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 های غشاییشبیه سازی دینامیک مولکولی پروتئین

 حسین خبازخوب

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

  )ارائه گردید 95-96 دوم الاین مقاله در مجموعه سمینارهای تحصیلات تکمیلی بیوفیزیک در نیمس (

  چکیده

ها، با کنترل ترافیک در دو سوی غشای سلولی و برقراری سیستم انتقال ها و گیرندهترانسپورترها، کانالهای غشایی شامل پروتئین  مقدمه:

ها، همواره یک چالش بوده است. کنند. تعیین ساختار و مکانیسم عمل این پروتئینهای زیستی ایفا میپیام، نقشی کلیدی در سیستم

های زیستی را در سطح اتمی زیر ذره بین د رفتار مولکولنتوانهای اخیر خود، میرفتهای شبیه سازی دینامیک مولکولی با پیشتکنیک

 مولکولی فراهم کند که مشاهده شان به صورت تجربی مشکل است.-های زیستقرار داده و شناخت بیشتری از مکانیسم

توانند فراهم کرده است که بوسیله آن میشبیه سازی دینامیک مولکولی ابزاری شبیه به میکروسکوپ اتمی برای پژوهشگران : بحث 

های غشایی و فرایندهایی مانند نفوذ یک یون به کانال پروتئینی، تغییرات کانفورماسیونی وسیع فعالیت و ساختار پیچیده پروتئین

کاربرد روزافزون شبیه  باوجود های خاصی در گیرنده بر تمایل به اتصال به لیگاند را بررسی کنند.تأثیر جهش ترانسپورترها و همچنین

 بکار رفتههای ای شامل نمونه گیری زمانی ناکافی و تقریبنگران کننده مسائل و مشکلات احتمایسازی دینامیک مولکولی در این زمینه، 

 تواند نتایجی ناسازگار با اطلاعات تجربی حاصل کند.وجود دارد که می

های های کاربریشان، کمک غیرقابل انکاری در درک رفتار و ساختار پروتئینهنوز چالش ابزارهای دینامیک مولکولی، باوجود استنتاج:

 تر ایفا کنند. اساسی یتوانند در آینده نقشها، این ابزارها میاند و با پیشرفت پیوسته سخت افزار، نرم افزار و الگوریتمغشایی فراهم کرده

  تئین، غشا،پرو, شبیه سازی,   دینامیک مولکولی :واژه کلید
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