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هبی کنشی برهممقبیسه و انرژیثیر اثرات ترمودینبمیکی بر تغییرات أت

آنزیم پروتئینی فبکتور رشذ عصبی و  ی گیرنذه پروتئینِ سبختبری در

 ثر در یبدگیریؤم
 ریحانه صباغ زاده

 ایشاى ػجضٍاس، داًـگبُ حکین ػجضٍاسی، ؿٌبػی،دکتشای ثیَؿیوی،گشٍُ صیؼت

 

 صادُػجضٍاس، داًـگبُ حکین ػجضٍاسی، سیحبًِ كجبغ ًطبًی ًَیسٌذُ هسئَل;

E-mail: reihanehsabb@gmail.com 

 

  52/5/29، پذیزش3 11/1/29، اصلاح52/11/253وصول3

 چکیده

سرعت ٍ  استفبدُ از ًیرٍ، هبیع ٍ گبز بب سبزی رفتبر ترهَدیٌبهیکی هَاد در سِ فبز جبهذ،رٍضی برای ضبیِ ،دیٌبهیک هَلکَلی :سمینه و هدف

-دستًیرٍ از پتبًسیل کلاسیک بِ ،سبزی دیٌبهیک هَلکَلی کلاسیکدر ضبیِ ًیرٍ است. هْوتریي عبهل، دربیي ایي عَاهل، ببضذ.هکبى ررات هی

هطبلعِ ٍ ، ّذف از ایي کبر ّب ٍابستِ ًیست.ّب در اتنّبست ٍ بِ هَقعیت الکترٍىّب یب ّستِاز هکبى اتن تببعی پتبًسیل کلاسیکی، آیذ.هی

 است. هْن بیَلَشیکی بَدُچٌذ پرٍتئیي برای  ُضذ هحبسبِی اًرشی هقبیسِ

 کٌذ.هیاتوی ٍ هَلکَلی فراّنسبزی هیکرٍسکَپی در هقیبس رٍضی هٌبسب برای هذل ،سبزی دیٌبهیک هَلکَلیضبیِ ها3مواد و روش

-کِ توبم اتنگردیذ ضذ. شئَهتری بذٍى ّیچ تغییری اًجبم ضذ ٍ ایي اهکبى فراّن ی ّبیپر کن اًجبمهحبسببت رٍی یک کبهپیَتر ضخصی بب برًبهِ

 .خَد تغییرکٌذِطَر خَد بپیًَذّب ٍ زٍایبی دی ّذرال بِ ّب،

کردى ّبی هًَت کبرلَ، دیٌبهیک هَلکَلی ٍ دیٌبهیک لاًگَیي اًجبم ضذ. بْیٌِسبزیدر ضبیِ اًرشی ًْبیی سبختوبى سِ پرٍتئیي ها3یافته

ی  فبکتَر رضذ عصبی ٍ آًسین پرٍتئیٌی چٌذ پرٍتئیي ضبهل گیرًذُبرای  ّبی هختلفضذُ بب رٍشّبی هحبسبِکٌص اًرشیسبختبر ٌّذسی ٍ برّن

 ضذ.هَثر در یبدگیری هقبیسِ

-ضبیِ ضَد.ی الکترًٍی ضرٍدیٌگر هحبسبِ هیًیرٍ از پتبًسیل کلاسیکی ٍ هعبدلِ سبزی دیٌبهیک هَلکَلی کَاًتَهی،ضبیِدر  گیزی3نتیجه

اًرشی پتبًسیل  است.یبفتِّبی غیرتعبدلی در تعییي خَاظ اًتقبلی ٍ درًظرگرفتي اثرات هکبًیک کَاًتَهی تَسعِسبزی کبهپیَتری بب هعرفی رٍش

-هی ّب در دهبّبی رکر ضذُی پبیذاری سبختوبى ایي پرٍتئیيدٌّذًُطبىایي خَد، ثببت ّستٌذ کِ  تقریببً، ّبسبزیطی ضبیِحرارت در یٍ درجِ

 ببضذ.

 .MM ،OPLS ،AMBER ضبیِ سبزی هَلکَلی، فبکتَر رضذ عصبی، های کلیدی3هژوا

 

 مقدمه
هْن  اهب فبکتَس سؿذ علجی یک پشٍتئیي کَچک،

ّبی ّذف خبكی هبًذى ًشٍىًگْذاسی ٍ صًذُ دس سؿذ،

-عٌَاى یک هَلکَل ػیگٌبل عول هیّوچٌیي ثِ اػت.

-ًبهیذُ هیًیض  «ّبًَسٍ تشٍفیي»فبکتَسّبی علجی  .(1کي)

 تَاًذ ًمؾ هْوی دسهی ،فبکتَس سؿذ علجی .(2) ؿًَذ

 مقاله پژوهشی
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 ّبی ػبختبسی دس...کٌؾی ثشّنتأثیش اثشات تشهَدیٌبهیکی ثش تغییشات اًشطی ٍ همبیؼِ
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ّبی تیشٍصیي کیٌبص خبف تَلیذ تَهَساص عشیك گیشًذُ

فبکتَس سؿذ کِ دادُ ًـبى ،هغبلعبت اخیش .(3)دّذاًدبم

ای هْن دس التْبة ٍ دسد هشثَط ثِ ؿجِ علجی ٍاػغِ

یک  عٌَاىثِ تَاًذهی. لزا (4)ّبی علجی اػتػلَل

 ّذف دس ثحث داکیٌگ داسٍ هغشح ثبؿذ.

آًضیوی اػت کِ ثشای ػٌتض  اػتیل تشاًؼفشاص،کَلیي

ّبی ؿَد ٍ یک ًـبًگش ثشای ًشٍىاػتیل کَلیي اػتفبدُ هی

فعبلیت اػتیل کَلیي ٍ آًضین اػتیل  .(5)کَلیٌشطیکی اػت

کَلیي تشاًؼفشاص دس ثیوبسی آلضایوش ثشسػی ٍ هـخق 

تَاًذ ثبعث کبّؾ حبفظِ ٍ یبد هی ًمق آًْب . اػتؿذُ

ّوشاُ افضایؾ فعبلیت ایي آًضین ثِ (.6)گیشی ؿَد 

-ثبعث ثْجَد یبدگیشی دس حیَاًبت ؿذُ ،داسٍّبی خبف

 .(7)اػت

عَسعجیعی دس فبکتَسّبی سؿذ ؿجِ اًؼَلیٌی ثِ

هَخَداػت ٍ ًمؾ هْوی  (CNS)ػیؼتن علجی هشکضی 

 ض داسد.غدس تکثیش ٍ توبیض ػلَلی دس عی سؿذ ٍ ثلَغ ه

IGF-I ُآهیٌَاػیذ داسد. ٍصى  70 ،ی پلی پپتیذ یک صًدیش

عٌَاى ثِ IGF-Iثبؿذ.  دالتَى هی 7649 ،هَلکَلی آى

ّبی ّذف ثِ  دس ثبفت َّسهَى آًذٍکشیي دس کجذ تشؿح ٍ

َّسهَى  .(15)ؿَد حبلت پبساکشیي/ اتَکشیي تَلیذ هی

کٌٌذ ٍ ثبعث  عول کلیِ سا تحشیک هی IGF-Iسؿذ ٍ 

عت فیلتشاػیَى افضایؾ خشیبى خَى کلیَی ٍ ػش

 .(16ؿًَذ ) لَهشٍلی هیگ

ػبصی سٍؿی لَی ثشای ثشسػی سفتبس هتغیش ثب ؿجیِ

 (.17)ّبػتّبی دیٌبهیکی پشٍتئیيصهبى دس ػیؼتن

ِ ٍؽس ، ّبب کبشدى ػیؼبتن  ػببصی ٍ هبذل  ّبی ؿبجی

جببت آلبی ثبِ کببس     یثبشای تعبذاد هحبذٍدی اص تشک   دساثتذا 

ّبب ٍ   يیعی اص پبشٍتئ یف ٍػعیکي اهشٍصُ ثشای یل ،سفت هی

هیببذاى ًیببشٍی  .اػببتک لبثببل اػببتفبدُیببذّبی ًَکلئیاػبب

AMBER ؿذُ ٍ كحت خَثی ؿٌبختِثِ دس هحیظ صیؼتی

ّبی  ذاىیش هیهبًٌذ ػب ،شٍیذاى ًیي هیٍ دلت لاصم سا داسد. ا

ذّبی یّببب ٍ اػبب يیی اػببت کببِ دس عشاحببی پببشٍتئیببشٍیً

شٍ ، ثبِ عٌبَاى هثببل    یذاى ًیي هیدسا .سٍد کبسهیک ثِیًَکلئ

ب کشثٌبی  یب ؿؾ عضَی یپٌح  یک حلمِیکشثي هتلل ثِ 

ی پٌح عضَی خذاگبًبِ ٍخبَد داسد ٍ    ک حلمِیکِ دسٍى 

ِ یب ي اتبن کبشثي دس   یّوچٌ ی ثٌضًبی چبَى داسای    ک حلمب

ثبؿبٌذ.   کؼبى ًوبی یگش یکذیّبی هتفبٍتی ّؼتٌذ، ثب  ظیهح

دس هغبلعِ ٍ ثشسػی ػبختبس ٌّذػی فبص گبصی، اًشطی آصاد 

کشثٌبذی اص  یّببی پ  ّبی استعبؿی ٍ اًشطی اًحلال، فشکبًغ

 ّب دس ؾ اتنیی ًوب ًحَُ ؿَد. هیگشفتِشٍ ثْشُیذاى ًیي هیا

AMBER  ذسٍطى سا یب ّبی ّ کٌَاخت ثَدُ ٍ اتنیثِ ؿکل

ي هتلل ثبِ  یّبی ػٌگ عی کِ ثشای اتنیدس داخل ّوبى تَص

ثبعبث   ایبي خبَد،   دّبذ کبِ    ؾ هبی یًوب ،سٍد کبسهیآى ثِ

 ،شٍیب ذاى ًیب ي هیب گبشدد. دس ا  هحبػجبت هیؾ ػشعت یافضا

ذسٍطًی هَخَد اػبت کبِ   یًَذ ّیهشثَط ثِ پ یک خولِی

ّببی   کبٌؾ  ذسٍطًی سا کبِ اص ثبشّن  یب ًَذ ّیهمذاس اًشطی پ

ؿَد )هشثَط ثِ اتبن دٌّبذُ ٍ    دٍلغجی ب دٍلغجی گشفتِ هی 

 ،ی لٌبببسدخًَض ك هعبدلببِیببشد. اصعشیببگ شًبذُ( دس ثببش هببی یگ

عبی   .(14)ًوبَد ذسٍطًی سا هحبػبجِ  یًَذّبی ّیتَاى پ هی

ی آًببلیض پبساهتشّببی تشهَؿبیویبیی    هغبلعبت لجلی دسثببسُ 

ِ ّبی ی آى گضاسؽیَساػیل ٍ هذل ّیذساتِ -هتعذدی اسائب

ثبب  کبِ  ّبب  ثشسػی ثشخی ػیؼبتن ثب . ّوچٌیي (5)اػتؿذُ

ّببی  تَاى خبثدببیی ًـبى دادُ ، هی  QM/MMّبی سٍؽ

سا تغجیبك    QM/MMٍ ًتببیح   NMRؿیویبیی حبكبل اص  

 .(6)دادُ ٍ ثِ ًتبیح خَثی سػیذ

 

 هامواد و روش
ی هحبػجبت سٍی یک کبهپیَتش ؿخلی ثب ثشًبهِ

افضاس هذل کشدى هَلکَلی سٍی ًشم ؿذ.ّبیپشکن اًدبم

 دیٌبهیک هَلکَلی، گشفت.اًدبم XPػیؼتن ٍیٌذٍص 

ّبی دیٌبهیک لاًگَیي ٍ هًَت کبسلَ ّش کذام دس هیذاى

کشدى ػبختبس ٌّذػی ػِ ثْیٌِ ؿذ.خذاگبًِ هغبلعًِیشٍی 

ی فبکتَس سؿذ علجی ٍ آًضین پشٍتئیٌی پشٍتئیي گیشًذُ

 .ؿذاًدبم ثش دس یبدگیشی ٍ فبکتَس سؿذ ؿجِ اًؼَلیٌیؤه

ٍ ایي اهکبى گشفت كَستطئَهتشی ثذٍى ّیچ تغییشی 

 ،پیًَذّب ٍ صٍایبی دی ّذسال ّب،کِ توبم اتن فشاّن ؿذ
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 كجبغ صادُ
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گشادیبى الگَسیتن هضدٍج خْت  خَد تغییش کٌذ. ِخَد ث

 ؿذ.کبسثشدُی ّبیپشکن ثِپیذا کشدى ثْتشیي ػبختبس دس ثؼتِ

 (PDB)ي یّب اص ثبًک اعلاعبت پشٍتئ يیػبختوبى پشٍتئ

کذ هشثَط ثِ آًضین کَلیي اػتیل  FEG 3.ذؿِ یتْ

کذ هشثَط ثِ پشٍتئیي فبکتَس سؿذ  WWW 1 ،تشاًؼمشاص

-هی هشثَط ثِ فبکتَسؿذ ؿجِ اًؼَلیٌی GZR 1ٍ  علجی

ّبی ٍسدٍی ثشای هغبلعِ ػبختوبى کشیؼتبل پشٍتئیي ثبؿذ.

ّبی  ثب اػتفبدُ اص سٍؽّب ؼتنیدسخلأ، ػ ؿذ.اػتفبدُ

دس ًظشگشفتِ  ps 100ؿذ. صهبى ػبصیِ یهًَت کبسلَ ؿج

-ي ثبثت لشاسدادُیی کلَ دسخِ 300ؿذ. دهب دسعَل هذت 

-ؼتن ثِیبى، اًشطی ػیتن گشادیگَسؿذ. اثتذا ثب کوک ال

دس ػِ هیذاى  MC  ػبصیِ یؿذ، ػپغ ؿجحذالل سػبًذُ

ِ ثِ یکَثبًیپ 100دس  MM+ ،AMBER  ٍOPLSًیشٍی 

ّبی ؿذ کِ دس خذٍلػبصی اًدبمِ یي ؿجیافتبد. چٌذبىیخش

ثب  ّبيیدس پشٍتئ  ػبصیِ یؿج اػت.ؿذُؼتیوِ لیضو

ثب عی ایي ثشًبهِ . گشدیذاًدبم HyperChem 7ی  ثشًبهِ

ّب،  ّبی اًشطی کٌؾ ّب ٍ ثشّن ػبصی ٌِیثْ تمشیت هٌبػجی،

ک ٍ یّب، کــی ب خوـی، الکتشٍػتبتِ یًَذّب، صاٍیپ

 .ؿذ ٍاًذسٍالغ دس فبص گبصی ٍ حلال خذاگبًِ اًدبم

 

 هایافته
-ػبصیًشطی ًْبیی ػبختوبى ػِ پشٍتئیي دس ؿجیِا

ّبی هًَت کبسلَ ، دیٌبهیک هَلکَلی ٍ دیٌبهیک لاًگَیي 

-ؿذُدادًُـبى 1دسخِ کلَیي دس خذٍل  300دس دهبی 

ًیبص ثِ  ،ػبصیایي ػِ ؿجیِدس  ،دساًدبم هحبػجبت .اػت

 ّب دس آى دهبتعییي دهبی ثبثتی اػت کِ ػبختبس پشٍتئیي

پغ اص اًدبم هحبػجبت  ،ثشای ایي هٌظَس. پبیذاستش اػت

دسخِ کلَیي  308تب  295دهبیی  یلاصم کِ دس هحذٍدُ

-ُؿذدسخِ کلَیي دس ًظشگشفتِ 300دهبی  ،ُؿذهحبػجِ

ٍ ػبیش ایبی دی ّذسال ٍهتغیشّبی عَل پیًَذّب ٍ ص .اػت

اًشطی  اػت.ؿذُهـخق1ػبصی دس ًوَداسٌِیْهتغیشّبی ث

 تمشیجبً ،ّبػبصیحشاست دسعی ؿجیِ یپتبًؼیل ٍ دسخِ

ًؼجی ی پبیذاسی ًـبى دٌّذُایي عول، ثبثت ّؼتٌذ کِ 

 ثبؿذ.ؿذُ هیّب دس دهبّبی رکشػبختوبى ایي پشٍتئیي

ف یثشای تَك، R)(لی ٍ ًؼجتبً ػبدُ، یفشاًؼید

ّب کِ ثب هختلبت دکبستی  ای اص اتن ي هدوَعِیکٌؾ ث ثشّن

R ُّبی هًَت  ػبصیِ یؿج .کٌذهیاًذ، اػتفبدُ هـخق ؿذ

ک یکی یٌبهیي خَاف تشهَدیبًگیبثی هیکبسلَ ثشای اسص

ك یؼتن هَسد اػتفبدُ لشاسگشفتِ ٍ دس تحمیب ػیهَلکَل 

-کبسثشدُثِ ّب ّب ٍ هحلَل عیّبی تعبدل ٍ ػبختبس هب ظگییٍ

مبت یّبی هًَت کبسلَ ثشای اخشای تحم اػت. سٍؽؿذُ

 سًٍذ.هی  شتعبدل ثِ کبسیظ غیثٌذی تحت ؿشا كَست

اصآى خْت کِ ّن  +MMشٍ، یً  ّبیذاىیبى هیدس ه

کٌذ، هٌحلش  هیًَذّب عولیب ٍ ّن ثش سٍی پیثش سٍی صٍا

MMي یّوچٌ ثِ فشد اػت.
ک عجبست خوؾ ب یؿبهل  +

ؿَد.  هیگفتِ «َسی ب ثشدلیی»کـؾ اػت کِ ثذاى عجبست 

کٌـی اػت کِ ثشای  ؿبهل ثشّن ،«ب ثشدلی َسیی»عجبست 

-ثبؿذ. ثِ کٌٌذُ هیيییتع ،ّب ح هَلکَلیػبصی كحِ یؿج

ي دس یّبی ػٌگ ًَذی ثشای اتنیبی پیصٍا :عٌَاى هثبل

دس عی یًَذ عجیی پِ یؼِ ثب صاٍیکلَ ثَتبى دس همبیػ

ًَذّبی کشثي ب کشثي یاػت ٍ پفـشدُ 3spّبی  تبلیاٍسث

دبد یثبعث ا ،ي خَدیتشّؼتٌذ. ا ثضسگ pداسای کبساکتش 

ًَذ کشثي ب کشثي سا یٍ عَل پ گشددتش هی فیًَذی ضعیپ

ي یثشای ا «َسی ب ثشدلیی» ک عجبستیدّذ.  هیؾیافضا

 MM,AMBER,OPLS: محبسببت انرژی پتبنسیل برحسب کیلوکبلری بر مول در پروتئین هبی مختلف در میذان هبی نیروی 1جذول 

 پروتئین

 انرشی پتبنسیل)دینبمیک لانگ وین( انرشی پتبنسیل)دینبمیک مولکولی( انرشی پتبنسیل )مونت کبرلو(

مکبنیک 

 مولکولی
 اپیلس امبر

مکبنیک 

 مولکولی
 اپیلس امبر

مکبنیک 

 مولکولی
 اپیلس امبر

 426/354 1/479 65/1221 965/368 179/456 22/1246 952/796 523/811 08/1782 فبکتور رشد عصبی

آنسیم کولین استیل 

 ترانسفراز
2/21338 03/3277 13/2894 8/24240 4/11288 8/11483 1/24097 3/11284 8/11477 

 105/323 728/469 37/3373 695/276 801/484 33/3437 916/352 5/542 67/2790 فبکتوررشد شبه انسولینی
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ّبی هٌحلش ثِ  ٍاکٌؾؿَد ٍ  شات ػبختبسی هوکي هیییتغ

-ّبی فـشدُ اتفبق افتبدُ، هـخق فشد  سا کِ دس هَلکَل

 ػبصد. هی

ثشای اًدبم هحبػجبت  ضیOPLSً  شٍییذاى ًیه

ک هَسد اػتفبدُ یذّبی ًَکلئیّب ٍ اػ يیسٍی پشٍتئ

هـبثِ  ،ذاىیي هیخولات هشثَط ثِ اًشطی دسا شد.یگ لشاسهی

 
َبی ویري)برای تک تک شدٌ در میدان( از سبختبر َىدسی بُیىDgٍی دی َدرال)( ي زايیAgٍی پیًود)( ،  زايیBgٍ: متغیرَبی طًل پیًود )1ومًدار

 است(.شدٌطًرجداگبوٍ ترسیمَبی ویري بٍبٍ میدان ومًدارَبی داخل شکل ویس َمیه  متغیرَب وسبت

 

 MM,AMBER,OPLS: نتبیج محبسببت آمبری برای سه پروتئین مختلف در میذان هبی نیری 2جذول 

 
 انحراف معیبر اختلاف میبنگین متغیر هبی وابسته

 
 پروتئین اصلی

پروتئین هبی مورد مقبیسه قرار 

   گرفته

 مکبنیک مولکولی

 عصبی فبکتور رشد
 2549/803 -7/21808 *آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 2549/803 -81/1783 فبکتور رشد شبه انسولینی

آنسیم کولین استیل 

 ترانسقراز

 2549/803 71/21808 فبکتور رشد عصبی

 2549/803 91/20024 * فبکتور رشد شبه انسولینی

فبکتور رشد شبه 

 انسولینی

 2549/803 807/1783 فبکتور رشد عصبی

 2549/803 -09/20024 آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 امبر

 فبکتور رشد عصبی
 95/2181 -31/8034 آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 95/2181 25767/83 فبکتور رشد شبه انسولینی

آنسیم کولین استیل 

 ترانسقراز

 951/2181 309/8034 فبکتور رشد عصبی

 951/2181 567/8117 * شبه انسولینی فبکتور رشد

فبکتور رشد شبه 

 انسولینی

 951/2181 -2577/83 فبکتور رشد عصبی

 951/2181 -57/8117 آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 اپیلس

 فبکتور رشد عصبی
 069/2340 -8/8111 * آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 069/2340 209/189 فبکتور رشد شبه انسولینی

آنسیم کولین استیل 

 ترانسقراز

 069/2340 796/8111 * فبکتور رشد عصبی

 069/2340 005/8301 فبکتور رشد شبه انسولینی

فبکتور رشد شبه 

 انسولینی

 069/2340 -209/189 فبکتور رشد عصبی

 069/2340 -8301 آنسیم کولین استیل ترانسقراز

 ./. است .5معنی دار بودن در حد  * 
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ّبی  کٌؾ کشدى ثشّناػت. پبساهتشی AMBERهیذاى 

هتفبٍت  ُشٍی لجلی ثَدیّبی ً ذاىیًَذی ثب آًچِ دس هیشپیغ

-ػبصی هًَت کبسلَثِ دػتِ یذاى اص ؿجیي هیاػت ٍ دس ا

 ذ. یآ هی

ل یّبی هًَت کبسلَ، تعذ ػبصیِ یشدهب دس ؿجیتأث

تٌْب  ،شا دهبصی .ثبؿذ ّب هی بى هَلکَلیٍاکٌؾ هلذست 

)exp/(ك فبکتَس ثَلتضهي یاصعش kTE  ٍاسد

ل یاختلاف دس اًشطی پتبًؼ ؿَد.  هیػبصیِ یؿج

ي، دس دهبّبی ثبلاتش، اًشطی ثبلاتش یثبؿذ. ثٌبثشا هی

ي اًشطی خٌجـی سا یبًگیه ،ػبصیِ یتشاػت. دهبی ؿج هحتول

خٌجـی، دسهیضاى اًشطی  اًشطی ایي کٌذ کِ  ي هیییتع

 آٍسد.دػتي اًشطی کل سا ثِیبًگیل ػْن داسد تب هیپتبًؼ

ًتبیح دس خذٍل  گشفت.اًدبم ANOVAهحبػجبت آهبسی 

ًـبى  05/0کوتش اص  Pvalueهمذاس  اػت.ؿذُدادًُـبى 2

هتفبٍت  MM,AMBER,OPLS :ػِ سٍؽ .دّذهی

دسخِ کلَیي  300پتبًؼیل دس ی اًشطی هغبلعِ ّؼتٌذ.

دس هیذاى ّبی ًیشٍی کِ  ثبثت کشدثشای ػِ پشٍتئیي 

MM,AMBER,OPLS   آًضین کَلیي اػتیل تشاًؼفشاص

-ی فبکتَس سؿذ ؿجِداسی ًؼجت ثِ گیشًذُباختلاف هعٌ

 دّذ.اًؼَلیٌی ًـبى هی

 

 بحث
ی حشاست هَلکَل  بى ًؼجی دسخِین خشیتَاً هب هی

                 (      1)ن.ییًوب هحبػجِ ریلی  سا ثب اػتفبدُ اص هعبدلِ

fBii

N

i

NKtvmtTk /)()( 2

1




 

ت ببت آصادی اػبدسخ fNضهي ٍ بَلتببثت ثبث BKکِ 

(fN  3ثشاثش-N3  ؼتوی اص یک ػیثشایN  رسُ ثب

ٍصى اتن ثشای  imاػت(. ی حشکت کلی ثبثت ؿذُ اًذاصُ

ي یثش حؼت کلَ Tثبؿذ.  هی iػشعت اتن  i  ٍivاتن 

 ثبؿذ. هی

دسخِ حشاست هختلف دس  چٌذیي هب ثشای گضاسؽ

 لیّبی پتبًؼ ّبی هتعذد ثَد. اًشطی ّب ٍ تَپَلَطی اًذاصُ

ی فبکتَس سؿذ علجی ٍ آًضین پشٍتئیٌی پشٍتئیي  گیشًذُ

دس دسخِ  اًؼَلیٌی ثش دس یبدگیشی ٍ فبکتَس  سؿذ ؿجِؤه

 گیشی ؿذ.اًذاصُّبی هختلف  حشاست
ی پیًَذ صاٍیِ دّذ،ًـبى هی1 ّوبًغَس کِ ًوَداس 

 
 الف

 
 ة

 

 
 ج

اوسًلیىی : الف( سبختمبن پريتئیه فبکتًررشد شب1ٍشکل 

ة(جبیگبٌ فعبل کًلیه استیل تراوسفراز ي ج(جبیگبٌ پیًود 

 اودفبکتًر رشد عصبی کٍ در حلال قرارگرفتٍ
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 /299 ،ی سؿذ علجیثشای گیشًذُ ،+MMدس هیذاى ًیشٍی 

ٍ  08/3965اص، اػتیل تشاًؼفش کَلیيثشای آًضین  ،555

 ثبؿذ.هیدسخِ  05/2003 ،اًؼَلیٌیثشای فبکتَس سؿذ ؿجِ

ثشای  ،475/134ی سؿذ علجی ثِ ایي همذاس ثشای گیشًذُ

ٍ ثشای فبکتَس  102/808آًضین کَلیي اػتیل تشاًؼفشاص ثِ 

 اػت. کبّؾ یبفتِدسخِ  7753/47اًؼَلیٌی ثِ سؿذ ؿجِ

هیذاى ًیشٍی ّب ثشای ایي کبّؾ دس همبدیش کویت

AMBER  ٍOPLS  ُی پغ ثب همبیؼِ. ؿَدهیّن دیذ

آًضین کَلیي  ی سؿذ علجی،ًوَداس هتغیشّب دس گیشًذُ

-هیهـخق اًؼَلیٌیاػتیل تشاًؼفشاص ٍ فبکتَس سؿذ ؿجِ

ی دی ی پیًَذ ٍ صاٍیِصٍایِ ؿَد کِ تغییشات عَل پیًَذ،

-یذاىدس ه ،تـبثِّذسال دس ػِ پشٍتئیي هـبثِ اػت ٍ ایي 

ّبی پغ ثب هعشفی هحیظ ّبی ًیشٍ ّن هٌعکغ اػت.

ّبی ّبی ًیشٍ )دس هیذاىؿیویبیی خبف ٍ تغییش ثبثت

کٌذ ٍ ّب ٍ صٍایبی پیًَذ تغیشهیپیچؾ ًیشٍی هتفبٍت(

تَاى اص ّش هحیظ دس هَاسد خبف ثْشُ هی ،ثشایي اػبع

شای ث  AMBERًیشٍیهیذاى ، ؿذُثشد کِ ثب هغبلعبت اًدبم

ی کبّؾ صاٍیِ )ثب همبیؼِ ثبؿذهی تشّب هٌبػتپشٍتئي

ی دی ّذسال دس هیذاى ًیشٍی عَل پیًَذ ٍ صاٍیِ پیًَذ،

MM+,AMBER   ٍOPLSّوچٌیي دسهیبى  (.1،ًوَداس

 ی پیًَذ ًؼجت ثِ  عَل پیًَذ ٍ تغییشات صاٍیِ ،هتغیشّب

ی عَسهـبثِ دس ػِ پشٍتئیي گیشًذُی دی ّذسال ثِصاٍیِ

          آًضین کَلیي اػتیل تشاًؼفشاص ٍ فبکتَس سؿذ  علجی، سؿذ

 اًؼَلیٌی  ثبسصتش اػت.ؿجِ

MMذاى یل ثشای ػِ هیّبی پتبًؼ اًشطی
+  ،

AMBER  ٍOPLS ت یتشتػبصی هًَت کبسلَ ثِِ یدس ؿج

ذاى یل دس ػِ هیشات اًشطی پتبًؼییؿذ. ثشسػی تغؼِیهمب

ذاى یاص ه +MM  شٍی یذاى ًیهکِ شٍ هـخق ًوَد یً

  .ثْتش هی ثبؿذ AMBER  ٍOPLSشٍی یً

دسهمبثل  اًشطی پتبًؼیل )کیلَ کبلشی ثشهَل(

هَلکَلاس  صهبى)پیکَ ثبًیِ(دس عی ؿجیِ ػبصی هًَت کبسلَ،

 295ی صهبًی دیٌبهیک ٍ دیٌبهیک لاًگ ٍیي دس هحذٍدُ

ّبی ًیشٍی دسخِ کلَیي ثب اػتفبدُ اص هیذاى 308تب 

AMBER,MM,OPLS  داد دس ػبختبس ػِ پشٍتئیي ًـبى

 ،ػبصیکِ اًشطی پتبًؼیل ٍ دسخِ حشاست دس ػشاػش ؿجیِ

ًـبى اص ؿشایظ پبیذاسی ایي حذالل اًحشاف سا داسد کِ 

 ّب اػت.ػبصیًؼجی دس عَل ؿجیِ
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Abstract  
Background: Molecular dynamics method to simulate the 
thermodynamic behavior of materials in the solid phase, liquid 
and gas using the force, velocity and position of particles. Among 
these factors, the most important factor is power. Classical 
molecular dynamics simulations, Classical potential energy is 
obtained. potential classic, is a function of the location and 
position of electrons in atoms or nuclei of atoms is dependent. 
purpose of this study compare the energy calculated for a 
number of biologically important proteins. 
 Materials and Methods: Molecular dynamics simulation provide 
an appropriate way to microscopic atomic and molecular 
modeling. The calculations were performed on a personal 
computer with the program hyperchem. No changes were made 
and geometry of all atoms, Dihedral angles and bonds  were self-
change.  
Results: The final energy of protein structures using Monte-Carlo 
simulations, molecular dynamics and Langevin dynamics was 
performed. Optimize the geometry and the interaction energies 
calculated with different methods, for several proteins, including 
nerve growth factor receptor and enzyme protein was 
comparable effective learning.  
Conclusion: Molecular dynamics simulations of quantum and 
classical potential energy of the electron Schrödinger equation is 
calculated. Simulation methods using a set of non-equilibrium 
transport properties and consider the effects of quantum 
mechanics are developed. Energy potential and the degree 
during the heat simulations almost constant that indicates the 
stability of the temperature structure of these proteins are listed. 
Keywords: NGF, AMBER, MM+, OPLS, MC. 
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