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هالوباکتریوم سالیناروم به عنوان پمپ پروتون وابسته به است که در باکتریوردوپسین پروتئینی غشایی  -چکیده
ک یو ، یک صفحه بتا ) Gتا Aهاي  مارپیچ(آلفا  این پروتئین شامل هفت زیرواحد مارپیچ. کند نور عمل می

 امواج جذب خاصیت داراي باکتریوردوپسین پروتئین که دهد می نشان مطالعات. استکروموفور رتینال 
سازي  هاي زیستی شبیه ي مطالعه ماکرومولکولها روشترین  ترین و اصولی یکی از رایج .است مایکروویو

هاي زیستی  ماکرومولکولساختاري دینامیک تغییرات و  توان با استفاده از این روش می .استدینامیک مولکولی 
استفاده شده دینامیک مولکولی سازي  و شبیه  سازي مدلدر پروژه حاضر، از . را مطالعه کردها  نکمپلکس آو 

به مدت   سازي تر در مرحله تولید، شبیه دست بدست آوردن ساختارهاي یک برايپس از مرحله تعادل و . است
دینامیک  سازي شبیهدر جذب امواج مایکروویو  مؤثر مناطق بررسیبه منظور  ، سپسنانوثانیه انجام شد 15

پیکوثانیه که برابر با مدت زمان تناوب یک موج  786به مدت زمان همراه با اعمال میدان الکتریکی  مولکولی
تغییرات کنفورماسیونی حاصل  در نهایت، .انجام شدوي کل ساختار پروتئین ر ،باشد سینوسی در طیف رادار می

دهد که امواج  مطالعه انجام گرفته نشان می. جذب امواج تعیین شود در ثرؤممناطق  تا گرفتمورد بررسی قرار 
اي را در  گستردهساختاري تواند تغییرات  نمی در بازه زمانی ذکر شده و گیگاهرتز 8در فرکانس  مایکروویو

 و D  ،Cهاي  مارپیچ صفحه بتا و مناطق در پذیري برگشت ساختاري تغییرات از سوي دیگر. پروتئین ایجاد کند
B  مشاهده گردیدمیدان  تأثیرتحت.  
 

  .جذب امواج مایکروویوسازي دینامیک مولکولی، باکتریوردوپسین،  شبیه :گانواژکلید
 
  مقدمه -1

به عنوان یک پمپ پروتون وابسته  (bR)باکتریورودوپسین 
هاي  به نور مدل کامل و مناسبی براي مطالعه پروتئین

در دیواره سلولی هالوباکتریوم  این پروتئین. غشایی است
که  سالیناروم هالوباکتریوم باکتري .شود یافت می سالیناروم

هایی با غلظت بالاي  هالوباکترهاست در محیطاز جنس 
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هاي نمک و آب دریاهاي شور یافت  نمک مثل دریاچه
این ارگانیزم هالوفیل هوازي در شرایط غلظت . شود می

از مراکز احیاي مبتنی بر  پایین اکسیژن و تابش نور
به عنوان مبدل (کند، بلکه از رتینال  کلروفیل استفاده نمی

و پروتئین باکتریورودوپسین به عنوان پمپ ) انرژي
کیلو  26این پروتئین وزن  .]4-1[ نماید ه میپروتون استفاد

ساختار . شده است اسید آمینه تشکیل 248از  و دالتون
شامل هفت مارپیچ آلفا است که هرکدام یک پروتئین سوم 

گذاري  نام Gتا  A کنند و از بار عرض غشا را طی می
هاي کوتاه خارج  توسط لوپها  مارپیچ .)1شکل ( اند شده

ترمینال  -Nطوري که اند، به  غشائی به هم متصل شده
ترمینال آن در سطح  –Cپروتئین در سمت خارج غشاء و 

توجه به وابستگی بین  با .]8-5[ سیتوپلاسمیک قرار دارد
ها، مطالعه ساختاري  در پروتئین عملکردساختار و 

به علت  .عملکرد کمک نمایدعمیق تر تواند به درك  می
هاي  پروتئین در ارتباط بین ساختار و عملکردبودن پیچیده 
. فراوانی مواجه است هاي چالش مطالعات بیشتر با ،غشایی

سازي دینامیک مولکولی  ي موجود، شبیهها روش میاندر 
هاي منحصر به فرد خود همانند توانایی  به دلیل ویژگی

ي بین اتمی و ها نیروبرآورد و  ساختار محاسبه دینامیک
در فواصل زمانی بسیار کوتاه در حد  بین مولکولی

رابطه بین درك بهتر  تواند نقش مهمی در میفمتوثانیه 
از آنجایی  .]9[ ایفا کند ها پروتئینساختار و عملکرد در 

بر عملکرد  برهمکنش متقابل میان غشا و پروتئین که
غشا از  اي دارد، بنابراین نقش تعیین کننده پروتئین غشایی
هرگونه مطالعه ساختاري در  لازم برايو اجزاي اصلی 

آن  گرفتننادیده شود و  محسوب می هاي غشایی پروتئین
  .]10[ تواند برصحت مطالعه صورت گرفته اثر بگذارد می

هاي موجود مبنی بر وجود خاصیت جذب  گزارشطبق 
 ]11[امواج مایکروویو توسط پروتئین باکتریوردوپسین 

هدف از انجام این مطالعه، بررسی مناطق مؤثر در جذب 
امواج مایکروویو در ساختار تریمر پروتئین با استفاده از 

  .سازي دینامیک مولکولی بوده است شبیه

  
  ساختار تریمر پروتئین باکتریوردوپسین  1شکل 

  
مجزا سازي اطلاعات مهمی را درباره حرکات ذرات  شبیه

-در مولکول بر حسب تابعی از زمان در اختیار قرار می

-با استفاده از این اطلاعات با سهولت بیشتري می. دهد

مشخصی در مورد خصوصیات سیستم لات ؤاتوان به س
پاسخ به این سوألات با انجام . شده پاسخ داد سازي مدل

هاي بیشتري  هاي واقعی با دشواري آزمایش در سیستم
هاي عملکرد براي بررسی بسیاري از جنبه. همراه است

هاي زیستی، اطلاعات حاصل از روش دینامیک مولکول
با استفاده از نتایج . مولکولی همواره مورد توجه بوده است

هاي حاصل از  توان داده سازي می حاصل از شبیه
از آنجایی که  .]12[ ي تجربی را تکمیل کردها روش

فرآیند جذب امواج توسط پروتئین بسیار سریع است، 
دینامیک مولکولی در بررسی روش توانایی منحصر به فرد 

 توان هاي زمانی بسیار کوتاه در ساختار مولکول، می بازه
واج بر جذب ام تأثیرتغییرات رفتاري پروتئین و نیز 

 مؤثرطق مناو نیز ساختار و دینامیک را به خوبی نشان داد 
علی رغم وجود  .را شناسایی نمودامواج  جذب در

پروتئین  بردینامیک مولکولی  ]18-13[متعدد  مطالعات
انجام  داین رویکر مطالعه مشابهی با ،باکتریوردوپسین

تواند  می نتایج حاصل از این مطالعه، لذا نشده است
در سطح  یند جذبادر مورد فر تري را اطلاعات دقیق

  .مولکولی در اختیار قرار دهد
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  ها روشمواد و  -2
اطلاعات ساختار سه بعدي پروتئین باکتریوردوپسین از 

به علت تعدد . بدست آمد (PDB)بانک اطلاعاتی پروتئین
از انجام  پسد براي این پروتئین هاي موجو ساختار
 منومر که ساختار 1FBBها و مطالعات ویژه،  بررسی

عنوان  ، بهاستکنفورماسیون طبیعی باکتریوردوپسین 
 هاي ساختاري انتخاب شد ساختار اولیه براي انجام بررسی

اکتریوردوپسین از آنجا که ساختار طبیعی پروتئین ب .]19[
 ساختار سازي شبیه انجام براي ،به صورت تریمر است

. شد سازي مدل آن تریمر حالت ،پروتئین طبیعی
 VMDافزار تریمر پروتئین بوسیله نرم ساختار سازي مدل

که گفته شد، پروتئین  طور همان. انجام شد ]20[  1.9.1
براي  ،باشد باکتریوردوپسین یک پروتئین غشایی می

سلولی ساختار  فضاي در پروتئین طبیعی محیطسازي  شبیه
 لایه دو غشايدر یک  تریمر پروتئین باکتریوردوپسین

غشا از  براي ساخت. قرارداده شد POPCلیپیدي از نوع 
موجود در بسته  Membrane Builderجانبی افزار  نرم
   .]20[ استفاده شد VMDافزاري  نرم

 سیستم مورد نظرروي  سازي دینامیک مولکولی شبیه
میدان با استفاده از و  ]NAMD 2.8 ]21افزار  نرمبوسیله 

بار سطحی . انجام شد ]CHARMM 27 ]22 ينیرو
مولار سدیم کلرید و با /. 5سیستم به وسیله غلظت 

هاي آب  مولکول .یون سدیم خنثی گردید 4افزودن 
 5به ضخامت و  TIP3P موجود در جعبه با استفاده از مدل

ساختار با  سازي انرژي کمینه. شد سازي مدلآنگستروم 
روش  و با فمتوثانیه 2زمانی به طول  گام 10000

conjugate gradient سپس سیستم در دماي . انجام شد
اتمسفر به تعادل رسید که این  1درجه کلوین و فشار  300

   .نانوثانیه به طول انجامید 5/1مرحله در مجموع 
ابتدا . در دو مرحله انجام شد دینامیک مولکولیسازي  شبیه

 تر یکدست ساختارهاي مجموعه به رسیدنبراي 
نانوثانیه براي سیستم انجام  15سازي اولیه به مدت  شبیه

در مجزا سازي  شبیه در مرحله دوم، دو .]23[ گرفت
و نتایج با هم  اجرامیدان الکتریکی  و عدم حضور حضور

گام  سازي دینامیک مولکولی مرحله شبیهبراي . مقایسه شد
هاي غیرپیوندي  وثانیه انتخاب شد و میانکنشتفم 1زمانی 

  .محاسبه گردید PMEآنگستروم و به روش  12با فاصله 
مایکروویو  مدت زمان یک موج سینوسی در طیف امواج

باشد، که پیکوثانیه می 786گیگا هرتز معادل  8در فرکانس 
و باتوجه به   sin (wt)=0این بازه زمانی طبق فرمول

سازي  شبیه. مورد نظر در بازه رادار بدست آمدفرکانس 
-پیکوثانیه بر روي سیستم پروتئین 786نهایی به مدت 

 مایکروویوامواج طیف  لازم به ذکر است. اعمال شد غشا
دو سهم  باشد، داراي که از دسته امواج الکترومغناطیس می

 نتایج به توجه با .باشد می میدان مغناطیسی و الکتریکی
 تأثیرگذاري عدم بر مبنی زمینه این در  پیشین تحقیقات

 تغییرات ایجاد و عدم پروتئین ساختار بر مغناطیسی میدان
 میدان امواج سهم تنها آن، در گسترده کنفورماسیونی

  .]26-24[ در نظر گرفته شد محاسبات در الکتریکی
نتایج حاصل از سازي،  براي اطمینان از درستی اجراي شبیه

سپس با   .بررسی شد هاي انرژتیک پارامتردما، فشار و نظر 
انحراف جذر میانگین هاي  کمیت VMDافزار  استفاده از نرم

 RMSF)(ها  انحراف معیار مکان اتم ،(RMSD)مربعات 
ساختاري با  همردیفی همچنین. ]29-27[ محاسبه شد

خروجی  ذخیره شده از PDBاستفاده از فایل هاي 
یا زمان  لحظه اول( سازي در سه لحظه اختصاصی  شبیه
 786یا  ، لحظه پایانیپیکوثانیه 390یا  ، لحظه میانیصفر

 Swiss-PDB viewer 4.0.1افزار  توسط نرم) پیکوثانیه
  .]30[ انجام گرفت

  
  نتایج -3

و نیز  RMSD ،RMSF هاي کمیتحاصل از محاسبه  نتایج
سازي دینامیک  بدست آمده از شبیهساختاري  همردیفی

پس از اعمال  غشایی باکتریوردوپسینمولکولی پروتئین 
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به شرح زیر پیکوثانیه  786در مدت  میدان الکتریکی
ر تریمر ساختا کربن آلفا اتم RMSD نمودار 2شکل  .است

نشان پروتئین باکتریوردوپسین را قبل از اعمال میدان 
 12 گذشتتغییرات ساختاري پس از میزان  .دهد می
پس از طی . به کمترین میزان خود رسیده است ثانیه نانو
پروتئین نسبتاً به ثبات  توان گفت می بازه زمانی این

  . براي اعمال میدان آماده استو ساختاري رسیده 
پس از اعمال میدان به مدت  RMSDتغییرات  3شکل 

بازه . دهد ثانیه براي ساختار تریمر را نشان می پیکو 786
ساختار تریمر پروتئین در حالت حضور   RMSDتغییرات

آنگستروم و  5/0-8/1و عدم حضور میدان به ترتیب 

میزان ضریب همبستگی . آنگستروم می باشد5/0 -7/1
در هیچ کدام از دو حالت . است 9/0 نیز RMSDمقادیر 

مذکور تفاوت محسوسی براي کل ساختار در طول مدت 
دهد که  ن میاین نمودار نشا. شود سازي دیده نمی شبیه

گیگاهرتز  8یک موج سینوسی مایکروویو درفرکانس 
تواند تغییرات کنفورماسیونی شدیدي را در پروتئین  نمی

تر شدن میزان تغییرات  ایجاد کند، از این رو براي روشن
ایجاد شده به بررسی رفتار هرکدام از اجزاي پروتئین 

در ساختار ) هاي هفت گانه و یک صفحه بتا مارپیچ(
وتئین تریمر، به صورت جداگانه و تحت دو شرایط پر

   .مختلف با اعمال میدان و بدون اعمال میدان پرداخته شد
  

  
  تریمر قبل از اعمال میدان الکتریکی پروتئینکربن آلفا  انحراف جذر میانگین مربعات  2شکل 

  

 
  ثانیه پیکو 786آلفا پس از اعمال میدان براي ساختار تریمر به مدت انحراف جذر میانگین مربعات کربن   3شکل 

  معادل یک تناوب سینوسی 
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 RMSDکه نشان دهنده تغییرات  4با توجه به شکل 
 پروتئین باکتریوردوپسین در ساختار پروتئین Aمارپیچ 
با مقایسه تغییرات . درون یک غشاي لیپیدي استتریمر 

RMSD  حضور و عدم حضور این مارپیچ در دوحالت
توان نتیجه گرفت که این تغییرات از الگوي  میدان می

همچنین میزان ضریب همبستگی . کنند مشابهی تبعیت می
باشد که  می 6/0در دوحالت یاد شده،  RMSDمقادیر 

  .است 3شکل ر درات کننده الگوي مشابه تغیی تأیید

نشان داده شده  5طور که در شکل  همانبه صورت کلی، 
در دو حالت  RMSDروند تغییرات  Bدر مارپیچ است 

شباهت زیادي با هم دارند درحالی که ضریب همبستگی 
باشد که کمتر از مقدار همبستگی  می RMSD ،5/0مقادیر 

ردیفی ساختاري براي  است بنابراین هم Aدر مارپیچ 
مطابق با توضیحات داده (سازي  لحظات مشخصی از شبیه

انجام شد تا تغییرات ساختاري با ) ها شده در بخش روش
  .دقت بیشتري بررسی شود

  

  
تریمر درون غشاي لیپیدي به  پروتئیندرساختار Aاعمال میدان براي مارپیچ پس از انحراف جذر میانگین مربعات کربن آلفا   4شکل 

  ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786مدت 
  

  
درساختار پروتئین تریمر درون غشاي لیپیدي به مدت  Bانحراف جذر میانگین مربعات کربن آلفا پس از اعمال میدان بر مارپیچ   5شکل 

  ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786
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آلفا  کربن انحراف مجذور میانگین مقادیر ریشه  1جدول 
 PDBهاي  دیفی ساختار فایلرحاصل از هم

   لحظات اول و میانی  لحظات اول و پایانی
97/0  Å 62/1    Å  مارپیچB  
74/1  Å 13/2  Å صفحه بتا  
27/1  Å 01/2  Å  مارپیچC  
37/1  Å 2 Å  مارپیچD  

 
  RMSD، مقدارBدر مورد مارپیچ  1باتوجه به جدول 

ي اول و میانی  لحظه  PDBدیفی ساختاريمرحاصل از ه
ساختاري لحظات اول و  همردیفیحاصل از  RMSDاز 

نیز این تفاوت مقادیر  6در شکل  .آخر بیشتر بوده است
  .نشان داده شده است

طور که گفته شد، پروتئین باکتریوردوپسین علاوه بر  همان
نمودار . باشد هفت مارپیچ آلفا داراي یک صفحه بتا نیز می

دهنده  نشان 7این ناحیه در شکل  RMSDمربوط به 
تفاوت در روند تغییرات ساختاري در دوحالت موجود 

نیز ) 3/0(بودن میزان ضریب همبستگی  کمتر. باشد می
ري ایجاده شده در این ناحیه از پروتئین پس تفاوت ساختا

 .کند از اعمال میدان را تأیید می

  

  
  در لحظه پایانی،  Bساختار مارپیچ :پدر لحظه میانی،  Bساختار مارپیچ :بدر لحظه اول،  Bپیچساختار ما: الف  6 شکل

  درلحظات اول، میانی و پایانی Bساختاري مارپیچ  همردیفی: ت
  

  
  انحراف جذر میانگین مربعات کربن آلفا پس از اعمال میدان براي صفحه بتا درساختار پروتئین تریمر درون غشاي لیپیدي   7شکل 

  ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786به مدت 



  1395 پاییز و زمستان / 2، شماره 7دوره      مدرس دانشگاه تربیتفناوري زیست 

7  

تر  محسوسهاي قبل و بعد  تغییرات نسبت به مارپیچمیزان 
نشان داده شده است،  7 شکل که در طور همانو  بوده

پیکوثانیه  393تا  235در بازه زمانی  بیشینه تغییرات
پیکوثانیه که  400صورت گرفته است و مجدداً از لحظه 

به صورت  RMSDتغییرات  روند سازي شبیه انتهايتا 
همردیفی . یابد آنگستروم ادامه می 1یکنواخت در محدوده 

نشان داده  8ساختاري این ناحیه از پروتئین که در شکل 
مربوط به آن که در  RMSDشده است و همچنین مقادیر 

 تأیید بدست آمده رابیان شده است نتایج  1ول جد

  .کند می
  RMSDشود تغییرات مشاهده می 9طورکه در شکل  همان

ضریب همبستگی کم . این مارپیچ داراي قله پهنی است
در دو حالت حضور و عدم  RMSDبین مقادیر ) 27/0(

 کننده تفاوت ساختاري معنی دار مارپیچ حضور میدان تأیید

C اعداد گزارش شده در جدول . در دوحالت مذکور است
و همچنین  کند نیز نتایج بدست آمده را تأیید می 1شماره 

توان تغییرات برگشت پذیر بوجود  آمده  یم 10در شکل 
  . در این منطقه از ساختار پروتئین را مشاهده کرد

  

  
ساختار صفحه  :پساختار صفحه بتا در لحظه میانی،  :بساختار صفحه بتا در لحظه اول، :الف : ساختاري صفحه بتا همردیفی  8شکل 

  ساختاري صفحه بتا درلحظات اول، میانی و پایانی همردیفی :تبتا در لحظه پایانی، 
  

  
  درساختار پروتئین تریمر درون غشاي لیپیدي  Cانحراف جذر میانگین مربعات کربن آلفا پس از اعمال میدان بر مارپیچ   9شکل 

  ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786به مدت 
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پس از اعمال  را Dمارپیچ   RMSDتغییرات 11شکل 
که شود  دیده میاي  ، قلهاین شکلدر . دهد میدان نشان می

در مدت زمان کوتاهتري به  یهاي قبل نسبت به مارپیچ
ضریب همبستگی تغییرات . گردد حالت اولیه باز می

RMSD 23/0و عدم حضور میدان حضور  حالت در دو 
این  دردهنده الگوي تغییرات متفاوت  باشد که نشان می

 C ،350بازگشت به حالت اولیه در مارپیچ . دوحالت است
 Dمارپیچ  که در حالی انجامد در میپیکوثانیه به طول 

. دپذیر میپیکوثانیه انجام  120بازگشت در محدوده 
 12 لو شک 1همچنین اعداد گزارش شده در جدول 

 تأییدرا  Dتفاوت الگوي تغییرات ساختاري مارپیچ 

  .کند می
شود نمودار  دیده می 13طور که در بخش یک شکل  همان

RMSD  مارپیچE  در حضور و عدم حضور میدان، روند
ضریب همبستگی بالا . دهد تغییرات مشابهی را نشان می

در دو حالت بدین معناست که  RMSDتغییرات ) 6/0(
تفاوت ساختاري قابل توجهی در هنگام اعمال میدان رخ 

 RMSDهمچنین همبستگی بالاي تغییرات . نداده است
در دو حالت حضور و عدم حضور  Gو  Fهاي  مارپیچ

تأثیر بودن میدان  باشد، مؤید بی می 6/0میدان که برابر با 
رفتار E و  Aهاي  بر این دو مارپیچ بوده و مانند مارپیچ

  . دهد مشابهی را در دو حالت از خود نشان می
  

  
  در لحظه میانی،  Cساختار مارپیچ : در لحظه اول، ب Cساختار مارپیچ : الف:  Cهمردیفی ساختاري مارپیچ   10شکل 

  درلحظات اول، میانی و پایانی Cهمردیفی ساختاري مارپیچ : در لحظه پایانی، ت Cساختار مارپیچ : پ
  

  
درساختار پروتئین تریمر درون غشاي لیپیدي به  Dانحراف جذر میانگین مربعات کربن آلفا پس از اعمال میدان بر مارپیچ   11شکل 

 ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786مدت 
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  در لحظه میانی،  Dساختار مارپیچ  :بدر لحظه اول،  Dساختار مارپیچ : الف:  Dساختاري مارپیچ  همردیفی  12شکل 

  درلحظات اول، میانی و پایانی Dساختاري مارپیچ  همردیفی :تدر لحظه پایانی،  Dساختار مارپیچ  :پ
  

  
ساختار پروتئین تریمر درون  در E, F,Gهاي  آلفا پس از اعمال میدان بر مارپیچ کربن انحراف مجذور میانگین تغییرات ریشه  13شکل 

 ثانیه معادل یک تناوب سینوسی پیکو 786غشاي لیپیدي به مدت 
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نتایج بدست آمده از مقایسه  RMSF هاي  دادهتحلیل 
 RMSFدر . دهد قرار می تأییدرا مورد  تغییرات ساختاري

الگوي متفاوتی از جنبش تریمر محاسبه شده از پروتئین 
بدون (اتمی و تغییرات ساختاري در دو حالت مورد نظر 

که به  شود شاهده میم) اعمال میدان و با اعمال میدان
نوبه خود نشان دهنده اثر پذیري این ساختار از اعمال 

 اطرافها در  قله  RMSFدر نمودار . استمیدان سینوسی 
تا  149هاي  مربوط به صفحه بتا و اسیدآمینه 69ینه اسید آم

  .شود دیده می Dمربوط به مارپیچ  170
 
 بحث -4

 زیستی هاي ماکرومولکول بر الکترومغناطیس امواج تأثیر
 توان نمی و است ارتعاش حد در ها پروتئین همانند

 تحقیقات در. داشت انتظار را شدیدي ساختاري تغییرات
. است شده بررسی ترمودینامیکی نظر از مسئله این پیشین

امواج  تأثیرانتشار گرمایی که تحت  ،براین اساس
شود لایه ارتعاشی  الکترومغناطیس در پروتئین منتشر می

 امواج بر اثر شده تولید گرماي. کند پروتئین را درگیر می
 هاي ریختگی همرب محیط، منجر به متقابل تأثیر تحتو

توان انتظار  نمی بنابراین .شود  در پروتئین می ساختاري
داشت که برخورد امواج به پروتئین تغییرات 

 اتتأثیر. پروتئین ایجاد کندکنفورماسیونی اساسی را در 
 به توجه با را ها پروتئین بر مایکروویو امواج ساختاري

 ؛کرد تقسیم عمده  گروه سه به توان می امواج قدرت میزان
جزئی  تواند باعث واسرشتگی می صرفاً امواج با قدرت کم

تواند  در پروتئین شود اما اگر قدرت امواج زیاد باشد می
منجر به واسرشتگی بیشتر در پروتئین شود و در حالتی که 

هاي  قدرت امواج بسیار زیاد باشد، باعث تجمع مولکول
  .]31[ شود پروتئینی می

دامنه  درو اینکه طیف امواج رادار  فوق مطالب به توجه با
قرار گرفته است؛ در تمامی گیگاهرتز  20تا  8فرکانسی از 

 ،سازي محاسبات انجام شده براي اعمال میدان در شبیه
 8یک دور تناوبی موج سینوسی در محدوده  زمان

 درجه در ،تحقیق این انجام از هدف .شدلحاظ گیگاهرتز 
 باکتریوردوپسین پروتئین ساختاري تغییرات بررسی اول

 دوم مرتبه در و الکترومغناطیس امواج تابش تأثیر تحت
 مایکروویو امواج جذب در مؤثرمناطق  شناسایی نیز

 تحقیقات ایجنت به توجه با .می باشد پروتئین این توسط
 در خارجی الکتریکی میدان اعمال زمینه در پیشین
 تواند می RMSD کمیت مولکولی، دینامیک هاي سازي شبیه
 ساختار در شده اعمال تغییرات بیان براي مناسبی معیار
بر این اساس، در این . ]27[ باشد امواج تابش از پس

اصلی بر بررسی ساختار تریمر پروتئین  تأکیدتحقیق 
 در. بوده است  RMSDکمیتاز طریق  باکتریوردوپسین

 نشان آلفا که کربن هاي اتم RMSF کمیت بعد، مرحله
 هر ساختار در ها اتم این پذیري انعطاف میزان دهنده
 استفاده مورد ،است سازي شبیه زمان طول در آمینه اسید
  .ه استگرفت  قرار

مربوط به پروتئین تریمر نشان   RMSDبررسی نمودار
دهد که تأثیر امواج بر پروتئین باکتریوردوپسین در حد  می

لایه ارتعاشی آن است و منجر به تغییرات ساختاري بسیار 
  . گسترده و شدید در پروتئین نشده است

در پروتئینی که خاصیت جذب امواج را دارد انتظار 
و الزاماً این  مشاهده شود که تغییرات ساختاري رود می

پذیر نیز باشند تا فرایند جذب در طول  برگشت ،تغییرات
مربوط   RMSDنمودارهاي تغییرات. زمان ادامه پیدا کند

ها و صفحه بتا در پروتئین  به هر کدام از مارپیچ
ها توضیح  باکتریوردوپسین که در بخش نتایج در مورد آن

از نقاط متحمل تغییرات ساختاري در بعضی داده شد 
 يپذیر که این برگشت شود پذیري می خفیف و برگشت

بدین معناست که پروتئین انرژي حاصل از اثر امواج 
به محیط  را به خود جذب کرده و متقابلاًالکترومغناطیس 

میزان اختلاف بین  Bدر مارپیچ  .ه استبازگرداند
ساختارهاي اول و پایانی در مقایسه با ساختار در لحظات 

پذیري   دهنده برگشت که نشان استاول و میانی کمتر 
خصوصیت باتوجه به . باشد می اولیهساختار به حالت 
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 آن را به عنوان توان می، مارپیچاین  برگشت پذیري
بین  هماهنگی .براي جذب امواج در نظر گرفت اي گزینه
 تغییرات با بتا ناحیه در پذیر برگشت رفتار و تغییرات روند

 خصوصیت دهنده نشان شده اعمال میدان شدت
است  معنا بدین و بوده ناحیه این معنادار پذیري برگشت

اعمال میدان از طریق  انرژي را ،که ساختار صفحه بتا
با برگرداندن انرژي به جذب کرده و سپس  الکتریکی

با توجه به این . گردد خود باز می قبلبه حالت محیط 
یکی از بهترین به عنوان تواند  می شواهد، صفحه بتا

در  .مطرح باشد مایکروویوها براي جذب امواج  گزینه
ي بتا برگشت  و صفحه Bنسبت به مارپیچ  Cمارپیچ 

 دهد میه حالت اول در بازه زمانی دیرتري رخ ساختار ب
شده از  موردنظر انرژي جذب ناحیهاست که  مبین آنکه 

. دارد میدان الکتریکی را به میزان بیشتري در خود نگه می
توان به عنوان یکی دیگر از  این مارپیچ را می بنابراین،

 جذب امواج مؤثر هاي پیشنهادي براي مناطق  گزینه
باتوجه به . نمودمطرح  ردوپسینمایکروویو توسط باکتریو

تر  کوتاهونیز  Dدر مارپیچ  افزایش رفتار برگشت پذیري

  نمودار پذیري ساختار در بودن زمان برگشت

RMSDاز محیط که انرژي دریافت شده توان گفت می 
به عنوان . است Cاز مارپیچ بیشتر  Dتوسط مارپیچ 

توسط جذب امواج نقاطی که  گفت توان بندي می جمع
عبارتند  شوند می معناداريمتحمل تغییرات برگشت پذیر 

اسیدآمینه ( D، مارپیچ )80تا  63اسید آمینه (صفحه بتا : از
و مارپیچ ) 99تا  80اسیدآمینه (C و مارپیچ ) 128تا  100

B ) وجود این تغییرات ساختاري ). 62تا  38اسیدآمینه
است که این  آننشان دهنده  پذیر در این نقاط برگشت

را جذب امواج راداري  در مؤثر نقشتوانند  قطعات می
نیز تأیید  RMSFنتایج حاصل از نمودار  .داشته باشند

که لازم به ذکر است  .)14شکل ( کننده نتایج مذکور است
این قطعات در ساختار پروتئین به شکل تریمر این 
خصوصیات را از خود بروز می دهند و مطالعات 

دهد که قطعات به تنهایی فاقد  نشان می سازي شبیه
خصوصیت تغییر ساختار برگشت پذیر می باشند و در 
نتیجه بصورت مستقل به عنوان جاذب امواج مایکروویو 

  . عمل نمی کنند

  

 

هاي منحنی  قله. سازي تغییرات انحراف معیار مکان اتم کربن آلفا مربوط به ساختار پروتئین تریمر در طول زمان شبیه  14شکل 
ساختاري بیشتري پذیري بیشتري داشته و یا به عبارت دیگر متحمل تغییرات  انعطاف  دهنده مناطقی است که در آنها اسیدهاي آمینه نشان

  .اند شده
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