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 :چکیده

که درساختار پلی پپتید مادر  Gly- Ser - Glyدر این تحقیق،کنفورماسیون هاي مدل تري پپتید  

فاز گازي مورد پروتئین فیبروئین می باشد،در اثر چرخش زنجیر جانبي و زوایاي پیچشي اسکلت،در 

و با بهره گیری از سطوح  2113همه محاسبات با استفاده از برنامه گوسین .مطالعه قرار گرفته است

G(d, f)و G31-6(d)با سري پایه HF تئوری
++

انجام شده  G31-6(d)با سری پایه B3LYPو سطح  6 -311

 .است

،به فواصل(χ)رخش زاویهابتدا ساختارهاي بهینه و انرژي براي کنفورماسیون هاي حاصل از چ
°

31 

از صفر درجه تا
°

سپس براي .بدست آمد χ= 61و χ= 181و χ= -91محاسبه شدند که سه مینیمم در 361

کنفورماسیون هاي حاصل ازچرخش زوایاي پیچشي اسکلت ساختارهاي بهینه،انرژي و مقادیر 

ترمودینامیکي انرژی آزاد گیبس،آنتالپی وآنتروپی درفواصل
°

ازصفر تا 31
°

محاسبه شدند که این  361

هنگامي .انجام گرفت(χ)حاصل از چرخش( χ= -91)محاسبات بر روی کنفورمر پایدارتر

 1Φ=31بودند پایدارترین حالت بدست آمد امّا در مورد زوایاي پیچشي 181°در3Ψو2Φ،2Ψ،3Φکه

 .بودند پایدارترین حالت یافت شد که به علت وجود زنجیره جانبی سرین می باشد1Ψ=31و

مچنین ساختارهاي بهینه، انرژي و توابع ترمودینامیکي کنفورمرهاي حاصل از چرخش زوایاي دو ه

 61)و ( 181 =χ)، ( χ= -91)طبق نقشه راماچاندران در هرسه حالت (سرین)وجهي آمینواسید مرکزي

=χ )در سطح B3LYP  و سري پایه(d)G31-6   محاسبه شدند که کنفورمرLβLβLβ  در هر سه حالت

 . ارترین کنفورمر یافت شدپاید

جاذبه دو قطبي ـ دو قطبي و ایجاد پیوند هیدروژنی، : با توجه به نتایج، می توان چنین گفت که

 .همچنین آنتروپي در پایداري کنفورمرهاي معین دي آمیدهاي آمینواسید نقش اساسي ایفا مي کنند

 -انرژی آزاد گیس -کنفورمر -گوسین -زنجیریابی -فیبروئین -پلی پپتید -کنفورماسیون :کلمات کلیدی

 -پیوند هیدروژنی -طبیقدو  -جاذبه ی دو قطبی -نقشه ی راما چاندران -زوایای پیچشی -آنتروپی -آنتالپی

 کنفورمر پایدار

 



 
 

 ز 

 

 

 

 

 

 

 

 

 فهرست مطالب

 صفحه ................................................................................................................. عنوان

 1 ................................................................................................................. چکیده

 کلیات تحقیق: فصل اول

 3 .......................................................................................................... مقدمه -1-1

 4 ................................................................................. آمینو اسیدها وساختار آنها -1-2

 5 ........................................................................................... انواع آمینواسیدها -1-3

 7 ..................................................................................... دسته بندی آمینواسیدها -1-4

 9 .......................................................................... پیکربندی آمینواسیدهای طبیعی -1-5

 11 ........................................................................ نقطه ی ایزوالکتریک آمینو اسید -1-6

 11 ......................................................................................... تهیه ی آمینو اسیدها-1-7

 13 ................................................................. تیدیپپتیدها و وضعیت هندسی پیوند پپ -1-8

 .…………………………………………14ها و آنالیز باقیمانده پایانه ایتعیین ساختار پپتید -1-9

 15 ......................................................... سطوح ساختاري تعیین کننده شکل پروتئین -1-11

 17 ............................................................................................. ساختار اول -1-11-1

 17 .............................................................................................. ساختاردوم -1-11-2

 18 ....................................................................................... ارپیچ آلفام( الف -1-11-2

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%A7%D8%B1%D9%BE%DB%8C%DA%86_%D8%A2%D9%84%D9%81%D8%A7


 
 

 ح 

 

 18 ..................................................................................... های بتا صفحه( ب -1-11-2

 19 ............................................................................................. ها Turn( ج-1-11-2

 20 ........................................................................................ طرح راماچاندران -1-11

 22 .................................................................................... دی پروتئین هاطبقه بن -1-12

 22 ....................................................................................... کارکرد پروتئین ها -1-13

 22 .............................................................................................ساختار ابریشم -1-14

 22 ......................................................................................... ساختار اولیه(الف -1-14

 23 ........................................................................................ ساختار ثانویه( ب -1-14

 تحقیق پیرامون پپتیدها: فصل دوم

 25 .......................................................................................................... مقدمه -2-1

 26 .............................................................................. تحقیقات پیرامون دی پپتیدها -2-2

 33 ............................................................................ تحقیقات پیرامون تري پپتیدها -2-3

 قیقروش اجرای تح: فصل سوم

 60 .......................................................................................................... مقدمه -3-1

 60 .......................................................................................... مکانیک مولکولي -3-2

 61 ............................................................................. روش هاي ساختار الکتروني -3-3

 62 .......................................................................... روش هاي محاسبات آغازین -3-3-1

 62 ............................................................................... تقریب هارتري ـ فاک -3-3-1-1

 65 .............................................................. تفاوت روش آغازین و نیمه تجربی -3-3-1-2

 65 .............................................................................................. همبستگي -3-3-1-3

 66 ........................................................................ نظریه اختلال مولر ـ پلست -3-3-1-4

 67 ......................................................................... (CI)ربندي برهمکنش پیک -3-3-1-5

 68 ................................................................... میدان خود سازگار چند آرایشي -3-3-1-6

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%81%D8%AD%D9%87_%D8%A8%D8%AA%D8%A7


 
 

 ط 

 

 68 ................................................................ برهمکنش پیکربندي چند مرجعي -3-3-1-7

 69 ....................................................................................... کلاستر مزدوج -3-3-1-8

 70 ............................................................. روش هاي مونت کارلوي کوانتومي -3-3-1-9

 70 ................................................................................ اربیتال هاي طبیعي -3-3-1-11

 71 ................................................................................. روش هاي نیمه تجربي -3-3-2

 72 ................................................................................................... هوکل -3-3-2-1

 72 ...................................................................................... فتههوکل بسط یا -3-3-2-2

3-3-2-3- PPP  ................................................................................................... 72 

3-3-2-4-CNDO  ................................................................................................ 73 

3-3-2-5-MINDO  .............................................................................................. 73 

3-3-2-6- MNDO ............................................................................................... 73 

3-3-2-7- INDO ................................................................................................. 74 

3-3-2-8- ZINDO  .............................................................................................. 74 

3-3-2-9- SINDO1  ............................................................................................. 74 

3-3-2-11-PRDDO  ............................................................................................ 74 

3-3-2-11-AM1 .................................................................................................. 75  

3-3-2-12- PM3 ................................................................................................. 75 

3-3-2-13- PM3/TM ........................................................................................... 76 

 76 ....................................................................................... هال –فنسكي  -3-3-2-14

3-3-2-15-TNDO ............................................................................................... 76 

3-3-2-16-SAM1  ............................................................................................... 76 

 77 ....................................................................................... تئوري گوسین-3-3-2-17

 Gl ......................................................................................... 77روش  -3-3-2-17-1



 
 

 ي 

 

 G2 ........................................................................................ 78روش  -3-3-2-17-2

 79 ............................................... برای اتمهای ردیف اول و دوم( G3) نظریه-3-3-2-17-3

 81 ...................................................................... 3 -توصیف نظریه گاسی-3-3-2-17-4

 G2/97 ............................................. 85در مجموعه تست  G3ارزیابی نظریه -3-3-2-17-5

 G3  ................................................................ 92و  G2مقایسه نظریه های -3-3-2-17-6

 G3 ....................................................... 93ارزیابی ویژگی های جدید نظریة -3-3-2-17-7

 93 .............................................................................. مجموعه های پایه -3-3-2-17-8

 94 ........................................................................... تصحیح سطح بالاتر -3-3-2-17-9

 95 ................................................................... همبستگی مرتبط با هسته -3-3-2-17-11

 95 ................................................................................... زمانبندی ها -3-3-2-17-11

 99 ........................................................................................ نظریه تابع چگال -3-3-4

 100 ............................................................................................. نظریه پایه -3-3-4-1

 102 ..................................................................... روش هاي مقیاس بندي خطي -3-3-4-2

 103 ...................................................................................... ملاحظات عملي -3-3-4-3

 104 .............................................................................................. توصیه ها -3-3-4-4

 104 ................................................................................................... توابع پایه-3-3-5

 107 ........................................................................................ سري هاي پایه -3-3-5-1

 109 .............................................................................................. توصیه ها -3-3-5-2

 109 ....................................................................................... آینده شیمي کوانتومي -3-4

 تجزیه وتحلیل داده ها: فصل چهارم

 112 ......................................................................................................... مقدمه -1- 4

 112 .................................................................................................... روش كار -4-2

 χ ...................................... 112جیر جانبي تعیین کنفورماسیون هاي حاصل از چرخش زن -4-3



 
 

 ك 

 

 122 .......................... تعیین کنفورماسیون هاي حاصل از چرخش زوایاي دو وجهي اسکلت -4-4

 123 ....................................................................... توابع ترمودینامیکي و پایداري -4-4-1

 GLY-SER-GLY ................................. 175 تعیین برخي از کنفورماسیون هاي تري پپتید -4-4

 188 .......................................................................................................... نتیجه گیري

 189 ................................................................................................................... منابع

 189 .............................................................................................. فهرست منابع فارسي

 190 ............................................................................................. فهرست منابع انگلیسی

 195 .......................................................................................................... ده لاتینچکی



 
 

 ل 

 

 فهرست جداول

 صفحه ................................................................................................................. عنوان

 6 ..................................................................... اسید آمینه ی مهم21علایم  .(1-1)جدول 

 Hartree  ................................................... 27انرژي نسبي و انرژي بر حسب .(1-2) جدول

 Kcal/mol  .................................................... 29و  Hartreeانرژي بر حسب  .(2-2 ) جدول

 Kcal/mol  ..................................................... 29و  Hartreeانرژي بر حسب  .(3-2) جدول

 Kcal/mol  ..................................................... 29 و Hartreeانرژي بر حسب  .(4-2) جدول

 Kcal/mol  ..................................................... 30و  Hartreeانرژي بر حسب  .(5-2) جدول

 30 ......................... نتایج پایین ترین انرژي پتانسیل مینیمم شده براي هر دي پپتید .(6-2) جدول

 33 .. رشته هاي تکرار شونده مواد الاستومري بر پایه پروتئین طبیعي شامل دي پپتید .(7-2) جدول

 34 .........................  ،آنتالپي،انرژي آزاد گیبس و آنتروپيمقادیر انرژي الکتریکي .(8-2) جدول

 35 ...................................................................کنفورماسیون هاي بهینه شده .(9-2) جدول

 37 ......................................... زوایاي دو وجهي کنفورماسیون هاي بهینه شده .(11-2) جدول

 39 ........................ تري پپتید N-Cα-COو زوایا پیوندي  C-Hمقادیر طول پیوند  .(11-2) جدول

 40 ....................... تري پپتید  N-Cα-COو زوایا پیوندي  C-Hمقادیر طول پیوند  .(12-2) جدول

 42 ........ مقادیر زوایاي دو وجهي،ممان دو قطبي،انرژي،آنتالپي،انرژي آزاد گیبس .(13-2) جدول

 44 ............................... پپتیدهاي ساخته شده با غبار روي تحت تابش ریز موج .(14-2) جدول

 57 ......................................................................... پارامترهای ژئومتری .(15-2)جدول 

 86 .................................. بیتگونه های اتمی و تصحیح اسپین ار G3انرژی کل  .(1-3)جدول 

 88 .. پتانسیل یونیزاسیون الکترون خواهی و پروتون خواهی G3انحراف های آنتالپی  .(2-3) جدول

 89 . پتانسیل یونیزاسیون الکترون خواهی و پروتون خواهی  G3انحراف های آنتالپی  .(3-3)جدول 

 Kcal/mol ....................... 90نتایج به دست آمده برای الکترون افینیته ها بر حسب  .(4-3)جدول 

 91 ... خلاصه ای از انحرافهای مطلق میانگین و انحراف های ریشة میانگین مجذور  .(5-3)جدول 



 
 

 م 

 

 G2 ........................................................ 91اثر  تغییرات مختلف برنظریه ی  .(6-3) جدول

 92 ................................... انحراف مقادیر محاسبه شده و تجربی پروتون خواهی .(7-3)جدول 

 CPU TIME  ............................................................................ 96مقایسه  .(8-3)جدول 

 DFT  .......................................................................... 102انواع روش هاي .(9-3) جدول

 HF  .... 115مقادیر انرژی و انرژی نسبی حاصل از بهینه سازی کنفورمرها در سطح  .(1-4) جدول

 B3LYP 116مقادیر انرژی و انرژی نسبی حاصل از بهینه سازی کنفورمرها در سطح .(2-4)جدول 

 HF/6-31G(d). 119مقادیر برخي از  زوایاي دو وجهي و زاویه پیوندي در سطح.  (الف-3-4) جدول

 HF/6-311++G**120 مقادیر برخي از  زوایاي دو وجهي و زاویه پیوندي در سطح.  (ب-3-4) جدول

 B3LYP(6-31G*) ... 121مقادیر برخي از  زوایاي دو وجهي و زاویه پیوندي در سطح .(4-4) جدول

 HF/6-31G(d) ...................................................... 126مقادیر انرژي در سطح  .(5-4) جدول

 B3LYP/6-31G(d) ......................................................... 129مقادیر در سطح  .(6-4) جدول

 HF/6-31G(d) ............................................................... 136مقادیر در سطح  .(7-4) جدول

 B3lYP/6-31G(d) ................................................. 137 مقادیر انرژي در سطح .(8-4) جدول

 HF/6-31G(d) ...................................................... 143مقادیر انرژي در سطح  .(9-4) جدول

 B3lYP/6-31G(d) .............................................. 144 مقادیر انرژي در سطح  .(11-4) جدول

 HF/6-31G(d) .................................................... 151در سطح  مقادیر انرژي .(11-4) جدول

 B3lYP/6-31G(d) ............................................... 152 در سطحیر انرژي مقاد. (12-4) جدول

 HF/6-31G(d) ..................................................... 159مقادیر انرژي در سطح .(13-4) جدول

 B3lYP/6-31G(d) ............................................. 160 سطح مقادیر انرژي در  .(14 -4) جدول

 HF/6-31G(d) .................................................... 167در سطح  مقادیر انرژي .(15-4) جدول

 B3lYP/6-31G(d) ............................................... 168 در سطح مقادیر انرژي .(16-4) جدول

 177 ................ ر زوایاي دو وجهي کنفورمرهاي مربوط به نقشه راماچاندرانمقادی .(17-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ................................................ 180مقادیر انرژي در سطح  .(18-4) جدول



 
 

 ن 

 

 B3LYP/6-31(d) ................................................ 180مقادیر انرژي در سطح  .(19-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ................................................ 181مقادیر انرژي در سطح  .(21-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ................................................... 182انرژي آزاد در سطح  .(21-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ................................................... 182انرژي آزاد در سطح  .(22-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ................................................... 183انرژي آزاد در سطح  .(23-4) جدول

 B3LYP/6-31(d) ........................... 185در سطح 2Ψو2Φمقادیر زوایاي پیچشي .(24-4) جدول



 
 

 س 

 

 فهرست نمودارها

 صفحه ................................................................................................................. عنوان

 HF/6-31g* ................................................ 117مقادیر انرژی نسبی در سطح  .(1-4) نمودار

 HF/6-311++g** ......................................... 117مقادیر انرژی نسبی در سطح  .(2-4) نمودار

 B3LYP/6-31G* ......................................... 118مقادیر انرژی نسبی در سطح  .(3-4) نمودار

 1Φ ...................................... 130 مقادیر انرژی بر حسب تغییرات زاویه ی .(4-4)نمودارهای 

 1Ψ ...................................... 138مقادیر انرژی بر حسب تغییرات زاویه ی  .(5-4) نمودارهای

 2Ф ...................................... 145ب تغییرات زاویه یمقادیر انرژی بر حس .(6-4) نمودارهای

 2Ψ ...................................... 151مقادیر انرژی بر حسب تغییرات زاویه ی .(7-4) نمودار های

 3Ф ..................................... 161مقادیر انرژی بر حسب تغییرات زاویه ی .(8-4) نمودار های

 3Ψ ....................................... 170مقادیر انرژی بر حسب تغییرات زاویه ی .(9-4)نمودارهای 



 
 

 ع 

 

 فهرست شکل ها

 صفحه ................................................................................................................. عنوان

 5 .......... انانتیومرهای اسید آمینه ی آلانین (.ی اسیدهای آمینه؛ بساختارپایه  .(الف (.1-1) شکل

 5 ............................................................... تعیین پیکربندي اسیدهاي آمینه  .(2 -1) شکل

 9 ...................................................... در ساختار آمینو اسید ها Rانواع گروه  .(3-1)شکل 

 11 ........................................ آمینواسید-Lگلیسرآلدهید و (-)-Lمقایسه پیکربندی  .(4-1) شکل

 13 ................................................................................... ایجادپیوندپپتیدی .(5-1) شکل

 14 ................................... نیتروژن  –یت هندسی اتصال پپتیدی پیوند کربن وضع .(6-1) شکل

 16 ............................................................... سطوح ساختاري در پروتئین ها .(7-1) شکل

 17 .......................................................................................... مارپیچ آلفا .(8-1)شکل 

 18 .................................................................................... صفحه های بتا  .(9-1)شکل 

 19 ............. ناهمسو βدو رشته اي ساده با رشته هاي  β،یک صفحه ي βصفحات .(11 -1)شکل 

 20 .............................................................................. طرح راماچاندران .(11-1) شکل

 21 ......... ( مارپیچ آلفا؛ مارپیچ کولاژن؛ صفحه چین خورده بتا)طرح راماچاندران  .(12-1) شکل

 1χ   ................ 26منحني انرژي پتانسیل در کنفورماسیون هاي کشیده در تابعي از  .(1-2) شکل

 1χ   ............... 27منحني انرژي پتانسیل در کنفورماسیون هاي پیچشي در تابعي از  .(2-2) شکل

 28 ............................. چهار کنفیگوراسیون متفاوت آن تصویر قیاسي دي پپتید در .(3-2) شکل

 31 ........................................................................ ساختار آمینواسید پرولین .(4-2) شکل

 31 ............................در فاز گاز Ψسطح انرژي پتانسیل هاي آزاد در طول پیچش .(5-2) شکل

 32 ................................. در فاز آب Ψسطح انرژي پتانسیل درطول پیچش زاویه  .(6-2)شکل 

 32 ......................... فرمدر فاز کلرو Ψسطح انرژي پتانسیل در طول پیچش زاویه  .(7-2) شکل

 34 ........................................................... نمایش زوایاي پیچشي در تري پپتید .(8-2) شکل

 35 ................................... سیستم نامگذاري استاندارد بکاربرده شده در تري پپتید .(9-2) شکل



 
 

 ف 

 

 36 .......................................... نمایش سطح انرژي پتانسیل نقشه راماچاندران .(11 -2) شکل

 38 ...................................................................... دو مدل مختلف تري پپتید .(11-2) شکل

 41 ...................................................................... ساختار ابتدایي تري پپتید .(12-2)شکل 

 42 .................................................................. دو مدل ساختاري تري پپتید  .(13-2) شکل

 43 ........................................ دو ساختار مختلف براي تري پپتید شامل متیونین .(14-2)شکل 

 45 ......................................................... ساختار پری پپتید و زوایای پیچشی .(15-2)شکل 

 45 ..................... محافظت شده نقشه ی راماچاندران به دست آمده برای تری پپتید .(16-2)شکل 

 46 .................................................... ی پیچشیساختار ابتدایی و نمایش زوایا .(17-2)شکل 

 47 .................. تری پپتید LβLβLβمقادیر نسبی ترمودینامیکی نسبت به کنفورمر  .(18-2)شکل 

 48 ................................... ایجاد برش عرضی و طولی در نقشه ی راماچاندران .(19-2)شکل 

 49 ................................................. دو قطبی -شکل شماتیک اثرات دو قطبی .(21 -2)شکل 

 50 ................. طبی دوق -شکل شماتیک برهمکنش های جاذبه و دافعه ی دو قطبی .(21-2) شکل

 51 ...................................................... توپولوژی دو بعدی نقشه راماچاندران .(22-2)شکل 

 52 .................................................. راماچاندران PEHSتوپولوژی سه بعدی  .(23-2)شکل 

 53 .......... و دیاگرام دو بعدی سطوح انرژی راما چاندران PESنمودار شماتیک از  .(24-2)شکل 

 54 .......................................... سطوح انرژی پتانسیل سه وجهی راماچاندران  .(25-2)شکل 

 55 ................................................................. ر کنفورمر تری پپتیدهاساختا .(26-2)شکل 

 56 ............................................................................... ساختار تری پپتید .(27-2)شکل 

 56 ......................... ایجاد پل نمکی در اثر برهمکنشهای بین بارهای مثبت ومنفی .(28-2)شکل 

 Ca2+  ............................................... 58بدون و با کاتیون  RGDدو کنفورمر .(29-2)شکل 

 65 .............................................. مدل آرایش الکترون ها اطراف هسته یک اتم  .(1-3) شکل

 66 ...................................... افزایش درجه محاسبات مولر ـ پلست نتایج ممکن از .(2-3) شکل

 G2/97 .............. 80در سری تست  G2میانگین انحراف مطلق  تجربی برای نظریه  .(3-3)شکل 



 
 

 ص 

 

 G3  ... 83وG2مقایسه مجموعه های مبنای به کار رفته در مراحل مختلف نظریه های  .(4-3)شکل 

 G2/97  98وعه تست در مجم G3انحراف های مطلق میانگین با آزمایش برای نظریة  .(5-3)شکل 

 G2/97  ................... 99برای مجموعه تست  G3و  G2هیستوگرام از انحراف های  .(6-3) شکل

 105 ........................................... نمایش تیزه در تابع موج حالت پایه اتم هیدروژن .(7-3) شكل

 1s .................................................... 106توابع اسلیتري و گوسیني براي اربیتال .(8-3) شكل

 108 .................... تابع اسلیتري و شمایي از یك 1Sبراي اربیتال  STO-3Gسري پایه  .(9-3)شكل 

 112 ........................................................... ساختار كلي تري پپتید مورد مطالعه .(1-4) شكل

 112 ...................................... سیستم شماره گذاري استاندارد بکار رفته تري پپتیدو .(2-4) شكل

 114 ............................... پایدارترین کنفورمر بهینه شده به همراه تصویر نیومن آن .(3-4)شکل 

 1Ф  .............. 124زاویه ی  ای 31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(4-4)های شکل 

 1Ψ  ............... 132ای زاویه ی  31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(5-4)های  شکل

 2Ф  .............. 140ای زاویه ی  31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(6-4)شکل های 

 2Ψ  ............... 147ای زاویه ی  31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(7-4)شکل های 

 3Ф  ............... 155ای زاویه ی 31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(8-4)شکل های 

 3Ψ  ................ 166ای زاویه ی 31◦کنفورمرهای بهینه شده حاصل از تغییرات  .(9-4)شکل های 

 175 ............................. طرح نقشه راماچاندران مربوط به یک باقیمانده آمینواسید .(11-4) شکل

 χ ...................... 178=  -91ر حالت تصاویرکنفورمرهای  بهینه شده ی تری پپتید د .(11-4)شکل 

 χ ...................... 179= 181تصاویر کنفورمرهای بهینه شده ی تری پپتید در حالت  .(12-4)شکل 

 χ ....................... 179=  61تصاویرکنفورمر های بهینه شده ی تری پپتید در حالت  .(13-4)شکل 

 χ ....................................... 183=  -91نقشه ی راما چاندران تری پپتید در حالت .(14-4)شکل 

 χ ....................................... 183=  181ی پپتید در حالتنقشه ی راما چاندران تر .(15-4)شکل 

 χ ......................................... 184=  61نقشه ی راما چاندران تری پپتید در حالت .(16-4)شکل 

 

 



 
 

2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 فصل اول

 کلیات تحقیق



 
 

3 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :مقدمه (1-1

اد آلی پیچیده نیتروژن دار در واژه ی پروتئین برای نخستین بار در اواسط قرن نوزدهم به همه ی مو

در سلول های موجودات زنده ، » :مولدر، شیمیدان هلندی، درآن زمان چنین نوشت .سلول اطلاق شد

پروتئین از « .این ترکیبات پروتئین نامیده می شوند. ترکیباتی وجود دارند که بدون آنها زندگی ممکن نیست

ده است و این بیانگر اهمیت این مولکول ها در سلول به معنی اولیه، گرفته ش Protosواژه ی یونانی 

 .هاست

هر نوع پروتئین، شکل و .پروتئین ها بسیار متنوع اند و نقش های گوناگون در سلول ایفا می کنند   

پروتئین ها واکنش های شیمیایی را سرعت می بخشند، از . ساختاری متناسب با فعالیت خود را دارد

های سلول هستند و در ترابری مواد از غشای سلول نقش عمده دارند،جزء ترکیبات اصلی ساختار غشا

ساختار اغلب بخش های سلول همچون اسکلت سلولی در سلول های یوکاریوتی هستند، در انواع فرایند 

. های پویای سلولی مانند انقباض ماهیچه ها شرکت می کنند و در تنظیم فرایندهای ژنتیک نیز دخالت دارند

این ، بسیاری از هورمون ها، ملکول های دستگاه ایمنی و برخی ملکول های ذخیره ای مانند  علاوه بر

خلاصه این که پروتئین ها به نحوی در تمام فرایند .آلبومین در تخم مرغ و کازئین در شیر پروتئین هستند

 .های سلولی نقش دارند

یک قرن پیش توسط دانشمند آلمانی  اولین مطالعات زیست شناسی شیمیایی بر پروتئین ها تقریبا    

او .او پیشنهاد کرد همه ی پروتئین ها زنجیره هایی از واحد های کوچک تر هستند. امیل فیشر انجام گرفت

برای تحقیقات ارزنده ی خود در این  1912فیشر در سال . این واحد های کوچکتر را اسیدآمینه نامید

. ای آمینه در پروتئین در یک ردیف و بدون انشعاب قرار دارنداسیده.زمینه، جایزه ی نوبل را دریافت کرد

شکل و عمل هر پروتئین در محیط سلول به تعداد ، نوع و توزیع اسیدهای آمینه ی سازنده ی آن بستگی 

 .دارند

پروتئین ها، پلی آمیدهایی هستند که . از لحاظ شیمیایی، پروتئینها، بسپارهای سنگین هستند  

یک مولکول پروتئین، شامل صدها . آمینوکربوکسیلیک اسیدها می باشند-αدهنده ی آنها، تکپارهای تشکیل 

. یا حتی هزاران واحد آمینواسید است؛ این واحدها، می توانند از آمینواسیدهای بیست و یک گانه باشند

تمال زیاد، به اح. شمار ترکیبهای مختلف، یعنی شمار مولکولهای متفاوت پروتئین، تقریبا  نامتناهی است


