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 چکیده

آلانین  -شده سیستئین پپتید محافظت دی Dو L های انواع بندیدر این تحقیق مقادیر انرژی نسبی زوایای دو وجهی زنجیر جانبی، در صورت     

تعیین  1990با استفاده از نرم افزار گوسین  31G(d)-6و سری پایه  B3LYPدر سطح  در فاز گازی با استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی

اویه دو چرخش ز ساختارهای بهینه حاصل ازاند. بدین ترتیب که های متفاوت از زنجیر جانبی بدست آمدهپایدار در حالت هایساختار گردید.

 حاصل شده است. درجه  169تا  9ی از درجه ا 19زنجیر جانبی، در فواصل وجهی 

 

 انرژی، زوایای دو وجهی، صورتبندی آمینواسیدها، دی پپتید: های کلیدیواژه

 

 . مقدمه9

 ساختمان اسیدهای آمینه. 9-9

تمانی باشند. تمامی اسیدهای آمینه از نظر ساخزیستی بسیار گوناگون و متنوعی میهای های زنده دارای اعمال و فعالیتاسیدهای آمینه در سلول     

، گروه کربوکسیل (-2NH)، گروه آمین (H)اتم هیدروژن  ،(C)های مشترکی را دارا هستند. اسیدهای آمینه از اتم کربن خصوصیات و ویژگی

(-COOH) تواند بسیار متنوع باشد گروه جانبی که می و(R) ساختمان عمومی یک اسید آمینه نمایش داده شده  1اند. در تصویر شده تشکیل

 .[1]توان مشاهده نمودهای مختلفی را در اطراف اتم کربن مرکزی میو گروه است
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 آمینو اسید -αساختار عمومی یک  .9شکل 

وکسی، نمایند. به علت حضور عوامل آمینو و کربها شرکت میپپتیدی پروتئینهای پلیاسیدهای آمینه به صورت منومرهایی در ساختمان زنجیره

آمینواسیدها هستند. یعنی گروه آمینو روی کربن، مجاور  -αها، اند. آمینواسیدهای حاصل از هیدرولیز پروتئینآمینواسیدها هم اسیدی و هم بازی

ها ای که در تشکیل پروتئیننوع اسید آمینه 19های ساختمانی مشترکی با یکدیگر دارند و اسیدهای آمینه ویژگی گیرد.گروه کربونیل، قرار می

قارن های شیمیایی مختلفی قرار بگیرد، کربن نامتروهآمینواسید هستند. وقتی در چهار طرف یک اتم کربن گ -αمشارکت دارند همگی از نوع 

ها وجود دارند. نحوه قرارگیری چهار گروه مختلف بر ها و چربیهای نامتقارن در اسیدهای آمینه نیز همانند کربوهیدراتشود. کربنایجاد می

ور پلاریزه ها از نظر اپتیکی نیز با هم متفاوتند و نی پروتئینآورد. این دو نوع از ایزومری فضایوجود می روی اتم کربن دو نوع ایزومری فضایی به

 (L)کنند را چپ گردان ای که نور را به سمت چپ هدایت میسازند. بنابراین اسیدهای آمینهبه سمت چپ یا راست منحرف می (=7PH)را در 

نامند. اما نکته بسیار مهمی که باید به می (D)کنند دارای ایزومری فضایی راست گردان نامند و آنهایی که نور را به سمت راست منحرف میمی

اشته ها را دکارگیری در سنتز پروتئینباشند توانایی بهمی (L)ای که ایزومری فضایی چپ گردان آن توجه داشت این است که فقط اسیدهای آمینه

اسید آمینه هستند.  -- αLها وجود دارند از نوع ای که در ساختمان پروتئینع اسیدهای آمینهنو 19و ارزش حیاتی دارند به عبارت دیگر تمامی 

 . [1]باشنداسیدآمینه می -- αLتوان گفت که تمامی اسیدهای آمینه طبیعی از نوع پس می

واص اسیدهای آمینه هر یک متناسب با خهای جانبی کربوکسیل و همچنین عوامل شیمیایی موجود بر روی ریشه -α آمینو و -αعوامل شیمیایی 

نمایند. عامل کربوکسیل در یونیزاسیون و تشکیل مشتقات استری، آمیدی و اسید انیدرید و عامل آمین های شیمیایی شرکت میخود در واکنش

های هیدروکسیل سون و گروههای اکسیداسیون و آلکیلادر واکنش (SH-)در واکنشهای یونیزاسیون، آسیلاسیون، استری شدن و عامل تیوالکل 

(-OH) ای هترین واکنش شیمیایی اسیدهای آمینه تشکیل پیوندهای پپتیدی است. پیوندنمایند، اما مهمدر واکنشهای استری شدن شرکت می

 شوند.اد میکربوکسیل از اسیدآمینه دوم ایج -αآمینو از یک اسید آمینه و  -α بین عواملپپتیدی با از دست دادن یک مولکول آب ما
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 . واکنش تشکیل پیوند پپتیدی2شکل 

پیوند  ای ندارد زیرا ثابت تعادل واکنش بیشتر در جهت هیدرولیزخودی خود در جهت ایجاد پیوند پپتیدی، پیشرفته قابل ملاحظهواکنش فوق به

لرواسید نمود و این عمل از نظر شیمیایی با ایجاد مشتق کنماید. در عمل برای انجام این واکنش باید قبلاً عامل کربوکسیل را فعال پپتیدی عمل می

و  (ATP)سفات فایی سلولی فعال شدن عامل کربوکسیل در اثر اتصال با یک مولکول آدنین ترییهای بیوشیمانجام پذیر است، اما در واکنش

باشند و در اثر پلیمر شدن توسط پیوندهای پپتیدی می مونومرهای پپتیدها آمینواسید - α–L. [1]گیردایجاد مشتق آمینوآسیل آدنیلات انجام می

آورند. وجود میید را بهپپتای به نام دیهرگاه دو اسیدآمینه به یکدیگر متصل شوند ماده نمایند.ها را ایجاد میساختمان پروتئین بندی اصلیاستخوان

یکدیگر  یب چند اسیدآمینه باشود. به عبارتی از ترکپپتید ایجاد می پپتید و پنتا اپپتید، تتراز اتصال سه، چهار و پنج اسیدآمینه به هم به ترتیب، تری 

 . [9]شوندپپتیدها ساخته می الیگو

ها را مورد ها و پپتید، ساختار دقیق آمینواسید X، لینوس پائولینگ و رابرت کوری با استفاده از روش کریستالوگرافی اشعه 1019در اواخر دهه 

اسیون ها و زوایای پیوند بود تا با استفاده از این اطلاعات بتوانند کونفورمدادند. هدف آنها از این مطالعات، تعیین فاصله پیوند بین اتم بررسی قرار

دو  مند اینهای ارزشیکی از یافته ها را پیشگویی کنند.توانند حول یک پیوند بچرخند( پروتئینمی  های متصل به یک اتم)آرایش فضایی گروه

نسبت به اکسیژن گروه  Transمحقق آن بود که واحد پپتیدی محکم و مسطح است. هیدروژن گروه آمینی در این پیوند همیشه در موقعیت 

گیرد. پیوند میان اتم کربن گروه کربونیل و اتم نیتروژن دارای آزادی چرخش نیست و تقریباً مانند یک پیوند دوگانه عمل کربونیل قرار می

 C=N (17/1 آنگستروم( و پیوند دوگانه 90/1)  C-Nبوده و میانگین طول پیوند ساده  مآنگسترو 11/1طول این پیوند، کوتاه و در حدود  کند.می

و کربن گروه کربونیل از نوع پیوند  αدهد. پیوند میان کربن آنگستروم( است و به همین دلیل، خصوصیات یک پیوند دوگانه نسبی را نشان می

آنگستروم( است.  96/1در اسید آمینه دوم و نیتروژن نیز از نوع پیوند ساده ) αآنگستروم است. همچنین پیوند بین کربن  31/1ساده بوده و طول آن 

رند ولی در گیاند، روی یک خط قرار نمیدههایی که در پیوند پپتیدی درگیر شها زیاد بوده و اتمبنابراین درجه آزادی چرخش حول این پیوند

 .[3]یک صفحه هستند

و  50 باشد. جرم مولکولی این دو آمینواسید به ترتیبمی 2NO7H3Cو آلانین با فرمول مولکولی  S2NO7H3Cسیستئین دارای فرمول مولکولی 

و در   3CHدر آلانین گروه  Rشوند. گروه محسوب میبدن  این آمینواسیدها جزو اسیدهای آمینه غیر ضروری گرم بر مول است. هر دو 111
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ساختار باز این آمینواسیدها نشان داده  1رود. در شکل باشد. از همین رو آلانین یک اسید آمینه غیر قطبی به شمار میمی SH-2CHسیستئین گروه 

 شده است.
 

 

 

 

 

 

 

 آمینو اسید . ساختار باز دو3شکل

 

 . روش محاسباتی2

 .[6]انجام شده است *31G-6سری پایهدر   B3LYPو با بهره گیری از سطح تئوری DFTدر روش  1990محاسبات با استفاده از برنامه گوسین      

زاویه  رسم شده است. در انجام این محاسبات Excelبا استفاده از نرم افزار  ،نمودار مربوط به انرژی زوایای زنجیر جانبی در صورتبندی دی پپتید

درجه، فریز و در نهایت در زوایای مذکور  19های درجه به فاصله 169درجه تا  9زنجیر جانبی دی پپتید، از آمینو اسید سیستئین، از  وجهی دو

 های نرم افزار گوسین بدست آمده است.سازی بر آنها صورت پذیرفت. نتایج حاصله از تجزیه و تحلیل خروجی محاسبات از فایلبهینه 

 تیجه گیریبحث و ن .3

Cysteine      ر پایداری تواند به دلیل ایجاد ممانعت فضایی بی جانبی است که تصور ما بر این است که این زنجیره میآمینواسیدی با یک زنجیره

ختلف کوانتومی م در این مطالعه به تعیین پایدارترین حالت برای ترکیب مورد نظر در سطوح انرژی و توابع ترمودینامیکی ترکیب تاثیر بگذارد.

 کنیم.های حاصل از تغییر زاویه زنجیر جانبی را مشخص میو پایدارترین صورتبندی پردازیممی

  2NH–Ala – L–Cys – L –HCOهای حاصل از چرخش زنجیر جانبی در دی پپتید تعیین کنفورماسیون .3-9

نمایش  9در شکل  ،پپتید مورد مطالعهبه کار رفته در دی Zزوایای پیچشی مجاز زنجیر جانبی با استفاده از سیستم مختصات داخلی ماتریس      

، زنجیر اصلی شامل شده از باقیمانده آلانین و باقیمانده سیستئین، و Nپپتید مورد مطالعه به چهار بخش گروه محافظ پایانه داده شده است. دی

 .[7]اندطور مجزا مشخص شده، تقسیم بندی شده است که هر کدام بهCگروه محافظ پایانه 



 

 

 41  1109 ابستانت، 19، شماره پنجمسال                                                       چهکندی و همکاران        

 
( JQCS ) 

 
 های مجزابا بخش Lمدل دی پپتید  .4شکل 

 

ایج جانبی بهینه، و انرژی آن با ساختار اصلی مقایسه گردید که نتابتدا ساختار اصلی بهینه سازی شد و سپس ساختارهای حاصل از فریز زنجیر 

 B3LYPهای بهینه شده در جدول و نمودار تغییرات انرژی در سطح درج شده است. مقادیر انرژی و انرژی نسبی صورتبندی 1حاصله در جدول 

ترین میزان انرژی ندهد که پاییرا نشان می صورتبندی، پایدارترین ترین مقدار انرژی در چاه پتانسیلبرای مقایسه بهتر نشان داده شده است. پایین

 باشد. درجه می - 69یا  199مربوط به زاویه 

 

 B3LYP/6-31G (d)بر حسب تغییرات زنجیر جانبی در سطح  (E) . منحنی تغییرات انرژی9نمودار 

 
در سه حالت آنتی، گوچ مثبت و گوچ منفی، حاصل با قرار گیری زنجیر جانبی  هاپایدارترین صورتبندی، 1با توجه به نتایج از نمودار و جدول 

 شود.می
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 نسبت به تغییرات زنجیر جانبی B3LYP/6- 31G(d)در سطح ( E∆)و انرژی نسبی  (E). مقادیر انرژی 9جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  9 شمای

 

 

 

Angles E(hartree) 

 

∆𝐸 (𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙 )⁄  

0 737858/2007- 58/0 

50 830238/2007- 77/4 

00 837707/2007- 75/2 

70 838052/2007- 07/5 

270 837548/2007- 02/0 

230 833872/2007- 77/7 

270 807874/2007- 00/0 

720 837777/2007- 77/7 

740 833770/2007- 58/4 

780 833848/2007- 47/4 

500 807774/2007- 00/0 

550 830727/2007- 27/4 

500 737858/2007- 58/0 
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 2شمای 

 
 3شمای 

 تصاویر به ترتیب گوچ منفی، گوچ مثبت و آنتی سه ساختار بهینه برای چرخش زنجیر جانبی. 5شکل 

 

   2NH–Ala  –L–Cys  –D –HCOهای حاصل از چرخش زنجیر جانبی در دی پپتید تعیین کنفورماسیون .3-2

نمایش  6در شکل  ،پپتید مورد مطالعهبه کار رفته در دی Zزوایای پیچشی مجاز زنجیر جانبی با استفاده از سیستم مختصات داخلی ماتریس      

، زنجیر اصلی شامل شده از باقیمانده آلانین و باقیمانده Nپپتید مورد مطالعه به چهار بخش گروه محافظ پایانه داده شده است. در این بخش نیز، دی

 .[5]اندطور مجزا مشخص شده، تقسیم بندی شده است که هر کدام بهCسیستئین، و گروه محافظ پایانه 

 
 های مجزابا بخش Dمدل دی پپتید . 4شکل 

 



 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                    1109 ابستانت، 19، شماره پنجمسال                                            52

 
( JQCS ) 

 1درجه، حالتهای پایدار طبق اعداد بدست آمده از جدول  169تا  9درجه از  19در این صورتبندی نیز پس از فریز کردن زنجیر جانبی به فواصل 

 .مشخص گردید 1و نمودار 

 

 B3LYP/6-31G (d)بر حسب تغییرات زنجیر جانبی در سطح  (E) منحنی تغییرات انرژی .2نمودار 

 

های مربوط به چاه انرژی .دهدیدرجه نشان م 199و  159، 69 یایرا در زوا ینسب یانرژ لیچاه پتانس 1 زین D ی، صورتبندL یهمانند صورتبند

دهد. سه ساختار را به عنوان پایدارترین صورتبندی نشان می 69، صورتبندی حاصل از چرخش زنجیر جانبی در زاویه 1پتانسیل انرژی در جدول 

های گوچ مثبت، گوچ منفی و آنتی یز مربوط به ساختاربار ن نمایش داده شده است که این 7بهینه حاصل از محاسبات انجام شده در شکل  

 باشد.می

 
 9شمای 
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 2شمای 

 
 3شمای 

 تصاویر به ترتیب گوچ منفی، گوچ مثبت و آنتی  سه ساختار بهینه برای چرخش زنجیر جانبی.  4شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Angles E( Hartree ) ∆𝐸 (𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙 )⁄  

9 731716/1961- 17/6 

19 736111/1961- 15/9 

69 761509/1961- 55/5 

09 733797/1961- 95/9 

119 733010/1961- 17/9 

139 761111/1961- 91/9 

945 761551/1961- 54/5 

119 733711/1961- 39/9 
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 نسبت به تغییرات زنجیر جانبی  B3LYP/6- 31G(d)در سطح ( E∆)و انرژی نسبی  (E). مقادیر انرژی 2جدول 

 

 گیری. نتیجه4

 Ala  -L– Cys -L  –HCO-ن در ترکیب یهای مختلف حاصل از چرخش زنجیر جانبی آمینواسید سیستئنتایج محاسبات برای کنفورماسیون    

2NH  در سطوح تئوریB3LYP  31در سری پایهG(d)-6 درجه نشان داد، که به ترتیب، آنتی  -69و  69 ,159سه مینیمم در(a)،  گوچ مثبت(+g) ،

−𝑔شوند که ترتیب پایداری این سه کنفورمر نامیده می (g-)و گوچ منفی  > 𝑎 > 𝑔+ حاصل از  صورتبندی، صورتبندیباشد. پایدارترین می

های مختلف حاصل از چرخش اولین زنجیر جانبی آمینواسید باشد. در حالی که نتایج محاسبات برای کنفورماسیوندرجه می -69یا 199زاویه 

نشان داد  69و  -69 ,159سه مینیمم در 31G(d)-6در سری پایه  B3LYPدر سطوح تئوری  –Cys  -D –HCO   2NH-Ala  -Dسیستئن در ترکیب

+𝑔تیب پایداری این سه کنفورمرکه تر > 𝑎 > 𝑔− ا و ههای مختلف پلی پپتیدها و پروتئیناین تحقیق اساس و پایه پیدا کردن فرم باشد.می

 باشد.های زیستی میشناسایی ساختار فضایی آنها و نیز بررسی توابع ترمودینامیکی این مولکول
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