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 چكيده
 

را در معرض  KcsAكانال يوني پتاسيم  ،افزار گرومكس نامه با استفاده از روش ديناميك مولكولي و نرم در اين پايان
در چون عملكرد اين كانال . قرار داديم ،در محدوده گيگا هرتز ميدان الكتريك ثابت و سپس ميدان الكتريكي متناوب

هاي متفاوت از ميدان  اعمال ميدانهاي  وابسته به پتانسيل طبيعي غشايي است، بنابراين ميدان ،ها از آن يون عبور دادن
در حالت اعمال ميدان الكتريكي يكنواخت، براي مقادير . دنشو ر اين عملكرد ميباعث تغيي طبيعي دو سر غشا باعث

طبيعي خود انجام  و هاي پتاسيم از كانال يوني فقط در پتانسيل ثابت مشاهده كرديم كه شارش يون مختلف ميدان
داري در  كند هيچ حركت جهت كه دائما جهت ميدان تغيير مي در ميدان الكتريكي متناوب به دليل اين. شود مي
 اعمال ميدان متناوب بعد ازرا ساختار كانال اندكي در هاي بيشتر، تغيير  بررسي. دشو نمي مشاهدههاي پتاسيم  يون

 .  دهد نشان مي

 .ها افزار گرومكس، شارش يون ، روش ديناميك مولكولي، نرمپتاسيم يوني كانال: هاي كليدي كلمه
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 مقدمه
 

 

از . كشف داروهاي موثر براي آن بوده استهاي مختلف و  بزرگ بشر از ديرباز درمان بيماري هاي يكي از هدف
اما . ها، براي بررسي و مطالعه ساختارهاي زيستي انجام شده است هاي زيادي در آزمايشگاه رو آزمايش اين

بنابراين بشر به ابزار ديگري براي تكميل علوم و . پذير نبود هاي آزمايشگاهي در همه ابعاد امكان مشاهده
اين ابزار قوي، قادر است  .گذاري شد اي پايه سازي رايانه ر اين زمان بود كه شبيهد. تحقيقات خود نياز داشت

تواند  هاي تجربي و نظري، به بررسي ساختار و رفتار مواد بپردازد و از اين جهت كه مي كه در كنار روش
تحقيقاتي  تواند به عنوان روش پذير بودن، مي چنين به دليل كنترل هاي مختلف را كاهش دهد و هم ينههز

 . هاي آزمايشگاهي مورد استفاده قرار گيرد سودمند در كنار روش
. هاي بسيار دور مورد توجه بشر قرار گرفته، سلول است هاي زيستي كه از زمان ترين دستگاه يكي از مهم   

 ترين اجزاي سلولي كه يكي از مهم. سلول يك دستگاه هوشمند است كه از اجزاي مختلفي تشكيل شده است
غشا در واقع مرز سلول است كه عبور و . نقش بسيار مهمي در ادامه حيات موجودات زنده دارد، غشا است

هاي مختلفي است كه از طريق آن مواد مورد  غشا سلولي داراي روزنه. كند ا به سلول كنترل ميخروج مواد ر
٠Fهاي يوني ها كانال اين روزنه اي از دسته. كند نياز سلولي را وارد مي

 . هستند 1

                                                            
1 Ion channels  
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دهد،  هايي كه تنها يون پتاسيم را عبور مي يكي از كانال. دهند ها را از خود عبور مي ها فقط يون اين كانال
ها انجام شده است كه به بررسي نحوه  تاكنون مطالعات زيادي بر روي اين كانال. است KcsAكانال يوني 

ها، به تغييرات پتانسيلي غشايي كه  اين كانالها پرداخته است و مشخص شده كه كاركرد  كرد اين كانال عمل
تواند  هاي الكترومغناطيس و يا الكتريكي خارجي مي نبنابراين اعمال ميدا. شود وابسته است ميبر آن اعمال 

 .ها موثر باشد كارايي آنبر نحوه 

به همين دليل هاي الكترومغناطيس در زندگي روزمره بشر، رواج يافته است،  امروزه استفاده از ميدان   
آشنايي با . هاي زيستي يوني بسيار مهم است هاي الكتريكي و مغناطيسي، بر عملكرد دستگاه مطالعه اثر ميدان

ها جلوگيري كنيم و يا حتي  دهد تا از خطرهاي احتمالي آن ها به ما كمك مي چگونگي اثرگذاري اين ميدان
 .نماييمبه عنوان ابزاري جهت درمان استفاده  ها بتوانيم از آن

هاي الكتريكي ثابت و  در حضور ميدان KcsAنامه، به مطالعه ساختار و رفتار كانال يوني  در اين پايان   
 .متناوب پرداخته شده است

هاي  ترين مولكول دامه يكي از مهمدر ا. نامه به معرفي سلول و اجزاي آن پرداخته است اين پايان فصل دوم
در . شويم هاي سازنده آن متمركز مي سازنده سلول، يعني پروتئين را معرفي كرده و براي بررسي بهتر بر اتم

 . كنيم اين فصل به طور نسبي، يك دستگاه زيستي را در ابعاد اتمي تشريح مي

دف ما بررسي ه. هاي مختلف انتقال مواد از آن آشنا خواهيم شد در ابتدا با غشاي سلولي و روش  ،فصل سوم
هاي  هاي بدن وجود دارد ولي ما فقط بر سلول اين كانال در بيشتر سلول. است KcsAساختار كانال يوني 
 . كنيم شويم و نحوه عملكرد و وظايفي كه در اين سلول دارد را بررسي مي عصبي متمركز مي

افزار  و سپس با نرمكنيم  ديناميك مولكولي را معرفي مي سازي روش شبيه در اين فصلفصل چهارم، 
١Fگرومكس

بعد از معرفي  .شويم رود، آشنا مي هاي زيستي به كار مي هاي دستگاه سازي كه اغلب براي شبيه 2
با هايي در محدوده امواج راديويي  كنش ميدان ميدان الكترومغناطيس، به صورت اجمالي به مطالعه نحوه برهم

 .بافت زنده، خواهيم پرداخت

ها با اعمال ميدان الكتريكي  سازي در شبيه. سازي اختصاص دارد ه بررسي نتايج شبيه، اين فصل بفصل پنجم
 .ها و ساختار كانال نشان دهيم ثابت و سپس متناوب سعي بر آن داريم كه اثر اين ميدان را بر شارش يون

 

 

 

                                                            
2 Gromacs 
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 فصل دوم                                                                                                              

 

 

 

 

 معرفي نانو ساختارهاي زيستي

 

 

 كليات 2-1

٢Fدانشمندان دوران باستان ازجمله ارسطو

در به اين نتيجه رسيدند كه جانوران و گياهان با همه پيچيدگي كه  3
٣Fروبرت هوك. شوند اند كه دائما تكرار مي ساختارشان وجود دارد از تعدادي اجزاي محدود تشكيل شده

4 ،
ي  هوك با مشاهده. هاي چوب پنبه، ساختمان سلولي را كشف كرد دان انگليسي، با بررسي برش فيزيك
۴Fرا سلول  هاي كنار هم اين بافت، آن حفره

شد كه  تا مدتي طولاني تصور مي. به معناي اتاق كوچك ناميد  5
۵Fخره دوتروشه بالا. هاي خالي، حفر شده در يك ماده هستند ها، حفره سلول

شناس فرانسوي متوجه شد  گياه 6
اين نظريه . گيرند اند كه در اثر چسبندگي دركنار هم قرار مي هاي سازنده موجودات زنده ها واحد كه سلول

۶Fدا كرد و به نظريه سلوليگسترش پي

از واحدهاي ساختماني   ي موجودات زنده بر اساس آن، همه .معروف شد 7
و اجزاي مختلف آن داريم   شناختي كه امروزه از ساختمان و طرز كار سلول. اند ساخته شده به نام سلول

 .]2[حاصل مطالعات پژوهشگران زيادي است 

                                                            
3 Aristotle 
4 Robert Hook 
5 Cellula 
6 Dutroshet 
7 Cell Theory 
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 سلول 2-2
. اند وجود آمده اند، موجودات زنده نيز از واحدهايي به نام سلول به ها تشكيل شده از اتم ها مولكولطور كه  همان

 .تري تشكيل شده است توان به عنوان جانداري در نظر گرفت كه خود از اجزاي كوچك سلول را مي

هر سلول با توجه به مكان قرارگيري و نوع فعاليتي كه دارد شكل خاصي . متنوع استها بسيار  شكل سلول   
ولي برخي ديگر غالبا شكل خود ) هاي عصبي مثل سلول(ها شكل مشخصي دارند  بعضي از سلول. كند پيدا مي

امل ولي به طور كلي در گروه بزرگي از موجودات زنده كه ش). هاي سفيد مثل گلبول(دهند  را تغيير مي
غشاء سلولي، سيتوپلاسم و هسته تشكيل   ها از سه بخش اصلي سلول جانداران و بيشتر گياهان هستند

٧Fها را يوكاريوت اين گروه از سلول. شوند مي

ها  ها سلول در گروه ديگري از موجودات مثل باكتري. ناميم مي 8
٨Fاند و هسته مرز مشخصي ندارد، كه آنها را پروكاريوت اغلب كوچك

 .امندن مي 9

اين  1-2در شكل . شود بندي مي هاي جانوري و گياهي تقسيم هاي يوكاريوت به دو دسته كلي سلول سلول   
 .دو گروه سلولي نشان داده شده است

       

در اين . در سمت راست، سلول گياهي و در سمت چپ يك سلول جانوري نشان داده شده است 1-2شكل
 .هاي گياهي و جانوري را به وضوح مشاهده كنيم لاف ظاهري سلولتتوانيم اخ شكل مي

 
 :ساختارهاي زير هستندها داراي  طور كه گفته شد اين دسته از سلول همان

 
 

                                                            
8 Eukaryote 
9 Prokaryote 

 

 

 ديواره سلولي      

 غشا سلولي         

 دستگاه گلژي     

 كلروپلاست         

 غشا واكوئل        

 

 

 

 كريستال رافيد   

 كريستال دراس  

 ميتوكندري         

 سيتوپلاسم         

 وزيكول گلژي

 مريبوزو

 ERصاف 

 هستك

 هسته

 ERخشن 
 

 غشا سلول سنتروسام

 

 واكوئل

 آميلوپلاست

 هستك

 واكوئل

 غشا

 هسته 

 هسته

 ليزوزوم

 ميتوكندري گلژيدستگاه 

 سيتوپلاسم

ER 
 صاف

ER 
 خشن

 ريبوزوم

 
 سلول جانوري
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 غشا پلاسمايي الف-

اين غشاء قابل انعطاف بوده و اجزاي درون سلول را از . هر سلول توسط غشاي پلاسمايي احاطه شده است
مشاهداتي كه با ميكروسكوپ الكتروني صورت گرفته نشان داده است كه غشاي . كند محيط اطراف آن جدا مي

 .كنيم در بخش بعدي به تفصيل در مورد آن صحبت مي .)2-2شكل (است پلاسمايي از دو لايه درست شده 

 

غشا پلاسمايي، غشا در واقع مرز سلول است كه اجزاي آن را از محيط بيرون سلولي جدا   2-2شكل 
 .رد نياز سلول را از خود عبور دهدتواند مواد مو اين ماده قابل انعطاف است و مي. كند مي

 

 سيتوپلاسم ب-
به مجموعه . ها وجود دارند سلول را مايعي به نام سيتوزول پر كرده است كه درون سيتوزول اندامكدرون 

اندامك  3-2به طور مثال شكل . هر اندامك نقش ويژه اي دارد. گويند ها سيتوپلاسم مي سيتوزول و اندامك
 . دهد كه مسئوليت حمل و نقل مواد درون سلول را بر عهده دارد دستگاه آندوپلاسمي را نشان مي

   

 

 .سلول به عهده دارندل مواد را در دستگاه آندوپلاسمي، كه مسئوليت انتقا 3-2شكل 

 شعاع هسته

 آندوپلاسمي  شبكه

 خشن
 

 دستگاه آندوپلاسمي
 آندوپلاسمي ه شبك

 صاف

 پوشش هسته

 ريبوزوم

 سيسترنال

 

 سيسترنال
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. شود اين اندامك به شكل بيضي يا كروي ديده مي. نشان داده شده است 4-2اندامك ميتوكندري در شكل 
 .ميتوكندري مسئول تنفس سلولي و توليد انرژي است

 

 .و توليد انرژي در سيتوپلاسم است ميتوكندري كه مسئول تنفس سلولياندامك  4-2شكل 
 

 هسته ج- 
. شود هاي يوكاريوت اطراف هسته توسط غشا احاطه مي در سلول). 5-2شكل(شكل هسته معمولا كروي است 
 .]1[هايي به نام كروموزوم وجود دارد  ي هسته و رشته درون هسته مايعي به نام شيره

 

  هاي يوكاريوت سلولهسته  5-2شكل 

 
 
 

 ساختار دروني ميتوكندري

 غشاي دروني

 سكماتري

 

 كريستا

 غشاي بيروني
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 تركيب شيميايي سلول 2-3
 ]. 2[به طور كلي يك سلول گياهي يا جانوري از آب، پروتئين و ليپيد تشكيل شده است 

 آب 2-3-1

درصد جرم موجودات زنده را تشكيل  85تا  75ترين تركيب سازنده سامانه زنده است كه حدود  آب اصلي
آب با ايجاد اختلاف فشار . هاي شيمي فيزيكي آب بستگي دارد ويژگي تداوم حيات موجودات زنده به. دهد مي

چنين به علت ظرفيت گرمايي بالا، از  هم. شود مناسب در داخل و خارج سلول باعث انتقال مواد از غشا مي
تقريبا تمام . كند ل جلوگيري كرده و به ثابت ماندن دماي آن كمك ميتغيير حرارتي شديد در درون سلو

شوند بنابراين ثبات دما براي انجام اين فرايندها و  انجام مياي حياتي در دامنه باريكي از درجه حرارت فراينده
مقدار آب موجود در . چنين آب نقش يك محيط پراكنده كننده را دارد هم. زنده ماندن سلول بسيار مهم است

آب به دو . يابد آن كاهش مي با افزايش سن سلول، مقدار آب. سلول به فعاليت و سن سلول وابسته است
 :صورت در سلول وجود دارد

سازد و به عنوان حلال يا محيط پراكنده كننده  درصد كل آب موجود در سلول را مي 95كه  :آب آزاد الف-
 .در سلول وجود دارد

ب در ساختار دهد و به صورت تركي درصد آب كل سلول را تشكيل مي 5تا  4كه  :آب پيوسته ب-
ي مانند پيوند هيدروژني و ساير پيوندها به هاي  اين آب از طريق اتصال. شود سازنده سلول وارد مي هاي مولكول
 .شود هاي پروتئيني متصل مي مولكول

 ليپيدها 2-3-2
بيشترين بخش ليپيدها به وسيله اسيدهاي چرب . اند ي بزرگي هستند كه در آب نامحلولها ليپيدها مولكول

 .  كنيم وم بيشتر در مورد آن صحبت ميدر فصل س. تشكيل شده است

 ها پروتئين 2-3-3
 ].1[سازد  را مي  ها هستند كه بيشتر از نصف وزن خشك آن ي سلولها مولكولترين  ها از مهم پروتئين

٩Fپروتئين از واژه يوناني پروتوس

به معني نخست گرفته شده است و واژه پروتوس به اين واقعيت اشاره دارد  10
بزرگ حياتي از اعتبار و اهميت زيادي  يها با دارا بودن وظايف متعدد در بين مولكولها  كه پروتئين
هاي  هاي آن بستگي دارد و تفاوت سلول هاي آن به پروتئين تمام اعمال داخل سلول و ويژگي. برخوردارند

 .اند هاي مختلف پروتئينها نيز در ارتباط با  برخي بيماري. هاي آن است مختلف بدن در نوع و ميزان پروتئين

ها از واحدهايي به نام  تمام پروتئين. قرار دارند... ها، اسكلت سلولي و سلول، اندامكها درون غشاي  پروتئين   
شكل و  .دارند قرار انشعاب بدون و رديف يك در ها پروتئين در آمينه اسيدهاي .اند اسيدآمينه تشكيل شده

 شده است مشخص .دارد بستگي آن سازنده آمينه اسيدهاي نوع تعداد و به سلول محيط در پروتئين هر عمل
 كنند شركت مي ها پروتئين ساختار در طبيعت، در شده شناخته نوع 100 ميان از اسيدآمينه نوع 20 كه

 ولي را بسازند، شوند مي مصرف ها پروتئين ساخت در كه آمينه اسيدهاي تمام قادرند گان مهره بي و گياهان
                                                            
10 Protos  
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 10 .شوند ناميده مي غيرضروري آمينه اسيدهاي كه دارند را اسيدآمينه 10ساخت  توانايي داران تنها مهره
 .نامند مي آمينه ضروري اسيدهاي را شود جاندار بدن جذب غذايي مواد طريق از بايد كه ديگر اسيد آمينه

 يك اسيدآمينههر . شود مي مشاهده 6-2 شكل در ساختار اين. دارند يكساني پايه ساختار آمينه، اسيدهاي
 گروه، (H-)هيدروژن  اتم با آمينه اسيدهاي همه در آن ظرفيت سه كه دارد α كربن نام به مركزي كربن

 زنجيره كه تركيبي αكربن  چهارم ظرفيت در. شود مي اشغال  (NH-)آمين گروه و (COOH-) كربوكسيل
 حقيقت در بوده و متفاوت اسيدآمينه نوع برحسب R گروه. گيرد مي قرار شود، مي خوانده Rگروه  يا كناري

 كربوكسيل وجود گروه علت به اسيدآمينه نام .هاست آن كناري زنجيره نوع در آمينه، اسيد بيست بين اختلاف
 .]4و3[ است شده داده ها آن به آمين، گروه و است اسيدي كه

 
 ]5[ آمينه اسيدهاي تمامي پايه ساختار 6-2شكل 

 
از نظر اندازه، ساختار و بار الكتريكي با يكديگر متفاوت هستند و همين عامل باعث  Rهاي مختلف  گروه
هاي مختلف مانند حلاليت در آب با  شود كه آمينواسيدهاي مختلف از نظر اندازه، بار الكتريكي و ويژگي مي

دهد  به عبارت ديگر، تنها عاملي كه خواص مختلفي به آمينواسيدهاي مختلف مي. يكديگر متفاوت باشند
آمينه بر اساس  اسيدهاي ].3[آمينه كاملا يكسان است  هاي اسيدهاي است زيرا ساير بخش Rهاي  همين گروه

آمينواسيدهاي قطبي داراي بار، . شود و قطبي داراي بار تقيسم مي به انواع غيرقطبي، قطبي بدون بار Rگروه 
١٠Fمانند ليزين(به دو گروه داراي بار مثبت 

١١F، هيستيدين11

١٢Fو آرژنين 12

١٣Fمانند آسپارتات(و داراي بار منفي ) 13

و  14
١۴Fگلوتامات

 . شوند تقسيم مي) 15
اسيدي تمامي  pHدر . دهستن (NH2-)و آميني  (COOH-)اسيدهاي آمينه حداقل داراي دو گروه اسيدي    

بازي داراي بار منفي  pHايزوالكتريك، اسيدهاي آمينه بدون بار و در  pHدر . اسيدهاي آمينه بار مثبت دارند
 .]6[نشان داده شده است  7-2هاي مختلف، در شكل  pHشكل اسيدهاي آمينه در . باشند مي

                                                            
11 Lysine 
12 Histidine 
13 Arginine 
14 Aspartate 
15 Glutamate 

O  

O  

Cα 
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 )pH = 10(شرايط قليايي             )pH = 7(شرايط خنثي                 )pH = 2(شرايط اسيدي       

و ) pH = 7(، خنثي )pH = 10(در اين شكل تفاوت ساختاري اسيد آمينه، در شرايط قليايي  7-2شكل 
 .نشان داده شده است )pH = 2(اسيدي 

 

  
 .كنند مي شركت ها پروتئين ساخت در كه اي آمينه اسيد بيست 8-2شكل 

CH

NH2

COO-R

CH

+NH3

COO-R

CH

+NH3

COOHR
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هر اسيد . كند نشان داده شده است ها شركت مي بيست اسيد آمينه كه در ساخت پروتئين 8-2در شكل 
ها  اين كدها كه بر اساس اسم اسيد آمينه. شود آمينه با يك كد سه حرفي و يا كد يك حرفي مشخص مي

 .رود است، براي اختصار به كار مي
به اين ترتيب كه گروه آمين يك اسيد آمينه . شونداز طريق پيوند پپتيدي به هم متصل مي  اسيدهاي آمينه   

  با گروه كربوكسيل اسيد آمينه ديگر تركيب شده و با از دست دادن يك مولكول آب پيوند كوالانسي را به 
   ). 9-2شكل(آورند كه همان پيوند پپتيدي است   وجود مي

 

براي تشكيل پپتيدي گروه آمين يك اسيد آمينه با گروه كربوكسيل اسيد آمينه پيوند پپتيدي،  9-2شكل 
 .آورند از دست دادن يك مولكول آب ساختار نشان داده شده را به وجود ميشود و با  ديگر تركيب مي

 
ل مختلف را پلي پپتيد گويند كه ساختمان اوليه پروتئين را تشكي زنجيره ناشي از تركيبات آمينو اسيدهاي

دالتون باشد آن مولكول را  5000برحسب قرارداد اگر وزن مولكولي مجموع اسيدهاي آمينه كمتر از . دهد مي
فاصله بين پيوندهاي . گوييمباشد آن را پروتئين ميدالتون  5000پپتيد گويند و اگر بيش از  پپتيد يا پلي

 . ]2[آنگستروم است 5/3پپتيدي حدود 

 :شوند اي و كروي تقسيم مي هاي ميله ظاهري، به دو دسته پروتئينها بر حسب شكل  پروتئين

 هاي كروي پروتئين الف-
هايي هستند كه مولكول آنها داراي شكل كروي يا بيضي بوده و در آب و  هاي كروي پروتئين پروتئين
 .ها مانند آنزيمباشند  اي مي هاي ميله تر از پروتئين هاي نمكي رقيق محلول هستند و بسيار متنوع محلول

 اي هاي ميله پروتئين ب-
توان  اند و مي بلند رشته مانند ساخته شدههاي خيلي  هايي هستند كه از مولكول اي پروتئين هاي ميله پروتئين

دسته دوم كاملا غير  اند و هاي نمكي غليظ محلول دسته اول در محلول. ها را به دو دسته تقسيم كرد آن
 .محلول هستند

 ساختار حقيقت در و دارد وجود تنگاتنگي ارتباط ها پروتئين عملكرد و ساختار بين كه دانست بايد   
 نيز مشابهي معمولا عملكردي مشابه، ساختار با ها پروتئين .ها است آن فعاليت نوع كننده تعيين ها، پروتئين

 آن عملكرد نحوه در تغيير به معمولا گوناگون عوامل توسط پروتئين يك ساختار در تغيير ضمن، در. دارند
 .]1[است  شده تعريف ساختاري سطح چهار ها پروتئين مطالعه براي .شود مي منجر

 


