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 چکیده :

                   HCO-Val-Gly-Gly-NH2 دراين تحقيق کنفورماسيون های مختلف تری پپتيد های 

HCO-Gly-Gly-Val-NH2  وHCO-Gly-Val-Gly-NH2   در دو فرمL  وD  در فاز گاز مورد بررسی

 انجام شد . /G*13-6 B3LYP در سطح  2991قرار گرفتند . محاسبات با استفاده از گوسين 

از  19در فواصل( )در ابتدا ساختارهاي بهينه حاصل از چرخش زنجير جانبي 


محاسبه  169تا  9

و 69  شدند که سه مينيمم
389   و

199   به ترتيب  گوچ مثبت و آنتي و گوچ بدست آمدند و

 .منفي نامگذاري شدند 

 Dو Lبر روی تری پپتيدهای مورد نظر در دو فرم  سپس محاسبات خود را در نقشه ي راماچاندران 

        آنتی قرار داده شده است در سه حالت در گوچ منفی و گوچ مثبت و در حالاتی که زنجير جانبی

X-βL-βL  βL-X-βL وX -Lβ-Lβ در سطح محاسباتی G*13-6 B3LYP/   انجام داديم . نتايج نشان می

 در اکثر موارد پايدارترين کنفورمر می باشد .  LβLβLβدهد که کنفورمر 

نقشه های راما چاندران برای دو  همچنين با توجه به نتايج بدست آمده از کنفورمرهای بررسی شده در 

مقايسه تری پپتيدها در اين تحقيق برای اين دو فرم نيز انجام شد و حالتهای انانتيومری  Dو  Lفرم 

 مورد بررسی قرار گرفت .
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  :مقدمه  -1-1

٬ بخشهاي مختلف آن را در كنار هم نگاه  دهند٬ بخش بزرگي از بدن جانوران را تشكيل مي هاپروتئين

شامل پروتئين هاي موجود در قديمي ترين رده  ٬تمامي پروتئين ها .  كنند٬ و آن را اداره مي دارندمي

اسيد آمينه يکسان ساخته شده اند که با توالي هاي  29از  ٬هاي باکتريايي تا پيچيده ترين اشکال حيات 

. پروتئين ها گروه بزرگي از به يکديگر متصل مي باشند  مشخص خطي به طريق کووالان

اغلب خصوصيات سلول ها و  ماکرومولکول ها هستند که پايه هاي اصلي تنوع در حيات مي باشند و

نام پروتئين از واژه يوناني پروتيوس ارگانيسم ها توسط آن ها مشخص مي شود .
3

٬  ٬ به معني اولين

 ٬ زيرا ماده حيات هستند ها درصدر قرار دارند٬ پروتئين مواد شيميايي . در ميان تمام گرفته شده است

اکسيژن و ٬ هيدروژن  کربن ٬ از نيتروژن ٬. اين ترکيبات پيچيده وزن مولکولي بسيار زيادي دارند و 

 [ .3فسفر تشکيل مي شوند ] گاهي گوگرد و

نوع اسيد آمينه  29اشند . در پروتئين ها هاي آمينه مي بواحد هاي تشکيل دهنده پروتئين ها ٬ اسيد 

. از آنجايي که هر  موجود است که اين اسيدهاي آمينه قادراند تعداد نامحدودي از ترکيبات را بسازند

اين گروه  ٬کدام از اين اسيدهاي آمينه داراي زنجير جانبي با خصوصيات شيميايي متفاوت مي باشند 

  ن نوشته آنوان الفباي زباني دانست که ساختمان پروتئين با مولکولي پيش ساز را مي توان به ع 29

٬  ٬ عصبها ٬ ماهيچه . ماده اصلي پوست شوندپروتئين ها درتمام سلولهاي زنده يافت ميمي شود . 

 . ]2[٬ پادتنها و بسياري از هورمونها هستند ٬ آنزيمها خون
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 اسیدهاي آمینه :ساختار  -1-2

شامل صدها  ٬يک مولکول پروتئين واحد  ٬مت اعظم بدن جانداران را تشکيل می دهند پروتئين ها قس  

. با روش هاي مختلف مي توان پروتئين ها را توسط اجزا اسيد آمينه  يا هزاران واحد آمينو اسيد است

ي اي تشکيل دهنده آنها تجزيه ) هيدروليز ( نمود ؛ مطالعات اوليه پروتئين ها به طور طبيعي بر رو

. اسيد های آمينه نقش مهمی در  اسيدهاي آمينه اي متمرکز مي باشد که از هيدروليز آنها آزاد مي شوند

 . ساخت واسطه های شيميايی به عهده دارند و در مواقع ضروری تجزيه شده و توليد انرژی می کنند

-گون و متنوعي  ميهاي زيستي بسيار گوناهاي زنده داراي اعمال و فعاليتاسيدهاي آمينه در سلول

 هاي مشتركي را دارا هستند.. تمامي اسيدهاي آمينه از نظر ساختماني خصوصيات و ويژگي باشند

شامل  (که به چهار گروهيک اتم کربن به نام کربن آلفا ) که داراي لي هستندآاسيدهاي آمينه ترکيبات 

( و يک زنجيره -COOH)بوکسيل اسيد کريک گروه  ,( -NH2آمين ) يک گروه يک اتم هيدروژن ٬

ساختمان عمومي يك اسيد آمينه نمايش داده شده  3-3در تصوير  مي باشد . ( متصل-Rجانبي به نام )

 .]1[است 

                                                         

                                                         

                       

 ساختمان عمومي اسيدهاي آمينه-3-3شكل                                                

       

    

نها گروه آمين بر روي کربن الفا قرار آکه در  ٬لفا فراوانترين اسيدهاي آمينه ميباشند آاسيدهاي آمينه 

دلتا و گاما واقع  ٬تيب بر روي کربن هاي بتا دلتا و گاما گروه آمين بتر ٬آمينه بتا  دارد . در اسيدهاي

 ٬ بتا آمينهاسيدهاي در صورتي که  کنند ٬در سنتز پروتئين شرکت مي آلفاآمينه اسيدهاي  بيشتر .است

اي است که در سنتز ملکول هاي شيميايي مادهواسطهاز منظور  ٬هاي شيميايي هستند واسطه لتاو د گاما

 . ه از نظر نقش بيوشيميايي خود حائز اهميت مي باشند وارد مي شوندهاي ديگري ک
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نوووع  29هووا وجووود دارنوود ٬ بووه ايوون هوواي مختلووف در سوواختمان اكثوور پووروتئيننوووع اسوويدآمينه بووا نسووبت 29

گويندکوه در ٬ اسويدآمينه اسوتاندارد موي هوا نقوش بوس مهوم و شوگرن دارنوداسيدآمينه كه درساخت پوروتئين

) کوه بوا م مشوخص شوده انود (  .  برخوی از ايون آمينوو اسويد هوا]4[شوودخووبي مشواهده مويبوه  3-3جدول 

  .آمينه ضروري می باشند که بايد از راه تغذيه و مصرن مواد غذايي وارد بدن شونداسيدهاي

 

 

 :آمينو اسيدهای استاندارد در ساختار پروتئين ها3-3جدول                                         

 

 

 

 

 وزن مولکولي )علامت تک حرفي( خلاصه سه حرفي سید آمینها
درصددد فراوا ددي در 

 پروتئین

 Gly G 75 2/7 گليسين

 Ala A 80 8/7 آلانين

 Pro P 335 2/5 پرولين

 Val V 337 6/6 والين         م

 Leu L 313 3/0 لوسين        م

 Ile I 313 1/5 ايزولوسين    م   

 Met M 340 1/2 متيونين      م

 Phe F 365 0/1 فنيل آلانين م

 Tyr Y 383 2/1 تيروزين

 Trp W 294 4/3 تريپتوفان    م

 Ser S 395 8/6 سرين

 Thr T 330 0/5 ترئونين      م

 Cys C 323 0/3 سيستئين

 Asn N 312 1/4 آسپاراژين

 Gln Q 346 2/4 گلوتامين

 Lys K 346 0/5 ليزين       م

 His H 355 1/2 هيستيدين م

 Arg R 374 3/5 آرژنين

 Asp D 311 1/5 آسپارتات

 Glu E 347 1/6 گلوتامات
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نيازي به تهيه آنها  برخی از اين اسيد های آمينه به طور طبيعی در پروتئين های طبيعی وجود دارند و  

ها علاوه ز پروتئين. تعدادي ا شودآمينه غيرضروري گفته مياز محيط بيرون نيست كه به آنها اسيدهاي

. اين مشتقات در جريان  باشندآمينه اصلي شامل برخي از مشتقات آنها نيز ميبر بيست نوع اسيدهاي

٬ اينگونه مشتقات گذشته از نقش بسيار مشخص و دقيقي كه  آيندهاي پپتيدي به وجود ميتشكيل زنجيره

ها را نيز بسيار هاي زيستي پروتئينتهاي مربوطه بر عهده دارند تنوع فعاليدر ساختمان پروتئين

)از  هيدروکسی پرولين-4 که به آن ها اسيد های آمينه غير استاندارد می گويند . . دهندافزايش مي

)از مشتقات اسيد آمينه استاندارد ليزين( ٬  هيدروکسی ليزين-٬5  مشتقات اسيد آمينه استاندارد پرولين(

 . نوع اسيدهاي آمينه باشندنمونه ای از اين قبيل اسيدهای آمينه می ٬ اورنيتين و سيترولين سلنوسيستئين

پپتيدي و وضعيت فضايي قرار گرفتن آنها نسبت به هاي پلي٬ نظم و ترتيب قرار گرفتن آنها در زنجيره

هاي زيستي بسيار متنوع فضايي و متعاقباً فعاليت -يكديگر از عوامل اصلي در ايجاد ساختمان سه بعدي

ها و ٬ ليپوپروتئين هاگليكوپروتئين ٬ هاي مركب مانند هموگلوبينهاي ساده و پروتئينينپروتئ

  ].5[باشندها مينوكلئوپروتئين

 :ي آمینه هاا واع اسید-1-3

 :هاي منو آمينه منو اسيد -3-1-3

است که فاقد کربن اي  گليکوکول که گليسين نيز ناميده مي شود و تنها اسيد آمينه :( Gly)گليکوکول  -3

الاستين و ميوزين ٬ نا قرينه بوده و فاقد فعاليت نوری می باشد . در ساختمان پروتئين هائي مانند کلاژن 

. به دليل دارا بودن زنجير جانبی هيدروژن ٬ دارای انعطان پذيری بسيار به مقدار فراوان وجود دارد 

 بالا است .
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 2 -3شکل 

 

. بعد از اسيد آمينه ی گليسين ساده ترين اسيد آمينه  استدر تمام پروتئين ها فراوان  :( Alaآلانين ) -2

 شود . اين اسيد آمينه در پروتئين های مارپيچ آلفا به فراوانی يافت می شود . -محسوب می


