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ّب را در هقیبط  عبسی کبهپیَتزی آىدٌّذ کِ ایي اهز ؽجیِ ّبی عَلی ٍ سهبًی ثشرگ رخ هی ّبی علَلی ٍ ثیَهَلکَلی در هقیبط ثغیبری اس پذیذُ 
ی ثیي یک پزٍعِ ثیَلَصیکی ٍ  هثبثِ پلی ثزای کَتبُ کزدى فبصلِ در عبسی ثِ رٍ، درؽت داًِ عبسد. اسایي اتوی غیزهوکي هی هقیبط عَلی ٍ سهبً

ّب هؾبّذُ هی گزدد کِ دیٌبهیک یک عیغتن ثز حغت هختصبت  هذل اتوی آى هَرد تَجِ قزار گزفتِ اعت. علاٍُ ثز ایي، در ثغیبری اس حبلت
ّب ثِ  هبًذُ ثب اعتفبدُ اس هختصبت تجوعی ثبقیّب  عبسی ثزای دیٌبهیک پزٍتئیي گزدد. لذا در ایي هغبلعِ یک رٍػ درؽت داًِ تجوعی ثْتز ثیبى هی

گزدد. در ایي رٍػ یک ًگبؽت هعکَط پذیز هغتقل اس سهبى ثزای ارتجبط هختصبت اٍلیِ ٍ هختصبت هزکش جزم  جبی هختصبت اتوی هعزفی هی
ثب فزض ایٌکِ درجبت آسادی اصلی  گزدد. تعزیف ؽذُ ٍ عپظ، فضبی پیکزثٌذی عیغتن  تجذیل یبفتِ ثِ درجبت آسادی اصلی ٍ ٍاثغتِ تقغین هی

ثبؽٌذ، جبثجبیی ایي درجبت آسادی ًغجت ثِ هتغیز سهبى ثغظ تیلَر دادُ ؽذُ ٍ ًْبیتبً ایي رٍػ هٌجز ثِ ایجبد  کٌذتز اس درجبت آسادی ٍاثغتِ 
تصبت هزکش جزم ٍ هزکش ؽَد. دٍ هخ ّب هی هبًذُ هبتزیظ عختی، اصغکبک ٍ جزم ثزای عیغتن درؽت داًِ ثز حغت هختصبت تجوعی ثب قی

ّب ثِ عٌَاى هختصبت تجوعی در ًظز گزفتِ ؽذ. ثب اعوبل ایي رٍػ در هغبلعِ رفتبر دیٌبهیکی چٌذ پزٍتئیي  هبًذُ هقبٍهت ّیذرٍدیٌبهیکی ثبقی

هختصبت هزکش هقبٍهت ّوچٌیي ًؾبى دادُ ؽذ . ّب دارد ثیٌی هَد ٍ ًزخ رّبیؼ پزٍتئیي العبدُ در پیؼ کِ ایي رٍػ کبرایی فَقؽذ ًؾبى دادُ 

 .ثبؽذ تزی ثزای اًتخبة ثزای هختصبت تجوعی هی گشیٌِ هغلَة ّیذرٍدیٌبهیکی
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 Many phenomena in molecular biophysics happen over time and length scales that are inaccessible by 

fully atomistic computer simulations. Therefore, coarse-graining has become a common strategy for 

bridging the gap in time and length scale between the atomistic simulation and biological processes. 

Furthermore, in many cases the system dynamics is better represented in terms of collective coordinates. 

This study is concerned with a rigorous coarse-graining method for dynamics of linear systems using 

collective coordinates of the residues rather than coordinates of individual atoms. In this method an 

invertible linear time-independent map is considered to relate the original displacements to the 

collective coordinates. Then, the conformational space of the transformed system is divided into master 

and slave degrees of freedom. Under the assumption that the masters are slower than the slaves and by 

expanding the masters’ displacements in Taylor series with respect to time variable, the method results 

in effective stiffness, friction and mass for the coarse-grained system in terms of collective coordinates 

of the residues. Center of mass and hydrodynamic center of reaction coordinates of the residues are 

considered as collective coordinates. Application of the method to find the relaxation dynamics of 

various proteins shows that using center of mass coordinates significantly improves the results. 
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 مقذمه 1-

ّبی ؾبذتبضی ٍ  زیٌبهیه هَلىَلی یه اثعاض لَی ثطای هحبؾجِ ٍیػگی

ّبی هَلىَلی اؾت. ثب ایي ٍخَز، ثِ ػلت  ضفتبضّبی زیٌبهیىی ؾیؿتن

ّبی هٌبثغ هحبؾجبتی هَخَز، ایي ضٍـ ثطای تحلیل ثؿیبضی اظ  هحسٍزیت
زی الرهَل ػولىطز هىبًیىی ثیَپلیوطّبیی هثل  ّبی ثیَلَغیىی، ػلی پسیسُ

ثبقس. زض ٍالغ، همیبؼ ظهبًی ایي زؾتِ اظ  آ ٍ پطٍتئیي، هٌبؾت ًوی اى

ّب چٌسیي هطتجِ همساضی ثعضگتط اظ همیبؼ لبثل زؾتطؾی تَؾظ  پسیسُ

اؾتطاتػی  1ؾبظی ثبقس. زض ایي حبلات ضٍـ زضقت زاًِ زیٌبهیه هَلىَلی هی

. زض ثبقس هؼوَل ثطای وبّف ّعیٌِ هحبؾجبتی ٍ هطتفغ ؾبذتي ایي اهط هی

ؾبظی، زضخبت آظازی ول ؾیؿتن ثِ زضخبت آظازی  ّبی زضقت زاًِ ّوِ ضٍـ

   حصف قسُ ٍ ؾیؿتن تٌْب ثط حؿت    تمؿین،     3ٍ ثبًَیِ     2اٍلیِ
ثب          ػول، اًطغی پتبًؿیل اٍلیِ ؾیؿتن گطزز. زض ًتیدِ ایي  ثیبى هی

 گطزز. خبیگعیي هی        ًِ قسُ اًطغی پتبًؿیل زضقت زا
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 .[2,1]ؾبظی نَضت گطفتِ اؾت  هغبلؼبت ثؿیبضی زض ظهیٌِ زضقت زاًِ
ؾبظی  وِ زض آى یه ضٍـ زضقت زاًِ [3]اظ خولِ، همبلِ ًَیؿٌسُ ٍ ّوىبضاى 

هؼطفی قسُ  2یب لٌدَیٌی 1ّبی ذغی زض ظهیٌِ زیٌبهیه ًیَتٌی ثطای ؾیؿتن

، آًبلیع هَز [4-7]ّب  ّب ی هصوَض هؼوَلاً زض تحلیل پطٍتئیي اؾت. ؾیؿتن

هَضز اؾتفبزُ لطاض  [14-22] 4ّبی قجىِ اضتدبػی ٍ هسل [8-13] 3ًطهبل
 5گیطًس. ثِ عَض ذبل، آًبلیع هَز ًطهبل زضپیف ثیٌی تغییطات ؾبذتبضی هی

 6Xّبی هطثَط ثِ آظهبیكبت ثلَضًگبضی پطتَ ، انلاح زازُ[23-25]ّب  پطٍتئیي

ضٍز. ّوچٌیي  ثِ وبض هی [27,26] 7ؾٌدی ضظًٍبًؽ هغٌبعیؿی ّؿتِ ٍ عیف

ىِ ّب هؼوَلاً اظ ضٍـ هسل قج ثطای تَنیف تغییطات ؾبذتبضی پطٍتئیي
ای اظ شضات  ّب ثِ نَضت هدوَػِ قَز وِ زض آى پطٍتئیي اضتدبػی اؾتفبزُ هی

 .[14-29,28,16]گطزز  ذغی هسل هی ّبی هتهل ثِ یىسیگط ثَؾیلِ فٌط

ؾبظی ّوچٌیي زض تحلیل ؾیؿتن ّبی زیٌبهیىی ثب  هفَْم زضقت زاًِ

وٌس.  ًوَز پیسا هی 8اؾتفبزُ اظ ضٍـ اخعا هحسٍز، ثِ نَضت هتطاون ؾبظی
ای زض ظهیٌِ هتطاون ؾبظی اؾتبتیىی ٍ زیٌبهیىی نَضت  هغبلؼبت گؿتطزُ

اؾت وِ زض آًْب خْت وبّف ّعیٌِ هحبؾجبت، زضخبت آظازی ؾیؿتن  گطفتِ

ّب ایي اؾت  . تفبٍت ػوسُ آًْب ثب ؾیؿتن ثیَهَلىَل[30-33]یبثس  وبّف هی

وِ زض آًْب ثط ذلاف هحیظ ثیَلَغیىی ضغین زیٌبهیىی لعٍهبً فَق هیطا 
 ثبقس. ًوی

ّب زض هسل  لؼبت ًكبى زازُ اؾت وِ ضفتبض زیٌبهیىی ؾیؿتنای اظ هغب پبضُ

( ّبی )زض حبلت ولی هرتهبت خبثدبییزضقت زاًِ، ثب اؾتفبزُ اظ ًیطٍّب ٍ 

همبلِ، ضٍـ زضقت  . ثسیي هٌظَض زض ایي[34,35]گطزز  تدوؼی ثْتط ثیبى هی
ؾبظی اضائِ قسُ تَؾظ ًَیؿٌسُ ٍ ّوىبضاى خْت اؾتفبزُ اظ هرتهبت  زاًِ

قَز.  ّب تؼوین زازُ هی هبًسُ هطوع خطم ٍ هطوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی ثبلی

ثِ عَض ذبل، ثب قطٍع اظ یه هسل اتوی وبهل ذغی اظ پطٍتئیي، وِ ثب 

ؾبظی  قسُ اؾت، زضقت زاًِ اؾتفبزُ اظ آًبلیع هَز ًطهبل اؾتبًساضز تْیِ
گیطز. ؾپؽ ایي هسل خْت  پطٍتئیي ثطحؿت هرتهبت هطوع خطم نَضت هی

آى اؾتفبزُ  9ّبی اضتؼبقی پطٍتئیي اظ خولِ عیف ضّبیف تمطیت ٍیػگی

 گطزز. هی

ای اظ  ، ذلان2ِازاهِ ایي همبلِ ثب ؾبذتبض ظیط اضائِ قسُ اؾت: زض ثرف 
، 3گطزز. زض ثرف  توی ثیبى هیؾبظی ثطحؿت هرتهبت ا ضٍـ زضقت زاًِ

ایي ضٍـ ثِ حبلت هرتهبت تدوؼی ٍ ثِ عَض ذبل هطوع خطم 

، اظ ایي ضٍـ ثطای تحلیل عیف 4یبثس. زض ثرف  ، تؼوین هی10ّب هبًسُ ثبلی

خوغ  5ّب اؾتفبزُ قسُ ٍ ًْبیتبً زض ثرف  ضّبیف یه هدوَػِ اظ پطٍتئیي
 گطزز. گیطی اضائِ هی ٌسی ٍ ًتیدِث
 

 سبزی بر حسب مختصبت اتمی هت داندرض -2

زضخِ آظازی تحت اثط ًیطٍّبی ثِ وٌسی  Nثب  11یه ؾیؿتن ثطاًٍی ذغی
ّب تحت  ؾبظی پطٍتئیي هتغیط ضا زض ًظط ثگیطیس. ایي ؾیؿتن ثطای هسل

ثبقس. ولوِ  هفیس هی 12قطایغی هكبثِ ثب آظهبیف هیىطٍؾىَح ًیطٍی اتوی

 اظ ظهبى زض همیبؼ 13وَاضیهتضوي ایي ًىتِ اؾت وِ ًیطٍّب تبثغ ّ "وٌسی"
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 ثبقٌس. ظهبًی وَچه اضتؼبـ اتوی هی
ّبی ظهبًی عَلاًی، هؼبزلات ثطاًٍی ٍ ًیَتٌی یىی  ثٌبثطایي زض همیبؼ

 آیٌس: ( زض هی1ثَزُ ٍ ثِ نَضت ضاثغِ )

(1)   ̇               

ّبی انغىبن ٍ ؾرتی ثَزُ،  ثِ تطتیت هبتطیؽ  ٍ   زض ایي ضاثغِ 
ثطزاض ؾتًَی حبنل اظ      ثطزاض ؾتًَی حبنل اظ ًیطٍّبی ذبضخی ٍ      

ثبقٌس وِ ًَؾبًبت حطاضتی آًْب حصف قسُ اؾت. قبیبى شوط  ّب هی خبثدبیی

وِ  اؾت زض هؿبئل زیٌبهیه ثطاًٍی، قطایظ اٍلیِ غیط ضطٍضی اؾت چطا

 ثبقس. ؾیؿتن زاضای حبفظِ ًوی

ثِ    ٍ ًؿجتبً تٌس    ؿجتبً وٌس اظ زضخبت آظازی ً  گطزز وِ  فطو هی

ػٌَاى زضخبت آظازی اٍلیِ ٍ ثبًَیِ تكىیل قسُ ثبقس. ّوچٌیي فطو 

گطزز،  گطزز وِ ًیطٍّبی ذبضخی فمظ ثِ زضخبت آظازی انلی اػوبل هی هی

لغطی ثَزُ ٍ )ة(  –یؼٌی )الف( هبتطیؽ انغىبن ثِ نَضت ثلَوی 
 ثبقس. هی         

 آیٌس. ( ثِ زؾت هی2وتی حبون ثِ نَضت ضاثغِ )ٍ هؼبزلات حط

                             ̇     الف( -2)

                         ̇     ة( -2)

   زض  ة( 2-ثب ضطة هؼبزلِ )
 گطزز. ( حبنل هی3ضاثغِ )   

(3)  ̇        
              

             

   ثب لغطی ؾبظی 
( 4، ضاثغِ ) زض  (3) ٍ ضطة ضاثغِ           

 آیس: ثسؾت هی

(4)   ̇                 
             

          ٍ       حبل، ثب لطاض زازى 
، ضاثغِ           

 :قَز ( ذلانِ هی5( ثِ ضاثغِ )4)

(5)  ̇               

 قَز: ( ًَقتِ هی6ّب ثِ فطم ضاثغِ ) وِ ثط حؿت هؤلفِ

(6)  ̇                   

چطا وِ ظیط ثبقٌس،  ّب غیط نفط هی   زلت قَز وِ، زض حبلت ولی، 

 گطزز: ( حل هی7( ثِ نَضت )6ؾبذتبض همیس قسُ اؾت. ضاثغِ )

(7)       ∫    (        )       
 

 

 

 :ثِ ػٌَاى ؾطی تیلَض ًَقتِ قسُ      اگط ثؿظ 

(8)              ̇          
 

 
 ̈             

 آیس: ( ثِ زؾت هی9( خبیگصاضی گطزز، ضاثغِ )7ٍ زض ضاثغِ )

(9) 

           ∫    (        )  
 

 

 

           ̇    ∫    (        )       
 

 

 

          
 

 
 ̈    ∫                       

 

 

   

ثطای            ّب ثب زلت زض ایي ًىتِ وِ  ؾبظی اًتگطال ثب ؾبزُ

ّبیی لبثل همبیؿِ ثب ظهبى ضّبیف زضخبت آظازی انلی ثِ ؾوت نفط  ظهبى
 گطزز: ( حبنل هی11ٍ هؼبزل ثطزاضی آى ) (10)وٌس، ضاثغِ  هیل هی

(10)         
          

   ̇       
   ̈       

(11)                  ̇        ̈      

 ثبقس: ( هی12)  ایي ضاثغِ هؼبزل ثب ػجبضت

(12) 
          

              
        

      ̇     
                     

        
        

      ̈       
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ٍ  2، اٍل1، تمطیت ّبی هطتجِ نفط الف2-ی  ًْبیتبً ثب خبیگصاضی زض هؼبزلِ

 آیٌس. اظ هسل زضقت زاًِ ثسؾت هی 3زٍم
 هطتجِ نفط:

          ]     ̇ [   ] الف( -13)
     ]            

 هطتجِ اٍل:

 ة( -13)
[          

        
     ] ̇     

          [          
     ]            

 هطتجِ زٍم:

 ج( -13)

[       
        

        
     ] ̈     

         [          
        

     ] ̇     
          [          

     ]            
ّبی ؾیؿتن ثَزُ ٍ هؿتمل اظ هطتجِ تمطیت  ّب ٍیػگی ایي ػجبضت

ّبی  ثبقٌس. ثِ عَض ذبل ّط ؾِ تمطیت، ؾرتی هؤثط یىؿبى زاضًس؛ هطتجِ هی

ل ٍ ثبلاتط ّوگی انغىبن هؤثط یىؿبى زاقتِ ٍ ایي ضًٍس ثِ ّویي تطتیت اٍ

 یبثس. ازاهِ هی

هتطاون   ًیع هَخَز ثبقس، هبتطیؽ  4اگط اًسضوٌف ّیسضٍ زیٌبهیىی

ای  ّبی غیط لغطی، ثِ عَض لبثل هلاحظِ ذَاّس ثَز. زض ایي حبلت ثلَن

تط ثِ هؼبزلات اضبفِ ثبلاوٌٌس، چطا وِ هكتمبت هطتجِ  ّب ضا پیچیسُ هی تمطیت

ّبی هطتجِ نفط ٍ هطتجِ اٍل ثِ  ، تمطیت     گطزز. ثِ عَض ذبل، اگط  هی
 قًَس: ( ًَقتِ هی14نَضت ضاثغِ )

 الف( -14)

       
      ̈      

          [          
            

     ] ̇     
          [          

     ]            

ٍ 

      
        

      ⃛     

 ة( -14)

      [       
            

        
       

            
        

     ] ̈     
      [          

            
      

            
        

     ] ̇     
      [          

     ]            

 سبزی برحسب مختصبت تجمعی ضت دانهدر -3
تٌْب ثِ هرتهبت  2زی اٍلیِ زض ضٍـ اضائِ قسُ زض ثرف اًتربة زضخِ آظا

تَاًس ثِ  گطزز، ثلىِ ّط هرتهبت تدوؼی هی ّبی ؾیؿتن هحسٍز ًوی اتن

، هی تَاى ؾیؿتن ضا ثِ  ػٌَاى زضخِ آظازی اٍلیِ اًتربة گطزز. ثِ ػٌَاى ًوًَِ

ّب تمؿین وطزُ ٍ هرتهبت هطوع خطم ّط گطٍُ ضا ثِ ػٌَاى  ّبیی اظ اتن گطٍُ
 تهبت تدوؼی آى گطٍُ زض ًظط گطفت.هر

ای اظ هرتهبت تدوؼی  هدوَػِ                فطو قَز وِ 

زض ًظط گطفتِ قَز. ثطای ایي  ّؿتٌس وِ ثبیس ثِ ػٌَاى زضخبت آظازی اٍلیِ

ثِ                      وبض، اثتسا هرتهبت زلرَاُ زیگطی هبًٌس 
اظ عطیك تجسیل ذغی هؿتمل اظ           گطزز وِ  ؼطیف هیًحَی ت

 هطتجظ ثبقس. زض ٍالغ تٌْب ّسف اظ هؼطفی  ثب هرتهبت اٍلیِ      ظهبى 

ثبقس. ثب اؾتفبزُ اظ  هی  ، حهَل اعویٌبى اظ هؼىَؼ پصیطقسى هبتطیؽ    

ثِ   ّبی تدوؼی  ، هؼبزلِ حطوت ثط حؿت هتغیط(1)زض ضاثغِ        
 آیس: ( ثسؾت هی15نَضت ضاثغِ )

(15)      ̇                  

( اؾت، ثب ایي تفبٍت وِ حبٍی یه 2ؾبذتبض ایي ضاثغِ هكبثِ ثب ضاثغِ )

ثبقس.  هی      ٍ یه هبتطیؽ ؾرتی خسیس      هبتطیؽ انغىبن خسیس 

                                                                                                                                           
1
 Zeroth order 

2
 First order 

3
 Second order 

4
 Hydrodynamic Interaction 

انغىبن ایدبز قسُ زض حبلت ولی لغطی الجتِ ثبیس زلت وطز وِ هبتطیؽ 

تَاى اظ پطٍؾِ ػٌَاى قسُ زض ثرف لجل ثطای زضقت  ًیؿت. ثٌبثطایي هی
ثط حؿت هرتهبت     ؾبظی ؾیؿتن اظ عطیك حصف هرتهبت تدوؼی زاًِ

اثطی ضٍی هؼبزلات    اؾتفبزُ وطز. ًىتِ لبثل شوط ایٌىِ اًتربة     تدوؼی

ضا  Lزلرَاّی وِ    طوت ًساضز ٍ زض ًتیدِ ّط ؾبظی قسُ ح زضقت زاًِ

 تَاى ثِ وبض ثطز. هؼىَؼ پصیط ؾبظز هی

زض ًظط گطفتِ قَز.    ّوبى    گطزز  زض ازاهِ ایي همبلِ، فطو هی

 آیس: ( زض هی16ثِ فطم ) Lثسیي تطتیت 

(16)   [
  

  
] 

ثبقس.  هی      ی ثب ثؼس هبتطیؽ ّوبً  ٍ        وِ زض آى 

ّب ثطای  هبًسُ ثبلی 5زٍ اًتربة هطوع خطم ٍ هطوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی

ؾبظی ثط آى  هرتهبت تدوؼی زض ًظط گطفتِ قسُ ٍ ضٍـ اػوبل زضقت زاًِ

 قَز. اؾبؼ قطح زازُ هی

گطزز هرتهبت هطوع خطم ثبلی  زض حبلت هرتهبت هطوع خطم فطو هی

  زض ًظط قسُ اؾت. لصا هؤلفِ    بت آظازی تدوؼی هبًسُ ّب ثِ ػٌَاى زضخ

ثسؾت   هبًسُ  ثطای ثبلیثبقس( اظ هرتهبت هطوع خطم   یب   ،  تَاًس  هی  )

 آیس: هی

(17)      
∑       

  

   

∑   
  

   

 

هبًسُ،  ّط ثبلی [36]ثطای ثسؾت آٍضزى هرتهبت هطوع ّیسضٍزیٌبهیىی 

ا لغطی ثَزُ ٍ   گطزز وِ  فطو هی 6ثب تَخِ ثِ ٍخَز حبلت فَق هیط

ثسؾت  7، یؼٌی انغىبن ّط اتن هدعا، اظ فطهَل اؾتَوؽ  ّبی آى  آضایِ
 آیس. هی

(18)           

ٍیؿىَظیتِ آة    ٍ  قؼبع ّیسضٍزیٌبهیىی هؤثط اتن     زض ایي ضاثغِ 

ثبقس. ایي قؼبع ثطاثط ثب یه چْبضم قؼبع ٍاًسضٍالؽ اتن زض ًظط گطفتِ قسُ  هی

پَقبًی ٍ تساذل شضات گطزز. ثط ایي اؾبؼ هرتهبت هطوع  اؾت تب هبًغ ّن
 ثسؾت ذَاّس آهس: (19)همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی ّط ثبلی هبًسُ اظ ضاثغِ 

(19)      
∑       

  

   

∑   
  

   

 
∑       

  

   

∑   
  

   

 

 قًَس: ( ًَقتِ هی20ثِ نَضت ثطزاضی ثِ فطم ) (19)ٍ  (17)ضٍاثظ 

(20)              

زض   زّس وِ فمظ تجسیل هؤلفِ  ًكبى هی  زض ػجبضت فَق ظیطًَیؽ 
ط گطفتي ّط ؾِ هؤلفِ، ایي هؼبزلِ ثِ ضاحتی ثِ ًظط گطفتِ قسُ اؾت. ثب زض ًظ

 قَز. تجسیل هی       ػجبضت 

تؼییي قسُ ٍ زضقت  (16)اظ هؼبزلِ    ،  ثسیي تطتیت پؽ اظ هحبؾجِ 

 گطزز. آغبظ هی (15)ؾبظی اظ هؼبزلِ  زاًِ

 هب روش در دینبمیک رهبیص پروتئینبه کبرگیری  -4

ی قسُ ثب اؾتفبزُ اظ ّط زٍ هرتهبت تدوؼی ثطای زض ایي ثرف الگَضیتن هؼطف

ّب اػوبل قسُ ٍ ًتبیح آى ثب ًتبیح حبنل اظ ثِ  یه هدوَػِ اظ پطٍتئیي

ًبلیع هَز ًطهبل وبضگیطی هسل ثب اؾتفبزُ اظ هرتهبت اتوی ٍ ّوچٌیي ضٍـ آ
 گطزز. همبیؿِ هی

 ِ پطٍتئیي، ضٍـ اؾتبًساضز آًبلیعاٍلی  ثطای هحبؾجِ هبتطیؽ ؾرتی 
 

                                                                                                                                           
5
 Hydrodynamic center of reaction 

6
 Overdamped 

7
 Stokes' formula 
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ثب  [37] 1افعاض زیٌبهیه هَلىَلی تیٌىط ثب اؾتفبزُ اظ ًطم [8-11]هَز ًطهبل 
اؾتفبزُ قسُ اؾت. ثسیي تطتیت وِ اثتسا اًطغی  [38] 272هیساى ًیطٍی چبضم 

گطزز. ؾپؽ زض هرتهبت هطثَط ثِ اًطغی وویٌِ،  پتبًؿیل پطٍتئیي وویٌِ هی

اظ عطیك هكتك هطتجِ زٍم اًطغی ًؿجت ثِ ثطزاض  3هبتطیؽ ؾرتی یب ّكي

آیس. ثطای هحبؾجِ زیٌبهیه ؾیؿتن، حبلت فَق هیطا زض  هىبى ثِ زؾت هی
ًظط قسُ اؾت. فطو  اًسضوٌف ّیسضٍ زیٌبهیىی نطف ًظط گطفتِ قسُ ٍ اظ

، یؼٌی انغىبن ّط اتن هدعا،   ّبی آى  لغطی ثَزُ ٍ آضایِ  قسُ اؾت وِ 

 آیس. ثسؾت هی 4اظ فطهَل اؾتَوؽ

ّبی عیفی پطٍتئیي ثَزُ ٍ لصا  زض ایي هغبلؼِ، تَخِ ثط هحبؾجِ ٍیػگی
ؾیؿتن، وِ  5بی ضّبیفّ قَز؛ ثسیي هؼٌی وِ هَز زض ًظط گطفتِ هی    

ثبقٌس. زض ایي  ّؿتٌس، هغلَة هی              ی ثِ فطم  حل هؼبزلِ

ّبی ٍیػُ ؾیؿتن ّؿتٌس. لصا،  ثِ تطتیت همبزیط ٍیػُ ٍ ثطزاض  ٍ   هؼبزلِ، 

یه هَز ضّبیف ذبل ظهبى ضّبیف ثطای   /1-ٍ  6ثِ ػٌَاى ًطخ ضّبیف   
 گطزز. تؼجیط هی

هبًسُ ٍ  ثبلی 46( ثب 1CRNثبل، پطٍتئیي وطهجیي )ثب وس ثِ ػٌَاى اٍلیي ه

(. ؾِ هسل هتفبٍت اظ پطٍؾِ زضقت 1قَز )قىل  اتن زض ًظط گطفتِ هی 642

ّبی وطثي آلفب ثِ  ؾبظی زض ًظط گطفتِ قسُ وِ زض اٍلی، هرتهبت اتن زاًِ
ػٌَاى زضخبت آظازی انلی زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت وِ ایي ضٍـ زض هغبلؼبت 

زض هسل زٍم ٍ ؾَم،  .[16,39,40]ثبقس  ؾبظی هطؾَم هی ثِ زضقت زاًِهطثَط 

ّبی هطاوع خطم ٍ هطاوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی  ثِ تطتیت هدوَػِ هرتهبت

ثبلی هبًسُ ّب ثِ ػٌَاى زضخبت آظازی اٍلیِ زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت. زض ّط 
 6هَز ضّبیف زاضز وِ اظ آًْب  138ؾبظی قسُ،  ؾِ هسل، ؾیؿتن زضقت زاًِ

ثبقس. ثطای همبیؿِ عیف  فط هیهَز هطثَط ثِ حطوت نلت ثب ًطخ ضّبیف ن

ضّبیف هسل اتوی وبهل ثب هسل زضقت زاًِ، اظ هؼیبض ظیط ثطای هحبؾجة ذغبی 

 تمطیت اؾتفبزُ قسُ اؾت:

(21)         |
      

 
| 

ثبقس. ذغبّبی ظیبزی زض تمطیت هطتجِ نفط  هطتجِ تمطیت هی  وِ زض آى 
یي هطتجِ اظ تمطیت انغىبن زضخبت زّس. ظیطا زض ا زض ّط زٍ هسل ضخ هی

. اظ ایي [3]آیس  ؾبظی قسُ ثِ حؿبة ًوی آظازی ٍاثؿتِ زض هسل زضقت زاًِ

 گطزز. ضٍ، ًتبیح ایي هطتجِ اظ تمطیت زض ایي همبلِ اضائِ ًوی

ّبی هطتجِ اٍل ٍ زٍم ثطحؿت  ذغبّبی هتٌبظط ثب تمطیت 2زض قىل 
ّبی هطتجِ اٍل  طیتٍ ذغبّبی هتٌبظط ثب تم     ٍ      هرتهبت اتوی ثب 

ٍ        ثطحؿت هرتهبت هطوع خطم ٍ هطوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی ثب 

قَز، افعایف زلت  گًَِ وِ زض قىل زیسُ هی اًس. ّوبى هكرم قسُ       

ای افعایف  تمطیت اظ هطتجِ اٍل ثِ هطتجِ زٍم زلت ضا ثِ عَض لبثل هلاحظِ
ظهبى هَخت افعایف  اقت وِ ایي اهط ّنزّس. ثب ایي ٍخَز، ثبیس تَخِ ز هی

گطزز. لیىي ثب زض  ّعیٌِ هحبؾجبت ٍ ایدبز هبتطیؽ خطم هٌفی غیط فیعیىی هی

ًظط گطفتي تٌْب هطتجِ اٍل تمطیت زض هرتهبت تدوؼی، ثب ٍخَز ؾبزگی هسل 

یبثس. ّوچٌیي  ای وبّف هی ٍ فیعیىی ثَزى آى، ذغبّب ثِ عَض لبثل هلاحظِ
لت تمطیت هطتجِ اٍل زض هسل زضقت زاًِ ثب زض ًظط گطزز وِ ز هلاحظِ هی

ّب ذغبی ووتطی  هبًسُ گطفتي هرتهبت هطوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی ثبلی

 هطوع خطم ثبلیوبًسُ ّب زاضز.ًؿجت ثِ هسل ثب هرتهبت 
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 TINKER 

2
 CHARMM27  

3
 Hessian 

4
 Stokes' formula 

5
 Relaxation mode 

6
 Relaxation rate 

 

Fig. 1- a Positions of α-carbons (solid circles) are considered as the 

master degrees of freedom in Crambin (pdb code 1CRN) 
( ثِ ػٌَاى 1CRNهرتهبت اتوْبی وطثي آلفب )زایطُ تَپط( زض پطٍتئیي وطهجیي)وس:  a -1شکل 

 زضخبت آظازی اٍلیِ زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت.

 
Fig. 1- b Center of masses of all individual residues (solid circles ) are 

considered as the master degrees of freedom in Crambin (pdb code 

1CRN) 
( 1CRNهرتهبت هطوع خطم ثبلی هبًسُ ّب )زایطُ تَپط( زض پطٍتئیي وطهجیي)وس:  b -1شکل 

 ثِ ػٌَاى زضخبت آظازی اٍلیِ زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت.

 
Fig. 2 Errors in the 40 slowest relaxation rates computed with different 

models. 
 ذغبی هحبؾجِ قسُ زض چْل هَز ضّبیف اٍل زض هسلْبی هرتلف  2شکل

0.0001

0.001

0.01

0.1

1

10

0 10 20 30 40

e 

Mode Number 

  e(1)

  e(2)

  e(cm)

  e(ch)

file:///C:/Users/Desert%20Rose/dropbox/MME/Bahman%2095/0074/E-%20170074A%20%20S.docx%23_ENREF_37
file:///C:/Users/Desert%20Rose/dropbox/MME/Bahman%2095/0074/E-%20170074A%20%20S.docx%23_ENREF_38
file:///C:/Users/Desert%20Rose/dropbox/MME/Bahman%2095/0074/E-%20170074A%20%20S.docx%23_ENREF_39
file:///C:/Users/Desert%20Rose/dropbox/MME/Bahman%2095/0074/E-%20170074A%20%20S.docx%23_ENREF_40
file:///C:/Users/Desert%20Rose/dropbox/MME/Bahman%2095/0074/E-%20170074A%20%20S.docx%23_ENREF_3
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ّبی ضّبیف  ثیٌی هَز ثطای اضظیبثی ثیكتط زلت هسل اضائِ قسُ، ًحَُ پیف

  زض هَز      گیطز. زض اضظیبثی ویفیت تمطیت  پطٍتئیي هَضز ثطضؾی لطاض هی
ًحَی وِ ّط زٍ ثطزاض ثؼس وبّف یبثس ثِ   اظ هسل اٍلیِ، لاظم اؾت وِ اثؼبز 

اظ عطیك )الف(  ̅ یىؿبًی زاقتِ ثبقٌس. ثسیي هٌظَض ثطزاض هَز وبّف یبفتِ 

ّبی هتٌبظط ثب زضخبت آظازی ٍاثؿتِ ٍ )ة( یىِ وطزى ایي ثطزاض  حصف هؤلفِ

اًساظُ   گطزز. ویفیت تمطیت ثطحؿت ضطیت تغبثك  وبّف یبفتِ ایدبز هی
 قَز. گیطی هی

(22)        | ̅      | 

ثبقس. زلت گطزز وِ ثطای  آل هی ثیبًگط تغبثك ایسُ 1  ضطیت تغبثك 

ّبی هطثَط ثِ ضقس ًوبیی زض  ّبی هطتجِ زٍم ٍ ثبلاتط، ثبیؿتی هؤلفِ تمطیت
 40، ضطایت تغبثك ثطای 3زض قىل  ًیع وبّف یبفتِ ٍ ثطزاض یىِ گطزز.      

طهجیي زض ّط ؾِ هسل ضؾن قسُ تئیي وهَز ضّبیف غیط نفط اٍلیِ اظ پطٍ

 اؾت.

هَز اٍل ضا ثِ  13هغبثك قىل، تمطیت هطتجِ اٍل زض هرتهبت اتوی تٌْب 
 20وٌس، حبل آًىِ ثب اؾتفبزُ اظ تمطیت هطتجِ زٍم، تؼساز  ذَثی پیف ثیٌی هی

قَز. ًىتِ لبثل تَخِ ایٌىِ ثب زض ًظط گطفتي  هَز ثِ زلت ترویي ظزُ هی

هَز اٍل ضا ثِ زلت  20تمطیت هطتجِ اٍل ثِ تٌْبیی هرتهبت هطوع خطم، 

وٌس. زض هرتهبت هطوع همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی، ایي همساض ثِ  ثیٌی هی پیف
یبثس وِ ایي ًكبى زٌّسُ وبضایی ًؿجبتبً هغلَثتط هسل اذیط  هَز افعایف هی 21

 ثبقس. هی

یع ّب ً هكبّسُ نَضت گطفتِ ثطای هَضز ذبل وطهجیي ثطای ؾبیط پطٍتئیي

پطٍتئیي هرتلف ثِ عَض ذلانِ  8ایي ًتبیح ثطای  1هؼتجط اؾت. زض خسٍل 
اضائِ قسُ اؾت. زض ایي خسٍل تؼساز هَز ترویي ظزُ قسُ ثب ضطیت تغبثك 

ّبی هرتلف تمطیت زض ّط ؾِ هسل آهسُ اؾت.  ثطای هطتجِ 0.9ثیف اظ 

هطتجِ  ثیٌی قسُ ثب تغییط تمطیت اظ ّبی پیف گطزز وِ تؼساز هَز هلاحظِ هی

ّوچٌیي هرتهبت تدوؼی پبؾد هسل ضا ثِ  یبثس. اٍل ثِ هطتجِ زٍم افعایف هی
ثركس ٍ حتی زض اغلت هَاضز، تمطیت هطتجِ اٍل زض هرتهبت  ذَثی ثْجَز هی

ثبقس. ایي اهط ثب تَخِ  تدوؼی، ثْتط اظ تمطیت هطتجِ زٍم زض هرتهبت اتوی هی

ّبی اٍلیِ  ض ترویي هَزؾبزگی هسل هطتجِ اٍل، اؾتفبزُ اظ ایي هسل ضا ز
 گطزز وِ ثب ّوچٌیي هلاحظِ هی ًوبیس. پصیط ٍ هؤثط هی پطٍتئیي ثؿیبض تَخیِ

 

 
Fig. 3 Correlation coefficients (CC) for the eigenmodes corresponding 

to the first 40 non-zero relaxation rates of crambin using different 

approximations 
طیت تغبثك هحبؾجِ قسُ زض چْل هَز ضّبیف غیط نفط اٍل زض هسلْبی ض  3شکل

 هرتلف ثطای وطهجیي

ّبی هطتیِ اٍل ٍ زٍم زض هرتهبت  تؼساز هَز ضّبیف وِ ثب اؾتفبزُ اظ تمطیت 1جدول 

 .اٍلیِ ٍ تمطیت هطتجِ اٍل زض هرتهبت هطوع خطم ثب زلت پیف ثیٌی قسُ اًس
Table 1 Number of relaxation modes accurately captured by different 

approximations using atom coordinates and center of mass coordinates. 

 وس 
 پطٍتئیي

تؼساز 
 آهیٌَ اؾیس

ثیٌی قسُ ثب ضطیت اًغجبق  تؼساز هَزّبی پیف 
 0.9 ثیف اظ

تمطیت هطتجِ اٍل 
هرتهبت هطوع 

همبٍهت ّیسضٍ 

 زیٌبهیىی

تمطیت هطتجِ 
 اٍل

هرتهبت هطوع 

 خطم

تمطیت هطتجِ 
 زٍم

 هرتهبت اتوی

تمطیت هطتجِ 
 اٍل

 هرتهبت اتوی

1L2Y 20 5 5 7 7 

2ERL 40 10 7 8 5 

1P9G 40 6 6 4 3 

1CRN 46 21 20 20 13 

1IRO 53 21 21 25 15 

5PTI 58 17 16 12 8 

1C9O 66 19 19 16 5 

1UBQ 76 20 20 20 14 

تدوؼی زض ًظط گطفتِ قسُ، هرتهبت هطوع ٍخَز ًتبیح ًعزیه زٍ هرتهبت 
 ثبقس. ؾبظی هی طی ثطای زضقت زاًِا گعیٌِ هغلَثت همبٍهت ّیسضٍزیٌبهیىی 
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ؾبظی ؾیؿتن ذغی ثط حؿت هرتهبت  زض ایي همبلِ، یه ضٍـ زضقت زاًِ
تجسیل ذغی ثطای وبضگیطی یه  تدوؼی اضائِ گطزیس. ایي ضٍـ هجتٌی ثط ثِ

ثبقس. اظ زٍ هرتهبت هطوع  ثط حؿت هرتهبت تدوؼی هی ًَقتي هؼبزلات

ّبی پطٍتئیي ثسیي هٌظَض  هبًسُ خطم ٍ هطوع همبٍهت ّیسضٍ زیٌبهیىی ثبلی

ؾبظی  اؾتفبزُ قسُ، ثب تمؿین زضخبت آظازی ثِ اٍلیِ ٍ ثبًَیِ زضقت زاًِ
 .ّبی ؾرتی ٍ انغىبن هؤثط هحبؾجِ گطزیس ؾیؿتن نَضت گطفتِ ٍ هبتطیؽ

ّبی ضّبیف هدوَػِ ای  ثیٌی ًطخ ضّبیف ٍ هَز طای پیفضٍـ هصوَض ث

ّب هَضز اؾتفبزُ لطاض گطفتِ ٍ ًكبى زازُ قس هسل خسیس زض ػیي  اظ پطٍتئیي

 ّب ضا ترویي ثعًس. تَاًس ایي هَز ؾبزگی ثِ ذَثی هی

ّوچٌیي هكبّسُ گطزیس وِ زض اغلت هَاضز، تمطیت هطتجِ اٍل ضٍـ 

ثط اؾت،  هرتهبت اتوی، وِ ثؿیبض ظهبى خسیس ثِ ذَثی تمطیت هطتجِ زٍم زض

ثبقس. ضٍـ اضائِ قسُ زض ایي هغبلؼِ، وِ وبضایی هغلَة آى زض یه هسل  هی

تَاًس هجٌبیی ثطای اؾتفبزُ اظ  ؾبظی ذبل هكبّسُ گطزیس، هی زضقت زاًِ
هبًٌس هسلْبی قجىِ ؾبظی  ّبی زضقت زاًِ تدوؼی زض ؾبیط ضٍـ  هرتهبت

 اضتدبػی ثبقس.

ّبیی غیط اظ حبلت فَق هیطا وِ زض ایي  لیت تؼوین ثِ ؾیؿتنایي ضٍـ لبث

همبلِ اًدبم قس ضا زاضز. زض ایي هَاضز وِ هْوتطیي وبضثطز آًْب ؾطػت 
ثبقس، اثط خطم ّط شضُ ًیع  ثركیسى ثِ آًبلیع فطوبًؽ زض ضٍـ اخعا هحسٍز هی

گطزز وِ زض ًظط گطفتي  ثیٌی هی زض ضٍاثظ ثبیس زض ًظط گطفتِ قَز. پیف

ّبی  ثیٌی فطوبًؽ رتهبت تدوؼی زض آى حبلت ًیع ثِ افعایف زلت پیفه

 یه ؾیؿتن زیٌبهیىی ثیبًدبهس. 
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