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هاي پذيري بازوي زنجيرهبررسي ميزان انعطاف
   پروتئين شوك حرارتي كوچك به عنوان نانوعملگر

در اين مقاله رفتار پروتئين چپرون شوك حرارتي كوچك در برابر تغيير دما براساس 
سازي ديناميك مولكولي مورد بررسي قرار گرفته است. تغييرات ساختاري اين شبيه

) كلوين و متغير، براي يك و دو زنجيره از پروتئين 310پروتئين در دماي ثابت (
دهد ميزان انعطاف پذيري بازو به حدي ان ميمورد بررسي قرار گرفته است. نتايج نش

سازي يك زنجيره سبب بسته شدن بازو و كاهش است كه كاهش دما در شبيه
كاهش دما سبب بسته  سازي دو زنجيره نيزدر شبيهشود. جايي مركز جرم ميجابه

شود. اين رفتار ها و باز شدن بازوي زنجيره ديگر ميشدن بازوي يكي از زنجيره
گردد. بنابراين بازو مكان جايي مركز جرم پروتئين نيز مشاهده ميدر جابهمتضاد 

مناسبي براي حمل نانو محموله و دما يك پارامتركنترلي مناسب براي تنظيم ميزان 
  جايي بازو است.جابه

  
   ، نانوعملگرپروتئين چپرون، دما، ديناميك مولكولي، گرومكس: هاي راهنمااژهو
  
 مقدمه  -1

ي شناسي، مواد، كامپيوتر و مهندسيستزي از علوم فيزيك، شيمي، ارشتهيك شاخه چند  صورت بهفناوري نانو 
گيرد و در يمي صورت كندبهاست، اما كاربردي كردن آن  توسعه درحالسرعت  بهاست. اين شاخه از علم، 

ها به دودسته نانوربات. ]1ث وجود دارد [همچنان جاي بح يكالكترونيك، نانومواد و نانورباتمباحثي مانند نانو
  شوند. كلي تقسيم مي

 در ارتباط باشند و هم باتوانند يمآل يدهاي ماشيني هستند كه در حالت هانانورباتها، دسته اول نانوربات
ي و هاي پزشكها كاربردهاي فراواني در پژوهشاين دسته از نانورباتتشكيل يك ساختار غيرمتمركز را بدهند. 

ها اميپرا مديريت و پشتيباني كند.  هارباتي ارتباط برقرارتواند يمپزشك درماني دارند. به عنوان نمونه 
ق طري از هارباتشوند. پس از اتمام كار هم اين نانويمسيگنال در محدوده فركانسي مگاهرتز ارسال  صورتبه

   ]. 3و2[توانند از بدن حذف شوند دفع فضولات انساني و يا توسط سيستم روبنده مي
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  18/11/94، تاريخ پذيرش: 12/10/94تاريخ دريافت:  
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ايده استفاده از اين  ].4[ ها را اريك دركلر به بدن انسان پيشنهاد كردايده تزريق اين نانوربات )1986(در سال 
 سازي شدهيشببدن انسان طراحي و براي انتقال به  نانوربات پزشكي توسط رابرت فريتاس عنوانبهها نانوربات

ي سفيد مكانيكي هاسلول( 2هاميكروبيورس ،]7[ (سلول مصنوعي قرمز مكانيكي خون) 1ها. رسيپروسايت]6و5[
  توسط رابرت طراحي شدند. ]9[(پلاكت مصنوعي)  3هاو كلوتوسايت ]8[خون) 
  4آانديپروتئين و  هاكه در آن بيومولكولي هستندهاي ها و يا رباتها، بيونانورباتدسته دوم نانوربات      
توانند به عنوان موتور، اتصالات مكانيكي، اجزاي انتقال دهنده و يا حسگر باشند. طبيعت پروتئين براي مي

به عنوان آ انديجايي يك توده تا واكنش در برابر كاتاليزگر، اما انجام يك وظيفه خاص سلولي است، از جابه
. اگر تمام اين اجزا به هم متصل شوند يك بيو نانوربات با درجه آزادي ]10[شود اطلاعات معرفي مييك حامل 

براين از آنجايي كه  ها هستند. علاوهشود. اين اجزا بهترين انتخاب براي طراحي بيونانورباتبالا ايجاد مي
كند. اين ايده از ساختار ها را كارآمدتر ميها در زمينه پزشكي است استفاده از اجزاي بيو، آنبيشترين كاربرد آن

ها كه قادر به حركت، حس و كنترل هستند، گرفته شده است ها و ويروسهايي مانند باكتريپيچيده ارگانيزم
مونتاژ و جداسازي  شناسي مولكولي، مولكول چپرون پروتئيني است كه به تاخوردگي،. در زيست]10[

ها عملكرد بيولوژيكي نرمال دارند و ها زماني كه ماكرومولكولكند. چپرونساختارهاي ماكرومولكولي كمك مي
 ها دري اصلي چپرونها انجام شده است، نيز حضور دارند. وظيفهبه طور كامل فرآيند تاخوردگي و مونتاژ آن

پپتيدي تازه سنتز شده و ي از غيركاربردي شدن زنجيره پلي، جلوگير]12و11[درجه اول كمك به تاخوردگي 
هاي شوك حرارتي هستند كه پاسخي در ها، پروتئينآوري زير واحدهاي مونتاژ شده است. اين پروتيئنجمع

هاي شوك حرارتي به دو دسته . پروتئين]15-13[باشند ها ميبرابر دماي بالا، فشار و يا تنش سلول
  شوند.بندي ميرارتي بزرگ و كوچك طبقههاي شوك حپروتئين

شوند. در آمينواسيد مشخص مي) 100(تا  )80( هاي شوك حرارتي كوچك با هسته كريستالي وپروتئين
]. 16دهند [اعضاي اصلي اين خانواده را تشكيل مي )27( و )20(هاي انساني پروتئين شوك حرارتي بافت

تري  آدوزنينهاي شوك حرارتي كوچك وابسته به كرد پروتئينهاي شوك حرارتي بزرگ عملبرخلاف پروتئين
امل ع آدوزنين تري فسفاتزا زماني كه نيست. اين خاصيت براي محافظت از سلول در شرايط استرس فسفات
  ]. 17باشد [كننده است، مهم ميمحدود

]. غفاري و 18را دارند [ پروتئين) 200(هاي آلفا توانايي وصل شدن به دهد كريستالمطالعات اخير نشان مي
همكارانش پرفولدين كه از خانواده چپرون است، به عنوان يك نانوعملگر معرفي كردند و با ايجاد جهش در 

]. 21-19درشرايط محيط فراهم كردند[ جايي يك نانومحموله را با تغييرساختارپروتئين شرايط لازم براي جابه
رارتي كوچك در برابر تغيير دما مورد بررسي قرار گرفته است. در اين پژوهش رفتار پروتئين چپرون شوك ح

كلوين ) 270(تا  )310( كلوين و دماي متغير از )310(براي اين منظور ابتدا رفتار هر زنجيره در دماي ثابت 
  سازي ديناميك مولكولي قرار گرفته است. تحت شبيه

                                                                                                                                                                                          
1 Respirocytes 
2 Microbivores 
3 Clottocytes 
4 DNA 
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رفتار دو زنجيره از پروتئين شوك حرارتي در ، آنها و اثر دما بر همچنين جهت بررسي تعامل ميان زنجيره
ار تواند يك پارامتر كنترلي مناسب در تغيير رفتدهند دما ميبرابر تغيير دما بررسي شده است. نتايج نشان مي

   پروتئين باشد.بازو و مركز جرم 
  
 سازي ديناميك مولكولي پروتئين شبيه -2

كوچك) در همه جاي بدن انسان حاضر هستند و نقش مهمي خانواده كريستال آلفا (پروتئين شوك حرارتي 
نند كهاي ديگر ايفا ميهاي دناتوره و تسهيل تاخوردگي توسط چپروننيها، تجمع پروتئرا در حفاظت سلول

  زنجيره تشكيل شده است.  )12(] از 23كيلو دالتوني [) 9/16( پروتئين شوك حرارتي كوچك ].23و22[
سازي ديناميك مولكولي از نشان داده شده است. به منظور شبيه) 1(شكل  ئين درشماتيك ساختار اين پروت

پروتئين مورد نظر است. اين فايل  1بيديافزار فايل پيافزار گرومكس استفاده شده است. ورودي اين نرمنرم
بيولوژيكي مهم هاي ها و ساير ماكرومولكولهاي اتمي و ديگر اطلاعاتي است كه پروتئينمختصاتآرشيوي از 

  هاي پروتئيني دريافت شده است.از بانك داده 2BYUكد آن تحت عنوان  و كندرا توصيف مي
هاي سيستم كنشسازي بايد درباره انتخاب مدل انرژي براي توصيف برهمپيش از شروع هر شبيه

ه از و با استفاد هااتم سازي ديناميك مولكولي معمولا براي تعداد زياديهيجا كه شبگيري شود. از آنتصميم
شود. ميدان نيرو هاي تجربي براي اين منظور استفاده ميشود، همواره از مدلتعداد زيادي از مراحل انجام مي

به دليل اينكه از  2)99(در انتخاب تابع انرژي پتانسيل بسيار موثر خواهد بود. در اين پژوهش ميدان نيرو امبر
ت و كند، انتخاب شده اسهاي ديگر استفاده ميتابع پتانسيل نسبت به ميدانهاي انرژي در محاسبه تمام ترم

  شود:تابع پتانسيل آن به صورت زير تعريف مي

)1(
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  ]ARC1  ]23 حرارتي كوچك شوكپروتئين چپرون  -1شكل

                                                                                                                                                                                          
1 PDB 
2 Amber 
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و   jو  iفاصله بين اتم  ௜௝ܴزاويه پيچش،  ߮زاويه اتصالات،  ߠطول اتصالات از مقدار تعادلي،  ݎدر اين روابط 
) مربوط به ميدان نيروي 4نشان داده است. در تابع انرژي پتانسيل () 2(شكل  برابر بار هر جز است كه در ௜ݍ

 2هاي متصل، انرژي غير اتصالات) شامل كشش اتصالات، زاويه خمش و پيچش اتم1( 1انرژي اتصالات )99(امبر
 3متصل كه مجموعي از انرژي واندروالس و انرژي الكترواستاتيك است، همچنين انرژي قطبي هاي غير) اتم2(
]. پس از انتخاب 24شود [گرفته مي به صورت تابعي از ميدان الكترواستاتيك در نظر  ௜଴ܧ و  ௜ߤ) بر اساس3(

شود كه خود متشكل از چندين مرحله مجزا است. در مرحله اول بايد سازي آماده ميمدل انرژي فرآيند شبيه
وبت رساني و پايدار شدن ساختار سيستم نپيكربندي مناسب براي سيستم انتخاب شود. پس از مرحله به تعادل

] معادلات 25ساز ديناميك مولكولي [شود. شبيهركت ميهاي حگيري از معادلهها و انتگرالبه محاسبه نيرو
) 6ها طبق رابطه ()). نيرو5كند (رابطه (اتم در تعامل با هم، حل مي Nحركت نيوتن را براي يك سيستم با 

  نيز مشتقات منفي از يك تابع پتانسيل هستند.
)5(  ݉௜

߲ଶܴ௜
ଶݐ߲

ൌ ௜ܨ ݅ ൌ 1,2, … ,ܰ 

௜ܨ  )6( ൌ െ
߲ܸ
߲ܴ௜

 
  

برداري است كه موقعيت مولكول را نسبت به يك چارچوب كلي مرجع ثابت مشخص  ௜ܴ)، 6) و (5در رابطه (
شوند. معادلات به طور ها هستند كه مستقل از موقعيت، سرعت و زمان فرض ميها جرم ذره ௜݉كند. مي

ها، ميزان دما و يا فشار را در زمان شوند. اين سيستم براي برخي ازهاي زماني كوچك حل ميهمزمان در گام
دارد و مختصات به يك فايل خروجي كه براساس فواصل زماني تنظيم شده است، مقدار مدنظر ثابت نگه مي

يابد. مختصات به عنوان يك تابعي از زمان، نشان دهنده مسير حركتي از سيستم است. پس از انتقال مي
رسد. به طور متوسط براي توصيف خواص ماكروسكوپي بيش عادل ميتغييرات اوليه سيستم معمولا به حالت ت

  از يك مسير از فايل خروجي قابل استخراج است.
افزار عملكرد محيطي هاي حذف شده توسط نرمبي پروتئين مورد نظر و ترميم قسمتديبا استخراج فايل پي

بخش ) 3شكل (كوچك به صورت ن چپرون شوك حرارتي ، ساختار شماتيك يك زنجيره از پروتئي4مولكول
)a( هر زنجيره از اين پروتئين از دو قسمت تشكيل شده است. قسمت بدنه به صورت جرم متمركز . شودمي

باشد. مسئله ديگر تحليل رفتار چند زنجيره از پروتئين در است و قسمت شاخك مانند بازو براي يك ربات مي
تحليل رفتار گروهي مورد بررسي  به منظوردو زنجيره از پروتئين  ،كاهش محاسبات جهتتقابل با هم است. 

  نمايش داده شده است. )b(بخش ) 3شكل (گيرند كه ساختار شماتيك اين دو زنجيره در قرار مي
جهت بررسي عملكرد پروتئين شوك حرارتي كوچك، اولين گام تحليل ساختاري آن در شرايط محيطي 

سازي ديناميك مولكولي به بررسي اثر دماي اطراف پروتئين به شبيه مختلف است. در اين بخش به كمك
شود و پاسخ سيستم مانند تغييرات پيكربندي و پايداري ساختاري، تحت كنترلي، پرداخته مي عنوان ورودي

  شود. شرايط كاري بررسي مي
                                                                                                                                                                                          
1 Bounded 
2 Nonbounded 
3 Polarization 
4 Molecular operating environment 
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نوع حلال، انتخاب ميدان نيرو اي از شرايط اوليه مانند ابعاد جعبه، سازي ديناميك مولكولي مجموعهدر شبيه
هاي محاسباتي بايد انتخاب شوند. در اين پژوهش جعبه از نوع مكعبي و فاصله مركز جرم و همچنين روش

 1ايگير جهش قورباغه، ميدان نيرو امبر، نوع انتگرالSpc_216نانومتر، نوع حلال  يك جعبه هايمدل تا ديواره
  .است سازي گراديان نزوليروش بهينه و

  
 رفتار يك زنجيره از پروتئين  -2-1

سازي ديناميك مولكولي در جعبه در اين قسمت يك زنجيره از پروتئين شوك حرارتي كوچك جهت شبيه
سازي قرار داده شده است و تغيير رفتار آن در برابر رنج دمايي مختلف مورد بررسي قرار گرفته است. شبيه
 كلوين انجام شده است )270(تا  )310( دماي متغير كاهنده ازكلوين و ) 310( سازي براي دماي ثابتشبيه

) برابر 270) و (275)، (280)، (290)، (295)، (300)، (305)، (310سازي براي دماهاي (كه مدت زمان شبيه
كلوين كه شرايط نرمال  310. همچنين نتايج آن با تغيير رفتار پروتئين با دماي ثابت ) پيكو ثانيه است500(

جايي انتهاي شاخك يك زنجيره از پروتئين است. معيار بررسي تغييرات، ميزان جابهست، مقايسه شده بدن ا
  است. جايي مركزچنين جابهنسبت به ابتداي آن و هم

جايي نانوثانيه جابه) 3( شود با گذشت زمان در حدودكلوين به سيستم سبب مي) 300(اعمال دماي ثابت 
نانومتر، به حداقل مقدار خود برسد به عبارت ديگر ) 6/1( نانومتر به) 6/3( اي آن ازانتهاي شاخك نسبت به ابتد

  ).)a() بخش 4شكل (شود (شاخك زنجيره نسبت به شرايط نرمال بسته مي
 

  
  ]24ها [هاي انرژي در اتمترم -2شكل

  

(b) (a)  

   
   از پروتئين شوك حرارتي(b) و دو زنجيره  (a)ساختار شماتيك يك زنجيره  -3شكل              

   
                                                                                                                                                                                          
1 Leap frog 
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نانوثانيه ) 4/3(و  )5/1(تا  )1/1( دهد در زمانكلوين نيز نشان مي )270( به )310( ازنتايج حاصل از تغيير دما 
تا  )300( ها معادل دمايزمانرسد. اين است، مي) 6/1( جايي بازو به حداقل مقدار خود كه در حدودجابه

نشان داده شده است. با محاسبه پيوند هيدروژني در  )b( بخش) 4شكل (لوين است كه در ) ك270و ( )285(
هاي اتمي بازو و مركز جرم زياد هاي هيدروژني بين گروهشود تعداد پيوندافزار گرومكس مشاهده مينرم 
) تا 1( هايكند. شماره گروهاخك نسبت به بدنه را تاييد ميشود. افزايش پيوند هيدروژني جمع شدن شمي

مربوط به شاخك پروتئين چپرون است. با ) 141(تا ) 137(هاي مربوط به مركز جرم و شماره گروه )136(
كلوين  )310( كلوين تنها پيوند هيدروژني در دماي )270(شود كاهش دما به مشاهده مي) 1(جدول  توجه به

  دهد. پيوند هيدروژني افزايش مي )6(را به 
) 5(كل ش گذارد.تغيير دما بر رفتار مركز جرم هر زنجيره از پروتئين چپرون شوك حرارتي كوچك نيز تاثير مي

جايي مركز جرم هر زنجيره سبب كاهش ميزان جابهكلوين  )300( بهكاهش دما دهد نشان مي )a( بخش
 جايي مركز جرم يك زنجيره در طول تغيير دما ازجابهشود. يپروتئين چپرون نسبت به حالت نرمال آن م

 سازيشبيه از حاصل نتايجنشان داده شده است.  )b( ) بخش5(شكل  كلوين در )270( كلوين به )310(
 ملالع عكس خوبي به خارجي هايمحرك برابر در پروتئين از زنجيره يك دهندمي نشان مولكولي ديناميك

  . شودمي آن جرم مركز و شاخك رفتار در تغيير سبب و دهدمي نشان
  
 رفتار دو زنجيره از پروتئين در تقابل با يكديگر  -2-2

 ارتباط و تعامل نوعهدف از تحليل رفتار دو زنجيره از پروتئين شوك حرارتي كوچك نسبت به هم، بررسي 
ار از رفت بخشيها است. با توجه به زياد بودن حجم محاسبات، دو زنجيره از پروتئين به عنوان ميان زنجيره

سازي ديناميك اند. براي اين منظور تغيير رفتار دو زنجيره از پروتئين در شرايط شبيهگروهي در نظر گرفته شده
  .ده استمولكولي و تحت شرايط محيطي متغير بررسي ش

  
 

  پيوند هيدروژني بين شاخك و بدنه يك زنجيره از پروتئين در شرايط دمايي متفاوت. -1جدول

 اتم بدنه -شماره گروه شاخك دما

 N- OE1  117-138 كلوين 270به  310كاهش دما از 

 138-117  N- OE2 

 136-50  N- OE2 

 136-114  N- OE1 

 141-120  N- OE1 

 141-120  N- OE2 

  N- OE2  114-137  كلوين 310دماي ثابت 
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(b) 

  

(a)  
  

  
  و (a)) كلوين 300جايي شاخك يك زنجيره در دماي ثابت (نمودار جابه -4شكل

 ) كلوين310ماي نرمال بدن انسان (و مقايسه آن با د (b))  كلوين 270) تا (310دماي متغير (
  

 

(b) 

 

(a)  
  

  
  و (a)) كلوين 300جايي مركز جرم يك زنجيره در دماي ثابت (نمودار جابه -5شكل

 ) كلوين310ماي نرمال بدن انسان (و مقايسه آن با د (b)) كلوين 270) تا (310دماي متغير (

  
فرض كلوين و محيط، خنثي ) 310( نرمال يعني دماي سازي در مرحله اول، دما در شرايطبراي شبيه

شود كه اين دو زنجيره از مشاهده مي يره از پروتئين چپرون نسبت به همبا بررسي رفتار دو زنج .شودمي
رژي . اين موضوع به دليل وجود ترم انپروتئين با وجود ساختار يكسان و در شرايط يكسان، رفتار متفاوتي دارند

ت به اي است كه نسبسيل است. ميزان تاثير دو زنجيره برهم براساس فاصلهغير اتصالات در تابع انرژي پتان
  سازند. گذارند و يك سيستم كوپل شده را مييكديگر دارند. بنابراين دو زنجيره بر رفتار هم اثر مي

بررسي رفتار سيستم در دامنه  نشان داده شده است. با) 6(شكل  كلوين در ) 310( نتايج شبيه سازي در دماي
كلوين كاهش يافته است. هر دو زنجيره با وجود شباهت ساختاري  )270(به  )310( تري از تغييرات، دما ازوسيع

 )a(بخش  )7(در شكل گونه كه و يكسان بودن شرايط محيطي داراي رفتار متفاوت نسبت به هم هستند. همان
 گذارد و در سه زمانكلوين بر رفتار هر دو زنجيره اثر مي )270(به  )310(از شود كاهش دما مشاهده مي

رسد. اين موضوع باعث جمع به حداقل مقدار خود مي جايي بازوجابه ثانيهپيكو )2800) و (1500)، (1000(
ت الديگر نسبت به ح زنجيرهها باعث باز شدن بازوي پروتئيني و در همين زمان هايزنجيرهشدن بازوي يكي از 

  باشند. كلوين مي) 280) و (295)، (300(ها دما برابر در اين زمان شود.نرمال مي
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كنند. دو زنجيره از پروتئين شروع به باز شدن مي زنجيرهپيكو ثانيه به بعد بازوي هر دو  )3000(از زمان 
 هازنجيرهيكي از اي كه در يك دماي خاص بازوي چپرون داراي رفتار متضادي در شرايط خاص هستند به گونه

ده زنجيره نيز ديجايي مركز جرم هر ميزان جابه درشود. همين رفتار متضاد ديگر بسته مي زنجيرهباز و بازوي 
  ).)b( ) بخش7((شكل شود مي

  
  اثر تغيير دما بر ساختار پروتئين شوك حرارتي كوچك  -3

هاي پروتئين شوك زنجيرهبرداري از توان شرايط لازم جهت بهرهبا انتخاب دما به عنوان پارامتر كنترلي مي
سازي  را فراهم كرد. اما درحين شبيه حرارتي كوچك به عنوان ساختار اوليه يك بيونانوربات و يا يك نانوعملگر

ديناميك مولكولي توجه به حفظ ساختار كلي پروتئين ضروري است. اين موضوع در كاربردهاي عملي مانند 
م بيو نانورباتيك بسياراهميت دارد. براي اثبات اين موضوع از يكسري معيارها كه ميزان پايداري و انحراف سيست

   شود. در ادامه به بررسي اين عوامل پرداخته مي شود.دهد استفاده مياز حالت بهينه را نشان مي
شكل  كلوين در )270(به  )310(ساختار شماتيك يك زنجيره و دو زنجيره از پروتئين به ازاي تغيير دما از 

  ) رسم شده است.8(

 

(b) 

 

(a)  
  

  جايي مركز جرم دو زنجيره از پروتئين شوكو جابه (a)جايي شاخك نمودار جابه -6شكل
  ) كلوين310در دماي ثابت ( (b)حرارتي كوچك 

  

  

(b) 

  

(a)  
  

  جايي مركز جرم دو زنجيره از پروتئين شوكو جابه (a)جايي شاخك نمودار جابه -7شكل
  كلوين )270) به (310(در دماي متغير از  (b)حرارتي كوچك 
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T= 270 K T=300 K T=310 K 

T= 270 K T=300 K T=310 K 
  

  در برابر تغيير دما روتئين چپرونساختار شماتيك يك و دو زنجيره از پ -8شكل
  
  تحليل پايداري -3-1

ر دمعيارهاي مختلفي براي ارزيابي پايداري سيستم وجود دارد. براي اين منظور ميزان انحراف از حالت بهينه 
سازي ديناميك مولكولي استفاده خواهد شد كه معيار مناسبي براي همگرايي سيستم محسوب شرايط شبيه

  ]. 19مي شود [
هرچه تغييرات در آن كمتر باشد به معني پايداري بيشتر و انحراف كمتر از حالت بهينه سيستم است. در 

نمودار ميزان انحراف از حالت بهينه براي دو حالت تك زنجيره و دو زنجيره در رنج  )10(شكل و  )9شكل (
ت تك زنجيره و دو زنجيره دهند در اين شرايط براي دو حالدماي متفاوت رسم شده است. نتايج نشان مي

  رسد.سيستم به حالت پايدار و ماندگار خود مي
  

  شعاع ژيراسيون -3-2
]. شعاع ژيراسيون 26باشد [شعاع ژيراسيون معياري جهت سنجش توزيع يك جرم حول محور مورد نظر مي

 ديناميك سازيشبيه براي ژيراسيون شعاع رسم شود. با) تعريف مي7به صورت معادله ( mجسمي به جرم 
 روتئينيپهر زنجيره  جرم توزيع در تغيير نحوه مختلف، دماهاي در پروتئين از زنجيره دو و زنجيره يك مولكولي
  .شودمي ملاحظه
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  نمودار ميزان انحراف از حالت بهينه براي يك زنجيره از پروتئين شوك حرارتي -9شكل

  كلوين)270) به (310( و دماي متغير ازكلوين ) 310(كوچك در دماي ثابت 
  

  
  نمودار ميزان انحراف از حالت بهينه براي دو زنجيره از پروتئين شوك حرارتي  -10شكل

  كلوين )270) به (310(از كلوين و دماي متغير  )310(و ) 300(كوچك در دماهاي ثابت 
  

)7(  
ܴ௚ ൌ ඨ

∑ ݉௜ ௜‖ଶ௜ݎ‖

∑ ݉௜௜
 

يابد. به ازاي كاهش دما كاهش مي ژيراسيون شود، شعاع) مشاهده ميa( ) بخش11(شكل همانطور كه در 
شود بنابراين توزيع جرم آن نيز كاهش مي يابد كه ميه شدن بازو در حالت تك زنجيره كاهش دما سبب بست

ه دو زنجيره از پروتئين شود. نمودار شعاع ژيراسيون براي حالتي كمنجر به كاهش شعاع ژيراسيون هم مي
  نشان داده شده است.  ) b( ) بخش11(در شكل گيرند سازي ديناميك مولكولي قرار ميتحت شبيه

Time (ps)
0 1000 2000 3000 4000 5000

0

0.2

0.4

0.6

0.8

chain A , T=310 K
chain B , T=310 K

Time (ps)
0 1000 2000 3000 4000 5000

0

0.2

0.4

0.6

chain A , T=310 to 270 K
chain B , T=310 to 270 K
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(b) (a)  
  

  از پروتئين شوك حرارتي (b)و دو زنجيره  (a)نمودار شعاع ژيراسيون براي يك زنجيره   -11شكل
 ) كلوين310مقايسه با دماي ثابت (كوچك در دماي متغير و  

  
شود براي دو زنجيره از پروتئين نيز شعاع ژيراسيون كم شده است. علت اين با توجه به شكل مشاهده مي
توزيع جرم سيستم نسبت به حالت نرمال بنابراين ها به ازاي كاهش دما است موضوع بسته شدن يكي از بازو

  يابد.كاهش مي
  
  گيرينتيجه -4

پژوهش به تحليل رفتار يك زنجيره و دو زنجيره از پروتئين شوك حرارتي كوچك در برابر تغيير دماي  در اين
  شود:محيط پرداخته شده است و عمده نتايج آن به صورت زير ارائه مي

 عملگربه عنوان يك نانوتواند دهد كه اين زنجيره ميتغيير رفتار يك زنجيره از پروتئين در برابر دما نشان مي
دهد. در واقع ميگيرد و از خود عكس العمل نشان ميها تاثير وروديو يا بخشي از يك بيونانوربات باشد كه از 

ين مانند يك سيستم مدار باز است كه حسگر و عملگر آن در خود سيستم قرار دارد و تغيير دماي ئاين پروت
  شود. در رفتار بازو و مركز جرم آن مي ورودي سبب تغيير

مانند  د ونارگذرفتار دو زنجيره بر يكديگر تاثير مي دهد كهسازي ديناميك مولكولي دو زنجيره نشان ميشبيه
 هاي يكسان، داراي رفتاركنند. با وجود ساختار يكسان و به ازاي ورودييك سيستم كوپل شده به هم عمل مي

جيره و دو زنجيره جهت ايجاد شرايط مناسب دما پارامترهاي كنترلي براي هر دو حالت تك زنمتفاوتي هستند. 
  براي گرفتن نانومحموله است. 

بب بسته كلوين در هر دو حالت تك زنجيره و دو زنجيره س )300(دهد كه كاهش دما به نتايج نشان مي
بنابراين بازو مكان مناسبي براي گرفتن نانو محموله است و داراي شود. ميها شدن و باز شدن بازوي زنجيره

 ها با ابعاد متفاوت است. انعطاف پذيري بسيار بالا براي گرفتن نانو محموله
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  ي انگليسيفهرست نمادها
:Eهاي القايي و دائميهاي توليد شده توسط دوقطبيجمع ميدان 

:Fنيرو برحسب نيوتن 

:i شماره اتم 

:Kضريب ثابت 

:mهر ذره برحسب كيلوگرم 

:qبار هر جز برحسب كولن 

:rطول اتصالات از مقدار تعادلي برحسب متر 

:Rفاصله بين اتم ها برحسب متر 

:R௚ شعاع ژيراسيون برحسب متر 

:tزمان برحسب ثانيه 

:Vتابع انرژي پتانسيل برحسب ژول 

  
  نمادهاي يوناني

:θ زاويه اتصالات برحسب درجه 

 ها (ضريب ثابت) ميزان قطبي شدن اتمߤ:

 زاويه پيچش برحسب درجه ߮:
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Abstract 
 
In this paper, the behavior of small heat shock protein in the effect of temperature changes is 
studied based on molecular dynamics (MD) simulation. Conformational changes of one and 
two chains are investigated at constant temperature (310 K) which is defined as normal 
condition and variable temperatures. Simulation results indicate that by reducing the ambient 
temperature, one chain of small heat shock protein is able to capture a nanocargo by changing 
the configuration of the arm. So the arm of each chain is very flexible. However, when two 
chains are considered, the behaviors of the arms due to an external force are not similar. When 
an arm is shrunk, the other one is spread. This opposite behavior can be seen in the displacement 
of central cavity. So the arm is appropriate place to carrying a nano cargo and temperature can 
be introduced as a control variable for tuning the displacement of arm.  
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