàëíî íà áðîÿ íà ìîíîìåðèòå âúâ âåðèãàòà ◆ .
Ïðåäñòàâåíè ñà ÷åòèðè äèàìåòúðà íà òðúáàòà è äàííè çà âåðèãè ñ ✸� ✔ ◆ ✔ �✺✷. Êàòî ñå èçêëþ÷è
øóìà â äàííèòå çà ☎✆ ❂ ✄✿✂�, ñå íàáëþäàâà äîáðî ñúâïàäåíèå íà âñè÷êè êðèâè â ïóðîîáðàçíà
îáùà êðèâà íà ïðîôèëèòå ñ❲ ✴ ◆ . Ñòåíèòå íà ïîäóòèíèòå ñà ïî÷òè ïåðïåíäèêóëÿðíè íà îñèòå íà
öèëèíäúðà, à ïëàòîòî ìó å ïî÷òè íåçàâèñèìî îò äúëæèíàòà íà âåðèãàòà ◆ , ïîíå çà òåñíèòå òðúáè,
☎✆✠✡❣ ✜ ✁ (Ôèã. 40a, 40b). Äåôîðìàöèÿòà íà ñòåíèòå â îêîëíîñòòà íà ïîäóòèíàòà å ïðåíåáðåæèìà.

Òàêà èçãëåæäà, ÷å íàáëþäàâàíàòà ïóðîîáðàçíà ôîðìà íà äåôîðìàöèÿòà íà ñòåíèòå îêîëî ïî-
ëèìåðíàòà âåðèãà å â ñúãëàñèå ñ ðåçóëòàòèòå îò Óð. (), âúïðåêè ÷å åëàñòè÷íèòå ñèëè, äåéñòâàùè
â ñòðóêòóðèðàíàòà ìåìáðàíà òðóäíî áèõà ìîãëè äà áúäàò îïðåäåëåíè êàòî ÷èñòî õàðìîíè÷íè. Ïî-
âåðîÿòíî å íàáëþäàâàíàòà ïóðîîáðàçíà ôîðìà íà ïîäóòèíàòà äà ñå äúëæè íà êðàéíàòà ðàçòåãëèâîñò
íà âðúçêèòå ìåæäó ñúñåäíèòå çâåíà (Óð. 37).

Íà Ôèã. 41 ñà ïîêàçàíè ðåçóëòàòèòå, êàòî å ïðåäñòàâåí ïëîò íà øèðèíàòà íà ïîäóòèíàòà êàòî
ôóíêöèÿ íà äúëæèíàòà íà âåðèãàòà ◆ çà ðàçëè÷íè ñòîéíîñòè íà ☎✆. Äàííèòå ñå ñëèâàò â îáùà
êðèâà çà ðàçëè÷íèòå ☎✆ è ñêåéëèíãîâèòå ïðåäñêàçàíèÿ (óð. 58) ñå ñëåäâàò äîáðå. Çà ãîëåìè äèà-
ìåòðè íà òðúáèòå ñå íàáëþäàâà ñëàáî îòêëîíåíèå îò îáùàòà êðèâà, êîåòî ïîêàçâà, ÷å ïîëèìåðíàòà
âåðèãà å òâúðäå êúñà çà òàêèâà øèðîêè òðúáè.

Èçìåíåíèåòî íà ❲✠◆ ñ ☎✆, ïîêàçàíî íà Ôèã. 42, âúïðåêè ãîëåìèÿ ðàçáðîñ, å â ñúãëàñèå ñ òîâà
òâúðäåíèå.

Êàêòî å ïîêàçàíî íà Ôèã. 43, ïîäóòèíàòà íà ñòåíèòå íà òðúáàòà îêîëî ìÿñòîòî, íà êîåòî ñå
íàìèðà ïîëèìåðíàòà âåðèãà, ïîñòåïåííî èç÷åçâà ñ íàðàñòâàíåòî íà äèàìåòúðà íà òðúáèòå, êàòî
☎ ☛ ❤☎✐ ✴ ☎

☞✶
✆ . Äåôîðìàöèÿòà òóê å èçìåðåíà ïî îòíîøåíèå íà ñðåäíèÿ äèàìåòúð íà ìåêàòà

òðúáà, ❤☎✐, äàëå÷ îò ïîäóòèíàòà. ❤☎✐ å ìàëêî ïî-ìàëúê îò íåïåðòóðáèðàíèÿ äèàìåòúð, ☎✆, ïîðàäè
äåôîðìàöèÿòà. Ïîñëåäíîòî âçàèìîîòíîøåíèå å ïî-ñëàáî îò ïðåäñêàçàíîòî îò Óð. (60), êîåòî îòíîâî
ïîêàçâà, ÷å äàííèòå ñà äàëå÷ îò àñèìïòîòè÷íèÿ ðåæèì íà ÷óâñòâèòåëíî øèðîêè òðúáè (☎✆ ✢ ✁).

Â. Ëèíååí ðàçìåð íà ïîëèìåðíà âåðèãà â åëàñòè÷íè òðúáè

Êàêòî å ïðèåòî [111], è òóê ñå ðàçãëåæäàò íàäëúæíèòå è íàïðå÷íè (îòáåëÿçàíè ñ èíäåêñè ❦ çà
íàäëúæíèòå è ❄ çà íàïðå÷íèòå) êîìïîíåíòè íà ñðåäíîòî ðàçñòîÿíèå ìåæäó êðàèùàòà íà âåðèãàòà
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Ôèãóðà 40: Ïðîôèëè íà ðàçäóòèÿ ðåãèîí íà ìåêà òðúáà ñ ðàäèóñ ❘✭❩✮, ñúäúðæàùà ïîëèìåð ñ ðàçëè÷íà
êîíòóðíà äúëæèíà ◆ ❂ ✸�❀ ✻✁❀ ✶�✂❀ �✷✻, ïî îñòà íà òðúáàòà ❩. Ðàçëè÷íèòå ïðîôèëè ñà èçîáðàçåíè ñïðÿìî
êîîðäèíàòíà ñèñòåìà, çàïî÷âàùà â öåíòúðà íà ìàñèòå íà âåðèãàòà, ❩❝✄ è äúëæèíàòà íà ñêàëàòà íà âñåêè
ïðîôèë å ðàçäåëåíà íà ñúîòâåòíàòà êîíòóðíà äúëæèíà íà âåðèãàòà◆ . Ïîêàçàíà å øèðèíàòà❲ íà ðàçäóòèÿ
ðåãèîí. ×åòèðèòå ãðàôèêè ñúîòâåòñòâàò íà ðàçëè÷íè äèàìåòðè ❉✵ íà íåïåðòóðáèðàíà òðúáà, â êîÿòî íÿìà
ïîëèìåð.
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Ôèãóðà 41: Èçìåíåíèå íà äúë-
æèíàòà íà ðàçäóòèÿ ðåãèîí íà
òðúáàòà ❲ ñ äúëæèíàòà íà âå-
ðèãàòà ◆ çà ðàçëè÷íè äèàìåò-
ðè íà íåïåðòóðáèðàíàòà òðúáà
❉✵. Ïðàâàòà ïóíêòèðàíà ëèíèÿ
îòðàçÿâà îòíîøåíèåòî ❲ ✴ ◆

(Âæ. Óð. 58)
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Ôèãóðà 42: Ïëîò íà ðåäóöèðàíàòà äúëæèíà íà ïî-
äóòèíàòà �❂✁ êàòî ôóíêöèÿ íà äèàìåòúðà ✂✄.

1 2 4 8 16
D0

0.01

0.02
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D
 -

 <
D

>

Ôèãóðà 43: Ïðîìÿíàòà íà äåôîðìàöèÿòà ✂ ☎ ❤✂✐

ñ íàðàñòâàíå íà äèàìåòúðà íà òðúáàòà ✂✄ â ëîãà-
ðèòìè÷íè êîîðäèíàòè. Òóê ❤✂✐ îòðàçÿâà ñðåäíèÿ

äèàìåòúð íà òðúáàòà äàëå÷ îò ïîäóòèíàòà.

37



❤❘✷❡✐ è èíåð÷íèÿ ðàäèóñ ❤❘✷❣✐:

❤❘
✷
❣❦✐ ❂

✶

◆

�❳

✁✂✄

❤❬③✁ ☎ ③❈▼❪
✷
✐❀ (66)

❤❘
✷
❣❄✐ ❂

✶

◆

�❳

✁✂✄

❬❤✭①✁ ☎ ①❈▼✮
✷
✐ ✰ ❤✭②✁ ☎ ②❈▼✮

✷
✐❪✿ (67)
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N 
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101

102

R
gl
D

02/
3

D0 = 3.08
D0 = 3.84
D0 = 4.22
D0 = 5.16
D0 = 6.12
D0 = 7.08
D0 = 8.02
D0 = 8.98
D0 = 9.94
D0 = 10.9
slope = 1

Ôèãóðà 44: Ñêåéëèíãîâ ïëîò íà èçìåíåíèåòî íà íàä-
ëúæíàòà ïî îòíîøåíèå îñòà íà òðúáàòà êîìïîíåíòà
íà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ ✆✝✞ íà âåðèãàòà ñ íåéíàòà êîí-
òóðíà äúëæèíà ✟ è äèàìåòúðà íà òðúáàòà ❉✵.

2 4 6 8 10 12
D0

0.0
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Rgt

N =  32
N =  64
N = 128
N = 256

Ôèãóðà 45: Ïðîìÿíà íà íàïðå÷íàòà êîìïîíåíòà ✆✝✠
íà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ñ äèàìå-
òúðà íà òðúáàòà ❉✵.

Íà Ôèã. 44 å ïîêàçàí ñêåéëèíãîâ ïëîò íà ❤❘✷❣❦✐✡
✷☛✸ êàòî ôóíêöèÿ íà ◆ çà äúëæèíè íà âåðèãàòà

☞✌ ✔ ◆ ✔ ✌✍✎ è ðàçëè÷íè äèàìåòðè íà òðúáàòà ✡✏. Âèæäà ñå, ÷å ëèíåéíèÿò ðàçìåð íà ïîëèìåðíàòà
âåðèãà å ïðîïîðöèîíàëåí íà áðîÿ ïîâòàðÿùè ñå çâåíà, ◆ , â ñúãëàñèå ñ Óð. (58), ñ èçêëþ÷åíèå íà
íÿêîëêî òî÷êè, ïðè êîèòî äèàìåòðèòå íà òðúáàòà ñòàâàò ñðàâíèìè ñ íåïåðòóðáèðàíèÿ èíåð÷åí
ðàäèóñ íà âåðèãàòà.

Êàêòî ñå âèæäà îò Ôèã. 45, ❘❣❄ å ïðîïîðöèîíàëíî íà ✡✏, îñâåí êîãàòî äèàìåòúðúò ñòàâà ïî-
ãîëÿì îò åñòåñòâåíèÿ ðàçìåð íà êúëáîòî íà âåðèãàòà. Çà ìíîãî ìàëêè ñòîéíîñòè íà ✡✏ è äúëãè
âåðèãè ñå íàáëþäàâà îòêëîíåíèå îò îòíîøåíèåòî ❘❣❄ ✙ ✡✏, êîåòî îòðàçÿâà äîïúëíèòåëíî óâåëè-
÷åíèå íà ❘❣❄, äúëæàùî ñå íà ðàçäóâàíåòî íà ìåêèòå ñòåíè íà òðúáàòà. Òîçè åôåêò å â ñúãëàñèå ñ
îòíîøåíèåòî, ïîêàçàíî íà Ôèã. 43 è ñòàâà âñå ïî-çíà÷èìî ñ íàìàëÿâàíåòî íà äèàìåòúðà íà òðúáàòà
è óäúëæàâàíå íà âåðèãàòà◆ . Ïî-äúëãàòà âåðèãà å ïîäëîæåíà íà ïî-ãîëÿìà äåôîðìàöèÿ, óïðàæíÿâà
ïî-ãîëÿìî íàëÿãàíå âúðõó ñòåíèòå íà òðúáàòà è âîäè äî ïî-ãîëÿìà äåôîðìàöèÿ è íà òÿõ.

Äèôóçèÿ íà ïîëèìåðíè âåðèãè â åëàñòè÷íè òðúáè
Êàêòî è â äðóãè ðàáîòè [97, 110, 38] è òóê äâèæåíèåòî íà ïîëèìåðà ñå õàðàêòåðèçèðà â òåðìèíèòå

íà ñðåäíî-êâàäðàòè÷íîòî îòìåñòâàíå íà öåíòúðà íà ìàñèòå íà âåðèãàòà.
Òóê ñå ðàçãëåæäà îñíîâíî íàäëúæíîòî (ïàðàëåëíî íà îñòà íà òðúáàòà) îòìåñòâàíå, ✑✸❦✭t✮, äå-

ôèíèðàíî êàòî:
✑✸❦✭t✮ ❂ ❤❬❩❈▼✭t✮ ☎ ❩❈▼✭✒✮❪

✷
✐❀ (68)

êúäåòî ìÿñòîòî íà öåíòúðà íà ìàñèòå íà ïîëèìåðà â ìîìåíò t å✓❈▼✭t✮ ❂ ❢✕❈▼✭t✮❀ ❨❈▼✭t✮❀ ❩❈▼✭t✮✖.
Íà Ôèã. 46 ñà ïîêàçàíè òèïè÷íèòå äàííè çà îòìåñòâàíèÿòà ✑✸❦ êàòî ôóíêöèÿ íà âðåìåòî t

êàêòî çà ìåêè, òàêà è çà òâúðäå òðúáè. Ñ èçêëþ÷åíèå íà òâúðäå äúëãèòå âðåìåíà, êúäåòî íÿêîè îò
äàííèòå èìàò ìàëêà ñòàòèñòèêà â êðàÿ íà ðàíà, äàííèòå ïîêàçâàò ïðîñòî äèôóçèîííî ïîâåäåíèå
íà âåðèãàòà,

✑✸❦✭t✮ ❂ ✌✗❞✁✘✘ t (69)

Çà ðàçëèêà îò ïîâåäåíèåòî íà âåðèãè â êîíöåíòðèðàíè ðàçòâîðè è ñòîïèëêè [38], òóê íå ñå íàá-
ëþäàâà ðåæèì íà àíîìàëíà äèôóçèÿ ñ ✑✸❦✭t✮ ✴ t✚, ✛ ❁ ✶, êîåòî å â ñúãëàñèå ñ ïðåäèøíè ðåøåòú÷íè
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Ôèãóðà 46: Ñðåäíî-êâàäðàòè÷íè îòìåñò-
âàíèÿ íà öåíòúðà íà ìàñèòå íà âåðèãà-
òà ïî ïîñîêà íà îñòà íà òðúáàòà çà òâúð-
äè (åäèíè÷íà ïðåêúñíàòà ëèíèÿ ñàìî çà
◆ ❂ ✻�) è çà ìåêè òðúáè. Ñ ðàçëè÷íè
ñèìâîëè ñà ïîêàçàíè äàííèòå çà âåðèãè
ñ äúëæèíè ◆ ❂ ✻�❀ ✶✁✂ è ✁✷✻, è íÿêîëêî
äèàìåòðè íà òðúáèòå, ❉✵. Ïëúòíèòå õî-
ðèçîíòàëíè ëèíèè îòðàçÿâàò íàäëúæíèòå
êîìïîíåíòè ❘❣❦ çà ðàçëè÷íèòå äúëæèíè
íà âåðèãèòå.
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Ôèãóðà 47: Âðåìåâîòî îòìåñòâàíå ✄t☎t â äèôóçè-
ÿòà íà ïîëèìåðà, äúëæàùî ñå íà ìåêèòå ñòåíè, ïî
îòíîøåíèå íà äèôóçèÿòà â òâúðäè òðúáè, êàòî ôóí-
êöèÿ íà äèàìåòúðà íà òðúáàòà ✆✝, çà âåðèãè ñ äúë-
æèíà ✞ ✟ ✠✡☛.

[111] è êîíòèíóàëíè [97] ìîäåëíè èçñëåäâàíèÿ íà âåðèãè, çàêëþ÷åíè â òðúáè ñ íåñòðóêòóðèðàíè
(áåçñòðóêòóðíè) ñòåíè. Ñúâïàäàíåòî íà ñêàëèðàíèòå êðèâè çà îòìåñòâàíèÿòà ☞✸✌✭✍✮ çà âåðèãè ñ
ðàçëè÷íà äúëæèíà ✎ ïîêàçâàò Ðàóñîâî ïîâåäåíèå íà âåðèãèòå, ò.å. ✏❞✑✒✒ ✴ ✓✔✎ . Ïî âðåìå íà ñèìó-
ëàöèÿòà ñàìàòà òðúáà èçâúðøâà Ðàóñî-ïîäîáíà äèôóçèÿ â êóòèÿòà. Íî êîåôèöèåíòúò íà äèôóçèÿ
íà òðúáàòà å ñ îêîëî äâà ïîðÿäúêà ïî-ìàëúê îò òåçè çà ïðèëåæàùàòà âåðèãà è â àíàëèçà äâèæåíè-
åòî íà òðúáàòà å ïðåíåáðåãíàòî â ñðàâíåíèå ñ ïðåìåñòâàíåòî íà âåðèãàòà. Âèæäà ñå ñúùî òàêà, ÷å
Áðàóíîâîòî äâèæåíèå â òâúðäà òðúáà å ïî-áúðçî îò òîâà â ìåêà, ✏r✑✐✑❞❞✑✒✒ ❃ ✏

s✕✒✖
❞✑✒✒ . Òîâà å çà î÷àêâàíå,

ïîíåæå âúâ âòîðèÿ ñëó÷àé âåðèãàòà å îáâúðçàíà ñ ðàçäóòàòà ÷àñò íà òðúáàòà è äâåòå - âåðèãàòà è
ïîäóòèíàòà - ñå äâèæàò çàåäíî ïî ïîñîêà îñòà íà òðúáàòà.

Êàêòî ñå âèæäà íà Ôèã. 47, îòíîñèòåëíîòî çàêúñíåíèå ìåæäó òâúðäàòà è ìåêàòà òðúáà - ðàçëè-
êàòà â ïîäâèæíîñòèòå íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà - å îêîëî ✗✘✙ çà âåðèãà ñ ✎ ✚ ✛✜ è òðúáè ñ äèàìåòúð
✢✣ ✚ ✗✿✘✤ è çà ñúùàòà âåðèãà íàìàëÿâà ñ íàðàñòâàíåòî íà äèàìåòúðà ✢✣ ñ ✥✍✔✍ ✚ ✘✿✛ ✦ ✘✿✓✢✣.
Òèïè÷íîòî ðåëàêñàöèîííî âðåìå ✧✌ íà âåðèãàòà â òðúáàòà ñå äåôèíèðà [97] êàòî

☞✸✌✭✍ ✚ ✧✌✮ ✚ ★
✩
✐✌ (70)

êîåòî ïîêàçâà âðåìåòî, íåîáõîäèìî íà âåðèãàòà çà äà èçìèíå ðàçñòîÿíèå îò ïîðÿäúêà íà ñîáñòâåíèÿ
ñè ðàçìåð â ðåçóëòàò íà Áðàóíîâîòî äâèæåíèå. Êàêòî ñå âèæäà îò Ôèã. 44, ★✩✐✌ ✴ ❜

✩✎✩, òàêà ÷å

Óð. (70) âîäè äî äèôóçèîííî âðåìå ✧✌ ✴ ✎
✸.

Íà Ôèã. 48 å ïîêàçàí ñêåéëèíãîâ ïëîò íà ✧✌ êàòî ôóíêöèÿ íà êîíòóðíàòà äúëæèíà íà ïîëèìåðà
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Ôèãóðà 48: Ñêåéëèíãîâ ïëîò íà Ðàóñîâîòî ðåëàêñàöè-
îííî âðåìå ✜❦ êàòî ôóíêöèÿ íà êîíòóðíàòà äúëæèíà
íà âåðèãàòà ◆ çà ðàçëè÷íè äèàìåòðè íà ❉✵ òâúðäèòå
òðúáè.

100
N

105

106

107

108

109

τ ||D
02/

ν−
2

D0 = 3.08
D0 = 3.84
D0 = 4.22
D = 5.16
D0 = 6.12
D0 = 7.08
D0 = 8.02
D0 = 8.98
D0 = 9.94
D0 = 10.9
τ|| ~ N

3

� â òâúðäè òðúáè çà äåñåò ðàçëè÷íè äèàìåòúðà íà òðúáèòå. Äàííèòå ñå ñëèâàò â åäíà - åäèíñòâåíà

êðèâà ñ î÷àêâàíîòî ñêåéëèíãîâî ïîâåäåíèå ✁✂ ✴ ✄
✷☎✷❂✆
✝ �✸, êîåòî îçíà÷àâà, ÷å îñíîâíàòà äèíàìèêà

íà ìàêðîìîëåêóëàòà ïî ïðîòåæåíèå íà òðúáàòà å ðåïòàöèÿ. Çà ìíîãî òåñíè òðúáè ✞✿✟✠ ✔ ✄✝ ✔ ✹✿✡✡

ñå íàáëþäàâà èçâåñòíî ñèñòåìàòè÷íî îòêëîíåíèå îò îñíîâíàòà êðèâà, íî òîâà ñúùî å çà î÷àêâàíå,
ïðåäâèä àñèìïòîòè÷íèÿ õàðàêòåð íà ñêåéëèíãîâèòå çàêîíè. Ñêåéëèíãîâèÿò çàêîí áè òðÿáâàëî äà
å â ñèëà ïðè ãðàíè÷íèÿ ñëó÷àé íà ✄✝ ✦ ✶❀ � ✦ ✶ è ïîäîáðåíèåòî â ïîâåäåíèåòî ñ íàðàñòâàíåòî
íà ✄✝ ñå âèæäà íà Ôèã. 48.

Çàêëþ÷åíèå
Ñ ìåòîäèòå íà êîìïþòúðíèòå ñèìóëàöèè ñà èçñëåäâàí ñòàòèêàòà è äèíàìèêàòà íà ïîëèìåðíà

âåðèãà, çàòâîðåíà â òåñíè ñòðóêòóðèðàíè òðúáè ñ êðàéíà åëàñòè÷íîñò (ëèìèòèðàíà ðàçòåãàåìîñò)
íà ñòåíèòå, êàêòî è âëèÿíèåòî é âúðõó ôîðìàòà íà ñòåíèòå íà òðúáàòà [107].

Ïðîáëåìúò å ðàçãëåäàí îò ñêåéëèíãîâà ãëåäíà òî÷êà. Ïðåäñêàçàíà å ïóðîîáðàçíà äåôîðìàöèÿ íà
ñòåíèòå íà òóáàòà ïîä äåéñòâèå íà äúëãè ïîëèìåðíè âåðèãè, çà ðàçëèêà îò ñôåðè÷íàòà äåôîðìàöèÿ,
ïî-ðàíî ïðåäñêàçàíà [106] çà òðúáè ñ òå÷íè áèñëîéíè ñòåíè. Íàøèòå ñêåéëèíãîâè ðåçóëòàòè ñà ïîëó-
÷åíè ïðè îïðîñòÿâàùîòî ïðåäïîëîæåíèå çà ÷èñòî åëàñòè÷íà äåôîðìàöèÿ, êîÿòî å ÿñíî íåâàëèäíà
çà ãîëåìè ðàçòÿãàíèÿ íà ìåìáðàííèòå ñòåíè.

Ðåçóëòàòèòå îò íàøèÿ êîìïþòúðåí åêñïåðèìåíò ïîêàçâàò, ÷å ëèíåéíîòî ðàçòÿãàíå íà ìåêà ïî-
ëèìåðíà âåðèãà â òðúáà ñ ìåêè ñòåíè ñêàëèðà ïîäîáíî íà òîâà ïðè òâúðäè ñòåíè, êîãàòî áðîÿò íà

ïîâòàðÿùèòå ñå çâåíà å ãîëÿì, ❘❣✂ ✴ �✄
☎✷❂✸
✝ . Óñòàíîâèõìå, ÷å çà äàäåíà äúëæèíà íà âåðèãàòà �

óâåëè÷åíèåòî íà äèàìåòúðà íà òðúáàòà â ðàçäóòàòà ÷àñò ñå äúðæè êàòî ✄ ☛ ❤✄✐ ✴ ✄
☎☞
✝ .

Ïîêàçàíî áåøå, ÷å äèíàìè÷íèòå ñâîéñòâà íà âåðèãà, äèôóíäèðàùà ïðåç òðúáà ñ òâúðäè ñòåíè
íå ñå ðàçëè÷àâà êà÷åñòâåíî îò äèôóçèÿòà ïðåç òàêàâà ñ ìåêè ñòåíè, ñ èçêëþ÷åíèå íà èçâåñòíî
íàìàëÿâàíå íà ïîäâèæíîñòòà. Òîâà íàìàëÿâàíå íàðàñòâà ëèíåéíî ñ íàìàëÿâàíåòî íà äèàìåòúðà
íà òðúáàòà. Ïðè òâúðäèòå òðúáè äèôóçèîííèÿò êîåôèöèåíò çàâèñè îò êîíòóðíàòà äúëæèíà íà
âåðèãàòà êàòî ✌❞✍✎✎ ✴ ✏✑� è òèïè÷íîòî ðåëàêñàöèîííî âðåìå çà äèôóçèîííîòî äâèæåíèå ïàðàëåëíî
íà îñòà íà òðúáàòà å ✁✂ ✴ �✸.

40



Áèáëèîãðàôèÿ

[1] Orr W. J., Trans. Faraday Soc., 43, 12 (1947)

[2] McKenzie D. S., Phys. Rept., 27❈(2) (1976)

[3] Fisher M. E., J. Chem. Phys., 44, 616 (1966)

[4] Fisher M. E., Burford R. J., Phys. Rev., 156, 583 (1967)

[5] McMenzie D., Moore M., J. Phys., ❆4, L82 (1971)

[6] Des Cloiseaux J., Phys. Rev., ❆10, 1664 (1974)

[7] Fisher M., J. Phys. Soc. Japan, 26(Suppl.), 44 (1969)

[8] M. Muthukumar and B. G. Nickel, J. Chem. Phys, 86, 460 (1987)

[9] Le Guillon J. C., Zinn Justin J., Phys. Rev. Lett. , 39, 95 (1977)

[10] Hermans J., Overbeek J., Rec. Trav. Chim.. , 67, 761 (1948)

[11] Metropolis, N.; Rosenbluth, A.W.; Rosenbluth, M.N.; Teller, A.H.; Teller, E. (1953). "Equations of State Calculations
by Fast Computing Machines". Journal of Chemical Physics 21 (6): 1087�1092. Bibcode 1953JChPh..21.1087M.
doi:10.1063/1.1699114

[12] Rosenthal, Je�rey (March 2004). "W.K. Hastings, Statistician and Developer of the Metropolis-Hastings Algorithm".

[13] De Gennes P. G., Proc. 30th Anniv. CRM, Strasbourg 1977

[14] Kuhn W., Kunzie D., Katchalsky A., Relv. Chim. Acta. , 31, 1994 (1948)

[15] Pfeuty P., Velasco R. M., de gennes P. G., J, Phys. (Paris), Lett., 38, 5 (1977)

[16] P. Pincus, Macromolecules 9, 386 (1976).

[17] K. Binder (ed), Monte Carlo Methods in Statistical Physics, Spinger-Verlag, Heidelberg (1979)

[18] K. Binder in: Computational Modeling of Polymers, ed. J. Bicerano, Marcel Dekker Inc. New York, 221 (1992)

[19] K. Binder, Monte Carlo Methods Encyclopedia of Applied Physics, 10, 567 (1994).

[20] K. Binder (ed), Monte Carlo Methods and Molecular Dynamics Simulations in Polymer Science, Oxford University
Press, New York and Oxford (1995) 98, 6526 (1993).

[21] K. Binder and D. W. Heermann, Monte Carlo Simulation in Statistical Physics, Spinger-Verlag, Berlin Heidelberg
(1997) 98, 6526 (1993).

[22] M. P. Allen and D. J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Clarendon Press, Oxford (1989), preprint (1997)

[23] D. Frenkel and B. Smit, Understanding Molecular Simulation, Academic Press, Inc. NY (1996)

[24] Asaph Hall, "On an Experimental Determination of Pi Messenger of Mathematics, 2, p. 113-114 (1873)

[25] N. Metropolis?, S. Ulam The Monte Carlo Method, � J. Amer. statistical assoc. 44 � 247 335�341 (1949)

[26] Êåëüáåðò Ì. ß., Ñóõîâ Þ. Ì. Âåðîÿòíîñòü è ñòàòèñòèêà â ïðèìåðàõ è çàäà÷àõ. Ò. II: Ìàðêîâñêèå öåïè êàê
îòïðàâíàÿ òî÷êà òåîðèè ñëó÷àéíûõ ïðîöåññîâ è èõ ïðèëîæåíèÿ. Ì.: ÌÖÍÌÎ, 2009. � 295 ñ.: èë.

[27] Ìàðêîâ À. À., Ðàñïðîñòðàíåíèå çàêîíà áîëüøèõ ÷èñåë íà âåëè÷èíû, çàâèñÿùèå äðóã îò äðóãà. � Èçâåñòèÿ
ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêîãî îáùåñòâà ïðè Êàçàíñêîì óíèâåðñèòåòå. � 2-ÿ ñåðèÿ. � Òîì 15. (1906) � Ñ. 135�156.

[28] Kemeny J. G., Snell J. L., Finite Markov chains. � The University Series in Undergraduate Mathematics. � Princeton:
Van Nostrand, 1960 (ïåðåâîä: Êåìåíè Äæ. Äæ., Ñíåëë Äæ. Ë. Êîíå÷íûå öåïè Ìàðêîâà. � Ì.: Íàóêà. 1970. �
272 ñ.)

[29] ×æóí Êàé-ëàé, Îäíîðîäíûå öåïè Ìàðêîâà. Ïåðåâ. ñ àíãë. � Ì.: Ìèð, 1964. � 425 ñ.

[30] Íóììåëèí Ý., Îáùèå íåïðèâîäèìûå öåïè Ìàðêîâà è íåîòðèöàòåëüíûå îïåðàòîðû. � Ì.: Ìèð, 1989. � 207 ñ.

[31] Morimoto T., Markov processes and the H-theorem. � J. Phys. Soc. Jap. 12 (1963), 328�331.

[32] ßãëîì À. Ì., ßãëîì È. Ì., Âåðîÿòíîñòü è èíôîðìàöèÿ. � Ì., Íàóêà, 1973. � 512 ñ.

[33] Kullback S., Information theory and statistics. � Wiley, New York, 1959.

[34] Burg J.P., The Relationship Between Maximum Entropy Spectra and Maximum Likelihood Spectra, Geophysics 37(2)
(1972), 375�376.

[35] Tsallis C., Possible generalization of Boltzmann-Gibbs statistics. J. Stat. Phys. 52 (1988), 479�487.

[36] Ðóäîé Þ. Ã., Îáîáùåííàÿ èíôîðìàöèîííàÿ ýíòðîïèÿ è íåêàíîíè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå â ðàâíîâåñíîé ñòàòèñòè-
÷åñêîé ìåõàíèêå, ÒÌÔ, 135:1 (2003), 3-54.

41



[37] Gorban, Alexander N.; Gorban, Pavel A.; Judge, George. . Entropy: The Markov Ordering Approach. Entropy 12, no.
5 (2010), 1145-1193.

[38] I. Gero�, A. Milchev, W. Paul and K. Binder, J. Chem. Phys., 98, 6526 (1993).

[39] A. Milchev, W. Paul and K. Binder, J. Chem. Phys., 99, 4786 (1993).

[40] V. Yamakov, A. Milchev, K. Binder, J. Phys. II, 7, 1123 (1997).

[41] A. Milchev and K. Binder, Europhys. Lett. 26, 611 (1994).

[42] A. Milchev, W. Paul and K. Binder, Macromol. Theory Simul. 3, 915 (1994).

[43] N. Madras and A. D. Sokal, J. Stat. Phys., 50, 109 (1988).

[44] S. D. Stellman and P. G. Ganas, Macromolecules, 5 no 4, 516 (1972).

[45] M. N. Rosenbluth and A. W. Rosenbluth. Monte Carlo simulations of the average extension of molecular chains., J.
Chem. Phys., 32, 356-359 (1955).

[46] A. Milchev, and K. Binder, J. Physique II, 6, 21 (1995).

[47] W. Paul, K. Binder, D. W. Heemann, K. Kremer, J. Chem. Phys., 95, 7726 (1991).

[48] F. Brochard-Wyart, Europhys. Lett. 23, 105(1993)

[49] F. Brochard-Wyart, Europhys. Lett. 26, 511 (1994)

[50] F. Brochard-Wyart, Europhys. Lett. 30, 387(1995)

[51] A Monte Carlo Study Of A Tethered Polymer Chain In A Uniform Field, K. Avramova, V. Yamakov and A. Milchev,
Macromol. Theory Simul., 9 516 (2000)

[52] F. Brochard-Wyart and A. Buguin, in Flexible Polymer Chains in Elongational Flow, Eds. T. Q. Nguyen, H. H.
Kausch, Springer, Berlin, Chapter 3, p. 40.

[53] D. Long, J.-L. Viovy, A. Ajdari, Phys. Rev. Lett. 20, 3858(1996).

[54] P. Andre, D. Long, A. Ajdari, Eur. Phys. J. B 4, 307(1998).

[55] T. Perkins, D. Smith and S. Chu, Science, 264, 819(1994).

[56] D. Wirtz, Phys. Rev. Lett. 75, 2436(1995).

[57] W. D. Volkmuth, T. A. Duke, M. C. Wu, R. H. Austin, and A. Szabo, Phys. Rev. Lett. 72, 2117(1994).

[58] R. Rzehak, D. Kienle, T. Kawakatsu and W. Zimmermann, Europhys. Lett. 46, 821(1999).

[59] V. Yamakov, A. Milchev, Phys. Rev. E 55, 1704 (1997).

[60] K. Binder, A. Milchev, J. Baschagel, Ann. Rev. Mat. Sci, 26, 107 (1996).

[61] R. Pandey, A. Milchev, K. Binder, Macromolecules, 30, 1194 (1997).

[62] A. Milchev, K. Binder, Eur. Phys. J. 3, 477 (1998).

[63] J. - L. Viovy, Rev. Mod. Phys. 72, 813 (2000).

[64] Thomas D. Yager, James M. Dunn and John K. Stevens, Current Opinion in Biotechnology 8, 107-113, (1997).

[65] E. Lai, B. Birren, S. M. Clark, M. I. Simon and L. Hood, BioTechniques, 87, 34 (1989).

[66] J. Noolandi, G. W. Slater, H. A. Limm and J. L. Viovy, Sciencd, 243, 1456 (1989).

[67] J. Maddox, Nature (London) 345, 381 (1990)

[68] J. Maddox, Phys. Today 240, 20 (1990)

[69] B. Kozulic,Anal. Biochem. 321, 1, (1995)

[70] B. Norden, C. Elvingson, M. Jonsson and B. Akerman, Q. Rev. Biophys. 24, 103 (1991)

[71] C. Heller. T. A. J. Duke, L. J. Viovy, Biopolymers 34, 249 (1994).

[72] W. D. Volkmuth, R. H. Austin, Nature (London) 600 (1992).

[73] A. Semenov, J. F. Joanny, Phys. Rev. E 55, 789 (1997).

[74] J. M. Deutsh, T. L. Madden, J. Chem. Phys. 89, 2476 (1989).

[75] J. M. Deutsh, T. L. Madden, J. Chem. Phys. 89, 2476 (1989).

[76] M. E. Cates, R. C. Ball, J. Phys. (Paris) 49, 2009 (1988).

[77] U. Ebert, L. Schafer, Europhys. Lett. 21, 741 (1993).

[78] A. Baumgartner, M. Muthukumar, J. Chem. Phys. 87, 3082 (1987).

[79] A. Kooiman, J. M. J. van Leeuwen, Phisica A 194, 163 (1993).

[80] T. A. J. Duke, L. J. Viovy, A. Semenov, Biopolymers 34, 239 (1994).

[81] G. W. Slater, H. L. Guo, Electrophoresis 16, 11 (1995).

[82] G. W. Slater, H. L. Guo, Electrophoresis 17, 1407 (1996).

[83] J. F. Mercier, G. W. Slater, Electrophoresis 19, 1560 (1998).

[84] B. H. Zimm, S. D. Levene, Q. Rev. Biophys. 25, 171 (1992).

[85] V. Yamakov, A. Milchev, Phys. Rev. E 56, 7043 (1997).

42



[86] Drift Of A Polymer Chain In A Porous Medium - A Monte Carlo Study, K. Avramova and A. Milchev, Eur. Phys.J
E, 7 65 (2002)

[87] S. Y. Wu, G. W. Slater, Macromolecules 26, 1905 (1993).

[88] S. Stepanow and M. Schulz, Europhys. Lett. 47(6), 643(1999).

[89] G. W. Slater, J. Noolandi, Phys. Rev. Lett. 55, 1579 (1985).

[90] J. S. Mackie and P. Meares, Proc. Roy. Soc. A 232, 498(1955)

[91] A. H. Muhr and J. M. Blanchard, Polymer, 23, 1012(1982).

[92] M. Daoud, G. P. de Gennes, J. Phys. (Paris) 23, 1012(1977).

[93] S. Wu, Polymer Interfaces and Adhesion, M. Dekker, New York, 1982

[94] P. G. de Gennes, Scaling Concepts in Polymer Physics, Cornel Universit

[95] T. A. Viligs, R. Hronska and M. Benhamou, J. Physique II, 4, 2187(1994

[96] K. Kremer and K. Binder, J. Chem. Phys 81, 6381(1984)

[97] A. Milchev, W. Paul and K. Binder, Macromol Theory Simul 3, 305(1994)

[98] K. Hagita, H. Takano,J. Phys. Soc. Jpn. 68, 401(1999)

[99] P. Sotta, A. Lesne and J. M. Victor, J. Chem. Phys 112, 1565(2000)

[100] P. Sotta, A. Lesne and J. M. Victor, J. Chem. Phys 113, 6966(2000)

[101] Y. J. Sheng and M. C. Wang, J. Chem. Phys 114, 4724(2001)

[102] Y. J. Sheng and M. C. Wang, J. Chem. Phys 114, 4724(2001)

[103] A. Denissov, M. Kroutieva, N. Fatkulin and R. Kimmich, J. Chem. Phys 116, 5217(2002)

[104] S. Y. Shew, J. Chem. Phys 119, 10428(2003)

[105] L. Livadaru and H. J. Kreuzer, New Journal Phys 5, 95.1(2003)

[106] F. Brochard-Wyart, T. Tanaka, N. Borghi and P.-G. de Gennes, Langmuir 21, 4144(2005)

[107] Polymer Chains In A Soft Nanotube: A Monte Carlo Study, K. Avramova and A. Milchev, J Chem Phys. 2006 Jan
14;124(2):024909

[108] L. Radzihovsky and J. Toner, J. Phys Rev E 57, 1832(1998)

[109] Y. Kantor, in Statistical mechanics of membranes and surfaces, Ed. D. Nelson, World Scienti�c, p. 115, 1989.

[110] K. Binder and A. Milchev, J. Computer-Aided Mater. Design 9, 33(2002)

[111] K. Kremer and K. Binder, J. Chem. Phys 81, 6381(1984)

Îáîáùåíèå íà ðåçóëòàòèòå

1. Íàïðàâåíè ñà îáøèðíè ñèìóëàöèè íà ïîâåäåíèåòî íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ôèêñèðàí â ïðîñòðàí-
ñòâîòî êðàåí ìîíîìåð â ïðèñúñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå. Íàìåðåíî å, ÷å íàáëþäåíèÿòà
â ãîëÿìà ñòåïåí ïîòâúðæäàâàò òåîðåòè÷íèòå ðåçóëòàòè. Âàðèðàéêè êîíòóðíàòà äúëæèíà íà
âåðèãàòà ◆ ñ òðè, à èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ñ øåñò ïîðÿäúêà å ïîòâúðäåíî, ÷å êîíôîð-
ìàöèîííèòå ñâîéñòâà íà âåðèãàòà äîáðå ñå îïèñâàò â ðàìêèòå íà ïðåäñòàâàòà çà áëîáîâåòå.

2. Óäúëæåíèåòî íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ôèêñèðàí â ïðîñòðàíñòâîòî êðàåí ìîíîìåð â ïðèñúñòâèå
íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëå ñ óâåëè÷àâàíå íà èíòåíçèòåòà íà âúíøíîòî ïîëå ìèíàâà ïðåç òðè
ðåæèìà: íà ñëàáî, ìåæäèííî è ñèëíî ðàçïúâàíå. Êðèòè÷íèòå ïîëåòà çàâèñÿò îò êîíòóðíàòà
äúëæèíà íà âåðèãèòå êàòî ❇❝✶ ✴ ◆�✶�✗ è ❇❝✷ ✴ ◆�✶, â ñúãëàñèå ñ î÷àêâàíèÿòà.

3. Ïëúòíîñòíèòå ïðîôèëè íà óäúëæåíèÿ ïîëèìåð ñå ñìåíÿò îò åëèïñîèäè êúì �òðîìïåòîîáðàçíè�
è "ñòúáëî ñ öâåò÷å"ôîðìè ñ íàðàñòâàíå íà ñèëàòà íà ðàçïúâàùîòî ãè ïîëå.

4. Ðåëàêñàöèÿòà îò ðàçïúíàòà êîíôîðìàöèÿ êúì íàáóõíàòî êúëáî, ñëåä êàòî ñå èçêëþ÷è ïîëåòî,
ñëåäâà òèïè÷íîòî ïîâåäåíèå íà Ðàóñîâà âåðèãà ñ èçêëþ÷åí îáåì, ñ ðåëàêñàöèîííî âðåìå ✜❘ ✴

◆✷✗✰✶.

5. Èçó÷åíî å ïîâåäåíèåòî íà òåëåõåëè÷íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñ ìàðêèðàí êðàé, òåãëåíà îò õîìîãåííî
âúíøíî ïîëå â íåïîäðåäåíà ñðåäà.

6. Íàìåðåíî å, ÷å ïðîìÿíàòà íà íàïðå÷íèòå ðàçìåðè íà âåðèãàòà ñêàëèðàò ñõîäíî ñ î÷àêâàíåòî
çà âåðèãà, ïîäëîæåíà íà ðàçïúâàùà ñèëà, ïðèëîæåíà â äâàòà é êðàÿ, â ñðåäà áåç ïðåïÿòñòâèÿ,
❤✁❣t

✷
✐ ✴ ◆✶❂✷❇�✶❂✻.
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7. Íàäëúæíàòà êîìïîíåíòà íà èíåð÷íèÿ ðàäèóñ íàðàñòâà ìàëêî ïî-ñëàáî ñ óâåëè÷àâàíå íà èíòåí-
çèòåòà íà ïîëåòî ❇ ñïðÿìî òîâà â ñëó÷àé íà âåðèãà, ïîäëîæåíà íà ðàçïúâàíå çà äâàòà êðàÿ áåç
ïðèñúñòâèå íà ñðåäà , ❤❘❣❧✐ ✴ ◆❇✵✿✹, âìåñòî ❤❘❣❧✐ ✴ ◆❇✷❂✸. Òîâà ñå ñïàçâà çà âñè÷êè èçñëåäâàíè
òóê ñòîéíîñòè íà ïëúòíîñòèòå íà íåïîäðåäåíàòà ñðåäà ❈.

8. Â ïðèñúñòâèå íà ïëúòíà ñðåäà è ñèëíè ïîëåòà â ñèñòåìàòà ñå íàáëþäàâà íîâî ÿâëåíèå, çàäðúñò-
âàíå. Òîçè íîâ åôåêò íå å ïðåäñêàçàí òåîðåòè÷íî.

9. Ïîêàçàíî å, ÷å åôåêòúò íà çàäðúñòâàíå âèíàãè ñå ïðîÿâÿâà çà ñèëíè ïîëåòà, ❇ ❃ ❇❝ è âèñî-
êà êîíöåíòðàöèÿ íà ïðåïÿòñòâèÿòà, êàòî êðèòè÷íèÿò ïðàã íà ïîëåòî ❇❝ íàìàëÿâà ëèíåéíî ñ
êîíöåíòðàöèÿòà ❈.

10. Ñêîðîñòòà íà ïðåìèíàâàíå íà ïîëèìåð ñ ìàðêèðàí êðàé çàâèñè îò âúíøíîòî ïîëå êàòî ✈◆ ✴ ❇☞ ,
êàòî � çàâèñè ëèíåéíî îò êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà, ïîíå çà îáëàñòòà îò èíòåíçèòåòè
íà ïîëåòî ❇ ïîä ïðàãîâàòà ñòîéíîñò ❇❝, êúäåòî ñå ïðîÿâÿâà åôåêòúò íà çàäðúñòâàíå.

11. Â òîçè èíòåðâàë å íàìåðåíî, ÷å äàííèòå çà çàâèñèìîñòòà íà äèôóçèîííèòå êîåôèöèåíòè îò
êîíöåíòðàöèÿòà íà ñðåäàòà ❈ íà ïðåìèíàâàùèòå âåðèãè â îòñúñòâèå íà ïîëå ñå ñúãëàñóâàò êà-
÷åñòâåíî ñ ïðåäñêàçàíèåòî íà ïðîñòàòà âðúçêà íà Mackie - Meares.

12. Íàïðàâåíî å ðàçãëåæäàíå íà ïðîáëåìà ñúñ ñòàòèêàòà è äèíàìèêàòà íà ïîëèìåðíà âåðèãà, çàòâî-
ðåíà â òåñíè ñòðóêòóðèðàíè òðúáè ñ åëàñòè÷íà ñòåíà îò ñêåéëèíãîâà ãëåäíà òî÷êà. Ïðåäñêàçàíà
å èçäúëæåíà ôîðìà íà äåôîðìàöèÿòà íà åëàñòè÷íàòà ñòåíà íà òðúáàòà ïîä äåéñòâèå íà äúëãè
ïîëèìåðíè âåðèãè.

13. Ñ êîìïþòúðåí åêñïåðèìåíò å ïîòâúðäåíà å òåîðåòè÷íî ïðåäñêàçàíàòà ôîðìà íà äåôîðìàöèÿò.
Óñòàíîâåíî å, ÷å çà äàäåíà êîíòóðíà äúëæèíà íà âåðèãàòà ◆ óâåëè÷åíèåòî íà äèàìåòúðà íà
òðúáàòà â ðàçäóòàòà ÷àñò ñå äúðæè êàòî ❉✁ ❁ ❉ ❃ ❉

✂✶
✵ .

14. Ðåçóëòàòèòå îò ïðîâåäåíèÿ êîìïþòúðåí åêñïåðèìåíò ïîêàçâàò, ÷å ëèíåéíîòî ðàçòÿãàíå íà ïî-

ëèìåðíà âåðèãà â òðúáà ñ åëàñòè÷íà ñòåíà å ïîäîáíî íà òîâà ïðè òâúðäè ñòåíè, ❘❣❦ ✴ ◆❉
✂✷❂✸
✵

êîãàòî äèàìåòúðúò íà òðúáàòà å ãîëÿì è ñå îòêëîíÿâà îò íåãî â òåñíè òðúáè çà ñìåòíà íà äå-
ôîðìàöèÿ íà åëàñòè÷íèÿ öèëèíäúð.

15. Èçó÷åíà å äèôóçèÿòà íà âåðèãà â öèëèíäðè ñ åëàñòè÷íè ñòåíè è çà ñðàâíåíèå - â òðúáè ñ òâúðäè
ñòåíè. Óñòàíîâåíî å, ÷å ïðè äèôóçèÿ â öèëèíäúð ñ åëàñòè÷íà ñòåíà èìà èçâåñòíî íàìàëÿâàíå
íà ïîäâèæíîñòòà ñïðÿìî äèôóçèÿòà â òâúðä öèëèíäúð. Òî íàðàñòâà ëèíåéíî ñ íàìàëÿâàíåòî
íà äèàìåòúðà íà òðúáàòà. Äèôóçèîííèÿò êîåôèöèåíò íà âåðèãàòà è â äâàòà ñëó÷àÿ çàâèñè îò
êîíòóðíàòà äúëæèíà íà âåðèãàòà êàòî ✄❞☎✆✆ ✴ ✝✞◆ è òèïè÷íîòî ðåëàêñàöèîííî âðåìå çà äèôó-
çèîííîòî äâèæåíèå ïàðàëåëíî íà îñòà íà òðúáàòà å ✜❦ ✴ ◆✸.
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1. Çà ïðúâ ïúò å ïîòâúðäåíà òåîðåòè÷íî ïðåäñêàçàíàòà îò Brochard-Wyat è ñúàâòîðè çàâèñèìîñò
íà óäúëæåíèåòî íà ïîëèìåðíàòà âåðèãà ñ ôèêñèðàí â ïðîñòðàíñòâîòî êðàåí ìîíîìåð îò èí-
òåíçèòåòà íà ïðèëîæåíîòî õîìîãåííî âúíøíî ïîëå. Óñòàíîâåíî å íàëè÷èåòî íà òðè îáëàñòè îò
ïîëåòà, îáóñëàâÿùè òðèòå ïðåäñêàçàíè êà÷åñòâåíî ðàçëè÷íè ñòàòèñòè÷åñêè ôîðìè íà âåðèãàòà.
Ïîòâúðäåíî å, ÷å ïðåõîäèòå ìåæäó ðàçëè÷íèòå êîíôîðìàöèè ñòàâàò ñêîêîîáðàíî ïî îòíîøåíèå
íà ïðèëîæåíîòî ïîëå, êàòî êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà ïîëåòî, çàâèñÿò îò êîíòóðíèÿ ðàçìåð íà
âåðèãàòà êàòî ❇❝✟ ◆✂✶✂♥ è ❇❝✠ ◆✂✶.

2. Óñòàíîâåíà å çàâèñèìîñòòà íà óäúëæåíèåòî íà ïîëèìåðíà âåðèãà ñúñ çàðåäåíî êðàéíî çâåíî, òåã-
ëåíà îò õîìîãåííî âúíøíî ïîëå â íåïîäðåäåíà çàìðaçåíà ñðåäà, îò èíòåíçèòåòà íà ïðèëîæåíîòî
ïîëå.

3. Óñòàíîâåíî å, ÷å ïðè äâèæåíèå íà âåðèãà â ïîðüîçíà ñðåäà ïîä äåéñòâèå íà âúíøíî ïîëå ñúùåñ-
òâóâà îáëàñò îò ïîëåòà, ïðè êîèòî ñðåäíàòà ñêîðîñò íà öåíòúðà íà ìàñèòå íà âåðèãàòà çàâèñè îò
ïðèëîæåíîòî âúíøíî ïîëå ñ ïðîñòà ñòåïåíåííà âðúçêà (✈ ✴ ❇

☞). Íàìåðåíà å ëèíåéíà çàâèñèìîñò
ìåæäó òàçè ñòåïåí � è ÷àñòè÷êîâàòà ïëúòíîñò ❈ íà çàìðàçåíàòà ñðåäà (� ✴ ✡☛✡✡✌ ✰ ✝☛✺✝❈).
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4. Óñòàíîâåí å íîâ åôåêò - åôåêòúò íà çàäðúñòâàíå - ïðîÿâÿâàù ñå ïðè äâèæåíèåòî íà âåðèãà ñ àê-
òèâåí êðàé â ïîðüîçíà ñðåäà ïîä äåéñòâèå íà õîìîãåííî âúíøíî ïîëe. Ïîêàçàíî å, ÷å òîçè åôåêò
ñå ïðîÿâÿâà âèíàãè ïðè ñèëíè ïîëåòà è âèñîêè êîíöåíòðàöèè íà ïðåïÿòñòâèÿòà è å îïðåäåëÿù çà
ñâîéñòâàòà íà âåðèãèòå � êàêòî ñòàòè÷íè, òàêà è äèíàìè÷íè. Ñêîðîñòèòå è ðàçïúâàíèÿòà ÷óâñ-
òâèòåëíî ñïàäàò ñëåä êðèòè÷íèòå ñòîéíîñòè íà ïîëåòî. Íàìåðåíà å, ïðîñòà ëèíåéíà çàâèñèìîñò
ìåæäó êðèòè÷íèòå ïîëåòà è êîíöåíòðàöèÿòà íà ïðåïÿòñòâèÿòà.

5. Ðàçðàáîòåíà å ñõåìà, ïðîñëåäÿâàùà ñâúðçàíèòå ìîíîìåðè â ñëó÷àé íà ìðåæåñòà ñòðóêòóðà, çà
öåëèòå íà ñèìóëàöèè íà ìåìáðàíè è öèëèíäðè â ðàçëè÷íè óñëîâèÿ.

6. Îïðåäåëåíà å ôîðìàòà íà äåôîðìàöèÿòà íà ñòåíàòà íà åëàñòè÷íà òðúáà ïîä äåéñòâèåòî íà ðàçïî-
ëîæåíà â íåÿ äúëãà, íåàäñîðáèðàùà ñå êúì ñòåíèòå ïîëèìåðíà âåðèãà. Óñòàíîâåíà å çàâèñèìîñòòà
íà ðàçìåðà íà äåôîðìàöèÿòà îò êîíòóðíàòà äúëæèíà íà âåðèãàòà è äèàìåòúðà íà íåñìóòåíàòà
òðúáà. Îïðåäåëåíè ñà êîíôîðìàöèîííèòå è äèíàìè÷íè ñâîéñòâà íà âåðèãàòà, äèôóíäèðàùà ïðåç
òðúáà ñ åëàñòè÷íè ñòåíè.
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