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1395شهریور 21ارائه در سایت: 

. کندکه در مقابل بارهاي کششی از یاخته محافظت میاي و یکی از سه جزء اصلی چارچوب یاخته استترین پروتئین درون یاختهاکتین فراوان
سازي دینامیک مبتنی بر رفتار اتمی مانند دینامیک مولکولی، در این مقاله با استفاده از شبیههاي بدین منظور، با توجه به دقت و اعتبار روش

پی وجود دارد. در ديو ايپیتیمولکولی به بررسی رفتار مکانیکی پروتئین اکتین پرداخته شده است. اکتین در داخل یاخته به دو صورت تکپار اي
شده، سازي دینامیک مولکولی هدایتکی هر دو فرم تکپار اکتین مطالعه شده است. با استفاده از شبیههمین راستا در این پژوهش رفتار مکانی

شده بر رفتار مکانیکی اکتین بررسی تکپار اکتین تحت بارگذاري کششی قرار گرفته و تأثیر ضریب ثابت فنر مجازي دینامیک مولکولی هدایت
شده، سختی معادل تکپار اکتین که با افزایش ضریب ثابت فنر مجازي دینامیک مولکولی هدایتها حاکی از است سازيشده است. نتایج شبیه

شود. همچنین نشان داده شد همگرا میpN/Å 228.24پی به تیو براي حالت ايpN/Å 215.16پی به ديافزایش یافته در حالت اکتین اي
تر رفتار تکپار منظور مطالعه دقیقدهد. بهپی نشان میديتري نسبت به تکپار ايپی در بارگذاري کششی، رفتار سختتیکه تکپار اکتین اي

پی، تعداد پیوندهاي هیدروژنی و انرژي غیر پیوندي میان این مولکول نوکلئوتیدي و پروتئین اکتین مطالعه شده است. ديپی و ايتیاي
ده و مطالعات گذشتگان، صورت گرفته است. طول پایسته محاسبه شده براي گذاري نتایج پژوهش بر مبناي مقایسه طول پایسته محاسبه شصحه

درصدي با مقادیر گزارش شده در مطالعات گذشتگان دارد. 2.38آنگستروم است که خطاي قابل قبول 15.61اکتین برابر 
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	 This paper deals with atomistic modeling of nanomechanical behavior of actin monomer. The major
cytoskeletal protein of most cells is actin, which is responsible for the mechanical properties of the cells.
Actin also plays critical mechanical roles in many cellular processes which give structural support to
cells and links the interior of the cell with its surroundings. Based on the accuracy of atomistic-based
methods such as molecular dynamics simulations, in this paper, we perform a series of steered
molecular dynamics simulations on both ATP and ADP single actin monomers to determine their
intrinsic molecular strength. The effect of virtual spring of steered molecular dynamics on the
mechanical behavior of actin monomer is investigated. The results reveal increasing the virtual spring
constant leads to convergence of the stiffness. The stiffness of ADP actin and ATP actin is calculated as
215.16 and 228.24 pN/Å, respectively. The results also show higher stiffness and Young’s modulus for
ATP G-actin in comparison to ADP G-actin. In order to compare the behavior of ATP and ADP G-
actins, the number of hydrogen bonds and nonbonded energies between the nucleotide and the protein
are analyzed. The obtained persistent length is 15.61 µm which is in good agreement with the other
reported literature values.
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مقدمه 1-
1چارچوب یاخته

2یاختهیکی از اجزاي اصلی سازنده 1
مانند است که به2

هاي گوناگونی تشکیل شده باشد و از پروتئینبندي آن میداربست یا استخوان

																																																																																																																																											
1	Cytoskeleton	
2	Cell

ه و تأمین استحکام ي یاختاست. وظیفه اصلی چارچوب یاخته تشکیل پیکره
. جز اصلی چارچوب ]1[مکانیکی آن در برابر بارهاي داخلی و خارجی است 

3یاخته، اکتین نام دارد که پروتئین سیتوپلاسمی
4است و به دو شکل تکپار3

و 4

																																																																																																																																											
3 Cytoplasm
4	Monomer
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اي یاختهترین پروتئین درونها وجود دارد. اکتین فراواناي در یاختهرشته
درصد از وزن کل 5تا 1هاي غیر عضلانی است به طوري که براي یاخته

درصد 10هاي عضلانی به گیرد و حتی این مقدار براي یاختهیاخته را در برمی
هاي یاخته از . اکتین همچنین نقش مهمی در فعالیت]2[یابد نیز افزایش می

اي، انقباض عضلات و اي، پیکربندي یاخته، تقسیم یاختهجمله مهاجرت یاخته
ارد. عملکرد اکتین به طور را بر عهده د]3[تحمل بارهاي کششی در عضلات 

. به عبارت بهتر، اکتین در طی ]4[توجهی تابع خواص مکانیکی آن است قابل
هاي گوناگون محتمل بارهاي مکانیکی مختلفی از جمله کشش، فعالیت

شود که موجب تغییر شکل آن در مقیاس مولکولی و پیچش میخمش 
رو مطالعه رفتار مکانیکی اکتین تحت بارهاي مکانیکی از جمله گردد. ازاینمی

باشد؛ بنابراین در این مقاله به مطالعه بارگذاري کششی بسیار حائز اهمیت می
رفتار مکانیکی اکتین پرداخته خواهد شد.

1رويتکپار اکتین یا اکتین ک
شود، آمینواسید تشکیل می375از توالی 1

اند. این پروتئین ابعادي در حدود که به صورت دو ناحیه لولایی شکل گرفته
کیلودالتون است. 42آنگستروم دارد و وزن مولکولی آن معادل 35×55×55

شود، ولی هاي میکروسکوپی به صورت کروي دیده میاگرچه اکتین در بررسی
تحقیقات بیشتر توسط میکروسکوپ اشعه ایکس مشخص نموده است که 

2اکتین توسط یک شکاف
از وسط به دو لبه تقریباً برابر تقسیم شده است. این 2

3در پروتئین، یک مولکول نوکلئوتیددو لبه
4پیدياي3

و یک 55پیتییا اي4
. مولکول نوکلئوتید در پایین شکاف ]5[کند را احاطه میMg+2یا Ca+2یون 

شود و در نتیجه گیرد. این مولکول باعث تماس دو لبه به یکدیگر میقرار می
پایداري پروتئین را به همراه دارد. در داخل یاخته غلظت تکپار اکتین 

باشد. مشاهدات حاکی از آن است که در پی میديپی بیشتر از تکپار ايتیاي
. ]6[گردد کول نوکلئوتیدي، پروتئین اکتین تجزیه میصورت عدم وجود مول

6هر لبه از پروتئین تکپار اکتین، خود به دو زیر ناحیه
شود؛ تبدیل می6
توان متصور شد لذا درمجموع چهار زیر ناحیه را براي پروتئین تکپار اکتین می

شوند. شکاف میانی پروتئین، ارم شناخته میکه با چهار زیر ناحیه اول تا چه
هاي دو و چهار قرار گرفته است. ناحیه پایینی این شکاف، بین زیرناحیه

پذیري و حرکت دورانی کند و باعث ایجاد انعطافمانند لولایی عمل میبه
این پروتئین Nو Cگردد. هر دو ترمینال نسبی دو لبه نسبت به یکدیگر می

اند. در میان چهار زیرناحیه پروتئین تکپار اکتین، قرار گرفتهدر زیر ناحیه یک
باشد. همچنین پذیرتر میتر و انعطافناحیه دو نسبت به دیگر نواحی، کوچک

7اي است که محل اتصال پروتئین دنازاین زیرناحیه شامل حلقه
7I .است

نشان داده شده است. در این شکل 1ساختار کلی تکپار اکتین در شکل 
هاي تکپار اکتین، مولکول نوکلئوتید، شکاف بندي زیرناحیههمچنین، دسته
مشخص شده است.Nو Cمیانی و ترمینال 

پی، وجود این مولکول ديپی یا ايتیبسته به نوع مولکول نوکلئوتید اي
شود. براي میدر پروتئین تکپار اکتین باعث ایجاد تغییراتی در ساختار آن

تابع نوع مولکول Iدهد که شکل حلقه دناز مثال، مطالعات پیشین نشان می
رود که این همچنین انتظار می. ]7[نوکلئوتیدي موجود در پروتئین است 

ها باعث ایجاد تغییراتی در خواص مکانیکی این پروتئین گردد. در تفاوت
دهد. نتیجه، مطالعه این امر یکی از اهداف پژوهش پیشرو را تشکیل می

																																																																																																																																											
1	Globular
2 Clef
3 Nucleotide
4 ADP
5 ATP
6 Subdomain
7	DNase	I	binding	loop

8اياکتین رشته
نانومتر 7پذیر با شعاع تقریبی ، فیبر پروتئینی نازك و انعطاف8

اي باشد. اکتین رشتهتواند طولی بالغ بر چندین میکرومتر داشته است که می
9از بسپارش

گردد. به عبارت بهتر تکپار اکتین در یک جهت خاص ایجاد می9
اي داراي  باشد. اکتین رشتهاي میتکپار اکتین واحد سازنده اکتین رشته

ساختار دینامیکی است که به  نوع  نوکلئوتید  تکپار سازنده آن وابسته 
اي بیشتري در تشکیل اکتین رشتهپی قدرت تیباشد. تکپار اکتین ايمی

نشان داده است. 2اي در شکل پی دارد. اکتین رشتهدينسبت به تکپار اي
اي یک رشته مارپیچ همان طور که در این شکل مشخص است، اکتین رشته

است که از چرخش و انتقال تکپارهاي اکتین به وجود آمده است. مطالعات 
166د تکپار اکتین چرخشی معادل دهد که هر واحآزمایشگاهی نشان می
آنگستروم نسبت به تکپار قبلی دارد که موجب 27.5درجه و انتقالی برابر 

هر 166گردد. لذا با توجه به چرخش ایجاد ساختار مارپیچی براي اکتین می
درجه چرخش مارپیچ حاصل 180تکپار اکتین 13تکپار اکتین، به ازاي هر 

آنگستروم هر تکپار، دوره تناوب هر 27.5گردد. همچنین با توجه بهمی
.]8[نانومتر است 370اي، مارپیچ اکتین رشته

																																																																																																																																											
8 Actin filament
9 Polymerization

Fig. 1 Molecular structure of actin monomer [5]
]5[ساختار مولکولی تکپار اکتین1شکل 

(a) Crystal structure of actin filament
(الف) ساختار اتمی اکتین

(b) Orientation of monomers in actin filament
واره چیدمان تکپار هاي اکتین در رشته اکتینطرح(ب)

Fig. 2 Schematic representation of Actin filament and the orientation of
its monomers [10]

]10[اي و نحوه چیدمان تکپار هاي اکتین در آن طرحواره اکتین رشته2شکل 
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هاي دینامیک مولکولی تکپار اکتین توسط سودا و سازيیکی از اولین شبیه
صورت گرفت. در این پژوهش، تکپار اکتین بدون 1994در سال ]9[همکاران 

100، بخش نوکلئوتیدي و بخش دناز در مدت Ca+2در نظر گرفتن پیوند 
سازي شده است. هدف اصلی این مقاله بررسی پایداري و پیکوثانیه شبیه

نوسانات  تکپار  اکتین در محیط حلال است. از جمله  نقدهاي وارد بر این
سازي اشاره کرد که با توجه به توان به بازه بسیار کوتاه شبیهمقاله، می

امروزه دانه سازيهاي نوین درشتپیشرفت تکنولوژي محاسباتی و روش
منظور پذیرند. همچنین بهتر انجام میها در گستره زمانی بزرگسازيشبیه
سازي، از ساختار نوکلئوتیدي و بخش دناز تکپار صرف نظر سازي شبیهساده

مشاهده ],1211[شده است در حالی که در بسیاري از مطالعات مانند مراجع 
ها اثر قابل توجهی بر رفتار تکپار اکتین دارد.شده است که این بخش

اده هاي دینامیک مولکولی، استفسازيهاي رایج در شبیهیکی از تکنیک
است که امکان اعمال نیرو یا سرعت ]13[11شدهاز دینامیک مولکولی هدایت

سازد. از روش دینامیک مولکولی هاي انتخابی فراهم میثابت به قسمتی از اتم
شده همچنین در بررسی رفتار و خواص مکانیکی زیست ساختارهاي هدایت

با ]14[گوناگون استفاده شده است. به عنوان مثال طهانی و ناصریان نیک 
شده به بررسی رفتار نانو مکانیکی استفاده از دینامیک مولکولی هدایت

اند و نقش اي تحت بارگذاري کششی پرداختهاناي ديمولکول دو رشته
- اناي ديسرعت کشش و زاویه کشش در تعیین خواص بیومکانیکی دو رشته

نیز با استفاده از این ]15[اند. حسنی اردکانی ررسی کردهاي طول کوتاه ب
PSGL-1سلکتین/روش به بررسی مکانیزم مولکولی جدایش پیوند پی

هاي مکانیکی این، مطالعات بسیاري بر روي پروتئینپرداخته است. علاوه بر
2توان به رشته کلاژنصورت گرفته است. از جمله این مطالعات می

2]16[
ی ترین پروتئین موجود در بدن است که جز اصلاشاره داشت. کلاژن فراوان

هاي مکانیکی ها است. از دیگر پروتئینها و لیگاماندهنده تاندونتشکیل
هاي سازنده چارچوب یاخته نام برد. تاکنون مطالعاتی با توان از پروتئینمی

شده بر روي اجزاي چارچوب سازي دینامیک مولکولی هدایتاستفاده از شبیه
4و میکروتیوبیول]17[33هانظیر اینترمدیت فلامنت

صورت گرفته است.]18[4
شده است. ریگز و از این تکنیک در بررسی رفتار مکانیکی اکتین نیز استفاده 

با استفاده از این تکنیک رفتار فسفات در تکپار اکتین بررسی ]19[همکاران
یروي کششی به فسفات به تحلیل نیروي کردند. در این مقاله با اعمال ن

شود پرداختهبحرانی که به ازاي آن مولکول فسفات از تکپار اکتین جدا می
شده است. 

با استفاده از روش دینامیک مولکولی ]20[قدسی و همکاران 
اند. در مطالعات این سازي خواص مکانیکی اکتین پرداختهشده به مدلهدایت

شده است. اي در نظر گرفته مقاله، پروتئین اکتین در دو صورت تکپار و رشته
ا در نظر گرفتن حالات متفاوت نوکلئوتیدي شامل نوکلئوتیدهمچنین ب

پی و اکتین بدون نوکلئوتید، اثر حالات متفاوت تیپی، نوکلئوتید ايدياي
هاي سازينوکلئوتیدي بر روي پروتئین اکتین بررسی شده است. در طی شبیه

هاي کششی و برشی، ضریب الاستیسیته کششی و برشی با انجام بارگذاري
الات متفاوت پروتئین اکتین محاسبه شده است. نتایج این مقاله حاکی از ح

آن است که مولکول نوکلئوتیدي تأثیر بسزایی در خواص مکانیکی اکتین 
سازي تمام اتمی اشاره کرد که توان به شبیهدارد. از نقاط قوت این کار می

مقاله شامل از آن جایی که مطالعات این گردد.باعث افزایش دقت نتایج می

																																																																																																																																											
1	Steered	Molecular	Dynamics	(SMD)
2 Collagen
3 Intermediate filaments
4 Microtubule

سازي با شود، یکی از نقاط ضعف این کار مدلمطالعه رفتار پلاستیک نیز می
5هاي غیرفعالاستفاده از میدان

هاي بیشتر است که صحت نتایج را در کرنش5
برد. همچنین با توجه به استفاده دینامیک درصد زیر سؤال می20از 

شده، ضریب فنر مجازي ثابت فرض شده است و در نتیجه انتظار هدایت
رود که نتایج این مقاله تابع ثابت فنر دینامیک هدایت باشد. در مقاله می

مذکور حالت تکپار اکتین بدون نوکلئوتید نیز بررسی شده است که حالتی 
یدار است و در طبیعت موجود نیست. ناپا

در مقاله حاضر، به بررسی رفتار مکانیکی اکتین تحت بارگذاري کششی 
شود. نوآوري این مقاله، استفاده از روش نوین، محاسبه مدول پرداخته می

تکپار اکتین، به صورت مستقل از ضریب فنر مجازي 6یانگ و طول پایسته
همچنین از ساختار یکسان اتمی براي دو شده است.دینامیک مولکولی هدایت

پی استفاده شده است که داراي توالی کاملاً تیپی و ايديتکپار اکتین اي
باشند و تنها در مولکول نوکلئوتید اکتین تفاوت دارند. نوآوري دیگر مشابه می

پی است. ديپی و ايتیاین مقاله، مقایسه رفتار مکانیکی تکپار اکتین اي

هاروشزارها و اب2-
7وسیله برنامه نمدها به سازيکلیه شبیه

8و میدان نیرویی چارم]21[7
8]22[

م داراي دو دسته عبارات هارمونیک و صورت پذیرفته است. میدان نیرویی چار
غیرهارمونیک است. عبارات هارمونیک، بیانگر انرژي پیوندي، خمشی و 

باشند، در حالی که برهمکنش غیرپیوندي واندروالسی و پیچشی می
گردد. ساختار اولیه الکترواستاتیکی توسط عبارات غیر هارمونیک بیان می

]19[2ZWHو ]991ATN]23یبديپروتئین تکپار اکتین از فایل پی
2ZWHپی و فایل تیداراي نوکلئوتید اي1ATNاستخراج شده است. فایل 

1ATNپی است. لازم به ذکر است که در ساختار ديداراي نوکلئوتید اي
باشد که در این پژوهش این بخش از مولکول نیز میIداراي مولکول دناز 

تکپار اکتین جدا شده است. ساختار انتخابی دو پروتئین، دقیقاً یکسان و 
پی و ديو تنها تفاوت این دو پروتئین در مولکول ايداراي توالی مشابه است

پی است. تیاي
120×90×70هر پروتئین در یک مکعب حاوي سیال آب به ابعاد 

استفاده TIP3سازي آب نیز از مدل آنگستروم قرار داده شده است. براي مدل
سازي شرایط سیال درون یاخته و همچنین منظور شبیهبهشده است.

150mMي بار الکتریکی سیستم، ترکیب پتاسیم کلراید با غلظت سازخنثی
جزئیات تعداد اتم هر دو سیستم 1به سیستم افزوده شده است. در جدول 

ارائه گردیده است. 
داراي یک 2ZWHو 1ATN لازم به ذکر است که هر دو ساختار 

10باشند که همان آمینواسید هیستیدینمیHICآمینواسید غیرمتعارف 
ست ا10

ولی یک گروه عاملی متیل جایگزین یک اتم هیدروژن شده است. در مطالعات 

هاي مورد مطالعهجزئیات ابعاد سیستم1جدول 
Table  1 Overview of the studied models by molecular dynamics
simulation
اتم سیستم )nm3ابعاد سیستم ( تعداد اتم پروتئین نوع سیستم

78596 70×90×120 5863 1ATN (ATP)
78649 70×90×120 5869 2ZWH (ADP)

																																																																																																																																											
5 Non-reactive force field
6 Persistence length
7	NAMD
8 CHARMM
9 PDB
10	Histidine
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پیشین نشان داده شده است که اتصال این گروه عاملی نقش مهمی در 
سازي این جز از اهمیت بالایی . بنابراین مدل]24[ساختار تکپار اکتین دارد 

ه میدان نیرویی چارم براي آمینواسیدهاي برخوردار است. از آنجایی ک
استاندارد نوشته شده است لذا پارامترهاي این آمینواسید در میدان نیرویی 

نیرویی میدانچارم موجود نیست و بایستی پارامترهاي این آمینواسید را به
1افافجنافزود. در این پژوهش با استفاده از برنامه سی

ي هاپارامتر]25[1
تولید شده است و به میدان نیرویی افزوده شده HICآمینواسید غیرمتعارف 

است. براي ایجاد پارامترهاي این آمینواسید، فایل مختصات اتمی آن به عنوان 
بارگذاري گردید سپس پارامترهاي میداناف افجنسیورودي در برنامه 

. این برنامه نیرویی چارم براي این آمینواسید توسط برنامه تولید گشت
کند همچنین در خروجی معیاري به عنوان ضریب اطمینان پارامترها ارائه می

در محدوده قابل قبولی قرار داشت. لازم به ذکر است HICبراي آمینواسید 
هاي تولید پارامترهاي جدید در میدان نیرویی چارم که، یکی دیگر از راه

2افزار اسپارتاناستفاده از نرم
افزار نمد به راهنماي استفاده از نرماست که در2

، توسط HICآن پرداخته شده است. پارامترهاي تولیدي براي آمینواسید 
افزار اسپارتان نیز در بوته آزمایش قرار گرفت و از صحت این پارامترها نرم

اطمینان حاصل شد. 
13.5هاي واندروالسی با شعاع قطع کنشها، برهمسازيدر شبیه

3آنگستروم و تابع سویچ
گردند. در محاسبه آنگستروم محاسبه می310

PME4هاي الکترواستاتیکی از روش برهمکنش

استفاده شده است. گام زمانی 4
فمتوثانیه تعیین شده است و انرژي سیستم به ازاي 1حل عددي برابر 

5هاي مزدوجمرحله با الگوریتم گرادیان15000
کمینه شده است. سپس 5

6ماي سیستم توسط ترموستات لنجویند
1000هر ps-15با ضریب ثابت 6

کلوین برسد و همچنین 300یابد تا به دماي درجه افزایش می15پیکوثانیه 
7هوور- فشار سیستم توسط پیستون نوز

گردد. با اتمسفر ثابت می1به مقدار 7
8سازي، سیستم یک هنگردتوجه به فشار و دماي ثابت در طول شبیه

8NPT
کلوین (دماي در نظر 300را تشکیل دهد. پس رسیدن به دماي بیولوژیک 

گرفته شده در مطالعات آزمایشگاهی)، سیستم براي مدت یک نانوثانیه 
شده قرار گردد و سپس تحت تأثیر دینامیک مولکولی هدایتمتعادل می

ی شده روشی کاملاً مناسب براي شرایطگیرد. دینامیک مولکولی هدایتمی
دسترس هاي بزرگ در بازه زمانی قابلاست که مولکول تحت تغییر شکل

گیرد. به عبارت دیگر، دینامیک مولکولی اي قرار میسازي رایانهشبیه
سازي اعمال نیرو خارجی به مولکول توسط میکروسکوپ شده، شبیههدایت

9نیروي اتمی
وش باشد. در ادامه به معرفی مختصر اصول حاکم بر این رمی9
) به میدان 1شود. در این روش، عبارت پتانسیل موجود در رابطه (پرداخته می

شود:نیرویی افزوده می

ܷ)الف-1( = ݇
൫ݖ୮(ݐ)− ൯ଶ(ݐ)ݖ

2

(ݐ)ݖ)ب-1( = ݐܸ + ଴ݖ

هایی است که تحت تأثیر موقعیت مکان مرکز جرم اتمzp(t))، 1در رابطه (
																																																																																																																																											
1 CGenFF
2 SPARTAN
3 Switching function
4 Particle Mesh Ewald (PME)
5 Conjugate gradient
6 Langevin
7 Nosé–Hoover
8 Ensemble
9 Atomic-Force Microscopy (AFM)

ها متصل طول آزاد فنر مجازي است که به این اتمz0گیرند و نیرو قرار می
Uسرعت ثابت کشش و Vضریب ثابت فنر مجازي، kشده است. همچنین 

گردد. نیروي انرژي پتانسیل فنر است که به میدان نیرویی کل افزوده می
گردد:) محاسبه می2هاي مولکول نیز توسط رابطه (اعمالی به اتم

୔ܨ)ج-1( = −݇หݖ୮(ݐ)−(ݐ)ݖห

فرض شده Å/ps 0.1در این مقاله مقدار سرعت ثابت کشش برابر 
گزارش ]26[است. این سرعت به عنوان مقدار بهینه سرعت کشش در مرجع 

شده است. به کمک این اطلاعات، محاسبه نیروي مورد نیاز براي کشش 
شی ممکن خواهد بود. همان طور سازي و مختصات واکنبرحسب زمان شبیه

) شده تابعی از ج) مشخص است، نیروي دینامیک هدایت- 1که از رابطه 
ضریب ثابت فنر مجازي استفاده شده است. به عبارت بهتر، زمانی که مولکول 

گردد، با فرض ضریب شده متصل میاکتین به فنر دینامیک مولکولی هدایت
کل مجموعه مانند دو فنر سري عمل براي مولکول اکتین،kactثابت فنر 

توان نوشت:کنند و میمی

)2(
1
݇ୱ୷ୱ

=
1
݇ୟୡ୲

+
1
݇

ضریب ثابت فنر کل مجموعه است. همان طور که از ksys)، 2که در رابطه (
کوچک باشد، رفتار سیستم تحت تأثیر kاین رابطه مشخص است اگر مقدار 

شده است و اطلاعاتی از ضریب فنر مولکول غالب فنر مجازي دینامیک هدایت
بزرگ انتخاب kتوان به دست آورد. در حالت دیگر، اگر مقدار اکتین نمی

توان رفتار گردد، رفتار سیستم تابع ضریب فنر پروتئین است و بهتر می
آنجایی که ضریب فنر مولکول اکتین عامل اصلی سیستم را مطالعه نمود. از

باشد و مقدار آن مجهول می باشد، در تست کشش و محاسبه مدول یانگ می
شده به ازاي ده مقدار مختلف ثابت فنر در این مقاله دینامیک مولکولی هدایت

kCal/mol/Å2[0.5-9.5]گردد. سپس با استفاده از شیب سازي میشبیه
به kactتغییر طول پروتئین اکتین، ضریب فنر اکتین - ناحیه خطی نمودار نیرو

آزمون همگرایی براي ضریب kact-kآید. در ادامه با استفاده نمودار دست می
آمده دستگردد. با این روش مقدار ضریب ثابت فنر بهفنر پروتئین اتخاذ می

شده خواهد اکتین مستقل از ضریب ثابت فنر مجازي دینامیک هدایتبراي
منظور اطمینان از صحت نتایج و حذف تأثیر نیروهاي بود. همچنین به

مرتبه تکرار شده است و میانگین 3سازي تصادفی دینامیک مولکولی هر شبیه
شود. در مجموع با توجه به دو نتایج سه شبیه سازي در نظر گرفته می

ثابت فنر مختلف و سه مرتبه تکرار ضریب10پی، تیپی و ايديتم ايسیس
سازي مجزا صورت پذیرفته است.  شبیه60هر، 

اي در تر اشاره گردید، تکپار اکتین به صورت رشتههمان طور که پیش
داخل سلول وجود دارد. در رشته اکتین، تکپارهاي اکتین در جهت طولی به 

دهند. اتصال تکپارها به ي اکتین را تشکیل میهیکدیگر متصل شده و رشت
گیرد. رشته اکتین از ناحیه مثبت، و انفصال تکپارها از جهت منفی صورت می

موجود در سر مثبت Cαهاي شده اتمسازي دینامیک مولکولی هدایتدر شبیه
ها سر منفی به صورت ثابت نگه تحت تأثیر نیروي کششی قرار گرفته و اتم

هایی هستند که در دو تکپار این دو گروه، اتمCαهاي شوند. اتمداشته می
]27[اکتین مجاور در رشته اکتین با یکدیگر برهمکنش دارند که از مرجع 

باشد. از آن ها میبندي این اتمدهنده گروهنشان2استخراج شده است. جدول 
ي صورت غیر پیوندداخل رشته اکتین بهبرهمکنش میان تکپارها درکهجایی

هاي برهمکنش کننده  میان دو تکپار مجاورباشد، براي تشخیص میان اتممی
لیست]27[مرجع درگیرد. بایستی ساختار رشته اکتین مورد مطالعه قرار 
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هاي تحت بارگذاري کششیهاي ثابت و اتمبندي اتمدسته2جدول 
Table 2 Classification of fixed and SMD atoms

نوع آمینواسید شماره توالی نوع گروه اتمی 
GLY 168

هاي ثابتاتم
ASP 288
THR 351
GLN 354
CYS 374
VAL 45

GLYهاي تحت نیروي کششیاتم 197
GLY 204
ALA 245

هاي برهمکنش کننده میان دو تکپار ذکر شده است. در مقاله حاضراتم
اند. شدهانتخابمذکورمرجعمطابقبارگذاريتحتهاياتموثابتهايتما

سازي بارگذاري کششی ساده4اند. شکل شدهنشان داده 3ها در شکل این اتم
دهد. بر تکپار اکتین را نشان میوارد 

1مدول یانگ
ي تکپار اکتین نیز با استفاده از ثابت فنر آن به وسیله رابطه1

گردد:) محاسبه می3(

) تغییر طول تکپار در راستاي کشش، ΔLنیروي کشش، F)، 3که در رابطه 
L0 طول اولیه تکپار در راستاي کشش وA مساحت سطح مقطع معادل تکپار

است. 

																																																																																																																																											
1 Young’s modulus

2همچنین در این مقاله به محاسبه طول پایسته
پرداخته شده است. طول 2

ي پلیمري را توصیف پایسته یک ویژگی مکانیکی است که سختی یک زنجیره
:]28[گردد ) محاسبه می4کند. طول پایستار با استفاده از رابطه (می

௉ߦ)4( =
ܫܧ
஻ܶܭ

) 3ثابت بولتزمنKB)، 3که در رابطه 
3 ،Tسازي، دماي شبیهI ممان اینرسی

مدول یانگ است. براي نمایش ساختار مولکولی و ساخت سیستم Eسطح و 
4دياماز برنامه وي

استفاده شده است. طرحواره کلی سیستم در شکل ]29[4
نشان داده است. این شکل نمایش پروتئین در محیط حلال اب است5

هاي انجام شده در این مقاله بر روي سیستم پردازش سازيتمامی شبیه
5سریع

GPUهسته پردازشی و همراه باپردازش 24دانشگاه صنعتی شریف با 5
3ساعت و هر تست کشش 15اجرا شده است. متعادل سازي هر سیستم 

سازي صورت ل انجامید که در مجموع زمان اجراي تمامی شبیهساعت به طو
ساعت است. در ادامه به بررسی نتایج 210گرفته در این مقاله برابر در حدود 

شود.سازي ها پرداخته میحاصل از شبیه

نتایج و بحث3-
تر اشاره گردید، هر دو سیستم ابتدا به مدت یک نانوثانیه همان طور که پیش

6سازي جذر متوسط مربعشدند. در مدت متعادلمتعادل 
هاي پروتئین اتم6

آنگستروم و براي سیستم تکپار اکتین 3.47پی برابر ديتکپار اکتین اي
آنگستروم بود.3.46پی برابر تیاي

ثابت فنر مختلف، در دو سیستم مختلف ضریب10ها براي سازيشبیه
پیکو ثانیه انجام پذیرفت و هر 350پی در بازي زمانی ديپی و ايتیاي

مجزا صورت سازيشبیه60سازي سه مرتبه تکرار شد. به این ترتیب شبیه
سازي گرفته است و مقدار نیروي لازم براي کشش پروتئین در هر شبیه

درج شده است. سرعت 6استخراج شده است. منحنی این نیرو در شکل 
آنگستروم بر پیکوثانیه انتخاب 0.1شده برابر کشش دینامیک مولکولی هدایت

پیکوثانیه است، لذا در مجموع 350سازي برابر شده و مدت زمان کل شبیه
دهد. با توجه به طول اولیه آنگستروم تغییر طول می35پروتئین به مقدار 

است.درصد 42در باشد، کرنش این مجموعهآنگستروم می83پروتئین که 

Fig. 5 System setup: New cartoon view of the solvated actin monomer
سازي شامل تکپار اکتین و حلال آبسیستم شبیه5شکل 

																																																																																																																																											
2 Persistence length
3 Boltzmann’s constant
4 VMD
5 High Performance Computer (HPC)
6 Root mean square

ܧ)3( =
ܨ ଴ܮ
ܣ ܮ∆ =

ܨ
ܮ∆ ×

଴ܮ
ܣ = ୟ୲୬ܭ ×

଴ܮ
ܣ

Fig. 3 Classification of fixed and SMD atoms
هاي تحت بارگذاري کششیهاي ثابت و اتمبندي اتمدسته3شکل 

Fig. 4 Overview of tensile load on actin monomer in this study
سازي بارگذاري کششی تکپار اکتینساده4شکل 

SMD atoms

Fixed atoms
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Fig.  6 Force plotted against molecular elongation for the soft and the
stiff spring constants k

ازاي دو ضریب ثابت منحنی تغییرات نیرو برحسب تغییر طول تکپار اکتین به 6شکل 
شدهفنر مجازي دینامیک مولکولی هدایت

در این مقاله از میدان نیرویی چارم استفاده شده است که میدانی غیرفعال 
سازي تشکیل و شکسته شدن پیوندها را ندارد. لذا است و توانایی مدل

هاي پلاستیک هاي نیرویی در محدوده تغییر شکلاستفاده از این میدان
سازي گردد. بنابراین گیر در نتایج شبیهند منجر به تولید خطاي چشمتوامی

5شود و تغییر طول در این مقاله تنها ناحیه خطی و ابتدایی در نظر گرفته می
درصد است، به عنوان تغییر طول الاستیک 6آنگستروم که معادل کرنش 

گردد که با استفاده از ثابت فنر مشاهده می. ]20[گیرد مدنظر قرار می
ها حاکی از سازيشبیهکند و نتایج متفاوت، رفتار مکانیکی پروتئین تغییر می

تري از خود تر باشد، پروتئین رفتار سختآن است که هرچه ثابت فنر بزرگ
دهد.نشان می

تغییر شکل -خط مماس بر ناحیه کرنش شش درصد منحنی نیروشیب
پی و ديسازي در هر دو سیستم اکتین تکپار ايسیستم، براي تمامی شبیه

نشان داده شده است. در این شکل 7پی محاسبه شده است و در شکل تیاي
سازي یک ثابت فنر همچنین مقدار میانگین و انحراف معیار هر سه شبیه

پی نشان داده شده تیپی و ايديهاي ايمقدار همگرایی سختی پروتئین
215.16پی برابر دياست. مقدار همگرایی سختی پروتئین اکتین در حالت اي

pN/Å228.24ابر پی برتیو براي حالت اي pN/Å است. شیب مثبت و روند
ها حاکی از افزایش سختی پروتئین در ازاي افزایش ضریب صعودي منحنی

شده است. در ادامه مدول یانگ پروتئین ثابت فنر دینامیک مولکولی هدایت
) ) محاسبه شده است. مدول یانگ تکپار اکتین 4تکپار اکتین توسط رابطه 

MPa 606.35پی برابر ديو براي تکپار ايMPa 643.21پی برابر تیاي
آمده در محدوده مدول یانگ دستمقادیر مدول یانگ بهاستخراج شده است.

مدول یانگ دو جز3هاي مکانیکی داخل سلول است. در جدول دیگر پروتئین
اصلی دیگر چارچوب یاخته (اینترمیدیت فلامنت و میکروتیوبیول)، درج شده 

یانگ بدست آمده براي تکپار اکیتن به طور تقریبی دو برابر است. مقدار مدول 
گ دو جز دیگر چارچوب یاخته است. مدول یان

براي تکپار اکتین MPa 800مدول یانگ ]20[در مطالعات پیشین 
پی محاسبه شده است. تفاوت نتایج ديبراي تکپار ايMPa 430پی و تیاي

بی انتخابی و استفاده از یک ديدر ساختار پی]20[مطالعه حاضر و مرجع 
شده است. در این مقاله تنها از یک ثابت ثابت فنر دینامیک مولکولی هدایت

است در حالی در مطالعه حاضر نشان داده شد که فنر استفاده شده 
تکپار اکتین با استفاده از دینامیک مولکولی هدایتسازي رفتار مکانیکیمدل

	فنرثابتضریب10همگرایی از نتایج و ثابت فنر انتخابی است شده تابع

A
ct

in
sti

ffn
es

s(
pN

/Å
)

             k (kCal/mol/Å2)

Fig. 7 Molecular spring constant katn plotted against the external spring
constant k.

نمودار تغییرات سختی تکپار اکتین در مقابل ثابت فنر مجازي دینامیک 7شکل 
شدهمولکولی هدایت

مقایسه مدول یانگ اجزاي چارچوب یاخته با تکپار اکتین3جدول 
Table  3 Comparison of Young’s modulus of cytoskeleton components
with actin monomer

روش محاسبهمرجعنام جز
مدول یانگ 

)MPa(
540-380سازي دینامیک مولکولیشبیه]16[اینترمدیت فلامنت
900-300میکروسکوپ نیروي اتمی]30[اینترمدیت فلامنت

380دینامیک مولکولی]17[میکروتیوبیول
170-130میکروسکوپ نیروي اتمی]31[میکروتیوبیول

مستقل به دست آمده است. همچنین در این مقاله براي مطالعه رفتار 
ساختارهایی استفاده شده است که داراي مکانیکی دو حالت مختلف تکپار از 

تفاوت ساختاري علاوه بر مولکول نوکلئوتیدي است.
پی تیبراي تکپار اکتین اي2ZWHبی ديدر مقاله مزبور از ساختار پی

باز است و از ارائه ساختار دقیق این Iاستفاده شده است که داراي حلقه دناز 
حلقه صرف نظر شده است که در نتیجه باعث ایجاد تفاوت ساختاري با تکپار 

شود. همچنین با توجه به اینکه تنها تفاوت دو ساختار پی اکتین میدياي
هاي پی در مولکول نوکلئوتید است و تعداد اتمتیپی و ايديتکپار اکتین اي

لذا با ؛اتم است47و 42به ترتیب برابر پیتیپی و ايديهاي ايمولکول
درصد 1تر از هاي تکپار اکتین، مولکول نوکلئوتیدي کمتوجه به تعداد کل اتم

رود اختلاف دهد، در نتیجه انتظار میهاي پروتئین اکتین را تشکیل میاتم
در مرجع کمی میان رفتار مکانیکی دو تکپار وجود داشته باشد در حالی که

گزارش شده است که حدودا MPa 400مزبور اختلاف مدول یانگ دو تکپار 
درصد با یکدیگر اخلاف دارند. 50

شده در ازاي اعمال نیروي صورت میزان انرژي جذببه*چقرمگی
کرنش -شود و سطح زیر نمودار تنشکششی در واحد حجم مواد تعریف می

گردد.محاسبه می) 5باشد که با استفاده از رابطه (می

∗ߴ(5) = න ߝ݀ߪ
ఌఱ%

଴
) 4به ترتیب تنش و کرنش تکپار می باشند. در جدول εو σ)، 5در رابطه 

درصد محاسبه شده است. از 5پروتئین اکتین براي کرنش *میزان چقرمگی
9.5-6.5آن جایی که سختی تکپار اکتین در محدوده ضریب ثابت فنر 

kCal/mol/Å2براي این *همگرا شده است، در این جدول تنها چقرمگی
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گردد اکتین همان طور که مشاهده میفنر گزارش شده است.ضرایب ثابت
پی چقرم تر است و هر چه یک جسم رفتار چقرم ديپی از اکتین ايتیاي

تري از خود نشان دهد به این معنی است که در برابر ضربه و جذب انرژي 
*کند. با توجه به تفاوت سختی و چقرمگیشی بهتر عمل میتغییر شکل کش

تر رفتار مولکول نوکلئوتیدي در طی دو نوع تکپار اکتین در ادامه بررسی دقیق
شود.ها پرداخته میسازيشبیه

پی و تأثیر تیپی و ايديمنظور مقایسه رفتار مکانیکی تکپار اکتین ايبه
برهمکنش این مولکول و پروتئین پرداخته مولکول نوکلئوتید، اکنون به ارائه 

شود. بدین منظور رفتار این مولکول در طی بارگذاري کششی بررسی می
هاي با ثابت فنر سازيسازي صورت گرفته، شبیهشبیه60گردد. از بین می

گیرد. درنتیجه مجموعاً براي هر به عنوان نمونه مدنظر قرار می9.5-6.5
ا مورد تحلیل قرار گرفته است و برهمکنش این سازي مجزشبیه12تکپار 

ي گردد. معیار مقایسهسازي بررسی میمولکول با پروتئین براي این شبیه
رفتار دو تکپار، تعداد پیوندهاي هیدروژنی و انرژي برهمکنش غیر پیوندي 

هایی که الکترونگاتیوي هاي هیدروژن و اتماست. پیوند هیدروژنی بین اتم
هاي مختلف و توانند بین مولکولشود. این پیوندها میبرقرار میبالایی دارند
انرژي .]32[مولکولی) ایجاد شوند هاي مختلف یک مولکول (درونیا بین اتم
هاي واندروالسی و هاي غیر پیوندي نیز شامل برهمکنشبرهمکنش

هاي غیر پیوندي براي باشد. پیوند هیدروژنی و برهمکنشالکترواستاتیکی می
و 8هاي دي محاسبه شده است. در شکلامافزار ويسازي، توسط نرمهر شبیه

1به ترتیب تابع چگالی احتمال9
میان مولکول تعداد پیوندهاي هیدروژنی1

سازيشبیه12پروتئین در وپیتیپروتئین و همچنین مولکول ايپی ودياي
2ها، منحنی برآورد چگالی کرنلهر تکپار نشان داده شده است. در این شکل

2

گردد تعداد پیوندهايطور که مشاهده میها منطبق شده است. همانبه داده

درصد5تکپار اکتین براي کرنش *چقرمگی4جدول 
Table 4 Toughness* of actin monomer for 5% strain

Kچقرمگی (مگاپاسکال)
(kCal//mol/Å2) ADPATP

10.05710.5386.5
10.17911.6197.5
9.95712.8598.5

12.70814.2349.5

میانگین10.72512.312
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Average number of Hbonds during 12 simulations

Fig. 8 Number of hydrogen bonds between ATP and actin monomer
پی و تکپار اکتین تیتعداد پیوندهاي هیدروژنی بین مولکول اي8شکل 

																																																																																																																																											
1 Probability density function
2 Kernel density estimation
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Fig. 9 Number of hydrogen bonds between ADP and actin monomer
پی و تکپار اکتینديتعداد پیوندهاي هیدروژنی بین مولکول اي9شکل 

پی و پروتئین به طور میانگین بیشتر از مولکول تیهیدروژنی میان مولکول اي
پی و پروتئین است. به طوري که میانگین تعداد پیوند براي تکپار دياي
پیوند است. تعداد بیشتر 16پی، ديپیوند و براي تکپار اي20پی، دياي

مولکول در تغییر پی سبب افزایش سختیتیپیوندهاي هیدروژنی در تکپار اي
پی و تیدر نتیجه یکی از علل تفاوت سختی تکپار اي.گرددشکل می

پی تفاوت در پیوندهاي هیدروژنی است. دياي
به مقایسه انرژي غیر پیوندي این دو تکپار 10همچنین در شکل 

پرداخته شده است. در میدان نیرویی چارم انرژي غیر پیوندي توسط رابطه 
گردد.) محاسبه می6(

୬୭୬ܷالف)- 6( ୠ୭୬ୢୣୢ = ܷ୐୎ +ܷୣ୪ୣୡ

୐୎ܷب)- 6( = ෍ ௜௝ߝ ൥ቆ
௜௝ݎ
୫୧୬

௜௝ݎ
ቇ
ଵଶ

− 2ቆ
௜௝ݎ
୫୧୬

௜௝ݎ
ቇ
଺

൩
୬୭୬ୠ.୮ୟ୧୰ୱ

୪ୣୡୣܷج)- 6( = ෍
௝ݍ௜ݍ
߳ ௜௝୬୭୬ୠ.୮ୟ୧୰ୱݎ

) پتانسیل Uelecپتانسیل واندروالسی و ULJ) فوق 6که در رابطه 
௜௝ݎ، jو iثابت لنارد جونز براي دو اتمijεالکترواستاتیکی است. همچنین 

୫୧୬

، فاصله دو اتمrijشعاع متوسط دو اتم ،که مقداري معلوم براي دو اتم است، 
qiبار الکتریکی ذرهiثابت گذردهی است. همان طور که مشاهده می߳و ام -

گردد، انرژي غیر پیوندي رابطه معکوس با فاصله دو اتم دارد. با توجه به
هااتمفاصلهاکتین،شکل تغییرو اکتین تکپار بارگذاري کششی بر روي 

En
er

gy
(k

C
al

/m
ol

)

ΔL (Å)

Fig. 10 Nonbonded energy between nucleotide molecule and actin
monomer

انرژي غیر پیوندي میان مولکول نوکلئوتید و تکپار اکتین10شکل 
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رود انرژي کند و در نتیجه انتظار مینوکلئوتید با پروتئین تغییر میمولکول 
غیر پیوندي میان این دو جز در طی بارگذاري کششی تغییر کند.

) ) انرژي غیر پیوندي مولکول نوکلئوتید و پروتئین 6بر مبناي رابطه 
مشخص است، میزان 10اکتین محاسبه شده است. همان طور که در شکل 

پی و پروتئین اکتین بیشتر از میزان تییوندي میان مولکول ايانرژي غیر پ
منظور حذف نوسانات پی و پروتئین اکتین است. بهدياین انرژي در حالت اي

در هر حالت به انرژي 6اي مرتبه چندجملهو نویز انرژي محاسبه شده، یک
ط نمود توان استنبامحاسبه شده منطبق شده است. از نتایج به دست آمده می

هاي غیر پیوندي در که به دلیل اینکه تعداد پیوندهاي هیدروژنی و انرژي
پی است، لذا وجود سختی ديپی بیشتر از حالت اکتین ايتیحالت اکتین اي

بیشتر در این مولکول امري منطقی است.
هاي اکنون با استفاده از محاسبه طول پایسته اکتین و مقایسه آن با داده

سازي پرداخته وسقم نتایج این شبیهموجود، به بررسی صحتآزمایشگاهی
پی و ديشود. با توجه به اینکه در مقاله حاضر، تکپارهاي اکتین ايمی
توان پی بررسی شده است، براي محاسبه طول پایسته، نیز دو مقدار میتیاي

15.15پی برابر دي) طول پایسته اکتین اي4گزارش کرد. با استفاده از رابطه (
میکرومتر به دست آمده است. به 16.07پی برابر تیمیکرومتر و اکتین اي

زمان حضور دلیل اینکه معمولاً در رشته اکتین هر دو تکپار به صورت هم
پی و در سر منفی رشته تیدارند و در سر مثبت اکتین تجمع تکپار اکتین اي

اکتین را متشکل یک توان رشتهپی بیشتر است، لذا نمیديتجمع تکپار اي
نوع تکپار در نظر گرفت لذا در این مقاله براي گزارش طول پایسته اکتین 

شود که برابر مقدار میانگین دو طول طول پایسته به دست آمده، گزارش می
به مقایسه مقادیر به دست آمده طول 5باشد. در جدول میکرومتر می15.61

هی، پرداخته شده است. همان طور پایسته رشته اکتین با مقادیر آزمایشگا
خوانی قابل قبولی با مشخص است مقدار به دست آمده از مطالعه حاضر هم

شده براي طول هاي آزمایشگاهی دارد. با توجه به مقادیر متفاوت گزارشداده
به عنوان ]36[در مرجع 16µmپایسته اکتین، به طور تقریبی طول پایسته 

ها پیشنهاد شده است. با در نظر گرفتن این مقدار، مقدار مشترك تمامی روش
است که میزان خطاي قابل قبولی %2.38خطاي نتایج پژوهش حاضر برابر 

باشد.سازي مینتایج شبیهدهنده اعتبار و صحتاست و نشان

گیرينتیجه5-
ز اصلی تحمل بارهاي ترین پروتئین درون یاخته است و جاکتین فراوان

آید. در این مقاله بر روي رفتار مکانیکی کششی وارد بر یاخته به حساب می
پی و دياکتین تحت بارگذاري کششی بحث شده است. تکپارهاي اکتین اي

شده، تحت سازي دینامیک مولکولی هدایتپی با استفاده از شبیهتیاي
مولکولیدینامیکدر اینکه، به توجهبا اند. گرفتهقرار بارگذاري کششی 

مقایسه طول پایسته رشته اکتین با مطالعه گذشتگان5جدول 
Table 5 Persistence length of actin filament in various studies

)µmطول پایسته (روشمرجع
1.1±17.5میکروسکوپ فلوروسنس]33[

]34[
حرکت بروانی 

0.02±16.7میکروسکوپ فلوروسنس

18.0نوسانات دمایی ]7[

]35[
محاسبه آماري طول ابتدا 

15.69انتها رشته اکتین–

0.65±15.61دینامیک مولکولیمطالعه حاضر

گیرد؛ لذا رفتار شده، اعمال کشش توسط اتصال فنر مجازي صورت میهدایت
باشد. در این شده میاکتین تابع ثابت فنر مجازي دینامیک مولکولی هدایت

سازي ضریب ثابت فنر مختلف شبیه10پژوهش رفتار مکانیکی اکتین به ازاي 
دهد که افزایش ثابت فنر مجازي منجر به همگرایی نتایج شد. نتایج نشان می

پی داراي مدول یانگ و سختی بیشتري نسبت تیگردد. همچنین تکپار ايمی
منظور اثبات این ادعا دو معیار تعداد پیوندهاي پی است. بهديبه تکپار اي

رژي غیر پیوندي میان مولکول نوکلئوتید و تکپار اکتین هیدروژنی و مقدار ان
ارائه گردید و مشاهده شد که تعداد پیوندهاي هیدروژنی به صورت میانگین 

پی است. مدول یانگ ديپی بیشتر از تکپار ايتیبراي تکپار اکتین اي
و 606.35پی به ترتیب برابر تیپی و ايديمحاسبه براي تکپار اکتین اي

گذاري و اعتبار مگاپاسکال محاسبه گردید. همچنین به منظور صحه643.21
سنجی نتایج، طول پایسته رشته اکتین محاسبه گردید. با مقایسه طول 
پایسته بدست آمده با نتایج آزمایشگاهی و تحقیقات گذشتگان، همخوانی 

توان، تحقیقات را بر روي قابل قبولی میان نتایج مشهود است. در آینده می
هاي متصل شونده به اکتین در مطالعه تنش برشی تکپار اکتین، نقش پروتئین

رفتار مکانیکی آن و مطالعه نرخ کرنش در رفتار ویسکوالاستیک اکتین بسط 
. همچنین مطالعه تاثیر تغییرات دما بر رفتار مکانیکی اکتین می تواند  داد. 

ر روند پیش رو چالش جدیدي در ادامه این مسیر باشد. علاوه بر این، د
توان به بررسی رفتار مکانیکی رشته اکتین اشاره داشت و با توجه به می

هاي اي، استفاده از روشافزایش ابعاد سیستم در حالت اکتین رشته
تواند مسیر جدیدي در مطالعات صورت گرفته ایجاد دانه سازي میدرشت
سازد.
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