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 شبیه سازی تاخوردگی پپتید

 مجتبی باقری  ،بهرام گلیایی ،*الهام مراد

  ایران تهران، تهران، دانشگاه بیوفیزیک، و بیوشیمی تحقیقات مرکز 

 )گردید ارائه 95-96 اول نیمسال در بیوفیزیک تکمیلی تحصیلات سمینارهای مجموعه در مقاله این (

  چکیده

پپتیدهای کوچک که کاربردهای دارویی و  هم زمان با پیشرفت طراحی  مقدمه:

صنعتی آن هر روز گسترده تر شده ، شبیه سازی های پپتید ها نیز اهمیت 

فولدینگ پپتیدها  جزییات دینامیکبیشتری پیدا کرده است. امروزه می توان 

کرد و علاوه بر آن مستقیما از طریق شبیه سازی ها مطالعه شبیه سازی با را 

روش های موجود  اگرچه میک تشکیل پپتید ها را توصیف کرداسینتیک و ترمودین

ها و هزینه ی محاسبات متنوع است و باید به دقت انتخاب  از نظر محدودیت

 شوند.

شبیه سازی دینامیک مولکولی به عنوان یک روش دارای اساس فیزیکی   :ها روش 

ار می به طور گسترده برای مطالعه ی مولکول های زیستی مورد استفاده قر

 -نوع خاصی از این روش با عنوان شبیه سازی دینامیک مولکولی تبادلگیرد. 

استفاده می شود که اساس آن شبیه  تکرار برای مطالعه ی تاخوردن پپتیدها

علاوه بر این نرم افزارهای متعددی نیز  است. سازی متعدد در دماهای مختلف

تار پپتیدها را پیش ساخ هستند که با روش های پیش بینی از ابتدای ساختار،

است که  PEP-FOLD3بینی می کنند، جدیدترین و بهینه ترین این نرم افزارها 

آمینو اسید را به صورت آزاد و درگیر پیش بینی  55ساختار پپتیدهای تا طول 

 می کند.

تکرار -پپتیدی با روش دینامیک مولکولی تبادلقطعات متعدد   نتیجه: و بحث

ها بررسی شده  طابق نتایج آن با حالات طبیعی پپتیدتمیزان  شبیه سازی و

و  دو تا حد زیادی موافقت وجود داردنشان داده شده است که بین این است. 

به این طریق می توان این مدلسازی  دارای اساس فیزیکی را برای مطالعه ی 

 . علاوه بر این شبیه سازی دینامیک مولکولی تا خوردنپپتیدها استفاده کرد

با  نتایج انجام و تیدها با میدان نیروهای متعدد، مدل های آب متفاوتپپ

دیگر روش های شبیه سازی نیز از نظر مقایسه شده است. ویژگی های تجربی 

محدودیت ها و مزایا باهم مقایسه شده است و هریک را می توان در شرایط 

 مشخصی به کار برد.

پروتیین  تاخوردنو شرایط آن برای مطالعه ی  سازیشبیه های روش  استنتاج:

و با توجه به ها به خوبی مطالعه شده است و می توان بر اساس نتایج آن 

وردن را برای مطالعه ی تا خ هدف کار روش شبیه سازی و شرایط مناسب

 .پپتیدهای جدید انتخاب کرد

ی، ، روش های با اساس فیزیکتکرار-دینامیک مولکولی تبادل :واژه کلید

 .PEP-FOLD3، مدلسازی پپتید

   :مراجع
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