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 كمك به )FSH(هورمون محركه فوليكولي  با ديواره  دو كربني نانولوله برهمكنش مطالعه
  مولكولي ديناميك سازي شبيه

  2خسرو خليفه و *1، فرامرز مهرنژاد1ياسمن محمودي

  تهران، دانشگاه تهران، دانشكده علوم و فنون نوينايران،  1
  زنجان، دانشگاه زنجان، دانشكده علومايران،  2

 16/11/96 :تاريخ پذيرش  18/8/96 :تاريخ دريافت

  چكيده

 از مختلف هاي حوزه در آنها گسترده كاربرد علت به زيستي يمولكولها درشت با كربني هاي نانولوله همچون نانوذراتي برهمكنش
گرهاي  همچنين حسو  راكتورهاساخت  ،پروتئينها بلوري كردن ،بافت يمهندس ،يسرطان يسلولهابردن  نيو از ب ييشناسا جمله
 پروتئين- نانوذرات( پروتئينها با برهمكنش طريق از كربني هاي نانولوله كه است اين بر باور .است كرده پيدا زيادي اهميت زيستي
 آبگريز بسيار نخورده دست و در حالت طبيعي كربني هاي  نانولوله .باشند داشته بدن در مهمي زيستي اثرات توانند مي )كرونا

 بين قوي تركيبي پروتئين با استفاده ازميل آبگريز هسته به نخورده دست و طبيعي كربني هاي  نانولوله اتصال امكان بنابراين هستند،
 اصلي عملكرد دادن دست از به تواند منجر مي اتصالي با اين وجود، چنين. دارد وجود آبگريز هاي اسيدآمينه و كربني هاي نانولوله

 اين .شود مي آزاد هيپوفيز غده قدامي بخش از كه است گليكوپروتئيني (FSH) فوليكولي محركه هورمون .شود  پروتئين نيز
، هورمون بسيار ناپايداري FSHبا توجه به اينكه  .است موثر جنسي ثانويه صفات و جنسي ياندامها بلوغ و رشد در هورمون

كربني  نانولوله برهمكنش كه است شده سعي مقاله اين دراست و تحقيقات كمي در آزمايشگاه بر روي آن صورت گرفته است، 
نتايج . بررسي شود مولكولي سازي ديناميك شبيه از طريق FSHبا  آنگستروم 25و طول تقريباً ) 14و  9(ديواره با كايراليته  دو

ديواره از خود  ي دوكربن  بيشترين تمايل را جهت برهمكنش با سطح خارجي نانولوله آبگريزهاي  حاكي از آن است كه زنجيره
πتوانند نيروهاي  هاي كربني و هورمون مورد نظر، مي دهند و نيروهاي غالب در برهمكنش ميان نانولوله نشان مي π   و آبگريز

  .باشند

  مولكولي، نيروهاي آبگريز ديناميك سازيشبيه ،FSH ديواره، كربني دو نانولوله: كليدي يواژه ها

  mehrnejad@ut.ac.ir :پست الكترونيكي،  02161112486: نويسنده مسئول، تلفن* 

  مقدمه
جنس از اي  اي توخالي با ديواره كربني، لوله يها  نانولوله
 در كربن يآنها اتمها باشند كه در ي كربن مياتمها

 ويژه خواص. اند يافته آرايش اي استوانه ساختاري
ي احتمالي حاكم بر مكانيسمها كربني و هاي نانولوله
 از بسياري توجه زيستي يولهامولك درشت با آنها ميانكنش
 تمطالعا. )13( است كرده جلب به خود را محققان

به  يكربن يها  كه از نانولوله دهد مينشان  صورت گرفته

آنها،  منحصر به فرد يويژگيها و كوچك اندازه دليل
و از  ييشناسا در كاربردهاي زيستي مهمي مانند توان يم
بلوري كردن بافت و  يمهندس ،يسرطان يسلولهابردن  نيب

استفاده  گرهاي زيستي حسو  راكتورهاساخت ، پروتئينها
 يويژگيها كه است داده نشان اخير تحقيقات. )3( دكر

 فرد به منحصر شيميايي ساختار با همراه كربني هاي نانولوله
 پايه بر جديد انتقالي يسيستمها توسعه تواند باعث ميآنها 
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 صورت تجربي مطالعات همچنين. گردد  كربني هاي نانولوله
به  قادرند دارويي يمولكولها كه است آن از حاكي گرفته

 و زيستي شكست قابل پيوندهاي طريق از كووالان صورت
 به صورت يا و سورفكتانتها طريق از غيركووالان به صورت

 آزاد و شوند جذب كربني هاي نانولوله سطح روي مستقيم
 پيوند تخريب با ند توا  مي كربني نانولوله از دارو شدن

 درون يآنزيمها توسط كربني نانولوله و دارو بين شيميايي
 عيكاربرد وس علي رغم .)8( گيرد صورت سلولي
 ريثأدر رابطه با ت ياندك اري، اطلاعات بسكربني هاي نانولوله
وجود  طيسلامت انسان و محكربني بر روي  هاي نانولوله

يكي از موارد مهمي كه در استفاده از نانوذرات . )6( دارد
بايد به آن توجه كرد، اتصال پروتئين به نانوذرات و اثرات 

 در اين راستا تحقيقات. ي زيستي استمحيطهاآن در 
 به پروتئينها اتصال بر مؤثر عوامل مورد در فراواني

مهم  است و مشخص شده است كه گرفته انجام نانوذرات
 شيميايي تركيب عوامل، اين گذارترين تأثير و ينتر

. است آن يآبگريز خاصيت و ذره نانو سطحي بار نانوذره،
 و ندارند سطحي بار كه ذراتي كه دهند مي نشان تحقيقات
 كمتري پروتئين قابليت جذب باشند، مي خنثي به صورت

 بار با پليمري نانوذرات روي بر مطالعه همچنين. دارند
 بار چگالي افزايش كه است داده نشان منفي، سطحي
 پروتئينها اتصال و جذب افزايش باعث نانوذرات، سطحي

 ذره، نانو سطح يآبگريز از طرف ديگر خاصيت. گردد مي
 تعيين در بلكه است، مؤثر پروتئينها اتصال ميزان بر تنها نه

تعيين كننده  نيز، نقش ذره نانو به اتصالي يپروتئينها نوع
 بيشتري يآبگريز خاصيت كه ذراتي كلي، به طور و دارد

 .)17( كنند مي جذب را بيشتري يپروتئينها دارند،
 ند،آبگريز بسيار نخورده دست و طبيعي كربني هاي  نانولوله
 دست و طبيعي كربني هاي  نانولوله اتصال امكان بنابراين
 قوي تركيبي ميل به دليل پروتئين، آبگريز هسته به نخورده

 هسته در آبگريز هاي اسيدآمينه و كربني هاي نانولوله بين
 دست از به تواند منجر مي اتصال اين. دارد پروتئين وجود

 مكانيسم يك نتيجه در و شود  پروتئين اصلي عملكرد رفتن

 بيني پيش توان مي كربني هاي نانولوله سميت براي احتمالي
سنجي مادون  طيف جمله از مختلفي يروشها .)21( كرد

نمايي دوراني، پلاسمون سطحي مبتني بر  دورنگ قرمز،
سنجي  ، طيفهم دمارزونانس، كالريمتري تيتراسيوني 

جرمي، فلوئورسانس و همچنين كروماتوگرافي مبتني بر 
 برهمكنش بررسي و مطالعه توان براي را مي اندازه ذرات

كه البته  )12(مورد استفاده قرار داد  نانوذرات با پروتئينها
 اثر مطالعه ي آزمايشگاهي متنوع،روشهان با وجود اي
يك  به عنوانهنوز  ،پروتئينها با كربني  نانولوله برهمكنش
  .مطرح است برانگيز چالش موضوع

 بيشتري تعداد يا يك حاوي ييپروتئينها ،پروتئينهاگليكو
هستند كه ) گليكان( غيرتكراري اوليگوساكاريدي واحد
 و سلولي خارج فضاي در بدن،آنها  حضور اصلي محل
انجام  در ي مهمينقشها ،پروتئينها گليكو .ستسلولها غشاي
 دارند ها همچنين بروز بيماري و سلولهاصحيح  اعمال

شامل هورمون محركه  گليكوپروتئيني، يهورمونها. )11(
هورمون و ) LH( كننده هينئهورمون لوت، )FSH(فوليكولي

 بخش از كه باشند، مي) HCG( انسان جفتي گنادوتروپين
 ،هورمونها اين هاي گيرنده. شوند مي ترشح هيپوفيز قدامي

 به اتصال از پس هورمونها اين و داشته قرار سلول سطح در
در  القاي تغيير از طريق خاص خودشان، هاي گيرنده

 cAMP سيستم سازي باعث فعال شان، كنفورماسيون
  . شوند مي

 ،)FSH )stimulating hormone-Follicle هورمون
 غده هيپوفيز ترشح گليكوپروتئيني است كه از بخش قدامي

 آزادكننده هورمون توسط هورمون اين و ترشح شود مي
 آزاد هيپوتالاموس از كه ،)Gonadotropins( ها گنادوتروپين

، هترودايمري با وزن FSH. گردد مي تنظيم شود، مي
اين گليگوپروتئين غني از . كيلودالتون است 35,5مولكولي 

 βو  α پپتيدي  پلي داراي دو زنجيرهسولفيدي و  باندهاي دي
اتصال  يكديگر به غيركووالان اتصالات طريق از كه، بوده
ها حفاظت  در تمامي گونه αزنجيره  .)1شكل (اند  يافته
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اين زنجيره . است اسيدآمينه 92حاوي  باشد و شده مي
ي هورمونهااي، بين ساير  علاوه بر حفاظت بين گونه

نيز حفاظت شده  HCG و LH ،TSHنظير  ،كوپروتئينييگل
كه باشد  مي اسيدآمينه 111حاوي  βنجيره ز. باشد مي

ي گليكوپروتئيني هورمونهابا ساير برخلاف زنجيره آلفا 
نيز به  FSH زيستي عملكرد اختصاصي .باشد متفاوت مي
به  هورمون، قندي بخش .شود آن مربوط مي يزير واحد بتا

 هر. است متصل آسپاراژين اسيدآمينه به كوالان صورت
 آلفا، زنجيره در( وزيله شوندهكگلي جايگاه دو زنجيره

 بتا زنجيره در و ،78 و 52 شماره يآسپاراژينها
 اين هورمون، سه. )9( دارد) 24 و 7 شماره يآسپاراژينها

، 20الي  14هاي  شامل اسيد آمينه L1(لوپ در زنجيره آلفا 
L2 50الي  38هاي  شامل اسيد آمينه، L3  شامل اسيد
شامل  βL1(و سه لوپ در زنجيره بتا ) 74الي  62هاي  آمينه

 36هاي  شامل اسيد آمينه βL2، 18الي  11هاي  اسيد آمينه
دارد و هسته ) 72الي  63هاي  شامل اسيد آمينه βL3 46الي 

 نام سيستئين ناتمركزي هر زنجيره داراي موتيفي ب
)Cysteine-knot( مردان، در. باشد مي FSH ها بيضه در 

 تبديل در و كرده تحريك را سرتولي يسلولها رشد
. نقش مهمي دارد) اسپرميوژنز روند( اسپرم به اسپرماتيدها

 گرانولوزا يسلولها سطح در خود رسپتور به FSH زنان، در
 اتفاق فوليكول رشد اتصال، از اين بعد كه شود مي متصل

 13 دوره يك طي همكارانش، و باي يوهانگ. )10( افتد مي
 در حل قابل چندجداره كربني هاي نانولوله ازدز  5 روزه،
 سميت كرده و اثرات تزريق موشها بدن درون به آب را
 بررسي  موش تناسلي سيستم روي را كربني هاي نانولوله

 روز، 15 از ها بعد اين نانولوله كردند و گزارش كردند كه
 60 از بعد اما شوند، مي اكسايشي فشار و بافتي آسيب سبب

 روي اثرات هرگونه مشاهده بدون صدمات اين روز، 90 و
 نشان پژوهش اين. شدند ترميم ،FSH جمله از هورمونها

 ياندامها عملكرد روي كربني، هاي نانولوله كه دهد مي
 تأثير اسپرم و هورمونها نرمال توليد قبيل از تناسلي سيستم
 سميت اثرات در مورد نتايج، اين. )4( ندارند چنداني
 كاربردهاي براي شان بالقوه توان و كربني هاي نانولوله
به  تأثير دارورساني، در آنها از استفاده جهت پزشكي زيست
، هورمون FSHبا توجه به اينكه . گذاشت خواهد سزايي

بسيار ناپايداري است و تحقيقات كمي در آزمايشگاه بر 
توان با استفاده  روي آن صورت گرفته است، در نتيجه مي

ي احتمالي مكانيسمهاسازي ديناميك مولكولي،  از شبيه
حاكم بر برهمكنش آن با نانوذرات مختلف از جمله 

هت هاي كربني را مطالعه كرده و از نتايج آن ج نانولوله
كاربردهاي دارورساني و يا بررسي تأثير نانولوله كربني بر 

  . بهره برد FSHروي 

  
رنگ (به همراه رسپتور آن ) رنگ آبي(و زنجيره بتا ) رنگ سبز(ساختار سه بعدي هورمون محركه فوليكولي شامل دو زنجيره آلفا ) الف – 1شكل

تصوير ريبون از هورمون ) ب. باشند گليكوپروتئين مي) NAGs(اند، بخشهاي قندي  نمايش داده شده stickكوچك كه توسط مدل  ، مولكولهاي)بنفش
FSH اند كه لوپها در آن مشخص شده.  
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  مواد و روشها
افزار  ي ديناميك مولكولي با استفاده از نرمسازيها شبيه

GROMACS ) version 4.5.7 (به انجام رسيدند )در. )14 
 FSHپروتئين  pdb (Protein Data Bank) ساختار ابتدا

)1xwd (سايت از www.rcsb.org آمد  به دست)و  )9
و طول ) 14و  9( كايراليته با ديواره دو كربني  سپس نانولوله

 VMD (Visualافزار  آنگستروم، توسط نرم 25تقريباً 

Molecular Dynamics) اطلاعات اساس بر. آمد به دست 
 افزارهاي نرم توسط آن مشاهده و pdb فايل در موجود

 ساختار در نقص وجود عدم ،PYMOLو VMD گرافيكي 
pdb نيروي ميدان از سازيها شبيه تمام در .شد ثابت 

- كمپلكس نانولوله .)18( گرديد استفاده 54a7 گروموس
 فاصله در گليكوپروتئين، از طريق قرار دادن گليكوپروتئين

 گليكوپروتئين .آمد به دست كربني نانولوله سطح از مناسب
داده  قرار نانومتر 9 ابعاد با اي جعبه وسط به تنهايي نيز در

 استفاده پروژه اين در آب يمولكولها براي spc مدل از .شد
سازي سيستم و ايجاد تعادل بار،  براي خنثي. است شده
 حذف براي. ي سديم و كلر به سيستم اضافه گرديدنديونها

 ساختار از احتمالي بودن دور از ناشي بزرگ، نيروهاي
 سيستم يك به رسيدن و خطا پيوندهاي حذف تعادلي،
 گام. گرفت نيز انجام انرژي سازي كمينه يك مرحله پايدار،
 دو حركت، معادله از گيري انتگرال در رفتهبه كار  زماني
 و شد تكرار بار 500 براي در نظر گرفته شد و ثانيه فمتو

 يهمكنشهابر .شد ثبت گام 10 در هر سيستم مختصات
 نانومتر 1,4 شعاع تا برد كوتاه الكتروستاتيك و جونز لنارد

 با برد دور الكتروستاتيك يهمكنشهابر و شدند محاسبه
 ثابت دماي نيز در سازيها شبيه. آمدند به دست cutoff روش
 برندسن روش براساس بار، يك فشار و كلوين درجه 300
 براي هر دو سيستم   سازي شبيه زمان طول. )5(شدند  انجام

 حضور در هورمون سيستم و خالص آب در هورمون
  .شد گرفته نظر در نانوثانيه 200 كربني، هاي نانولوله

  نتايج و بحث

مورد  FSHدر ابتدا، ديناميك ساختاري و پايداري پروتئين 
از آنجا كه هورمون مورد نظر در اين . آناليز قرار گرفت

ي نسبتاً طويل است، هر تحقيق، داراي دو زنجيره با توال
 جذر ،2 شكل در. جداگانه آناليز شد به طور زنجيره
 RMSF( )Root Mean Square( نوسانات مربع ميانگين

Fluctuations( داده نشان آمينواسيد هر ازاي به آلفا كربن 
  .است شده

  
 هر ازاي به آلفا كربن) RMSF( نوسانات مربع ميانگين جذر -2شكل 

 در هر دو زنجيره، ميزان/ زنجيره بتا ) زنجيره آلفا ب) الف: آمينواسيد
 نانولوله حضور در βL2و L1،  L3پيكهاي  در FSH نوسانات

، افزايش يافته است، كه با كادر مشخص DWCNT)(دوديواره كربني 
  .اند شده

 L1 ،L2در زنجيره آلفا در نواحي  پيك سه آناليز اين در
 ،βL1و همچنين سه پيك در زنجيره بتا در نواحي  L3 و

βL2 و βL3 با توجه به شكل، افزايش  كه شود؛ مي مشاهده
 دوديواره، دركربني  نانولوله حضور را در FSH نوسانات

توان ديد، ولي در ناحيه  ، مي βL2و L1،  L3ي پيكها
L2، با توجه به  .است خالص آب از كمتر ميزان نوسانات

در گليكوپروتئين تشكيل  βL2و L1،  L3اينكه نواحي 
، افزايش نوسانات در  )10( دهند يك حفره آبگريز را مي

تحقيقات قبلي نيز نشان . اين سه لوپ توجيه پذير است
هاي آبگريز بيشترين تمايل را جهت  اند كه اسيدآمينه داده

به . )19و  15، 7(برهمكنش با سطح خارجي نانولوله دارند 
 200منظور درك ميزان تغييرات ساختار دوم پروتئين طي 

  ).3شكل (به دست آمد  DSSPسازي، نمودار   نانوثانيه شبيه
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  در حضور نانولوله كربني دوديواره) در آب خالص ب) الف FSHهورمون  DSSPنمودار  -3شكل 

 نوسانات ناحيه مربوط به  مشاهده شد كه RMSFدر آناليز 

L2 كربني دوديواره كاهش زنجيره آلفا در حضور نانولوله
 310ساختار اين ناحيه لوپي، حاوي يك مارپيچ . يافته است

شود كه  مشاهده مي DSSPدر نمودار . باشد مي
در حضور نانولوله كربني  310كنفورماسيون مارپيچ 

نانوثانيه حفظ شده است؛ در صورتي  150دوديواره تا زمان 
نانوثانيه  100در سيستم آب خالص بعد از  310كه مارپيچ 

نيز در اين ناحيه  RMSFكاهش مقدار . رود كاملاً از بين مي
تواند به علت پايدار  در حضور نانولوله كربني دوديواره، مي

 RMSD )Root-mean-square. باشد 310ماندن مارپيچ 

deviation (آمد تا  به دستجداگانه  به طور اين ناحيه نيز
را در طول زمان  310رزيدوهاي مارپيچ  جا به جاييبتوان 
به طور كلي بر  ).4شكل (بهتر مشاهده كرد   سازي شبيه

 DSSP )Define Secondaryاساس نتايج نمودار 

Structure of Proteins(توان گفت كه با وجود  ، مي
تغييرات ساختاري گفته شده، بسياري از رزيدوهاي هر دو 

اند،  سازي ساختار خود را حفظ كرده زنجيره تا انتهاي شبيه
  .اند و تنها لوپها از ساختار خود خارج شده

 RDF )Radial distribution آناليز همچنين، توسط

function (در كه تيروزين رزيدوهاي كه شد مشخص 
  نانولوله به توجهي قابلبه طور  دارند؛ قرار هورمون سطح

با آن نقش  كنشبرهم در و اند شده دوديواره نزديك كربني
  .اند داشته

  

  
و شكل سمت راست  Lناحيه مربوط به لوپ  RMSD -4شكل

  .دهد نشان مي FSHمحل قرارگيري اين لوپ را در ساختار 

 رزيدوي ،)5شكل (است  مشخص نمودار از كه همان طور
 20 به نسبت سازي شبيه آخر نانوثانيه 20 در تيروزين
در . است شده نزديك خيلي كربني نانولوله به اول، نانوثانيه

 در يكي پيك، دو سازي، نانوثانيه آخر شبيه 20واقع در 
 مشاهده نانومتر 7/0 فاصله در ديگري و نانومتر 5/0 فاصله

 رزيدوي حضور احتمال بيشترين گر بيان كه شود؛ مي
 اساس بر .است كربني نانولوله از ها فاصله اين در تيروزين

مطالعات آزمايشگاهي، مشخص  از آمده به دست نتايج
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 آروماتيك، هاي حلقه حاوي پپتيدهاي شده است كه
 كربني نانولوله سطح بر π-π پيوندهاي طريق از توانند مي

 π پيوندهاي و مشاهده شده است كه )2و  1(شوند  جذب

π هاي اسيدآمينه و كربني هاي نانولوله برهمكنش در 
 فنيل آلانين، نقششامل تريپتوفان، تيروزين و  آروماتيك

 بر روي ديواره نانوذره بازي پروتئينهادر جذب  را مهمي
 و كينتيكي بازده ميان واقع، همبستگي معناداري در. كنند مي

 مشاهده پروتئين ساختار در آروماتيك هاي اسيدآمينه مقدار
 را كينتيك ترين آهسته BFG پروتئين مثال، براي. شده است

 بيشتر و دارد شده آزمايش يخون يپروتئينها ساير ميان
 حالي در دارند، قرار هسته در آن آروماتيك هاي اسيدآمينه

 10اسيد آمينه آروماتيك و تعداد  54با داشتن  BSA كه
 دارد؛ تري سريع اسيد آمينه آروماتيك سطحي، ثابت سرعت

 تر سريع كربني، هاي نانولوله سطح در BSA علت همين به
 هرچقدر واقع در. )12(رسد  مي ترموديناميكي تعادل به

 نانولوله سطح روي بر شده جذب آروماتيك هاي اسيدآمينه
 نانولوله كربني و پروتئين ميان پيوند باشد، بيشتر كربني
با توجه به  نيز FSH مورد در .)2(بود  خواهد تر محكم

توان اظهار داشت كه تيروزين، جذب  ، ميRDFنمودار 
 طريق از شده است و بنابراينسطح ديواره نانولوله كربني 

داشته  برهمكنش هاي كربني ، با نانولوله π-π پيوندهاي
  .است

  
  نمودار توزيع شعاعي رزيدوي تيروزين -5شكل 

  گيري نتيجه

هاي  كه پيش از اين گفته شد، تأثير نانولوله همان طور
ي مختلف پروتئينهاكربني بر روي ساختار و كنفورماسيون 

، فيبرينوژن Cاز جمله آلبومين، آلفاكيموتريپسين، سيتوكروم 
در مطالعات مختلف، مورد بررسي قرار گرفته است ... و 
تا حد زيادي  همكنشهابا اين وجود، مكانيسم اين بر. )17(

و در مورد استفاده از نانوذرات است پوشيده باقي مانده 
نتايج اين  .)17و  12، 2( نياز به تحقيقات بيشتري است

 آبگريزهاي جانبي  مطالعات، حاكي از آن است كه زنجيره
پروتئين، بيشترين تمايل را جهت برهمكنش باسطح 

در يك مطالعه . دهند خارجي نانولوله از خود نشان مي
انجام شده توسط يك گروه تحقيقاتي، برهمكنش يك پپتيد 

را  nano-1ان آمينواسيد تحت عنو 29طراحي شده؛ داراي 
اند؛  با سطح خارجي نانولوله كربني، مورد مطالعه قرار داده

 آبگريزهاي  كه زنجيره اند اين گروه تحقيقاتي نشان داده
بيشترين تمايل را جهت برهمكنش با سطح خارجي 

كالوارسي و . )19(دهند  نانولوله از خود نشان مي
ي را همكارانش نيز، برهمكنش ليزوزيم با نانولوله كربن

مورد بررسي قرار داده و نتيجه گرفتند كه در طي اين 
بيشترين تمايل را جهت  آبگريزپروسه، آمينواسيدهاي 

تحقيق  اين نتايج. دهند برهمكنش با نانولوله كربني نشان مي
، برهمكنش آبگريزهاي  دهد كه اسيدآمينه نيز نشان مي

. ندا هاي كربني دوديواره داشته بيشتري با سطح نانولوله
همچنين در مورد نحوه برهمكنش ساير نانوذرات با 

نتايج مشابهي را در مورد نقش  بررسيها پروتئينها
 كنار ، دربه علاوه. )1(اند  هاي آبگريز نشان داده اسيدآمينه

 ساختار با هاي آروماتيك ي آبگريز، اسيدآمينههمكنشهابر
 هاي كربني نانولوله سطح روي بر توانند مي π-πمسطح 
 ،RDF آناليز انجام شوند، كه در اين مطالعه با جذب

 توجهي قابل به طور تيروزين رزيدوهاي كه شد مشخص
 برهمكنش وارد و نزديك كربني دوديواره  نانولوله به

  بنابراين نيروهاي غالب، در برهمكنش ميان نانولوله. اند شده
توانند نيروهاي  كربني دوديواره و هورمون مورد نظر، مي

π π ساختار دوم نيز،  در مورد تغييرات. و آبگريز  باشند
 تا حدي و مارپيچ ساختارهاي ماندن پايدار وجود با

 در و اند تغيير كرده ساختار هورمون در لوپها بتا، صفحات
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اگر چه  . اند شده تبديل كويل به سازي شبيه طول
 به دست، نتايج قابل تفسيري را در اين تحقيقسازي  شبيه

گونه  يي در اينمحدوديتهاآورده است، با اين وجود 
وجود دارد كه از موانع مهم، در درك بهتر  سازيها شبيه

چگونگي جذب پروتئين و ديناميك آنها بر روي سطوح 
اولين محدوديت، اين است . شوند نانوذرات محسوب مي

گيري خاصي از پروتئين شروع  كه اين محاسبات با جهت
ي احتمالي ديگر، گيريها جهت، كه حالياند، در  شده
توانند منجر به بروز رفتارهاي متفاوتي از پروتئين شده  مي

دومين محدوديت، . و نتايج نهايي را تحت تأثير قرار دهند

سازي  مربوط به زمان در نظر گرفته شده براي انجام شبيه
سازي،  تر در شبيه ي طولانيزمانهاباشد، چرا كه  مي
يستم را بهتر نشان دهند؛ و سرانجام اينكه توانند رفتار س مي

آمده بر اساس پارامترهاي ميدان نيرو  به دستنتايج 
هاي ديگر ممكن است  است و ميدان نيرو 54a7گروموس 

بنابراين، با در . رفتارهاي ديگري را از سيستم نشان دهند
نظر گرفتن نتايج حاصل از اين مطالعه و در نظر گرفتن 

شاره، مطالعات بيشتري براي اثبات ي مورد امحدوديتها
  .آمده نياز است به دستدقت نتايج 
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Abstract 

The interaction between nano particles such as carbon nanotubes (CNTs) and 
macromolecules are receiving much attention because of their wide range of 
applications in cancer therapy, tissue engineering, protein crystallization and biological 
sensors. It is believed that carbon nanotubes through interaction with proteins 
(nanoparticle-protein corona) can have biological effects. Carbon nanotubes are highly 
hydrophobic in pristine condition, so there is the possibility of interaction of natural and 
pristine carbon nanotubes to the hydrophobic core of protein due to the strong affinity 
between carbon nanotubes and hydrophobic amino acids. However, such interaction can 
lead to loss of main function of the protein. Follicle-stimulating hormone (FSH) is a 
glycoprotein hormone that is release from the pituitary gland. This hormone is regulates 
the development and growth of pubertal maturation, and reproductive processes of the 
body. FSH is a very unstable hormone in vitro and there has been very little research on 
it, so in this paper, we study the interaction of double-walled carbon nanotube of 
chirality (11, 14) and approximately 25 Å in length with FSH by molecular dynamics 
simulation. The results revealed that the hydrophobic chains tend to interact with the 
outer surface of double-walled carbon nanotube, and the π-π and hydrophobic 
interaction is revealed to be main driving force to the adsorption between carbon 
nanotubes and the hormone. 

Key words: Double-walled carbon nanotube, FSH, molecular dynamics simulation, 
hydrophobic interaction 


