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 مولكول دي ان ايبز منحني گذار هاي سديم  هاي آب و كاتيون آرايش مولكول اثز

 : يك مطالعه شبيه ساسي ديناميك مولكوليديكزسون

 *1ايشانلوكبزي 

 بجنورد، ايران  شيمي، گروهدانشگاه آزاد اسلامي، واحد بجنورد، 

 24/5/13تاريخ پذيزش:                             20/4/13تاريخ تصحيح:                  5/2/13تاريخ دريافت:  

 چكيده:

ٍ دس هحيطي تا غلظت يك هَلاس اص ًوك سذين  d(CGCGAATTCGCG)تا تَالي  B-DNAشثيِ ساصي ديٌاهيك هَلكَلي سٍي ساختاس 

اًجام  تشاي ّش دها ًاًَ ثاًيِ 02تا صهاى شثيِ ساصي كلَيي  02كلَيي تا فاصلِ دهايي  022تا  082ّفت دهاي هختلف اص هطالؼِ دس  اًجام شذ. كلشيذ

اسثات ّاي هختلفي اص هَلكَل دي اى اي هحاسثِ شذ. هح ّاي سذين دس اطشاف اتن ّاي آب ٍ كاتيَى دس ّش دها تاتغ تَصيغ شؼاػي تشاي هَلكَل. گشفت

ّاي آب اص اطشاف هَلكَل  هَلكَل ،دّذ تغييش حالت هي اي اي تِ تك سشتِ هَلكَل دي اى اي اص حالت دٍ سشتِكِ  ًشاى داد دس طي فشآيٌذ رٍب شذى

تِ طَس شاسج ٍ ايي سفتاس دس هحذٍدُ دهاي گزاس ياتذ.  كاّش هيّاي دي اى اي  اتنّاي سذين اص  شًَذ ٍ دس هقاتل فاصلِ كاتيَى دي اى اي آصاد هي

تيشتشيي تؼذاد ّاي سذين دس تيضي هٌحٌي رٍب شذى هؤثش ًيستٌذ.  ّاي آب ٍ ًضديك شذى كاتيَى دّذ. تٌاتشايي آصاد شذى هَلكَل تيضي سٍي ًوي

زاس اص شياس كَچك ّاي آتي كِ تؼذ اص دهاي گ هَلكَل شَد. ّاي اكسيظى گشٍُ فسفات كِ داساي تاس هٌفي ّستٌذ، ديذُ هي ّاي آب اطشاف اتن هَلكَل

ّاي ايويٌَ دس  تثادل پشٍتَىشًَذ تيشتش اص شياس تضسگ است ٍ ّوچٌيي ًفَر كاتيًَْا تِ شياس كَچك تيشتش اص شياس تضسگ است.  دي اى اي آصاد هي

آدًيي سشيؼتش اص  تاص داسد ٍ دسّاي ايويٌَ تِ ًَع تاص آسٍهاتيك تستگي  سشػت تثادل پشٍتَى هشاّذُ شذ. تشكيل پيًَذّاي ّيذسٍطًي تيي تاصّاي هكول

 تاشذ.  گَاًيي ٍ  سيتَصيي هي

 هَلكَل دي اى اي، تاتغ تَصيغ شؼاػي، فشآيٌذ رٍب شذى، شثيِ ساصي ديٌاهيك كَلكَلي كليدي:واژگبن  

 مقدمه: -1

[. 1اي ثشخَسداس اػت ] ّبي ثيَلَطيكي ٍ عجيؼي هبًٌذ پشٍتئيٌْب ٍ اػيذّبي ًَكلئيك اص اّويت ٍيظُ ًقؾ آة دس ػيؼتن

ّبي اعشاف  ثؼيبس ٍاثؼتِ ثِ هَلكَل )دي اكؼي سيجَ ًَكلئيك اػيذ( پبيذاسي ػبختبس ٍ صَستجٌذي هبسپيچ هضبػف دي اى اي

آثپَؿي دس هَلكَل دي اى اي ًقؾ ثؼيبس هْوي دس پبيذاسي ػبختبس ػِ [. 3، 2ثبؿذ ] ّب هي ّبي آة ٍ يَى آى هبًٌذ هَلكَل

 ّبي ثؼيبسي اص پشٍتئيي [.4-6( ثِ يكذيگش داسد ]A ،B  ٍZّبي  ّبي هختلف ايي هَلكَل )فشم ثؼذي ٍ ًيض دس تجذيل صَستجٌذي
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ّبي خبصي اص هَلكَل  كٌٌذ ٍ ثِ تَالي آًضيوي ثشاي اًدبم فؼبليت ثيَلَطيكي دس اتصبل ثِ دي اى اي ثغَس گضيٌـي ػول هي

 [.4، 6كٌٌذ ] ّبي آًضيوي ثبصي هي ّبي آة ًقؾ ثؼيبسي هْوي دس ؿٌبخت ايي تَالي ثشاي پشٍتئيي ؿًَذ. هَلكَل هتصل هي

اص آًدبيي [. 7قشاس داسًذ دس ػولكشد ايي هَلكَل هؤثشًذ ] دس هدبٍست هَلكَل دي اى ايّبي آة كِ  اي اص هَلكَل ثٌبثشايي لايِ

ّبي هحيظ ثب پَؿبًذى ايي  ّبي فؼفبت هَلكَل دي اى اي داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ، ثٌبثشايي كبتيَى ّبي اكؼيظى گشٍُ كِ اتن

 [. 8-11ِ آثپَؿي اعشاف آى داسًذ ]ثبسّبي هٌفي ًقؾ هْوي دس پبيذاسي ػبختبس هَلكَل ٍ ًيض دس فؼبليت لاي

 2يب فشآيٌذ رٍة ؿذى 1ّبي ثؼيبس هْن هَلكَل دي اى اي خبصيت اص حبلت عجيؼي خبسج ؿذى حشاستي يكي اص ٍيظگي

اي  اي ثِ حبلت تك سؿتِ ؿًَذ ٍ هَلكَل دٍسؿتِ اػت. دس اثش ايي پذيذُ دٍ سؿتِ هَلكَل ثب افضايؾ دهب اص يكذيگش خذا هي

[. دس تدشثِ هـخص ؿذُ اػت كِ ايي گزس فبص ثؼيبس تيض اػت. ثِ ػجبست ديگش اص ًَع گزس فبص هشتجِ اٍل 11]ؿَد  تجذيل هي

دّذ كِ آثپَؿي هَلكَل دي  ًـبى هي 4ٍ پشاكٌذگي ًَتشًٍي ؿجِ الاػتيك 3ًتبيح آصهبيـبت تدشثي كبلشيوتشي[. 12ثبؿذ ] هي

اي دس عي  اي ثِ تك سؿتِ ػت. ثب افضايؾ دهب ٍ تجذيل حبلت دٍ سؿتِاي ثب يكذيگش هتفبٍت ا اي ثب تك سؿتِ اى اي دٍ سؿتِ

اػپيٌگ ٍ ّوكبساًؾ ثب [. 13يبثذ ] ّبي آة دس لايِ آثپَؿي هدبٍس دي اى اي كبّؾ هي تؼذاد هَلكَل  فشآيٌذ رٍة ؿذى،

هـخص كشدًذ كِ ايي تؼذاد ثِ عَس هتَػظ چْب هَلكَل آة ثِ اصاي  E.coli DNA  ٍpoly(dA)- poly(dT)هغبلؼِ تَالي 

[. سٍصًش ٍ ّوكبساًؾ آثپَؿي قغؼبت كَتبّي اص هَلكَل دي اى اي سا 14ثبؿذ ] ّش خفت ثبص آسٍهبتيك دس صًديشُ دي اى اي هي

ًذ ٍ ًقؾ آًْب سا دس تؼذاد ثشسػي كشد 5ّبي هتفبٍت ثب سٍؽ فـبس اػوضي ّبيي ثب حدن دس هحيغْبي هختلفي ثب حضَس هَلكَل

ّبي هختلفي اص  چبسلض ٍ ّوكبساًؾ آثپَؿي تَالي. [15] ؿَد سا هغبلؼِ كشدًذ ّبي آثي كِ دس فشآيٌذ رٍة ؿذى آصاد هي هَلكَل

 261ثب سٍؽ خزة اؿؼِ هبٍساء ثٌفؾ دس عَل هَج  هحيغْبي هختلفٍ دس هَلكَل دي اى اي سا دس عي فشآيٌذ رٍة ؿذى 

تحقيقبت  [.16گيشي كشدًذ. اًْب ًـبى دادًذ كِ هيضاى اتصبل كبتيًَْب ثِ دي اى اي هتأثش اص هيضاى آثپَؿي اػت ]ُ ًبًَ هتش اًذاص

 [. 17ثبؿذ ] دّذ كِ آثپَؿي ًَكلئيك اػيذّب حتي دس تـخيص كذّبي طًتيكي ًيض داساي اّويت هي ًـبى هي

ّبي اكؼيظى گشٍُ فؼفبت  دّذ اتن ًـبى هي 7اي هحلَل ٍ سصًٍبًغ هغٌبعيؼي ّؼتِ 6هغبلؼِ كشيؼتبلَگشافي اؿؼِ ايكغ

دس ػوت  AATTدس هدبٍست تَالي هيضاى آثپَؿي ثبلايي داسًذ. ّوچٌيي  ،دس هَلكَل دي اى اي كِ داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ

     ٌذك اي ثشاي هَلكَل دي اى اي ايدبد هي ؿَد كِ پبيذاسي ٍيظُ ّبي آة تـكيل هي ؿيبس كَچك ػتَى فقشاتي اص هَلكَل
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ًؼجت ثِ ؿيبس ثضسگ ّبي آة هَخَد دس ايي ؿيبس  هَلكَل لزااص آًدبيي كِ ؿيبس كَچك ثبسيك ٍ ػويق اػت  .[19ٍ  18]

 . [21] تشي ّؼتٌذ گيشًذ ٍ داساي حشكت آسام تش قشاس هي هٌظن

ّبي كبتيَى اعشاف اتن ّبي هختلف هَلكَل دي اى اي دس  ّبي آة ٍ يَى ّذف اص ايي هغبلؼِ ثشسػي تغييش آسايؾ هَلكَل

ٍ ّوچٌيي  ّب سا دس فشآيٌذ رٍة ؿذى ثشسػي كٌين ّبي آة ٍ كبتيَى تب عي آى اثش هَلكَل  .اػتعي هؼيش فشآيٌذ رٍة ؿذى 

ؿَد كِ دس آى ًصف  ايي لحبػ ًـبى دّين. دهبي گزاس دهبيي تؼشيف هي هختلف هَلكَل دي اى اي سا اص ّبي تفبٍت اتن

ؿَد. هٌحٌي گزاس دس دهبي گزاس داساي  اي هَلكَل دي اى اي دس فشآيٌذ رٍة ؿذى گؼؼتِ هي پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي سؿتِ

گزاس هشتجِ اٍل هحؼَة اي يك  اي ثِ تك سؿتِ دّذ گزس ايي هَلكَل اص حبلت دٍ سؿتِ ؿيت ثؼيبس تٌذي اػت كِ ًـبى هي

ّبي اًجبؿتگي دس  كٌؾ اي ٍ ثشّن [ ًـبى دادًذ كِ ؿكؼت پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿت21ِؿَد. ايضاًلَ ٍ ّوكبساًؾ ] هي

ّبي آة ٍ  كٌٌذ. ثب تَخِ ثِ ايي ثِ دًجبل پبػخ ايي ػَال خَاّين ثَد كِ آيب تغييش آسايؾ هَلكَل تيضي هٌحٌي گزاس ؿشكت هي

ّب دس هحيغي ثب غلظت ثبلاي ًوك  چَى ؿجيِ ػبصي گزاسد؟ دس عي هؼيش رٍة ؿذى دس تيضي ايي هٌحٌي اثش هيّب  كبتيَى

 گيشد، ثٌبثشايي اثش ايي هحيظ ًيض هَسد ثحث قشاس خَاّذ گشفت. )يك هَلاس ًوك ػذين كلشيذ( اًدبم هي

 هاي شبيه سازي تكنيك -2

اًتخبة ؿذُ،  DNAاخشا ؿذ. قغؼِ  x ،y  ٍzػبصي دس يك ػلَل ّگضاگًَبل ثب اػوبل ؿشايظ هشصي دس ػِ ساػتبي  ؿجيِ

اػت كِ داساي  d(CGCGAATTCGCG)خفت ثبص ثب تَالي  12ٍ داساي  B-DNAثب ػبختبس  Drew-Dickersonتَالي 

اص  AATTػت كِ دس ثخؾ هشكضي آى ثش سٍي ًَكئَتيذّبي ثبؿذ. ػلت اًتخبة ايي تَالي ايي ا ػبختبس دٍتبيي ٍ هبسپيچي هي

[ ٍ لزا ثؼيبس ّن 22ؿَد ]  ًـيٌذ ٍ ثبػث ايدبد پبيذاسي خبصي دس ايي هَلكَل هي ػوت ؿيبس كَچك ػتَى فقشاتي اص آة هي

اػت كِ  EcoRI[. ّوچٌيي ايي تَالي هحل اتصبل آًضين 23اص لحبػ ًظشي ٍ ّن ػبختبسي هَسد هغبلؼِ قشاس گشفتِ اػت ]

ّب كِ هؼئَل ثبص كشدى دٍ سؿتِ  ؿكٌذ. ثؼيبسي اص آًضين هي DNAاي هَلكَل  پيًَذ فؼفَ دي اػتشي سا دس ػبختبس دٍ سؿتِ

DNA  اص ّن ّؼتٌذ هؼوَلاً اص تَاليGAATTC ػبصي كِ ػبختبس ثلَسي ايي  ؿًَذ. ػبختبس اٍليِ ؿجيِ ثِ آى ًضديك هي

ّبي پشٍتئيي  ثبًك دادُ ػبيت اًذ، اص ش اػبع پشتًَگبسي اؿؼِ ايكغ ثِ دػت آهذُّبي آى ث ثبؿذ ٍ هختصبت اتن هَلكَل هي

اص آى  Å11ػبصي قشاس دادُ ؿذ ٍ ثب فبصلة  [. ايي هَلكَل دس هشكض ػلَل ؿجي24ِگشفتِ ؿذُ اػت ] BNA.pdb1 هؼشٍف ثِ

ثَد.  TIP3Pّبي آة اًتخبة ؿذ، هذل  ػبصي اضبفِ ؿذ. هذلي كِ ثشاي هَلكَل ّبي آة ثِ ػٌَاى حلال ثِ ػلَل ؿجيِ هَلكَل

ّبي آة  افضاس ػبصگبسي داسد. ايي لايِ اص هَلكَل دس ايي ثشسػي اػتفبدُ ؿذ، ايي هذل ثشاي آة ثب ايي ًشم VMDافضاس  چَى ًشم

. ّبي آة ؿٌبٍس اػت اي اص هَلكَل ػبصي كبهلاً دس لايِ ثذيي خْت اًتخبة ؿذ تب هغوئي ثبؿين هَلكَل دس عَل هؼيش ؿجيِ

ثبس هٌفي(  22هَلكَل آة دس داخل ػلَل قشاس دادُ ؿذ. ثشاي ايٌكِ ثبسّبي هٌفي هَلكَل سا )داساي  3558ثٌبثشايي دس كل 

يَى كلش ثِ هحيظ اضبفِ  23يَى ػذين ٍ  45هَلاس اص ًوك ثبؿين،  1اي كِ داساي يك هحيغي ثب غلظت  ًِ خٌثي كٌين ثِ گَ
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ػبصي ثشاي  اًتخبة ؿذ. ؿجيِ Å 5اًدبم ؿذ. هَقؼيت اٍليِ يًَْب تصبدفي ٍ ثب فبصلة VMDافضاس  كشدين. افضايؾ يًَْب ثب ًشم

اًدبم  فـبس( ّن-هبد )هدوَػِ ّن NPTكلَيي دس يك آًؼبهجل  21كلَيي ثب فبصلِ دهبيي  281-411ّفت دهبي هختلف اص 

فوتَ ثبًيِ اًتخبة ؿذ، كِ يك گبم صهبًي  2بصي ػ ًبًَ ثبًيِ اداهِ يبفت. گبم صهبًي ؿجيِ 51ػبصي ثشاي ّوِ دهبّب تب  ؿذ. ؿجيِ

ثبؿٌذ، داساي استؼبؿبتي ثب فشكبًغ ثبلا  ثبؿذ. پيًَذّبيي كِ داساي اتن ّيذسٍطى هي ّبي ثيَ هي ػبصي ػيؼتن هتذاٍل دس ؿجيِ

صي اػتفبدُ ؿذ ػب ثشاي هقيذ كشدى پيًَذّب دس هقبديش تؼبدلي خَد ثشاي ؿجيِ  SHAKEثبؿٌذ.. ثذيي هٌظَس اص الگَسيتن  هي

اتوؼفش قشاس دادُ  1ػبصي  [. ثشاي ثبثت ًگِ داؿتي دهب ٍ فـبس اص ديٌبهيك لاًظٍيي اػتفبدُ ؿذ. هقذاس فـبس دس عَل ؿجي25ِ]

ّبي ثلٌذ ثشد الكتشٍػتبتيك اص سٍؽ تَػؼِ يبفتِ خوغ اٍالذ يؼٌي سٍؽ رسات هؾ اٍالذ اػتفبدُ ؿذ.  كٌؾ ثشاي ثشّنؿذ. 

 27ّب ثب اػتفبدُ اص هذل  ػبصي اًتخبة ؿذ. ّوِ ؿجيِ Å12دسٍالؼي  ّبي ٍاى كٌؾ شاي ثشّنؿؼبع يب فبصلة قغغ ث

CHARMM  ثشاي هيذاى ًيشٍ اًدبم ؿذ. اص ثشًبهِ ديٌبهيك هَلكَليNAMD 2.6 ِافضاس  ّب ٍ ًشم ػبصي ثشاي اخشاي ؿجي

، DNAػبصي كِ حبٍي قغؼِ  ػبصي اػتفبدُ ؿذ. اثؼبد ػلَل ؿجيِ ثشاي آًبليض ًتبيح حبصل اص ؿجيِ VMDگشافيك هَلكَلي 

x 46.9 x 63.9 Å 42.5ثبؿذ  ّب هي ّبي آة ٍ يَى هَلكَل
 اػت. 3

 نتايج: -3

ػيؼتن  سػبًي ّبي هكبًيك هَلكَلي خْت تؼييي پبيذاسي ػبختبسي ٍ ثِ تؼبدل ػبصي يكي اص هؼيبسّب كِ هؼوَلاً دس ؿجيِ

ّبي هحبػجِ ؿذُ دس دهبّبي  RMSDهقبديش  1ؿكل  اػت. RMSDيب  1خبيي خزس هيبًگيي هشثغ خبثِؿَد،  اػتفبدُ هي

كلَيي  361ٍ  341اهب ايي افضايؾ ثيي دٍ دهبي   ؿَد، ثب افضايؾ دهب صيبد هي RMSDدّذ. ٍاضح اػت كِ  هختلف سا ًـبى هي

دس غلظت يك هَلاس اص ًوك  زاس تدشثي ثِ دػت آهذُ ثشاي دي اى اي ديكشػَىثيـتش اص ػبيش دهبّبي هتَالي اػت. دهبي گ

 .[26 ]كلَيي اػت 341 ػذين كلشيذ

 
                                                                                                                                                                                     
1
 Root mean square deviation 



1313 تابستان 31 ضماره نهم، سال                                    کاربزدي ضيمي پژوهطي -علمي مجله  

16 
 

 

 

 
 ( دس دهاّاي هختلف.DNAّاي هَلكَل  هحاسثِ شذُ )تش اساع توام اتن RMSD: هقذاس 1شكل 

اص ّبيي  ٍ اتنّبي فؼفبت هَلكَل دي اى اي  ّبي اكؼيظى گشٍُ تَاًٌذ پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثب اتن ّبي آة هي هَلكَل 

سا كِ قبدس ثِ  ٍ آدًيي(  )گَاًيي، ػيتَصيي، تيويي، اتن ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك 2ثبصّبي آسٍهبتيك تـكيل دٌّذ. ؿكل 

 N7  ٍNH6ّبي  ثشاي ثبص آدًيي اتن دّذ. ٍ ػوت ؿيبس ثضسگ ٍ كَچك ًـبى هيّؼتٌذ سا دس د ثب آة تـكيل پيًَذ ّيذسٍطًي

ٍ  O6ّبي  ثبص گَاًيي اتن  دس ؿيبس كَچك، O2دس ؿيبس ثضسگ ٍ  O4ثبص تيويي اتن ثشاي دس ؿيبس كَچك،  N3دس ؿيبس ثضسگ ٍ 

N7 دس ؿيبس ثضسگ ٍ N3  ٍNH2  ،ثبص ػيتَصيي اتن  دس ؿيبس كَچكNH4  ٍ دس ؿيبس ثضسگO2  ِدس ؿيبس كَچك قبدس ث

 .[27] ّبي آة ّؼتٌذ تـكيل پيًَذ ّيذسٍطًي ثب هَلكَل

T=300 K 

T=320 K 

T=340 K 
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تاصّاي ّايي اص  پيًَذ ّيذسٍطًي تيي تاصّاي هكول ٍ ًيض پيًَذ ّيذسٍطًي تيي اتن: ًوايش تخشي اص ساختاس هَلكَل دي اى اي. دس ايي ساختاس 0شكل 
 minor( ٍ شياس كَچك )major grooveدس دٍ سوت شياس تضسگ ) ّاي آب ( تا هَلكَلC)ٍ سيتَصيي  (، G(، گَاًيي )T(، تيويي )A) آدًيي

groove )[08] تِ صَست ًقطِ چيي ًوايش دادُ شذُ است. 
 

ّبي  اتن ،ّبي ػذين سا دس عي هؼيش فشآيٌذ رٍة ؿذى ثشسػي كٌين ّبي آة ٍ كبتيَى ثِ خْت ايٌكِ تغييش آسايؾ هَلكَل

ّبيي اص  ( اتن2ّبي اكؼيظى گشٍُ فؼفبت كِ داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ  ( اتن1كٌين:  هَلكَل دي اى اي سا ثِ ػِ گشٍُ تقؼين هي

( 3ثبصّبي آسٍهبتيك كِ ّن قبدسًذ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ ؿشكت كٌٌذ ٍ ّن ثب آة پيًَذ ّيذسٍطًي تـكيل دٌّذ ٍ 

كٌٌذ اهب قبدسًذ ثب  بتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ هبسپيچ هضبػف دي اى اي ؿشكت ًويّبيي اص ثبصّبي آسٍه اتن

 ّبي آة دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثبؿٌذ. هَلكَل

ثْشُ  (g(r)ّبي آة ٍ كبتيًَْبي ػذين دس هؼيش رٍة ؿذى اص هحبػجِ تبثغ تَصيغ ؿؼبػي ) ثشاي ثشسػي سفتبس هَلكَل

تبثغ تَصيغ ؿؼبػي سا ثشاي  3ؿكل  .دّذ يك هَلكَل هشخغ ًـبى هي يبفتي هَلكَلي سا دس اعشافاين. ايي كويت احتوبل  ثشدُ

 411كلَيي )دهبي پبييي تش اص دهبي گزاس( ٍ  281( دس دٍ دهبي POاتن اكؼيظى گشٍُ فؼفبت ) دس اعشافّبي آة  هَلكَل

دس غلظت  Drew-Dickersonس تدشثي ثشاي تَالي دّذ. دهبي گزاسي كِ ثِ عَ كلَيي )دهبي ثبلاتش اص دهبي گزاس( ًـبى هي

[. ايضاًلَ ٍ ّوكبساًؾ ثش اػبع سٍؽ ؿجيِ ػبصي 26كلَيي اػت ] 341گيشي ؿذُ،  يك هَلاس اص ًوك ػذين كلشيذ اًذاصُ

خْت هحبػجِ تبثغ تَصيغ  .[21اًذ ] گضاسؽ كشدُ كلَيي ثشاي ايي تَالي ٍ دس ايي غلظت 349ديٌبهيك هَلكَلي ايي دهب سا 

ؿَد، اػتفبدُ ؿذ. ايي ثشًبهِ ثب ػٌَاى  پـتيجبًي هي VMDافضاس  كِ تَػظ ًشم tlcؿؼبػي اص ثشًبهِ ًَؿتِ ؿذُ ثِ صثبى 

RDF.tcl [ 29تَػظ طاًٍَ ليَ ًَؿتِ ؿذُ اػت.] ّبي اكؼيظى فؼفبت هَخَد دس  هحبػجِ تبثغ تَصيغ ؿؼبػي ثشاي ّوِ اتن

گَاًيي ٍ ػيتَصيي   تٌْب ثشاي ثبصّبي آدًيي، 3اهب چَى ًتبيح يكؼبًي ثذػت آهذ ثٌبثشايي دس ؿكل   بم ؿذ،تَالي دي اى اي اًد

ّبي فؼفبت دس عَل صًديشُ دي اى اي ثبيؼتي ٍاثؼتِ ثِ تَالي  لزا ثش ايي اػبع آثپَؿي اكؼيظى ًتبيح گضاسؽ ؿذُ اػت.

 281دس دهبي  َد دس صًديشُ دي اى اي ثب ػذد هـخص ؿذُ اػت.تَالي ثبصّبي هَخ 3ًَكلئَتيذّب ًجبؿذ. دس اًتْبي ؿكل 
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اي اص پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول دٍ  كلَيي هَلكَل دي اى اي كبهلا پبيذاس اػت. پبيذاسي دس ايي هَلكَل ًتيدِ

ّبي آة ٍ  هَلكَلكٌؾ ثب  ّبي اًجبؿتگي ثيي ثبصّبي هدبٍس دس عَل صًديشُ دي اى اي ٍ ّوچٌيي ثشّن  كٌؾ سؿتِ، ثشّن

كلَيي كِ ثبلاتش اص دهبي گزاس قشاس داسد پيًَذّبي ّيذسٍطًي  411ثبؿذ. ثب افضايؾ دهب ثِ ٍيظُ دس دهبي  ّبي اعشاف هي كبتيَى

 3ثش اػبع ًتبيح ثذػت آهذُ دس ؿكل [. 21ؿَد ] ّبي اًجبؿتگي ثيي ثبصّبي هدبٍس گؼؼتِ هي كٌؾ ثيي دٍ سؿتِ ٍ ثشّن

يبثذ ٍ ايي اهش حبكي  كِ ثب افضايؾ دهب هبكضيون اٍليي پيك هـبّذُ ؿذُ دس تبثغ تَصيغ ؿؼبػي كبّؾ هيؿَد  )الف( ديذُ هي

 كٌين هـبّذُ هي)ة(  3يبثذ. دس هقبثل دس ؿكل  ّبي آة هَخَد دس لايِ اٍل آثپَؿي كبّؾ هي اص ايي اػت كِ تؼذاد هَلكَل

ّبي  دّذ كِ ثيي هَلكَل ٍ ايي ًـبى هييبثذ  بي اكؼيظى كبّؾ هيّ ّبي ػذين ًؼجت ثِ اتن كِ ثب افضايؾ دهب فبصلِ كبتيَى

ّبي ػذين دس ًضديكي ثِ دي اى اي سقبثت ٍخَد داسد. صهبًي كِ هَلكَل دي اى اي پبيذاس اػت ٍ حبلت دٍ  آة ٍ كبتيَى

ّبي  ذ هؼتقيوبً ثِ اتنتَاًٌ ّبي ػذين ًوي اهب كبتيَى  دٌّذ، ّبي آة لايِ اٍل آثپَؿي سا تـكيل هي اي داسد هَلكَل سؿتِ

ّبي آة اص  ؿَد. اهب ثب كبّؾ هَلكَل اًگؼتشٍهي ديذُ هي 4تب  3اكؼيظى فؼفبت هتصل ؿًَذ چشا كِ اٍليي پيك دس فبصلِ 

 ؿًَذ. تش هي ّبي ػذين ثِ آًْب ًضديك اعشاف دي اى اي دس اثش افضايؾ دهب كبتيَى

َط ثِ اٍليي لايِ آثپَؿي اػت. ػغح صيش ًوَداس تب اٍليي اٍليي پيك هـبّذُ ؿذُ دس ًوَداس تبثغ تَصيغ ؿؼبػي هشث

ّبي  دّذ. لزا ثشاي ايٌكِ هقبيؼِ ثْتشي ثشاي ّوِ اتن ّبي آة هَخَد دس اٍليي لايِ آثپَؿي سا ًـبى هي هيٌيون تؼذاد هَلكَل

بيح هشثَط ثِ هحبػجِ ًت 1اكؼيظى فؼفبت ثشاي ًَكلئَتيذّبي هختلف سا دس دهبّبي ؿجيِ ػبصي ؿذُ داؿتِ ثبؿين، ًوَداس 

دّذ. هحبػجِ ػغح صيش ًوَداس سا اص سٍؽ اًتگشالگيشي  ػغح صيش ًوَداس تبثغ تَصيغ ؿؼبػي سا ثشاي ّفت دهبي هختلف ًـبى هي

 اين. اًدبم دادُ trapezoidalػذدي ثش اػبع قبًَى 
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ي اى اي ًتبيح يكؼبًي ثذػت آهذُ هـخص اػت تقشيجبً ثشاي ّوِ ثبصّبي هَخَد دس صًديشُ د 1ّوبًغَس كِ اص ًوَداس 

 Drew-Dickersonكِ ثشاي تَالي يبثذ، اهب ايي كبّؾ دس دهبي گزاس  ّبي آة كبّؾ هي اػت. ثب افضايؾ دهب تؼذاد هَلكَل

آيذ كِ كبّؾ  دّذ. ثٌبثشايي ايي چٌيي ثش هي كبّؾ ؿبسح ٍ تيضي سا ًـبى ًوي  كلَيي اػت، 361ٍ  341ثيي دهبي 

اهب  اعشاف دي اى اي دس هؼيش فشآيٌذ گزاس دس تيضي هٌحٌي رٍة ؿذى ايي هَلكَل ثي تأثيش ثبؿذ. ّبي آة اص هَلكَل

كلَيي كِ  411ّبي آة، دس پبيذاسي ايي هَلكَل هْن اػت چشا كِ دس دهبي  پيًَذّبي ّيذسٍطًي هَلكَل دي اى اي ثب هَلكَل

 ؿًَذ. ّبي آة دس لايِ اٍل آثپَؿي كن هي تؼذاد هَلكَل  آيذ، هَلكَل ثِ حبلت دٍ سؿتِ خذا اص ّن دس هي

  

 
 

  
 (الف) (ب)

 
ّاي سذين  ّاي آب ٍ )ب( كاتيَى دس هقاتل فاصلِ تش حسة آًگستشٍم دس دٍ دهاي هختلف )الف( تشاي هَلكَل( g(r): تاتغ تَصيغ شؼاػي )3شكل 

اًذ.  ( ًشاى دادُ شذTHYٍُ تيويي ) (،GUA(، گَاًيي )ADEدس اطشاف اتن اكسيظى گشٍُ فسفات. هحاسثات تٌْا تشاي سِ تاص هختلف آدًيي )
كلَيي )دهاي پاييي تش  082دي اى اي تا ػذد هشخص شذُ كِ دس پاييي شكل آٍسدُ شذُ است.. دهاي تَالي تاصّاي آسٍهاتيك هَجَد دس صًجيشُ 

 كلَيي )دهاي تالاتش اص دهاي گزاس( تا خطَط قشهض هشخص شذُ است. 022اص دهاي گزاس( تا خطَط هشكي ٍ 
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ًتايج دس ّفت دهاي  .(O1P  ٍO2P) اكسيظى گشٍُ فسفات  ّاي ّاي آب دس اطشاف اتن : سطح صيش هٌحٌي تاتغ تَصيغ شؼاػي تشاي هَلكَل1ًوَداس 
   شذُ است.ًشاى دادُ ( CYTٍ سيتَصيي )  (،GUAگَاًيي )  (،THY(، تيويي )ADEهختلف تشاي تاصّاي آدًيي )

 T=280K T=300K T=320K T=340K T=360K T=380K T=400K 

GUA4:O1P 0.99502 0.89839 0.77740 0.91181 0.92071 0.84533 0.79733 

ADE5:O1P 0.97848 1.00581 0.91323 0.88241 0.90273 0.90599 0.77720 

THY7:O1P 0.98170 0.96801 0.92011 0.95965 0.83068 0.94613 0.66695 

CYT9:O1P 0.97503 0.964831 0.940299 0.96920 0.854513 0.912385 0.779489 

CYT9:O2P 0.931112 1.032368 0.945781 0.945329 0.940423 0.824968 0.663419 

 

تٌْب تبثغ تَصيغ هحبػجِ ؿذُ ثشاي يكي اص  3گشٍُ فؼفبت داساي دٍ اتن اكؼيظى اػت كِ داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ. دس ؿكل 

ثِ ػٌَاى ًوًَِ  1اػت. دس ًوَداس  O1Pًيض تقشيجبً هـبثِ ثب اتن  O2P. ًتبيح ثشاي اتن ( ًـبى دادُ ؿذُ اػتO1Pّب ) ايي اتن

 ؿذُ اػت.( آٍسدُ CYT9:O2P) دس صًديشُ 9ثب ؿوبسُ  ًتبيح ثشاي اتن اكؼيظى گشٍُ فؼفبت ًَكلئَتيذ داساي ثبص ػيتَصيي

سا تشخيح  O1Pآيذ كوي اتن  كٌؾ داسًذ اهب ظبّشاً ثِ ًظش هي ّبي آة ثِ عَس داين ثب دٍ اتن اكؼيظى گشٍُ فؼفبت ثشّن هَلكَل

 دٌّذ. هي

كلَيي )دهبي ثبلاتش اص دهبي  411كلَيي )دهبي پبييي تش اص دهبي گزاس( ٍ  281دس دٍ دهبي تبثغ تَصيغ ؿؼبػي سا  4ؿكل 

كٌٌذ ٍ ّن  ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ ّن دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ هَلكَل دي اى اي ؿشكت هي ثشاي اتنگزاس( 

 NH4  ٍO2دس گَاًيي،  O6  ٍNH2ّب ؿبهل اتن  . ايي اتندّذ ، ًـبى هيّبي آة دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثبؿٌذ ثب هَلكَل ذقبدسً

)الف( ٍ )ة( هـخص اػت ثب افضايؾ دهب  3ّبي  غَس كِ دس ؿكلدس تيويي ّؼتٌذ. ّوبً O4دس آدًيي ٍ  NH6دس ػيتَصيي، 

ّب  يبثذ ٍ دس ػَض فبصلِ كبتيًَْبي ػذين ثب ايي اتن ّب دس اٍليي لايِ آثپَؿي كبّؾ هي ثشاي ّوِ اتنّبي آة  تؼذاد هَلكَل

ّب دس ّفت دهبي  ثشاي ّوِ اتنًتبيح هشثَط ثِ اًتگشالگيشي اص ػغح صيش هٌحٌي تبثغ تَصيغ ؿؼبػي سا  2ًوَداس  يبثذ. كبّؾ هي

يبثذ اهب ايي  ّبي آة كبّؾ هي ّب ثب افضايؾ دهب تؼذاد هَلكَل ّوبًغَس كِ هـخص اػت ثشاي ّوِ اتن دّذ. هختلف ًـبى هي

ّبي دي اى  ّبي ّيذسٍطًي اتن ذٍدُ دهبي گزاس ؿبسح ٍ تيض ًيؼت. لزا قبثل ًتيدِ گيشي اػت كِ ؿكؼت پيًَذكبّؾ دس هح

 كٌٌذ.  ّبي آة دس تيضي هٌحٌي گزاس ؿشكت ًوي لاي ثب هَلكَ
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كٌذ ٍ  ( داساي دٍ ّيذسٍطى ّؼتٌذ كِ يكي دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ ؿشكت هي2)ؿكل  N2 ،N6  ٍN4ّبي  اتن

دّذ كِ اعشاف ّش دٍ ّيذسٍطى هَلكَل  ًـبى هي 2دّذ. ًتبيح دس ًوَداس  ّبي آة پيًَذ ّيذسٍطًي تـكيل هي ديگشي ثب هَلكَل

ّبي آة دس  تَاًٌذ خبثِ خب ؿًَذ. اهب يك ًكتِ ديگش ايي اػت كِ تؼذاد هَلكَل ايي ايي دٍ اتن ثب يكذيگش هيآة ٍخَد داسد ثٌبثش

ّبي آة دس  ّبي ّيذسٍطى اص ثبصي ثِ ثبص ديگش هتفبٍت اػت. دس دهبي كوتش اص دهبي رٍة ؿذى، تؼذاد هَلكَل اعشاف ايي اتن

دس گَاًيي اػت.  NH21ًؼجت ثِ اتن  NH22َصيي ٍ ّوچٌيي دس اتن دس ػيت NH41  ثؼيبس ثيـتشاص اتن NH42اعشاف اتن 

دس آدًيي ثبؿذ. چشا كِ تؼذاد  NH61  ٍNH62ّبي  تش اص اتن ّؼتIِثٌبثشايي ػشػت تجبدل ايي دٍ اتن ّيذسٍطى ثبيؼتي 

الجتِ ثبص ّن دس يكي ّبي آة دس اعشاف دٍ اتن ّيذسٍطى اخيش دس دهبي كوتش اص دهبي گزاس كوي ثِ ّن ًضديكتش اػت.  هَلكَل

  

  

  

 (الف) )ب(

ّا اص تاصّاي آسٍهاتيك كِ ّن دس پيًَذ  ( دس هقاتل فاصلِ تش حسة آًگستشٍم دس دٍ دهاي هختلف تشاي تشخي اتنg(r): تاتغ تَصيغ شؼاػي )0شكل 
ّاي آب دس پيًَذ ّيذسٍطًي تاشٌذ. شكل )الف( تاتغ تَصيغ شؼاػي تشاي  تا هَلكَلّيذسٍطًي تيي دٍ سشتِ دي اى اي ششكت داسًذ ٍ ّن قادسًذ 

كلَيي )دهاي پاييي تش اص دهاي گزاس( تا خطَط  082دّذ. دهاي  ّا سا ًشاى هي ّاي سذين دس اطشاف ايي اتن ّاي آب ٍ شكل )ب( تشاي كاتيَى هَلكَل
 َط قشهض هشخص شذُ است.كلَيي )دهاي تالاتش اص دهاي گزاس( تا خط 022هشكي ٍ 
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ّبي  ثيـتش اص ديگشي اػت ٍ ايي ثخبعش دس گيشي يكي دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ اػت. ايي ّيذسٍطًْب كِ ثِ پشٍتَى

تَاًٌذ ثب يكذيگش خبثِ خب ؿًَذ اهب ػشػت ايي خبثِ خبيي ثِ ًَع ثبص آسٍهبتيك ٍاثؼتِ اػت.  هي  هؼشٍف ّؼتٌذ، 1ايويذٍ

تَاًٌذ ثشاي لحظبتي گؼؼتِ ؿَد ٍ  ّبي ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول هي ٌّذُ ايي ٍاقؼيت اػت كِ پيًَذد ّوچٌيي ايي ًـبى

تيويي دس -ّب هيلي ثبًيِ ٍ ثبصّبي آدًيي ػيتَصيي دس حذ دُ-دٍثبسُ تـكيل دّذ. هـخص ؿذُ ايي صهبى ثشاي ثبصّبي گَاًيي

ّبي آة  ؿَد تؼذاد هَلكَل ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿكؼتِ هي[. اهب ثؼذ اص دهبي گزاس كِ پيًَذ 31حذ هيلي ثبًيِ اػت ]

 اعشاف ّش دٍ ّيذسٍطى تقشيجبً ثشاثش اػت.

ّايي اص تاصّاي آسٍهاتيك كِ ّن دس پيًَذ  ّاي آب دس اطشاف اتن : سطح صيش هٌحٌي تاتغ تَصيغ شؼاػي دس ّفت دهاي هختلف تشاي هَلكَل0ًوَداس 
 ّاي آب دس پيًَذ ّيذسٍطًي تاشٌذ. قادسًذ تا هَلكَل  كٌٌذ ٍ ّن  ّيذسٍطًي تيي دٍ سشتِ ششكت هي

T=400 K T=380 K T=360 K T=340 K T=320 K T=300 K T=280 K  

0.27818 0.29099 0.29392 0.26890 0.26730 0.27964 0.29428 GUA4:O6 

0.45510 0.01878 0.01329 0.01949 0.01460 0.01604 0.00093 GUA4:NH21 

0.01595 0.49729 0.48683 0.56638 0.50827 0.4947 0.54355 GUA4:NH22 

0.16744 0.20828 0.21970 0.20106 0.18157 0.25201 0.31671 ADE5:NH61 

0.14994 0.21454 0.17187 0.16772 0.20239 0.18365 0.12074 ADE5:NH62 

0.18359 0.23503 0.21358 0.26586 0.23934 0.34940 0.32981 ADE6:NH61 

0.17001 0.21758 0.19648 0.22764 0.22027 0.14917 0.14371 ADE6:NH62 

0.22288 0.21717 0.22666 0.24359 0.23912 0.24112 0.23853 THY7:O4 

0.19548 0.20475 0.21162 0.23850 0.22275 0.22006 0.23661 THY8:O4 

0.29386 0.28754 0.29594 0.26333 0.29663 0.31095 0.30681 CYT9:O2 

0.26030 0.08374 0.41924 0.01247 0.01078 0.00985 0.00057 CYT9:NH41 

0.24980 0.3888 0.09877 0.46600 0.57134 0.50265 0.52514 CYT9:NH42 

 

ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك ّؼتٌذ كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ ؿشكت  ّب كِ ثشسػي كشدين اتن دػتِ ػَم اص اتن

 5  ؿكلدٌّذ.  ّبي آة پيًَذ ّيذسٍطًي تـكيل هي كٌٌذ اهب دس ػوت ؿيبس كَچك ٍ ثضسگ هَلكَل دي اى اي ثب هَلكَل ًوي

سا دس ػوت ؿيبس ّب  ّبي ػذين دس اعشاف ايي دػتِ اص اتن ثشاي كبتيَى 6ّبي آة ٍ ؿكل  هَلكَل تبثغ تَصيغ ؿؼبػي سا ثشاي

 ّب سا دس ػوت ؿيبس كَچك، ايي دػتِ اص اتن ّبي آة هَخَد دس لايِ اٍل آثپَؿي تؼذاد هَلكَل 3ًوَداس  دّذ. ًـبى هيكَچك 

ؿَد ثشاي ايي  ّوبًغَس كِ ديذُ هيدّذ.  گشدد سا ًـبى هي هيگيشي ػغح صيش ًوَداس تبثغ تَصيغ ؿؼبػي هحبػجِ  كِ اص اًتگشال

ّب كبّؾ  ّبي ػذين ثب ايي اتن يبثذ ٍ دس ػَض فبصلِ كبتيَى ّبي آة كبّؾ هي ّب ّن ثب افضايؾ دهب تؼذاد هَلكَل دػتِ اص اتن

َصيغ ؿؼبػي سا ثشاي )الف( تبثغ ت 7ؿكل  ّبي آة دس هحذٍدُ دهبي گزاس ؿبسح ٍ تيض ًيؼت. يبثذ. ّوچٌيي كبّؾ هَلكَل هي 

ثشاي ايي گشٍُ اص دّذ.  ّب دس ػوت ؿيبس ثضسگ ًـبى هي ّبي ػذين دس اعشاف ايي دػتِ اص اتن ّبي آة ٍ )ة( كبتيَى هَلكَل
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ّب دس ػوت ؿيبس  تَاى ديذ كِ ًفَر كبتيَى هي 6)ة( ٍ ؿكل  7ّبي  ؿَد. ثب هقبيؼِ ؿكل ّب ديذُ هي ّب ًيض سًٍذ ػبيش اتن اتن

 ثيـتض اص ؿيبس ثضسگ اػت.  آيذ، اي خذا اص ّن دس هي ثؼذ اص دهبي گزاس يؼٌي ٍقتي هَلكَل دي اى اي ثِ حبلت دٍ سؿتِكَچك 

ّبي دػتِ ػَم دس ػوت ؿيبس  ّبي آة هَخَد دس لايِ اٍل آثپَؿي سا دس ّفت دهبي هختلف ثشاي اتن تؼذاد هَلكَل 4ًوَداس 

دس آدًيي  N7يبثذ اهب دس ايي گشٍُ ثشاي اتن  د ثب افضايؾ دهب ايي تؼذاد كبّؾ هيؿَ ّوبًغَس كِ ديذُ هي دّذ. ثضسگ ًـبى هي

تَاى ركش كشد  ػلتي كِ ثشاي ايي سفتبس هي ؿَد. ( ايي كبّؾ هـبّذُ ًويADE5:N7دس تَالي صًديشُ دي اى اي ) 5ثب ؿوبسُ 

اػت. هغبلؼِ ايضاًلَ ٍ ّوكبساًؾ ًـبى  پبيذاسي هَلكَل دي اى اي دس هحيغي ثب غلظت ثبلاي ًوك ػذين كلشيذ يك هَلاس

ثبصّبي هكول آى توبم پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي  كلَيي 411دّذ كِ دي اى اي دس ايي غلظت ًوك حتي دس دهبي ثبلاي  هي

 [.21ؿًَذ ] گؼؼتِ ًوي

  

 
 

 

( دس هقاتل فاصلِ تش حسة آًگستشٍم g(r): تاتغ تَصيغ شؼاػي )0شكل 
ّايي اص تاصّاي  ّاي آب دس اطشاف اتن تشاي هَلكَلدس دٍ دهاي هختلف 

آسٍهاتيك دس سوت شياس كَچك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي تيي دٍ سشتِ دي 
ّاي آب دس پيًَذ ّيذسٍطًي  كٌٌذ اها قادسًذ تا هَلكَل اى اي ششكت ًوي

كلَيي )دهاي پاييي تش اص دهاي گزاس( تا خطَط هشكي  082تاشٌذ.. دهاي 
ي تالاتش اص دهاي گزاس( تا خطَط قشهض هشخص شذُ كلَيي )دها 022ٍ 

 است.
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ّايي اص تاصّاي آسٍهاتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي تيي  : سطح صيش ًوَداس تاتغ تَصيغ شؼاػي دس لايِ اٍل آتپَشي دس ّفت دهاي هختلف تشاي اتن3ًوَداس 

 تاشٌذ.  ّاي آب دس سوت شياس كَچك هي كٌٌذ اها قادس تِ تشكيل پيًَذ ّيذسٍطًي تا هَلكَل تاصّاي هكول ششكت ًوي

T=400 K T=380 K T=360 K T=340 K T=320 K T=300 K T=280 K  

0.23112 0.24859 0.26893 0.26618 0.27121 0.27834 0.27773 GUA4:N3 

0.23840 0.25075 0.27525 0.27877 0.28459 0.26742 0.26532  ADE5:N3 

0.29553 0.29249 0.30402 0.32061 0.31402 0.30400 0.31891 ADE6:N3 

0.30463 0.27232 0.27504 0.29735 0.32026 0.31375 0.32775 THY7:O2 

0.27602 0.27003 0.24883 0.27677 0.26209 0.30999 0.28412 THY8:O2 

 

  

  

 

( دس هقاتل فاصلِ تش حسة آًگستشٍم g(r): تاتغ تَصيغ شؼاػي )6شكل 
ّايي اص  ّاي سذين دس اطشاف اتن دس دٍ دهاي هختلف تشاي كاتيَى

آسٍهاتيك دس سوت شياس كَچك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي تيي دٍ تاصّاي 
ّاي آب دس پيًَذ  كٌٌذ اها قادسًذ تا هَلكَل سشتِ دي اى اي ششكت ًوي

كلَيي )دهاي پاييي تش اص دهاي گزاس( تا  082ّيذسٍطًي تاشٌذ.. دهاي 
كلَيي )دهاي تالاتش اص دهاي گزاس( تا خطَط قشهض  022خطَط هشكي ٍ 
 ت.هشخص شذُ اس
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ّايي اص تاصّاي آسٍهاتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي تيي  : سطح صيش ًوَداس تاتغ تَصيغ شؼاػي دس لايِ اٍل آتپَشي دس ّفت دهاي هختلف تشاي اتن0ًوَداس 
 تاشٌذ. ّاي آب دس سوت شياس تضسگ هي كٌٌذ اها قادس تِ تشكيل پيًَذ ّيذسٍطًي تا هَلكَل تاصّاي هكول ششكت ًوي

T=400 K T=380 K T=360 K T=340 K T=320 K T=300 K T=280 K  

0.33020 0.31982 0.32214 0.34141 0.30381 0.36104 0.34552 GUA4:N7 

0.28530 0.30986 0.31363 0.30071 0.30471 0.32464 0.22935  ADE5:N7 

0.25125 0.25672 0.26015 0.26555 0.26760 0.25839 0.27468 ADE6:N7 

 

  

  

  

 (الف) (ب)

ّاي  ٍ )ب( كاتيَىّاي آب  هَلكَل )الف(( دس هقاتل فاصلِ تش حسة آًگستشٍم دس دٍ دهاي هختلف تشاي g(r): تاتغ تَصيغ شؼاػي )7شكل 
كٌٌذ اها قادسًذ تا  كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي تيي دٍ سشتِ دي اى اي ششكت ًوي تضسگّايي اص تاصّاي آسٍهاتيك دس سوت شياس  دس اطشاف اتنسذين 

كلَيي )دهاي تالاتش اص دهاي  022كلَيي )دهاي پاييي تش اص دهاي گزاس( تا خطَط هشكي ٍ  082ّاي آب دس پيًَذ ّيذسٍطًي تاشٌذ.. دهاي  هَلكَل
 گزاس( تا خطَط قشهض هشخص شذُ است.
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 گيري:بحث و نتيجه  -4

دس  B-DNAٍ ػبختبس  d(CGCGAATTCGCG)ؿجيِ ػبصي ديٌبهيك هَلكَلي سٍي قغؼِ دي اى اي ثب تَالي 

دس ّفت دهبي ( NPTفـبس ) ّن-دهب ؿجيِ ػبصي دس آًؼبهجل ّنهحيغي ثب غلظت يك هَلاس اص ًوك ػذين كلشيذ اًدبم ؿذ. 

دهب اًدبم ؿذ. دس ّش دهب تبثغ تَصيغ ؿؼبػي  شّ دسًبًَ ثبًيِ  51تب كلَيي  21كلَيي ثب فبصلِ دهبيي  411تب  281هختلف اص 

ّبيي اص هَلكَل  اتن ّبي هَلكَل دي اى اي هحبػجِ ؿذ. ّبي ػذين دس اعشاف ػِ دػتِ اص اتن ّبي آة ٍ كبتيَى ثشاي هَلكَل

( 2ِ داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ. ّبي اكؼيظى گشٍُ فؼفبت ك ( اتن1دي اى اي كِ دس هحبػجبت هَسد تَخِ قشاس گشفتٌذ ؿبهل: 

ّبي آة  كٌٌذ ٍ ّوچٌيي قبدسًذ ثب هَلكَل ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿشكت هي اتن

ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿشكت ًذاسًذ اهب دس  ( اتن3دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثبؿٌذ. 

ثش اػبع (. 2ّبي آة دس پيًَذ ّيذسٍطًي ّؼتٌذ )ؿكل  بس كَچك ٍ يب ؿيبس ثضسگ هَلكَل دي اى اي ثب هَلكَلػوت ؿي

دّذ كِ ثب افضايؾ دهب ثشاي حبلتي كِ  ّبي هَسد ثشسػي تبثغ تَصيغ ؿؼبػي ًـبى هي ثشاي توبم اتن 7ٍ   ،6، 5  ،4  ،3ّبي  ؿكل

دّذ، تؼذاد  كلَيي تغييش حبلت هي 411اي دس  لَيي ثِ حبلت تك سؿتِك 281هَلكَل دي اى اي اص حبلت دٍ سؿتِ اي دس 

ّبي هَلكَل دي اى اي  ّبي ػذين ًؼجت ثِ اتن يبثذ ٍ دس ػَض فبصلِ كبتيَى ّبي آة دس لايِ اٍل آثپَؿي كبّؾ هي هَلكَل

ي كِ قجلاً دسگيش پيًَذّبي يّب ثب ايٌكِ ثب افضايؾ دهب ٍ ؿكؼت پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول، اتن يبثذ. كبّؾ هي

ّبي آة پيًَذ ّيذسٍطًي داؿتِ ثبؿٌذ ٍلي دس عي فشآيٌذ رٍة  تَاًٌذ ثب هَلكَل ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ثَدًذ حبل هي

ّبي ػذين  دس دهبي پبييي كِ هَلكَل دي اى اي پبيذاس اػت كبتيَى ؿًَذ. ّبي آة اص اعشاف دي اى اي آصاد هي ؿذى هَلكَل

آًگؼتشٍهي هَلكَل دي  4الي  3ؿًَذ چشا كِ اٍليي پيك دس تبثغ تَصيغ ؿؼبػي دس فبصلِ  ثِ دي اى اي هتصل ًويهؼتقيوبً 

اي كِ ثب  ؿَد ثِ گًَِ ّبي ػذين سقبثتي ايدبد هي ّبي آة ٍ كبتيَى اهب ثب افضايؾ دهب ثيي هَلكَل ؿَد. اى اي هـبّذُ هي

ثب تَخِ ثِ كٌٌذ.  ّبي دي اى اي كن هي ّبي ػذين فبصلِ خَد سا ثب اتن كبتيَىّبي آة اص لايِ اٍل آثپَؿي  كبّؾ تؼذاد هَلكَل

ّبي آة سا دس لايِ اٍل آثپَؿي )حبصل اًتگشالگيشي ػذدي اص ػغح صيش هٌحٌي  ، كِ تؼذاد هَلكَل4تب  1ًتبيح دس ًوَداسّبي 

ّبي آة اص  گفت كِ كبّؾ تؼذاد هَلكَل تَاى دّذ، هي پيك اٍل تبثغ تَصيغ ؿؼبػي( دس ّفت دهبي ؿجيِ ػبصي ؿذُ ًـبى هي

ؿَد. هٌحٌي رٍة ؿذى ٍ يب  لايِ اٍل آثپَؿي دس هحذٍدُ دهبي گزاس يب دهبي رٍة ؿذى ثِ عَس ؿبسح ٍ يب تيض  هـبّذُ ًوي

اي ثب افضايؾ دهب يك هٌحٌي ؿبسح دس دهبي گزاس اػت كِ ًـبى دٌّذُ يك  اي ثِ تك سؿتِ گزاس دي اى اي اص حبلت دٍ سؿتِ

دّذ كِ ؿكؼت پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ٍ  ثبؿذ. هغبلؼبت قجلي ًـبى هي اس هشتجِ اٍل ثشاي ايي فشآيٌذ هيگز

كِ  دّذ ًـبى هي [. اهب هغبلؼبت هب21ّبي اًجبؿتگي ثيي ثبصّبي هدبٍس دس ؿبسح ثَدى ايي هٌحٌي دخيل ّؼتٌذ ] كٌؾ ثشّن

ّبي ػذين دس تيضي ايي هٌحٌي اثش گزاس ًيؼت اهب دس پبيذاسي حبلت  ة ٍ كبتيَىّبي آ كٌؾ هَلكَل دي اى اي ثب هَلكَل ثشّن

ّبي آة هبًٌذ صيجي دٍ سؿتِ دي اى اي سا ثِ يكذيگش هتصل  اي هَلكَل دي اى اي هْن اػت. ثِ ػجبست ديگش هَلكَل دٍ سؿتِ
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َل دي اى اي دس عي فشآيٌذ رٍة ؿذى آصاد ّبي هختلف هَلك ّبي آثي كِ اص اعشاف اتن تؼذاد هَلكَل 5ًوَداس داسًذ.  ًگِ هي

كلَيي  281ٍ  411ّبي آة لايِ اٍل آثپَؿي دس دهبي  ايي كويت اص تفبٍت تؼذاد هَلكَلدّذ.  سا ًـبى هي ( nw∆ؿَد ) هي

گيشد  ّبي اكؼيظى گشٍُ فؼفبت قشاس هي ّبي آة دس اعشاف اتن ثش اػبع ايي ًتبيح ثيـتشيي تؼذاد هَلكَلثذػت آهذُ اػت. 

ّب  دٌّذ كِ ّش دٍ ايي اتن الجتِ دٍ اتن اكؼيظى ّؼتٌذ كِ ثبس هٌفي داسًذ. هغبلؼبت هب ًـبى هيشا كِ داساي ثبس هٌفي ّؼتٌذ. چ

(O1P  ٍO2Pثِ عَس هتٌبٍة ثب هَلكَل )  ّبي آة دس پيًَذ ّؼتٌذ ٍلي اًذكي تشخيح ثب اتنO1P ػذاد . ا(1)ًوَداس  ثبؿذ هي

ّب دس تـكيل پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول  ّبي ايويٌَ اػت كِ ايي پشٍتَى َط ثِ پشٍتَىّبي دػتِ دٍم هشث هٌفي دس اتن

اي كِ دس آدًيي ػشيؼتش اص گَاًيي ٍ  ػشػت ايي خبثِ خبيي ثِ ًَع ثبص آسٍهبتيك ثؼتگي داسد ثِ گًَِ .قبدس ثِ خبثِ خبيي ّؼتٌذ

يذسٍطى ايويٌَي ثبص آدًيي قجل اص دهبي رٍة ؿذى ٍخَد داسًذ ّبي آة دس اعشاف ّش دٍ ّ ثبؿذ. ثٌبثشايي هَلكَل تيويي هي

اي ثيـتش اص ديگشي اػت. ثؼذ اص دهبي رٍة ؿذى ثِ  الجتِ دس يكي ثِ دليل ؿشكت ثيـتش دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي دٍ سؿتِ

تؼذاد ثب تَخِ ثِ ػت. ّبي آة اعشاف ّش دٍ تقشيجبً يكؼبى ا دليل ايٌكِ ّش دٍ ّيذسٍطى آصاد ّؼتٌذ ثٌبثشايي تؼذاد هَلكَل

ؿًَذ ثِ هشاتت  دس عي فشآيٌذ رٍة ؿذى اص ؿيبس كَچك آصاد هي )الف( ٍ )ة( ّبي دػتِ ػَم ّبي آثي كِ دس اتن هَلكَل

تـكيل  AATTثبؿذ كِ دس هدبٍست تَالي  هي "ػتَى فقشات آة"ثيـتش اص ؿيبس ثضسگ اػت. ايي هؼبلِ ثِ خبعش پذيذُ 

 6)ة( ٍ ؿكل  7ّبي  ثب هقبيؼِ ؿكل[. 31ؿَد ] ػتَى ثؼذ اص دهبي گزاس ٍيشاى هي ؿَد. هـخص ؿذُ اػت كِ ايي هي

اي  ّب دس ػوت ؿيبس كَچك ثؼذ اص دهبي گزاس يؼٌي ٍقتي هَلكَل دي اى اي ثِ حبلت دٍ سؿتِ تَاى ديذ كِ ًفَر كبتيَى هي

تَاًذ هشثَط ثِ  هيّبي دػتِ ػَم )ة(  اص اتن ADE5:N7ػذد هٌفي دس اتن ثيـتض اص ؿيبس ثضسگ اػت.   آيذ، خذا اص ّن دس هي

دّذ دس ايي غلظت اص ًوك حتي دس دهبي ثبلاي  پبيذاسي هَلكَل دي اى اي دس غلظت يك هَلاس ثبؿذ. صيشا هغبلؼبت ًـبى هي

  [.21ؿَد ] كلَيي توبم پيًَذّبي ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول گؼؼتِ ًوي 411

 ّاي هختلف هَلكَل دي اى اي دس طي فشآيٌذ رٍب شذى شذُ اص اطشاف اتن ّاي آب آصاد : تؼذاد هَلكَل0ًوَداس 

∆nw 

هاي اكسيژن گروه فسفات اتم( 1  

GUA4:O1P 0.19769 

ADE5:O1P 0.201287 

THY7:O1P 0.314751 

CYT9:O1P 0.195541 

ٍ ّوچٌيي قبدس ثِ  كٌٌذ ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿشكت هي اتن( 2

ّبي آة ّؼتٌذ. تـكيل پيًَذ ّيذسٍطًي ثب هَلكَل  
GUA4:O6 0.016102 

GUA4:NH21 -0.45507 

GUA4:NH22 0.527593 

ADE5:NH61 0.149271 

ADE5:NH62 -0.0292 

ADE6:NH61 0.146225 

ADE6:NH62 -0.0263 

THY7:O4 0.015647 

THY8:O4 0.041137 

CYT9:O2 0.012944 
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CYT9:NH41 -0.25972 

CYT9:NH42 0.275345 

كٌٌذ اهب قبدس ثِ تـكيل  ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿشكت ًوي اتن( )الف( 3

ّبي آة دس ؿيبس كَچك ّؼتٌذ. پيًَذ ّيذسٍطًي ثب هَلكَل  

GUA4:N3 0.046607 

 ADE5:N3 0.026922 

ADE6:N3 0.023381 

THY7:O2 0.023122 

THY8:O2 0.008102 

كٌٌذ اهب قبدس ثِ تـكيل  ّبيي اص ثبصّبي آسٍهبتيك كِ دس پيًَذ ّيذسٍطًي ثيي ثبصّبي هكول ؿشكت ًوي اتن( )ة( 3

ّؼتٌذ. ثضسگّبي آة دس ؿيبس پيًَذ ّيذسٍطًي ثب هَلكَل  

GUA4:N7 0.015315 

 ADE5:N7 -0.05595 

ADE6:N7 0.023433 
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